ＲＯＡＲモジュールに基礎をおいたab initio ＱＭ／ＭＭの実現
2007/04/09
1． 前回まで
· qm_mm.Fからcompfgに代わるルーチンgaussfgを呼ぶこと。
· gaussfg内で、QM、MMの各座標・電荷からGAUSSIAN用の入力ファイルを作成。
· g03の実行結果をPrtGVal?.exeで処理し、その結果を座標・エネルギー変数に設定。
· テスト方法をいくつか列挙。

2． 今回

· MM原子が0個のときに、chargeオプションをつけないようにした。
3． 問題点

· エネルギー原点をどうすればよいか。（保留）

· 現行のroarでは原子数が25,000の系では非結合ペアリストの数が多すぎて計算できない。（roarの問題のため保留）
· Windows版roarではNQT=0で異常終了。（roarの問題のため保留）

· IFQT=0のときに異常終了。（roarの問題のため保留）

· 単位変換の係数はどの時代のものを使えばよいか。（gaussianで用いている値を調査する必要あり）
· g03やPrtGvalで異常終了したときの処理方法。（保留）
· いらないコードの削除や最適化。（保留）

· Windows版について。（保留）
· 2007/04/06現在、ppc101は利用できない（ディスク交換待ち）

4． テスト項目について

（1） コンパイルでき、実行できることを確認。　→　ＯＫ（NH3-H2O＋水、CH3OH＋水、Li+＋水）

（2） 全エネルギー変化や分子運動を見て、compfgとgaussfgとで運動が“似ている”ことを確認。→　ＯＫ
（3） compfg, gaussfgのエネルギー・力アップデートの直前でリターンしたときに、同じ結果になることを確認。　→　ＯＫ
（4） CUT=7.0とし、水とLiとを孤立させる。この系についてpm3でmopacとgaussianの結果を比較。→　力について、0.02kcal/mol/angstrom程度の違い。
（5） 上の系で、エネルギー最小化を実行する。→　座標については0.0001angstrom程度の違い。
（6） CUT=30.0とした場合。→　エラーで最小化がストップしてしまう。メタノール＋水系でも同様。roar用のサンプルも走らない。
Minimizeの結果（Liと相互作用していないQM水分子）
[mopac-pm3]

   NSTEP       ENERGY          RMS            GMAX         NAME    NUMBER

     28    -0.533553E+02   0.768206E-04   0.242768E-03     O           3

 BOND    =      0.000000  ANGLE   =      0.000000  DIHED      =      0.000000

 NONBOND =      0.000000  EEL     =      0.000000  HBOND      =      0.000000

 1-4 NB  =      0.000000  1-4 EEL =      0.000000  CONSTRAINT =      0.000000

 EPOLAR  =      0.000000  ETHREEB =      0.000000

          ELAPSED TIME =      0.000     TOTAL TIME =      0.030

    5

  10.0000000   0.0000000   0.0000000   0.0000000  10.0000000   0.0000000

  -0.0166460   0.0000000   0.0000000  -0.5776770   0.7678035   0.0000000

  -0.5776770  -0.7678035   0.0000000

[gaussian-pm3]

   NSTEP       ENERGY          RMS            GMAX         NAME    NUMBER

     19    -0.534380E+02   0.192663E-04   0.540077E-04     O           3

 BOND    =      0.000000  ANGLE   =      0.000000  DIHED      =      0.000000

 NONBOND =      0.000000  EEL     =      0.000000  HBOND      =      0.000000

 1-4 NB  =      0.000000  1-4 EEL =      0.000000  CONSTRAINT =      0.000000

 EPOLAR  =      0.000000  ETHREEB =      0.000000

          ELAPSED TIME =      0.000     TOTAL TIME =     23.770

    5

  10.0000000   0.0000000   0.0000000   0.0000000  10.0000000   0.0000000

  -0.0166644   0.0000000   0.0000000  -0.5776678   0.7678362   0.0000000

  -0.5776678  -0.7678362   0.0000000
      SUBROUTINE gaussfg(XPARAM,INT,ESCF,FULSCF,GRAD,LGRAD,

     .                  coord,nquant,crdsmm,chrgs,iread,dxyzqm,

     .                  dxyzcl,icalcf,iqmres,mark,jqatms)

      (略)
      if(first_call) then

        first_call = .false.

        ! gaussian.headを読み込んで、ghead_?????に格納

        open(io1,file='gaussian.header',status='old',action='read')

        read(io1,'(a)') ghead_route ! forceやchargeが入っていてはいけない

        read(io1,'(a)') ghead_molsp

        close(io1)

      endif

      ! QMと相互作用するMM原子を検索
      mmflg = .false.

      do i=1,NATOM

        mmflgs(i) = .false.

      enddo

      indxmm = 1

      do i=1,nquant

        ni_mm = iqmres(indxmm)

        indxmm = indxmm + 1

        do j=1,ni_mm

          jmm = iqmres(indxmm)

          jcoord = (jmm-1)*3

          mmflg = .true.

          mmflgs(jmm) = .true.

c          if(.not. mmflgs(jmm)) mmflgs(jmm) = .true.

          indxmm = indxmm + 1

        enddo

      enddo
      ! gaussian input fileを作成する

      open(io1,file='gaussian.in',status='replace',action='write')

      ! gjf:header

      write(io1,'(a)') '%nosave'

      write(io1,'(a)') '%rwf=elec.rwf'

      if(mmflg) then

        write(io1,'(a)') trim(ghead_route)//' force iop(6/13=1) charge'

      else

        write(io1,'(a)') trim(ghead_route)//' force iop(6/13=1)'

      endif

      write(io1,'(a)')

      write(io1,'(a)') 'QM/MM'

      write(io1,'(a)')

      write(io1,'(a)') ghead_molsp

      ! gjf:QM

      !labels,coordは先頭から使うので、i->jqatms(i)としなくてよい

      do i=1,nquant

        write(io1,'(i,3f)') labels(i),(coord(j,i),j=1,3)

      enddo

      write(io1,'(a)')

      ! gjf:MM

      if(mmflg) then

        do i=1,NATOM

          if(mmflgs(i)) then

            write(io1,'(4f)')

     $        (crdsmm((i-1)*3+j),j=1,3), chrgs(i)/qscale

          endif

        enddo

        write(io1,'(a)')

        do i=1,NATOM

          if(mmflgs(i)) then

            write(io1,'(4f)')

     $        (crdsmm((i-1)*3+j),j=1,3)

          endif

        enddo

        write(io1,'(a)')

      endif

      close(io1)

      ! Gaussianを実行する

      (略)
      ! ファイルからエネルギーと力を読み込む

      open(io1,file='gdatas.wpp',status='old',action='read')

      (略)
      if(escf.lt.emin.or.emin.eq.0.d0) emin=escf ! ← 必要？

      if(icalcf.ne.0) return !エネルギーだけ計算して力はupdateしない

      (略)
      close(io1)

 4000 RETURN

      END
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