
!"#$%&を用いた'()((計算

第二回!"#$%&講習会
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講習内容

•  '()((ハイブリッド法の概要*
•  !"#$%&における実装・計算手順*
•  '()((法の演習*
•  +!,+(-'()((.法の演習*
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講習内容

•  '()((ハイブリッド法の概要*
•  !"#$%&における実装・計算手順*
•  '()((法の演習*
•  +!,+(-'()((.法の演習*
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'()((ハイブリッド法

•  分子計算につきまとう規模と精度の問題*
– 全体構造的制約と局所的電子状態の両方が重要'

– 全体の低コスト計算＋重要な部位の高精度計算'

– 量子力学()*+計算'
•  高計算コスト'
•  結合状態の事前決定が不要、高精度'

– 古典力学(**+計算'
•  事前に設定した結合に対応した力場を利用'

•  低計算コスト'

–  )*,**法、-!.-*()*,**+法'

4



'()((法

•  '()((法*
– 全系 /')*系 0'**系'

– **環境下での)*計算＋)*環境下での**計算'
–  )*部分と**部分が相互に影響'

– 現状の!"#$%&では)*,**間結合は考慮しない'

高精度

低精度
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)*系 **系

モデル系

+!,+(法

•  +!,+(法*
– 全系 ・モデル系'

– 全系低精度‐モデル系低精度＋モデル系高精度'
– 各計算は独立・計算レベルの組み合わせは自由'

–  !"#$%&での1234'567&'
•  モデル内/原子からは最大/個の1234'567&'
•  水素で置換・結合長は元の何倍か指定'

1234'567&

#
#

0
○

高精度

低精度
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8%51系 *79%1系



講習内容

•  '()((ハイブリッド法の概要*
•  !"#$%&における実装・計算手順*
•  '()((法の演習*
•  +!,+(-'()((.法の演習*
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!"#$%&でのハイブリッド法の実装概要

•  ((計算には"123%4プログラムを利用*
–  フリーの古典動力学プログラム'

–  "234%:;!"<%=%を通して実行'
–  "234%:のインプット作成の知識が必要'

•  複数のインプットで計算を細かく制御*
– 全体を統括するインプット'
–  >系?計算レベル@毎に別のインプット
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本講習で扱うファイルの種類と拡張子

•  "123%4のインプットファイル*
–  "234%:内での標準拡張子 <=AB'
– 本講習内では拡張子 <C3 として扱う'

•  "123%4のパラメータファイル*
–  "234%:内での標準拡張子 <D:&'

!!"#$% !!!!原子数"
!!!!!"!!!!&!!!!!'()$"**+,!!!!()%*(-++!!!!()$.----!!!!!",-!!!!!!!!%!!!!!#!!!!!-!

!!!!!%!!!!/&!!!!'")(%+$#$!!!!()$("(-(!!!!")$+##+*!!!!!".-!!!!!!!!"!

!!!!!#!!!!0!!!!!'")%.*%+.!!!!()($$$#*!!!'()#(+("-!!!!!",+!!!!!!!!"!

!!!!!-!!!!1!!!!!!()$.$$%,!!!!()"$++..!!!!()$+,%#.!!!!!",$!!!!!!!!"!!!!!+!!!!!$!

!!!!!+!!!!/!!!!!!")"$$-#$!!!'()"".,*"!!!'()".*..*!!!!!",.!!!!!!!!-!

!!!!!$!!!!/!!!!!!")%"**-,!!!!()-".-("!!!!")+("$(.!!!!!",.!!!!!!!!-!

!!!!!,!!!!02!!!!'#)*#-,+-!!!'#).--#*(!!!',)#("+,+!!!!!!+#!!!!!!!!*!!!!!.!

!!!!!*!!!!/2!!!!'#),("*##!!!'#)(.$$--!!!',),,%,#(!!!!!!+-!!!!!!!!,!

!!!!!.!!!!/2!!!!'-)"$"(**!!!'-)+,"+#.!!!',).$,%+-!!!!!!+-!!!!!!!!,!

!!!!"(!!!!02!!!!'#)#--#$"!!!'+)($-,%*!!!'#)%.%$"$!!!!!!+#!!!!!!!""!!!!"%!

　　　　：!
　 #番号$"#名称$"""#%座標$"""""#&座標$""""""#'座標$"""#原子タイプ$"""#結合原子$ !!

　　　　：!
!!"#$%!!!!/2!!!!!,)+%(.(,!!!!$)-"(*($!!!!+)+"---.!!!!!!+-!!!!!"#$(!
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本講習で扱うファイルの種類と拡張子

•  分子座標ファイル*
–  E*71'EFG'H1%'I7:&56'

– 本講習内では拡張子 <=AB'として扱う'
!!"#$% !!!!原子数"
#コメント行$"
!&!!!!!!!'()$"**+,!!!!()%*(-++!!!!()$.----!

!/!!!!!!!'")(%+$#$!!!!()$("(-(!!!!")$+##+*!

!0!!!!!!!'")%.*%+.!!!!()($$$#*!!!'()#(+("-!

!1!!!!!!!!()$.$$%,!!!!()"$++..!!!!()$+,%#.!

!/!!!!!!!!")"$$-#$!!!'()"".,*"!!!'()".*..*!

!/!!!!!!!!")%"**-,!!!!()-".-("!!!!")+("$(.!

!0!!!!!!!'#)*#-,+-!!!'#).--#*(!!!',)#("+,+!

!/!!!!!!!'#),("*##!!!'#)(.$$--!!!',),,%,#(!

!/!!!!!!!'-)"$"(**!!!'-)+,"+#.!!!',).$,%+-!

!0!!!!!!!'#)#--#$"!!!'+)($-,%*!!!'#)%.%$"$!

!3!

#原子名$"""#%座標$""""""#&座標$"""""#'座標$"
!3!

!/!!!!!!!!,)+%(.(,!!!!$)-"(*($!!!!+)+"---.
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各手法で必要なインプット

•  '()((法*

•  +!,+(-'()((.法

JK!5&%L<23D '：全体インプット'
JK!5&%L<)*<23D '：)*計算インプット'
JK!5&%L<**<23D '：**計算インプット'
'
計M個のインプットファイル

JK!5&%L<23D '：全体インプット'
JK!5&%L<N8<23D '：N7OP8%51インプット'
JK!5&%L<N*<23D '：N7OP*79%1インプット'
JK!5&%L<Q*<23D '：Q2R$P*79%1インプット'
'
計S個のインプットファイル
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インプットの概要

•  全体インプットと個別インプット
全体インプット*
　ハイブリッド計算自体の条件を指定'

個別インプット*
　各々の部分計算の条件を指定

T#736:71'
'!5&%675819%:U'!#7:%V%:.-/WU'
,'
'
;'(((*
*!5&%'(675819%<'(:=*
*!5&%((675819%<((:=*
)*
'
>%?&*
(全体の分子構造指定+'
X'
X'
@2A*

T#736:71'
'!5&%675819%<'(:U,'
'
;B#C*
-計算条件.*
)*
'
D5E1E*
(基底関数指定+'
：'
@2A
'
>%?&F+!,+(*
(部分構造指定+'
X'
X'
@2A*

T#736:71'
'!5&%675819%<((:U,'
'
;"123%4*
-計算条件.*
)*
'
>%?&F+!,+(*
(部分構造指定+'
X'
X'
@2A*
'
"12GHI*
(分子の結合情報指定+'
：'
@2A
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!"J4%Kで作成'
"12L'(((で作成



計算準備手順

•  全系の"123%4インプットファイルを作成*
–  この部分は!"#$%&講習会の範囲外'

– 講習会では予め用意したものを利用'

•  系、計算レベル毎のインプットの作成*
– 計算条件などはテンプレートを修正か!"V:%Dで作成'

– 構造指定は全系の"234%:インプットから加工'

•  スクリプトファイルの作成*
– テンプレートファイルを修正'
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分子モデルビューア

•  '()((の指定に番号確認が必要*
–  YZ7R59:7を利用して通し番号を確認

M5N%8*の右のマーククリック'
→B%O2Pタブ*
''''Y67&'N5[%1\の"%=6で'
''''>Q21RS%*,T@を選択'
'
,TはUから始まるので注意VV

E*71'EFG形式(拡張子<=AB+のファイルを開く'
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本講習での題材

•  '()((の例題*
– 水溶液中のホルムアミド'
–  )*（ホルムアミド）,**(水+'

•  +!,+(の例題*
–  トリプトファンケージ'

– モデル系：トリプトファン部分

•  エネルギー・微分計算*
•  構造最適化*
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本講習での'(計算条件

•  '(計算は!"J4%Kのデフォルト値を利用*

– 計算条件'
•  計算手法 '：]^"（8_`）'

•  汎関数 '：abcdE]'

•  基底関数 '：]%I;P`eV'

•  電荷 ' '：f'

–  ;ノードSfコアでの並列計算'
•  !#?4%J%4,+は並列数と同じ値に設定
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講習内容

•  '()((ハイブリッド法の概要*
•  !"#$%&における実装・計算手順*
•  '()((法の演習*
•  +!,+(-'()((.法の演習*
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'()((法の演習：概要

•  水溶液中のホルムアミド*
– 水分子の影響を**で扱って取り込む'

'(計算

((計算

静電相互作用'
分子間力相互作用
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'()((法の演習-/.

•  利用するファイルの確認・コピー*
–  !"#$%&!'(%)!*"+,%!-,+././'!01112%3-4,%!以下'

– ディレクトリXg=5&fh'
•  "234%:インプット '：I7:&5&29%0O56%:<C3'

•  E*71ファイル ' '：I7:&5&29%0O56%:<=&71<=AB'

– ディレクトリ："g*VNY"g,)***'
•  インプット・スクリプトのテンプレート群'

– ディレクトリ："g*VNY"g,V5:5&'
•  **パラメータ ' '：7D1\55<D:&'

– 作業用ディレクトリを作成・ファイルをコピー'
45!6789:!;<=6(">69?@!

45!A8!;<=6(">69?@!

45!AB!CDE6@"CFG@HCID=:@CJ:=9?9?FCKLLLM@AJN:@C;<=6("CO!)C!

45!AB!CDE6@"CFG@HCID=:@CJ:=9?9?FCKLLLM@AJN:@CP;LQMRP;CKLLLCO!)C!

45!AB!CDE6@"CFG@HCID=:@CJ:=9?9?FCKLLLM@AJN:@CP;LQMRP;CQ=:=6CEBGI==)B:6!)C
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'()((法の演習-L.

•  使用するパラメータに不備がないか確認*
–  "234%:の5258WX%を実行してみる'

•  ,$7&%h,R1%B,\$5:%,C34%:,i<;<fj,[23,5351AB%'
45!()*+,-(./,0(1)23,(4567,3(8!9!:;(<56(262/=0,"
!

!!!!!SSSSSSSSSSSSSSSSSSSSSSSSSSSSSSSSSSSSSSSSSSSSSSSSSSSSSSSSSSSSSSSSSSSSSS!

!!!SSSSSSSSSSSSSSSSSSSSSSSSSSSSSSSSSSSSSSSSSSSSSSSSSSSSSSSSSSSSSSSSSSSSSSSSSS!

!!SSS!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!SSS!
!SSS!!!!!!!!!!!!PT1U;V!!'''!!WEXJY=:@!PEEGI!XE:!LEG@ANG=:!Z@I9F?!!!!!!!!!!!!SSS!

!SS!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!SS!

!SS!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!![@:I9E?!$)%!!\@]:N=:^!%("#!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!SS!

!SS!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!SS!

!SS!!!!!!!!!!!!!!!&EB^:9FDJ!_A`!!a=^!29GG9=6!QE?8@:!!"..('%("#!!!!!!!!!!!!!!!SS!

!SSS!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!RGG!V9FDJI!V@I@:b@8!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!SSS!
!!SSS!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!SSS!

!!!SSSSSSSSSSSSSSSSSSSSSSSSSSSSSSSSSSSSSSSSSSSSSSSSSSSSSSSSSSSSSSSSSSSSSSSSSS!

!!!!!SSSSSSSSSSSSSSSSSSSSSSSSSSSSSSSSSSSSSSSSSSSSSSSSSSSSSSSSSSSSSSSSSSSSSS!

!

!;?J@:!&=:J@I9=?!&EE:89?=J@!\9G@!1=6@!3!!>*3+2+5?,@A24,3!456"
!;?J@:!QEJ@?J9=G!Q=:=6@J@:!\9G@!1=6@!3!!*B/122!B3+"
!

!PD@!PT1U;V!R?=G^I9I!\=A9G9J^!A=?!Q:Eb98@!3!

!

!c@?@:=G!W^IJ@6!=?8!\E:A@!\9@G8!T?XE:6=J9E?!dce!
!\E:A@!\9@G8!Q=:=6@J@:I!XE:!T?J@:=AJ9E?I!dQe!

!PEJ=G!QEJ@?J9=G!;?@:F^!=?8!9JI!&E6BE?@?JI!d;e!

!;?@:F^!f:@=78EY?!Eb@:!;=AD!EX!JD@!RJE6I!dRe!

!M9IJ!EX!JD@!M=:F@!T?89b98N=G!T?J@:=AJ9E?I!dMe!

!Z@J=9GI!XE:!RGG!T?89b98N=G!T?J@:=AJ9E?I!dZe!
!;G@AJ:EIJ=J9Ag!T?@:J9=G!h![9:9=G!Q:EB@:J9@I!dLe!

!&E??@AJ9b9J^!M9IJI!XE:!;=AD!EX!JD@!RJE6I!d&e!

!

"234%:ディレクトリの5351AB%を実行'
'
'
'
'
'
'
'
'
'
'
'

対話形式で"234%:インプット・パラメータを入力'
'
'
'
'
'
'
'
'
'

ここまで来れば確認は-_
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'()((法の演習-Y.

•  ((計算で構造の修正*
–  "234%:の(121&1X%を実行'

– 最適化された <ZWX ファイルを拡張子<[2にリネーム*

•  '(指定する部分の確認*
– 例題の構造ファイルではホルムアミドが先頭に並ぶ'

•  h番～i番の原子が)*原子'

45!()*+,-(./,0(1)23,(4567,3(8!9!:;(<56(+565+50,"
!;?J@:!&=:J@I9=?!&EE:89?=J@!\9G@!1=6@!3!!>*3+2+5?,@A24,3!456"
!;?J@:!QEJ@?J9=G!Q=:=6@J@:!\9G@!1=6@!3!!*B/122!B3+"
!;?J@:!VLW!c:=89@?J!B@:!RJE6!&:9J@:9E?!d()("e!3 !（C64,3を押す）"
!M969J@8!L@6E:^!f\cW!KN=I9'1@YJE?!0BJ969H=J9E?!3!
!K1!TJ@:!!!!!\![=GN@!!!!!!c!VLW!!!!!\!LEb@!!!!i!LEb@!!!R?FG@!!\c!&=GG!!&E66@?J!

!!!!!(!!!!'+(.*)-+$*!!!!!()((.%!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!"!

!

!Mf\cW!!''!!1E:6=G!P@:69?=J9E?!8N@!JE!W6=GGc:=8!

!

!\9?=G!\N?AJ9E?![=GN@!3!!!!!!!!'+(.*)-+$*!
!\9?=G!VLW!c:=89@?J!3!!!!!!!!!!!!!!()((.%!

!\9?=G!c:=89@?J!1E:6!3!!!!!!!!!!!!!()#-(*
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'()((法の演習-\.

•  ユーティリティプログラムを用いて部分構造準備*
–  "12L'(((<%Z%を実行'

•  ,$7&%h,R1%B,\$5:%,6:52323R,)***N%k6l:%,[23,"23;)***<%=%'
45!()*+,-(./,0(1)23,(4325656.(DEEEF,G4H3,(<56(I569DEEE!,J,"
W@G@AJ!A=GANG=J9E?!J^B@!d!"301T0L_KLCLL`!%3KLCLL!e!44!9"
;?J@:!J9?7@:!B=:=6!X9G@!44!*B/122!B3+"
;?J@:!J9?7@:!9?BNJ!X9G@!44!>*3+2+5?,@A24,3!456"
1RJE6!j!"#$% ! ! ! ! !!

1\:=F!j!-+# ! ! ! ! !!

!44!Q:@II!@?J@:!JE!AE?J9?N@!_Q:@II!k!JE!IDEY!X:=F6@?J!9?XE:6=J9E?`!

　#C64,3を押す$"
!T?BNJ!KL!=JE6!G9IJ3!

!!!!;?J@:!l'T!al!JE!I@J!I@mN@?J9=G!=JE6I!X:E6!T!JE!a!

!!!!;?J@:!l(l!JE!J@:69?=J@!9?BNJ!

K-"8": ! ! ! ! ! !!

!RAA@BJ!JD9I!KLCLL!89b9I9E?!n!_k3!RAA@BJ!C!K3!KN9J!C!EJD@:3!V@8E`!

= ! ! ! ! ! !!

;?J@:!ENJBNJ!]=I@!?=6@!44!,J2+:-! ! ! !!

!

45!/1"
LFM56?M5J%&'!4J4!KLLL)9?B(!KLLL>LL)9?B(!KLLL>0BJ)]=ID!KLLL>WQ)]=ID!
KLLL>F:=8)]=ID!,J2+:-!DEEE!EE",J2+:-!DEEE!DE",J2+:-!DEEE!DE!J=0!
XE:6=698@oY=J@:)J9?!XE:6=698@oY=J@:)<6EG)<^H!EBGI==)B:6"

（赤字部分を入力）"

"23;)***<%=%を実行'
今回は)*,**なので;を選択'

パラメータファイルを指定'
P9?7@:インプットを指定'
原子数は"#$%原子!

-+#分子_ホルムアミド＋水-+%個`'
'
'
'
'
'

"番～$番までをKL領域に指定!

!

このKL指定を採用!

出力のベースネームを指定!

!

できたファイルを確認'
水色部分が新しくできたファイル
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'()((法の演習-].

•  生成されたファイルの内容*
–  ,J2+:-!DEEE!EE"

•  MM領域の構造指定：Geom_ONIOM + TinXYZ

–  ,J2+:-!DEEE!DE"
•  QM領域の構造指定：Geom_ONIOM

–  ,J2+:-!DEEE!DE!J=0"
•  QM領域のみを切り出したXMolファイル

–  これとNTPrepを用いてQM計算用のインプットを作成

–  LFM56?M5J%&'!4J4"
•  micro iterationを利用した最適化をする際に必要な情報
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'()((法の演習-^.

•  全体インプットファイルの作成*
– テンプレート()***<23Df+を加工'

•  ネームリスト (;#?2_4?8+'の編集'
–  !5&%67%Z5&U/:U'!#?4%J%4,+6\UU'

•  ネームリスト (;'(((+'の編集'
–  !5&%'(67%Z5&U/<'(:=*!5&%((67%Z5&U/<((:=*J545&67?K8E55<K4&:*

•  分子座標(m%7&カード+の追加'
–  I7:&5&29%0O56%:<=&71<=AB'の内容を挿入（先頭の原子数は消去）'
–  座標部分の先頭に@>%?&@U'末尾に@@2A@を追加'

•  "234%:結合指定の追加'
–  I7:&5&29%0O56%:<C3の内容を挿入（先頭の原子数は消去）'
–  座標部分の先頭に@"12GHI@U'末尾に@@2A@を追加'

•  `%Z5&U/<12Kaとして保存*
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'()((法の演習-b.

•  '(インプットファイルの作成*
–  %=5&fh<)***<)*<=ABファイルを元に!"V:%D実行'

•  ,$7&%h,\$5:%,!"#$%&,36k$%&;fhM<S<f,\k:2D6\,36D:%D'
•  ベースネームは@%Z5&U/<'(@とする'

•  計算のタイプは ;'番 (R:592%36+'を選択'

–  !"V:%Dで生成されたインプットファイルを加工'
•  %Z5&U/<'(<12K*

–  ネームリスト (;(T,2_/+'の編集 (>#58#$P6"@'を追加+'
–  >%?&カードを削除*
–  %Z5&U/<'(((<'(ファイルの内容を追加 (ファイル全体を挿入+'
–  `%Z5&U/<'(<12Kaとして上書き保存

•  %Z5&U/<'(FPS%EE<12K*
–  ネームリスト (;(T,2_/+'の編集 (>#58#$P6"@を追加+'
–  >%?&カード・D5E1Eカードを削除*
–  `%Z5&U/<'(FPS%EE<12Kaとして上書き保存*
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'()((法の演習-c.

•  ((インプットファイルの作成*
– テンプレート()***n**<23Df+を加工'

•  ネームリスト (;#?2_4?8+'の編集'
–  !5&%67%Z5&U/<((:=*!#?4%J%4,+6\U= 'を追加'

•  ネームリスト (;"123%4+'の編集'
–  K545&67?K8E55<K4&: '（今回使用するパラメータファイル）とする'

•  分子座標の追加'
–  %Z5&U/<'(((<((の挿入'

•  `%Z5&U/<((<12Kaとして保存*
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'()((法の演習-d.

•  スクリプトファイルの作成*
– テンプレート()***n`V<[5\$+を編集'

•  ヘッダ部分の修正 -8<ce/U.*
–  必要ならば@o`bY"#Q'p7')***n`Vnqr<7>(アウトプット名+などを変更'

»  o`bY"#Q'p7'%=5&fhn`Vnqr<7'

•  使用するファイル名の変更 (1<SMU'Sc+'
–  >%ZK?4_*(+M6#fg!>@(@@ '→@%ZK?4_*(+M6%Z5&U/@'
–  >%ZK?4_*((Jh(6#fg!>@(@@ '→@%ZK?4_*((Jh(6?K8E55<K4&@'

•  `%Z5&U/FBJ<N5E$aとして保存

27

'()((法の演習-/U.

•  ジョブの実行*
–  sJ'\[56k$'%=5&fhn`V<[5\$'

– 結果が %=5&fhn`VnJKr7[.]L<7'に出力される 

28



'()((法の演習-//.

•  アウトプットファイルの見方*
– 順番に以下の内容がアウトプットファイルに記述'

•  スクリプトファイルの内容と比較してみましょう'

中間ファイルの準備

)*,**でのR:592%36計算

b5\.3D（全体系）'
b5\.3D（)*系）'
b5\.3D（**系）'
'
)***V:%D（全体系）'
(.32C51'Rl%\\計算+'
"234%:;!"（**系）'
*].36h（)*系）'
g#V（)*系）'
`#^（)*系）'
`#^m:59（)*系）'
]^"]M（)*系）'
)***（全体系）

**系の計算

)*系の計算

29

'()((法の演習-/L.

•  アウトプットファイルの見方*
–  )***V:%D：全系インプット

30

jjjjjjjjjjjjjjjjjjjjjjjjjjjjjjjjjjjjjjjjjjjjjjjjjjjjjjjjjjjjjjjjjjjjjjjjjjjjjjjj!

Q:EF:=6!!!!!!!!KLLLQ:@B!IJ=:J!

!

!E!W@J!F@E6@J:^!]=I@8!E?!,J2+:-!N,*+"
!!!'''!,J2+:-!EE!N,*+!X9G@!9I!F@?@:=J@8!
!!!'''!,J2+:-!DE!N,*+!X9G@!9I!F@?@:=J@8!
!

Q:EF:=6!!!!!!!!KLLLQ:@B!X9?9ID)!PEJ=G!&Qp!J96@!3!!!!!!!!()(#!I@AE?8I!

''''''''''''''''''''''''''''''''''''''''''''''''''''''''''''''''''''''''''''''''

)***V:%Dの仕事：'
全系の座標(%=5&fh<m%7&+から部分系()*系、**系+の座標を生成'



'()((法の演習-/Y.

•  アウトプットファイルの見方*
–  "234%:;!"：**系インプット

31

"234%:;!"の仕事：'
"234%:の6%\6R:59でエネルギー微分計算を行い、!"#$%&形式に出力'

jjjjjjjjjjjjjjjjjjjjjjjjjjjjjjjjjjjjjjjjjjjjjjjjjjjjjjjjjjjjjjjjjjjjjjjjjjjjjjjj!

Q:EF:=6!!!!!!!P9?7@:%1P!IJ=:J!

!

!E!Q=:=6@J@:!X9G@!j!*B/122!B3+"
!!''!P9?7@:!9?BNJ!X9G@!,J2+:-!EE!I567,3O6B!9I!F@?@:=J@8!
!!''!;<@ANJ@!P9?7@:!B:EF:=6!q4,14.32?q!
!!''!0NJBNJ!9I!Y:9JJ@?!JE!,J2+:-!EE!I567,3PH4!X9G@!
!E!PEJ=G!@?@:F^!j!!!KQ!:;-9;:RS:Q8T:R"
!ooooo!PEJ=G!@?@:F^!F:=89@?J!ooooo!

-"""""":!::::9;-U:98;"""""K:!:::-SSRUSQ;9"""""K:!:::988SQTSTS"
9"""""K:!::::9:Q9SRRQ"""""":!::::TU;U;;US"""""":!:::-RSURTSQ9"
："
："
-U;;"""""":!:::-Q9-;99;R"""""":!:::-8URU-:;:"""""":!::::T:;QUSSQ"
-U;8"""""":!:::--U::-Q8-"""""":!:::-U-Q:TUS;"""""":!::::89RQQURU"
!

Q:EF:=6!!!!!!!P9?7@:%1P!X9?9ID)!PEJ=G!&Qp!J96@!3!!!!!!!!()(#!I@AE?8I!

''''''''''''''''''''''''''''''''''''''''''''''''''''''''''''''''''''''''''''''''!

計算条件を表示

((系の((計算による*
全エネルギー、*
エネルギー微分を表示*
-((系なので/Y]^原子.

'()((法の演習-/\.

•  アウトプットファイルの見方*
–  `#^m:59：)*系インプット

32

jjjjjjjjjjjjjjjjjjjjjjjjjjjjjjjjjjjjjjjjjjjjjjjjjjjjjjjjjjjjjjjjjjjjjjjjjjjjjjjj!

Q:EF:=6!!!!!!!!!W&\c:=8!IJ=:J!

　：!

!ooooo!V*564"G)23.,"G*6435<H45*6!ooooo!
!!!"!!!!!()(((("-$(!!!!!()(((##-.(!!!!!()(((-*,(+!

!!!%!!!!'()((((("$#!!!!'()((("#($$!!!!'()(((%$+.+!

!!!：!
"#++!!!!'()((("++%+!!!!'()((("$#""!!!!'()((((+**#!

"#+$!!!!'()((((.%-%!!!!'()((("%$%(!!!!'()((((+($%!

!ooooo!"@!AE?J:9]NJ9E?!XE:!F:=89@?J!ooooo!

　：!
!ooooo!I*42/",6,3.=".32?5,64!ooooo!
"""-""""":!::RST;S-""""":!::;999-Q""""":!:U-8QT8:"
"""："
"""8""""K:!::U8QQTR""""K:!:::Q-Q--""""":!:::-R8;U"
!

Q:EF:=6!!!!!!!!!W&\c:=8!X9?9ID)!PEJ=G!&Qp!J96@!3!!!!!!!!")-+!I@AE?8I!

''''''''''''''''''''''''''''''''''''''''''''''''''''''''''''''''''''''''''''''''!

点電荷として考慮した*
((原子に対する*
エネルギー微分寄与

'(原子に対する*
エネルギー微分寄与

注：g#Vでエラーが出ますが、これは今回の計算ではg#Vを用いていないためです'
g#Vを用いた計算でも利用できるようにテンプレートにはg#V計算の実行が含まれています'



'()((法の演習-/].

•  アウトプットファイルの見方*
–  )***：全系インプット

33

jjjjjjjjjjjjjjjjjjjjjjjjjjjjjjjjjjjjjjjjjjjjjjjjjjjjjjjjjjjjjjjjjjjjjjjjjjjjjjjj!

Q:EF:=6!!!!!!!!!!!!KLLL!IJ=:J!

!

!E!b82T?8@<!j!PkQ;!

!E!I*42/"DE",6,3.=!!!!!!!!!!!!!!!!!!j!!!'"$.),+,(%,(*#%%-!
!E!I*42/"EE",6,3.=!!!!!!!!!!!!!!!!!!j!!!'*)(+"%+(-.(*$,((!
!E!W26"?,3"X22/1"564,32G45*6",6,3.=!j!!',)$#.,(-$%.",#((+;'((#!
!E!I*42/"DE(EE",6,3.=!!!!!!!!!!!!!!!j!!!'",,)*"+.",%,*,%(!
!oooo!W26"?,3"X22/1"G*6435<H45*6">*3".32?5,64"#DE"24*+$!oooo!
!!!!!"!!!!!'()(((%-(+".*((!!!!!!()(((#,%#+"-*(!!!!!'()((("(.",."(+!

!!!!!：!
!!!!!$!!!!!!()((((((((((((!!!!!!()((((((((((((!!!!!!()((((((((((((!

!oooo!W26"?,3"X22/1"G*6435<H45*6">*3".32?5,64"#EE"24*+$!oooo!
!!!!!"!!!!!'()((((((#%"%#-!!!!!'()((((((-#(,"%!!!!!'()((((((,*+-*$!

!!!!!：!
!!"#+$!!!!!!()((((((((((((!!!!!!()((((((((((((!!!!!!()((((((((((((!

!ooooo!I*42/"DE(EE",6,3.=".32?5,64!ooooo!
!!!!!!()((-*+*#,.%%.!!!!!!()((++*++(("*,!!!!!!()(#"+,-*+.*%"!

　　　　　：!
!!!!!!()((((%(+*(,$+!!!!!!()(((((+$(-+$"!!!!!!()((((""*,"$+*!

!

Q:EF:=6!!!!!!!!!!!!KLLL!X9?9ID)!PEJ=G!&Qp!J96@!3!!!!!!!!()($!I@AE?8I!

''''''''''''''''''''''''''''''''''''''''''''''''''''''''''''''''''''''''''''''''!

各部分系のエネルギー*
'(e((間のiAj相互作用*
全'()((エネルギー

iAjエネルギー微分*

全エネルギー微分*

'()((法の演習-@Z</.

•  構造最適化*
– 準備するインプットファイルは一点計算と同じ'
– スクリプトは)***n-D6<[5\$を書き換え'

•  書き換える部分は一点計算の場合と同じ'

–  ]N^239は全系のR:592%36を受け取り、全系構造を動かす'
•  プログラム]N^239から)***nR:59<[5\$が呼び出される'

•  )***nR:59<[5\$の中では以下の処理が行われる'
–  全系構造からプログラム)***V:%Dで)*構造と**構造を作成'
–  部分系の計算で各系のエネルギー、R:592%36を計算'
–  プログラム)***で全系の)*,**エネルギー、R:592%36を作成'

34



講習内容

•  '()((ハイブリッド法の概要*
•  !"#$%&における実装・計算手順*
•  '()((法の演習*
•  +!,+(-'()((.法の演習*

35

+!,+(-'()((.法の演習：概要

•  トリプトファンケージ-JTD記号：/MLH.*
–  トリプトファン部をモデル系として外側の影響を考慮'

36

h%58系

(?A%8系



+!,+(-'()((.法の演習-/.

•  利用するファイルの確認*
–  !"#$%&!'(%)!*"+,%!-,+././'!01112%3-4,%!以下'

– ディレクトリXg=5&f;'
•  "234%:インプット '：":#5R%nhN;F<C3'

•  E*71ファイル ' '：":#5R%nhN;F<=&71<=AB'

– ディレクトリ："g*VNY"g,-!.-*'
•  インプット・スクリプトのテンプレート群'

– ディレクトリ："g*VNY"g,V5:5&'
•  **パラメータ ' '：7D1\55<D:&'

– 作業用ディレクトリを作成・ファイルをコピー'
45!6789:!;<=6(%>69?@!

45!A8!;<=6(%>69?@!

45!AB!CDE6@"CFG@HCID=:@CJ:=9?9?FCKLLLM@AJN:@C;<=6(%CO!)C!

45!AB!CDE6@"CFG@HCID=:@CJ:=9?9?FCKLLLM@AJN:@CP;LQMRP;C01T0LCO!)C!

45!AB!CDE6@"CFG@HCID=:@CJ:=9?9?FCKLLLM@AJN:@CP;LQMRP;CQ=:=6CEBGI==)B:6!)C

37

+!,+(-'()((.法の演習-L.

•  使用するパラメータに不備がないか確認*
–  "234%:の5258WX%を実行してみる'

45!()*+,-(./,0(1)23,(4567,3(8!9!:;(<56(262/=0,"
!

!!!!!SSSSSSSSSSSSSSSSSSSSSSSSSSSSSSSSSSSSSSSSSSSSSSSSSSSSSSSSSSSSSSSSSSSSSS!

!!!SSSSSSSSSSSSSSSSSSSSSSSSSSSSSSSSSSSSSSSSSSSSSSSSSSSSSSSSSSSSSSSSSSSSSSSSSS!

!!SSS!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!SSS!
!SSS!!!!!!!!!!!!PT1U;V!!'''!!WEXJY=:@!PEEGI!XE:!LEG@ANG=:!Z@I9F?!!!!!!!!!!!!SSS!

!SS!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!SS!

!SS!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!![@:I9E?!$)%!!\@]:N=:^!%("#!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!SS!

!SS!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!SS!

!SS!!!!!!!!!!!!!!!&EB^:9FDJ!_A`!!a=^!29GG9=6!QE?8@:!!"..('%("#!!!!!!!!!!!!!!!SS!

!SSS!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!RGG!V9FDJI!V@I@:b@8!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!SSS!
!!SSS!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!SSS!

!!!SSSSSSSSSSSSSSSSSSSSSSSSSSSSSSSSSSSSSSSSSSSSSSSSSSSSSSSSSSSSSSSSSSSSSSSSSS!

!!!!!SSSSSSSSSSSSSSSSSSSSSSSSSSSSSSSSSSSSSSSSSSSSSSSSSSSSSSSSSSSSSSSSSSSSSS!

!

!;?J@:!&=:J@I9=?!&EE:89?=J@!\9G@!1=6@!3!!I3Y2.,Z-F9&!456"
!;?J@:!QEJ@?J9=G!Q=:=6@J@:!\9G@!1=6@!3!!*B/122!B3+"
!

!PD@!PT1U;V!R?=G^I9I!\=A9G9J^!A=?!Q:Eb98@!3!

!

!c@?@:=G!W^IJ@6!=?8!\E:A@!\9@G8!T?XE:6=J9E?!dce!
!\E:A@!\9@G8!Q=:=6@J@:I!XE:!T?J@:=AJ9E?I!dQe!

!PEJ=G!QEJ@?J9=G!;?@:F^!=?8!9JI!&E6BE?@?JI!d;e!

!;?@:F^!f:@=78EY?!Eb@:!;=AD!EX!JD@!RJE6I!dRe!

!M9IJ!EX!JD@!M=:F@!T?89b98N=G!T?J@:=AJ9E?I!dMe!

!Z@J=9GI!XE:!RGG!T?89b98N=G!T?J@:=AJ9E?I!dZe!
!;G@AJ:EIJ=J9Ag!T?@:J9=G!h![9:9=G!Q:EB@:J9@I!dLe!

!&E??@AJ9b9J^!M9IJI!XE:!;=AD!EX!JD@!RJE6I!d&e!

!

"234%:ディレクトリの5351AB%を実行'
'
'
'
'
'
'
'
'
'
'
'
'
'
'

対話形式で"234%:インプット・パラメータファイルを入力'
'
'
'
'
'
'
'
'
'
'
'
'

ここまで出れば確認は-_、適当なものを選んでg36%:

38



+!,+(-'()((.法の演習-Y.

•  ((計算で構造の修正*
–  "234%:の(121&1X%を実行'

– 最適化された <=AB ファイルを拡張子<C3にリネーム'

45!()*+,-(./,0(1)23,(4567,3(8!9!:;(<56(+565+50,"
!;?J@:!&=:J@I9=?!&EE:89?=J@!\9G@!1=6@!3!!I3Y2.,!456"
!;?J@:!QEJ@?J9=G!Q=:=6@J@:!\9G@!1=6@!3!!*B/122!B3+"
!;?J@:!VLW!c:=89@?J!B@:!RJE6!&:9J@:9E?!d()("e!3 !（C64,3を押す）"
!M969J@8!L@6E:^!f\cW!KN=I9'1@YJE?!0BJ969H=J9E?!3!
!K1!TJ@:!!!!!\![=GN@!!!!!!c!VLW!!!!!\!LEb@!!!!i!LEb@!!!R?FG@!!\c!&=GG!!&E66@?J!

!!!!!(!!!!!'+(,)"-"*!!!!!*)*%*(!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!"!

!!!!!3!

!!"*+,!!!!!',%%).-(,!!!!!()((.,!!!!!()((((!!!!()((("!!!*+),(!!!"*+.!!!W6=GGc:=8!

!

!Mf\cW!!''!!1E:6=G!P@:69?=J9E?!8N@!JE!W6=GGc:=8!
!

!\9?=G!\N?AJ9E?![=GN@!3!!!!!!!!!',%%).-(,!

!\9?=G!VLW!c:=89@?J!3!!!!!!!!!!!!!!()((.,!

!\9?=G!c:=89@?J!1E:6!3!!!!!!!!!!!!!()"$*+

39

+!,+(-'()((.法の演習-\.

•  '(指定する部分の確認*
– ビューアでトリプトファン部分の番号を確認'

•  番号がUから始まることに注意する*

40

このあたり



+!,+(-'()((.法の演習-].

•  ユーティリティプログラムを用いて部分構造準備*
–  "23;)***<%=%を実行'

"23;)***<%=%を実行'
今回は-!.-*()*,**+なのでhを選択'

パラメータファイルを指定'
P9?7@:インプットを指定'

原子数は#(-原子!

"分子_全て結合している`'
'
'
'
'
'

..番～""$番までをKL領域に指定!

モデルとその他の間に結合がある!
!

!

!

モデル内の原子..番と!
モデル外の原子.-番の間に結合あり!

このKL指定を採用!

出力のベースネームを指定!

G9?7!=JE6に関しての注意!

!

できたファイルを確認'
水色部分が新しくできたファイル

41

45!()*+,-(./,0(1)23,(4325656.(DEEEF,G4H3,(<56(I569DEEE!,J,"
W@G@AJ!A=GANG=J9E?!J^B@!d!"301T0L_KLCLL`!%3KLCLL!e!44!-"
;?J@:!J9?7@:!B=:=6!X9G@!44!*B/122!B3+"
;?J@:!J9?7@:!9?BNJ!X9G@!44!I3Y2.,Z-F9&!456"
1RJE6!j!#(-! ! ! ! !!

1\:=F!j!!!"! ! ! ! !!

!44!Q:@II!@?J@:!JE!AE?J9?N@!_Q:@II!k!JE!IDEY!X:=F6@?J!9?XE:6=J9E?`!

　#C64,3を押す$"
!T?BNJ!KL!=JE6!G9IJ3!

!!!!;?J@:!l'T!al!JE!I@J!I@mN@?J9=G!=JE6I!X:E6!T!JE!a!

!!!!;?J@:!l(l!JE!J@:69?=J@!9?BNJ!

KSS"--8": ! ! ! ! ! !!

!O!&=NJ9E?r!\:=F6@?J!!!!!!!!!!!!"!!D=I!B=:J9=G!KL!=JJ:9]NJ@!

!

!\:=F6@?J!!!!!!!!!!!!"!

_\:=F6@?J"に属する原子の番号が列挙`!

KL'LL!AE??@AJ!!!!!..d&P!!!!e!'!!!!!!.-d&P!!!!e!

!RAA@BJ!JD9I!KLCLL!89b9I9E?!n!_k3!RAA@BJ!C!K3!KN9J!C!EJD@:3!V@8E`!

= ! ! ! ! ! !!

;?J@:!ENJBNJ!]=I@!?=6@!44!,J2+:9 ! ! ! !!

!10PT&;r3!QG@=I@!AD=?F@!D^8:EF@?!=JE6!J^B@!6=?N=GG^!

!

45!/1"
LFM56?M5J%&'!4J4"01T0L)9?B(!01T0L>cG)9?B(!01T0L>ML)9?B(!01T0L>MV)9?B(!
01T0L>0BJ)]=ID!01T0L>WQ)]=ID!01T0L>F:=8)]=ID"P:&=F@>"M%k)J9?!!
P:&=F@>"M%k)<6EG)<^H!,J2+:9!P[OPE!N/",J2+:9!P[OPE!\E",J2+:9!P[OPE!\E!E*?,/!J=0"
,J2+:9!P[OPE!FE",J2+:9!P[OPE!F]!EBGI==)B:6! ! !（赤字部分を入力）"

+!,+(-'()((.法の演習-^.

•  生成されたファイルの内容*
–  ,J2+:9!P[OPE!N/"

•  ONIOM計算全体用の構造指定：Geom
–  ,J2+:9!P[OPE!\E"

•  High-Model系用の構造指定：Geom_ONIOM
–  ,J2+:9!P[OPE!\E!E*?,/!J=0"

•  モデル系の構造を含むXMol XYZファイル
–  ,J2+:9!P[OPE!FE"

•  Low-Model系用の構造指定：Geom_ONIOM + TinXYZ
–  ,J2+:9!P[OPE!F]"

•  Low-Real系用の構造指定：Geom + TinXYZ
–  LFM56?M5J%&'!4J4"
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+!,+(-'()((.法の演習-b.

•  全体インプットファイルの作成*
– テンプレート(-!.-*nm1<23Df+を加工'

•  ネームリスト (T#736:71+'の編集'
–  !5&%67%Z5&UL:U'!#?4%J%4,+6\UU'

•  ネームリスト (T-!.-*+'の編集'
–  !5&%f(67%Z5&UL<f(:=*!5&%M(67%Z5&UL<M(:=*!5&%Mh67%Z5&UL<Mh:=*

•  分子座標(m%7&カード+の追加'
–  %Z5&UL<+!,+(<>8'の内容を挿入'

•  `%Z5&UL<12Kaとして保存*

43

+!,+(-'()((.法の演習-c.

•  f1P$e(?A%8インプットファイルの作成*
–  %=5&f;<-!.-*<Q*<*79%1<=ABファイルを元に!"V:%D実行'

•  ,$7&%h,\$5:%,!"#$%&,36k$%&;fhM<S<f,\k:2D6\,36D:%D'
•  ベースネームは@%Z5&UL<f(@とする'

•  タスクタイプは ;'番 (R:592%36+'を選択'

–  !"V:%Dで生成されたインプットファイルを加工'
•  %Z5&UL<f(<12K*

–  >%?&カードを削除*
–  %Z5&UL<+!,+(<f(ファイルの内容を追加 (ファイル全体を挿入+'

–  `%Z5&UL<f(<12Kaとして上書き保存

•  %Z5&UL<f(FPS%EE<12K*
–  >%?&カード・D5E1Eカードを削除*
–  `%Z5&UL<f(FPS%EE<12Kaとして上書き保存*
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+!,+(-'()((.法の演習-d.

•  M?ke(?A%8インプットファイルの作成*
– テンプレート(-!.-*nN*<23Df+を加工'

•  ネームリスト (;#?2_4?8+'の編集'
–  !5&%67%Z5&UL<M(:=*!#?4%J%4,+6\U= 'を追加'

•  ネームリスト (;"123%4+'の編集'
–  K545&67?K8E55<K4&: '（今回使用するパラメータファイル）とする'

•  分子座標の追加'
–  %Z5&UL<+!,+(<M(の挿入'
–  "23EFGの最終ライン、#5D'567&部の修正'

»  a#$52P%"?faとなっている部分をacLa-g8352%*fe#.に*

•  `%Z5&UL<M(<12Kaとして保存*

45

+!,+(-'()((.法の演習-/U.

•  M?keh%58インプットファイルの作成*
– テンプレート(-!.-*nN8<23Df+を加工'

•  ネームリスト (;#?2_4?8+'の編集'
–  !5&%67%Z5&UL<Mh:=*!#?4%J%4,+6\U= 'を追加'

•  ネームリスト (;"123%4+'の編集'
–  K545&67?K8E55<K4&: '（今回使用するパラメータファイル）とする'

•  分子座標の追加'
–  %Z5&UL<+!,+(<Mhの挿入'

•  `%Z5&UL<Mh<12Kaとして保存*
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+!,+(-'()((.法の演習-//.

•  スクリプトファイルの作成*
– テンプレート(-!.-*n`V<[5\$+を編集'

•  ヘッダ部分の修正 (1<WPhf+'
–  必要に応じてアウトプットファイル名などの修正'

»  o`bY"#Q'p7'%=5&f;n`Vnqr<7'

•  使用するファイル名の変更 (1<SMU'Sc+'
–  >%ZK?4_*(+M6#fg!>@(@@ '→@%ZK?4_*(+M6%Z5&UL@'
–  >%ZK?4_*((Jh(6#fg!>@(@@ '→@%ZK?4_*((Jh(6?K8E55<K4&@'

•  `%Z5&ULFBJ<N5E$aとして保存

47

+!,+(-'()((.法の演習-/L.

•  ジョブの実行*
–  sJ'\[56k$'%=5&f;n`V<[5\$'

48



+!,+(-'()((.法の演習-/Y.

•  アウトプットファイルの見方*
– 順番に以下の内容がアウトプットファイルに記述'

中間ファイルの準備

-!.-*でのR:592%36計算

b5\.3D（全体系）'
b5\.3D（N8系）'
b5\.3D（N*系）'
b5\.3D（Q*系）'
'
-!.-*V:%D（全体系）'
(.32C51'Rl%\\計算+'
"234%:;!"（N8系）'
"234%:;!"（N*系）'
*].36h（Q*系）'
g#V（Q*系）'
`#^（Q*系）'
`#^m:59（Q*系）'
]^"]M（Q*系）'
-!.-*（全体系）

N8系の計算

Q*系の計算

49

N*系の計算

+!,+(-'()((.法の演習-/\.

•  アウトプットファイルの見方*
–  -!.-*V:%D：全系インプット
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jjjjjjjjjjjjjjjjjjjjjjjjjjjjjjjjjjjjjjjjjjjjjjjjjjjjjjjjjjjjjjjjjjjjjjjjjjjjjjjj!

Q:EF:=6!!!!!!!01T0LQ:@B!IJ=:J!

!

!E!1=6@MV!j!@<=6(%)MV!

!E!1=6@/L!j!@<=6(%)/L!

!E!1=6@ML!j!@<=6(%)ML!

!E!W@J!F@E6@J:^!]=I@8!E?!,J2+:9!N,*+"
!!!'''!,J2+:9!F]!N,*+!X9G@!9I!F@?@:=J@8!
!!!'''!,J2+:9!\E!N,*+!X9G@!9I!F@?@:=J@8!
!!!'''!,J2+:9!FE!N,*+!X9G@!9I!F@?@:=J@8!
!

Q:EF:=6!!!!!!!01T0LQ:@B!X9?9ID)!PEJ=G!&Qp!J96@!3!!!!!!!!()((!I@AE?8I!

''''''''''''''''''''''''''''''''''''''''''''''''''''''''''''''''''''''''''''''''!

-!.-*V:%Dの仕事：'
全系の座標(%=5&f;<m%7&+から部分系(N8系、N*系、Q*系+の座標を生成'



+!,+(-'()((.法の演習-/].

•  アウトプットファイルの見方*
–  "234%:;!"：N8インプット
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jjjjjjjjjjjjjjjjjjjjjjjjjjjjjjjjjjjjjjjjjjjjjjjjjjjjjjjjjjjjjjjjjjjjjjjjjjjjjjjj!

Q:EF:=6!!!!!!!P9?7@:%1P!IJ=:J!

!

!E!Q=:=6@J@:!X9G@!j!*B/122!B3+"
!!''!P9?7@:!9?BNJ!X9G@!,J2+:9!F]!I567,3O6B!9I!F@?@:=J@8!
!!''!;<@ANJ@!P9?7@:!B:EF:=6!q4,14.32?q!
!!''!0NJBNJ!9I!Y:9JJ@?!JE!,J2+:9!F]!I567,3PH4!X9G@!
!E!I*42/",6,3.=!j!!!'")"+%(,.%"+.++,(!
!ooooo!I*42/",6,3.=".32?5,64!ooooo!
"!!!!!!()((((((.%,$%,!!!!!'()(((((%+%.*.%!!!!!'()(((((".#.+*-!

%!!!!!'()(((((+(+.,*+!!!!!!()(((((-"#%"+*!!!!!!()((((("(.$%*,!

：!
#(#!!!!!!()(((((-$#*"#$!!!!!!()((((("*++%+-!!!!!'()(((((%$.*++%!

#(-!!!!!!()(((((-$#*"#$!!!!!'()(((((-*($,.$!!!!!'()(((((#(#+*,"!

!

Q:EF:=6!!!!!!!P9?7@:%1P!X9?9ID)!PEJ=G!&Qp!J96@!3!!!!!!!!()((!I@AE?8I!

''''''''''''''''''''''''''''''''''''''''''''''''''''''''''''''''''''''''''''''''!

全系(8%51系+の'
**で計算した'
全エネルギーと'
エネルギー微分

+!,+(-'()((.法の演習-/^.

•  アウトプットファイルの見方*
–  "234%:;!"：N*インプット'
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jjjjjjjjjjjjjjjjjjjjjjjjjjjjjjjjjjjjjjjjjjjjjjjjjjjjjjjjjjjjjjjjjjjjjjjjjjjjjjjj!

Q:EF:=6!!!!!!!P9?7@:%1P!IJ=:J!

!

!E!Q=:=6@J@:!X9G@!j!*B/122!B3+"
!!''!P9?7@:!9?BNJ!X9G@!,J2+:9!FE!I567,3O6B!9I!F@?@:=J@8!
!!''!;<@ANJ@!P9?7@:!B:EF:=6!q4,14.32?q!
!!''!0NJBNJ!9I!Y:9JJ@?!JE!,J2+:9!FE!I567,3PH4!X9G@!
!E!I*42/",6,3.=!j!!!-).-$%".$"-+#",%$;'((#!
!ooooo!I*42/",6,3.=".32?5,64!ooooo!
"!!!!!'()((-#.(.$++.$!!!!!'()("%+*.+(#+..!!!!!'()("#$.",,,,%%!

%!!!!!'()((%,*($*.(,,!!!!!!()(($(.#,+"*-*!!!!!!()((+$+-"-(*,,!

：!
".!!!!!!()((((#$(.#"#%!!!!!!()((((#."%.((#!!!!!!()((("+"*,,*,-!

!

Q:EF:=6!!!!!!!P9?7@:%1P!X9?9ID)!PEJ=G!&Qp!J96@!3!!!!!!!!()((!I@AE?8I!

''''''''''''''''''''''''''''''''''''''''''''''''''''''''''''''''''''''''''''''''!

モデル系(hc原子+の'
**で計算した'
全エネルギーと'
エネルギー微分



+!,+(-'()((.法の演習-/b.

•  アウトプットファイルの見方*
–  -!.-*：全体インプット
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jjjjjjjjjjjjjjjjjjjjjjjjjjjjjjjjjjjjjjjjjjjjjjjjjjjjjjjjjjjjjjjjjjjjjjjjjjjjjjjj!

Q:EF:=6!!!!!!!!!!!01T0L!IJ=:J!

!

!E!1=6@MV!j!@<=6(%)MV!

!E!1=6@/L!j!@<=6(%)/L!

!E!1=6@ML!j!@<=6(%)ML!

!E!F*A""K"],2/"",6,3.=!j!!!!!!!!!!'")"+%(,.%"+.+$!
!E!\5.)"K"E*?,/",6,3.=!j!!!!!!!!'-(%),(.,++$.%."(!
!E!F*A""K"E*?,/",6,3.=!j!!!!!!!!!!!()((-.-$%".$"+!
!E!P[OPE"""""""",6,3.=!j!!!!!!!!'-(#)*$$,*""%*-*"!
!ooooo!P[OPE".32?5,64!ooooo!
!!!"!!!!!()((((((.#!!!!'()(((((%+#!!!!'()(((((".-!

!!!%!!!!'()(((((+($!!!!!()(((((-"#!!!!!()(((((""(!

!!!：!
!#(-!!!!!()(((((-$-!!!!'()(((((-*"!!!!'()(((((#(-!

!

Q:EF:=6!!!!!!!!!!!01T0L!X9?9ID)!PEJ=G!&Qp!J96@!3!!!!!!!!()((!I@AE?8I!

''''''''''''''''''''''''''''''''''''''''''''''''''''''''''''''''''''''''''''''''!

各系・計算レベルの組での'
エネルギーの値と'
-!.-*エネルギーの値

-!.-*エネルギー微分'

+!,+(-'()((.法の演習-@Z</.

•  構造最適化*
– 準備するインプットファイルは一点計算と同じ'
– スクリプトは-!.-*n-D6<[5\$を書き換え'

•  書き換える部分は一点計算の場合と同じ'

–  ]N^239は全系のR:592%36を受け取り、全系構造を動かす'
•  プログラム]N^239から-!.-*nR:59<[5\$が呼び出される'

•  -!.-*nR:59<[5\$の中では以下の処理が行われる'
–  全系構造からプログラム-!.-*V:%Dで8%51構造と*79%1構造を作成'
–  部分系の計算で各系のエネルギー、R:592%36を計算'
–  プログラム-!.-*で全系の-!.-*エネルギー、R:592%36を作成'
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+!,+(-'()((.法の演習-@Z<L.

•  切断部分の変更*
– 適当な切断箇所を考え、*79%1領域を変えてみる'

•  切断箇所によって**のパラメータがない場合が多いので注意'
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