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Potencial Lennard-Jones

cut-off



Potenciais para moléculas complexas

Michael Levitt, Nature Structural Biology  8, 392 - 393 (2001) 

The birth of computational structural biology



Propriedades de equilíbrio
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https://www.virtualbox.org/
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https://www.virtualbox.org/



Espelho da máquina virtual (entre com seu e-mail USP): 

https://drive.google.com/file/d/1LBfsSdZ8HLWzjgRxsHeBxBK32O-0hOBc/

Usuário: sampa 

Senha: stds9

https://github.com/Sampa-USP/mne2020
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Espelho da máquina virtual 

https://drive.google.com/file/d/1LBfsSdZ8HLWzjgRxsHeBxBK32O-0hOBc/
https://github.com/Sampa-USP/mne2020


LABORATÓRIO 

DINÂMICA MOLECULAR
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DINÂMICA MOLECULAR

Lammps web-page: 

http://lammps.sandia.gov/

• distribuição de código aberto

• roda em um único processador ou em paralelo

• distributed-memory message-passing parallelism (MPI)

• decomposição espacial do domínio de simulação para paralelismo

• C ++ altamente portátil

• bibliotecas opcionais usadas: MPI e FFT de processador único

• fácil de estender com novos recursos e funcionalidades
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DINÂMICA MOLECULAR

Lammps web-page: 

http://lammps.sandia.gov/

• executado a partir de um script de entrada

• Sintaxe para definir e uso de variáveis e fórmulas

• Sintaxe para repetição de execuções e quebra de loops

• Executa uma ou várias simulações simultaneamente (em paralelo) a partir de 

um script

• É possível usá-lo como biblioteca, invocar LAMMPS através da interface de 

biblioteca ou empacotador Python fornecido

• acoplar com outros códigos: LAMMPS chama outro código, outro código chama 

LAMMPS, o código guarda-chuva chama ambos



Pre-info

• Arquivo de topologia: descreve a geometria do sistema

• Arquivo de entrada:

Contém: configuração inicial

integração

potencial interatômico

propriedades



0) Arquivo de topologia
Atoms # full

1 1 1 -0.24 -6.3750 2.8350 0.0000 # C

2 1 2 0.06 -5.6190 2.1120 0.0000 # H

3 1 2 0.06 -7.3190 3.2800 0.7430 # H

4 1 2 0.06 -7.1930 1.9500 0.2200 # H

5 1 2 0.06 -6.9470 2.5240 -1.1530 # H

Bonds # harmonic

1 1 1 2 # C - H

2 1 1 3 # C - H

3 1 1 4 # C - H

4 1 1 5 # C - H

Angles # harmonic

1 1 2 1 3 # H - C - H

2 1 2 1 4 # H - C - H

3 1 2 1 5 # H - C - H

4 1 3 1 4 # H - C - H

5 1 3 1 5 # H - C - H

6 1 4 1 5 # H - C - H

LAMMPS topology of CH4.pdb using OPLS-AA force field

5 atoms

4 bonds

6 angles

2 atom types

1 bond types

1 angle types

-17.31900000 4.38100000 xlo xhi

-8.05000000 13.28000000 ylo yhi

-11.15300000 10.74300000 zlo zhi

Masses

1 12.011 # C

2 1.008 # H

Pair Coeffs

1 0.066 3.5 # C

2 0.030 2.5 # 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:

Inicialização

Definição de átomo

Configurações

Faça a simulação

As últimas 2 partes podem ser repetidas quantas vezes
desejar. Ou seja execute uma simulação, altere algumas
configurações, execute mais algumas, etc.



1) Initialization

Inclui os parâmetros que precisam ser definidos antes que os 
átomos sejam criados ou lidos de um arquivo.

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

Se os parâmetros do campo de força aparecerem nos arquivos 
que serão lidos, esses comandos informam ao LAMMPS quais 
tipos de campos de força estão sendo usados: 

pair_style, bond_style, angle_style, dihedral_style, 
improper_style.



2) Definição dos átomos

• Existem 3 maneiras de definir átomos no LAMMPS. Leia-os
a partir de um arquivo de dados ou reinicie por meio dos
comandos read_data ou read_restart.

• Esses arquivos podem conter informações de topologia
molecular.

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

• Todo o conjunto de átomos pode ser duplicado para fazer
uma simulação maior usando o comando replicar.



3) Configurações

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

Os coeficientes do campo de força são definidos por esses comandos
(eles também podem ser definidos nos arquivos de leitura):
pair_coeff, bond_coeff, angle_coeff, dihedral_coeff, improper_coeff,
kspace_style, dielétrico, special_bonds.

Vários parâmetros de simulação são definidos por estes comandos:
neighbor, neigh_modify, group, timestep, reset_timestep, run_style,
min_style, min_modify.



3) Configurações

As correções impõem uma variedade de condições de contorno,
integração de tempo e opções de diagnóstico.

O comando fix vem em vários sabores.

Vários cálculos podem ser especificados para execução durante uma
simulação usando os comandos compute, compute_modify e variable.

As opções de saída são definidas pelos comandos thermo, dump e
restart.



4) Run a simulation

• Uma simulação de dinâmica molecular é executada usando o
comando run.

• A minimização de energia (estática molecular) é realizada
usando o comando minimize

• Uma simulação de têmpera paralela (troca de réplicas) pode
ser executada usando o comando temper.



Caso Interface Água-Óleo  & CO2

✓ Realistic models of crude oil

✓ Water, CO2 and N2

✓ Diffusion 

✓ Viscosity

✓ Interface free energy tension

✓ Thermodynamics

(T and P database)





Nano tutorial: 

Introdução ao Linux



Origem

Linux é um clone do UNIX.

Livre e totalmente compatível com o UNIX.
Livre não é o mesmo que gratuito.

Escrito em C.

O kernel é o componente comum a todas as 
distribuições.

Kernel + ferramentas GNU formam o básico 
do Linux.

Linus Torvalds – Lançado em 17/09/1991

TUX - Torvalds UniX,



Distribuições

Debian:

Ubuntu (user-friendly).

Slackware:

OpenSUSE.

Suse Linux Enterprise.

Red Hat:

Red Hat Enterprise.

CentOS.

Fedora.

Gentoo.

Android



Componentes de uma distribuição.

Distribuições



Plataforma estável.

Raramente resets são necessários, poucos system crash.

Escalável.

Milhões de CPUs:
TOP1: Tianhe-2 (MilkyWay-2), 3.120.000 cores, e 2.736.000 placas aceleradoras (Xeon-
Phi), 33 PetaFlops.

476 máquinas no TOP500 + 16 máquinas UNIX (492).

Windows?
TOP187: Magic Cube, 30.720 cores, 0,180 PetaFlops.

Apenas 3 máquinas no TOP500.

Se busca performance, o Linux é indiscutível.

Para uso pessoal há limitações.

Vantagens do Linux



Interfaces Gráficas

Unity (novos Ubuntus):



Interfaces Gráficas

Gnome 3:



Interfaces Gráficas

KDE (Plasma 01/09/2020)



Todas essas opções levam a uma grande fragmentação.

Problemas de compatibilidade em programas pré-compilados.

Dificuldade na instalação de programas não compilados.
Demanda mais tempo do usuário.

Mas se compilado corretamente a performance é superior.

Fragmentação



Terminal

Para as simulações deste curso o uso do terminal é indispensável.



Comandos principais

Navegação:

ls (list)

cd (change directory)

pwd (print work directory)

clear (limpa o terminal)



Comandos principais

Gerenciando arquivos e extraindo informações:

mkdir (make directory)
touch
mv (move)
rm (remove)
cp (copy)
cat (concatenate)



Comandos principais

Gerenciando arquivos e extraindo informações:

head
tail
comm, cmp (compare)
grep



Comandos principais

Processos:

ps (process status), top
kill
which
source
wget
chmod



Comandos principais

Processos:

echo
tar
wc (word count)
man CMD (manual)
apt-get update/updgrade/install
python



Editores de texto

Várias opções de editores de texto, tanto gráficos 
como de terminal. Algumas delas são:

Gráficos:
gedit.

gVim.

emacs.

kate.

Terminal:
vim.

emacs.

nano.



Terminal

Comandos básicos.

Referências para comandos básicos de terminal:
http://community.linuxmint.com/tutorial/view/100

http://www.pas.rochester.edu/~pavone/particle-
www/telescopes/ComputerCommands.htm

http://www.ee.surrey.ac.uk/Teaching/Unix/

https://help.ubuntu.com/community/UsingTheTerminal

http://linuxcommand.org/lc3_learning_the_shell.php

http://community.linuxmint.com/tutorial/view/100
http://www.pas.rochester.edu/~pavone/particle-www/telescopes/ComputerCommands.htm
http://www.ee.surrey.ac.uk/Teaching/Unix/
https://help.ubuntu.com/community/UsingTheTerminal
http://linuxcommand.org/lc3_learning_the_shell.php


Terminal

Comandos básicos.

ls: lista os arquivos do diretório atual.



Comandos básicos.

pwd: mostra o diretório atual.

cd: entra no diretório apontado (cd .. ; cd ~)

Terminal



Terminal

Comandos básicos.

mkdir: cria diretório.

rm: remove arquivos (rm –rf remove diretórios).



Terminal

Comandos básicos.

cp: copia arquivos.

mv: move arquivos.



Comandos básicos.

df -h: Mostra o uso de disco.

Terminal



Comandos básicos.

top: Mostra o uso de cpu, memória e processos.

Terminal


