AT > 1/12 a 6/12
Metoda rozsSireného Lagrangianu v MD: NPT + 5/11 Nosé-Hoover Berendsen + 5/11
PFida se dal$i dynamicka proménn (stupefi volnosti). 500 ; ; ; ; ; .
Andersen: 7; = VI/3&; 7= V13§, tlak P | =0.1 ps, drift=1.02 K/ps 1 0.1 ps
) bt " )
Nikoliv: 7; 2 drydt = d(VY/3E)/dt = VW=2/3E/3 + VI/3E, s _._ el Ll
N
i4n [ = [(EN E . 400 1+ E
Lagrangian £=L(§%, &, V,V): 1=0.2 ps, drift=0.42 K/ps 02ps
1N . 1. -
£=5 2 miV2E)? + SMyV? — UV PEN) — Py
=1 - -
Lagrangeovy rovnice: Plocha pistu = Ti'K 300 =0.5 ps, drift=0.37 K/ps 1
d (BL) oL
dt\ag)  aq
Pohybové rovnice: 200 ©=1.0 ps, drift=0.35 K/ps )
L1 (N .
MV = > 2Eyin + Fi-fi |- P=Pcig— P
) =1 100 | | . .
fi 2VE; ; . o doa fi VR 0 10 20 30 40 50 0 10 20
= ViBm: + 3V zpét v redlnych proménnych: r;= &V Ei= H + a tps tos
U3 s 2/12 a q 7/12
Metoda rozsireného Lagrangianu v MD: NPT + S/u Nosé-Hoover: odvozeni | + 5/11
Zachovava se hamiltonian rozsifeného systému Problém $kalovani ¢asu (F = s’ tj. dt = dt’/s)
kanonicky sdruzena hybnost p ¢ ¢
/ f[OlA(t)dt ftOlA(t)dt’/s (A/s)’
aL 18 p2? 1 pa STty (B ’
w=SgZ_r = =S L8V L y3BEN) 4+ pv dt dt’/s (1/s)
Zq:q g 2 ; v23m;  2My ( &% to fto
= Ekin + Egin. pist + Epot +PV Stfedni hodnota pfes nadplochu # = E:
vr A
Dalsi metody: sy j;dp;dﬁlNdefN5(H—E)
@ zobecnéni (krystaly): Parrinello-Rahman (A) = =
En ; W)L apasars i — £
@ Berendsenova (frikéni) metoda (s termostatem kvdli disipaci) s p dp™ds (H—E)
V =—const x (Pcig— P)
@ Dynamika s vazbou (constraint dynamics)
N
P="Pcg(EY,E,V, V)
2 3/12 2 7 8/12
Nosétiv-Hooveruv termostat + 77 | Nosé: odvozeni Il + 4

Nomg . M
Nosé plvodné navrhl: L Z 7‘52%2 —u@@Ny+ 755'2 —f’kgTIns
=1

,,ékélujeme kinetickou energii prostfednictvim rychlosti, 7 = s?', Skalovaci koeficient ma kinetickou
energii i potencial”
Pohybové rovnice (pro¢ piseme t’ - viz dale)

d - .
Spms*) = T
d?s N 2 f'keT
Msgez = ,Zzlmfs"’f s

Hamiltonian
=72

N B
H = :
EZmZSZ

’2
=N ps ’
+ U(r )+—2M +f'kgTIns
s

Kanonicky sdruzené impulsy:

Integrovat budeme pres B, nikoliv p’.
Po transformaci dp/ = s3dp; dostaneme:

2
jAJ’ldp;dﬁNddeNé (7{0 + :;’ +fksTIns— E)
S

(A) = 7
f s/~1dpldp"dsdis (HQ + ‘2{% +fkgTIns— E)
S

Kde jsme oznadili:
N ﬁz
Ho(Y, ) = 3 L+ U
= 2m;
a kde potet stupnl volnosti je f = 3N.
(Pokud se néco, napt. celkové hybnost, zachovéava, plati f < 3N a musime si pomoci substituci.)

L - oL
= — = ms2F, /= —=Ms$
Pisgg=mele Ps=5g =l
‘o o 4/12 z P 9/12
Noséuv-Hooveruv termostat + a1 Nosé: odvozeni lll + o1
Nosé: Pro f/ = potet stupfili volnosti v¢. s dostaneme kanonické stfedni hodnoty statickych veli¢in Nejprve budeme integrovat pres s. Pouzijeme vzorec:
(ale viz nize...) _
P . - . 5(s—so)
N Castic v obecném konzervativnim poli: f/ =3N + 1 8(F(s) = Z m
. . S|
Problémy: spravna rychlost je 7 =$7f. pfi velké zméné s bychom museli ménit integra¢ni krok 50.F(s0)=0 0
. . L. L . R X Tedy potfebujeme kofeny argumentu 6(); je jen jeden:
7
Hoover: r; = sr; je to samé jako zména Casu, 7; = sdry/dt’, tj.:
72
1d 1 5 ’ fksT
—dt’ | —=—— so=exp|———=|Ho+-—=>—E Fi(so)=——
sdt = dt’ neboli FTARrrT: kaT( 2Ms ) So
¢imz se vratime k fyzikalnim (neskalovanym) rychlostem a hybnostem: . .
. N Po integraci dostaneme
. drf dr; . , ,
=7, f[EE=S@ESF?, Bi=B/s,  ps=pL/s f pe
7 4N grN _ s _
Pohybové rovnice: jAdpsdp drexp fksT (H°+ 2Ms E)
1d 5 m([,.? M7 (A) = P
mi——sr; = —[sFi+sr] =f; P
sdt s Jdp;dﬁ”df”exp _ Ho+—>—E
1d1d Msl 8\ (5| _1(&, 2 fkeT 2Ms
Ms————s = —|[|[=|—=(= =— mir; —fkgT
“sdtsdt s (s) (s) s 1; i =Ike
2 5/12 2 P 10/12
Noséliv-Hooveriiv termostat ar s/u Nosé: odvozeni IV ar 5{1

Dalsi prakticky uzite¢ny trik: & = Ins. Pak:
N
Bo= —fg

mj

Ms
T=
fksT

Zachovava se energie (neni to Hamiltonién, protoze neni funkci soufadnic a sdruzenych hybnosti),
Ize dokézat vypoctem Casové derivace:

Casova konstanta termostatu:

N 1 5 282
ENosé-Hoover = Zimir'[ +U+fksT E+? = const
i=1

Hoover ukdzal, Ze rovnice davaji kanonické rozlozeni pravdépodobnosti pro f = pocet stupnl vol-
nosti (bez & nebo s)
N Castic v obecném konzervativnim poli: f = 3N

Nyni vyintegrujeme pres dp; a pokratime, co se dé:

j AdpNdPN exp(—Ho/ksT)
(A) =

jdﬁ”df” exp(—Ho/ksT)




Cviéeni: termostaty +00

@ pfi simulaci kapalné SPC/E vody porovnejte nasledujici termostaty:
- Berendsen
- Nosé-Hoover
- Andersen (pro téZzisté molekul)
- Maxwell (pro tézisté molekul)
Lze pouZit verzi s useknutou elektrostatikou (rychlejsi nez Ewald) cookce

Soubory naleznete v /home/guest/termostaty.zip:
guest@403-a324-01:~/VY$ unzip ../termostaty.zip
spce.ble = definice silového pole modelu SPC/E
water.def = parametry simulace
@ Pro start simulace pouzijte Berendsen(v termostat a vychozi metodu Verlet+Shake:
guest@403-a324-01:~/VY$ cookce spce water -s
thermostat="Berendsen"
init="crystal";
Simulaci stopnéte pomoci [Ctrl-C] pFi teplot& okolo 500 K

v . 12/12
Cviceni: termostaty + s{l
@ Nyni zkousejte termostaty (kde -w@ zabrani zapsani koneéné konfigurace):
guest@403-a324-01:~/VY$ cookce spce water -s -w@
tau.T=...
thermostat="...
Nosé-Hoover kombinovany s Verlet+Shake pouZziva prediktor rychlosti (jsou i jiné moznosti...)
S Berendsenovym a Noséovym-Hooverovym termostatem muzete zkusit i Gearovu integraci (Gear
4. fddu = volba -m4), napf.:
guest@403-a324-01:~/VY$ cookce spce water -m4 -s -w@
thermostat="Nose-Hoover"
Pro termostaty "Andersen" a "Maxwell" je Gearova metoda méné piesné (¢leny vyssiho Fadu jsou
nespravné)
@ Po odsimulovani nékolika malo ps si prohlédnéte konvergenéni profil teplot:
guest@403-a324-01:~/VY$ showcp -p water Tkin
(bild = celkova Tiin, Zlutd = rotacni, azurova = transla¢ni)




