§ Optimizacija

= uvod
= metode koje ne koriste derivacije funkcije
= metode koje koriste derivacije funkcije

= globalne metode optimizacije



§ Optimizacija
uvod

optimizacija je o d r e Ni ekstrema dminimuma ili maksimuma)
realne funkcije sistematskim odabirom vrijednosti varijable

cilj optimizacije je pronat skup neovisninvarijabli koj e 1t e
minimizirati  ili maksimizirati vrijednost zadane funkcije (npr.
potencijalna energija je funkcija koordinata)

od r e Ni wnakaimuea funkcije f(x) jeistogti@mdr e Ni vanj e
minimuma funkcije & (x)

varijable koji se mogu mijenjati tjekom optimizacije se nazivaju
kontrolne varijable  (npr. jedan torzijski kut u molekuli; ili aktivno
mjesto u proteinu; ¢€)

ograninenja na dozvoljene vuvjeti edno
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§ Optimizacija

= uvod

stacionarnaton k o f unkci je j e tonka u kojo
derlvacuejednakanull f’" xo =0

stacionar na tmidmum, mmak s b mo mnfleksije t o

f'"x <0 f"x >0
f”x >0 f” x >0

f'"xg =0

f” Xo >0
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§ Optimizacija

= uvod

stacionarnaton k o f unkci je j e tonka u kojo
derivacije jednakanuli f’ X =0

stacionarna tonka maksimemibliit it ari kid mu

f'"xg =0

f” Xo <0

f'"x >0 f’x <0
f” x <0 f” x <0
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§ Optimizacija

= uvod

¢ stacionarmnaton k ;o f unkci j e je tonka u kojo
derivacije jednaka nuI| f’" xo =0

« stacionarna tonka mohe bfidnkaiinmfmlu

) /

f” x >0 f' xg =0 f"Xo =0 Yt x >0
7 xo =0

'f/fISOI's'f'/X >0
f” x <0 f" x <0

padaj ut a tonka

rastut a t onka |
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§ Optimizacija

= uvod

stacionar ne mimmukiecil rkagsjmemi funkcije nazivaju
se ekstremi funkcije (mogu biti lokalni ili globalni)

nuhan dastacionarna ton k ¥y bude ekstrem je f/ Xo =0
dovoljan uvjet = da stacionarna ton k Xy bude ekstrem je f’ Xo 10

f// XO <O

f” X0 >0
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§ Optimizacija

= uvod
nekaje f’' xg =0,f" xg =0,....,f" X9 =0
funkcija ima lokalni minimum u t oXg K i N neparani ako |

vrijedi
fn+1 Xo > 0

funkcija ima lokalni maksimumu t oXpk i n ako |
vrijedi
f N+l Xo <0



§ Optimizacija

uvod

globalni minimum  je najmanja vrijednost funkcije na njenom
podr unj u d dqnpr energetsknnajstabiinija konformacija
molekule)

globalni maksimum j e najveta vrijednost fur
podrunju definiranost.

nije mogute konstruirati algoritam
ekstrem proizvoljne funkcije

lokalni minimum  je minimum funkcije u nekom intervalu koji ne
mor a, al.i mohe Dbiti gl obal ni mi ni m

lokalni maksimum  je maksimum funkcije u nekom intervalu koji ne
mor a, al.i mohe Dbiti gl obal ni ma Kk s |

- nartaj PPE za HCI



|_okaln
T LT

0.5

lobalnr mimumum

Ploha potencijalne energije molekule u 3D presjeku (prikazana
je ovisnost energije o dvije interne koordinate)



§ Optimizacija

uvod

stacionarne ton k koje nisu minimumi ili maksimumi funkcije
nazivajuses edl aste tonke funkcije

~

nuhan ustaciemarnadten k X bude sedl &
f’" xg =0
nekaje ' xg =0,f" xg =0,...

funkcijaXgu tonki
paran i vrijedi

f[.n—l—]] (LI?—U) . 0




u kemij i 2

met ode

®
i,
=
o
S
@
©
o
=

§ Optimizacija

= uvod

ast a

sed]l

L 4

u2z2oi

7

~

Ve

~

~

~

Ul yaIsyoAreaz=0DyS NI IGYyAYS dz

e



§ Optimizacija

= uvod

* funkcij a

X3

Madtneimatrcibdk ekemet ode u kemiji

mo h infleksijeal ti hestacionamaoj t o A k i

f

u



§ Optimizacija

= uvod

funkcij a

yA

Madrnematnibhdk e

mo h infleksijeal ti hestacionamaoj t o A k i

sinh(x)

cosh(x)

met ode

u

yA

kemij i
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f

Y

Y

u



8§ Optimizacija OMETODE OPTIMIZACIJE

-12R 2SRy2aitl@yS IyrtAuGA61S Fdzy1 OAaAeS 2S
- kod PPE mlolekuld&oja je funkcija 3N koordinata u kartezijevom sustavu, odnosro 3N

C AYUSNYAK (1 22NRAYIFOFZT G2 2SS 2F12 0SO]?2
- treba izabrati najbolju metodu i s obzirom hezinu i efikasnostali i s obzirom na
LINBOAT y2ald A G286y 2ail

NI TEfEABAGS YSG2RS AYl 2dz LINBRy2adA YIyS:
2QA&A A 2 af 2 0Sy 2 a(apk mbiNEadjd Boreina i maleemoledE S
nije ista)

-metode koje koriste derivacije su bolje jer daju uvid i u izgled plohe potencijalne
SYSNEA2SE ItfA LRYSIIFIR yIY (2 A yS {(NBoF
taj podatak ne bi bio toliko koristan i radije izaberemo metodu koja ne koristi derivacije

- metoda koja je izvrsna za QM, ne mora biti dobra i za MM, i obrnuto!



8§ Optimizacija OMETODE OPTIMIZACIJE
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§ Optimizacija OMETODE OPTIMIZACIJE

metode koje ne koriste derivacije funkcije dsimpleks

simpleks metoda (metoda nultog reda)

simpleks je geometrijska figura kojaima N+ 1 me Nusobno sp
vrhova (N je dimenzionalnost funkcije)

npr. za funkciju dvije varijabl e,

simpleksal gori tam nal azi mi ni mum funkc
gibanju amebe



§ Optimizacija

metode koje ne koriste derivacije funkcije - simpleks

postoje tri o s no v na nandimpleksagui paoikjuagaj u gert
nove tonke koja ima manju funkcij s

1. refleksijia t onke s najvetom funkcijskon
nasuprotnu plohu simpleksa, ukol i ko nova tonka i

funkcijsku vrijednost od sv
primijeniti i ekspanzija

2. kontrakcija du h j edne idzi mteonnzkiej es
vrijednosti

3. kontrakcija usvimsmjerovima ok o t onke s
funkcijskom vrijednosti

h ost a

naj vet

naj man



Matresmatreitbdk e kemet od e

§ Optimizacija

= metode koje ne koriste derivacije funkcije

* refleksija i drefleksija i ekspanzija 0

u kemij i

- simpleks
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§ Optimizacija

= metode koje ne koriste derivacije funkcije - simpleks

« kontrakcija duh jedne dimenzije



2

Madtneimatrcibdk ekemet ode u kemiji
§ Optimizacija
= metode koje ne koriste derivacije funkcije - simpleks
* kontrakcija u svim smjerovima ok o t onke s naj manj o
vrijednosti
>



§ Optimizacija 0 PRIMJEFRSIMPLEKSA
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§ Optimizacija

metode koje ne koriste derivacije funkcije - simpleks

za implementaciju simpleks metode prvo je potrebno generirati

t onke posimpleksap g ponetna konfiguraci|j
j ednoj od tih tonaka dok se ostale
naj hegte dodaj ut | konstant ni l Zznos

simpleks metoda je najkorisnijatamo gdjeje ponetna funkc
vrijednost jako velika u odnosu na minimalnu  vrijednost

met oda mohe bahtij evnha zogqvelikoy bréja

| z r a Nrijednasti funkcije( samo ponetni siNAlpl ek
vrijednosti)

Iz tih razl oga si
drugim minimizacijskim algoritmima
simpleks metodom koristi se  napre et




