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Struktura vody okolo kulatého rozpusténce pchos

Ukol:
Studujte strukturu vody okolo sféricky symetrického rozpusténce
Modely:
voda: SPC/E (klasicky model, Simple Point Charge/Extended)
rozpusténec: vzacné plyny: Lennard-jJones

ionty: Lennard-Jones + naboj

fulleren: CHARMM21

Evropsky socialni fond
Praha & EU: Investujeme do vasi budoucnosti®

Inovace predmétu Potitaové chemie je podporovana
projektem CHEMnote (Inovace bakalafského studijniho
programu Chemie - moderni vzd&lavani podpofené
pouzitim notebookd - CZ.2.17/3.1.00/33248)

v rdmci Operaéniho programu PRAHA - ADAPTABILITA.

Postup:

@ piipravte (metodou ndhodného stfileni) konfiguraci 1 mole-
kuly rozpusténce v cca 200 molekulach vody

Q.

@ zrovnovaznéte

@ simulujte za konstantni teploty a tlaku

@ zobrazte radialni distribuéni funkce

@ pozorujte orientaci molekul okolo rozpusténce

@ pozorujte sit’ vodikovych vazeb
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BO04-analyza-vysledku.sh pcho5

Popis grafl se zobrazi kliknutim pravou mysi. Levou mysi si Ize zvétsit ¢ast grafu, &islo se vypise
do okna terminélu po kliknuti levou mysi.
@ Stanovte maxima na kFivkach:
pro kation: rozpusténec-O
pro anion: rozpusténec-H.
@ Stanovte minimum na kiivce H-O RDF
(budete potiebovat pro zobrazeni solvataéni slupky).
@ Zobrazte running coordination number (cumulative radial distribution function) rozpusténec-0,
piip. rozpusténec-H a stanovte potet molekul vody v prvni slupce.
Rada: Levou mysi ,vyfiznete” Cast pro zvétseni, zpatky se vratite pomoci init| nebo
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BO1-NVT-start.sh pcho5

@ Nejprve si vyberte molekulu rozpusténce:
- MobaXterm: oznacte levym tlac¢itkem mysi (téZ doubleclick) a stisknéte kolecko
- PUTTY: oznatte levym tlac¢itkem mysi (téZ doubleclick) a stisknéte pravé tlacitko
- Zkopirujte do clipboardu pomoci [Ctrl-Shift-C| a viozte pomoci [Ctrl-Shift-V]

v terminélu znamenaji néco jiného!

- MUzete také presné opsat (bez mezer!)

@ Odeslete ke zpracovani pomoci [Enter]

Endofullereny jsou vétsi a bude pouzito vic molekul vody, simulace bude pomalejsi.

Skript BO1-NVT-start.sh provede nasledujici akce:

1. Vygeneruje soubor se silovym polem ff.ble.
2. Vygeneruje po¢ateéni konfiguraci ndhodnym stfilenim s omezenim prekryvd.

3. Rychle zrelaxuje (kratkd konstata termostatu) pfi nizsi teploté a NVT (pokud by se pouZilo
NPT, box by se mohl pfili§ nafouknout).

Ignorujte WARNING “ *** A displacement in 1 MD step was reduced ...”

)
@ Po skonceni simulace se zobrazi konvergenéni profily. Koncova teplota by méla byt pod 320 K.

@ Podivejte se na soubory solution.def a solution.get (zmc pomoci
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BO5-solvatacni-slupka.sh pchos

Zobrazi okoli rozpusténce. Pokud zadate vzdalenost O-H, zobrazi se
vSechny vazby s touto vzdalenosti nebo mensi zelené.

Lze také pouzit H-bonds|, ﬂ j nebo z kldvesnice |Ctr

Po provedeni vSech cviceni: uklid

@ Smazte svou slozku pomoci [F

skoh

zete slozku r

@ Pedlivé zkontrolujte, zda jiného!

@ Vyskotte z Midnight Commanderu ([F10]) a shellu (exit [Enter]
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B02-michani-NVT.sh pchos

Poté, co se v kroku BO1-NVT-start.sh odstranily pfekryvy molekul, mozno pfepnout na NPT a
zrovnovaznit systém. Vstupni data pro tento krok obsahuji navic parametr barostatu, tau.P=2
(relaxaéni ¢as v ps).

Po skonéeni se zobrazi konvergenéni profily. Podle jejich priibéhu se rozhodnete, zda pokratovat
v michani.

B03-NPT-simulace.sh

Nastartuje delsi simulaci (produktivni béh) s delsi konstantou barostatu pro mensi ovlivnéni sys-
tému (tau.P=5).




