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Velikost systému a dosah potencialu Ewaldova sumace Il + s00/3
Velikost simulovaného vzorku zavisi na: s s Problém: nekonverguje absolutné
@ kOrE|a.Ehi d:élce-(vlastnost systému) =, T ER U= lim Z'exp(—sﬁz) Z 1 qjat
kapaliny: nékolik nm — , , 504 1<j<1<N4"€° 17— P+ AL|
@ dosahu potencidlu (technicky aspekt) liquid argon ) L . T
Simulaéni &as zavisi na: * T o Triky pouzité pfi odvozeni:
: vinm
@ korelaénim Ease (vlastnost systému): voda t ~ ps, polymery: velmi dlouhé E = ijw exp(—tzrz)dt = ifaexp(—tzrz)du ijw exp(—tzrz)dt
@ casovém kroku h a efektivité kédu; “wall time” = doba, za kterou dostanu vysledek r 4o VYT Jo VT )a
Typické Skaly: korelacni Casy i délky | 1. ¢len: 3x Poissoniiv sumatni vzorec
@ Kkapaliny: N = 100-1000, t = 10-100 ps, iontové kapaliny: t > 10 ns ';TmE'FX”'Ch jevuijsou ® Dol S g nezmivn
@ polymery/biomolekuly: N > 10000 oune |2 o= Zk;wf( e
t ~ ns (struktura), us (complexnf jevy, rovnovahy), ms (sbalovani protein() kde
@ nanostruktury, krystaly (dislokace): N = miliardy, t > ns © —
# = —2TiKkX,
Jak na parovy potencial: ftky= J_mf(x)e dx
pocet operaci potfebny na 1 MD krok nebo jeden pokus hybnout kazdou &astici: 2. ¢len vede k funkci
@ prochézeni véech pard (nejblizsich sousedd): ~ N2 2 [® )
@ optimalini algoritmus pro kratkodosahovy potencial: ~ N1 erfe(x) = ﬁfx exp(=t%)dt
2 2 ot 2/9 7/9
Kratkodosahové sily Sog/3 Ewaldova sumace Il + sog/3
@ Useknuti, ofez (cutoff) oL
u(r) pror<re angU = Z' gjquerfc(alfj— i+ AL|)
usimu|(r)={ pror>re, A 1sjslsn IFj=Fi+nL|
Zpravidla rc < L/2 (L = velikost boxu, v periodickych okr. podminkéch). exp(—n2k2/a2L2) . 2n 2 a N
» ) . 5 R+ ———5——=>.4a"
@ MD: zespojiténi sil; alespori cut-and-shift potencidl: T T B E20 2L mk 2e/+1L ﬁj:1
u(r)—u(r L ]
Usimul(r) = {0( ) (re) ! N
K) = jexp(2mik - Fi/L
= nespojitost (skok) v silach. u Q) 1; 9 p( 4 )
. -
Lépe: vyhladit (zavisi na fadu integratoru) 0 o N
M = Z 7jgj (pozor na bodové naboje!)
j=1
2 (*® >
-1 ; L erfc(x) = —j exp(—t<)dt
0 1 2 3 ﬁ X
r
@ Okrajové podminky nejblizéiho obrazu (nearest image boundary conditions). s optimalné nastavenymi parametry ~ N3/2
particle mesh pro k-Cast: ~ Nlog N
B simul/plotspcelj.sh 3,9 . . 8/9
Useknout a vyhladit 509/3 Metoda reak¢niho pole | + <09/3
600 T T T T 1 T T Pro dipolarni systémy bez bodovych nabojd: dipdly za rc nahrazeny odezvou spojitého dielektrika
500 r 1 Neutralni molekuly s bodovymi parcidlnimi naboji:
0
400 T 9i,a9),b er—1 (IFa—T7jpl)>
« x L 4 . — + , Mj<rc
& 300 ) URF(l:/)=T 1Pa—Tj,pl 2er+1 re
£ S i €0 ety belj}
S 200p 3 0, rj>re
100k —— Lennard-Jones MD: nutno vyhladit!
2r —— cut-and-smoothed 1 Er
0 | Zrada: sily nejsou centralni S
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Korekce na useknuti 509/3 Metoda reak¢niho pole 11 + <09/3

Korekce energie vybraného atomu (predpoklad: g(r) =1 pro r > r¢):

o
AU =J u(r)p anr2dr cely box : NAU/2
I

c

Disperzni sfly: u(r) o 1/r®, AU & 1/r3; pro rc = L/2 dostaneme chybu o< 1/N

Typické hodnoty rc: 2.5a24 Lo~ 8az 15 A

Problém elektrostatickych sil: dipél-dipél: 1/r3, ndboj-naboj: 1/r - AU diverguje!

Metody:

@ usekni-a-posufi + dikladné vyhlad’ - levné, nepfesné; O(N) operaci

ionty: OK pro rc > Debyeova stinici délka

@ Ewaldova sumace - zlaty standard
standardni Ewald: O(N3/2) operaci

particle-mesh (FFT): O(Nlog N) operaci

@ tree-code (Greengard-Rokhlin)

Jen pro dipolarni systémy:

existuje podobna metoda
pro korekce na useknuti
Lennard-Jonese

@ metoda reakéniho pole: dielektrickd odezva za rc, O(N) operaci

Energie dip6lu fi; s dielektrikem vné rc-koule:

IR
4meg 2e] + 1rc3 t
kde
=3 @ [= Y. didfia 2, Ga=0
Jorij<rc ae{i} ae{i}
Trik:
—fi-fj = — Y. Qiafia 2, Gblib+0+0
ae{i} be{j}
= - Z Qialia* Z Qj,b7j,b
ae{i} be{j}
1 1
+3 > Giar Y, Qj,b|Fj,b|2+E > qiadlfial®s Y b
ae{i} be{j} ae{i} be{j}

1
=3 Z Z Qi,aQj,blFi,a—F,bl?
ae{i} be{j}

Ewaldova sumace |

@ Periodické okrajové podminky obklopené ,v nekone&nu“ dielek-

trikem ¢&i kovem (&’ = oo, tin-foil)

@ setteme viechny periodické obrazy:

7 1 qjau
U= —_
Zﬁ: 15/;5N4n£0|?j_?[+ ALl

Séitaci trik: bodové naboje odstinime Gaussovsky rozmytym nabojem opa¢ného znaménka

@ stinénd interakce naboj-naboj je kratkodosahova

@ Gaussovské naboje setteme v k-prostoru




