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vmd vmd starten

Grundlagen

Dateien vorbereiten und vmd starten:

¢ POSCAR und XDATCAR:.zip herunterladen
e XDATCAR:.zip mit unzip XDATCAR.zip entpacken

e module load vis/vmd startet vmd
(einfacher: im gleichen Ordner wie XDATCAR und
POSCAR)

e graphische Oberflache aufrufen mit vmd
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UMD Main - %
[ File Molecule Graphics Display Mouse Extensions Help

Frames Vol

Atoms

ID T A D F Molecule

0,
zoom [ [Coop ] step f 7 3| speed |

X Molecule File Browser =) =
toad fles o [NewMoleae 7]
Filename:

=

Frames: Volumetric Datasets
First. Last Stride:
.-

© Load in background
© Load all at once

X Choose a molecule file (&) (=)
Show: [All Files (%) ~] Favorites |
-/ Tacttssome o.17

09224, 1761
2. 0000000600000032-00-

md1/

avofl aus foroite
0.03523604 0.047638:

oK 7|  cancel

Trajektorie laden

e Mit File => New molecule
das Offnen der Datei
beginnen (neues Fenster
offnet sich)

e Den Dateinamen
(XDATCAR) bei Browse
auswahlen (neues Fenster).
Mit OK bestatigen.

e Den Dateityp
VASP_XDATCAR bei
Determine File Type festlegen

e Mit Load die Datei laden.
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Die geladene Trajektorie kann
m zwar mit den Pfeilsymbolen
e o unten im Hauptfenster (Main)
[forae T2 e abgespielt werden, sieht aber
unter Umstanden noch nicht
sehr schon aus.

Die bunten Pfeile des
Koordinatensystems konnen
uber Display => Axes
modifiziert werden. Mit Off
werden sie nicht mehr

angezeigt.

X VMD 185 OpenGL Display
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> VMD Main (=[x

| File_Molecule” Graphics “Display Mouse Extensions Help |

ID T A D F Molecule Atoms Frames Vol

X Graphical Representations

l-Jia] [x]
Selected Moleculs

Create Rep Delsts Riep |
Siyle Color Selection

Lines Name all

Selected Atoms

Ss\actmns\ Tra}sctory\ Permd\c|
0l ormi Method Material

Drawing Method
oo =] Dot
Thickness 4[4[ 1 b[b
Apply Changes
’Aulomatma\\y Apply

Draw Style

Mit Graphics =>
Representations wird ein
Fenster gedffnet, das weitere
Darstellungsoptionen erlaubt.
Bei Draw Style kann die
Darstellung und Farbe der
Atome gewahlt werden.

Create Rep ermoglicht das
Markieren von

Atomen /Atomgruppen fiir andere
Darstellungsarten. Die gelb
markierte Gruppe ist aktiv, durch
einen Doppelklick kann die
Ansicht einer Gruppe verborgen
werden (Schrift wird rosa).
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Graphical Representations -

Selected Molecule

Create Rep Delete Rep
Style Color Selection
Lines Name all

Selected Atoms

]

Draw stylel Sslsct\onsl Trajsctoryl Psriodml

Singlewords
and or | not

Apply
Reset
Macro definition:

Ksiord Yalue

Selection

Bei Selections kénnen die
Zusammensetzungen der
Representations geandert werden.

Entweder werden nur einzelne
Worte (all) gewahlt, oder
zusammengesetzte Begriffe.
Nachdem ein Keyword (index,
name) markiert wurde, wird bei
Value eine Liste der moglichen
Werte angezeigt. Kombinationen
sind moglich.

Hier wird mit Index 24 das Atom
gewahlt, das sich bei der Trajektorie
am starksten bewegt.
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e Trajectory
(Gl " _ Graphical Representations ()
Gl Selaen pzes Bei Trajectory konnen die
o [oXDATCAR betneg vien ]

Beispiel . . .

o — — emz_elnen. Bl.I.der einer

Effekte Style Color _ Sslestion Trajektorie tUberlagert werden.
Li N - . . .
= RS Dazu in die Zeile Draw Multiple

Frames erstes und letztes Bild
und evtl. SchrittgroBe

[al BE— eintragen: 1:200 verwendet alle

Draw siyle| Selections | Trejectory| Periodic| Bilder von 1 bis 200.

< Update Selection Every Frame

Achtung: Je nach SystemgroBe

< Update Golor Every Frame
und Rechnerleistung kann das sehr

Color Scale Data Range:

oo Set | Autoscale | aufwandig werden. Deshalb besser
Multiple F : | , bis: .- .
Qrﬁ";w ELPLD RIS (U [P B nur fiir einzelne Atome oder
Trajectory Smecthing Window Size: Molekule anwenden.

Al o sl
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-
-
-
A4

IR

Periodic

Bei Periodic wird eingestellt,
wie oft die Einheitszelle in der
angegebenen Richtung
wiederholt wird. Dazu nur die
Richtung(en) markieren und die
Zahl der Wiederholungen bei
Number of images eintragen.
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Coloring Method Material

Name ) Opague v
Drawing Method
Default

Cserereseap 4] 07 41b]
Corme ezt 722

Apply Changes
* Automatically A2PY

VDW

Hier werden die Atome als
Kugeln (VDW) dargestellt. Die
Farben sind standardmaBig
durch die Elemente vorgegeben
(Coloring Method = Name).

Die Kugeln wurden etwas
verkleinert (Scale = 0.7), die
Auflosung wurde erhoht, damit
Kugeln statt Vielecken
angezeigt werden.
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Exansions_Help

Frames Vol
W0

Beispiel

Creste e, .
!
o Name

A N N N NN )

Representations

Atom 24 ist jetzt in 2
Representations enthalten,
einmal als kleine Kugel
zusammen mit allen anderen
Atomen, einmal alleine. Diese
wird als groBere transparente
Kugel dargestellt.

Neue Representations werden
mit Create Rep erzeugt.
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X VMD 186 OpenGL Display
o) [x

tensions  Help

Create Rep

Style Golor

oW a
icorice Name index24

Delete Rep

Selection

Selected Atoms
i
Draw style | Selections| Trajectory | Periodic|
© Update Selection Every Frame
© Update Color Every Frame
Color Scale Data Range

[o.00 fo.00 Set | _Autoscale

Draw Multiple Frames: (now, bee, bis:e)

Tralectory Smocthing Window Size:

Trajektorie

Die einzelnen Bilder der
Trajektorie werden nun fiir das
einzelne Atom 24 iiberlagert
(gelbe Markierung dieser
Gruppe).

Die Kugeln sind transparent,
miteinander verbunden und
etwas kleiner, so dass die
Trajektorie als Linie erscheint.
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X_VMD 1.8 OpenGL Display.

Create Rep Delete Rep

style Color Selection
VOW Name al
Licorice ColorlD 6 _index 24

Selected Atoms

s | Trajectory| Periedic |
Material

Opague >
Default

Sphere Resolution d[ 4]+ ||
Bond Aadius 4]4] 03 (]
Bond Resolution 4[] 12 b [b]

Apply Changes
& Atomatcaty-2eot]

Farben

Zur besseren Visualisierung
wird die Darstellung der
Trajektorie verandert. Als
Methode wird hier Licorice
gewahlt. Die Farbe wird jetzt
auch nicht mehr nach dem
Element festgelegt, sondern
nach Farbnummer (ColorlD =
6).
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Farben definieren

Farben konnen bei Graphics
=> Colors angepasst werden.
Bei Categories und Names wird
die zu andernde GroBe
festgelegt, bei Colors wird die
Farbe dazu gewahlt.
Anderungen werden direkt
angezeigt. Im unteren Bereich
des Fensters werden die
Farbdefinitionen modifiziert.

Bsp.:

Display => Background =>
White

Name => B => Lime
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Perspektive und Bewegung

Wird die Darstellung bei Display von
Perspective auf Orthographic
geandert, wirken die Atom-Kugeln
weniger verzerrt.

Das angezeigte System kann auch
bewegt werden. Dazu in die
Anzeigeflache klicken und auf eine der
Tasten r, t oder s driicken. Die
Anzeige kann dann mit der linken
Maustaste gedreht, verschoben oder
skaliert werden. Mit der Taste = wird
die urspriingliche Ansicht
wiederhergestellt.

Diese Optionen konnen auch im
Mouse-Menue gefunden werden.
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Lichter und Material

X VMD 185 OpenGL Display

Create Rep

Style Golor

Delete fiep.
Selection

Cu\nnni Method
Drawing Method

~| [HardPiastic
[e= T |Ambient

Sphere Scale (4] 04 b[#] oo T Difuse
Sphere Resoiution 4[4[ 15 | b [b] [o52] Specular

[ew] 1 |Shininess

e sl Ee—

Die Zahl der Lichtquellen kann
bei Display => Light
eingestellt werden. lhre
Position wird bei Mouse =>
Move Light geandert.

Die Eigenschaften des bei Draw
Style ausgewahlten Materials
kann unter Graphics =>
Materials verandert werden.
Damit wird hauptsachlich die
Lichtreflektion und Transparenz
beeinflusst.
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Golor Definitions | Color Scale |
e 1 Y
| i —
I I

[apite, =l rayscale Default

Hintergrund

Bei Display => Background
=> Gradient kann auch ein
Farbverlauf fir den Hintergrund
eingestellt werden. Die
einzelnen Farben werden dann
wieder bei Graphics => Colors
geandert. Der 2. und 3.
Eintrag fur Background
beziehen sich auf den
Farbverlauf im Hintergrund.

Diese Einfiihrung umfasst nur
einige Moglichkeiten, Daten mit
VMD zu visualisieren.
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