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Délka zpracovdni obrdzku
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velikost obrdzku cas béhu

640 x 480 124,12983930928
1280 x 720 539,98450298239
1920 x 1080 1529,02398429008
4096 x 2160 10210,09238488922
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velikost obrdzku cas behu

640 x 480 124,47983930928
1280 x 720 539,98450298239
1920 x 1080 1529,02398429008

4096 x 2160 10210,09238488922
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Mérime délku vypoctu v Javé
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library (psych)
runlength <- read.csv(file="java-example.table",
summary (runlength$vil)

Min. 1st Qu. Median Mean 3rd Qu. Max.
92.08 104.70 108.80 166.80 187.20 594.70
describe (runlength$Vl)
var n mean sd median trimmed mad min

1 30 166.82 113.67 108.78
kurtosis se

4.55 20.75

head=FALSE, sep=",")

max range skew

142.1 20.88 92.08 594.71 502.63 2.14
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Javové méfeni

N =30
X =166,82
sx=113,67

Sx = % =20,75

to,05,20 = 2,045
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Proc¢ experimenty?

e Informatika ma silné nastroje pro zjistovani faktd
= dlkazy
= vypoclty
= simulace
o Praktické studium vlastnosti systém
= nékteré vlastnosti neumime nebo z dlivodu obtiZznosti nemUzeme
simulovat
e Podpofreni nebo vyvraceni hypotézy
= pozor... nedokazujeme!
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Méreni Zpracovani méfeni
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Soustava jednotek pro informatiky

@00

SIBASE UNITS | winoutspaci SI DERIVED UNITS WITH SPECIAL NAMES AND SYMBOLS
names Solid lines indicate multiplication, broken lines Indicate division

Kilogram

pascal . M) gray @(M@ sieven@ wrkar

PRESSURE, ABSORBED DOSE
STRESS DOsE EQUIVALENT

(fs)  becquerel 7/ ) hm@(vsj
POWER, ACTIVITY FREQUENCY
HEAT FLOWRATE \  (0F A miplonucLioe)
I, iy
1 henry ~(Wb/A)  tesla ~ (whim?)
INDUCTANCE MAGNETIC
FLUX DENSITY
T ACCELERATION
SUBSTANCE
ampere [ §
P BETROMOTVE
ELECTRIC CURRENT FORCE
(WA} siemens —~, (1/2)
felvin[— ;
THERMODYNAMIC LSS CAPACITANCE RESISTANCE CONDUCTANCE
IEMOERATL e #°C =TIK-27315
candela i i
It o~ (m/m?)  lumen (id-;n S‘E”d""@(mzmﬁnmdmIWM=U
LUMINOUS INTENSITY \ £ ; -
ILLUMINANCE TUMINOUS SOLIDANGLE PLANEANGLE
FLUX

Zdroj:http://www.icrf.nl/Portals/106/SI_units_diagram(1l) . jpg

Literatura
[e]e]e}


http://www.icrf.nl/Portals/106/SI_units_diagram(1).jpg

Méfeni Zpracovani méfeni
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Regresni metody

Zadani

Soustava jednotek pro informatiky

e Predpony nejen specidlné informatické

yocto- 102 y - - -
zepto- | 1072 | z - - -
atto- 107" | a - - -
femto- | 107" | f - - -
pico- 10712 p - - -
nano- 107° | n - - -
micro- 107¢ " - - -
milli- 1073 m - - -
kilo- 10° k || kibi 20 T i
mega- 10° M mebi 2% Mi
giga- 10° G gibi 2 | Gi
tera- 102 | T || tebi 2 | Ti
peta- 10'® P pebi 2% Pi
exa- 10 | E || exbi | 2%° | Ei
zetta- 107! Z || zebi | 2° | zi
yotta- 10 | Y || yobi | 2% | i

Amendment 2 to “IEC 60027-2: Letter symbols to be used in electrical technology - Part 2:
Telecommunications and electronics” (1999)

Literatura
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Typy méficich metod

Subjektivni x objektivni metody
= subjektivni: plsobi bezprostfedné na lidské smysly
= objektivni: plisobi na méfici zafizeni

Pfimé x nepfimé metody
= piimé: pfimé srovnani se zndmou hodnotou veli¢iny
= nepiimé: na zakladé jinych veli¢in, pomoci nichz Ize méfenou velic¢inu

spocitat

Absolutni x relativni metody
= absolutni: méfeni pfimo v pfislusné jednotce
= relativni: méfeni srovnadnim

Statické x dynamické metody

= statické: z klidového stavu pfistroje
= dynamické: na zakladé dynamiky mé¥iciho pfistroje
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Vysledky méreni

e Rozliseni méreni

e Chyby méfeni
= skladani vétsiho poc¢tu mikroskopickych jevi
= subjektivni vliv u méficich metod

e Jedno ¢islo zdaleka nepostihuje tyto informace

Literatura
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Regresni metody Zadéni Literatura

Vysledky méreni

x = (fix £ zy) [jednotka]

o [iy... nejpravdépodobnéjsi hodnota mérené veliciny
e z,... interval spolehlivosti / pfesnost
e jak tyto véci spocitat / odhadnout?
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Vysledky méreni

e Protokolovani podminek, na nichz méfeni probihalo
= zachyceni vSech podminek, které mohou mit na méreni vliv

*

*
*
*
*
*
*

*

konfigurace hardware

popis sitové topologie

instalovany operac¢ni systém

instalovany software

popis konfigurace a soubézné bézicich procest
uschovani vlastniho méreného software/hardware
pfesny popis pouzitych méficich metod

presné identifikace méficich nastrojli/pfistrojd

= dulezité pro reprodukovatelnost méreni
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Chyby méreni

e Klasifikace chyb podle mista vzniku
= instrumentélni (pfistrojové) chyby
= metodické chyby
= teoretické chyby (principy, model)
= chyby zpracovani

o Klasifikace chyb podle plvodu
= hrubé (omyly)
= systematické
= ndhodné



Chyby méreni
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Chyby méreni dle norem

e Metrologické normy

CSN 010250
CSN 010251

CSN 25 0008

CSN 25 1202
CSN 25 1401

CSN 25 8304
CSN 25 8305

CSN 25 8306
CSN 25 8307
CSN 356505

Statistické metody v priimyslové praxi. Vseobecné zaklady
Vzajemna shoda vysledkl zkusebnich metod. Stanoveni
opakovatelnosti a reprodukovatelnosti normalizované
zkuSebni metody pomoci mezilaboratornich zkousek
Metrolégia. Chyby primarnych etalénov. Sposoby
vyjadrovania

Posuvna méridla. Technické pozadavky

Mikrometricka méfidla na vnéjsi méreni. Technické
pozadavky

Provozni termoelektrické snimace teploty

Prevadzkové termoelektrické snimace teploty. Metody
skusania pri uradnom overovani

Provozni odporové snimace teploty

Prevadzkové odporové snimace teploty. Metody overovania
Elektronické méfici pristroje. Vseobecné technické
podminky

.. amnoho dalsich
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Chyby méreni dle norem

e Terminy z CSN 35 6505
Chyba rozdil mezi udajem pfistroje a skute¢nou hodnotou

Absolutni chyba

Relativni chyba v %

Vztazna hodnota k niz se vztahuje relativni chyba

Zékladni chyba stanovena v referenénich podminkach

Pfidavnd chyba jedna z hodnot nabyva libovolné hodnoty, ostatni
jsou maji referen¢ni hodnoty (a pak se neuvazuje
zakladni chyba)

Chyba stalosti (stabilita) prabéh chyby vytvarené samotnym
pfistrojem v Case

Meze chyb maximalni hodnoty chyb pro jakykoli parametr ve

stanovenych podminkach (referencnich, jmenovitych,
pracovnich, ...)
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Chyby méreni dle norem

e Terminy z CSN 35 6505

Namérend hodnota

Referencni podminky souhrn podminek arozsahl pro parametry a
ovlivaujici veliciny, pfi nichz pfistroj splfiuje
ustanoveni o dovolenych chybdach, pfi kterych se
u pfistroje ovéfuje zakladni chyba a/nebo se pfistroje
nastavuji.

Jmenovity rozsah pouziti rozsah hodnot, u nichz pfistroj spliiuje
pozadavky na chyby

Jmenovité pracovni podminky souhrn pracovniho hodnot, rozsahu,
parametrd a ovliviujicich velicin, pro néz jsou udany
technické vlastnosti pfistroje

Doba nabéhu pfistroje
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Presnost méricich nastroju

Pfesnost pfistroje ... ndhodnd chyba

Spravnost pristroje ... systematickd chyba

e Aditivni vs. multiplikativni chyby

zméfena hodnota

Mezni hodnota chyb
Trida pfesnosti pfistroje

Aditivni model

N
N
zméfena hodnota

Multiplikativni model

Kombinovany model

zméfena hodnota
AN

skutecna hodnota

skutecna hodnota

skutecna hodnota

Literatura
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Presnost méreni ¢asu v pocitaci

® gettimeofday() — Unixoveé API
= presnost zavisla na pouzitém HW
= v patologickych pfipadech mize preskocit i zpét
= potencidlni reZie systémového volani

® clock_gettime() — POSIXové API

= piesnost Ize zjistit pomoci clock_getres ()

= CLOCK_REALTIME Ve standardu

= CLOCK_MONOTONIC jsou béZné dostupné

= rGzné systémy poskytuji rlizna rozsifeni typu hodin (napf.
CLOCK_REALTIME_ FAST, CLOCK REALTIME_PRECISE,
CLOCK_PROCESS_CPUTIME_ID, CLOCK_THREAD_CPUTIME_ID)

= potencidlni reZie systémového volani
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Presnost méreni ¢asu v pocitaci

e TSC - pristup k ¢itaci x86 procesorl (od Pentia)

= frekvence tikl rovna frekvenci procesoru
= nizka rezie - piimy pfistup k ¢itaci z ASM
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Presnost méreni ¢asu v pocitaci

e TSC - pristup k ¢itaci x86 procesorl (od Pentia)

= frekvence tikl rovna frekvenci procesoru

= nizka reZie — piimy pfistup k ¢itaci z ASM

= problém absence synchronizace mezi procesory
# nastavit afinitu

= problém s dynamickou zménou frekvence procesoru
# piiznak constant_tsc v /proc/cpuinfo na Linuxu

= problém s out-of-order vykonavénim instrukci
# predradit serializujici CPUID instrukci

= problém resetu pfi uspani

= ne viechny procesory jej maji (napt. Cyrix 6x86)
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Presnost méreni casu v pocitaci

® QueryPerformanceCounter — Windows
= frekvenci Ize zjistit pomoci gueryPerformanceFrequency
= opét tfeba zamknout na procesor
® System.currentTimeMillis () — Java
= ekvivalent gettimeofday () /clock_gettime (CLOCK_REALTIME)
= nominalni rozliseni 1 ms, fakticky i 10 ms v zavislosti na OS
® System.nanoTime () — Java
= pfidani od JDK 1.5
= aproximace TSC
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Hrubé chyby

e Hrubé chyby se musi ze sady méfeni vyloucit



Zpracovani méreni
O00000e000000000

Hrubé chyby

e Volba méfici metody / méficich metod - pfiklad pro Javu
= Problém garbage collection

*
*
*

-verbose:gc

kratké méreni: vybrat pouze béhy, v nichz nedoslo ke GC

dlouhé béhy: dostatec¢né dlouhé, aby se pfitomnost GC projevila
representativné

= Problém HotSpot kompilace

*
*
*

—-XX:+PrintCompilation

dostate¢ny warm-up (minuty!)

mohou se vyskytovat rekompilace (optimalizace, nahrani nové tfidy ktera
zrusi dosavadni pfedpoklady)

housekeeping tasks: oddéleni nesouvisejicich méreni pauzou nebo
restartem JVM
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Nahodné chyby

aneb proc se bézné pracuje s normalnim rozdélenim chyb?

e Hypotéza elementérnich chyb [1]

kazda ndhodna chyba v méreni je slozena z fady malych chyb
pfi velkém poctu méreni se vyskytne zhruba stejny pocet chyb
kladnych i zdpornych a malé chyby jsou pocetnéjsi nez velké

. m elementarnich nahodnych vliva
. kazdy elementérni vliv generuje chybu « (dale oznac¢ovano jako pfipad

a) nebo —« (dale pfipad b)

. chyby a a b jsou stejné casté

dostdvame binomické rozdéleni kumulace vlivd elementéarnich chyb

(2 (7Yoo (7)o T

m

P(0) = zlm(m/z) P(e)) = zlm(’;')g, = (I-(m=1))a = (21-m)a = 2s0x
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Nahodné chyby

aneb proc se bézné pracuje s normalnim rozdélenim chyb?

e Co se stane, pokud m — oo?
= prosudd m =2k =—> k — oo (suda, abychom méli P(0))

P(e) = P(2501) = i( 2K )

22k \k+s

Literatura

000

P(2sa) (&)  k(k=1)-(k-s+1) (-0 -7)-0-5)

1 k
PO) () (ke D)(k+2)(k+s)  (1+1)(1+2)~(1+3)

= pros <k
2 X3
In(1+x)=x Sty e
pP2s0) 1 2 s-1 1 2 s 2s(s-1) s 8
P(0) k k k k k k k2 kK k

s 52
P(2sa)) = P(0)e” ¥ = P(0)e aka?
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Nahodné chyby

aneb proc se bézné pracuje s normalnim rozdélenim chyb?

e Co se stane, pokud m — oo?
= pievod na spojité rozdéleni
2 1 h —h?e?

“makart )75

— 00

N

= Sikmost binomického rozdéleni

1-2p . 1-2p
—_—, lim —————
Vnp(1-p) e /np(1-p)

atakéOprop=0,5
= dalsi studium: Central Limit Theorem, [2]
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Zdroj:http://en.wikipedia.org/wiki/File:Binomial_distribution_pmf.svg
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Binomické vs. normalni rozdéleni

Binomické rozdéleni (})p*(1 - p)"*

Zadani
(e]e]

+ p=0.5 and n=20
= p=0.7 and n=20
1 ® p=0.5 and n=40
- L[]
.
. - L] . " L[]
] eeessonsbone®” c..i. ®ec0ceccccces
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Binomické vs. normalni rozdéleni

=1)?
Normalni rozdéleni ———¢~~ 22
V2mwo? 7
T T T T T T T T | T | T
1.0
B 1=0, 02=0.2, =]
/\ U=0, 02=1.0, =]
08 1=0, 02=50, =[]
- / \ H=-2, 02=05,—| |
~ 0.6
a7 ]
% ]
S04
" , *\\ |
L // T~ _
ool == / N ————
1 1 1 1 1 1 1 1 1 1
R

Zdroj:http://en.wikipedia.org/wiki/File:Normal Distribution_PDF.svg
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Binomické vs. normalni rozdéleni

Srovnani binomického a normalniho rozdéleniprop=0,5an=6

0.3

0.25

0.1

Zdroj:http://en.wikipedia.org/wiki/File:Binomial_ Distribution.svg

Normal PDF
Binomial PDF
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Studentovo rozdéleni t

e Pouziva se pro normalni rozdéleni pfi malém vzorku (neznamé
smérodatné odchylky)

TRUCNEEE

kde v je pocet stupni volnosti.
= odhad priimérd a chyby
= t-test — odliseni pramérd
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Studentovo rozdéleni t

Srovnani s normalnim rozdélenim (modré)
pocet stupnli volnosti v = 3

Zdroj:http://en.wikipedia.org/wiki/File:T_distribution_3df.png
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Poissonovo rozdéleni

e Pocty udalosti v daném Casovém okné, odehravaji se nezavisle se
znamou priimérnou rychlosti

Mee=?
k!

f(k;\) =

k ... pocet vyskytl udalosti, A ... o¢ekdvany pocet udalosti ve
studovaném intervalu
o Pfiklady — Poissonovské procesy
= pocet telefonnich hovort na Ustredné za minutu
= pocet piistupl k webovému serveru (neméni-li se \ v ase -
predpoklad homogenity)
= radioaktivni rozpad atom(

e Pro \ - oo je opét dobrou aproximaci normalni rozdéleni
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Poissonovo rozdéleni

0 5 10 15 20
k

Zdroj:http://en.wikipedia.org/wiki/File:Poisson_pmf.svg
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Jina rozdéleni

e Weibullovo

P o,

k ( x
f(x;A,k):{ g(x 0
X <0.

= pouziva se k popisu ¢asu do
selhani, umrti

> > >
o

xm
o

vreo
[

= k < 1-rychlost selhaniklesa
v ¢ase, jak z vzorku mizi kusy
(napf. umrtnost novorozenct)
k =1 -rychlost selhani je
konstantni v case, typicky
zpUsobena vnéjsimi vlivy (napf.
umrtnost vojaku ve valce)
k > 1 —selhani vzrista v case, )

Zdroj:

typicky proces starnuti http://en.wikipedia.org/
komponent wiki/File:Weibull PDF.svg
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Jina rozdéleni

e modely rozdéleni specifické pro aplikace

= Rayleighovo rozdéleni - rychlost vétru ve 2D slozkach
= zafeni ¢erného télesa

e nejedna se o ,chyby”, ale o charakteristiku
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Normalizace rozdéleni chyb

e Ovéfeni normality rozdéleni
= vizualni
= Sikmost vzorku (sample skewness)
1 -\3
PR N(x; - X)

" (% Yo N(xi *7()2)3/2

A
—

v, Y
Positive Skew

Negative Skew
Zdroj:http://en.wikipedia.org/wiki/File:Skewness_Statistics.svg
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Normalizace rozdéleni chyb

e Ovéfeni normality rozdéleni

= $picatost vzorku (sample kurtosis)
. % Yo N(xi —7)4 B
— 2
(1; Zict N(xi _X)Z)

lehké konce (leptokurtic), g» >0 x  tézké konce (platycurtic), g» < 0

Zdroj:http://en.wikipedia.org/wiki/File:T distribution_3df.png


http://en.wikipedia.org/wiki/File:T_distribution_3df.png
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Normalizace rozdéleni chyb

e Techniky normalizace

= $ikma rozdéleni g; > 0: transformace hodnot
. Ux
* log(x)
* 5

= Sikma rozdéleni g; < 0: prevraceni hodnot (reflection)
& —x + ¢ s vhodné zvolenou konstantou ¢

= $picata rozdéleni: problém

= dalsi ¢teni: [3]

Literatura
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Odhad spolehlivosti

x = (fix £ z¢) [jednotka]

Statisticka definice [4]: Je-li vysledek méfeni fixa zyje chyba tohoto méfeni
odpovidajici mife jistoty p, pak skute¢nd hodnota mérené veliciny lezi
vintervalu (fix + z,) s pravdépodobnosti p.
e Intervaly
= 0,68 - stfedni kvadraticka chyba
= 0,95
= 0,99 - krajni chyba
e Zaokrouhlovani
= 7, nejvyse na 2 platna mista
= [i, podle z
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Odhad spolehlivosti

x = (fix £ z¢) [jednotka]

Pro normalni rozdéleni chyby
N
o ,CLX = )? = 72’;1 Xi
e s smérodatnd odchylka jednoho méfeni, D rozptyl

s=D= ZL(Y—Xi)Z
n-1

o sy =2 (1)2sy, a protoze méfeni byly provadény za stejnych

podminek
57:57’(: Zﬁ1()7—xi)2
o n n(n-1)
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Odhad spolehlivosti

x = (fix £ z¢) [jednotka]
Pro normalni rozdéleni chyby

® Zy = l(pin-1)5x

& P 0,683 0,954 0,99 2 P 0,683 0,954 0,99
1 1,8395 13,8155 63,6567 16 1,0329 2,1633 2,9208
2 1,3224 4,5001 9,9248 18 1,0292 2,1433 2,8784
3 1,1978 3,2923 5,8409 20 1,0263 2,1276 2,8453
4 1,1425 2,8585 4,6041 30 1,0176 2,0817 2,75
5 1,113 2,6396 4,0321 40 1,0133 2,0595 2,7045
6 1,0913 2,5084 3,7074 50 1,0108 2,0463 2,6778
7 1,0775 24214 3,4995 60 1,0091 2,0377 2,6603
8 1,0673 2,3594 3,3554 70 1,0078 2,0315 2,6479
9 1,0594 2,3131 3,2498 80 1,0069 2,0269 2,6387

10 1,0533 2,2773 3,1693 920 1,0062 2,0234 2,6316
12 1,0441 2,2253 3,0545 100 1,0057 2,0206 2,6259
14 1,0377 2,1895 2,9768
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Odhad spolehlivosti

x = (fix £ z¢) [jednotka]

Priklad — méreni vysky valecku [4]:

[vySkavimm] [ 46 | 45 | 47 | 44 [ 45 | 46 | 44 [ 44 | 43 | 45 |

e n=10
e V=449[mm]
e s;=0,038[mm]

° t(0,68;9) = 1,059
[ ] t(o’gg;g) = 3,250

v=(4,49+0,04) mm prop=0,68
v=(4,49+0,12) mm prop=0,99

Literatura
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Chyba nepfimo mérené veliciny

e Kodhadu stfedni hodnoty a rozptylu Ize pouzit
= TaylorGv rozvoj funkce

oo £(n)
fix+e)=f(x)+>, f n(X) "
n=1
kde (" (x) je n-ta derivace f,
= dvoubodovou aproximaciy = f(xi, ... ,Xm)
m£(X + s5) + £(XG + 55) m[E(% + s7) — £(X - s5)]°
,; 2m pt 4m

= Monte Carlo simulace
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Zakon prenosu chyb

o Na zdkladé Taylorova rozvoje do druhého ¢lenu
Nl 0z 82
-3 (Z) ey v B,
i=1 i=1 j= I+1
kde s)%_je rozptyl (variance) x; a g; je kovariance x; a X;.

Pro jednoduché pfipady, kdy x a y jsou nezavislé (o; = 0):

= aditivni funkce z = ax + by

sy = /a%s2 + b2s2 ,
X y

= multiplikativni funkce z = axby‘

kde Z = ax’y°, protoze

2 2
S(2Y o () (25) () (2))
T \Ox X y X y

= Priklad pouziti: http: //www.phy.ohiou.edu/~murphy/courses/sample.pdf

M

()


http://www.phy.ohiou.edu/~murphy/courses/sample.pdf

Regresni metody
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Model

e Mapovani matematického modelu na namérené hodnoty

= hleddme parametry modelu
= minimalizujeme odchylky (rezidua) modelu od namérenych dat

ri(x) = |lyi = M(x)|
pfip. vyjadieno jako minimalizace normy vektoru

r(x) = (rn(x),... ,rm(x))T

= nejcastéji pracujeme s euklidovskou L, normou (metoda nejmensich
¢tverca)

f(x) = r(x)7r(x) = é:ri(x)z

= |ze pouzit napf. i L (soucet absolutnich hodnot - méné citlivé na data
s vétsi kumulaci chyb, pfip. zatizena hrubou chybou) ¢i Lo, (maximum
z absolutnich hodnot)
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Model

e Metoda nejmensich ¢tverct

méjme data (x;,y;), kde x; je nezavisla proménna a y; je zavisla (méfena
proménna)

minimalizujeme S = 37, 7 = Y7, (vi - f(xi,€))?, kde c je vektor
parametrd

hleddme minimum vzhledem k ¢, tedy

——22 6"—7228“’("), j=1,...m
a¢
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Model

e Linearni kombinace elementarnich funkci

Fxi€) = 3. Gy(x)
Jj=1

= ¢; mohou byt polynomy, podily polynom{, trigonometrické funkce,
exponencidlni funkce, ...
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e Priklad linearni funkce f(x;,(a,b)) = a+bx;
= minimalizujeme

Q= (yi-a-bx)’
i=1

n
9 _ 2na+ Y (-2yi+2bx;)) =0
da i=1

9 _ S (=2yix; + 2ax; + 2bx7) = 0
ob
= dvé rovnice (3) a (4) o dvou nezndmychaa b

2
a-__ S Yi T X+ Yl Xi iy YiXi

nYilxi? - (XL Xi)2

b S YiXi = XL X X Vi
Nyl x? = (X Xi)2
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Hodnoceni modelu

e Pearsonlv korela¢ni koeficient

B > 21 (€0 310 7%).
I -X) o (i -y

= linedrni zavislost dvou veli¢in x a y a nabyva hodnot [-1;1]
= 1... pfesnd souhlasnd zavislost,

-1... pfesna inverzni zavislost,

0 nezdvislé
= vyuzivé se ¢asto jakorz,

e Root mean square deviation — RMSD

Z?:l (xi —yi)?

RMSD,, = .

= srovnani mezi ziskanym modelem a origindlnimi hodnotami



Zadani
[ Je]

Zadani vlastni prace

Zadani:
e Zmérte chovani chemického programu solver na sadé vstupl
specifikujicich strukturu molekul (soubory * .mo1).

e Experimentdlné ovéite, Ze slozitost implementace odpovida
teoretickému predpokladu O(n?).

e Zpracujte protokol o méfeni.
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Zdroje

wget http://arwen.ics.muni.cz/~hopet/tmp/solver.tgz
tar zxvf solver.tgz
cd solver

cc -1lm -o eem_solver_ proteins eem solver proteins.c

./eem_solver_proteins molecule_9.mol params_out.txt 0
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