Metody symulacji w nanotechnologii - ¢wiczenia

Cwiczenia w laboratorium komputerowym

Praktyczne zastosowanie metody ciasnego wiazania do
numerycznych obliczen pasm energetycznych wybranych
struktur grafenowych

Cwiczenie 1: Jednowymiarowy taficuch atomowy. Konstrukcja orbitalu
molekularnego i macierzy hamiltonianu

Cwiczenie jest rachunkowe. Zajmujemy sie uktadem zbudowanym jak na ponizszym rysunku.
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Atomy reprezentowane sg przez czarne punkty a wigzania przez taczace je kreski. Wielkos¢ a —to

stafa sieci. Zaktadamy jeden (1) orbital na kazdym atomie, oznaczmy go ) i cho¢ moze zaleze¢ od 3
wspotrzednych przestrzennych symbolicznie przypisujemy mu zaleznosé tylko od x gdyz tylko w tym

kierunku tancuch jest periodyczny. Zaktadamy skoriczong liczbe weztéw w tancuchu — N. x(x-na) to
orbital atomowy centrowany na n-tym atomie w taricuchu (liczac od poczatku tancucha). Tworzymy
orbital molekularny (krystaliczny) spetniajgcy twierdzenie Blocha, jako

H(r) = %;e‘k”az(x ~na)

Energia, a wtasciwie wartos¢ srednia energii w stanie opisywanym funkcja ¢ , czyli tu element
macierzowy hamiltonianu H, bedzie réwna

E =(¢gHl¢)

Poniewaz kazda ¢ jest sumg wielu ¥ zatem stosujac przyblizenie najblizszych sgsiadéw (patrz
wyktad), tzn. zaktadajace, ze

rozne od zera < X |H|)(j > sy tylko dla j=i oraz jroinigcym sie
od i 01 (najblizszy sgsiad)
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oraz ktadac <Zi ‘H‘Zi> =0 (skalowanie energii) dostaniemy ostatecznie

E = (7olH|7)e™ +(1o|H| 71 )e™ =t2cos(kd) W

tzn. jedno pasmo E(k).
Nalezy wyprowadzi¢ wzér (1), narysowac go w dowolnym programie graficznym i zinterpretowad.

Cwiczenie 2: Lancuch jednowymiarowy taki jak w éwiczeniu 1, ale z komérka
elementarng 2 razy wieksza (dwa atomy w komoérce)

Cele ¢wiczenia: (1) wyprowadzenie wzordow na elementy macierzowe hamiltonianu, (2) zrozumienie,
Ze powstang dwa pasma energetycznie rownowazne wynikowi ¢wiczenia 1, (3) pokazac, ze pasma
energetyczne mozna uzyskac z rezultatéw ¢wiczenia 1 poprzez ,,ztozenie” pasma do 2-krotnie
mniejszej strefy Brillouina (d=2a).

Tym razem mamy tancuch jednowymiarowy z dwoma atomami w komaérce elementarnej
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=0 . t texp(ikd)

Macierz hamiltonianu ma wymiar 2 x 2 ( bo dwa atomy w komérce elementarnej ), zaktadajac, ze
elementy diagonalny kfadziemy =0, macierz H ma postac:
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Widmo energii jest takie samo, cho¢ teraz formalnie ztozone z 2 pasm (bo dwie wartosci wiasne H).
Wazne jest aby zauwazyé réznice w wielkosci strefy Brillouina. Macierz mozna zdiagonalizowac
»recznie” lub juz na tym etapie napisaé program, ktéry bedzie albo wczytywat macierz hamiltonianu,
albo jg konstruowat i wywotywat procedure diagonalizacyjna.

Cwiczenie 3: Konstrukcja macierzy H dla kilkuatomowej ,molekuly” wegla, np.

dla ,molekuty” C4

Hi;=0, i=1,2,3,4 -jako diagonalne elementy macierzowe, Hy, = Hy,; =Hys =H3; =H3zs = Hys =t [=-2.7
eV ] wszystkie pozostate H,=0; tu H nie zalezy od k

Cwiczenie 4: Konstrukcja macierzy H dla najprostszej wstegi grafenowej typu
fotelowego

Nalezy najpierw ponumerowac wezty w wybranej komodrce elementarnej i w sgsiednich komdrkach
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Cwiczenie 5: Konstrukcja macierzy H dla najprostszej wstegi grafenowej typu
zygzak

Nalezy najpierw ponumerowac wezty w wybranej komadrce elementarnej i w sgsiednich komdrkach
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Cwiczenie 6: Konstrukcja macierzy H dla nanorurki (3,3).
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A macierz H (wymiar = 12):
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Cwiczenie zaliczeniowe
Budowa, testowanie i uruchomienie programu komputerowego pozwalajacego

obliczac strukture energetyczng dowolnych ukltadéw grafenowych,

periodycznych i nieperiodycznych

Ogédlna struktura programu powinna by¢ nastepujgca

e Okreslenia liczby weztéw (atomow wegla) w komérce elementarnej, N = dimH,

e  definicji wigzart wewnatrz komérki elementarnej (liczba elementéw ktére H;=t),

e definicji potagczen pomiedzy komdrkami elementarnymi (te(ik), lub t[1+eik]),

e petli po wartosciach k (w strefie Brillouina),
- diagonalizacji macierzy H dla kazdego k , wybrang metodga, w zaleznosci od wybranego
jezyka programowania lub pakietu obliczeniowego,

e mozliwosci symulacji sity wigzania (t) w réznych obszarach,

o mozliwosci modyfikacji komarki elementarnej poprzez dodawanie lub odejmowanie weztéw,

e zapisu danych do pliku;

e wykonanie wykreséw pasm energetycznych(w ramach kodu) lub wykorzystujac zewnetrzne
narzedzia graficzne w oparciu o dane zapisane do pliku

Studenci majg prawo wybrac jezyk programowania (Fortran, C, C++, Csharp, Matlab, Phyton, itd.)
Mogg korzystac¢ z gotowych bibliotek zawierajacych procedury do diagonalizacji.

Na zaliczenie konieczne jest wykazanie sie znajomoscig kodu oraz uruchomienie programu dla
wybranych struktur (np. nanorurka (6,6), nanorurka (5,0), nanowstega gra fenowa zygzak z jednym
brzegiem modyfikowanym przez dodatnie tzw. weztéw Kleina).



Stany rezonansowe czgstek w nanostrukturach

Przedstawiamy teraz trzy zadania dotyczgce standw rezonansowych, przeznaczone do wykonania w
czasie ¢wiczen w laboratorium komputerowym i pracy wtasnej. Sg to zadania do wyboru przez
prowadzgcego dla danej grupy studentéw lub w danym cyklu ksztatcenia. (Kazdy student wykonuje
tylko jedno z nich). Zadania polegaja na przeprowadzeniu wstepnych przygotowan analitycznych (na
papierze), przygotowaniu programu do obliczen i graficznej prezentacji wynikdw. Student sam
decyduje o wyborze uzywanego jezyka programowania i Srodowiska, w ktérym chce pracowaé.

Cwiczenie 7: Stany rezonansowe symetrycznego uktadu studni i dwéch barier

Uktad sktada sie z trzech warstw pétprzewodnikowych. Zachowanie elektronu w tym uktadzie
modelowane jest jednowymiarowym potencjatem typu prostokatne bariery i studnia:

( 0, x<-b
Vo, —-b<x<-a
V(x) = 4 0, x| < a
Vo, a<x<bh
0, x=b
gdzieV, > 0.
Hamiltonian jest nastepujgcy:
AL v
~ 2mdx? x

Nalezy rozwigza¢ réwnanie Schroedingera dla energii z zakresu od 0 do I, w sposéb analogiczny do
przedstawionego na wyktadzie, w rozdziale ,Stany rezonansowe uktadu studnia bariera”. Nalezy
wykorzysta¢ symetrie uktadu — poniewaz uktad nie zmienia sie przy inwersji x - —x, gestosc
prawdopodobiedstwa powinna by¢ funkcja parzysta, tzn. | (—x)|? = |(x)|?. Same funkcje moga
by¢ parzyste, Y(—x) = Y (x), lub nieparzyste, Y (—x) = — P(x). Wykorzystanie symetrii polega na
znajdowaniu oddzielnie parzystych i nieparzystych rozwigzan. Zaktadamy zatem odpowiednie zwigzki
miedzy wspoétczynnikami wystepujgcymi w funkcji z lewej i prawej strony. Zmniejsza to liczbe
niewiadomych i czyni problem nieco fatwiejszym.

Wyniki nalezy przedstawi¢ w postaci graficznej ze szczegdlnym uwzglednieniem rezonansowego
charakteru rozwigzan, podobnie jak w rozdziale ,Stany rezonansowe uktadu studnia bariera”. Mile
widziane wtasne pomysty dotyczace sposobu przedstawienia wynikéw.

Program ma zapewniaé mozliwos$¢ zmiany parametrow fizycznych uktadu dotyczacych potencjatu
a, b, V, i masy efektywnej elektronu m.



Cwiczenie 8: Stany rezonansowe w symetrycznej strukturze warstwowej
modelowanej potencjatem analitycznym

Struktura podobna jak w poprzednim zadaniu modelowana jest ciggtym potencjatem
V(x) = (ax? — b)e™9%*,
gdzie a, b i g sg nieujemnymi parametrami rzeczywistymi.

Przyjmujemy hamiltonian w postaci

Zadanie polega na zastosowaniu metody stabilizacji do znalezienia stanéw rezonansowych w
zakresie energii od asymptoty potencjatu (poziom energii réwny 0; lim,_,,, V(x) = 0) do
maksymalnej wartosci potencjatu (wysokosci bariery) i standéw zwigzanych, w zakresie
energetycznym pomiedzy minimum potencjatu (—b) a zerem (poziomem asymptotycznym).

Nalezy wykorzysta¢ symetrie uktadu (V (—x) = V(x)) poszukujac oddzielnie rozwigzan parzystych i
nieparzystych. Dla standw parzystych stosujemy baze funkcji parzystych

—R:x2

@;(x) = e F¥ i=1, N,
a dla stanéw nieparzystych — baze funkcji nieparzystych
—Rir2

;(x) = xe ¥ i=1,... N.

Wartosci parametréw f; w obydwu przypadkach ustalamy tak, aby tworzyty cigg geometryczny.
Zadajemy tylko wartosci 1 i Sy-

Przed przystapieniem do programowania nalezy wyprowadzi¢ wzory na elementy macierzowe
Hij(@) = (@ |[H|pf) i Sij(@) = (of|of).

Warto przy tym zwrdci¢ uwage na nastepujgce zaleznosci

5(@) = (pF]0f) = f (@) (ax) dx = @~ f 9:(09;(0) dx = 20~ f 0: (), () dx
—0o —00 0

Jo1a?
Tyla) = o0\ =5 g

=om f( @;i(x ))( <p,(x)>dx_—f< (pl(x)>(d (p](x)>

(T;j(a) sa elementami kinetycznej czesci macierzy hamiltonianu)

Aoy e a d?
P ) =5 cpi(ax)mfpj(ax)dx=—% j‘/’i(x)@‘/’j(x)dx

S Sjl , Hl] = Hjl



Nalezy zaleznosci te wykorzystac przy wyprowadzaniu wzordw a nastepnie przy konstruowaniu
programu tak, aby unikngé wielokrotnego obliczania tych samych elementéw macierzowych. W
szczegolnosci elementy macierzy S i T moga by¢ obliczone raz a przy zmianie wartosci a tylko
mnozone przez odpowiednie czynniki.

Do rozwigzania réwnania
H(a)C°P'(a) = E(a)S(a)CP'(a),
nalezy uzy¢ gotowej procedury, ktdrg mozna znalez¢ np. w bibliotece LAPACK.

Wsréd danych wejsciowych do programu majg znalez¢ sie dane charakteryzujgce uktad: parametry
potencjatu a, b, q i masa efektywna elektronu m oraz dane dotyczace metody, tzn. uzywanej bazy:
liczba funkcji bazowych N i wyktadniki B, i By.

Wyniki powinny by¢ przedstawione graficznie w postaci grafu stabilizacyjnego (Rys. 39 w wyktadzie) i
histogramu przedstawiajgcego gestosé pierwiastkéw otrzymanych w poblizu poziomu
rezonansowego wraz z dopasowang krzywa Lorentza (Rys. 40). Ostatecznym wynikiem majg by¢
wartosci pofozenia poziomu rezonansowego, E, , i jego szerokosci, I, uzyskane z dopasowania profilu
Lorentza.

Cwiczenie 9: Stany rezonansowe w sferycznie symetrycznej kropce kwantowej

Rozwazana tu sferycznie symetryczna kropka kwantowa jest kulkg z jednego pétprzewodnika
otoczong sferyczng warstwg drugiego i zatopiona w materiale tworzgcym nieskoriczone otoczenie.
Oddziatywanie tej struktury na znajdujacy sie w niej elektron modelujemy sferycznie symetrycznym
potencjatem

V(r) = (ar —b)e 7,
gdzie a, b i q s parametrami o rzeczywistych wartos$ciach dodatnich.

Problem, cho¢ w zasadzie tréjwymiarowy sprowadza sie do zagadnienia radialnego (zaleznego tylko
od wspoétrzednej r) z hamiltonianem

1 d> I(l+1)

H= —— b
2mdr? 2mr?

+ V(r),
gdzie [(l + 1) jest wartoscig momentu pedu czastki; [ = 0,1,2---.

Zadanie polega na zastosowaniu metody obrotu zespolonego wspétrzednych do znalezienia stanéw
rezonansowych elektronu w kropce w zakresie energii od asymptoty potencjatu (poziom energii
rowny 0) do maksymalnej wartosci potencjatu (wysokosci bariery).

Nalezy zastosowac baze N funkcji

@i(r) = rte AT,



gdzie n jest takie samo dla wszystkich funkcji a parametry B; tworza ciagg geometryczny, zadany
przez podanie skrajnych elementéw: 51 i Sy.

Przed przystgpieniem do pisania programu nalezy przygotowaé wzory na elementy

macierzowe
H;j(0) = (g:|H(e"r)|p;) = f(pi(r)ﬁ(eier)(pj(r) dr
0
oraz
Sij = {@ilw;) = jo(pi(r)(l)j(r) dr.
0

Zwroc¢my uwage na to, ze elementy S;; nie zalezg od kata obrotu 6. Podobnie zalezno$¢ od 6 czgsci
kinetycznej macierzy hamiltonianu da sie wytgczy¢ w postaci statego czynnika

1 d2 o210 ¢ d2
Tij(0) = <¢i‘—ﬁm <Pj> = _Wf ¢i(r) -5 ¢;(r) dr =
e ¢ (4 d 0.
=5 <E<pi(r)> <$<pj(r)) dr = e 29T;;(6 = 0).
0

Obliczanie elementoéw S;; i T;;(6 = 0) bedzie mozna w programie wyfaczy¢ poza petle, w ktérej
zmieniamy 6. Nie da sie tego zrobi¢ dla czesci potencjalnej macierzy hamiltonianu

o]

Vi;(0) = (@:|V(e"r)|e;) = f @i (MV(e“r)g;(r) dr.
0

Uwaga: wszystkie wystepujace tu catki sprowadzajg sie do catek typu

ym+1'

[oe)

m!
f rMe Vdr =
0

Do rozwigzania uogdélnionego problemu wtasnego
H(6)CPY(9) = E(0)SCPY(H)
nalezy uzy¢ odpowiedniej procedury z biblioteki LAPACK.

Dane wejsciowe do programu muszg zawierac parametry potencjatu a, b, g , mase efektywng
elektronum i liczbe [ okreslajgcg wartosé momentu pedu elektronu oraz dane dotyczgce bazy
funkcyjnej: liczbe funkcji N iich parametry n, ;i . Wyniki powinny by¢ przedstawione w postaci
graficznej, tj. w postaci 8-trajektorii (patrz rys. 42). Ostatecznym wynikiem jest optymalna wartos$¢
zespolonej energii rezonansu.



Zastosowanie metody gradientu prostego do numerycznych
obliczen odksztalcen w jednowymiarowym lancuchu atomow

Cwiczenie 10: Implementacja metody gradientu prostego dla prostej funkcji w

postaci analitycznej

Napisz program do obliczer metodg gradientu prostego oraz wyznacz minimum funkgji
dwuwymiarowej funkgji: f(X,y) = x>-6x+9 + 2y>-8y+8dla ktérej gradient (wektor pochodnych
czagstkowych ) mozna w prosty sposéb policzy¢ analitycznie.

Cwiczenie 11: Implementacja metody gradientu prostego dla funkcji

wielowymiarowej

Napisz program do obliczen metoda gradientu prostego dowolnej funkcji N-wymiarowej (N<=10)
zdefiniowanej przez uzytkownika . Rozpatrz dwa warianty:

A. gradient mozna wyznaczy¢ analitycznie

B. gradient wyznaczony numerycznie, np.:

f = (X%, X,) \%i :{af . i}

a_xl’ %
(X X000 %) _ lim FOXy e X N0 X ) = T (XX e X ey X)) N
OX, h—0 h
F (XX ey X+ AKX ) — T (XX 00y X — AXey X))
N 2AX

Cwiczenie zaliczeniowe

Budowa, testowanie i uruchomienie programu komputerowego pozwalajacego obliczac

potozenia atoméw minimalizujace energie odksztatcen w jednowymiarowym tancuchu

atomow

Wykorzystaj metode gradientu prostego oraz napisz programu znajdujgcy minimum energii

odksztatcen dla jednowymiarowego faricucha N atoméw w postaci:
N-1

E :Z _ _ZA,j[(xi _Xi)2 _dijz]z ,
O

gdzie kolejne x; oznaczajg potozenia atomoéw, d;; dtugosé wigzania miedzy atomem i oraz j, A; stata
sitowa zwigzana z rozcigganiem/sciskaniem wigzan miedzyatomowych.

Ponizszy rysunek pokazuje przyktadowy format danych wejsciowych dla taiicucha, gdzie rodzaj
atomoéw kodowany jest za pomoca koloru (czerwony, zielony, niebieskie, ang. Red, Green, Blue).
Podane sg tez dtugosci wigzan i odpowiadajgce im state sitowe. Podobnie jak dla prawdziwych
materiatow potprzewodnikowych (np. InAs) mozliwe sg wigzania pomiedzy atomami okreslonego
koloru (rodzaju), tj. B-G oraz B-R.



Uwaga: potozenia kranncowych atomoéw (x, oraz xy.;) nie zmieniaja sie (s3 zamrozone) w czasie
minimalizacji!!!

dgy 1.5
Az, 2.0
dy. 175
Ay 2.5
X, 0
Xg 18.0
N 9

i+l xN_]

Wyniki programu powinny by¢ zaprezentowane w postaci potozen kolejnych atomoéw oraz
odksztatcenia na kazdym atomie z wnetrza taricucha:

g(x )= (X = %)=y + 06 =X ) =iy (X —Xy)—(diy +0y )

di,i+l +di,i—l di,i+l +di,i—1

dlai=1,...,N -2
Program powinien rowniez podacd tgczng liczbe iteracji, a takze wypisa¢ dtugosci wektora gradientu i
wartosci energii odksztatcen dla kazdej z iteracji.

Studenci majg prawo wybrac jezyk programowania (Fortran, C, C++, C#, Matlab, Phyton, itd.).
Na zaliczenie konieczne jest wykazanie sie znajomoscig kodu oraz uruchomienie programu dla
wybranych struktur (danych wejsciowych).



Modelowanie wlasciwosci elektrycznych i mechanicznych
bionanouktadow

Cwiczenie 12: PDB i VMD - wizualizacja komputerowa nanoukladéw

1. Poznanie bazy PDB.
1.1. Otworz strone WWW Protein Data Bank i odpowiedz (w sprawozdaniu) na nastepujgce
pytania
1.1.1 lle struktur zdeponowano w dniu ¢wiczen w pdb?
1.1.2 lle struktur przestrzennych nanorurek (nanotubes) znajduje sie w bazie pdb?
1.1.3  Wymien przynajmniej 3 organizmy dla ktérych znane sg w pdb struktury 3-D
hemoglobin. Przy tych organizmach podaj kody tych biatek.
1.1.4 lle biatek znajduje sie w pdb tgczacych sie ze stowem , biotechnologia”.
1.1.5 Jaka bioczasteczka jest ,,molekutg miesigca w dniu éwiczen”
1.1.6  Sciagnij na lokalny folder roboczy plik w formacie pdb ze strukturg 2AHJ, lub
dowolng struktura fibroiny (albo fragmentu fibroiny).
2. Poznanie srodowiska graficznego VMD.
2.1 Znajdz w Internecie opis programu Visual Molecular Dynamics, zapoznaj sie pobieznie z
tym opisem. Okresl jaka jest aktualnie najnowsza wersja i jakie ma wymagania sprzetowe.
2.2 Uruchom program vmd (polecenie pod systemem Windows, powinien by¢ zainstalowany
na PKV), jesli korzystasz z prywatnego notebooka zarejestruj sie, Sciggnij plik instalacyjny i
zainstaluj ,,u siebie” najnowszg wersje.
2.3 Korzystajgc ze wskazdwek instruktora ,wczytaj” (Load molecule) zapisane uprzednio
biatko. Zapoznaj sie z dziataniem myszy — jak obracac czagsteczka, skalowac jg, przesuwacé na
ekranie (R, T, S z klawiatury bardzo pomaga + mysz). Zmierz odlegto$¢ pomiedzy wybranymi
atomami.

3. Wizualizacja biatka.

3.1 Wyprdébuj przynajmniej 4 opcje reprezentowania biatka i 4 opcje kolorowania biatka.
3.2 Zapoznaj sie z mechanizmem selekcji aminokwasdw i zaznaczania kolorem wybranych
residudw.

3.3 Zaznacz tryptofany (Trp) na czerwono w reprezentacji ,licorice”.

3.4 Zapoznaj sie ze sposobem zachowania reprezentacji graficznej w pliku, oraz

3.5 mechanizmem zmiany koloru tta okna roboczego.

4. Budowa modelu nanorurki programem VMD.

1.1 Skorzystaj z Internetu by zapoznad sie z graficznymi reprezentacjami nanorurek weglowych.

1.2 Skorzystaj z Internetu by znalez¢ wspoétrzedne dowolnej nanorurki w formacie
rozpoznawanym przez VMD lub ArgusLab. Sciagnij te wspétrzedne do roboczego folderu.

1.3 Korzystajgc z poznanych programéw wizualizacyjnych opracuj wtasng ,,najpiekniejsza:
wizualizacje nanorurki. Oceniana bedzie estetyka i jasno$¢ przekazu informacji strukturalnej.



Zachowaj ten rysunek w takim formacie bys mogt go przestaé na wtasne konto emailowe i
wstawic¢ pdzniej do dokumentu — sprawozdania z tej czesci ¢wiczen (format *.doc lub *docx).
1.4 Wskazowki:

(a) Nanorurki Qucktime movies: zob.: http://www.ipt.arc.nasa.gov/gallery.html

(b) Generator nanorurek, kopiowac notatnikiem, zapisa¢ output z nazwg *.pdb,
wczytaé do VMD lub Arguslabia (versja 1.0 dziata)

http://www.ugr.es/~gmdm/java/contub/contub.html

(c _) Pozna¢ plugin do VMD nanotube builder:

http://www.ks.uiuc.edu/Research/vmd/plugins/nanotube/

5. Sprawozdanie (1-2 str) z ¢wiczenia 12 zawiera:

A. Odpowiedzi na pytania 1.1.1-1.1.5

B. Piekny wtasny rysunek nanorurki wykonany programem VMD. Moze to by¢ np. projekt okfadki
ksigzki. Mile widziany opis rysunku: jakie cechy nanometriatu Autor chciat wyeksponowac.

Cwiczenie 13: Modelowanie kwantowe lekdw — struktura i potencjaty

elektrostatyczne

1. Zapoznanie sie z programem Arguslab.

1.1 Wyszukaj w Internecie najnowszg wersje programu (lic. akad. darmowa) ArgusLab.
Zainstaluj jg na wtasnym komputerze, na PK ArgusLAb jest zainstalowany lokalnie

1.2 Zapoznaj sie w rozwijalnym ,,Menu” i Srodowiskiem do budowy czgsteczek (,,builder”),
sposobem pomiaru odlegtosci atom-atom i pomiaru katéw w molekule.

1.3 Zbuduj molekute wody.

1.4 Zoptymalizuj strukture wody korzystajgc z metod (hamiltonianéw) AM1, PM3, MNDO. W
osobnym obliczeniu znajdZ optymalna geometrie metida mechaniki molekularnej
(,,obcegi”). Zanotuj uzyskane katy H-O-H i dtugosci wigzan O-H. Zestaw dane w tabeli.
Poréwnaj wyniki z wynikami doswiadczalnymi (wikipedia). Ocen, ktdra metoda obliczen
kwantowych jest najlepsza. Wybierz opcje wizualizacji orbitali HOMO i LUMO dla wody,
np. w metodzie AM1. Wybierz opcje obliczania gestosci elektronowej. Oblicz potencjat
elektrostatyczny (AM1) w czgsteczce wody i ,zmapuj” go na gestos¢ elektronowg. Zwrdé
uwage na reprezentacje wartosci MEP przy pomocy skali barw.

2. Budowa modelu leku.

2.1 Wyszukaj (np. w wikipedii) wzér strukturalny aspiryny.

2.2 Zbuduj model przestrzenny (ArgusLab czasteczki)

2.3 Zoptymalizuj geometrie aspiryny metodg MM i AM1, zanotuj energie (ciepto tworzenia) z
metody AM1.


http://www.ipt.arc.nasa.gov/gallery.html
http://www.ugr.es/~gmdm/java/contub/contub.html
http://www.ks.uiuc.edu/Research/vmd/plugins/nanotube/

2.4 Oblicz i obejrzyj rzut potencjatu elektrostatycznego (rozktad tadunku) na gestosé
elektronowa w aspirynie.

Obliczenia potencjatu torsyjnego dla aspiryny w Arguslab.

3.1 Wybierz grupe aminoacetylowg i okresl kat torsyjny jaki ma ta grupa wzgledem
pierscienia fenylowego. Zmieniajac ten kat co 30 stopni w zakresie 0 — 360 wykonaj 12
obliczen energii zadanych konformeréw (uwaga, nie bedzie to teraz petna optymalizacja
geometrii tylko obliczenie energii w pojedynczym punkcie — dla zadanego konformeru.

3.2 Wykonaj wykres funkcji Energia (kcal/mol) vs. kat torsyjny (deg.) Dla jakiego kata energia
ta ma minimum? Porédwnaj wyniki z kolegami. By¢ moze wyniki sie réznig? Dlaczego?

Pobiezne zapoznanie sie z programem NAMD (tutorial internetowy, instrukcja lokalna nada

do ¢wiczenia 14).

Sprawozdanie (1 str.) z éwiczenia 13 zawiera:

A. Tabelke z wynikami optymalizacji geometrii czgsteczki wody (MM, AM1.PM3, MNDO, exp)

B. Wykres potencjatu torsyjnego aspiryny.

C. Uzyskang energie najnizszego konformeru aspiryny.

Cwiczenie 14: Badanie nanomechaniki (wytrzymatoéci) biomateriatu

nanokompozytowego

Studenci wykonuja i analizujg wyniki rozciggania biatek metodg SMD. Budowa modelu fragmentu

biatka (wtdkno chruscika) Jak zbada¢ wptyw srodowiska na wytrzymatos¢ nanomateriatu (fosforylacja,

jony wapnia)? — studenci samodzielnie w oparciu o podane wzory przygotowujg odpowiednie inputy i

skrypty obliczeniowe (3 rodzaje), wykonujg wstepne krétkie obliczenia minimalizacji energii

modelowego biatka (bedzie to fragment widkna produkowanego przez owady podobne do

jedwabnikow, wytrzymatos¢ stali i kevlaru) (programy VMD i NAMD).

1.

Czesc¢ wykonywana na lokalnym Windows w PKV (lub pracowni COK). Przygotuj pliki
wykonywalne oraz inputy wg osobnej instrukcji. Skonsultuj stosowane parametry predkosci
SMD i statg sitowq sprezyny wirtualnej z prowadzacym zajecia.

Wykonaj na komputerze lokalnym obliczenia DO (minimalizacja i ekwilibracja wody) i D1 (MD-
ekwilibracja uktadu)

Zapoznaj sie ze sposobem realizacji obliczern na wskazanym klastrze obliczeniowym. Wstaw
zadanie z obliczeniami D2 (SMD) do kolejki. Zwré¢ uwage na to, czy dobrane parametry
k_SMD i Vel sg dobre i realistyczne. Przy btedach przygotowaniu danych obliczenia moga
zakonczy¢ sie zbyt szybko. Kontroluj plik wynikowy. Moze by¢ konieczne powtarzanie
obliczenia D2 kilka razy. Naucz sie sprawdzac status zadania i usuwac zadanie z kolejki. Naucz
sie przesyta¢ wyniki z klastra na komputer lokalny (wtasne konto).

Napisz skrypt (lub skorzystaj z gotowego, np. autorstwa dr L.Peptowskiego) do wydobycia z
pliku *.out informacji o rozciggnieciu biatka i sity odpowiedzialnej za to rozciggniecie.
Przygotuj odpowiedni wykres: wymaganie minimalne: Sita vs czas. Zadbaj o poprawne
jednostki na wykresie.

Sporzadz krotkie (1-2 str.) sprawozdanie z ¢wiczenia 14, zawierajgce informacje o gtdwnych
parametrach symulacji i ten wykres. Pdf przeslij do zaliczenia na konto wskazane przez
Instruktora. Oceniana bedzie poprawnos¢ wykonania obliczen.



