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1. はじめに
1.1. Gaussian Interfaceの概要

本ソフトウェアは分子動力学計算プログラムAMBER9と分子軌道計算プログラムGaussian03の橋渡しを行うことで、非経験的分子軌道法を利用したQM/MM分子動力学計算を可能にします。これにより、半経験的分子軌道法ではサポートされていなかった原子種や精度の得られない分子構造に対応することができます。
本ソフトウェアは、非経験的QM/MM分子動力学法の即時実現に向けて開発されました。このため、いくつかの制限事項があります。分子動力学法と分子軌道法について、ソースコードレベルでより融合され、高速化された新しいQM/MM計算プログラムの登場までの間、研究・開発に利用していただければと思います。

1.2. Gaussian Interfaceのしくみ

QM/MM計算では、QM部周囲のMM原子電荷の影響を考慮した上で、QM部の電子状態を計算し、QM部およびMM部に働く力やエネルギーを計算する必要があります。
（1） 本ソフトウェアはQM部の原子座標とQM部に作用するMM原子の座標および電荷を用いて、Gaussian用のインプットファイルを作成します。
（2） Gaussianはこのインプットファイルを用いて分子軌道計算を行います。

（3） Gaussianの出力データを解析し、QM部やMM部に働いている力とエネルギーを取り出し、分子動力学計算（sander）に反映させます。

1.3. 動作環境
以下の環境での動作を確認しています。

· Intel 32bit CPU

· Intel Fortran ver. 9.1

· Amber9とGaussian03

· Gaussian03ユーティリティライブラリutil.aが存在し、リンク可能であること

1.4. インストール方法

インストール手順を説明します。

（1） AMBERのインストールマニュアルに従って、AMBERをインストールしておいてください。（注意：バグフィックスについては、Bugfix 1-36までをあててください。AMBER Webサイト( http://ambermd.org/ )から、bugfix.allをダウンロード後、Bugfix 37以降の部分を削除したファイルを利用してください。）
% cd $AMBERHOME

% patch -p0 -N -r patch-rejects < bugfix.all

% ./configure -p4 ifort_ia32

% make serial

（2） Gaussian Interface用のソースファイルを作成するために、sander/ をsander_gi/ にコピーします。

% cd $AMBERHOME/src

% cp -R sander sander_gi

（3） Gaussian Interfaceのパッチファイルを sander_gi/ にコピーし、差分パッチをあてます。

% cd $AMBERHOME/src/sander_gi

% patch < patch_gi

（4） Gaussian Interface版のSANDERとPrtGValをコンパイルします。実行ファイルは、パスの通っているところに置いてください。
% cd $AMBERHOME/src/sander_gi
% make clean

% make sander
% make prtgval

% mv sander ../../exe/sander.GI

% mv PrtGVal ../../exe/PrtGVal
% which sander.GI PrtGVal g03
2. 使用方法
2.1 実行方法
分子軌道計算のために、Gaussian設定ファイルを作成する必要があります。
% sander.GI –O –i mdin –p prmtop –c inpcrd –gin gsetting
2.2 mdinファイル
一部のパラメータが拡張されています（詳細は後述）。

（例）

test

&cntrl

/

2.3 Gaussian設定ファイル
このファイルには、分子軌道計算の処理パラメータ（詳細は後述）と、Gaussianインプットファイルから原子情報を除いたヘッダー部分を記述します。

（例）
&gauss

ns_timing=0,

ifdebug=0,

ipack_rwf=0,

kind_chg=0

isave_orb=0

fn_chg=charg-mulliken
/

--header

%nosave

%mem=512MB

%rwf=/work/user1/GAUSCR/sample.rwf

pop=(mk,dipole)

#p RHF/3-21G nosymm scf=tight
QM/MM sample
0 1

EOF
2.4 中間ファイル
これらのファイルは、計算実行中に作成されるファイルです。ファイルが存在する場合は上書きされます。

	gaussian.in
	

	gdatas.wpp
	

	
	


3. 設定パラメータ詳細
3.1 mdinファイル
QMTHEORY
QM領域に適用される理論レベルを指定するためのパラメータです。Gaussianを利用する場合は8を指定します。


= 1
PM3 (default)


= 2
AM1


= 3
MNDO


= 4
PDDG/PM3


= 5
PDDG/MNDO


= 6
PM3CARB1


= 7
DFTB/SCC-DFTB


= 8
Gaussian Interface
3.2 Gaussian設定ファイル
ns_timing
Gaussian03の計算結果から、エネルギーと力以外のデータを出力するタイミングを整数で指定します。0のときは出力しません。

kind_chg
出力する電荷分布の種類を指定します（出力間隔はns_timingになります）。2以上を指定するときは、Gaussianインプットファイルのルートセクション（Gaussian設定ファイルのヘッダー記述部）にpopキーワードなどが必要になります。

= 0
何もしない

= 1
Mulliken charges


= 2
Potential-derived charges


= 3
Atoms In Molecule による電荷


= 4
NPA による電荷

fn_chg
QM の電荷分布を出力するファイル名を指定します。指定しない場合は、デフォルトのファイル名になります。
keep_out
Gaussian03アウトプットファイルの処理方法を指定します（アウトプットファイルの出力ディレクトリは環境変数GAUSS_SCRDIR に指定されているディレクトリになります）。


= -1
アウトプットファイルを保存しない


= 0
エラーが生じたときのみ、アウトプットファイルを残す


= 1
アウトプットファイルをns_timingの間隔で保存する


= 2
アウトプットファイルを毎ステップ保存する

keep_inp
Gaussian03インプットファイルの処理方法を指定します。


= 0
インプットファイルを保存しない


= 1
インプットファイルをns_timingの間隔で保存する


= 2
インプットファイルを毎ステップ保存する

ifdebug
= 0
デバッグ情報を出力しない

= 1
デバッグ情報を出力する

ipack_rwf
Gaussianの計算結果の入っているread-write fileの処理内容を指定します（出力間隔はns_timingになります）。


= 0
何もしない


= 1
QM 座標、MM 座標とその電荷、それぞれにかかる力と系のエネルギーとQM に割り当てられる電荷分布を保存する
isave_orb
ipack_rwf において保存される情報にMO と重なり積分を追加するかどうかの指定

= 0
追加しない


= 1
追加する

keep_rwf
Gaussianの計算結果の入っているread-write fileの処理方法を指定します（出力間隔はns_timingになります）。


= 0
残さない


= 1
read-write fileをそのまま残す

3.3. 注意事項
（1） Gaussian03の処理がボトルネックになります。しかし、Gaussian03の並列計算は推奨しません。丸め誤差のためにトラジェクトリが不安定になるためです。

PAGE  
6

