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*Tranquilo...com o básico posso seguir o manual

Lammps

para 

iniciantes

Vamos ver o que interessa!!!

De acordo com nosso 

objetivos.



*
*Gerar configuração inicial das moléculas.

*Cálculo das forças exercidas sobre cada partícula 

devido às interações intermoleculares.

*Movimentação das partículas.

*Condições (Ensembles) e controle da simulação.

*Armazenamento das configurações obtidas 

(trajetória).

*Análise da trajetória atômica.



*
*Gerar configuração inicial das moléculas.

*Cálculo das forças exercidas sobre cada partícula 

devido às interações intermoleculares.

*Movimentação das partículas.

*Condições (Ensembles) e controle da simulação.

*Armazenamento das configurações obtidas 

(trajetória).

*Análise da trajetória atômica.

Com todo o conhecimento possível 

do sistema, gera-se um arquivo de 

topologia com todas as 

informações físicas provenientes 

da interação entre as partículas.

Pode ser uma coisa fácil

Great success

ou Um inferno.....

• Tamanho do sistema.

• Potenciais.

• Posições atômicas.

• Descrição das ligações
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Bond Coeffs

1        1284.6   1.149000    

Angle Coeffs

1   147.840  180.00    

Atoms

1    1    1   0.65120   1.14900   0.00000   0.00000

2    2    2   -0.3256   2.29800   0.00000   0.00000

3    3    2   -0.3256   0.00000   0.00000   0.00000

Bonds

1    1    1  2

2    1    1  3

Angles

1    1   3  1  2

LAMMPS Description

3 atoms

2 bonds

1 angles

2 atom types

1 bond types

1 angle types

0.0   4.900  xlo xhi

0.0   4.900  ylo yhi

0.0   4.900  zlo zhi

Masses

1   12.01100    

2   15.99900    

Pair Coeffs

1  5.5899E-002   2.752        

2  0.1599          3.0329  

Já pensar nas 

unidades à 

serem 

utilizadas



* Já pensar nas 

unidades à 

serem 

utilizadas

# CO2

units real

atom_style full

boundary p p p

pair_style lj/cut/coul/long 8.0 10.0

bond_style harmonic

angle_style harmonic

kspace_style pppm 0.0001

read_data CO2.top

restart 5000 CO2.restar

replicate 6 6 6

pair_modify mix arithmetic

neighbor 2.0 bin

neigh_modify delay 10

variable dens equal 7.308e-23*atoms*1e24/vol

timestep 0.5



*
# CO2

units real

atom_style full

boundary p p p

pair_style lj/cut/coul/long 8.0 10.0

bond_style harmonic

angle_style harmonic

kspace_style pppm 0.0001

read_data CO2.top

restart 5000 CO2.restar

replicate 6 6 6

pair_modify mix arithmetic

neighbor 2.0 bin

neigh_modify delay 10

variable dens equal 7.308e-23*atoms*1e24/vol

timestep 0.5

Unidades no modelo do Lammps

Todo tipo de átomos

Assumir condições periódicas de contorno
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# CO2

units real

atom_style full

boundary p p p

pair_style lj/cut/coul/long 8.0 10.0

bond_style harmonic

angle_style harmonic

kspace_style pppm 0.0001

read_data CO2.top

restart 5000 CO2.restar

replicate 6 6 6

pair_modify mix arithmetic

neighbor 2.0 bin

neigh_modify delay 10

variable dens equal 7.308e-23*atoms*1e24/vol

timestep 0.5

Potenciais – intermoleculares e 

intramoleculares
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# CO2

units real

atom_style full

boundary p p p

pair_style lj/cut/coul/long 8.0 10.0

bond_style harmonic

angle_style harmonic

kspace_style pppm 0.0001

read_data CO2.top

restart 5000 CO2.restar

replicate 6 6 6

pair_modify mix arithmetic

neighbor 2.0 bin

neigh_modify delay 10

variable dens equal 7.308e-23*atoms*1e24/vol

timestep 0.5

Uma vez assumido as condições 

periódicas de contorno, pensar que a 

sua caixa é uma parte de um todo 

macroscópico.

Como é definido um volume, as 

partículas nas fronteiras do volume, 

devem interagir com seu exterior como 

se tivesse uma imagem sua fora da 

caixa.



*
# CO2

units real

atom_style full

boundary p p p

pair_style lj/cut/coul/long 8.0 10.0

bond_style harmonic

angle_style harmonic

kspace_style pppm 0.0001

read_data CO2.top

restart 5000 CO2.restar

replicate 6 6 6

pair_modify mix arithmetic

neighbor 2.0 bin

neigh_modify delay 10

variable dens equal 7.308e-23*atoms*1e24/vol

timestep 0.5

Leitura do arquivo de topologia

Gravar arquivo de topologias após 

unidades de tempo: Ex: CO2.restar.5000

Com a leitura do arquivo de topologia, 

você pode aumentar o sistema 

replicando nas direções xyz
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# CO2

units real

atom_style full

boundary p p p

pair_style lj/cut/coul/long 8.0 10.0

bond_style harmonic

angle_style harmonic

kspace_style pppm 0.0001

read_data CO2.top

restart 5000 CO2.restar

replicate 6 6 6

pair_modify mix arithmetic

neighbor 2.0 bin

neigh_modify delay 10

variable dens equal 7.308e-23*atoms*1e24/vol

timestep 0.5

Interação entre as partículas 

envolvendo um acoplamento aritmético

Lista de correção – vizinhos

Verificação da lista de vizinhos após 

uma unidade de tempo.
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# CO2

units real

atom_style full

boundary p p p

pair_style lj/cut/coul/long 8.0 10.0

bond_style harmonic

angle_style harmonic

kspace_style pppm 0.0001

read_data CO2.top

restart 5000 CO2.restar

replicate 6 6 6

pair_modify mix arithmetic

neighbor 2.0 bin

neigh_modify delay 10

variable dens equal 7.308e-23*atoms*1e24/vol

timestep 0.5

Comando variable – pode-se definir 

equações à serem calculadas durante as 

simulações – Ex: densidade do CO2
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# CO2

units real

atom_style full

boundary p p p

pair_style lj/cut/coul/long 8.0 10.0

bond_style harmonic

angle_style harmonic

kspace_style pppm 0.0001

read_data CO2.top

restart 5000 CO2.restar

replicate 6 6 6

pair_modify mix arithmetic

neighbor 2.0 bin

neigh_modify delay 10

variable dens equal 7.308e-23*atoms*1e24/vol

timestep 0.5

Intervalo de tempo para cada cálculo 

de integração por parte do programa, 

respeitando a unidade utilizada.
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Dados à serem gravados em um 

arquivo de saída assumindo 

intervalos de tempo no tempo 

total de simulação – Ex: a cada 100 

unidades de tempo grava-se os 

parâmetros solicitados no 

thermo_style.

thermo 100

thermo_style custom step temp etotal pe ke ebond eangle press vol v_dens

minimize 1.0e-4 1.0e-6 100 1000

velocity all create 300 4928459 dist gaussian

fix 1 all nve

dump e_data all custom 1000 conf_nve.lammpstrj id type x y z

run 20000
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Minimização dos parâmetros de 

energia do sistema e determinação 

de uma velocidade inicial para 

cada partícula através da 

distribuição de Boltzmann, em 

termos de temperatura.

thermo 100

thermo_style custom step temp etotal pe ke ebond eangle press vol v_dens

minimize 1.0e-4 1.0e-6 100 1000

velocity all create 300 4928459 dist gaussian

fix 1 all nve

dump e_data all custom 1000 conf_nve.lammpstrj id type x y z

run 20000
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Fixar um ensemble para o sistema 

– Ex: NVE

thermo 100

thermo_style custom step temp etotal pe ke ebond eangle press vol v_dens

minimize 1.0e-4 1.0e-6 100 1000

velocity all create 300 4928459 dist gaussian

fix 1 all nve

dump e_data all custom 1000 conf_nve.lammpstrj id type x y z

run 20000
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Arquivo com as trajetórias 

cartesianas utilizadas para 

visualização do sistema. 

thermo 100

thermo_style custom step temp etotal pe ke ebond eangle press vol v_dens

minimize 1.0e-4 1.0e-6 100 1000

velocity all create 300 4928459 dist gaussian

fix 1 all nve

dump e_data all custom 1000 conf_nve.lammpstrj id type x y z

run 20000
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Tempo total de simulação. 

thermo 100

thermo_style custom step temp etotal pe ke ebond eangle press vol v_dens

minimize 1.0e-4 1.0e-6 100 1000

velocity all create 300 4928459 dist gaussian

fix 1 all nve

dump e_data all custom 1000 conf_nve.lammpstrj id type x y z

run 20000
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Step Temp TotEng PotEng KinEng E_bond E_angle Press Volume v_dens

2          300    1099.9287    521.35351    578.57523    19.546266            0    14160.182    25412.184    1.8635093 

100    364.32784    1105.3075    402.67064    702.63687    43.884595    48.543904    9475.9097    25412.184    1.8635093 

200    541.11842    1106.9155    63.323141    1043.5924    79.671446    129.28817    25.153675    25412.184    1.8635093 

300    600.94232    1106.3617   -52.606092    1158.9678    115.06944    43.447013    289.61082    25412.184    1.8635093 

400    590.82721     1106.426   -33.033933      1139.46    125.84383     18.26945    1370.2393    25412.184    1.8635093 

500     559.1327    1106.9748     28.64037    1078.3344    109.67254    119.39529    480.11513    25412.184    1.8635093 

600    600.67084    1106.6317   -51.812499    1158.4442    75.941437    76.436475    1133.6214    25412.184    1.8635093 

700    649.39398    1106.1833   -146.22764    1252.4109    45.251918    6.8880839    2030.7006    25412.184    1.8635093 

800    607.84795    1106.1146   -66.171269    1172.2859    31.775719    93.563937    1494.3472    25412.184    1.8635093 

900     603.2007    1105.8544   -57.468928    1163.3233    37.747321    104.07287    1391.5938    25412.184    1.8635093 

1000    640.42334    1105.6592   -129.45112    1235.1103    52.409176    14.031207    2353.6641    25412.184    1.8635093 

1100    602.95379     1106.065   -56.782081    1162.8471    64.520977    65.384904    2047.3738    25412.184    1.8635093 

1200    604.98176    1105.9253   -60.832915    1166.7582    65.156266    116.94787    600.55422    25412.184    1.8635093 

1300    626.53188    1105.6933   -102.62609    1208.3194     55.55901    34.183434    2217.4731    25412.184    1.8635093 

1400    633.74082    1105.8899   -116.33258    1222.2225    47.704278    38.249437    2188.0105    25412.184    1.8635093 

1500    604.19653    1106.5068   -58.737064    1165.2438    53.771152    113.53774     1220.889    25412.184    1.8635093 

1600    617.04271    1106.5035   -83.515249    1190.0188    75.132872    64.307941    1937.1621    25412.184    1.8635093 

1700    609.43672    1106.4883   -68.861624      1175.35    103.38225    21.651168    2786.8554    25412.184    1.8635093 

1800    567.85993    1106.7618    11.596171    1095.1656       116.67    96.049344    2080.7581    25412.184    1.8635093 

1900    575.84347    1106.5227   -4.0398223    1110.5626    108.36885    90.751321    2106.9832    25412.184    1.8635093 

2000     637.5378    1105.9573   -123.58798    1229.5453    79.066906    21.282744    2424.2602    25412.184    1.8635093 

2100    632.25545    1105.8235   -113.53426    1219.3578    39.927938    71.736026    2218.4966    25412.184    1.8635093 

2200    618.19261    1105.5832   -86.653223    1192.2364    14.033739    105.66463    2232.0267    25412.184    1.8635093 

2300    665.83843    1105.6547   -178.47067    1284.1254    11.380303    36.534567    2479.6211    25412.184    1.8635093 

2400     645.5099    1105.5435   -139.37665    1244.9201     32.13201    48.619126    2379.5617    25412.184    1.8635093 
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