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Resumen

Se presenta una nueva herramienta integrada de procesamiento automatizado de datos
generados por paquetes o programas de dinamica molecular. El programa permite calcular
importantes magnitudes como la funcién de correlacion par, los indices mediante la técnica
de analisis de vecinos comunes, conteo de nanoparticulas y su distribucion por tamarfio,
conversion de archivos entre diferentes formatos. En este trabajo se describe en detalle los
modulos de la herramienta, la interconexidén entre las mismas, se ilustran sus usos en
ejemplos de aplicacion en el calculo de diversas propiedades de nanoparticulas de plata.

Abstract

A new integrated tool for automated processing of data generated by molecular dynamics
packages or programs has been developed. The program allows calculation of important
values such as, pair correlation function, indexes through common neighbor analysis
technique, counting of nanoparticles and its size distribution, file conversion among different
formats. It is given detailed description of the modules and its interconnection as well as
some examples of applications to calculate different properties of silver nanoparticles.

1. Introduccion

afios recientes se han realizado
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investigaciones extensivas para entender el
comportamiento de los materiales a escala
nanométrica, principalmente al estudio de las
nanoparticulas. La dinamica molecular (DM)
es una de las técnicas de simulacion mas
usadas para obtener informacion detallada de
los nanomateriales a nivel atomico [1-4].

Existen diferentes programas de simulacion
basados en la dinamica molecular
(LAMMPS, XMD, Moldy, etc.), los cuales
generan datos en diferentes formatos de
salida (Cor, Pdb, Pos). Por ejemplo, los
archivos de tipo Cor, generados mediante
XMD, son archivos binarios en donde se
guardan para cada paso de DM indicado, el
niumero de atomos, las dimensiones de la
caja, las coordenadas y velocidades de todos
los atomos. Una de las tareas que consume
bastante tiempo consiste en el tratamiento
de gran cantidad de datos. Cada una de los
mencionados paquetes incluye algunos
programas utilitarios aislados, generalmente
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disefiados para el caso de sistemas continuos
0 macizos.

En el Instituto Peruano de Energia Nuclear se
desarrolla el programa CMD para realizar el
tratamiento automatizado de datos de
diferentes formatos de entrada (*.Cor, *.Pdb,
* Pos, *.e, *.b) con el objetivo de acelerar la
investigacion en el campo de estudio de los
nanomateriales. En el presente trabajo se
presenta la primera version del programa, el
cual se ira mejorando sobre la base de los
comentarios y sugerencias de los posibles
usuarios. El coédigo fuente fue escrito en
Delphi.

2. Descripcion

El programa CMD tiene una interface grafica
bastante amigable para el usuario y estd
estructurada en forma de modulos
independientes que aparecen en el menu
principal.
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2.1 Modulo Coun

Este modulo permite obtener las propiedades
estadisticas como el niumero y tamafio de las
nanoparticulas contenidas dentro de la caja
de simulacion. La Figura 1 ilustra el calculo
del tamafio de una nanoparticula de Ag que

consta de 2869 atomos a diferentes
temperaturas.
™MD =
Count | Pairs Analysis | Pair Correlation | Conversion | Averages | Other |
[ File [c:eseginziag, cor |
[cwtofrear| 548 Gercuoff | [ buldpartices [ Type  [[i0 |
[ File Cor | Index Initial [[1500 | Increase  [[10
Calculate |
[ | 6% ]
Item |Numher Assnna|Numher Atam |Radlus HP ‘Numhar P | -
1 1500 2860 24.6075 1
2 1490 2869 24,4799 1
3 1430 2860 24.4930 1
4 1470 2869 24.5235 1
H 1460 2860 24.4536 1
[ 1450 2869 245040 1
7 1440 2860 24.52090 1
£} 1d=n PO 7d 4740 1 b
Clear f Copy Memary

Figura 1. Captura de la ventana durante la
ejecucion del moédulo Count.

Parametros de entrada

File: Se escoge el tipo de archivo de entrada
(*.Cor, *.Pdb, *.Pos).

CutOff: Maxima distancia (en angstroms) en
la cual se considera que existe enlace entre
dos atomos.

Build Particles: Si esta opcion estd marcada
se crea un archivo Pdb, después de la
reconstruccion de las nanoparticulas en las
fronteras, ver Figura 2b.

Type: Se afiade los elementos quimicos,
para la reconstruccion de archivo Pdb. Esta
opcion se activa cuando la opcion Build
Particles estd marcada.

Index Initial, Increase: Solamente activo
para los archivos Cor. Sirve para Ila
asociacion de un nUmero para cada
configuracion en el archivo de tipo Cor.

Botones de ejecucion

Get CutOff: Usado para seleccionar un tipo
de archivo Pos o Pdb, del cual se obtendra la
distancia de enlace.

Calculate: Ejecuta el algoritmo necesario
para el calculo del radio medio, nimero de
particulas promedio.
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Clear: Borra los elementos de la tabla.

Copy memory: Copia los elementos de la
tabla a memoria.

Datos de Salida

Number Associate: Es el nimero asociado a
una configuracion del archivo Cor.

Number Atom: Numero de atomos
promedio de  las nanoparticulas.

Radius NP: Radio promedio de las
nanoparticulas.

Number NP: Nuomero total de las
nanoparticulas.

o @

b)

Figura 2. a) Visualizacion de entrada de un archivo
Pdb de las posiciones de los atomos en las
nanoparticulas, b) Nanoparticulas reconstruidas en
las fronteras de la caja.

La Figura 2 ilustra el proceso de
reconstruccion de las  nanoparticulas,
obtenidas en las simulaciones utilizando

condiciones de frontera periodica.

En las Figuras 3 y 4 se muestran ejemplos de
calculo del ntmero y tamafo de las
nanoparticulas de Ag que se forman durante
el enfriamiento a partir de la fase gaseosa a
diferentes condiciones, respectivamente.

2.2 Modulo Pair Analysis

Aqui se encuentran las opciones necesarias
para calcular los indices caracteristicos de las
estructuras FCC, BCC, icosaedricas, etc.
mediante la técnica de analisis de pares
desarrollada por Honeycutt y Anderson [5,6].

Parametros de entrada

File: Solicita ruta y nombre del archivo de
entrada, que puede ser del tipo (*.cor, *.pdb,
* pos) y contener una o mas configuraciones.
CutOff y Index Initial, Increase: Tienen el
mismo significado que en el médulo Count.

Index: Se coloca el indice que desea extraer
para una o diferentes configuraciones.
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Figura 3. Gréfico de salida obtenidas con el
programa CMD de un archivo Cor, en la cual
se grafica en nimero de las nanoparticulas de
Ag formadas después del enfriamiento como
funcion de la densidad a partir de diferentes
temperaturas.
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Figura 4. Grafica de salida obtenidas con el
programa CMD de un archivo Cor, en la cual se
grafica el radio promedio de las nanoparticulas
de Ag formadas después del enfriamiento para
diferentes densidades y temperaturas.

Botones de ejecucion

Get CutOff: Igual significado que en el
moédulo Count

Calculate all indexes: Busca y calcula todos
los indices de pares del archivo de entrada.

Extract Index: Extrae el indice respectivo
para una o diferentes configuraciones.

En la Figura 5 se ilustra el calculo, a partir
del archivo Ag.cor, de todos los indices de
la  nanoparticula  correspondientes  a
temperaturas desde 1500 K hasta 300 K con
un incremento de -10 K.

Datos de Salida

Al ejecutar Calculate all indexes el programa
genera una carpeta con el nombre “Index vs
Temperature” en el mismo directorio del
archivo seleccionado en la cual genera
archivos de salida con extension IND, que
contienen todos los indices para cada
configuracion de entrada (cada temperatura).

Figura 5. Captura de la ventana con el modulo
Pair Analysis ejecutandose.

Al ejecutar Extract Index el programa genera
una carpeta con el nombre “Index principal”
en el mismo directorio del archivo
seleccionado en la cual guarda archivos de
salida con extension INDTEMP, con los
indices principales (escogidos) como funcioén
de la temperatura.

1201 0.015873
1211) 0.0386243
1311) 0.1079365
1421| 0.8375661
2101 0.9291005
2211| 1.7957672
2321 0.031746
2441| 04306878

Figura 6. Indices obtenidos con el programa
CMD de un archivo Pdb para el caso de una
nanoparticula de 2112 atomos.

1311 0.25862063
1321 0.12331034
1421 017241373
14221 0.38793103
1551 0.05172414
2101 112063966
2211 0.99137931
2331 0.25862065
2441] 0.34482758

Figura 7. Radio promedio de los clusters como
funcion de la densidad del gas.
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Las Figuras 6 y 7 muestran dos
nanoparticulas de diferentes  morfologias

(FCC e Icosaedral, respectivamente) para los
cuales se han calculado todos los indices y
sus respectivas poblaciones. En la tabla al
costado de las imagenes se presentan los

valores de algunos de los mas
representativos indices.
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Figura 8. Variacion de nimero relativo de los
indices 1551 (+ K; = 1.6525x10"°K/s, x - K, =
1.6525x10" KJs).

En la Figura 8 se presenta la variacion con
la temperatura del indice 1551 (caracteristica
de la simetria icosaedral) en la nanoparticula
de plata enfriada con dos velocidades
diferentes, mientras que la Figura 9 muestra
la variacion del indice 1421(caracteristica de
la estructura FCC).

2.3 Modulo Pair Correlation

Este modulo esta disenado para el calculo de
la funcion de correlacion par g(r) [3] de
cualquier configuracion atomica. Puede
calcular el g(r) en forma separada de las
partes interna y externa de la nanoparticula.
En la Figura 10 se ilustra el proceso de
calculo de g(r) de la nanoparticula a
diferentes temperaturas.
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Figura 9. Variacién de ntimero relativo de los
indices 1421 (+ K, = 1.6525x10"K/s, x -- K,
=1.6525x10" K/s).
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Parametros de entrada

File: Solicita el nombre y ruta del archivo de
entrada de tipo (*.Cor, *.Pdb, *.Pos).

Radius Initial: Distancia inicial a partir del
cual comienza el calculo de g(r).

Radius End: Distancia final hasta donde se
extiende el calculo de g(r).

N. of Shell: Numero total de de divisiones
entre el radio inicial y final.

Surface X, Y, Z: Esta opcion activa o
desactiva las condiciones de frontera
periddica del Box para el calculo de la
funcion de correlacion par.

Index Initial, Increase: Solamente activo
para los archivos Cor. Sirve para la
asociacion de un numero para cada
configuracion en el archivo Cor.

OneNanoparticle: Se activa esta opcion para
hallar la correlacion par de la parte interna y
total.

Percentage: Esta opcion indica la forma de
separar la parte interna de la particula (en
porcentaje del radio o en un valor dado).

Radius Inner: Se ingresa el porcentaje
respecto al radio o un valor en nandémetros,
dependiendo si Percentage es activado o no.

Counk | Pairs Analysis  Pair Correlation | Corwersion | Averages | Other |
File [Giag.cor |

Radial Distribution

Radius End || M. of Shell

Radius Surface X | Surface ¥ || Surface Z
1o oo Jise

|| | [Oefaul~|[Cefault ~|[Defauk ~|
| Index Initial _IEI:- Increase _-10
¥ Percentage | Radius Inner |[50] Jos

T —— ]

File Cor

[¥ One NanoParticle

Figura 10. Captura de la ventana con el modulo
Pair correlation en ejecucion.

Botones de ejecucion

Calculate Obtiene la correlacion par de una
o varias configuraciones dadas.

Datos de Salida

Al ejecutar Calculate el programa genera una
carpeta con el nombre “Pair Correlation” en
el mismo directorio del archivo seleccionado
en la cual guarda archivos de salida con
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extension gr, para cada configuracion de
entrada.
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Figura 11. Las funciones de correlacion par de
una nanoparticula correspondientes a diferentes
temperaturas durante el proceso de enfriamiento
con velocidad 1.6525x10"K/s.

Figura 12. Las funciones de correlacion par de
una nanoparticula correspondientes a diferentes
temperaturas durante el proceso de enfriamiento
con velocidad 1.6525x10"*K/s.

2.4 Modulo Averages

Aqui se encuentran las opciones necesarias
para obtener el promedio de -cualquier
columna de una serie de datos. La Figura 13
ilustra el proceso de calculo de los promedios
de las energias total, potencial y cinética para
diferentes temperaturas.

Parametros de entrada

File: Admite cualquier tipo de archivo de
datos organizado en columnas.

Col X: Se ingresa la columna de la serie de
datos con respecto al cual se va a promediar.
Inicial Col: Dato de la columna X desde la
cual se comenzara a promediar las otras
columnas.
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End Col: Dato de la columna X hasta la cual
se promediara las otras columnas.

Increase: Es el incremento en la cual se
desplazara [Inicial Col y End Col para
promediar las otras columnas.

Inicial X: Valor asociado a /nicial Col.

End X: Valor asociado a End Col.

Increase X: Es el incremento en la cual se
desplazara Inicial Xy End X al promediar las
otras columnas.

Col A, Col B, Col C: Columnas a promediar
respecto a la columna X.

Operation A, Operation B, Operation C:
Se realiza wuna operacion sobre una
determinada columna.

Factor A, Factor B, Factor C: Es el factor
que realizara la respectiva operacion
asignada.

S x|

Caunt ] Paits Analys\s] Pait Correlation 1 Conversion  AYErages IOther ]

| File [Ch2aea|12ing.e |

Parameter X

C
Col% || Initial Cal |[700 || Emdcal [[10o0 | 1nerease |[too0 |
Initial X_|[1500 || Enax 300 | tnere e 10

Parameter ¥

|
| ol |OperathA [* | Factera |1 [
|
|

ColE [ |[Opemation® [+ +|[ FasterB [t I
ColC [t |[Opemtionc | [ <[ FasterC |t [
[ AVERATE |
Ttem  [colx |cUm |CU|E |cD|c | -

1 1500.00 -2.2932 -2.4870 01935

2 1490.00 -2,2976 -2.4903 0.1927

3 14a0.00 -2.3019 -2.4930 01911

4 1470.00 -2.3059 -2.4957 0.1598

5 1460.00 -2.3071 -2.4961 01590

3 1450.00 -2.3104 -2.4979 01875

7 1440.00 -2.3130 -2.4990 01860 b

Figura 13. Captura de la ventana con el médulo
Averages en ejecucion.

Botones de ejecucion

Average: Obtiene el promedio de la columna
A, B, C de los datos.

Datos de Salida

Al ejecutar Average el programa genera un
archivo de salida con extensiéon Ave, en la
cual se encuentra el promedio de las
columnas A, B, y C asociados a un valor de
la columna X.

En la Figura 14 se presenta un ejemplo de
calculo de de los valores medios de la
energia total de la  nanoparticula
correspondientes a diferentes temperaturas,
obtenida con la ayuda del modulo Averge.
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Figura 14. Variacion de la energia total versus
temperatura de las nanoparticulas de Ag
correspondientes a 2 velocidades de enfriamiento
(K, =1.6525x10"K/s, K, =1.6525x10"K/s).

2.5 Modulo Conversion

Disefiada con la finalidad de conversion entre
archivos Cor, Pos, Pdb. En la Figura 15 se
muestra un ejemplo de conversion de
archivos tipo Cor a Pdb.

Parametros de entrada
Conversion de Cor a Pdb, Pos

Cor File: Se escoge un archivo de entrada

tipo Cor.

Pdb, Pos: Tipo de archivo de salida.

Type: Se afiade los simbolos de los
oo R

Court: | Pairs analysis | Pair Correlation  Conversion | averages | other |

| Conversion of Cor to Pdb, Pos

[ar ][ = | crm Ermi T

| corFile |[ciizsesitzlag.cor ]

ag |Inih'a.llm1ex M\m“ue |1U_|
Convert

| Conversion Pdb, Pos

[ Type 1 || =l

| Directory Pdb |[c:lzae9i12\Pdb ]

" Pos

| File Name

“edb CPos | to | | Pes

| Directory Pos |[C:l2869112\Pdn |

Convert

Figura 15. Captura de la ventana de ejecucion
del modulo Conversion.

elementos quimicos, para la reconstruccion
de archivo Pdb.

Filename: Nombre de los archivos de salida
(Pos, Pdb).
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Index Initial, Increase: Sirve para Ila
asociacion de un nUmero para cada
configuracion en el archivo Cor.

Conversion Pdb, Pos

Directory Pdb: Se escoge la carpeta donde
se encuentran o se almacenaran los archivos
Pdb.

Directory Pdb: Se escoge la carpeta donde
se encuentran o se almacenaran los archivos
Pos.

Pdb, Pos: Tipo de archivo de entrada.

Type: Se afiade los elementos quimicos,
para la reconstruccion de los archivos Pdb.

Datos de Salida

Al ejecutar Conversion el programa crea una
carpeta con el nombre dependiendo del tipo
de archivos (Pos, Pdb) y sus respectivos
archivos de salidas correspondiente a la
conversion.

4. Conclusiones

Se ha logrado desarrollar una herramienta
muy util de procesamiento automatizado de
datos generados por programas de dindmica
molecular. El utilitario es un programa
modular interactivo con interface grafica
amigable y permite operar con diferentes
tipos de datos como Cor, Pdb, Pos, XYZ,
text. Los modulos utilitarios, principalmente
el de analisis de pares y funcion de
correlacion  par, permiten economizar
sustancialmente el tiempo de procesamiento
al permitir, por ejemplo, calcular las
magnitudes de interés secuencialmente para
diferentes valores de temperatura.
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