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آشنایی با دینامیک مولکولی
و

‌مافزار  LAMMPSمعرفی نر

سید مهدی واعظ علیی
دانشکده فیزیک دانشگاه تهران

۱۳۸۹اسفند 

‌مافزار  ۱۳۸۹اسفند دانشکده فیزیک دانشگاه تهرانLAMMPSدوره آموزشی نر

به نام خدا
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هدف از برگزاری دوره

‌مافزار و نحوه استفاده از آن ● آموزش نر
‌هسازی های دینامیک مولکولی در مقیاس نانو● شبی
‌مافزار● معرفی قابلیتها و ایجاد انگیزه در استفاده بهینه از نر
معرفی گستره وسیع قابلیتها●
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‌مافزار  تعداد مقالت چاپ شده با استفاده از نر
LAMMPS
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ساختار کارگاه

مختصری از دینامیک مولکولی●

‌مافزار و قابلیتهای آن● درباره نر

‌مافزار (نوشتن فایل ورودی:● )inputنحوه کار با نر

نحوه بررسی نتایج و استخراج کمیتهای فیزیکی●

‌نها● ‌هسازی نانوساختارها و مطالعه خواص فیزیکی  آ شبی

‌هسازی سیستمهای زیستی● شبی

‌یگونها● ‌تدانه و بیض ‌مهای درش ‌هسازی سیست شبی
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ساختار کارگاه (ادامه)

روز اول●
‌مافزار– معرفی نر

‌مافزار– آموزش نحوه اجرای مثالهای نر

نحوه نمایش نتایج و محاسبه کمیات فیزیکی–

روز دوم●
‌یگون – ‌هسازی ساختارهای نانو، مواد زیستی و سیستم ذرات بیض شبی
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ساختار کارگاه (ادامه)

بخش تئوری●

آموزش به صورت کامل–

‌زآموزی مسائل مطرح شده– ارائه تمرین برای با
بخش عملی●

‌تکنندگان و رفع اشکالت– اجرای تمرینها توسط شرک
گروه الکترونیکی●

‌تکنندگان و پاسخ به سوالت– ارتباط با شرک
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مواد مورد نیاز

‌مافزارهای مورد استفاده متن باز هستند:● کلیه نر
–VMD

–LAMMPS

–Gnuplot

فایلهای اجرایی و تمرینها:●
– http://physics.ut.ac.ir/~smvaez/EE.zip

– http://physics.ut.ac.ir/~smvaez/vmd187win.zip
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انگیزه

استفاده از لینوکس●
‌های● ‌ههای رایان استفاده از خوش
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‌هسازی دینامیک مولکولی ‌های بر شبی  مقدم
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نگاه چند-مقیاسی به مواد

Buehler and Ackbarow, Materials Today, 2007



11

Ηψ = Εψ

F = MA

exp(- ∆E/kT)

domain
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Taken from Grant D. Smith
Department of Materials Science and Engineering
Department of Chemical and Fuels Engineering
University of Utah
http://www.che.utah.edu/~gdsmith/tutorials/tutorial1.ppt

‌هسازی در چند مقیاس نمونه شبی
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‌هسازی دینامیک مولکولی نوعی یک شبی
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‌هسازی دینامیک مولکولی شبی

قانون دوم نیوتن●
●

●

‌های● پتانسیلهای بس ذر



14

الگوریتم دینامیک مولکولی

الگوریتم ورلت سرعتی
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‌هسازی دینامیک مولکولی نوعی یک شبی
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تابع توزیع ماکسول-بولتزمن سرعتها
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پتانسیل لنارد-جونز

جاذبه: با به اشتراک گذاشتن الکترون●
دافعه: طرد پاولی●
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‌رها ‌یبعد سازی متغی ب
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محاسبه نیروی وارد بر ذرات

محاسبه مقدار نیرو

محاسبه بردار نیرو در راستاهای مختلف
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الگوریتم محاسبه نیرو
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‌های شرط مرزی دور

جابجایی بواسطه عبور از مرزها

کاهش اثر ذرات نزدیک به سطح در ابعاد کوچکتر
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‌های (ادامه) شرط مرزی دور
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محاسبه کمیتهای فیزیکی

از قضیه همپاری انرژی داریم:

از قضیه ویریال داریم:
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‌هگیری ترمودینامیکی کمیتها انداز

با فرض برقرار بودن ارگودیسیتی در سیستم این میانگین گیری ها مقداری برابر 
خواهند داشت.
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‌هسازی ما چه نوع سیستمی است؟ سیستم شبی
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آنسامبلها (هنگردها)
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آنسامبل کانونیک

منبع گرمایی بزرگ 
در دمای ثابت

NVT
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محاسبه ضریب پخش

ذرات مسیر ذرات

MSDمجذور میانگین مربعی 
Time
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محاسبه ضریب پخش (ادامه)



33

‌هسازی   جامدات-بلوری، مایعات و گازهاMDشبی

جامدات: دارای ساختار و منظم●

مایعات: حرکت براونی●

گازها: مسیر آزاد میانگین بلند●
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تشخیص فاز سیستم از روی مسیر اتمی
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تابع توزیع شعاعی
Rradial Distribution Function (RDF)

تعداد اتمهای موجود 
در پوسته نشان 
داده شده در شکل



36

تابع توزیع شعاعی (ادامه)

‌هگیری است. به صورت تجربی به وسیله اشعه ایکس و یا پراش-نوترون قابل انداز
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تابع توزیع شعاعی (ادامه)

جامدمایع
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‌نروی برشی گرا

فیلم
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روابط گرین-کوبو برای محاسبه کمیتهای فیزیکی
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محاسبه کمیتهای فیزیکی
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پتانسیل مورس
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References

3.021J / 1.021J / 10.333J / 18.361J / 22.00J 
Introduction to Modeling and Simulation

(Massachusetts Institute of Technology: MIT 
OpenCourseWare), http://ocw.mit.edu 
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‌مافزار  LAMMPSمعرفی نر
● Large−scale Atomic/Molecular Massively Parallel Simulator

‌یشود.● به صورت سریال و موازی اجرا م

 نوشته شده است.Cبه زبان ++●

‌یسازی شده بوسیله ● MPIمواز

متن باز●

ساده برای توسعه دادن●

‌یشودinputبا یک فایل ورودی (● ) اجرا م

‌های و ...● ًل برای مواد دان ‌ههای دیگری دارد، مث نسخ

-هاGPUقابلیت محاسبات روی ●
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‌یهای  ‌هساز LAMMPSنمونه شبی

Large-Scale Molecular Dynamics Simulations of Self-
Assembling Systems, M. L. Klein and W. Shinoda, 
Science, 321, 798-800 (2008). 

Spontaneous Asymmetry of Coated Spherical 
Nanoparticles in Solution and at Liquid-Vapor 
Interfaces, J. M. D. Lane and G. S. Grest,
Phys Rev Lett, 104, 235501 (2010)

Water interacting with self-
assembled monolayers
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‌مافزار  تعداد مقالت چاپ شده با استفاده از نر
LAMMPS
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‌یهای سریعتر محاسبه نیروها استراتژ

‌هها● لیست همسای

جداسازی ●
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LAMMPSساختار 
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چرا سیستم عامل ویندوز
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‌یدهد کارهائیکه انجام نم

● run thru a GUI 
● build molecular systems 
● assign force-field coefficients automagically 
● perform sophisticated analyses of your MD 

simulation 
● visualize your MD simulation 
● plot your output data
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خصوصیات عمومی
● runs on a single processor or in parallel 

● distributed-memory message-passing parallelism (MPI) 

● spatial-decomposition of simulation domain for parallelism 

● open-source distribution 

● highly portable C++ 

● optional libraries used: MPI and single-processor FFT 

● easy to extend with new features and functionality 

● runs from an input script 

● syntax for defining and using variables and formulas 

● syntax for looping over runs and breaking out of loops 

● run one or multiple simulations simultaneously (in parallel) from one script 

● build as library, invoke LAMMPS thru library interface or provided Python wrapper 

● couple with other codes: LAMMPS calls other code, other code calls LAMMPS, 
umbrella code calls both
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انواع ذرات و مدلها
● atoms 

● coarse-grained particles (e.g. bead-spring polymers) 

● united-atom polymers or organic molecules 

● all-atom polymers, organic molecules, proteins, DNA 

● metals 

● granular materials 

● coarse-grained mesoscale models 

● extended spherical and ellipsoidal particles 

● point dipolar particles 

● rigid collections of particles 

● hybrid combinations of these
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میدانهای نیرو
● pairwise potentials: Lennard-Jones, Buckingham, Morse, Born-Mayer-Huggins, 

Yukawa, soft, class 2 (COMPASS), hydrogen bond, tabulated 

● charged pairwise potentials: Coulombic, point-dipole 

● manybody potentials: EAM, Finnis/Sinclair EAM, modified EAM (MEAM), 
embedded ion method (EIM), Stillinger-Weber, Tersoff, AI-REBO, ReaxFF, 
COMB 

● electron force field (eFF) 

● coarse-grained potentials: DPD, GayBerne, REsquared, colloidal, DLVO 

● mesoscopic potentials: granular, Peridynamics 

● bond potentials: harmonic, FENE, Morse, nonlinear, class 2, quartic (breakable) 

● angle potentials: harmonic, CHARMM, cosine, cosine/squared, cosine/periodic, 
class 2 (COMPASS) 

● dihedral potentials: harmonic, CHARMM, multi-harmonic, helix, class 2 
(COMPASS), OPLS



54

میدانهای نیرو (ادامه)
● improper potentials: harmonic, cvff, umbrella, class 2 

(COMPASS) 

● polymer potentials: all-atom, united-atom, bead-spring, 
breakable 

● water potentials: TIP3P, TIP4P, SPC 

● implicit solvent potentials: hydrodynamic lubrication, Debye 

● long-range Coulombics and dispersion: Ewald, PPPM (similar 
to particle-mesh Ewald), Ewald/N for long-range Lennard-
Jones 

● force-field compatibility with common CHARMM, AMBER, 
DREIDING, OPLS, GROMACS, COMPASS options 

● handful of GPU-enabled pair styles
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میدانهای نیرو (ادامه)

● hybrid potentials: multiple pair, bond, angle, 
dihedral, improper potentials can be used in 
one simulation overlaid potentials: 
superposition of multiple pair potentials 
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تولید اتمها

● read in atom coords from files 
● create atoms on one or more lattices (e.g. 

grain boundaries) 
● delete geometric or logical groups of atoms 

(e.g. voids) 
● replicate existing atoms multiple times 
● displace atoms
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آنسامبلها، قیود و شرایط مرزی
● 2d or 3d systems 

● orthogonal or non-orthogonal (triclinic symmetry) simulation domains 

● constant NVE, NVT, NPT, NPH, Parinello/Rahman integrators 

● thermostatting options for groups and geometric regions of atoms 

● pressure control via Nose/Hoover or Berendsen barostatting in 1 to 3 
dimensions 

● simulation box deformation (tensile and shear) 

● harmonic (umbrella) constraint forces 

● rigid body constraints 

● SHAKE bond and angle constraints 

● bond breaking, formation, swapping 

● walls of various kinds 

● non-equilibrium molecular dynamics (NEMD) 

● variety of additional boundary conditions and constraints



58

‌لگیرها انتگرا

● velocity-Verlet integrator 
● Brownian dynamics 
● rigid body integration 
● energy minimization via conjugate gradient or 

steepest descent relaxation 
● rRESPA hierarchical timestepping
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‌یها خروج
● log file of thermodynamic info 

● text dump files of atom coords, velocities, other per-atom 
quantities 

● binary restart files 

● parallel I/O of dump and restart files 

● per-atom quantities (energy, stress, centro-symmetry 
parameter, CNA, etc) 

● user-defined system-wide (log file) or per-atom (dump file) 
calculations 

● spatial and time averaging of per-atom quantities 

● time averaging of system-wide quantities 

● atom snapshots in native, XYZ, XTC, DCD, CFG formats
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خصوصیات ویژه

● stochastic rotation dynamics (SRD) 

● real-time visualization and interactive MD 

● atom-to-continuum coupling with finite elements 

● coupled rigid body integration via the POEMS library 

● Direct Simulation Monte Carlo for low-density fluids 

● Peridynamics mesoscale modeling 

● targeted and steered molecular dynamics 

● two-temperature electron model
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با تشکر!
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