Princip maximalni entropie

* entropie (Shannon 1948) * zobecnéna entropie (Jaynes 1963)
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Princip maximalni entropie

* normaliza¢ni podminka

 Lagrangeovy multiplikatory
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Princip maximalni entropie
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Princip maximalni entropie
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Princip maximalni entropie

* entropie procedura aktualizace informace:
P(x)
S=— In ——dx
jp (X ) m(x) pokud ziskame novou hodnotu < J (x)>
* vazby

1. penasobit p(x) faktorem exp(~4,f,(x))

2. renormalizovat p(x)

* princip maximalni entropie
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Princip maximalni entropie — ptiklad hazeni kostkou
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Princip maximalni entropie — ptiklad hazeni kostkou

¢ prostorjevﬁ Q= {X], X5 X35 Xy5 X5, x6} - {19293949596}

* entropie  § — Z piln—
m;
i=1

2. vime, ze oCekavana hodnota pii hodu kostkou je u Z pi=1 Z Tipi = [

]_ ( fbﬂi)
pi=—exp | ——
p p

040

.35 1

030

125 1

o 020

015 1

010

005 +

000 -




Princip maximalni entropie — ptiklad hazeni kostkou
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Metoda neymenSich ¢tverctu a maximalni vérohodnosti

* Bayesuv teorém

P(Dx0)£(0)
P(Dy)

f(0|Dn) =

e vérohodnost L(#, Dy ) = P(Dy|6)

e pokud je f(f) = konst. = ‘ f(0|Dy) < L(6, Dy ) metoda maximalni vérohodnosti

* pokud zname neurcitosti namérenych hodnot

N
f(0|Dy) ox exp {— Z g] metoda nejmensich Ctvercu




Metoda nejmensich Ctvercu
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Priklad — aktiva¢ni energie vzniku vakanci v Fe;Al
 termodynamicky rovnovazna koncentrace vakanci

cv<T>=exp(S—,gjexp[—f—;j

* §,— formacni entropie (zména entropie pii vzniku vakance)

* E,— aktivacni energie (energie potfebna pro vytvoreni vakance)

» Fe-Al (B2 faze)
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Priklad — aktiva¢ni energie vzniku vakanci v Fe;Al

» Fe-Al (B2 faze)
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Priklad —

aktivacni energie vzniku vakanci v Fe;Al

» Fe-Al (B2 faze)
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Priklad — aktiva¢ni energie vzniku vakanci v Fe;Al

» Fe-Al (B2 faze)
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Priklad — aktiva¢ni energie vzniku vakanci v Fe;Al

 termodynamicky rovnovazna koncentrace vakanci

cv<T>=exp[%fjexp[
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Priklad — aktiva¢ni energie vzniku vakanci v Fe;Al

 termodynamicky rovnovazna koncentrace vakanci
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* vérohodnost

) o]
/

(.5, ol L3 i

L\E,.,S,|D, Jocexp| ——
f f‘ N p )& 5
1 ) T <

xj:k_T; yzzlncvz —»> O-y[_CVIO-t o

* maximum

0.70 0.75 0.80 0.85 0.90 0.95 1.00



Priklad — aktiva¢ni energie vzniku vakanci v Fe;Al

 termodynamicky rovnovazna koncentrace vakanci
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Priklad — aktiva¢ni energie vzniku vakanci v Fe;Al

 termodynamicky rovnovazna koncentrace vakanci

cv<T>=exp[%fjexp[
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Priklad — aktiva¢ni energie vzniku vakanci v Fe;Al

» posteriorni hustota pravdépodobnosti
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Priklad — aktiva¢ni energie vzniku vakanci v Fe;Al

« marginalni hustota pravdépodobnosti:  /(E,|Dy)=[ #(E,.S,|D, )s
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____ pouzita apriorni informace
z literatury

E,= (0.802 = 0.006) eV

— zadné apriorni informace

E,=(0.82+0.02) eV
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