LAMMPS

Opcenito

LAMMPS (Large-scale Atomic/Molecular Massively Parallel Simulator) je standardna rac¢unalno-kemijska aplikacija za molekulsku dinamiku, s naglaskom
na modeliranje materijala. Aplikacija ima sposobnost simulacija materijala u ¢vrstom stanju (poput metala i poluvodi¢a), ali i biomolekula te polimera.

Razvojni tim je opisuje kao "paralelni simulator" estica na atomskoj, mezo- ili kontinuumskoj razini.

LAMMPS moze raditi na pojedina¢nim (jednojezgrenim) procesorima ili paralelno (na viSejezgrenim procesorima) koriste¢i MP| standard razmjene poruka
izmedu procesa te koristeci prostornu dekompoziciju simulacijske domene.

Verzija LAMMPS-a dostupna na racunalnom klasteru Isabella kompajlirana je Intelovim C/C++ i Fortran kompajlerima te koristi Open MPI knjiZnice.

Moduli

Moduli koji dopremaju LAMMPS u vasu okolinu definirani su u tablici nize:

Verzija Modul

23Jun2022 ' lammps/23Jun2022

Primjer koristenja

Ulazne tj. input podatke za primjere nize mozete preuzeti u zip arhivi.
Primjer serijskog izvodenja

run.sge

#!/ bi n/ bash

#$ -N | ammps
#$ -cwd

nmodul e | oad | ammps/ 23Jun2022

Imp -in in.chain

Primjer paralelnog izvodenja

run.sge

#1/ bi n/ bash

#$ -N | ammps

#$ -cwd

#$ -pe *npi 8

export OVP_NUM THREADS=${ NSLOT S}

nmodul e | oad | anmps/ 23Jun2022

npirun -np ${NSLOTS} Inp -sf intel -in in.chain -pk intel O npde double

Praktiéni primjer


https://wiki.srce.hr/download/attachments/100763232/bench.zip?version=1&modificationDate=1660654190000&api=v2

Simulacija molekulske dinamike elektrolita (vodena otopina natrijevog klorida) omedenog ugljikovim stijenkama
Izracun se moze podijeliti u tri dijela:

1. formacija sustava elektrolita
2. minimizacija energije sustava elektrolita
3. ekvilibracija sustava elektrolita

Sve input datoteke i detaljan opis parametara dostupni su na web stranici.

Formacija sustava elektrolita

Prvi korak uklju¢uje formaciju simulacijske kutije ispunjene vodenom otopinom natrijevog klorida omedenom dvije stijenke koje ¢ine fiksirani ugljikovi atomi.
Atomi su predstavljeni poput to¢aka opisanih nabojem i masom. Veze izmedu njih okarakterizirane su Lennard-Jonnes potencijalom (opis interakcija
kratkog dometa) te Coulombovim interakcijama (opis interakcija dugog dometa). Simulacijska kutija pravokutnog je oblika sa 6 razli¢itih tipova atoma; 2
tipa atoma ugljika (razlikuju se ovisno koju stijenku €ine zbog prakti¢nih razloga) koji su esencijalno identiéni, atom vodika, kisika, natrija i klora. Eksplicitne
molekule vode opisane su TIP4P modelom (parametri: pozicije, kutovi, veze) koji sadrzi 4 tocke naboja, ukljucujuéi elektronegativni dio kisikovog atoma.

Minimizacija energije sustava elektrolita
Sustav postavljen u prethodnom koraku sadrzi atome koji mogu biti na nedovoljnoj udaljenosti naspram ostalih atoma, §to rezultira neprirodno velikim

silama i posljedniéno brzinama prilikom numeric¢kog rieSavanja Newtonovih jednadzbi gibanja. Korak minimizacije omoguéava zauzimanje prigodnih
pozicija atoma unutar simulacijske kutije Sto omogucuje uspjesnu provedbu simulacije.

Ekvilibracijska faza

Posljednja je faza produkcijska tijekom koje se sustav dovodi do ekvilibrijuma postepeno uvodedi tlak od 1 atm i temperaturu od 300 K. Prilikom dosega
prethodno definiranih vrijednosti ekvilibrijskog stanja, simulacija uspjeSno zavrS§ava. Sustav je potom spreman za provodenje dodatnih analizi poput
simulacije s fleksibilnim ugljicnim stijenkama.



https://lammpstutorials.github.io/tutorials/03-NanoconfinedElectrolyte.html

Slika 1. Prva i posljednja struktura dinami¢ke evolucije sustava u vremenu dobivena provedbom trece, ekvilibrijske faze.
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