
Lo podemos Googlear...



...y nos encontramos con esto!

¡que no es mucha explicación!



Estructura de Lammps



¿Como se usa?

Hacemos un make serial o make mpi y se genera el
ejecutable lmp serial o bien lmp mpi.

Escribimos un script y lo corremos...

∼/lammps-31Mar17/src/lmp mpi -i myscript.inp

Se generan dos archivos (en principio):

myscript.log

myscript.lammpstrj



myscript.inp
dimension 2

units lj

lattice sq 0.1111 origin 0.5 0.5 0.0

region box block 0 30 0 30 -3 3 units box

create box 1 box

create atoms 1 box

mass 1 1.0

velocity all create 2 87287 dist gaussian

fix mywalls all wall/region box

lj126 0.1 0.1 2.5

dump myexample all image 1

myexample*.jpg type type

atom modify sort 0 0.0

timestep 0.001

fix 1 all nve

thermo 100

run 5000



myscript.log

Step Temp E pair E mol TotEng Press
0 2 0 0 1.98 0.22

100 2 0 0 1.98 0.22
200 2 0 0 1.98 0.22
300 2.0000001 0 0 1.9800001 0.22000001
400 2.0000013 0 0 1.9800013 0.22000015
500 2.000525 0 0 1.9805197 0.22005775
600 2.0003283 0 0 1.980325 0.22003611
700 1.9952534 0 0 1.9753009 0.21947787
800 1.9736402 0 0 1.9539038 0.21710043
900 2.000088 0 0 1.9800871 0.22000968

1000 2.0004502 0 0 1.9804457 0.22004953
1100 2.0010328 0 0 1.9810225 0.22011361
1200 1.996403 0 0 1.976439 0.21960433
1300 2.0000976 0 0 1.9800967 0.22001074

... ... ... ... ... ...



myscript.lammpstrj

ITEM: TIMESTEP
0
ITEM: NUMBER OF ATOMS
100
ITEM: BOX BOUNDS pp pp pp
0.0000000000000000e+00 3.0000000000000000e+01
0.0000000000000000e+00 3.0000000000000000e+01
-3.0000000000000000e+00 3.0000000000000000e+00
ITEM: ATOMS id x y vx vy
1 1.50008 1.50008 0.279461 2.62931
2 4.50023 1.50008 -0.146139 -1.78295
3 7.50038 1.50008 -1.12718 -0.235386
4 10.5005 1.50008 1.96689 -1.1713
5 13.5007 1.50008 2.31355 -0.377685
6 16.5008 1.50008 -0.268526 0.687141
7 19.501 1.50008 -0.549147 -1.92898
8 22.5011 1.50008 -1.20579 -0.455545
9 25.5013 1.50008 1.30095 -2.05002
10 28.5014 1.50008 -0.978947 1.67754
.......



myscript.jpg

inicial final



Lammps en múltiples núcleos

El script anterior omite las interacciones entre pares.
Esto se incorpora con

pair style lj/cut 2.5

pair coeff * * 1 1

Para incluir listas de vecinos

neighbor 0.3 bin

neigh modify every 20 delay 0 check no

Para correr con mpi (múltiples núcleos)

mpirun -np 4 ./lmp mpi -i /.../myscript.inp



Dónde aprender más ...



Dónde aprender más ...


