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「凝集反応系マルチスケールシミュレーションの研究開発」
2008.7.24　名古屋大学情報科学研究科 優乙石
AMBER9におけるレプリカ交換MD法の実行方法 その3 

-multiSANDERを使った応用をめざして
調査１：　multiSANDERを用いた独立MDジョブの一括投入について

現状報告

実行オプション（例えば次）で

mpiexec -n 16 sander.MPI -rem 0 -ng 16 -groupfile menk_group

-rem 0 とすることで、

レプリカ交換を行わない、まったく独立した多数のMDを、同一温度で実行可能であることが確認できた。この場合、各インプットファイルには、NUMEXCHGなどの、REMD関連のオプションを書いてはいけない。

この場合は、.outなど、全ての出力ファイルが、正常に出力されることを確認した。

今後調べたい事

岡本さんからのご質問：
Q5: mpi_allgather()などにより値の受け渡しをする。

各レプリカに対応して変数が用意されているわけではない。

例えば、myTempはrem.hに唯一定義されいる。

もし、runmd()で使われている座標xを各レプリカから集めて処理したい場合は、

rem.hに変数myXを追加し、runmd()でxへのポインタを渡してあげるだけで

よいのだろうか。

→今後調査します。
Q6: multisander.fにはREMDについてのコードが書かれている。

しかし、REMD以外の方法にもmultiSANDERが関係しているというような

ことがマニュアルに書いてある。（EVB, Steered MD, 熱力学的積分法）

どのように実装されているのだろうか。
→　今回調べてきました。

調査２：　multisanderを用いた熱力学的積分法による自由エネルギー計算

例）アスパラギン酸のプロトン解離の自由エネルギー計算
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の一部について手順を解説する。
１：　初期状態と最終状態のトポロジーファイル作成

ASP-を作るときは、プロトンの電荷を０にして、減少した分を、O=C=Oに再配分する。AMBERでは、HのvdW半径は、もともと０なので、この方法で構わない。
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出力される始点と終点のトポロジーファイル

asph_model.prmtop,　　asp_model.prmtop
２：　パラメータλを変えて、multisanderを使って、５つのシミュレーションを行う。
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λ＝0.0000， 0.1127， 0.5000， 0.8873， 1.0000
 インプットファイルの一例　
model_step2.mdin
model ASH to ASP for pKa calculation

 &cntrl

   nstlim =3000000, nscm=2000,

   ntx=5, irest=1, ntpr=1000,

   tempi=300.0, temp0=300.0, ntt=3, gamma_ln=5.0,

   ntb=0, igb=5, cut=999.0,

   dt=0.001, 

   ntc=2, ntf=2, 

   ntwr = 10000, ntwx=1000, ntave=1000

   icfe=1, clambda=0.11270,

 /
上記のインプットファイルひとつに対して、始点と終点のトポロジーファイルasph_model.prmtopとasp_model.prmtopを用いたシミュレーションを同時に走らせる。
model_step2.group
-O -i model_step2.mdin -p asph_model.prmtop -c asph_model_step1.rst -o asph_model_step2.out -inf asph.mdinfo -x asph_model_step2.mdcrd -r asph_model_step2.rst
-O -i model_step2.mdin -p asp_model.prmtop -c asp_model_step1.rst -o asp_model_step2.out -inf asp.mdinfo -x asp_model_step2.mdcrd -r asp_model_step2.rst
各λにおけるポテンシャルエネルギーは、icfe=1の場合次のmixing ruleで計算される。
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このようなマルチMDを5セット走らせる。

run_model.x
mpirun -np 2 $AMBERHOME/exe/sander.MPI -ng 2 -groupfile model_step1.group

mpirun -np 2 $AMBERHOME/exe/sander.MPI -ng 2 -groupfile model_step2.group

mpirun -np 2 $AMBERHOME/exe/sander.MPI -ng 2 -groupfile model_step3.group

mpirun -np 2 $AMBERHOME/exe/sander.MPI -ng 2 -groupfile model_step4.group

mpirun -np 2 $AMBERHOME/exe/sander.MPI -ng 2 -groupfile model_step5.group
３：　出力されたアウトファイルを簡単なスクリプトによって処理し、
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を算出し、次の式（Gaussの求積法：Gaussian quadrature）を用いて、自由エネルギー差を算出する。
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結果
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deltaA = (-58.3322 * 0.27777) + (-59.6629 * 0.44444) + (-61.7819 * 0.27777)
 = -59.8807 kcal / Mol
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