Bod tani modelu NaCl

Ukol:

Stanovte bod tani modelu NaCl metodou zonalni tavby

(slab geometry)

Model:

Lennard-Jones + nabojel

Postup:

@ pripravte nanokrystalek 2 x 2 x 2 (NagClg)
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Inovace predmeétu PocitaCovd chemie je podporovdna
projektem CHEMnote (Inovace bakalarského studijniho
programu Chemie — moderni vzdélavani podporené
pouzitim notebookd - CZ.2.17/3.1.00/33248)

v ramci Operacniho programu PRAHA - ADAPTABILITA.

@ replikujte tento motiv 3 x 3 x 3 krat a simulujte krystal v periodickych okrajovych podminkach

@ stanovte hustotu a radidlni distribu¢ni funkce krystalu

@ roztavte a stanovte hustotu a radidlni distribu¢ni funkci taveniny

@ replikujte krystal 1 x 1 x 3 krat a roztavte polovinu boxu

@ simulujte za dané teploty a sledujte, zda krystal nartsta ¢i se tavi

lIn Suk Joung and Thomas E. Cheatham, Ill: J. Phys. Chem. B 112, 9020-9041 (2008)
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Pocitacovy klastr pcho4
@ Nékolik vykonnych pocitact pripojenych k jednomu serveru

@ Casto GPU (Graphic Processing Unit)
nebo GPGPU (General Purpose GPU = vypocetni)

@ Davkovy (frontovy) systém zpracovani jobd
@ Linux:
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@ zékladni ovlddani pomoci CLI (command-line interface,
prikazovy radek)

@ grafika pomoci X11 (X window system, od r. 1987
zpetne kompatibilni)

@ Pripojeni z uzivatelského pocitace (napf. Windows):
@ termindl (pro vzdalené spousténi prikazl a skriptd)

@ X11 server (zobrazujici grafiku zpracovanou na
vzdaleném klientu)

403-a324-01.vscht.cz (Argon) - —» — —




Pripojeni na vzdaleny pocitac metoda 1 - MobaXterm + pi/hzsz;

Jednoduché, ale nedoporucuji pro mnoho lidi v ucebné - grafy padaji
MobaXterm v sobé zahrnuje terminal i X-server.

@ Na disku “scratch” (S:) najdéte slozku /pocitacova_chemie/Connect/ a spust’te

MobaXterm_Personal 22.1.exe
pripadne najdéete na webu a stahnéte “MobaXterm Home Edition — Portable”

@ Rozbalte, spust'te, potvrd'te vée pocitace:

Argon=403-a324-01
@ Kliknéte na + Start local terminal| Wolfram=403-a325-05 (~6 lid)
@ V okné termindlu spust'te vybranou relaci, napf. (Argon): Neon=403-as67-01

[2021-11-11 11:11.11] ssh -X quest@403-a324-01.vscht.cz

Heslo reknu na misté. Behem psani hesla se nic nezobrazuje!

Mate-li vlastni Ucet na klastru, mUzete ho pouzit (viz déle), ale vase vysledky, jako krivky
tuhnuti/taveni, nebudou snadno dostupné ostatnim.

@ Alternativné/v nékterych verzich MobaXtermu se jméno pocitace (403-a324-01.vscht.cz) a
uzivatele (guest) napise do dialogu.

@ Viz téZ déle metoda 2 = PUTTY + XMing (je instalované v nékterych pocitacovych uc¢ebnéach)



Pripojeni na vzdaleny pocitac metoda 1 - MobaXterm

Term Weerver  Tools Games Settings Macros  Help
4 -l = s 5 W B B A O X O
Ses: - A - | Games  Sessions View Split MultiExec Tunneling Packages Settings Help ¥ server Exit
AU - > il 2 guest@a32s-1: ~
£ A1
« a|@ e
I.-fhcnmefguest.-’ o [iﬂlb_l__l:[: 16:37.371 >
- Mlllquest@a325-1's [asswcnd:
s Name Il inux a325-1 3.2.0-4-amd64 #1 SMP Debian 3.2.82-1 x86_64
w -
mf .adobe The programs included with the Debian GNU/Linux system are free softwa
R .cache re;
o .config the exact distribution terms for each program are described in the
= .dbus llindividual files in /usr/share/doc/*/copyright.
W .emacs.d
T -geonf Debian GNU/Linux comes with ABSOLUTELY NO WARRANTY, to the extent
2 .gnome-desktop permitted by applicable law.
= -gnome2 Last login: Mon_Q 2] 12:50:28 2016 from ubs9-uc.vscht.cz
.gnome?_private
a .gvfs
ﬁ Jocal
() .macromedia
.Mmc

.mission-control
.mozilla

.mplayer
.oulse it
4 I | »
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PUTTY a Xming jsou instalovany
v nekterych pocitacovych ucebnach

Pripojeni na vzdaleny pocitac metoda 2: PuTTY + XMing
Spolehlivejsi nez MobaXterm

Terminal s prikazovym radkem (PuTTY)

@ Windows Start — hledat — putty, spustit

X, PUTTY Configuration

. . . Category:
nebo S:pocitacova_chemie/Connect/putty64bit.exe = S = | Basic optonsfr your PuTTY session
EI 'I'";rmoina:n r Specify the destination you wantto connectto
@ Host name — 403-a324-01.vscht.cz (nebo jiny pocitac) i EArra— =
\ o ---i-nFeoe‘I:rures Connection type: _ _
@ Connection — [+]SSH — Tunnels — X11 ippearee L e e L
. 7 V4 . ~ behaviour ~Load, save or delete a stored session
— (x| Enable X11 forwarding (nutne pro zobrazeni grafiky) * Transiton Saved Sessions
- Colours ali-11
@ zpét Session — Open e o
) ?’fl’xyt as67-1 il
@ Login as: guest mate-li, pouzijte vlastni Gcet - viz dale _ Flogn e |
é----l(ex
‘ Password: (Sdélllm) ?#t:' Close window on exit
ﬁllne% 1| © Aways ( Never ® Only on clean exit
X server pro zobrazeni grafiky (Xming) - Bugs -
About | Open Cancel

@ Windows Start — hledat — xming a spust’te

nebo S:pocitacova_chemie/Connect/XLaunch.exe - Shortcut. lnk

pripadné S:pocitacova chemie/Connect/Xming-6-9-0-31-setup.exe a instalovat (napr. na

plochu)

@ Dotazy potvrdit dal§i|, firewall zamitnout. Ve stavovém radku se musi objevit ikona 0(
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* Mam vilastni ucet na klastru pch04

Budu predpokladat, ze pouzivate vychozi shell bash. Jsou dvé moznosti:

@ Pouziji instalaci, kterd je pod uzivatelem guest.
Nastaveni prostredi (Ize umistit napr. do vaseho .bashrc nebo .profile):
guest@403-a324-01:~/VY$ source /home/guest/env.sh
prikaz source (nebo jen .) nacte soubor a nezapomene nastaveni.

@ Instaluji si MACSIMUS sdm/sama. Instalator vam vysvétli, co délat, které bali¢cky predem insta-
lovat, jak nastavit prostredi a provede test.

Pro cviCeni ,Zonalni tavba NaCl“ a , Struktura vody okolo rozpusténce” si zkopiruji do své domov-

ské slozky soubory /home/guest/A.zip a /home/guest/A.sh a (rovnéz ze své domovské slozky)

spustim skript A. sh.


http://old.vscht.cz/fch/software/macsimus/index.html
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Test pripojeni pch04

Zakladnim zplUsobem prace pod Unixem/Linuxem je prikazovy radek, coz je vstup interpretu
prikazl (shellu): napiSete prikaz a stisknete |Enter|.

@ Zacatek radku (napf. guest@403-a324-01:~%$ ) se nazyva prompt.
@ Celé okno s promptem a vystupem se nazyva terminal.

@ Pokud chcete predchozi pfikaz opravit a spustit znova, pouzijte kurzorovou Sipku nahoru a
opravte.

Jako test, ze pripojeni je v poradku, zkuste:
guest@403-a324-01:~$ xclock zabavnejsi je xeyes
Zobrazi se hodiny. Hodiny zruste bud’ mysi ﬁ nebo stiskem |Ctrl-C| v okné terminalu.

Nevidite hodiny??? Ctrl-C| je prerugent. ST e
@ Nejsou ikonizované? Hledejte dole na listé. Copy je |Ctrl-Shift-C|. - -
@ Restartujte PUTTY + XMing / MobaXterm

.

@ Restartujte Windows...
@ Zkuste jinou metodu (PUTTY + XMing / MobaXterm)




* Start: pro ty, kdo maji vlastni ucet na klastru pi/h2§4

@ Zalozte si slozku a rozbalte data:
mkdir vase slozka
cd vase slozka
unzip /home/guest/A.zip

@ Pak musite nastavit prostredi:
Pokud pouzivate bash (vétsina): source env.sh
Pokud pouzivate tcsh: source env.csh
Pokud nevite, jaky shell mate: ps x



Midnight Commander (mc) penos

je nadstavba shellu podobna aplikaci Total Commander (Windows Commander).
Je vhodna pro uzivatele zvyklé na Windows.

@ nastartujte Midnight Commander pfikazem
guest@403-a324-01:~$% mc

@ Z ddvodu ostatnich uzivateld muize byt obrazovka v nestandardni pozici. Pak pomoci |Tab| pfe-
jd&te na panel, ktery mé nahofe vinovku (~)?2. Z&kladni ovladani:

Ctrl-O| zobrazit vypisy na obrazovku/commander (prepinac)
Ctrl-L| spravit rozbitou obrazovku (po vystupu)

F3| prohlizeni souboru (predefinovano pro nekteré typy)
F4| editace textového souboru

Shift-F4| novy textovy soubor + editace

FO9| menu

Enter|, doubleclick akce (start asociované aplikace, zména slozky)

F10| ukoncit Midnight Commander

@ Soubory jsou asociovany s aplikacemi, a to i soubory simula¢niho baliku MACSIMUS
2VInovka zna¢i domovskou slozku uzivatele, zde ~ = /home/guest



Midnight Commander: problémy ;%33

@ V nékterych distribucich je |[F10| zablokovano funkci menu terminélu, pak pouzijte prikaz exit
nebo zruste prirazeni |F10| v nastaveni terminalu

@ V Midnight Commanderu nefunguje posuvnik okna

@ Jste-li v Midnight Commanderu a na obrazovce je smeti, stisknéte |Ctrl-L

@ Nevite-li, kde jste, pak |Ctrl-O||Ctrl-O

@ Pokud jste omylem stiskli |Ctrl-S| (stop vystupu na terminal), napravite to pomoci |Ctrl-Q

@ Nékdy pomuUze |Ctrl-C| = preruseni

@ V nouzi |Ctrl-Z|, pfikaz jobs a pak kill %1 atd. podle poctu jobu




Start: guest benoa

Skript je sada pfikazl v interpretovaném programovacim jazyce.

Simulac¢ni cviceni je pfipraveno ve formé skriptu v jazyce bash (stejny, jaky interpretuje prikazy
vaseho shellu). Konvencni koncovka bash-skriptu je .sh, ¢asto je oznaCen hvézdickou *, coz znaci
spustitelnost. Skripty budete postupné spoustét, napr. z prostredi Midnight Commanderu.

@ Nastaveni prostiedi uzivatele:
Spust'te skript A.sh z Midnight Commanderu
pripadné prikazem: guest@403-a324-01:~$ ./A.sh
Protoze jste vsichni jeden uzivatel guest, musite pracovat kazdy ve vlastni slozce. Skript se
vas proto zepta na jméno slozky, kterou zalozi a do které zkopiruje potrebné soubory. V této
slozce budete dale pracovat.

@ Po skonceni skriptu A. sh najdéte svou slozku a prejdéte do ni. Objevi se sada skriptd:
AO1-Na4Cl4.sh
AO2-repl.sh

Hack: Je-li spojeni na vzdaleny pocitac prilis pomalé, provedte prikaz (pred startem Midnight
Commanderu):

guest@403-a324-01:~/VY$ export SIZE=3

Animace molekul se zmensi (default SIZE=5).



A01-Na4Cl4.sh (nanokrystalek) benoa

@ Ukol: Hustota modelu NaCl je 2.1gcm~3, M(NaCl) = 58.4gmol~1. Vypocltéte velikost hrany L
krychli¢ky obsahujici NasCls, preved'te na A.

@ Spust'te skript AO1-Na4Cl4.sh a vlozte vypoctené cislo do programu. Prohlédnéte si vytvoreny
krystalek.

Navod pro show:

@ kontextovy névod: stiskni tlacitko| pravym tlac¢itkem mysi

@ Kkliknuti oznacuje molekuly (nebudete potfebovat)

@ tazeni rotuje a pohybuje konfiguraci:
— levé tlacitko: rotace okolo X, y
— prostredni tlacitko: presun
— pravé tlacitko: rotace okolo z

@ kolec¢ko mysi = zoom

Start trajektorie (az budete néjakou mit): ||>

Pokud se budete nudit: NFF|nebo ZBUF|+ one frame + render|




A02-repl.sh (pFiprava krystalku NajosClios) benoa

V dalsim kroku pomnozime krystalek 3x v kazdém smeéru a nechame chvilku simulovat za teploty
300 K a tlaku 1 atm.

Zaridi to skript AO2-repl.sh.

K tomu je potreba jednak definice silového pole (pripravi se sama), jednak definicni soubor simu-
lace. Pro zvyseni uméleckého dojmu si ho mUzete prohlédnout na néasledujici strance.

HENEEN Mol

bo|
H—bondslgjj
Tl e st

movel unmarkl invl rgl

savel rotatedl bodgl

NFF| POY| ZBUF| ATH|
PPH| EPS| PS| B/H PS|

{4 Y ]| o

Eracel f'adel resetl

K H )
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cryst300.def - defini¢ni soubor prvni simulace

n=108 !
N[O]=n N[1]=n !

rho=2050 !

cutoff=8.607
LJcutoff=cutoff
rdf.grid=20

el.epsk=2 el.epsr=0.4
el.diff=0.3

noint=30 h=0.1/noint
no=100

dt.plb=1

thermostat="Andersen" !
T=300 !
tau.T=1 !

P=101325 !
bulkmodulus=2el3/(T+300)
tau.P=2 !

init="start" !

| TOHLE BUDE SMAZANO PO
load.n[0]=3 !
load.n[1]=3 !

load.n[2]=3 !
. |

’

pomocna promenna
pocet Na+ a Cl-

referencni hustota [kg/m3]

l elst cutoff (pro Ewaldovu sumaci) [AA]
' Lennard-Jones cutoff [AA]
l mereni struktury (rad. distr. f.) [1/AA]

presnost vypoctu elst. sil [K/AA]

| omezi urcita varovani o presnosti

I pocet kroku/cyklus a delka kroku [ps]

l pocet cyklu

I jak casto se bude zapisovat "playback" [ps]

nahodne stouchance (Maxwell-Boltzmann)
teplota [K] (bude zmeneno)
casova konstanta termostatu [ps]

tlak [Pa]
I odhad modulu pruznosti (pro barostat)
konstanta barostatu [ps]

start z predch. konfig.; nove mereni a zaznam

PRVNIM KROKU:

pomnozit 3x ve smeru X
pomnozit 3x ve smeru y
pomnozit 3x ve smeru z
konec dat

14/23
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AO3-cr-ini.sh (pocatecni relaxace) pch04

Skript se vas zepta na teplotu, kterou dostanete od vyucujiciho. Vhodny interval teplot je 1200-
1400 K. Stejna teplota pak bude pouzita i v kroku A09.

Na grafech veliCin v zavislosti na Case vidime, zda mame systém zrelaxovany do rovnovahy.
Zobrazeny jsou zavislosti teploty, potencidlni energie a hustoty na case.

Vsechny grafy zrusite nejrychleji pomoci kill a11|

Pokud grafy stale vykazuji trend, Na dotaz ,Opakovat michani s init="append" (A/n)?“

nutno tento krok opakovat. odpovidame bud’ |a||Enter| nebo |A| |[Enter| nebo |n||Enter
nebo |N||Enter|.
Jak je zvykem ve svete unixu, velké A znamena default, tedy
jen |Enter| znamena také ano.

Nejpomaleji konverguje hustota;
pokud se méni jen o £ 10kgm™3, je to OK.
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AO4-cr-sim.sh simulace v rovnovaze pch04

Spustime simulaci s vytvorenym krystalem jesteé jednou a budeme meérit.

Protoze simulace bude delsi, bude spusténa nikoliv na serveru, ale ddvkové na nékterém z klientd
klastru (neplati pro a325-1).

AO5-cr-view.sh prohlizeni vysledku

@ 1=show (video trajektorie)
@ 2=konvergen¢ni profily (veli¢iny v zavislosti na case)

@ 3=radialni distribu¢ni funkce
(kliknutim do grafu pravou mysi si zobrazite vyznam barev)

@ 4=kumulativni distribu¢ni funkce (running coordination number)
= pocet sousedu daného iontu do dané vzdalenosti
(kliknutim do grafu pravou mysi si zobrazite vyznam barev)



AO6-melt-ini.sh taveni krystalu ;Zﬁzi

Teplota je nastavena na 1900 K.

Opét sledujte, zda je systém v rovnovaze.

AO7-melt-sim.sh simulace taveniny

Simulace zrelaxované taveniny bude provedena davkové na klastru.

AO8-melt-view.sh prohlizeni vysledku

Podobné jako v pripade krystalu.

(Body A06-A08 muzete preskocit a pokracovat bodem A09.)
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@ Krystal pripraveny v bodech A03 az AO5 bude zreplikovan trikrat ve sméru osy z. Vysledny
krystal bude jesté trochu protazen ve smeéru z.

AO9-zone-ini.sh Priprava zonalni tavby

@ Bude zapnut specidlni typ termostatu, ktery bude prostiedek krystalu zahfivat a ,konce“ (jsou

periodicky spojeny) chladit. Tim dostaneme vrstvu ve smeéry osy z krystalu a vrstvu taveniny
(tzv. ,slab geometry*“).

@ Velikost boxu ve smérech x a y je konstatni a dédna primérnou hodnotou ze simulace krychlo-
vého krystalu.

Tento krok je opét spustén davkove.

Trik: strukturu lépe uvidite, pokud pouzijete rovnobezné promitani (tlacitko proj| nebo
mensf koule (view: -|nebo r)

Il
Q
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A10-zone-sim.sh Zonalni tavba pch04

Konfigurace z predchoziho kroku bude simulovana za konstantni teploty a konstantniho tlaku ve
smeru osy z. Ve smerech x,y se velikost simulacni bunky neméni.

Simulace bude spusténa na nékterém z klientu klastru.

Al1-zone-show.sh prohlizeni trajektorie

Trajektorii zapisovanou bézici simulaci je mozné prohlizet.
Sledujte, zda krystal taje nebo nartsta.

Po zavreni programu show budete dotazani, zda prerusit simulaci.



A12-prubeh.sh Prubéh tavby

@ Zobrazi se graf zavislosti hustoty na ¢ase pro vSechny
studenty na stejném pocitaCi (po skoncCeni simulaci -

musi existovat soubory T=x. cpa).

@ Popis kfivek dostanes kliknutim pravym tlac¢itkem mysi.

@ Vysledky pro ¢tyfi teploty vidite vpravo = bod tani JC mo-

delu NaCl = 1300(25) K.3

& Presnéjsi vysledek z vétsich simulaci a s extrapolaci N —

o je 1287(3) K.2

aV zavorce je odhad standardni chyby.

Po provedeni vsech cviceni: uklid

@ Smazte svou slozku pomoci |F8
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pch04

1300 - pchem04+5/T=1200.cpa
pchem04+5/T=1250.cpa
pchem04+5/T=1300.cpa

t/ps

@ Pedlivé zkontrolujte, zda nemazete slozku nékoho jiného!

@ Vyskoclte z Midnight Commanderu (

F10

) a shellu (exit

Enter))
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Dodatek: Linux command prompt survival kit pch04
odhlaseni exit
pfehled nedavno zadanych pfikazU history
zména slozky (adresare) cd SLOZKA
— zpét cd ..
vypis soubort ve slozce s
— podrobne néekterych Is -l a*.g
vypis obsahu (kratkého ASCII) souboru cat SOUBOR
smazani souboru rm SOUBOR
kopirovani souboru (KAM=soubor n. slozka) cp SOUBOR KAM
presun Ci prejmenovani souboru mv SOUBOR KAM
editace (nového nebo starého) souboru mcedit SOUBOR, nano SOUBOR
preruseni beziciho programu Ctrl-C

@ Nevidite-li prompt, protoze ho prekryl text, stisknéte |Enter
(Midnight Commander: |Ctrl-O || Ctrl-O))

@ Ctrl-C|v terminélu neni ,Copy*, Copy-Paste je |Ctrl-Shift-C|, | Ctrl-Shift-V

@ Text v termindlu se po oznaceni mysi kopiruje prostrednim (MobaXterm) nebo pravym (PuTTY)
tlacitkem mysi (nastaveni Ize zmeénit)




Dodatek: typy MACSIMUS souboru a asociace aplikaci v mc

@ Asociovana aplikace se spusti z Midnight Commanderu (mc) dvojklikem nebo |Enter|.

Prohlizeni souboru (smysl ma pro ASCII) je |[F3|s vyjimkou . rdf

@ Z piikazového radku pfikazem start, dalsi pak starts.
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typ obsah aplikace Midnight Commander akce
.che chem. vzorec blend editace, optimalizace s pouzitim silového pole, vibracni médy
.mol mol. topologie blend editace, optimalizace s pouzitim silového pole
.plb trajektorie show prohlizeC trajektorie
.cp konvergencni profil showcp+plot zobrazi konvergencni profily
.cfg konfigurace showcfg+plot zobrazi konfiguraci
.sta nameérena data staprt statistickd analyza vysledkd ((F3 =podrobné)
.rdf  parovy histogram rdfg+plot zobrazi radidlni distribucni funkce

F3| = kumulativni distr. f. (koordinacni Cislo)
g RDF plot zobrazi radidlni distribucni funkci
.cn kumulativni RDF plot zobrazi (kumulativni) distribu¢ni funkci
.def parametry simulace go provede prikaz v 1. radku souboru
.get rizeni simulace go provede prikaz v 1. radku souboru
loc lock-file stop.sh prerusi simulaci (bez ztraty dat)
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Dodatek: typy MACSIMUS souboru a asociace aplikaci v mc bch04
Méne pouzivané asociace:

typ obsah aplikace Midnight Commander akce

.nff  data scény ray raytracer vyrenderuje a zobrazi scénu

.zbuf z-buffer stereo stereogram

.cpz komprimovany .cp showcp+plot zobrazi konvergencni profily

.cpa ASCIl obraz .cp showcpa+plot  zobrazi vybrané sloupce

.atm molekula showatm+show zobrazi

Format .atm (vhodny napf. pro Gaussian) je:

pocet_atomd
prazdny radek (prip. velikost boxu x y z)
Atom x y z
Atom x y z

Atom x y z

kde Atom = znacka prvku nebo jeho atomové ¢islo a Udaje jsou v A



