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Thermodynamische Grof3en
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ms2 — Ziele und Anforderungen

Anwendung:

 Berechnung aller gangigen thermodynamischen
Zustandsgrofden

 Hochgenaue Ergebnisse (industrielle Anwendung)
* Einfaches User-Handling (GUI)

» Einfache Erweiterung

* Schnelle Antwortzeiten

Informationstechnologie:

* Niedriger Laufzeit

* Nutzbarkeit auf unterschiedlichen Hardwareplattformen
 Numerische Robustheit

07.10.2010
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Molekulare Simulationen mit ms2

Simulationsbedingungen
v" Molekulardynamik (MD) / Monte Carlo (MC)
v Reinstoffe / Mischungen
v’ Starre Molekle
v Unterschiedliche Ensembles
v Grand Equilibrium Methode fur VLE-Rechnung

Stoffeigenschatften:

v’ Statisch: thermische, kalorische und entropische
Grof3en

v' Dynamisch: Transportgrof3en (Diffusionskoeffizienten,
Viskositaten) tber Green-Kubo

07.10.2010
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ms2 — Code: Modularer Aufbau

Simulation

v

‘ Ensemble

—

Komponente

v

Molekdl

v

Sites
LJ
Ladung (C)
Dipol (DP)
Quadrupol (QP)

Position

07.10.2010
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Wechselwirkungen:
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Parallelisierung — Force decomposition

Prozessoren

Molekul 1

v optimales Load-

Balancing

v' Gute Vektorisierung

Molekul N

Moleku - - - .

07.10.2010 .
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MD — Speedup

10! y__ v 21952 Moleklle Equimolare
“ ! g ® 5488 Molekiile _
= | i W 1372 Molekile Mischung
= & ¥V Ethanol+Methanol
SO100 b T e, ¥ 4
Z : o ~— :
L HH““"-- HH“""H...,_“_ ]
N W e ~]  NVT, T=298K
e [ T~EL 9
8 0| TTem T2 . . .
= 1 e ~~~..] v Skaliert gut bis
. Tl | 32 Prozessoren

1072 ' ' ' -8

1 2 4 8 16 32
Anzahl an Prozessoren
07.10.2010 Stephan Deublein 9
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Parallelisierung MC: Optimalparallelisierung

Starten vieler Markov-Ketten, ausgehend von equilibrierter
Konfiguration

Startkonfiguration

Equilibrierung

Produktion

Ergebnis: Mittelung Gber alle Simulationen

07.10.2010 Stephan Deublein 10
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MC — Speedup

10' @__ ® 5488 Molekille
"“.\_H € 2744 Molekule
o x\‘\ - B 1372 Molekile
— 10° F>~_ S ®-_
Q-1 ' \.\--.. ‘\H“‘*\ H\.\
O H"“*.\ ‘*-.. H“"‘--..
o ~ ~< R
: HI-....“ \""‘\.\ H"“.
+ 107! R N N N -;
O ~ ““‘ \.‘“xh ]
QE .\"“‘*...,. = ~ H.
C':3 H"--...H \’H'\.M\'
— 107 L SO
N
1073 : : : : : : :
1 2 4 8 16 32 64 128 256
Anzahl an Prozessoren
07.10.2010 Stephan Deublein

Equimolare
Mischung
Ethanol+Methanol

NVT, T =298 K

v' Nahezu perfektes
Skaling

v Unabhangig von
der Teilchenzahl

2l
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Vergleich mit anderen Simulations-
Programmen — pVT-Verhalten

Equimolare Mischung aus Methanol + Ethanol mit
1372 Molekllen im NVT-Ensemble

* Molekulardynamik: o]
ms2 vs. Gromacs 4.0 _
5 15 1
 Monte Carlo: § .
ms2 vs. MCCCS Towhee 2
n .|
Basis: Gleiche Anzahl an

Konfigurationen Gromacs ms2 Towhee

Simulationsprogramme

07.10.2010 Stephan Deublein 12
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Vergleich mit anderen Simulations-
Programmen — VLE

Equimolare Mischung aus Methanol + Ethanol
FlUssigphase: 1372 Molekdule
Gasphase: 500 Molekdtle 1,20+

.| $0.2%
Monte Carlo: S
e ms2vs. MCCCS Towhee £ g
e ms2 vs. Errington ERLES £1%
D 20044 | +10%

. . . 0.0 . . ‘ . .

Basis: Gleiche Rechenzeit @ @8 o
(96 Stunden) Simulationsprogramme

07.10.2010 g
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ms2-Eingabe: ms2par

|#| ) ms2par - Editor for MS Parameter Files

‘ Load || Save H Import Result |

General settings

System of units EE

Length unit [3.5 [A]
Energy unit [100.0 [K]
Mass unit  [40.0 [ul

Type of simulation
Integrator =

TimeStep 2.0
MCORSteps 4]

Acceptance

Type of Ensemble

NVT-S5teps (5000 Result 100
NPT-Steps |20000 Error 5000
Run Steps |100000 Visual 0

Cut-off-mode

Transport

07.10.2010

[ Ensemble 1

Temperature ’m
Pressure 0.15
Density 22.3
VapDensity 0.0
Piston mass [5.0E-4 |

OptPressure I:D

Number of particles

Number of components: 1

Pot. Model Mole Fract.
20X 1.0

2nd Component:

edit Model

| Erasxi |

ChemPotMethod

| GE-Parameter |

| add | | remove | | 'cali:'rlié)'(_'Cutbﬂ".
Cutoff |4.76 L) DQ
E 1.0E10 DD QQ
CorrLength SpanCorrFun
ResFreqCF ViewCorrFun

« JAVA — basierend

 Generiert &
Modifiziert

Inputdaten fur ms2

* Einfacher Einstieg
far ms2-User




]
m  TECHNISCHE UNIVERSITAT
m KAISERSLAUTERN

Lehrstuhl fir Thermodynamik
Prof. Dr.-Ing. H. Hasse

Ms2 Chart

il 1437 y v
i A

= = |+ JAVA — basierend

BEEE BIEHTE err
v o o
[ NVT Equilibration 1,433
[ Equilibration 1432

Production

T ol e Analyse ,on the fly*

=
£ 1430
Y Axis: MR =
= 1429
DRUCK S y
DICHTE e S 1,428
TEMP E
EPOT — o 1427 . . .
e Uberblick Uuber alle

X: [524950.0| [0.0 | e
i — [ ] -
Y: (144 | [1.42 | 1424 I:rgeDnISSe

Error:  0.000695950 1423

1,420

View.| log || par || res |

= . . .
 Hilfreich bel vielen
0 50.000 100.000 150000 200.000 250.000 300.000 350.000 400.000 450,000 500.000

MNE

st | giewr | pestan | e Prodici b —5) it GO Simulationen
Status: R:593 C: 7 2931 l.rav | R: 593 C: 6 293_1_1.run | R: 593 C: 7 283_1_1.rav | R: 593 C: 6 283_1_1.ru...

07 102010
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ms2-Visualisierung: ms2molecules

OpenGL

Visualisierung ,,on
the fly“ moglich

Rendering

Snapshots und
movies (avi)
moglich
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Zusammenfassung

v Neues Simulationstool zur Berechnung
thermodynamischer Stoffgrof3en

v Einfaches Handling der Simulationen mit GUI
v Schnelle Antwortzeiten / Lange Laufzeiten maglich
v' Hohe Genauigkeit der Ergebnisse

v" Frei verfugbar fur akademische Nutzung unter
http://www.ms-2.de

07.10.2010 1
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Ausblick / Erweiterungen von ms2

Anwendung
v Erweiterung auf flexible Molekile

v Berechnung langreichweitiger Wechselwirkungen
- Ewald-Summation

nteger-Arithmetik
Hybrid MP1/OpenMPI Parallelisierung

07.10.2010 Stephan Deul 18
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Wassrige Elektrolytlosungen mit ms2
Normierte Dichten bei 293 K: Alkali/Halogenid Salze

—— LiOH
—— LiCl
1,20 A :
—— LiBr
Lil
115 |
i
1,10 A
1,05 -
1,00 +# T . . i
0,00 0,05 0,10 0,15 0,20 0,25
(m)
XLix
1,25 -
1,20 -
1o 115 1
110 -
1,05 -
1,00 : T
0,00 0,05
07.10.2010

0,10

— NaOH /( KOH
—— NaF
1,20 | KF
—— NaCl 1,20 KCl
—— NaBr KBr
1,15 4 Nal 115 4 Kl
I 4 I
1,10 A R 1,10 -
v
1,05 - 1.05 4 /
1'00 T T ! T 1 OO T T T
0,00 0,05 0,10 0,15 0,20 0,25 0.00 0.05 0.10 015
(m)
Xna-x XK_X(m)
1,6
—— CsBr
1,5 ] Csl
1,4 1 .
1,3
1,2 4
1,1 1 gl
. : . 1,0 . . -
015 020 025 0,30 0,0 0,1 0,2 04
(m) (m)
XRb-x Xcsx

Stephan De
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0,20

0,25
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