AMBER9ソースコード解説


qm_mm.f（QM/MM相互作用エネルギーおよび力の計算）　編集中
16～495 サブルーチン qm_mm
coords() : 全原子の座標(inout)
natom : 全原子数(in)
qmmm_struct%nquant : QM原子数（リンク原子含まず）(in)
qmmm_nml%iqmatoms() : QM原子のインデックス（リンク原子含む）

scaled_mm_charges() : MM原子の電荷(in)
qmmm_struct%iqm_atomic_numbers() : QM原子の原子番号
qmmm_struct%nlink : リンク原子の数(in)
f() : 原子に働く力(out)
qmmm_nml%qmcut : QM-MM静電相互作用のcutoff。cutoffはresidue単位ではなく原子単位で働く?? (in)
qmmm_struct%qm_mm_pairs : 相互作用するMM原子の数

qmmm_struct%qm_mm_pair_list() :

qmmm_struct%qm_coords() : QM原子の座標（リンク原子含む）

qmmm_struct%dxyzqm() : QM部のエネルギーの微分

qmmm_struct%dxyzcl() : QM-MM部のエネルギーの微分

qmmm_struct%qm_xcrd() : QMと相互作用するMM原子の座標と電荷。
～　初期設定　～

94～161　メモリ確保
	


163～223　非結合相互作用のリストを作る

	※周期系の場合について説明する
169 QM原子の占める部分にcutoff半径を加えた矩形領域をbxbndに設定する。

→　サブルーチン qm_check_periodic
177 cutoff内のMM原子（ただし、MM link maskは除く）の座標と電荷をqmmm_struct%qm_xcrdに設定する
→　サブルーチン qm_fill_xcrd_periodic
214 リンク原子の座標を設定
→　サブルーチン position_link_atoms


225～281　その他QM/MM関連の設定

	～　初回だけ実行される部分　～
231 QM計算に必要なパラメータの設定

→　サブルーチン qm2_load_params_and_allocate

～　Ewald計算の設定　～

256 k空間に関する計算

→　サブルーチン qm_ewald_calc_kvec

269
→　サブルーチン qm_ewald_calc_ktable


～　本計算　～

287

296 SCF計算
→　サブルーチン qm2_energy
311 QMからQMに働く力の計算
→　サブルーチン qm2_get_qm_forces
317～321 QM-MM相互作用させるとき（qmmm_nml%qmmm_int==1）、QM-MM間の力を計算
→　サブルーチン qm2_get_qmmm_forces
328～337 Ewaldを用いるとき（qmmm_nml%qm_ewald>0）、Ewaldポテンシャルの力を計算
→　サブルーチン qm_ewald_get_forces
343～377 計算した力をsanderの配列に戻す

	346～352 QM原子の勾配qmmm_struct%dxyzqmをfから引く
355～362 MM原子の勾配qmmm_struct%dxyzclをfから引く
365～377 QMのEwaldに関する勾配qmewald%d_ewald_mmをfから引く


379～407 リンク原子の力をQM原子、MM原子に割り振る

	381 リンクペアのMM原子の座標をcoordsに戻す
→　サブルーチン rst_mm_link_pair_crd
386～405 各リンク原子に対するリンクペアのQM,MM原子の力を修正する。リンクペアのQM原子-MM原子の軸に直交する力をリンク原子の位置に応じて、分配している
391力の修正forcemodを計算する。
→　サブルーチン distribute_lnk_f
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ここで、
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はそれぞれ、MM原子、QM原子の座標、
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はリンク原子とQM原子の距離、
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はリンク原子上の力である
397～399
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403～405
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～　ファイル出力　～

411～438 Mulliken電荷を出力する
	


444～488 必要ならば（qmmm_nml%verbosity>0）、QM/MM計算に関する詳細な結果を出力する

	


_1242129855.unknown

_1242138875.unknown

_1242138876.unknown

_1242129910.unknown

_1242130511.unknown

_1242129899.unknown

_1242129583.unknown

_1242129854.unknown

