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Pitkät aikasarjat 
• Kun havainnoidaan 

esimerkiksi ilmakehää 
tai luontoa koetta ei voi 
toistaa 
 

• Tulosten merkitys voi 
selvitä vasta pitkän ajan 
kuluttua 
 

• Ilmakehätieteissä 
keskeinen tieteellinen 
pääoma 
 

• Mittaustulosten 
kypsyysaste tyypillisesti 
korkea 
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Tietokonesimulaatiot 
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Tietokonesimulaatiot 
• Tallennetaan: 

– algoritmin kuvaus,  syöttötiedot ja lopulliset tulokset (keskiarvot  ajon 
yli, lopulliset tasapainokonfiguraatiot tms)? 

– myös se koodin versio jolla tulokset on tuotettu? 
 
miten varmistetaan tieteen toistettavuus? 
• alkuarvoille erittäin herkät systeemit & ’harvinaiset tapahtumat’ 

– koodi tuottaakin eri tuloksia eri arkkitehtuurissa 
• ajattelu- ja analyysivirheet:  voiko raakadatasta vetää ne 

johtopäätökset jotka on vedetty? 
 

 ★ erittäin pitkät ajot  (ilmastomalli, kvanttikemia) 
   - kukaan ei ehkä halua toistaa vs dataa liikaa  
 
Datan  ja menetelmien kypsyysaste vaihtelee   suuresti 
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Metadata on yhtä tärkeää kuin data 
- mutta puuttuu melkein aina 

• Löydettävyys 
• Avoin saatavuus:  Kenen etu?   

– tuottajan, käyttäjän, tieteen? 
• Viittaus ja alkuperäisen datan tuottajan yhteystiedot 
  
• Hyvinkin kypsä data vaatii metansa: 

– riittääkö kertoa lämpötila, vai pitääkö kertoa lisäksi, millä 
se on mitattu ? 

– voidaan löytää uusia ilmiötä, joiden ei tiedetty 
vaikuttavan  mittauksiin 
 

• Alhaisen kypsyyden data vaatii paljon metadataa 
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Yhdenmukainen  
prosessointi 

 
 

 
 

Vehkamäki 10.4.2013 6 

 
Eri mittausasemien 
tulosten vertailu/yhdistely 
• samat instrumentit? 
• samanlaisen 

lähiympäristö? 
• sama datan käsittely? 

 

 
Eri ihmisten tai ryhmien  
simulaatiotulosten 
vertailu/yhdistely 
• sama menetelmä? 
• samat   prosessit ja 

samat kertoimet joilla 
siirrytään yksiköistä 
toisiin? 

• sama tapa ilmaista 
asia? 
 



Rikkihappo + dimetyyliamiini klusterin muodostus 
 

Gibbsin vapaa nergia 
 G( happo)            = -699.4559876196 hartree  
 G(amiini)       = -134.8189435903 hartree  
        G(happo)+G(amiini)       = -834.2749312099 hartree   
 G(happo+amiini)        =  -834.2994752424 hartree  
 
Klusterin muodostumisen vapaa energia 
 ΔG(happo+amiini) = G(happo+amiini)-G(happo)-G(amiini)  
 = -0.0245440324999038 hartree 

 
Muunnoskerroin hartree -> kcal/mol is  
 *627.509469 tai /0.0015936  
  ΔG(happo+amiini)            = -15.40 kcal/mol 
 
Mutta: 
 [G(happo)+G(amiini)] *627.509469  = -523515.42 kcal/mol  
 G(happo+amiini)/0.0015936    = -523531.30 kcal/mol  
 
• ΔG(happo+amiini) = G(happo+amiini)-G(happo)-G(amiini) = 
 523531.30 kcal/mol - (-523515.42 kcal/mol)   = -15.88 kcal/mol  
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eroa 0.48 kcal/mol : samaa 
suurusluokkaa kuin itse 
menetelmän epävarmuus 



Yhteisön ja yksilöiden 
koulutus 

• Datan ja metadatan säilöminen vaatii resursseja 
–   onko keppiä? 
–   pitäisi olla myös porkkanaa! 

 
• Kulttuurikysymys 

–  tulosten julkaiseminen lehdissä oli aikanaan murros 
– 60 - luvulle asti julkaistiin kaikki  (vähä) data: paluu juurille? 

 
• Sitaatti-indeksi datalle? 

–  hyvin säilöttyä dataa käytetään ja siihen viitataan  
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‘Miten tämä tekee 
tieteentekijän elämästä 

- tai tieteen edistymisestä- 
helpompaa?’ 
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