Chemie v pocitaci

Tomas Bouchal

MUNI
Laborator Vypocetni Chemie (LCC)

Narodni Centrum pro vyzkum biomolekul (NCBR) MU I T Netional centre
Stredoevropsky technologicky institut (CEITEC) G Reseorch
Prirodovedecka Fakulta, Masarykova Univerzita, Brno



Co nas ceka?

Co je to vypocetni chemie?
Je mozne simulovat realitu?
Kde se pocita?

Metody vypocetni chemie

Ukazka realnenho projektu



Vypocetni chemie



Vztah k chemii

Experimentalni
chemie

Teoreticka
chemie

chemie

“Vypocetni chemie je obor chemie, ktery
vyuziva poznatky teoretické chemie pri
vytvareni pocitacovych programd, které
umoznuji pocitat struktury a vlastnosti
molekul.”
https://cs.wikipedia.org/wiki/Vypocetni_chemie


https://cs.wikipedia.org/wiki/V%C3%BDpo%C4%8Detn%C3%AD

Vypocetni chemie

(bio)chemické problémy,
syntézy, ovérovani

algoritmy, CPU/GPU vypocty,
cloud/grid computing,
software

teorie, aproximace. analytickeé reseni,
numerické feseni,

aproximace, statistika




Vypocty vs Experiment
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1) Photo: Carlos Jones/Oak Ridge National Lab
2) Photo: xfel.eu



Simulace reality



Simulace reality?

Kolik molekul obsahuje 180 ml vody pfi pokojove teploté?

Kolik pocitacoveé pameti bude zapotrebi pro ulozeni informaci o poloze vsech
atomu vcetné jejich rychlosti za pouZiti realnych cisel s jednoduchou presnosti?



Simulace reality?

Kolik molekul obsahuje 180 ml vody pfi pokojove teploté?

p = 1000 kg/m3 =1 g/ml m = pV
N, = 6,022 - 10 mol™" = 6,0 mol™ n=m/M
N = 6,0 - 10?4 ¢astic

Kolik pocitacoveé pameti bude zapotrebi pro ulozeni informaci o poloze vsech
atomu vcetné jejich rychlosti za pouZiti realnych cisel s jednoduchou presnosti?



Simulace reality?

Kolik molekul obsahuje 180 ml vody pri pokojove teplote?

p = 1000 kg/m3 =1 g/ml m = pV
N, = 6,022 - 10 mol™" = 6,0 mol™ n=m/M

N = 6,0 - 10?4 ¢astic
Kolik pocitacove paméti bude zapotiebi pro ulozeni informaci o poloze vsech
atomu vcetné jejich rychlosti za pouziti realnych Cisel s jednoduchou presnosti?
1 hodnota = 4 (8) byte 4,32-10%°B

432 000 000 000 000 000 000 000 000 B
GB MB KB
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Simulace reality?

Kolik strojovenho Casu zabere simulace 1 s vyvoje molekularniho systemu?

Nejrychlejsim molekularnim pohybem je vibrace O-H vazeb s pribliznou periodou 10 fs, ktera
se bude vzorkovat 10 snimky. Vypocet jednoho snimku trva priblizné 1 ms strojoveho casu.
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Simulace reality?

Kolik strojovenho Casu zabere simulace 1 s vyvoje molekularniho systemu?

Nejrychlejsim molekularnim pohybem je vibrace O-H vazeb s pribliznou periodou 10 fs, ktera
se bude vzorkovat 10 snimky. Vypocet jednoho snimku trva priblizné 1 ms strojoveho casu.

1s=1000 000000000 000fs=10"fs
Tms=0,001s

t=170"-0,001=10"s=>10"/ (6060 -24-365) =31709 let
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Simulace reality?

Makroskopické

chovani

Vypocty

Experiment

Mikroskopické

chovani
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Superpocitace
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Co je superpocitac?

" pREDATOR

Herni PC:
10 jader, 68 GB RAM

1) Photo: NASA Ames Research Center/Tom Trower
2) Acer Predator Orion 9000

Superpocitac
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Superpocitace: Lokalni clustery

WOLF: 17 uzl(, 88 CPU, 1 GPU, 245 GB RAM, ~4 TB storage

SOKAR: 16 uzlu, 544 CPU, ~4 TB RAM, /6 TB storage

PIP: 1 uzel, 192 CPU, 3 TB RAM, 52 TB storage

]

SGI UV 2000
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Superpocitace: Ceska republika
/droje metacentra jsou pro
verejne vyzkumne ucely
Metacentrum: zdarma.
- koordinator Narodni Gridove Infrastruktury

- integrace vypodetnich zdrojdl v CR, jednotné pracovni prostiedi

18908 CPU (CEITEC/NCBR 1080 CPU) 28 PB uloznych prostoru

’re(hl al University

of Liberec
CESNET

'OgCh m. and
\ ‘7’191!\ ASCR

1) metacentrum.cz

CERIT-SC

ACONET
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FLOPS = Floating Point Operations Per Second

Superpoéitace: Ceska republika

IT4lnovation Faed -

superpocitacove centrum v Ostrave

budovani narodnino centra excelentnino vyzkumu v
v oblasti informacnich technologii

Anselm 209 uzld, 3344 CPU, 15 TB RAM, 94 TFLOP/s
Salomon 1010 uzlt, 24192 CPU, 129 TB RAM, 2 PFLOP/s
Barbora 201 uzlt, 7232 CPU, 44 TB RAM, 848 TFLOP/s

1) Photo: IT4Innovation

2) Photo: Jaroslav Ozana, CTK 1809 779 CPU/hodin = 207 CPU/let

3)itdicz 18



Superpocitace: Svet

Salomon:
11/2019 375 misto

/ebritek nejvykonnéjsich pocitact: TOP500 06/2015 39. misto

1. Summit: 2 414 592 CPU, 2801 TB RAM, 149 PFlop/s
2. Sierra: 1572480 CPU, 1 382 TB RAM, 95 PFlop/s

1) Photo: IBM
2) Photo: Li Xiang/Xinhua via AP

3) top500.0rg 19



Zakladni koncepty vypocetni chemie
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Jak ziskat pocatecni strukturu?

- Stavba molekuly
rucni, automaticka

- Databaze:
CSD (Cambridge Structural Database): pres 1 000 000 struktur
PDB (Protein Data Bank): 153 601 struktur

- Molecular Docking

Odhad struktury
Odhad energie ("scoring function’)
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Porovnani QM vs MM VS CG

HU = EVU

. . . . Coarse-grained
Kvantova mechanika Molekulova mechanika 9 .
mechanika

Atomoveé rozliseni Atomoveé rozliseni Beads
Reaktivita Konformacni pohyby Pohyby domén, folding
~ 1000 atomd ~ 1 000 000 atom ~ 1 000 000 bead
~ 100 ps ~ Us ~ MSs

aproximace, délka simulace

rozliseni, presnost 23




Molekulova dynamika: pohyb molekul

Aplikace newtonovych pohybovych rovnic
Krok pohybu 1/70 nejrychlejsino pohybu
v MM: 10 fs vibrace R-H vazby

S'x [A]

10.0

0.0 0.2 0.4 0.6 0.8 1.0
t[us]
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Molekulova dynamika: pohyb molekul

Aplikace newtonovych ponybovych rovnic
Krok pohybu 1/70 nejrychlejsiho pohybu
v MM: 10 fs vibrace R-H vazby

S'x [A]

10.0

0.0 0.2 0.4 0.6 0.8 1.0
t[us]
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Molekulova dynamika: vzorkovani

\Vzorkovani (Casova skala)
Termodynamicke bariery

Gibbsova energie

pocatecni

stav

Dalsi
stav

Parametr

S'x [A]

10.0

7.5 4

5.0 4

2.5 4

0.0 0.2 0.4 0.6 0.8 1.0
t[us]
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S'x [A]

Molekulova dynamika: bias

Specialni pripad molekulove dynamiky
Primejeme CV (parametr), aby se hybala volné

10.0 10.0
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' B
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\

0.0 0.2 0.4 0.6 0.8 1.00.0 0.2 0.4 0.6 0.8 1.0
t[us] t[us]



Molekulova dynamika: bias

Specialni pripad molekulove dynamiky
Primejeme CV (parametr), aby se hybala volné (biased MD)

"" T 21: o ! '
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t[us]



Ukazka projektu
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Mechanismus rozpoznani chyb v DNA
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Aproximace
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Geometricky popis paru bazi

Shear (S,) Stretch (Sy)

z z

Buckle (k) Propeller (m)

Opening (o)
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X-ray struktury a MD

MutS/DNA (GT mismatch)

DNA (GT mismatch)

’Xép_}:

100
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MD bias - Gibbsova energie

MutS/DNA

AG, [kcal mol~1]
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MD bias - Gibbsova energie
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Opening
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Co jiného muzeme spocitat?

Predikce struktur
Kineticke vlastnost

Vypocet viastnosti (Chemicky posun, spektorskopicke vlastnosti)
Predikce reakCnich mechanismu

Vazebne energie
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Na zaver

39



Vypocetni chemie a Nobelovy ceny

2013

Martin Karplus Michael Levitt Arieh Warshel

For the development of multiscale models for
complex chemical systems.

1) Photo: A. Mahmoud, Nobel Media AB
2) Photo: Nobel Foundation archive.

1998

Walter Kohn John A. Pople

W. K.: For his development of the
density-functional theory.

J.A.P: For his development of computational
methods in quantum chemistry.
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Vypocty mezi Top 100 clanky

300,0009

12/100 (2/10) &lanku s DFT vypocty

n
N
o
o
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o

Total citations

100,000

10 20 30 40 50 60 70 80 90 100

1 10 20 30 40 50 60 70 80 90 100

Ranking
Discipline colour
Bioinformatics . Mathematics/statistics . Physical chemistry
. Biology lab technique Medical statistics . Physics - . . - \
— I Meicine Il Fsychologyipsychiay Bioinformatics (Clustal, Blast)

. Phylogenetics

1) Van Noorden,R, Maher,B. and Nuzzo,R (2014) The top 100 papers. Nature, 514, 550—553.
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Nové poznatky

- Vypocetni a experimentalni chemie se doplnuji.
- Nemuzeme simulovat realitu, musime pouzit aproximace.
- Co je to superpocitac

- Neéjake ty metody

42



Dekuji za pozornost

‘A theory is something nobody believes, except the person who made it. An
experiment is something everybody believes, except the person who made it.”

Albert Einstein
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