ＲＯＡＲモジュールに基礎をおいたab initio ＱＭ／ＭＭの実現
2007/05/08印刷
1． 前回
· リンク原子のないシンプルな系に対するab initio QM/MM MDプログラムを作成した。

· いくつかのテストを行い、プログラムの信頼性を確認した。

2． 今回

· リンク原子のある系について考察する。
· compfgのアルゴリズムを調査。
3． compfgのアルゴリズムについて
（1） MM原子、リンク原子のある系において、QM分子（リンク原子含む）の電子状態を計算する。(hcore, iterなど)

（2） この電子状態に応じてQM原子にかかる力(
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)を計算する。
ここではリンク原子も水素原子として扱うため、リンク原子の力も計算されている。(dcart)
（3） 各QM原子に関連した軌道から各MM原子に働く力(
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)を計算する。
また、その力をそのQM原子に働いている力から引く。
ただし、リンク原子についてはこの２つの処理を行わない。(dcartcl)
roar(Mopac)

QM原子iに働く力：
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リンク原子iに働く力：
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MM原子iに働く力：
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2007/05/01現在のroar(GAUSSIAN)

QM原子iに働く力：



[image: image6.wmf]QMQMQM/MM

MM

iiij

j

Î

=-

å

FFF

%


リンク原子iに働く力：
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MM原子jに働く力：
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