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Molekularni dynamika - co to je?

technika pocitacové simulace, kde je Casovy vyvoj mnoziny interagujicich
atoml popsan integraci jejich pohybovych rovnic.

vychdzi ze zakonl klasické mechaniky,
predevsim Newtonovych pohybovych rovnic.

jednd se o deterministickou techniku (rozdil oproti metodé Monte Carlo).
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Historie molekularni dynamiky

1957 Alder a Wainwright
Prvni Clanek referujici o MD-simulaci.

Fazovy diagram systému tuhych kouli.
Pocita¢ UNIVAC a IBM 704.

1960 Gibson, Goland, Milgram a Vineyard
Prvni pouziti spojitého potencialu
a Casové integracni metody konecnych diferenci.
Pocita¢ IBM 704, 500 atomil, jeden ¢asovy krok trval asi minutu.

1964 Rahman

Habilitacni prednaska



Aplikace molekularni dynamiky

Tekutiny. Dostupnost novych realistickych interakénich modeli umoznuje stu-
dovat nové systémy, elementarni i viceslozkové. Pomoci nerovnovaznych
technik jsou vySetfovany transportni jevy (napf. viskdzita) a tepelné toky.

Defekty. Pozornost se presouva z bodovych defektl (vakance, intersticidlni
porucha) k linedrnim (dislokace) a plosnym defektim (hranice zrn, vrstevné
chyby). Realnéjsich modell je dosazeno diky lepSim potencidlim.

Lomy. Lomovy proces mize v zavislosti na prislusnych parametrech nastat
riiznymi zpusoby a probihat rtiznou rychlosti. Technicka zdvaznost je zfejma
a simulace poskytuje proniknuti k podstaté.

Povrchy. Simulace stdle hraje velkou roli pfi pochopeni jevil jako napr. rekon-
strukce povrchu, povrchové taveni, fazetovy rist, povrchova diflize, zdrsno-
vani, atd. Tyto simulace ¢asto vyzaduji rozsahlé vzorky a dlouhé simulacni
casy.



~“Tv¥eni. Vyvoj atomového silového mikroskopu (AFM) podnitil vyzkumy adheze
a treni mezi dvéma pevnymi latkami. Souhrn makroskopickych znalosti je
korigovan a rozsifovan o mikroskopické zaklady.

Klastry. Klastry, tj. konglomeraty mnoha atomil, predstavuji most mezi mole-
kuldrnimi systémy a pevnou fazi a vykazuji pozoruhodné vlastnosti. Klastry
kov(i jsou diky své Gloze katalyzatoru v dilezitych chemickych reakcich (napfr.
katalyzatory v automobilech) zvlasté dllezité z technologického hlediska.

Biomolekuly. Molekularni dynamika umozniuje studovat dynamiku rozsahlych
makromolekul, véetné biologickych systémii jako napr. proteiny, nukleové
kyseliny (DNA, RNA) a membrany. Dynamické jevy mohou hrat kli¢ovou
Ulohu pri regula¢nich procesech, které ovlivnuji funkéni vlastnosti biomolekul.
Simulace lékli je bézné pouzivand ve farmaceutickém primyslu.

Elektronové vlastnosti a dynamika. Vyvoj Carovy-Parrinellovy metody, pfi
které jsou sily plisobici na atomy ziskdny reSenim problému elektronové
struktury misto meziatomového potencidlu, umoznuje plné studovat vlast-
nosti material(i vcetné jejich dynamiky (a tedy fazovych prechodi a jinych
teplotné zavislych jevil).



Zakladni aparat molekularni dynamiky

Hlavni soucdsti simulace je model fyzikdlniho systému.

Pro simulace MD to znamena volbu potencidlu.

Potencial: Funkce pozic atom0 V (ry,...,7rn), kterd predstavuje potencialni
energii systému atomu usporadanych v dané konfiguraci.
Nejjednodussi tvar pro V' je soucet parovych interakci:
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Lennardiiv-Jonesiiv potencial 12-6
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= Postup simulace

1. Zah3jeni simulace
2. Rizeni simulace

3. Ziskani vysledk( ze simulace
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1. Zahajeni simulace

1. Definovat pomyslny prostor, ve kterém bude simulace probihat.

2. Priradit ¢asticim pocatecni pozice a rychlosti.

Vytvorit zcela novou mnozinu pocatecnich pozic a rychlosti.
Prevzit konecné pozice a rychlosti z predchoziho béhu MD simulace.
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2. Rizeni simulace

Jak lze privést systém do pozadovaného stavu?

Hustota se ridi volbou objemu V' simulaéniho boxu.
Teplotnich zmén je obvykle dosazeno preskdlovanim rychlosti.

V pokrocilejSich simulacich se voli tlak a méri se objem boxu.

Indikatory stavu systému:
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3. Ziskani vysledki ze simulace

prostd inspekce pozic atomi,
jednoduché statistické veliCiny,
méreni teploty taveni,

prostorové korelace,
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Potencial Finnisova—Sinclairova typu

Celkova potencialni energie E soustavy N atomi:

1 N N N 1/2
E=-Y"V(ryg) — > > oltiy)| .
1#£j=1 = J#1=1

kde pro Fe a Cu
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: ~\'a kde pro Ag, Au a Ni

Vir)= Zak-H(rk—r) (re —7)°,
k=1
$(r)=> Ap-H(Rp—r)(Rp —1)°,
k=1

r;; je vzdalenost mezi i-tym a j-tym atomem, ax, i, A, Ry, Bo, B1, Ba, Bs,

v
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Pohybové rovnice

Pro kazdy atom jsou definovany 3 pohybové rovnice:

d’s ds
dth + Cd_: + Rsn — ana pro s=I,Y, <

Mmp

kde t je ¢as, m,, je hmotnost n-tého atomu, C' je koeficient Gtlumu, R, jsou
slozky gradientu potencidlu a F,, jsou slozky vnéjsi sily plsobici na n-ty atom.

/7 N4

Koeficient ttlumu je rizny od nuly pouze v pripadé relaxace.
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Metoda centralnich diferenci

dsy, o 1 : :
— = A (sp(i+1) —sp(i — 1))
t=t;
d’s,, L 1 : : :
g = 5 (s (2 + 1) — 28, (1) + s, (2 — 1))
=
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Popis paralelni ulohy

Ulohy molekularni dynamiky jsou postaveny na neustdlém, ale predevsim
mnohonasobném vydislovani relativné jednoduché rekurentni formule,
do které vstupuji pouze tdaje z nejblizsiho okoli pravé zpracovavaného atomu.

U bcc zeleza se jedna napr. pouze o 14 nejblizSich sousednich atomd.

— Takovéto ulohy jsou primo predurceny k paralelnimu zpracovani.
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Paralelni program

Zdrojova verze programu je napsdna v jazyce Fortran 90.
Programovy kéd vyuziva systém MPI.
HasSovaci funkce: metoda indexace bunék (cell index method).

Pozadavky na pamét.
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Zavislost doby vypoctu na velikosti vzorku
a na poctu procesoru

140¢ e 400
A E 7 e |

120 0,,. o« |- 240

» ) . 0, e | 160

100} ’:: . ’ .»,. | e 80

Habilitacni prednaska



Vizualizace vysledk

Vlastni ndstroj pro vizualizaci v MATLABu. Proc¢?
Existujici programy jsou zbytecné slozité.
Vystupy nasich programl maji specificky format.

Cizi program je cizi program.
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Testovaci ulohy
Klasicky experiment — test presnosti pristrojt

PocitaCovy experiment — test spravnosti a presnosti algoritmi a programi

Testovani paralelniho programu pro MD simulaci ve 3D
bylo provadéno na krystalu a-zeleza.
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MD simulace trhlin ve 3D

% Molekularni dynamika v

Habilitacni prednaska 21



Popis trhliny




Zatézovani
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Priklad iniciace kfehké trhliny pti 0 K

Iniciace v ¢asovém kroku 23 340

ve stredni roviné krystalu
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% Molekularni dynamika v materialo
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Moduly rychlosti jednotlivych atomu na ose y
v simulacnich casech 2, 4, 6 a 8 ps

2ps

35f 4 ps -
6 ps
30F - 8psA
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Prubeh v, vers. v, atomu na povrchu vzorku
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Rychla celoplosna exploze v centralni roviné vzorku

t=2 ps t =4 ps t=06 ps t =28 ps

% Molekularni dynamika v materialove
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Rychla exploze ve stredu krychlového vzorku

t=2 ps t =4 ps t=06 ps t =28 ps
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Co nas ceka?

porovnani rozptylu vin napéti v perfektnich krystalech
a v krystalech s defekty,

zjisténi moznosti detekce pre-existujicich kavit a precipitatii nanoskopickych
rozmér,

pouziti téchto informaci pro akustickou nedestruktivni detekci defektl
v nano-strukturovanych materialech,
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Moznosti ve vyuce

akreditace nového predmétu, ktery by se zabyval MD,
vedeni diplomovych a doktorskych praci,

vétsi zapojeni studentd strojni fakulty do predmétu TDK/FAV.
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