
uvod

metode koje ne koriste derivacije funkcije

metode koje koriste derivacije funkcije

globalne metode optimizacije

§ Optimizacija



uvod

cilj optimizacije je pronałiskup neovisnih varijabli koje łe 

minimizirati ili maksimizirati vrijednost zadane funkcije (npr. 

potencijalna energija je funkcija koordinata)

odreŅivanjemaksimuma funkcije f (x) je isto ģtoi odreŅivanje

minimuma funkcije ðf (x)

varijable koji se mogu mijenjati tijekom optimizacije se nazivaju 

kontrolne varijable (npr. jedan torzijski kut u molekuli; ili aktivno 

mjesto u proteinu; é)

ogranińenja na dozvoljene vrijednosti varijable se nazivaju uvjeti

§ Optimizacija

optimizacija je odreŅivanjeekstrema (minimuma ili maksimuma) 

realne funkcije sistematskim odabirom vrijednosti varijable



uvod

stacionarna tońka funkcije je tońka u kojoj je vrijednost prve 

derivacije jednaka nuli

stacionarna tońka moĥe biti minimum, maksimum ili tońka infleksije
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uvod

stacionarne tońke koje su minimumi ili maksimumi funkcije nazivaju 

se ekstremi funkcije (mogu biti lokalni ili globalni)

nuĥan uvjet da stacionarna tońka bude ekstrem je

§ Optimizacija

Matematiľke metode u kemiji 2
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uvod

§ Optimizacija
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neka je 0 0 00, 0, , 0nf x f x f x

funkcija ima lokalni minimum u tońki        ako je      neparan i 

vrijedi
1

0 0nf x

0x n

funkcija ima lokalni maksimumu tońki        ako je      neparan i 

vrijedi
0x n

1
0 0nf x



uvod

globalni minimum je najmanja vrijednost funkcije na njenom 

podruńju definiranosti (npr. energetski najstabilnija konformacija

molekule)

globalni maksimum je najveła vrijednost funkcije na njenom 

podruńju definiranosti

§ Optimizacija

Matematiľke metode u kemiji 2

lokalni minimum je minimum funkcije u nekom intervalu koji ne 

mora, ali moĥe biti globalni minimum

lokalni maksimum je maksimum funkcije u nekom intervalu koji ne 

mora, ali moĥe biti globalni maksimum

nije mogułe konstruirati algoritam koji bi pronalazio globalni 

ekstrem proizvoljne funkcije

- nartaj PPE za HCl



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



uvod

stacionarne tońkekoje nisu minimumi ili maksimumi funkcije 

nazivaju se sedlaste tońke funkcije

§ Optimizacija
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nuĥan uvjet da stacionarna tońka        bude sedlasta tońka je

0 0f x
0x

neka je 0 0 00, 0, , 0nf x f x f x

funkcija u tońki       ima sedlastu tońku ako je      

paran i vrijedi
0x n



uvod

sedlasta tońka funkcije
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-WŜŘƴŀŘȌōŀ ǘŀƴƎŜƴŎƛƧŀƭƴŜ ǊŀǾƴƛƴŜ ǳ ǘƻőƪƛ όлΣлύ z = 0



uvod

funkcija moĥe imati tońku infleksije i u nestacionarnoj tońki funkcije

§ Optimizacija

Matematiľke metode u kemiji 2

x3



uvod

funkcija moĥe imati tońku infleksije i u nestacionarnoj tońki funkcije

§ Optimizacija

Matematiľke metode u kemiji 2

sinh(x)

cosh(x)



-ƪƻŘ ƧŜŘƴƻǎǘŀǾƴŜ ŀƴŀƭƛǘƛőƪŜ ŦǳƴƪŎƛƧŜ ƧŜ ƧŜŘƴƻǎǘŀǾƴƻ ƴŀŏƛ ŜƪǎǘǊŜƳ

- kod PPE mlolekule koja je funkcija 3N koordinata u kartezijevom sustavu, odnosno 3N-

с ƛƴǘŜǊƴƛƘ ƪƻƻǊŘƛƴŀǘŀΣ ǘƻ ƧŜ Ƨŀƪƻ ǘŜǑƪƻ Ǉŀ ƪƻǊƛǎǘƛƳƻ ƴǳƳŜǊƛőƪŜ ƳŜǘƻŘŜ

- treba izabrati najbolju metodu i s obzirom na brzinu i efikasnost, ali  i s obzirom na 

ǇǊŜŎƛȊƴƻǎǘ ƛ ǘƻőƴƻǎǘ

-ǊŀȊƭƛőƛǘŜ ƳŜǘƻŘŜ ƛƳŀƧǳ ǇǊŜŘƴƻǎǘƛ ƳŀƴŜΣ ƴƛǘƛ ƧŜŘƴŀ ƴƛƧŜ ǎŀǾǊǑŜƴŀ

-ƻǾƛǎƛ ƛ ƻ ǎƭƻȌŜƴƻǎǘƛ ǇǊƻōƭŜƳŀ ƪƻƧƛ ǊƧŜǑŀǾŀƳƻ (npr. minimizacija proteina i male molekule 

nije ista)

-metode koje koriste derivacije su bolje jer daju uvid i u izgled plohe potencijalne 

ŜƴŜǊƎƛƧŜΣ ŀƭƛ ǇƻƴŜƪŀŘ ƴŀƳ ǘƻ ƛ ƴŜ ǘǊŜōŀ ƛƭƛ ƛƻƴŀƪƻ ƪƻǊƛǎǘƛƳƻ ƴǳƳŜǊƛőƪǳ ŘŜǊƛǾŀŎƛƧǳ Ǉŀ ƴŀƳ 

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! 

§ Optimizacija ðMETODE OPTIMIZACIJE



-ǳǾƛƧŜƪ ƪǊŜŏŜƳƻ ƻŘ ǇƻőŜǘƴŜ ǘƻőƪŜ ƛ ǇƻǎǘŜǇŜƴƻ ǎŜ ǇǊƛōƭƛȌŀǾŀƳƻ ƳƛƴƛƳǳƳǳ

-ƳƛƴƛƳƛȊŀŎƛƧǎƪƛ ŀƭƎƻǊƛǘƳƛ ǎŜ ƪǊŜŏǳ ǎŀƳƻ άƴƛȊōǊŘƻέ ǘŜ ŏŜ ƴŀǎ ƻŘǾŜǎǘƛ ǳ ƭƻƪŀƭƴƛ ƳƛƴƛƳǳƳ ƪƻƧƛ 

ƧŜ ǳ ǎǳǎƧŜŘǎǘǾǳ ǇƻőŜǘƴƻƧ ǘƻőƪƛ

-ǳƪƻƭƛƪƻ ȌŜƭƛƳƻ ƴŀŏƛ ǾƛǑŜ ƳƛƴƛƳǳƳŀ ƳŜǘƻŘƻƳ ƻǇǘƛƳƛȊŀŎƛƧŜΣ ǇƻǘǊŜōƴƻ ƴŀƳ ƧŜ ǾƛǑŜ ǇƻőŜǘƴƛƘ 

ǘƻőŀƪŀ

§ Optimizacija ðMETODE OPTIMIZACIJE

nije mogułe konstruirati algoritam koji bi pronalazio globalni ekstrem proizvoljne 

funkcije





metode koje ne koriste derivacije funkcije ðsimpleks 

simpleks metoda (metoda nultog reda)

simpleks je geometrijska figura koja ima N+1 meŅusobno spojenih 

vrhova (N je dimenzionalnost funkcije)

npr. za funkciju dvije varijable, simpleks łe imati tri vrha

simpleks algoritam nalazi minimum funkcije pomińułi se slińno 

gibanju amebe

§ Optimizacija ðMETODE OPTIMIZACIJE

Matematiľke metode u kemiji 2



metode koje ne koriste derivacije funkcije - simpleks

postoje tri osnovna nańina gibanja simpleksau pokuģaju generiranja 

nove tońke koja ima manju funkcijsku vrijednost

1. refleksija tońke s najvełom funkcijskom vrijednosti kroz 

nasuprotnu plohu simpleksa, ukoliko nova tońka ima manju 

funkcijsku vrijednost od svih ostalih tońaka uz refleksiju se moĥe 

primijeniti i ekspanzija

2. kontrakcija duĥ jedne dimenzijeiz tońke s najvełom funkcijskom 

vrijednosti

3. kontrakcija u svim smjerovima oko tońke s najmanjom 

funkcijskom vrijednosti
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metode koje ne koriste derivacije funkcije - simpleks

refleksija i ôrefleksija i ekspanzija õ
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metode koje ne koriste derivacije funkcije - simpleks

kontrakcija duĥ jedne dimenzije
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metode koje ne koriste derivacije funkcije - simpleks

kontrakcija u svim smjerovima oko tońke s najmanjom funkcijskom 

vrijednosti

§ Optimizacija
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§ Optimizacija ðPRIMJER SIMPLEKSA



metode koje ne koriste derivacije funkcije - simpleks

za implementaciju simpleks metode prvo je potrebno generirati 

tońke pońetnog simpleksa, pońetna konfiguracija sustava odgovara 

jednoj od tih tońaka dok se ostale mogu generirati na razne nańine, 

najńeģłe dodajułi konstantni iznos po svakoj koordinati

simpleks metoda je najkorisnija tamo gdje je pońetna funkcijska 

vrijednost jako velika u odnosu na minimalnu vrijednost

metoda moĥe biti prilińno zahtjevna rańunski zbog velikog broja 

izrańuna vrijednosti funkcij e (samo pońetni simpleks zahtijeva N+1

vrijednosti)

§ Optimizacija
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iz tih razloga simpleks metoda se obińno koristi u kombinaciji s 

drugim minimizacijskim algoritmima ðnakon nekoliko koraka sa 

simpleks metodom koristi se naprednija metoda optimizacije


