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   CORPO DO PLANO DE TRABALHO

Título

FFFit: biblioteca Python para parametrização de campos de força pro aprendizado de máquina

Introdução e Justificativa

Este plano de trabalho é a continuação e aprofundamento dos trabalhos
realizados anteriormente neste projeto de pesquisa.

O cálculo de propriedades químicas, eletrônicas e dinâmicas de materiais
avançados é bastante custosa computacionalmente quando se leva em conta as
interações de natureza quântica entre elétrons e átomos. A fim de tornar
tratáveis esses problemas, utilizamos métodos que abstraem a complexidade do
sistema na forma de interações parametrizadas entre elétrons (modelos
semiempíricos e de tight-binding) ou entre os átomos representados
classicamente como massas pontuais dotadas de carga elétrica e potenciais de
interação entre pares, trios e quartetos de partículasi (dinâmica molecular
clássica).

O conjunto de parâmetros de interação na dinâmica molecular, chamado de campo
de força, é desenvolvido a partir de dados experimentais e cálculos quânticos
mais custosos. Os campos de força atomísticos de uso mais geral, como OPLS/AA
(all-atom optimized potential for liquid simulation) [1] e CHARMM General
Force Field (CGenFF) [2] e o campo de forças granulado MARTINI foram
originalmente deselvolvidos para sistemas bioquímicos. Simulações de sistemas
não biológicos, como nanotubos de carbono em dispositivos eletrônicos [3] ou
da interação de moléculas inorgânicas como nanopartículas de metais/óxidos [4,
5] e sistemas biológicos demandam extensões desses campos de força,
parametrizadas de forma consistente com os demais termos do campo.

Entretanto, encontrar parametrizações e mapeamentos adequados enquanto se
minimiza a quantidade de novos parâmetros a se acrescentar ou alterar no campo
de forças continua sendo uma tarefa complexa. Há muitas variáveis em jogo e
uma busca manual de valores adequados seria tediosa e potencialmente pouco
produtiva. Por isso é interessante a aplicação de heurísticas de busca,
algoritmos que procuram, de uma forma pragmática, minimizar uma variável
(normalmente chamada "fitness": adequação) que depende de maneira não trivial
de uma série de variáveis, sem que seja necessário explorar todo o espaço de
parâmetros ou depender de análises potencialmente subjetivas.

Nas etapas anteriores deste Projeto de pesquisa, desenvolvemos uma biblioteca
na linguagem Python, chamada FFFit e registrada perante o INPT através da
AGIR-UFRN, que implementa os métodos de otimização por enxame de partículas
(PSO—Particle Swarm Optimization)[6] e algoritmo genético para parametrizar
novas moléculas em campos de força existentes.

Objetivos

Neste plano de trabalho, propomos implementar e melhorar as interfaces do
código FFFit com os programas GROMACS[7], LAMMPS[8] e ASE[9]. Também
propomos melhorar a forma com que o código interage com o ambiente de
computação em cluster, como os sistemas NPAD-UFRN e SDumont, através da
aplicação inteligente da biblioteca de comunicação MPI.

Em paralelo, executaremos simulações de validação do algoritmo parametrizando
o campo de forças CGenFF[10] para um conjunto de pequenas moléculas
orgânicas, tendo como referência um banco de dados[11] de resultados
de simulações.

Entre os objetivos específicos, estão o treinamento do discente nos algoritmos
de busca, nas ferramentas necessárias para realização dos objetivos acima,
como programação em Python e shell script, operação de clusters de
computadores e dos pacotes de dinâmica molecular GROMACS e LAMMPS, e softwares
acessórios, como ASE, VMD e pymol, bem como em sistemas de clusters de
computadores, como o NPAD-UFRN e o SDumont.

Metodologia

O discente continuará sua colaboração com o desenvolvimento e validação do
pacote de ajuste de campo de forças. Entre as atividades estão:

- Revisão da literatura[11] e catalogação de propriedades como a
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densidade da fase líquida, a entalpia de vaporização e outras
características de corpo, que servem como referência para modelar os
parâmetros referentes à interação da molécula com outras semelhantes a ela.
- Implementação dos programas em Python que executam o ajuste do campo de
força para cada molécula de referência, fazendo uso da biblioteca
FFFit desenvolvida nas etapas anteriores.
- Desenvolvimento de interfaces entre a biblioteca FFFit e os software
GROMACS, LAMMPS e ASE.
Habilidades Adquiridas

- Programação elementar em Python (ou C), shell script (bash)
- Operação de computadores com sistema operacional Linux, individuais, em rede
e em cluser
- Domínio de algoritmos de heurística de busca (enxame de partículas,
algoritmo genético etc.)
- Operação dos pacotes de dinâmica molecular GROMACS, LAMMPS e aplicativos
associados (ASE, VMD, PYMOL etc)
- Operação de pacotes de geração de gráficos (gnuplot, matplotlib, pandas)
- Noções de dinâmica molecular e parametrização de campos de força
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