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Extrapolace na CBS




l Extrapolace

— Bx

E(x)=E_. + Ae

S

ProtoZze mame Ctyfi vstupni energie (pro x=2, 3, 4, a 5) a jen tfi neznamé (Egs, A a B)
musime pouzit metodu nejmensich ¢tvercl. Cilem metody je nalézt hodnotu parametru
Ecss, A @ B tak, aby ucelova (chybova) funkce byla minimaini.

f (Eggs A B) =Y [E(X,Eq A, B) - E . (x)] = min

X=2

K hledani optimalnich parametrd mizeme pouzit metodu fit z programu gnuplot.

Viz originalni dokumentace gnuplotu nebo:
http://www.root.cz/clanky/gnuplot-prikaz-fit/




l Postup

= Pfipravime textovy soubor data.txt, ktery bude obsahovat dva sloupce: kardinalni Cislo
baze (2, 3, 4, ...) a vypoctenou energii metodou HF.

=  Spustime program gnuplot a zobrazime pribéh energie ze souboru data.txt:
gnuplot> plot './data.txt' using 1:2 with points

= Definujeme funkci pro extrapolaci:
gnuplot> E(x) = Ecbs + A*exp (-B*x)

= Nastavime vychozi hodnoty parametru pro optimalizaci:

gnuplot> A=1
gnuplot> B=1
gnuplot> Ecbs=-80 # nizsi nez nejmensi vypoctena energie

= Provedeme pred-optimalizaci parametrd (Ec;c @ A a pak findlni optimalizaci vSech
parametru:

gnuplot> fit E(x) "./data.txt" via Ecbs, A
gnuplot> fit E(x) "./data.txt" via Ecbs, A, B




Postup, pokracovani

= Zobrazime vstupni data, funkci E(x) a hodnotu Ez. Provedeme vizualni kontrolu
ziskanych vysled(l. Funkce E(x) musi prochdzet vsemi body a limitné se bliZit nalezené
hodnoté Eg.

gnuplot> set xrangel[2:7]
gnuplot> plot './data.txt' using 1:2 with points, E(x), Ecbs

Water Molecule -— HF/CBS

= Vypiseme presnou hodnotu E ~76.020 ,
~76.025 | E(Hx'; —
gnuplot> print Ecbs -76.030
-76.035
~76.040
~76.045
~76.050
-76.055
-76.060
-76.065
-76.070 F 7
-76.075 . . . . :

E [au]

Cardinal number x




