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Schematice diagram of a basic MD code

Defhemmtuapositioms—amd-vetovitieshy Jamd g

Calculate forces at current time t;

Solve equations of motion for all particles in
the system over a short timestep At.
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Write to the disc final atomic configuration & finish
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Potenciais para moléculas complexas
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Michael Levitt, Nature Structural Biology 8, 392 - 393 (2001)
The birth of computational structural biology



Propriedades de equilibrio
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DINAMICA MOLECULAR




DINAMICA MOLECULAR

Lammps web-page:

http://lammps.sandia.gov/

 distribuicao de cddigo aberto

« roda em um unico processador ou em paralelo
 distributed-memory message-passing parallelism (MPI)

« decomposicao espacial do dominio de simulacao para paralelismo
« C ++ altamente portatil

 bibliotecas opcionais usadas: MPI e FFT de processador unico

« facil de estender com novos recursos e funcionalidades




DINAMICA MOLECULAR

Lammps web-page:

http://lammps.sandia.gov/

e executado a partir de um script de entrada

« Sintaxe para definir e uso de variaveis e formulas

e Sintaxe para repeticao de execucoes e quebra de loops

« Executa uma ou varias simulacOes simultaneamente (em paralelo) a partir de
um script

 E possivel usa-lo como biblioteca, invocar LAMMPS através da interface de
biblioteca ou empacotador Python fornecido

« acoplar com outros codigos: LAMMPS chama outro codigo, outro codigo chama
LAMMPS, o codigo guarda-chuva chama ambos 8




Pre-info

- Arquivo de topologia: descreve a geometria do sistema

- Arquivo de entrada:

Contém: configuracao inicial
integracao
potencial interatdmico
propriedades




0) Arquivo de topologia

LAMMPS topology of CH4.pdb using OPLS-AA force field Atoms # full
5 atoms 1 1 1 -0.24 -6.3750  2.8350 0.0000 #C
4 bonds 2 1 2 0.06 -5.6190 2.1120 0.0000 #H
6 angles 3 1 2 0.06 -7.3190  3.2800 0.7430 #H
4 1 2 0.06 -7.1930  1.9500 0.2200 #H
2 atom types 5 1 2 0.06 -6.9470 2.5240 -1.1530 #H
1 bond types
1 angle types Bonds # harmonic
-17.31900000 4.38100000 xlo xhi 1 1 1 2 #C-H
-8.05000000 13.28000000 ylo yhi 2 1 1 3 #C-H
-11.15300000 10.74300000 zlo zhi 3 1 1 4 #C-H
4 1 1 5 #C-H
Masses
Angles # harmonic
1 12.011 #C
2 1.008 #H 1 1 2 1 3 #H-C-H
2 1 2 1 4 #H-C-H
Pair Coeffs 3 1 2 1 5 #H-C-H
4 1 3 1 4 #H-C-H
1 0.066 3.5 #C 5 1 3 1 5 #H-C-H
2 0.030 2.5 #H 6 1 4 1 5 #H-C-H
Bond Coeffs
1 340.0 1.09 #C-H
Angle Coeffs
1 33.0 107.8 #H-C-H



Lammps input script

Um script de entrada LAMMPS normalmente tem 4 partes:

Inicializacao
Definicao de atomo
Configuracoes

Faca a simulacao

As Ultimas 2 partes podem ser repetidas quantas vezes
desejar. Ou seja execute uma simulacao, altere algumas
configuracoes, execute mais algumas, etc.




1) Initialization

Inclui os parametros que precisam ser definidos antes que os
atomos sejam criados ou lidos de um arquivo.

Os comandos relevantes sao: units, dimension, newton,
processors, boundary, atom_style, atom_modify.

Se os parametros do campo de forga aparecerem nos arquivos
que serao lidos, esses comandos informam ao LAMMPS quais
tipos de campos de forca estao sendo usados:

pair_style, bond_style, angle_style, dihedral_style,
improper_style.




2) Definicao dos atomos

« Existem 3 maneiras de definir atomos no LAMMPS. Leia-o0s
a partir de um arquivo de dados ou reinicie por meio dos
comandos read data ou read restart.

« Esses arquivos podem conter informacoes de topologia
molecular.

« Ou crie atomos em uma rede (sem topologia molecular),
usando estes comandos: lattice, region, create_box,
create_atoms.

« Todo o conjunto de atomos pode ser duplicado para fazer
uma simulacao maior usando o comando replicar.




3) Configuracoes

Uma vez que os atomos e a topologia molecular sao definidos, uma
variedade de configuracoes pode ser especificada: force field
coefficients, simulation parameters, output options, etc.

Os coeficientes do campo de forca sao definidos por esses comandos
(eles tambem podem ser definidos nos arquivos de leitura):
pair_coeff, bond_coeff, angle_coeff, dihedral _coeff, improper_coeff,
kspace_style, dielétrico, special_bonds.

Varios parametros de simulacao sao definidos por estes comandos:
neighbor, neigh_modify, group, timestep, reset_timestep, run_style,
min_style, min_modify.




3) Configuracoes

As correcoes impoem uma variedade de condicoes de contorno,
integracao de tempo e opcoes de diagnostico.

O comando fix vem em varios sabores.

Varios calculos podem ser especificados para execucao durante uma
simulacao usando os comandos compute, compute_modify e variable.

As opcoes de saida sao definidas pelos comandos thermo, dump e
restart.




4) Run a simulation

« Uma simulacao de dinamica molecular € executada usando o
comando run.

« A minimizacao de energia (estatica molecular) € realizada
usando o comando minimize

« Uma simulacao de témpera paralela (troca de réplicas) pode
ser executada usando o comando temper.




Mission 1: Hands-on - Otimizag¢ao de geometrias

nao otimizado

nao otimizado
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2.1 Geometric parameters of SWCN'T's
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Potencial AIREBO
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« Second generation of REBO and Lennard Jones Potential:
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Stuart, Tutein, Harrison, J Chem Phys, 112, 6472-6486 (2000).
Brenner, Shenderova, Harrison, Stuart, Ni, Sinnott, J Physics: Condensed Matter, 14, 783-802 (2002).
O’Connor et al., J. Chem. Phys. 142, 024903 (2015).




Second-Generation of Reactive Empirical Bond Order
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Missao 2 : calcular as propriedades
dinamicas e estruturais do metano

Todos irao contribuir com a analise

para uma dada Temperatura e Pressao.

J

M
~ >

Discente Temperatura (K) Densidade (kg/m?3)
1
2
3

WE NEED YOU!




Como caracterizar um LIQUIDO?

Supercritical
tuid
| Liquid 3
Solid -
: Gas
—200 =100 0

100




A gquestao:

“Podemos prever as propriedades
macroscopicas de (classico) a partir de
sistemas microscopicos?”




NEWTON: F=m a

LAPLACE:

Nous devons donc envisager I'état présent de I'universe comme I'effet
de son état antérieur et comme la cause de delui qui va suivre. Une
intelligence qui, pour un instant donné, connaitrait toutes les forces
dont la nature est animée et la situation respective des étres qui las

composent, si d"ailleurs elle était assez vaste pour soumettre ces
données a I'Analyse, embrasserait dans la méme formule les
mouvements des plus grands corps de I'univers et ceux du plus léger
atome : rien ne serait incertain pour elle, et I'avenir, comme le passé,
serait présent a ses yeux.

J L
“Traducao” Fm principio “Sim”.
Desde que satbamos a posicao, velocidade e interacao de todas

as moléculas, entdo o comportamento futuro é previsivel, ...

MAS



... Existem tantas moléculas.

Qual eram as alternativas ?

Truques inteligentes (“‘teoria’)
SO funciona em casos especiais

2. Construindo o modelo ("lego molecular") ...




Figure 5.1. The experimental apparatus used by Hales to demonstrate the force exerted by
dilating peas. When the lid was loaded with a weight, the dilated peas fill the interstices,
developing polyhedral forms.
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O "modelo de rolamento de esferas" de
J.D. Bernal de um liquido atomico ...




J.D. Bernal constructs a model of a liquid... (around 1950)..

I took a number of rubber balls and stuck them
together with rods of a selection of different
lengths ranging from 2.75 to 4 1in.

I tried to do this in the first place as
casually as possible, working in my own office,
being interrupted every five minutes or so and
not remembering what I had done before the
interruption. However, ...




Difusao

Relacao de Einstein (t longo)
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Funcao de distribuig¢ao radial g(r)
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