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Hierarhie modelù [palm.sh℄

str. 2
LŠ09Modelování kvantovými metodami.Stavebními kameny jsou jádra a elektrony.Klasiké modely.Stavebními kameny jsou atomy.Hrubozrnné (oarse-grained) modely.Stavebními kameny jsou vìt¹í skupiny atomù èi molekuly.Modelování hmoty jako spojitého prostøedí.Èím hrubozrnnìj¹í model máme, tím ménì pøesný je popis, ale naopakmù¾eme popsat vìt¹í kousek hmoty a studovat ho del¹í dobu.þmultisale modelingÿ { hierarhiký popis



Klasiké molekulové modelování str. 3
LŠ09Model = silové pole = funke U(~r1,~r2, . . . ,~rN) + mi.Pou¾ití:Molekulová mehanika = minimalizae energie (T = 0):{ tvar molekul{ doking:ligand + reeptor = klíè + zámek

credit: wikipedie

bohatý kon�guraèní prostor:{ simulované ¾íhání{ genetiké algoritmy . . .zpøesnìní experimentální struktury(re�nement)Molekulové simulae (T > 0){ molekulová dynamika{ Monte Carlo{ Brownovská dynamika,disipativní èástiová dynamika



Síly mezi molekulami str. 4
LŠ09pøita¾livé disperzní síly (London), ∝ 1/r6pùvod: uktuujíí dipól{indukovaný dipól(∝ 1/r7 pro velké vzdálenosti)krátkodosahové odpuzování, ∝ exp(−const r) ≈ 1/r12pùvod: pøekryv elektronovýh obalùdohromady: Lennard{Jones →→→→→→
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Mnoho molekul str. 5
LŠ09. . . napø. kapalný Ar, stejnì smìsi (NaCl)Pøibli¾nì (párová aditivita):

U =
∑

ij

u(rij)Lépe:

U =
∑

ij

u(rij) +
∑

ijk

u3(rij,rik,rjk)kde

u3(rij,rik,rjk) = u(~ri,~rj,~rk)− u(rij)− u(rik)− u(rjk)



Silové pole (fore �eld) str. 6
LŠ09malé molekuly: tuhá tìlesa { rotae

velké molekuly: mnoho èlenùvazebné síly: vibrae vazeb (1{2), úhlù (1{3)torze (1{4) a dihedrální poteniálnevazebné síly (èásteènì 1{4, 1{dále):Lennard-Jones apod., náboj-náboj

Modely:full-atomunited-atom (-CH3, -CH2- atd.)hrubozrnné (oarse-grained)pomoná interakèní entra (TIP4P)



Vazebné síly { vazby str. 7
LŠ09

Harmoniká aproximae:
U = K(r − r0)

2pøípadnì
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Vazebné síly { úhly str. 8
LŠ09Harmoniká aproximae:

U(ϑ) = Kharm(ϑ− ϑ0)
2Urey{Bradley:

U(ϑ) = KUB(|~r1 − ~r3| − s)2



Vazebné síly { torze str. 9
LŠ09Dihedrální poteniál (vlastní torze)

U(φ) =
∑

n
Kn cos(nφ)Obvykle se nevazebné èleny 1. . .4 pøidávajív urèitém pomìru, napø. 50%, pak ale elkovýdihedrální poteniál je souètem U(φ) a tìhtoèlenù!Èlen dr¾íí napø. aromatiký kruh planární:

U(φ) =
∑

n
K0φ

2Nevlastní torze { planarita >C=O apod:stejný tvar, jen jiná interpretae èlenùSpeialita: tetraedrální konformae okolo\united atom" CH:

U(φ) =
∑

n
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Konstruke silovýh polí str. 10
LŠ09geometrie: spektroskopie, difrake, kvantové výpoètyvazebné síly: kvantové výpoèty, spektroskopieLennard-Jones σ: experimentální hustota, strukturaLennard-Jones ǫ: výparná entalpie

〈Upot,mezimol.〉 =∆vapU ≈∆vapH − nRTrepulzní èást jemnìji: stlaèitelnost, moduly pru¾nosti krystalupariální náboje:{ dipólové momenty: spektroskopie, permitivita{ kvantové výpoèty (Mulliken, CHELPG = CHarges from Eletro-stati Potentials using a Grid based method)polarizovatelnost: experiment, kvantové výpoètypar. náboje aj. vyladìní: difuzivita



Molekulární dynamika str. 11
LŠ09tuhé koule ap. { nárazyþklasikáÿ MD { integrae pohybovýh rovniBrownovská (stohastiká) dynamika { MD + náhodné sílySíly:

~fi = −∂U(~rN)

∂~ri
i = 1, . . . ,N



Newtonovy rovnie a metoda leap-frog str. 12
LŠ09

~̈ri =
~fi
mi
, i = 1, . . . ,N

ryhlost = dráha (zmìna polohy) za jednotkuèasu (h)
~v(t+ h/2) =

~r(t+ h)− ~r(t)

hzryhlení = zmìna ryhlosti za jednotku èasu
~a(t) =

~v(t+ h/2)− ~v(t− h/2)

h
=

~f

m
⇒

~v(t+ h/2) = ~v(t− h/2) + ~ah










opakujeme s
t := t+ h~r(t+ h) = ~r(t) + ~v(t+ h/2)h
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Pøíklad: dráha planety[/home/jiri/vyuka/prednasky/uvodsim/verlet.sh℄

str. 13
LŠ09

WWW verze: www.volny.z/kolafa/planet.html



Teplota str. 14
LŠ09Zahovává se elková energie, U + Ekin

Ekin =
1

2

∑

i

miv
2
iTeplota:

T =

〈

Ekin
1
2
kf

〉

= 〈Tkin〉

f = poèet stupòù volnosti = 3NKonstantní teplota:pøe¹kálování ryhlostí: ~vi,new = ~vi(T/Tkin)
1/2 → q<1/2náhodné ¹»ouhane, . . .



Poèítaèový experiment (pseudoexperiment) str. 15
LŠ09Stavba aparatury { poèítaèového programuNákup hemikálií { silového polePøíprava experimentu { poèáteèní kon�gurae, napø. v periodikýhokrajovýh podmínkáhProvedení experimentu { vývoj v èase, sledování velièinAnalýza výsledkù { stanovení støedníh hodnot a hybÚklid laboratoøe { zálohy, mazání



Divná baòka: periodiké okrajové podmínky str. 16
LŠ09



Case study: Bod tání modelu NaCl [sleep 2;nal.sh℄

str. 17
LŠ09Úkol:Stanovte bod tání modelu NaCl metodou zonální tavbyModel:Lennard Jones + náboje [JP Brodholt, Chem.Geol. 151, 11{19 (1998)℄Postup:pøipravte þmikrokrystalekÿ 2× 2× 2 minimalizaí klastru Na+ a Cl−ve vakuureplikujte tento motiv 3×3×3 krát a simulujte krystal v periodikýhokrajovýh podmínkáhstanovte hustotu a koordinaèní èíslaroztavte a stanovte hustotu a koordinaèní èísla taveninyreplikujte krystal 1× 1× 3 krát a roztavte polovinu boxusimulujte za dané teploty a sledujte, zda krystal narùstá èi se taví



Stanovení bodu tání { shrnutí str. 18
LŠ09Pøipravíme si za dané teploty a tlaku kousek krystalu v periodikýhokrajovýh podmínkáh.Zreplikujeme 3× ve smìru osy z.Za�xujeme polohy atomù v polovinì boxu a zvý¹íme teplotu. Abyse nezvý¹il tlak, mìníme (podle slo¾ky tlaku ve smìru osy z) pouze

z-rozmìr boxu. Rozmìry boxu ve smìreh x a y neháme stejné. Poroztavení opìt sní¾íme teplotu na danou.Teprve nyní uvolníme atomy v první polovinì boxu. V ní tedy mámekrystal a v druhé polovinì taveninu. Simulujeme za dané teplotya konstantního atmosférikého tlaku v z-smìru. Pozorujeme, zdadohází ke krystalizai èi tavení.Provedeme tento pseudoexperiment pro nìkolik teplot a z výsledkùurèíme bod tání.



Stanovení bodu tání { výsledky str. 19
LŠ09
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MACSIMUS[start /home/jiri/masimus/ray/dogrun/dogrun.vid℄

str. 20
LŠ09MACromoleule SIMUlation Softwarehttp://www.vsht.z/fh/software/masimus


