sleep 3; simul/Axx.sh 1/10
pch3a

Ukdazka: Bod tani modelu NaCl

Ukol:
Stanovte bod tani modelu NaCl metodou zonalni tavby
(slab geometry)

Model:
Lennard-Jones + naboje!

Postup:

@ piipravte nanokrystalek 2 x 2 x 2 (NagCls)

@ replikujte tento motiv 3 x 3 x 3 krat a simulujte krystal v periodickych okrajovych podminkach
@ stanovte hustotu a radidlni distribuéni funkce krystalu

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

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

@ simulujte za dané teploty a sledujte, zda krystal nar(ista &i se tavi

unset GUI; cd /home/jiri/vyuka/simul/pchem04+5; mc
1In Suk Joung and Thomas E. Cheatham, Ill: J. Phys. Chem. B 112, 9020-9041 (2008)
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AO4-cr-sim.sh simulace v rovhovaze

Spustime simulaci s vytvorenym krystalem jesté jednou a budeme méfrit.
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 vysledkt

@ 1=show (video trajektorie)
@ 2=konvergenini profily (veli¢iny v zavislosti na &ase)
@ 3=radialni distribu¢ni funkce
(kliknutim do grafu pravou mysi si zobrazite vyznam barev)

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

2/10 - . 7/10
A01-Na4Cl4.sh (nanokrystalek) ! AO6-melt-ini.sh taveni krystalu '
Y pch3a Y pch3a
@ Ukol: Hustota modelu NaCl je 2.1gcm™—3, M(NaCl) = 58.4gmol~1. Vypottéte velikost hrany L | Teplota je nastavena na 1900 K.
krychli¢ky obsahujici Na4Clg, prevedte na A. Opét sledujte, zda je systém v rovnovéze.
@ Spust'te skript AO1-Na4Cl4.sh a vlozte vypoltené &islo do programu. Prohlédnéte si vytvoreny . ; ;
krystalek. A07-melt-sim.sh simulace taveniny
Navod pro show: Simulace zrelaxované taveniny bude provedena davkové na klastru.
@ kontextovy navod: stiskni tlac1tko| pravym tlacitkem mysi A08-melt-view.sh prohlizeni vg’lsledkﬁ
@ Kliknuti oznatuje molekuly (nebudete potfebovat) . o
Podobné jako v pripadé krystalu.
@ taZeni rotuje a pohybuje konfiguraci:
- levé tlacitko: rotace okolo X, y
- prostredni tlacitko: presun
- pravé tlacitko: rotace okolo 2
@ Koletko mysi = zoom (Body A06-A08 miizete pfeskotit a pokratovat bodem A09.)
Start trajektorie (a2 budete n&jakou mit): [[>]
Pokud se budete nudit: NFF| nebo ZBUF| + one frame + render|
ot 3/10 - oz it 8/10
A02-repl.sh (priprava krystalku Naj;gCliog) pc/,ﬁa A09-zone-ini.sh PFriprava zonalni tavby pc/,ﬁa

V dal$im kroku pomnozime krystalek 3x v kazdém sméru a nechdme chvilku simulovat za teploty
300 K a tlaku 1 atm.

Zaridi to skript A@2-repl.sh.

K tomu je potfeba jednak definice silového pole (pfipravi se sama), jednak defini¢ni soubor simu-
lace. Pro zvyseni uméleckého dojmu si ho mlzete prohlédnout na nésledujici strance.
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@ Krystal pripraveny v bodech A03 az AO5 bude zreplikovan tfikrat ve sméru osy z. Vysledny
krystal bude jesté trochu protazen ve sméru z.

@ Bude zapnut specialni typ termostatu, ktery bude prostiedek krystalu zahtivat a ,konce" (jsou
periodicky spojeny) chladit. Tim dostaneme vrstvu ve sméry osy z krystalu a vrstvu taveniny
(tzv. ,slab geometry”).

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

Tento krok je opét spustén davkové.
Trik: strukturu Iépe uvidite, pokud pouZijete rovnobézné promiténi (tlacitko proj| nebo E) a
mensi koule (view: |=| nebo[r)
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cryst300.def - definicni soubor prvni simulace pchza | AlO-zone-sim.sh Zonalni tavba pch3a
n=108 ! pomocna promenna . v . . < . p
N[©]=n N[1]=n | pocet Na+ a Cl- Konfigurace z pfedchoziho kroku bude simulovana za konstantni teploty a konstantniho tlaku ve
ho=2050 | referencni hustota [kg/m3] sméru osy z. Ve smérech x,y se velikost simula¢ni buriky neméni.
cutoff=8.607 ! elst cutoff (pro Ewaldovu sumaci) [AA] Simulace bude spusténa na nékterém z klientd klastru.

Licutoff=cutoff ! Lennard-Jones cutoff [AA]

rdf.grid=20 ! mereni struktury (rad. distr. f.) [1/AA] s , . .

el.epsk=2 el.epsr=0.4 ! presnost vypoctu elst. sil [K/AA] All-zone-show.sh PrOhllzenl tra]ektorle

el.diff=0.3 ! omezi urcita varovani o presnosti

noint=30 h=0.1/noint ! pocet kroku/cyklus a delka kroku [ps] Trajektorii zapisovanou bézici simulaci je mozné prohlizet.

no=100 ! pocet cyklu . X N

dt.plb=1 ! jak casto se bude zapisovat "playback" [ps] Sledujte, zda krystal taje nebo narista.

thermostat="Andersen" ! nahodne stouchance (Maxwell-Boltzmann) v PR ¥ TR .

T=300 ! teplota [K] (bude zmeneno) Po zavieni programu show budete dotazani, zda prerusit simulaci.

tau.T=1 ! casova konstanta termostatu [ps]

P=101325 ! tlak [Pa]

bulkmodulus=2e13/(T+300) ! odhad modulu pruznosti (pro barostat)

tau.P=2 ! konstanta barostatu [ps]

init="start" ! start z predch. konfig.; nove mereni a zaznam

! TOHLE BUDE SMAZANO PO PRVNIM KROKU:

load.n[0]=3 ! pomnozit 3x ve smeru x

load.n[1]=3 ! pomnozit 3x ve smeru y

load.n[2]=3 ! pomnozit 3x ve smeru z

B ! konec dat

A03-cr-ini.sh (pocatecni relaxace) e A12-prubeh.sh Pribéh tavb e
° P pch3a P . Yy pch3a

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

Na grafech veli¢in v zavislosti na ¢ase vidime, zda mdme systém zrelaxovany do rovnovahy.
Zobrazeny jsou zavislosti teploty, potencidlni energie a hustoty na ¢ase.

Vsechny grafy zrusite nejrychleji pomoci kill all|

Pokud grafy stéle vykazuji trend,
nutno tento krok opakovat.

Na dotaz ,Opakovat michani s ini
odpovidéme bud’ [a] nebo

"append" (A/n)?*
er] nebo [n]
nebo [N] [Enter]
Jak je

m ve svété unixu, velké A znamend default, tedy
jen

znamena také ano.

Nejpomaleji konverguje hustota;
pokud se méni jen o £ 10kgm~3, je to OK.

@ Zobrazi se graf zavislosti hustoty na ¢ase pro viechny
studenty na stejném pocitali (po skonceni simulaci - 170
musi existovat soubory T=x.cpa). 1600

@ Popis kiivek dostane$ kliknutim pravym tla&itkem mysi. o oA M M/N,«M\W
W, \

@ Vysledky pro &tyfi teploty vidite vpravo = bod téni JC mo-
delu NaCl = 1300(25) K.3

1300 pehem04+5/T=1200.coa

pehem0445/T=1250 cpa

pehem04+5/T=1300.cpa
i

& Presnéjsi vysledek z vétsich simulaci a s extrapolaci N —
o je 1287(3) K.2 o 1 2

aV zvorce je odhad standardni chyby.




