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Schematice diagram of a basic MD code
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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

{led i
U= 23K, (b-bf + 3 4Kg0-6F 1| \J "€ T\ /™,

All Bands Al .'I:"-.TL-EJIE"E: —p— —f—
T .
+2. K+ L1 -Cn:(hcla-l-n] z| M %ﬁ'
All Torsion' Angles ﬂ + > J
YA = J@?’I { g
+Te[ (W] e Ll
All norbondedh pairs
— 66
+ 2G9; =
f-‘-ilér LLBG?CIH?T::J-E?J /F |

o

Michael Levitt, Nature Structural Biology 8, 392 - 393 (2001)
The birth of computational structural biology



Propriedades de equilibrio
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Espelho da maquina virtual

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

https://drive.google.com/file/d/11LBfsSdZ8HLWzjgRxsHeBxBK320-0hOBc/

Usuario: sampa
Senha: stds9

https://github.com/Sampa-USP/mne2020



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




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.




Caso Interface Agua-Oleo & CO2

Kyoto University — JAPEX Energy Res. Eng. Group — 2007

Realistic models of crude oll

Water, CO, and N,

Diffusion
Viscosity

Interface free energy tension

Thermodynamics
(T and P database)







Nano tutorial:
Introducao ao Linux




Origem

30.0 513,854.7 28,335

Japan

Linux € um clone do UNIX.

Livre e totalmente compativel com o UNIX.
Livre ndo é o mesmo que gratuito.

Escrito em C.
O kernel € o componente comum a todas as
distribuicoes.
Kernel + ferramentas GNU formam o basico
do Linux.

Linus Torvalds — Lancado em 17/09/1991
TUX - Torvalds UniX,

China

10/ 10

Largest cloud service providers
are Linux Foundation project
contributors and members



Distribuigoes

Debian:

M caxa | @ som2 | B scm2

B scm2
< C O @ kemelorg

Ubuntu (user-friendly).

Slackware:
OpenSUSE.

Suse Linux Enterprise.

Red Hat:

GIT

| B som2

8 scve | B sowe

The Linux Kernel Archives

About Contact us FAQ Releases Signatures

Protocol  Location
HTTP https://www.kernel.org/pub/

https://qgitkernel.org/

RSYNC rsync://rsync.kernel.org/pub/

Red Hat Enterprise. rarine

CentOS.
Fedora.

Gentoo.
Android

stable:

longterm:
longterm:
longterm:
longterm:
longterm:
L

5.9-rc4 2020-09-07 [tarball] [patch] [inc. patch]
588 2020-09-09 [tarball] [pgp] [patch] [inc. patch]
57109 [EOL]  2020-08-27 [tarball] [pgp] [patch] [inc. patch]
5.4.64 2020-09-09 [tarball] [pgp] [patch] [inc. patch]
419.144 2020-09-09 [tarball] [pgp] [patch] [inc. patch]
414197 2020-09-09 [tarball] [pgp] [patch] [inc. patch]
4.9.235 2020-09-03 [tarball] [pgp] [patch] [inc. patch]
4.4.235 2020-09-03 [tarball] [pgp] [patch] [inc. patch]

inux-next: next-20200910 2020-09-10
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Distribuicoes

Componentes de uma distribuicao.

distribution
e.g. Debian, Red Hat, SUSE, Mandriva

proprietary applications Manuals
(e.g. Adobe Reader, graphics driver)

Linux kernel Support
(phone
free applications mail, etc)

(e.g. for configuration
installation like Yast, mcc)

(e.g. KDE, OpenOffice, Apache)

distribution specific
applications




Vantagens do Linux

Plataforma estavel.
Raramente resets sao necessarios, poucos system crash.

Escalavel.

Milhoes de CPUs:

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

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

Windows?

TOP187: Magic Cube, 30.720 cores, 0,180 PetaFlops.
Apenas 3 maquinas no TOP500.

Se busca performance, o Linux € indiscutivel.
Para uso pessoal ha limitacoes.




Interfaces Graficas

Unity (novos Ubuntus):
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Interfaces Graficas

Gnome 3:

Activities
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Builder

GNOME Recipes
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Calculator Calendar

L

GNU Image Ma... LibreOffice Calc

MuseScore 2

LibreOffice Draw




Interfaces Graficas
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Fragmentacao

Todas essas opcoes levam a uma grande fragmentacao.
Problemas de compatibilidade em programas pre-compilados.

Dificuldade na instalacao de programas nao compilados.

Demanda mais tempo do usuario.
Mas se compilado corretamente a performance é superior.




Terminal

Para as simulacoes deste curso o uso do terminal &

root@musang i "# cd sbins
root@musang :bingt 1=

ircolors=

d irnames:
dmesgs*
dnsdoma i nnamel@
doma i nmame
dus=

echo=

edl

eqrepl
BN
expand=
EXpr*
factors
false=
fqrepl
£t =

folds=
frees=

ftp=
fusermount=

gawki@
gawk-3.1 .5
getopt=
ginstall@
grep=
qroups=
gunzip=
JZEXE*
gzip=
head=
hostid=
hostname=

root@musang :bing _

id=
install=
ipmasks
Join=
kill=
killalls=
ksh=
link=
In=
loadkeyss=
log in=
lognanme=
ls=
1smod@
maill
md5Ssums=
mkdir=
mkf ifo=
mkinod =
more»
mount=
mtl

mt —GNLI=
mt-st=
[
naill@
netstat=
nice=

nisdoma innamel

nl=
nohups=

ntf=-3g=

ntf=-3q.probe=

ntfscat=

ntfscluster=

ntfscmp=
ntfsf ix=
ntf=zinfo=
ntfzsls=
od=
paste=
pathchk=
pings
pPingb=
pinky=
pr=
printenus=
printf=
ps*

pltxoe
Prad=
readl ink=
rkshi
rm=
rmdir=
=
rzips=
zed=
zeq=
setterm=
shb
shalsum=

shaZZ4d=sums=
shaZ5bsum=
shadBd=um=
shaS51Z2=ums=
shred=
shuf =
zleep=
slnk

sort=
splits=
stat=
stty=

Sl
suloginl
SN
sYNC*

tac=
tails=
tars=
tar-1.13=

tar-1.16.10

tosh=
tee=
telnets=
test=
touch=
tr=
trues=
t=ort=
Tty

ulockmgr_server=

N

dispensavel.

umow k=
Uname=
uncompressi
unexpand»=
unigs>
unlinks=
USErs=

us leep=
ulir=

[ M ]
whichs=
who=
whoamiz=
yes=

ypdoma inmamel?

Zzcat=
ZCMp*
zdiff=
ZEgrep=
zfgrep=
zforce=
Zgrep=
zless=
Zmores=
ZNEL
zzsh=
zzh-41.3 .60




Comandos principais

Navegacao:

Is (list)

cd (change directory)
pwd (print work directory)
clear (limpa o terminal)




Comandos principais

Gerenciando arquivos e extraindo informacoes:

mkdir (make directory)
touch

mv (move)

rm (remove)

cp (copy)
cat (concatenate)




Comandos principais

Gerenciando arquivos e extraindo informacoes:

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

Varias opcoes de editores de texto, tanto graficos
como de terminal. Algumas delas sao:

Graficos:
gedit.
gVim.
emacs.
kate.

Terminal:
vim.
emacs.
Nano.




Terminal

Comandos basicos.

Referéncias para comandos basicos 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 basicos.
Is: lista os arquivos do diretorio atual.

james@josephson:~/work=> Ls

cpmd isaacs-2.5 lammps lammps.tgz RINGS siesta VAC vasp
james@josephson:~/work> Ls -Llha

total 415G

drwxr=xr-x 1@ james users 125 2013-@4-17 15:47 .
drwxr=xr-=x 14 james users 4.0K 2813-@7-29 14:52 ..
drwxr=xr=x 3 james users 33 2012-82-89 19:38 cpmd
drwxrwxrwx 4 james users 80 2012-10-11 14:57 SRR
drwxr-xr-x 7 james users 4.0K 2012-06-25 ©03:1@ isaacs-2.5
drwxr=xr-=x B james users 91 28013-87-25 14:14 Lammps
—rw=r=-=r—=-= 1 james users 415G 2013-84-19 14:14 lammps.tgz
drwxr=xr=x 9 james users 123 2013-85-3@ 18:39 RINGS
drwxrwxr=x 3 james 1881 19 2012-@2-83 18:36 siesta
drwxr=xr=x 6 james users 60 28012-11-89 89:54 VAC
drwxr-xr-x 6 james users 64 2812-18-17 16:20 vasp

james@josephson:~/work> [




Terminal

Comandos basicos.

pwd: mostra o diretorio atual.

james@josephson:~/work> pwd
/home/james/work
james@josephson:~/work> [

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

james@josephson:~/work> 1s

cpmd BN isaacs-2.5 lammps 1lammps.tgz RINGS siesta VAC vasp
james@josephson:~/work> cd lammps/

james@josephson:~/work/lammps> 1s

CNT+Graph NTC+H20 REAX Si02 Si02-Reservoir Water
james@josephson:~/work/lammps> cd ..

james@josephson:~/work> 1s

cpmd [N isaacs-2.5 lammps lammps.tgz RINGS siesta VAC vasp
james@josephson:~/work> cd ~

james@josephson:~> Ls

bin dmidecode makefile_Llib_ice_paralelo recursos testl28vasp.o5500
C_MT_PBE.psp Dropbox mpd.hosts recursos.record tmp

cpmd.DM. out dropbox. py mpitune Screenshot.png total.dat

CPMD. tgz espresso-5.@.tar.qgz nautilus-dropbox_©.7.1_amdbd.deb testl28vasp.e5499 work

Desktop fstab pacotes testl28vasp.e5500

desligamento.txt makefile_ice_paralelo q.x testl28vasp.o05499

james@josephson:~> [




Terminal

Comandos basicos.
mkdir: cria diretorio.

james@josephson:~/work> 1s

cpmd isaacs-2.5 lammps lammps.tgz RINGS siesta VAC vasp
james@josephson:~/work> mkdir teste

james@josephson:~/work> cd teste

james@josephson:~/work/teste> Ls

james@josephson:~/work/teste> [

rm: remove arquivos (rm -rf remove diretorios).

james@josephson:~/work/teste> cd ..

james@josephson:~/work> s

cpmd BEEEEE isaacs-2.5 lammps lammps.tgz RINGS siesta teste VAC vasp
james@josephson:~/work> rm —-rf teste/

james@josephson:~/work> 1ls

cpmd [BEEEEE isaacs-2.5 lammps lammps.tgz RINGS siesta VAC vasp
james@josephson:~/work> [




Terminal

Comandos basicos.

Cp: copia arquivos.

jalmeida@cobalto:~/works$ ls

Lammps

jalmeida@cobalto:~/works ls ..

bin FreeEnergyTutorial.tar.gz graphene.mdf job pacotes PDPD g temp work
jalmelida@cobalto:~/work% mkdir teste

jalmeida@cobalto:~/work$ cp ../graphene.mdf ./teste/

jalmeida@cobalto:~/works cd teste/

jalmeida@cobalto:~/work/testes ls

graphene.mdf

jalmeida@cobalto:~/work/testes [

mMV: move arquivos.

jalmeida@cobalto:~/work/testes ls ../../

bin FreeEnergyTutorial.tar.gz graphene.mdf job pacotes PDPD q temp work
jalmeida@cobalto:~/work/testes mv ../../j0b ./

jalmeida@cobalto:~/work/testes Lls

graphene.mdf job

jalmeida@cobalto:~/work/testes ls ../../

bin FreeEnergyTutorial.tar.gz graphene.mdf pacotes PDPD gq temp work
jalmeida@cobalto:~/work/testes [




Terminal

Comandos basicos.
df -h: Mostra o uso de disco.

james@josephson:~/work/teste> df -h

Filesystem Size Used Avall Use%
fdev/sdal 966G 416G 56G 43%
devtmpfs 32G 168K 326G 1%
tmpfs 326G @ 326G 0%
/dev/sdal 124M 61M 57M 52%
/dev/sdad 152G 3.1G 149G 3%
fdev/sdbl 3.8T 1.6G 3.7 1%
Jdev/loop®d 2.96 2.9G B 100%
servicel-ibl:/storage

25T 18T 7.2T 72%

james@josephson:~/work/teste> |

Mounted on
/

Jdev
Jdev/shm
/boot
Jdatal
Jcluster
/mnt/isol

/home




Terminal

Comandos basicos.
top: Mostra o uso de cpu, memaoria e processos.

top - 21:36:48 up 7 days, 9:39, 1 user, load average: 32.81, 32.15, 32.54
Tasks: 1189 total, 33 running, 1876 sleeping, ® stopped, @ zombie
Cpu(s): 47.2%us, ©0.2%sy, 0.0%ni, 52.6%id, ©0.0%wa, 0.08%hi, 0.0%si, 0.0%st

Mem: 258342M total, 67509M used, 198833M free, 1M buffers
Swap: 7999M total, ®M used, 7999M free, 8183M cached
PID USER PR NI VIRT RES SHR S %CPU %MEM TIME+ COMMAND
38931 mplima 20 @ 2168m 1.9g 6824 R 18@ @.8 1857:51 transampa
38932 mplima 20 @ 2168m 1.9g 6832 R 18e @.8 1857:51 transampa
38936 mplima 28 8 2160m 1.9g 5268 R 1898 0.8 1857:51 transampa

56837 padilha 20 @ 1359m 1.1g 21m R 10@ ©.4 177:47.81 openmx

38921 mplima 28 ® 3095m 2.8g 4768 R 188 1.1 1857:51 transampa
38922 mplima 28 ® 3094m 2.8g 6812 R 188 1.1 1857:51 transampa
38923 mplima 28 ® 3894m 2.8g 6828 R 188 1.1 1857:51 transampa
38924 mplima 28 ® 2166m 1.9g 6836 R 168 8.8 1857:51 transampa
38925 mplima 28 ® 3300m 2.2g 6824 R 168 8.9 1857:51 transampa
38926 mplima 2@ ® 3@94m 2.8g 6816 R 188 1.1 1857:51 transampa
38927 mplima 28 ® 3300m 2.4g 6828 R 1680 0.9 1857:51 transampa
38928 mplima 28 ® 3094m 2.8g 6836 R 188 1.1 1857:50 transampa
38929 mplima 28 ® 3300m 2.4g 6824 R 1690 8.9 1857:51 transampa
3893@ mplima 20 @ 2168m 1.9g 6812 R 18e @.8 1857:51 transampa
38933 mplima 20 @ 33@em 2.4g 6820 R 1@ 8.9 1857:51 transampa
38934 mplima 20 @ 2168m 1.9g 6812 R 18e @.8 1857:5@ transampa
38935 mplima 28 ® 3094m 2.8g 6824 R 188 1.1 1857:51 transampa
56833 padilha 20 @ 1358m 1.0g 18m R 10@ ©.4 179:31.61 openmx

56834 padilha 20 @ 1357m 1.1g 23m R 10@ ©.4 177:38.55 openmx

56835 padilha 20 @ 1351m 1.0g 20m R 10@ ©.4 176:58.44 openmx




