; ; o _ . [ikv -Wn -52 pic/scaling.jpglq /47
Zakladni prvky modelovani ve fyzice a chemii 1100

& ’ elementérni ¢astice + gravitace: ,teorie vseho*
@ (znédmé) elementdrni astice: standardni model - at. jadra...
& jddra + elektrony + fotony: QED - presna spektroskopie...

@ j3dra + elektrony: Schrédingerova rovnice - vlastnosti malych
molekul, spektra, rovnovahy v plynné fazi, kinetika, fotochemie...

@ atomy”: klasické (nebo kvantové) atomistické modelovani
@ mplicitni rozpoustédlo: kontinuum + nadhodné sily

@ hrubozrnné/zhrubené (coarse-grained) modely: mezo/nanoskopicka skala

element = viceatomova skupina viz DOI: 10.1017/5S0033583515000256
(surfaktant = hlava + ocas, polymer = [Clanek]p,...) pro prehled ¢asovych a prostorovych

_ L oo ) _ skal simulacnich technik
@ mikroskopicka skéla: vétsi ¢astice — hromada pisku, micely...
@ materidl jako kontinuum: parcidlni diferencialni rovnice - tok tepla, statika, atomova bomba...

& gravitace: Einsteinovy rovnice - ¢erné diry, gravitacni viny...

multiscale modeling: QM/MM - enzymy...
*prip. pomocna centra / vetsi skupiny (-CHs)


https://www.cambridge.org/core/journals/quarterly-reviews-of-biophysics/article/modeling-and-simulation-of-proteinsurface-interactions-achievements-and-challenges/D549241EE733E490228463394EF7A755

[show/SPCEdimer.shl; /47
u00

(Hyper)plocha potencialni energie

Jadra jsou mnohem tézsi nez elektrony = elektronové pohyby jsou mnohem rychlejsi
(Bornova-Oppenheimerova aproximace)

potential energy surface (PES)

energie jako funkce souradnic poloh vSech atomovych jader

Epot(F1,72,...,7N) r—u s
e e

Jak ziskam PES?

z kvantovych vypoctl (Schrédingerova rovnice): aproximujeme vzorcem = silové pole, téz

@ velmi drahé, zvl. pro mnoho atomd molekulova mechanika, potencial, model:
@ nepotiebuje ,silové pole” = velkd predikéni @ levné

schopnost @ jen tak presné, jak presné je silové pole =
@ pro nékteré jevy dost nepresné mala predikcni schopnost

kombinace = QM/MM metody (Quantum Mechanics/Molecular Mechanics)
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PES a modelovani v chemii 1100

@ pouziju klasickou mechaniku:
na statické vypocty (minimum energie, potencial v okoli aj.)
na vypocet vyvoje systému v case (molekulova dynamika, MD)
na vypocet termodynamickych veli¢in vzorkovanim (Monte Carlo, MC)

@ pouziju kvantovou mechaniku (na jadra):
metoda drahového integralu (PI MC, Pl MD)

@ pouziju klasickou mechaniku s kvantovymi korekcemi

kombinace silové pole + klasicka mechanika = ,,molekulovéd mechanika”“ (MM); v uzsim smyslu
nezahrnuje MC a MD



Molekulova mechanika - staticky pohled %g

Pouzivame PES, zpravidla popsanou silovym polem

@ Minimalizace energie (T = 0), ,,optimalizace struktury“

@ Refinement - zpfesnéni struktury (z rozptylovych experimentd)

@ Biochemie: tvar molekul (kli¢ + zdmek), sily (hydrofilni/hydrofobni...)
@ Deskriptory pro QSAR (Quantitative Structure-Activity Relationship)

...ale co pohyb?



Co je to pohyb? fjg‘g

@ .Skute¢ny” pohyb molekul v ¢ase
@ Vsechny mozné konfigurace (molekul) zprimérované v ¢ase:

Statisticka termodynamika se zabyva vypoctem velicin (bod varu, afinita ligandu k recep-
toru...) na zdkladé predstavy (makro)stavu systému jako ,primeéru” vSech moznych konfiguraci
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Molekulove simulace 100

@ molekulova dynamika (MD)

@ Casovy vyvoj systému slozeného z mnoha molekul

@ pohyb kazdého atomu je urcen silami, které na néj v kazdém okamziku pUsobi
@ metoda Monte Carlo (MC); presnéji Metropolisova metoda a varianty

@ posloupnost konfiguraci systému generovana pomoci ndhodnych ¢isel

@ provedeme ndhodny pohyb molekuly a rozhodneme se, zda jej pfijmeme
(tak, aby pravdépodobnosti vyskytu konfiguraci molekul byly stejné jako v realité)

@ Kkinetické Monte Carlo

@ simulovany déj je rozdélen na elementarni udalosti
(napr. adsorpce atomu na rostoucim krystalu, reakce na katalyzatoru)

@ udalost, ke které dojde, vybirdme podle zndmé pravdépodobnosti
& kvantové simulace - MD, MC

@ metody Las Vegas - ndhodné cesta k deterministickému vysledku (ndhodny pivot)
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Co simulujeme 1100

@ Kapaliny:

@ vliv struktury na vlastnosti (anomalie vody), roztoky

@ fazové rovnovahy, rozpustnost

@ povrchy a rozhrani, surfaktanty
@ Pevné latky:

@ struktura krystall, materialy (poruchy)

@ adsorpce (zeolity)
@ Biochemie:

@ proteiny, nukleové kyseliny, iontové kandly, lipidické membrany
@ Nanoobjekty:

@ micely, polymery, samoskladba (coarse-grained modely, mfizky)
@ Podobnymi metodami Ize studovat:

@ sypké materidly, optimalizace, Sifeni epidemii, evo-devo. ..



[uvodsim/blend.sh]8/47
Optimalizace struktury (molekulova mechanika) 1100

zidlicka zkfizZend vanicka
chair twist (skew) boat
experiment: 28 kJ/mol experiment: 45 kj/mol

model: 26 kjJ/mol model: 53 kJ/mol



) L [water/liquidwater.shlg /47
Kapalna voda (rovnovazna MD) 1100

@ 10000 molekul

@ 300K

@ periodické ve smérech x, y
@ adhezivni podlozka

@ neadhezivni poklic¢ka

‘%(: y ‘ . 2| 4 2 ’ 8

Dalsi videa: https://vesmir.cz/cz/on-1line-clanky/2014/07/struktura-anomalie-vody.html


https://vesmir.cz/cz/on-line-clanky/2014/07/struktura-anomalie-vody.html

[uvodsim/cytox.sh] 10/47

Elektrosprej cytochromu C 1100

@ Elektrosprej: rozprasovani nabitych ¢astic

@ Méri se Gcinny prirez

: Focussing Drift Tube Quadrupole Mass
Desplvatlon Lens He 5-8 Torr Spectrometer
Region 13.16 V/cm ;

5 \ ! / /
\ | /
A \\ L | /
5 OO L |T_;L THE HD! i i C ] | r—_!"_:l
| 0oL | w1 i = | ==
f
/ i I \ r 17 ]
| ; | / /
Electrospray ; ] / |
Needle f § [ Detector
350-2100eV Focussing

Soutce Lens  Quadrupole Mass Assembly

Spectrometer Lens

Yi Mao, J. Woenckhaus, J. Kolafa, M. A. Ratner, M. F. Jarrold: J. Am. Chem. Soc. 121, 2712-2721 (1999)


https://doi.org/10.1021/ja980324b

[cd uvodsim; simolant -g +100+50 —T.1]11/47
SIMOLANT 100

Vlastnosti:
@ 2D ,atomy” (potenciél Lennard-Jonesova typu)

File  Prepare system Method Boundary conditions Show Help

@ odpudivé/pritazlivé stény, gravitace

N=320 [MD/Ber]
. T=0.1500 tau=1.000
@ MCiMD e
7 . . . in=0. =0.
@ konstantni energie i termostat o © Pi—-0.008 Pyy~0.001 g —0.062
. . . .' . neighbors:Ooaeeea 7+
Jevyl .... o ® ® o0 ....%' 1 Vertical density profile
' L0 0,0% © 00 ¢ 0 0%0¢ <
o ... f ® o0 o0 @ ... 2
@ kondenzace plynu 1099029%0 9 o _000%00°0¢°00%"!
:....:.$.’.:. ... ® 4... ...: Op L/2 g L
‘ Zm I"ZﬂUtI, ka pky b":.. :.........z:...:..:..:....?....'.q' B Pjramete_rs - Walls
O 09 00092790 200
@ poruchy krystalu :' .:.’:‘::..0 .:..' :o::o :{..0.:.:
L, (I 0 00 2® -
@ kapiladrni deprese a elevace '?P...: f 0::::0:'.020.0... oA .:..: ‘ T
o taeni i ... ::......0. I ..........1 Tou o N |md[
p yn V graVI acnlm po I .. .' .... . moleculesize:m iet|
. drawmode:m

@ rovnovéha kapalina—-para

@ nukleace

color mode: [Neighbors| ¥ |

frun |

simulation speed measurement block

SIMOLANT WWW: http://old.vscht.cz/fch/software/simolant/index-en.html



http://old.vscht.cz/fch/software/simolant/index-en.html

[showﬁanussh]12/47
Self-assembly (samoskladba) 1100

Supramolekularni chemie: skladani molekul pomoci (zpravidla) nekovalentnich sil (van der Wa-
als, vodikové vazby) do strukturovanych celku

@ Ukazka: dvoufunkéni ¢astice v roztoku = Janus particles

33

Iapetus

credit: wikipedie, www.nasa.gov/mission_pages/cassini

/7 Vv 7

unkcni castice

o

credit: Atwood et al., Science 309, 2037 (2005)
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Jak dostat minimum energie 1100

Minimum energie (modelu) klastru NajgClyg

pomalé chlazeni (popousténi)
»Simulované zihani“

simulace MD za snizujici se teploty

rychlé chlazeni (kaleni) (Berendsenuv termostat)
minimalizace energie metodou

konjugovanych gradientu




_ o ) ) [uvodsim/salesman.sh 100]14/47
Simulovaneé zihani (simulated annealing) 1100

Hledame globalni minimum funkce (,energie“) s mnoha lokalnimi minimy
@ Zacneme néjakou Spatnou konfiguraci (napf. ndhodnou)
@ Navrhneme vhodné zmény konfigurace A; — Aj

@ Aplikujeme Metropolisovu metodu za snizujici se ,teploty” T

Priklad: Problém obchodniho cestujiciho (traveling salesman)

@ 100 mést ndhodné ve ¢tverci 1 x 1 for me (uvodsim/salesman.sh):
_ . - random start
@ Konfigurace = poradi mést - numerical results in the console

@ .cnergie” = délka cesty

@ Zména konfigurace = zdména 2 ndhodné zvolenych mést

AT A T Ao
au ” -)/‘. -’l \ I.éﬁ; . 7 { / l\ ljl . % \,- hh_‘z\ Lj;f
greedy A TN simulovane | e VN geneticky | 377 VN
: ¥ \ "\ "\“‘\./' vz s TN Oy TN , T/ 7 s
(Metropolis T = 0) '/».ﬁ,\\..\), zihani 7 \ >l \ algoritmus / O\,
Y L v w5 2 Se N
[=8.5778 \ \,\ <N [=7.6663 1 -4..\\./ [=8.1817 |7 ,-—/\- -/
NN A I N / L, /.:;_\
e \-\/ % AN A, Y T~ / KA AN




] . [../simul/rayleigh/show.sh]15/47
(Plateauova-)Rayleighova nestabilita 100

Curek vody se rozpada na kapky.
Pro poruchu o sin(kz) vznikne nestabilita pro kr < 1,
maximalni nestabilita pro kr =1n 2.




. ) i ) [show/supexp.sh]16/47
Nukleace pri supersonické expanzi 1100

Vodni para o tlaku cca 5 bar se pousti velmi Uzkym otvorem pres trysku do vakua a adiabaticky se
ochlazuje pod bod mrazu. Lze tak studovat napr. chemické reakce ve stratosfére.

Free Jet Expansion

Jet boundary Barrel shock

Nozzle Ma>:
Ma<<1 ||,
=010 1 ' Zone of T(x
~ JJuo=0 silence X
i disk shock

Compression waves
complicated, viscous, heat conducting, nonisentropic

credit: M. Farnik
Otazka: Jaky je tvar, velikost a struktura klastri ledu?
J. Klima, J. Kolafa: J. Chem. Theory Comput. 14, 2332-2340 (2018)


https://doi.org/10.1021/acs.jctc.8b00066

, , . i [ShOW/krOUpa.Sh]17/47
Tani nanocastic 100

led

@ kroupa z 600 molekul vody (led Ih)
@ postupné ohfivani

@ cas simulace = 5ns ‘ s

@ tento model vody taje pfi 250 K

zlato
@ nanokrystal s 489 atomy zlata

@ postupné ohfivani

@ ¢as simulace = 77 ps

nanocastice taji pri nizsi teplote




] _ o [firefox https://www.youtube.com/watch?v=gFcp2Xpd29l];g/47
Protein folding on the millisecond timescale 1100

C-terminus

Protein foIdec_j!

i f
|

Credit: Pande Lab Science, https://pubs.acs.org/doi/abs/10.1021/7a9090353


https://pubs.acs.org/doi/abs/10.1021/ja9090353

o [vacha/vacha.sh]19/47
Hrubozrnneé simulace 1100

@ zhrubeny (hrubozrnny, coarse-grain) model, Langevintv termostat (ndhodné sily)

@ voda neni ukézana

endocytoza uvolnéni RNA z kapsidy
Podéekovani: (©) Robert Vacha (CEITEC)



i [movies/jedlovszky.sh]20/47
Pory 100

skrz kanal akvaporinu permeace uhlikovou nanotrubickou
v v o 2N 4 g0 .

difuze vody

Podekovani: Pal Jedlovszky



) ) [../simul/electrospinning/showcone.sh]>q /47
Electrospinning 100

@ 5000 molekul SPC/E vody, pole 1.5 V/nm, ¢as simulace 135 ps

@ vznika tzv. Taylordv kuzel, ktery se protdhne na vladkno, jez je stabilizované elektrickym polem

Jan Jirsak, Filip Moucka, Ivo Nezbeda: Ind. Eng. Chem. Res. 53, 8257-8264 (2014)


https://doi.org/10.1021/ie404268f

; o ; ; ; [dendrimer —n500]22/47
Fraktalni dimenze - nahodné fraktaly 1100

@ Trajektorie Brownova pohybu (ndhodnd prochézka s proti-
nanim, linearni polymer v 6-rozpoustédle): D = 2

@ Nahodnd prochazka bez protinani (linearni polymer v dob-
rém rozpoustedle) ve 3D: D =1.7

@ Dendrimer vznikly difuzné fize-
nou agregaci (ve 2D): D=1.7

@ Dendrimer vznikly difuzné fize-
nou agregaci (ve 3D): D =2.5

@ Brokolice D =2.66
@ Povrch plic D =2.97

elektrodepozice médi —

credit: wikipedie




[nacl/melt.shl>3/47

Ukazka: ,zonalni tavba“ krystalu NaCl

@ priprava krystalku Naj0gClios
@ simulace krystalku za dané teploty a tlaku = rovnovazné velikost
@ priprava trojndsobného krystalku (hranol)

@ roztaveni poloviny krystalku
delsi rozmér se mUzZze ménit za konstantniho tlaku

@ simulace v rovnovaze: krystal roste: T < Tz
krystal taje: T > Tiani




’ g [showvid /home/jiri ' i
Konec tvodu - ted’ nastane predné:”;ka. ' e/jiri/macsimus/ray/dogrun/dogrun.vidly 4,47
100
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Sily mezi molekulami (a v molekulach) 1100

Napr dva atomy argonu < @ ve vzdalenosti r
Odpuzovani (repulze) na kratsich vzdalenostech je zplsobeno prekryvem orbitalu:

@ Pauliho repulze: u(r) oc e—constr symbol «« znamena ,,je umerny*“

@ méné presné: u(r) < r—12

@ kvalitativné: tuhd koule (tuhé téleso)

Pritahovani (atrakce) na delSich vzdalenostech
— model fluktuujici dipdl-indukovany dipdl:

1 E ox —
E 3 Mind < E, u(r) o Euing r3

@ Londonovy (disperzni) sily: u(r) o< r=° proto repulze ~ r—
@ méné presné: pravouhla jama (square-well) ﬁé’
@ jesté méné presné: dlouhodosahové pozadi '

Tyto interakce pUsobi mezi vSemi
atomy ve vsech molekulach
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Modely interakce argon-argon 100
Lennard-Jonesuv potencial 1 1 e
n 3
o\ 12 o\ o GC) g
“(”=45[(7) ‘(7)] 218 <
- JoIR )
[e © <
/ N S =
odpudivy Clen pritazlivy Clen 2 @
Nk =z (' mi
@ ¢ = hloubka potencidlové jamy 0 0 min
@ o = velikost atomu GKS
Tuha koule + pravouhla jama . . . .
hard sphere + square well 0O 02 04 06 0.8 1
r/nm
© pror<ag P | |
u(r)=4{ —€ proo<r<Aao 5| Ly 1 L Hs | | S\
O pror>A>Ao uife 1}
kde A >1 e o b
-1 1 L L
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Dalsi sily mezi molekulami (a v molekulach) 1100

Elektrostatické sily

@ ionty (a parcidini ndboje): u(r) oc r—1
@ néboj-dipdl: u(r) < r—2 (zavisi na Ghlu)
@ dipdl-dipdl: u(r) o< r—3 (zavisi na Ghlu)
@ dipdl-indukovany dipdél: u(r) o< r—°

& Londonovy (disperzni): u(r) o< r—°

@ rotujici dipdly: u(r) o< r=°

Intramolekularni sily

@ vibrace vazeb a ahld, torze, ...

H H
f — 1 qgi1g> M
4T[€0 r2
_ 1 qiq2 O
u= 41e r
0 water TIP4P

Sily s potencidlem ubyvajicim jako —C/r® se
v chemii zpravidla nazyvaji van der Waalsovy.

Kdyz vsechno vyjadrime vzorcem a seCteme, dostaneme silové pole (force field)



- s 28/47
Siloveé pole 1100

Molekulovy model Ci silové pole (force field) je matematicky zapis energie molekuly nebo souboru
molekul jako funkce soufadnic atomu, 7, i=1,..., N.

malé: tuhd télesa - rotace
(voda 25 °C: vibruje 0.05 % molekul)

velké: mnoho ¢lend
@ vazebné sily:

@ vibrace vazeb (1-2): U =K(r—rg)?
|lze nahradit pevnou vazbou

@ vibrace Ghld

@ torze (1-4) a torzni potencial: >, Ky cos(ng)

@ “improper torsion” (drzi >C=0 v roviné)

@ nevazebné sily (¢aste¢né 1-4, 1-dale):
Lennard-Jones, naboje

A vsechny prispevky secteme = aproximace parové aditivity
Noo, idedlné presna neni, reknéme na 90 %



VA4

Mrizkové modely: Isinguv model

—+ -+ +—— = — —
———t+ +——+ —— 4+
+—++++++—++
++++++—+—++
+++++—++++ +
——t+ ——— 4+ + + + —
——t+++++————
—++—+—+———+
———t+ +—— —+ + —
+——+————+ ——
————t — =+ + — —

Jako model feromagnetu:

U=—J Z slsj+th,

<i,j>

sie{—-1,+1}={l1}

J = interakc¢ni konstanta:

J > 0: feromagnet,

J < 0: antiferomagnet

h = intenzita magn. pole
Kriticky (Curietv) bod: he = 0;
2D: kgTc=2J/In(1 + ¥2)

Jako mrizkovy plyn:

nie{0,1}={ I}

€ = velikost pritazlivych sil
u = chemicky potencial
Ekvivalence:

ni=(1+s;)/2

29/47
100

Jako model binarni slitiny:

— D ek + Zl«lk[,

<i,j>

kl € {gl Q}

‘00 €00 €00 .
= interakce sousednich atomu

Ug, Mg = chem. pot. atomd
Ekviv. nj=0~ki=@
ni=1~ki=@.



) o [tchem/showisi.sh]3o/47
Isinguv model 100
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. .
T

O m . a"‘*"
nizka teplota rychle ochlazeny systém kriticky bod
08TC 5TC - OSTC 125TC TC
ferromagner spinodalni dekompozice paramagnet

@ vsechny kritické body (ve stejné dimenzi) se chovaji stejné



Molekulova dynamika

@ tuhé koule ap. - narazy
@ .klasickd” MD - integrace pohybovych rovnic

@ Brownovskd (stochastickd) dynamika — MD +|ndhodné sily

31/47
100

Teorie, kterou teprve uslysite:

Sila = — gradient (rychlost zmény) potencialni energie:
L au(N)
fi=——— i=1,...,N
or

Newtonovy pohybové rovnice:
d?7; _ fi
dt2 m;’

|
=
<

... hepropadejte panice, zkusime to jeste jednoduseji



Metoda leap-frog

rychlost = draha (zména polohy) za jednotku Casu (h)
r(t+ h)—r(t)
h

v(t+ h/2) =

zrychleni = zmeéna rychlosti za jednotku Casu

_ V(t+h/2)—V(t—h/2) f

act
(1) - —
=
V(t+h/2) = V(t—h/2)+ad(t)h opakujeme
r(t+h) = F(t)+ v(t+ h/2)h st:=t+h

Tahle metoda se skuteCné pouziva!

[start movies/leap-frog.mp4135 /47
100

v(t+h/2)

F(t+h)

credit: http://www;anagrammer.éom/scrabble/leapfrog



[uvodsim/verlet.sh]l33 /47

N4

Priklad: draha planety

100

//ﬁ// —

=
///’//’"I’/F
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Teplota 1100

V mechanickém systému se zachovava U + Eij,. Ale kde je teplota?

Teorie, kterou teprve uslysite: Ekviparticni teorém

Kazdy stupen volnosti odpovidajici kvadratické funkci ve vyrazu pro celkovou energii (pot.+kin.)
prispiva %kBT k prumérné hodnoté.

(kg = R/Na = 1.38x10~23)K~1 = Boltzmannova konstanta.)

Napr. plynny argon ma Um = NA%kBT = %RT, protoze kazda slozka rychlosti je kvadraticka funkce

a celkem jich je v molu 3Np

N

Ve MD simulaci proto teplotu meérime:

Ekin
T= <1 >= (Tkin)
Sksf
f=3N—fzachovani = 3N

Ale uziteCnéjsi je mit konstantni teplotu (tj. termostat):

@ preskalovani rychlosti: i new = Fi(T/Tkin)9, g < 1/2
@ néhodné st'ouchance
@ a dalsi. ..
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Monte Carlo integrace (naivni Monte Carlo) 1100

Priklad: VypocCet Cisla

INTEGER n celkovy pocet bodi
INTEGER 1

INTEGER nu pocet bodu v kruhu
REAL x,y souradnice bodu ve Ctverci
REAL rnd(-1,1) funkce vracejici ndhodné cislo v intervalu (—1, 1)

nu := 0
FOR 1 :=1 TO n DO
x := rnd(-1,1)
y := rnd(-1,1)
IF x*x+yxy < 1 THEN nu := nu + 1

PRINT "pi=", 4*nu/n plocha ctverce =4

PRINT "chyba=", 4*xsqrt((1-nu/n)*(nu/n)/(n-1))




5 36/47
Boltzmannova pravdepodobnost 1100

Teorie, kterou teprve uslysite: Boltzmannova pravdéepodobnost
Pravdépodobnost stavu s energii E je Umeérna

e—E/ kgl

Priklady:
@ Barometricka rovnice pro tlak ve vysce h: Potencialni energie molekuly je E = hmg, a proto pro
tlak (ktery je umeérny hustote)

—hmg/kgT —hMg/RT

p = Po¢€ = po¢€
protoze R = Npkg a M = Nam.
@ Rychlost reakce r (¢asto) zavisi na teploté podle vztahu

r=roe EA/RT

kde Ep je molarni aktivacni energie — potrebna pro to, aby reakce mohla zacit probihat.
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Monte Carlo - Metropolisova metoda
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naivni MC importance sampling

@ Zvolime ¢astici i, kterou se bude hybat (nejlépe ndhodné)
@ 77Ys = nahodna poloha vybrané Eastice (symetricky)
@ AU = U(FFYS) — u(r)

@ je-li AU <0, pohyb pfijmeme vzdy
je-li AU > 0, pohyb pfijmeme s pravdépodobosti e~AU/ksT °v o0
odmitneme s pravdépodobosti 1 — eAU/ksT " a%q

@ Opakujeme ... ® 00,

100

ukdzat:
MC £d,T
MD Bussi
MD stoch.

nekdy . 0%%g @
o—AU/KeT < 1 ... 09¢
d PR3

CYRR LY




Struktura tekutin - korelacni funkce 356‘(;7

S . 7

nahodneé rozmistené molekuly kapalina
(idealni plyn)

g(r) = parova korelacni funkce = radialni distribu¢ni funkce
= hustota pravdépodobnosti nalezeni Castice ve vzdalenosti r od jiné Castice normovana tak, ze
pro nahodne rozmistené molekuly vyjde 1
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Struktura tekutin - korelacni funkce 1100
3T 3
alr) idedlni plyn g(r) kapalny argon
2 | 2 |

0 T r/nm
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Jak ziskam strukturu - experiment 1100

Z/
%

@ Difrakce (neutrony, rtg, elektrony) = ,strukturni faktor"



Jak ziskam strukturu?
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Korelacni funkce ze strukturniho faktoru

inverzni
Fourierova 1
transformace

—

kapalny argon

42/47
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Teorie, kterou teprve uslysite: Fourierova transformace
V podstate to delad vase ucho, kdyz rozeznava tony




i [simolant -PN=209,bc=2,th=11,block=100143 /47
Argon, tuhe koule, voda 100

3 -
> [ ./.\ 31 \ -
2 - \ -

1 L
oo M\N 1t N -

gHs(r)

L N < = water ~—
. ¢ 1 | I!qmd argon . '/ 08rg0 .
0 1 0 0.4 0.8 0 '
r/nm r’nm 0 1 2 3

@ Struktura jednoduché tekutiny (kapalny argon) je organizovana po slupkach
@ Struktura vody je ddna tetraedrickou geometrii vodikovych vazeb

@ Ve vzdélenosti nékolika molekulovych primérd jsou jiz molekuly nekorelované — pohybuji se
nezavisle

Vyzkousejte si sami: N=209 (dobre krystalizuje), measurement block=100 (posuvnik doprava)
Menu: Method — Molecular dynamics NPT (Berendsen)

Menu: Boundary conditions — Periodic ... a pomalu snizovat teplotu
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Molekulovy pocitacovy experiment 1100

téz ,pseudoexperiment”

REALNY EXPERIMENT

POCITACOVY EXPERIMENT

Vedeni laboratorniho deniku

Vedeni laboratorniho deniku

Zvol metodu (pristroj, protokol)

Zvol metody (MD, MC, ...)

Stavba aparatury (z ¢asti)

Stahni/kup/napis pocitacovy program, sloz bloky kédu

Nakup chemikalie, syntetizuj, co neni
ke koupi

Stahni silové pole, nafituj parametry, které nejsou do-
stupné

Priprav experiment

Priprav pocatecni konfiguraci ap.

Proved’ experiment, pozorneé sleduj,
co se deje

Spust’ program, sleduj casovou zavislost veliCin vc.
kontrolnich

Analyzuj a pocitej

Stanov stredni hodnoty (s odhady chyb)

Uklid’' laborator

Zapis zalohy, vymaz nepotrebné soubory




MD nebo MC?

MC a MD se Casto daji pouzit na podobné systémy

MD

@ realistické modely, slozité molekuly (vazby, uhly...)

@ kondenzované faze obecné (tekutiny, roztoky; biochemie)
@ kinetické veliciny (difuzivita, viskozita. . .)

@ snazsi paralelizace, existuje mnoho balik{

MC

@ jednoduché kvalitativni modely (mfizkové, tuhé koule apod.)
@ ziedéné systémy

@ kritické jevy

@ fazové rovnovahy

@ prekonavani bariér, vyména molekul aj. triky jsou v MC snazsi

@ horsi paralelizace, existuje malo balikl
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_ ) [sleep 3; simul/spce.sh]y6/47
Realizace pseudoexperimentu 1100

@ Start: krystal, ndhodna konfigurace, zndma konfigurace

@ Zrovnovaznéni

@ Méreni vé. odhadu chyb: primérna hodnota veli¢iny v ¢ase

S méreni —
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[showvid /home/jiri/macsimus/ray/dogrun/dogrun.vidl4 7,47

The End 100




