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1 課題 1：TrpCageの IFIE解析と CHPI解析 

本課題では小規模タンパク質 TrpCage の FMO-MP2 計算の入力データの作成、計算の実行を行い、

フラグメント間相互作用エネルギー（IFIE）及び CH/π（CHPI）相互作用解析を行います。 

※今回の演習では、計算時間の短縮のため、HF/STO-3Gで計算を流します。 

1.1 入力データ作成 

BioStation Viewerを起動します。デスクトップ上のアイコンをクリックします。 

 

BioStation Viwerが起動します。 
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TrpCageの構造を BioStation Viwer読み込みます。TrpCageの構造はデスクトップ上の以下のフォ

ルダに格納されています。 

ABINIT-MP_HANDSON_20190327\01_TrpCage 

同じファイル一式は、計算に使用する FX-10の以下のフォルダにも置いてあります。赤字部分は各位の

アカウント番号となります。 

/home/acourse/abinit01/ABINIT-MP_HANDSON_20190327/01_TrpCage 

構造ファイル（PDB ファイル）を読み込むには、File→Open Fileを実行するか、BioStation Viwer

の画面に PDB ファイルをドラッグ＆ドロップします。この説明以降はドラッグ＆ドロップの方法での

み説明します。 

   

TrpCage の構造が表示されます。デフォルトの表示ではタンパク質の骨格のみが表示されます。（主

鎖の Cα原子をラインでつないだ表示） 

 



3 

 

 

Model→Atom→Ball&Stick と Model→Structure→Solid Ribbon を実行して表示方法を変更しまし

ょう。 

  

TrpCageが以下のように表示されます。 

 

FMO計算の入力ファイルを作成するには、File→Edit ABINIT-MP Input Fileを実行します。 
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File→Edit ABINIT-MP Input File を実行すると、以下のウィンドウが起動します。CNTRL、

FMOCNTRL、SCFなど複数のタブがあり、それらの中で各種のパラメータが指定できます。 

 

 

CNTRL タブの Method で計算レベルを制御できます。MP2 になっていることを確認してください。

次に、Read Geometry Fileを TrpCage.pdbとします。Write Geometry Fileに TrpCage-FMO-MP2.cpf

と入力します。 
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次に、FMOCNTRLタブにて FMO関連のパラメータを設定します。本課題では特に変更はありませ

ん。 

 

 

BASIS タブにて基底関数関連のパラメータを指定します。6-31G*から 6-31G に変更してください。

通常は 6-31G*を用いた計算を行うことが推奨されますが、今回は 6-31Gで実施します。 
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また、Analysisタブにて PIEDAを“YES”とすることで PIEDAの計算も行われます。 

 

 

パラメータの設定が完了したら File→Save Fileを実行して入力ファイルを保存します。 

 

 

ここでは TrpCage-FMO-MP2.ajfという名前で保存します。 
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PDBファイルのあるフォルダに TrpCage-FMO-MP2.ajfが出力されます。 

 

 

テキストエディタなどで開いて中身を確認します。 

 

 

 

今回の演習では、計算時間の短縮のため、HF/STO-3Gレベルの計算を流します。 

まず、TrpCage-FMO-MP2.ajfをコピーして、TrpCage-FMO-HF.ajfを作成します。テキストエディ

タで開き、&CNTRL ネームリストの Method=’MP2’のところを、Method=’HF’に変更します。

WriteGeom も ’TrpCage-FMO-HF.ajf ’ にしておきましょう。さらに、&BASIS ネームリストの  ’ 

BasisSet='6-31G' を’BasisSet=STO-3G’に変更します。 

これで、HF/STO-3G計算用の入力ファイルができました。 
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1.2 データの転送と FMO計算の実行 

次に Linux の計算サーバに入力データ（PDB ファイルと AJF ファイル）をアップロードし、FMO

計算を実行します。ここではWinSCPというソフトウェアを用います。 

 

ターミナル画面を開き、アップロードした入力データがあるディレクトリに移動します。 

 

AJFファイルを開き、パラメータをもう一度確認します。 

vi TrpCage-FMO-HF.ajf 

以下、計算機ごとに変更する必要が多いパラメータを示します。これらは計算を流す前によく確認し、

必要に応じて変更します。 

&CNTRL 

… 

Memory=1800 ← 1プロセスあたりの使用メモリ上限 

… 

ReadGeom='TrpCage.pdb' ← PDB ファイルへのパス（計算機によっては絶対パスで指定しないとエラーにな

る） 

WriteGeom='TrpCage-FMO-HF.cpf' 

… 

/ 

 

&FMOCNTRL 

… 

NP=1 ← 1フラグメントを計算するのに使用するプロセス数 

… 

 

また、BioStaion Viewerと ABINIT-MPのバージョンが異なる場合や、ユーザーが手作業で AJFフ

ァイルを作成した場合には、AJFファイルのネームリストの順番等を整形する pythonスクリプトを

使用することが可能です。  
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使用する ABINIT-MP のバージョン毎に python スクリプトが用意されています。今回は ABINIT-

MP Open1 Rev.15を使用しますので、AJFファイルの整形を以下のとおり実施してから計算を行って

下さい。 

python3.0 ~/bin/mkinp_openver1rev15.py < TrpCage-FMO-MP2.ajf > TrpCage-FMO-MP2.ajf2 

計算機によっては pjsubなどのコマンドを使用してジョブを投入する必要があります。RIST FX10の

場合は、以下のような pjsub用のスクリプト(rum_smp.sh)を使用します。 

#!/bin/sh 

 

#------- pjsub option -------# 

#PJM -L "node=1"                 # 使用するノード数(FX10では、1ノードあたり 16コア) 

#PJM --mpi "proc=4"              # 使用する全プロセス数（プロセス数=使用コア数/スレッド数） 

#PJM -L "elapse=01:00:00"        # 総計算時間の指定(FX10の会話ジョブは最大 6時間)    

#PJM -j 

 

. /work/system/Env_base     #環境変数の設定 

export OMP_NUM_THREADS=1    #スレッドの指定（1プロセスあたりに使用するコア数） 

 

#------- ABINIT-MP option -------# 

ABINIT_DIR=/home/acourse/abinit01/bin/   # ABINIT-MPバイナリのあるディレクトリを指定 

                                           赤字部分を各位のアカウント番号に変更してください 

 

FILE_NAME=TrpCage-FMO-HF         # ファイル名 

 

AJF_NAME=$FILE_NAME.ajf2         # 入力ファイル 

OUT_NAME=$FILE_NAME.log         # 出力ファイル 

 

#------- Program execution -------# 

mpiexec -stdin $AJF_NAME -of $OUT_NAME $ABINIT_DIR/abinitmp_smp   # FMO計算実行 

上記のスクリプトは以下に置かれています。赤字部分は各位のアカウント番号となります。 

/home/acourse/abinit01/ABINIT-MP_HANDSON_20190327/run_mpi.sh 

上記のスクリプトを pjsubコマンドでサブミットします。 

pjsub --interact run_mpi.sh 

ジョブの投入方法は計算機ごとに異なりますので、詳しい使い方は各計算機のマニュアルを参照する

か管理者にお問い合わせください。 

計算が完了すると TrpCage-FMO-HF.logと TrpCage-FMO-HF.cpfが出力されるのでこれらのファイ

ルをダウンロードします。 
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1.3 CHPI解析 

CHPI 解析を行うには Tool→CHPI を実行します。CHPI プログラムは西尾先生、梅沢先生が開発さ

れた CH/π相互作用を解析するためのプログラムです。 

 

Tool→CHPIを実行すると CHPI解析のパラメータ設定を行うウィンドウが起動します。通常は変更

する必要がないためここではデフォルト設定のまま Execute CHPI Programボタンをクリックします。

各パラメータの詳細については書籍「有機化学のための分子間力入門、西尾元宏、講談社サイエンティ

フィック」をご参照ください。 
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DOSプロンプトが起動し、CHPIプログラムの出力が表示されます。Please input exitと表示されれ

ば完了です。exit コマンドを実行するか、ウィンドウの×ボタンをクリックして DOS プロンプトを閉

じます。 

 

 

以下のように CH/π相互作用がある箇所に紫の破線が表示されます。 
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さらに、水素結合を表示してみます。Tool → Display H Bonds [all] を選択すると、水素結合の位

置に水色の破線が表示されます。 

 

 

 

以上の CHPI表示や水素結合表示は、PDB立体構造から相互作用の候補位置を検索するツールで

す。実際に相互作用があるかどうかは、IFIE解析をすることで定量的に解析することができます。 

 

※ CHPIプログラムを使う際の注意点 

PDBファイルの書式が整っていない場合には CHPIプログラムはエラーとなります。そのような

場合には、File → Save Renumbered PDB File を選択し、書式の整った PDBファイルを出力し

たのち、新しく作成した PDBファイルを用いて再度実行してください。 
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1.4 IFIE解析 

IFIE 解析を行います。まず、CPF ファイルを BioStation Viewer の画面にドラッグ&ドロップして

読み込みます。実際に計算を流した HF/STO-3Gの計算結果のファイルは、デスクトップの以下のフォ

ルダにおいてあります。 

ABINIT-MP_HANDSON_20190327\01_TrpCage\reference\TrpCage-FMO-HF.cpf 

MP2/6-31Gの結果についても、計算結果ファイルがデスクトップの以下フォルダに置いてあります。 

ABINIT-MP_HANDSON_20190327\01_TrpCage\reference\TrpCage-FMO-MP2.cpf 

Model→Atom→Stick、Model→Structure(s)→Offとすることで下図の様に分子構造が表示できます。 

 

 

Monitor→Interfragment Interaction→1:1 を実行します。ここで IFIE 解析には 1:1、N:1、N:N な

どの選択肢がありますが、1:1 はフラグメント 1 つ対フラグメント 1 つの IFIE を解析します。注目す

る残基（リガンドなど）が複数のフラグメントに分割されている場合は N:1などを使うことがあります。

タンパク質対 DNAの IFIE を見る場合などにN:Nを使うことがあります。 
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IFIE解析のパラメータ設定ウィンドウが起動します。本課題ではFMO-MP2計算を行ったのでValue

のプルダウンはMP2を選択します。Colorのテキストボックスでは IFIEを青赤のグラデーションで表

示する際の上限値と下限値を指定します。ここでは-10から 10とします。 

 

OK ボタンをクリックし、IFIE 解析したいフラグメントをクリックすると、そのフラグメントとの

IFIE に基づいて周囲のフラグメントが色付けされます。黄色は現在注目しているフラグメント、赤は

注目しているフラグメントと引力的な相互作用をしているフラグメント、青は注目しているフラグメン

トと斥力的な相互作用をしているフラグメント、灰色はそのフラグメントと共有結合しているため IFIE

を評価できないフラグメントを意味します。 
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IFIEの数値を表示する場合にはMonitor→Interfragment Interaction→Listを実行します。 
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本課題ではMP2レベルの IFIEを表示します。 

 

 

Monitor→Interfragment Interaction→Listを実行すると注目しているフラグメントとその周囲のフ

ラグメント間の IFIEが kcal/mol単位で表示されます。 
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PIEDAの各成分を表示する場合には、Electrostatic (ES項)、PIEDA EX（EX項）, PIEDA CT+mix 

(CT項)、, MP2 Correlation (DI)（DI項）をそれぞれ選択することで、相互作用のカラー表示やエネル

ギーリストを得ることができます。 
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2 課題 2：エストロゲン受容体－リガンド複合体の IFIE解析 

本課題ではエストロゲン受容体（EST）とそのリガンド（エストロゲン; EST）複合体の FMO-MP2

計算を行い、IFIE解析を行います。ここで構造は 50残基にモデル化した構造を用います。 

※今回の演習では、計算時間の短縮のため、HF/STO-3Gで計算を流します。 

2.1 入力データ作成 

課題 2 では課題 1 で作成した AJF ファイルを編集して入力データを作成します。まず、課題 1 で作

成した AJFファイルを別名でコピーします。 

cp TrpCage-FMO-HF.ajf2 ER_50res-FMO-HF.ajf2 

ER_50res-FMO-HF.ajfを編集します。 

vi ER_50res-FMO-HF.ajf2 

CNTRLネームリストの ReadGeomキーワードとWriteGeomキーワードを変更します。 

&CNTRL 

… 

ReadGeom='ER_50res.pdb' 

WriteGeom='ER_50res-FMO-HF.cpf' 

… 

/ 

以上で入力データの作成は完了です。 

2.2 FMO計算 

FMO 計算の実行方法は課題 1 の時と同じです。RIST の FX10 で流す場合には、sh スクリプトを編

集して ajfファイル名を変更した上で計算を流します。 

pjsub --interact run_mpi.sh 

計算が完了するとER_50res-FMO-HF.logとER_50res-FMO-HF.cpfが出力されるのでこれらのファ

イルをダウンロードします。 
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2.3 IFIE解析 

CPFファイルを BioStation Viewerの画面にドラッグ&ドロップして読み込みます。ここでは、以下

のフォルダに置いてある事前に計算を行っておいたMP2計算結果を用います。 

ABINIT-MP_HANDSON_20190327\02_ER\reference\ER_50res-FMO-MP2.cpf 

 

リガンドをクリックし、Monitor→Interfragment Interaction→1:1を実行します。Valueのプルダウ

ンはMP2を選択し、Colorのテキストボックスでは-10から 10とします。 
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S    

 

タンパク質の立体構造がリガンドとの IFIEに基づいて色付けされます。 
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リガンドではなく、アミノ酸をクリックすれば、そのアミノ酸との IFIE に基づいて周囲の残基を色

付けすることができます。ここでクリックした ALA350を Ball&Stick表示にしてみましょう。 

 

 

画面左のツリー構造にて ALA350 を右クリックし、Display Attribute ウィンドウで Model を

Ball&Stickにします。 

   

 

 



22 

 

再びリガンドに焦点を戻す(リガンドをクリックする)と、リガンドと ALA350が相互作用する様子を

分子構造と IFIEを照らし合わせて見ることができます。 

 

 

また、Monitor→Interfragment Interaction→Listを実行すると注目しているフラグメントとその周

囲のフラグメント間の IFIEが kcal/mol単位で表示されます。 
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3 課題 3：ペプチド結合での切断 

本課題では課題 2で用いた ER50残基モデルの FMO計算において、フラグメント切断箇所を従来の

sp3炭素から sp2炭素に変えた場合の解析を行います。まず、BioStation Viewerをもちいて sp2切断用

の AJFファイルを作成します。従来の sp3切断の結果については課題 2のものを使用し、FMO計算の

結果を比較します。 

※今回の演習では、計算時間の短縮のため、HF/STO-3Gで計算を流します。 

 

従来の sp3切断イメージ 

 

 

sp2切断イメージ 
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3.1 入力データ作成 

以下の pdbファイルを BioStation Viewerで開きます。 

ABINIT-MP_HANDSON_20190327\03_sp2\ER_50res.pdb 

 

File→Edit ABINIT-MP Input Fileから AJFファイル作成画面を開きます。FMOCNTRLタブにあ

る AutoFragmentationを”ON”にし、Amino acidを”+peptide”、Carbon hybrid orbitalを“sp2”にし

ます。この設定により、ABINIT-MPで sp2自動分割が実施され、sp2射影演算子を用いた計算を行うこ

とができます。CNTRLタブのWrite Geomoetry Fileを“ER_50res_sp2.cpf”とした上で、AJF作成

画面の File→Save Fileから“ER_50res_sp2.ajf”としてファイルを保存して下さい。 

  

 

sp3切断の場合には、FMOCNTRL タブの Amino acidを”+amino”、Carbon hybrid orbitalを“sp3”

とすればよいですが、ここでは課題２の結果を使用するのでファイルを作成する必要はありません。な

お、今回の演習では、計算時間の短縮のため、HF/STO-3G レベルの計算を流します。まず、

ER_50res_sp2.ajf をコピーして、ER_50res_mp2_HF.ajf を作成します。テキストエディタで開き、

&CNTRL ネームリストの Method=’MP2’のところを、Method=’HF’に変更します。WriteGeom

も’ER_50res_sp2_HF.ajf ’ にしておきましょう。さらに、&BASISネームリストの ’ BasisSet='6-31G' 

を’BasisSet=STO-3G’に変更します。 

 

その後、pythonスクリプトを用いて“ER_50res_sp2_HF.ajf2”へと整形してください。 
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3.2 FMO計算 

FMO 計算の実行方法は課題 1 の時と同じです。RIST の FX10 で流す場合には、sh スクリプトを編

集して ajfファイル名を変更した上で計算を流します。 

pjsub --interact run_mpi.sh 

計算が完了したら ER_50res_sp2_HF.cpfをダウンロードします。 

 

3.3 IFIE解析 

CPFファイルを BioStation Viewerの画面にドラッグ&ドロップして読み込みます。ここでは、以下

のフォルダに置いてある事前に計算を行っておいたMP2計算結果を用います。 

ABINIT-MP_HANDSON_20190327\03_sp2\reference\ER_50res_sp2.cpf 

今後の解析のために、リガンド、LEU346、THR347をスティック表示にしましょう。左側のツリー

図から、対象を選択し、右クリックすると表示形式の変更画面が現れます。 
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IFIEの可視化には、Monitor→Interfragment Interaction→1:1 を実行します。Valueのプルダウン

は MP2 を選択し、Color のテキストボックスでは-10 から 10 とします。リガンドをクリックすると、

リガンドに対する IFIEが可視化されます。さらに、Monitor→Interfragment Interaction→Listから、

リガンドに対するMP2 IFIE のリストを表示すると、以下の様になります。 

 

   

 

同様の表示を課題 2 で用いた通常のフラグメント分割の結果に対して行うと、以下の様になります。

（ファイルは ABINIT-MP_HANDSON_20190327¥02_ER¥reference¥ER_50res-FMO-MP2.cpf） 

 

   

 

sp2分割を行うことによってアミノ酸毎にフラグメント化されるため、LEU346と THR347の IFIE

が sp3分割した場合から変化し、LEU346とリガンドの安定化が強くなっていることが分かります。 

  

sp2 

sp3 
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4 課題 4：軌道レベルでの電荷移動相互作用解析（CAFI解析） 

本課題では水の 3量体を題材に、軌道レベルでの電荷移動相互作用解析の方法を説明します。 

4.1 入力データの作成 

以下の pdbファイルを BioStation Viewerで開きます。 

ABINIT-MP_HANDSON_20190327\04_CAFI\w3.pdb 

 

CAFIの計算は以下の 2段階で実施します。 

① 通常の FMO計算を実施し、sccファイル、cpfファイルを作成する。(w3-1st.ajf) 

② CAFI計算を実施し、可視化用の pnoファイルを作成する。(w3-2nd.ajf) 

File→Edit ABINIT-MP Input File から AJFファイル作成画面を開き、2つの ajfファイルを作成しま

す。まずは、w3-1st.ajfです。CNTRLタブでMethodを”Hartree Fock”とし、FMOCNTRL タブのWrite 

SCC Fileにて“w3.scc”を指定してください。その上で、File→Save Fileから“w3-1st.ajf”として保

存してください。 
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さらに、保存した“w3-1st.ajf”をテキストエディタ（メモ帳、ワードパッド等）で開き、&CNTRL

に以下の様に CPFVER=4.2を追記してください。 

w3_1st.ajf 

&CNTRL 
ElecState='S1' 
Method='HF' 
Nprint=3 
Memory=1800 
Natom=0 
ReadGeom='w3.pdb' 
WriteGeom='w3.cpf' 
Gradient='NO' 
Vector='OFF' 
CPFBIN='NO' 
THOVL=1.0E-12 
E_THSWZ=1.0E-12 
G_THSWZ=1.0E-12 
CPFVER=4.2 
/ 

 

続いて、2 つ目の入力ファイル“w3_2nd.ajf”を作成します。上記と同様に、ABINIT-MP 入力ファ

イル作成画面を開き、CNTRLタブにてMethodを“CAFI”としてください。さらに、Read Geomrtry 

Fileを“w3.cpf”、Write Geometry Fileを“w3.cra”としてください。また、FMOCNTRLタブでWrite 

SCC Fileの“w3.scc”を削除し、Read SCC Fileに“w3.scc”を記入してください。 

 

 

 

次に、GRIDCNTRLタブにて Grid Calculation を“On”とすると、次頁上図の様な画面になります

ので、Pair Natural Orbitals(*.pno)を“YES”とし、Partial Gridも“YES”とした上で fragmentsを

“1-3”と指定してください。さらに、CAFIタブにて FRAGCAFIを“1-3”と指定してください。（次

頁下図） 

作成した 2つのファイルを FX10に転送し、pythonスクリプトを用いて整形し、“w3-1st.ajf2”及び

“w3-2nd.ajf2”を作成してください。 
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4.2 FMO計算 

FMO 計算の実行方法は課題 1 の時と同じです。RIST の FX10 で流す場合には、sh スクリプトを編

集して ajfファイル名を変更した上で計算を流します。なお、本課題の系は 3フラグメントとなるため、

run_mpi.sh内で#PJM –mpi “proc=3”とした上で計算を行ってください。 

pjsub --interact run_mpi.sh 

1回目（w3-1st.ajf）の計算完了後、2回目（w3-2nd.ajf）を用いた計算も行ってください。計算が完

了すると生成されるファイルのうち、w3.cpfと w3.pnoをダウンロードしてください。 
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4.3 CAFI解析 

ダウンロードした cpfファイルを BioStation Viewerにドラッグ＆ドロップすると、左下図の様に計

算した構造が描画されます。その後、pnoファイルをドラッグ＆ドロップすると、右下図の CAFI解析

結果の画面がポップアップで表示されます。 

   

 

ポップアップされた画面には、Relaxation energy, Holeと Particleの占有数が表示されます。可視化

したい軌道の Display にチェック⇒Apply（画面下部）とすると、下図の様にチェックした軌道が描画

されます。（下図は、Hole, Particle の Value を押すとポップアップで表示される設定画面にて、

Transparencyを 20としたものです。） 
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5 課題 5：軌道レベルでの分極相互作用解析（FILM解析） 

本課題ではメタン‐ベンゼンのモデル系を題材に、軌道レベルでの分極相互作用解析の方法を説明し

ます。 

5.1 入力データの作成 

以下の pdbファイルを BioStation Viewerで開きます。 

ABINIT-MP_HANDSON_20190327\05_FILM\met-ben.pdb 

 

File→Edit ABINIT-MP Input Fileから AJFファイル作成画面を開き、CNTRLタブにてMethodを

“LMP2”に設定します。次に、LMP2タブにて Filename for BioStationに“met-ben.bsgird”を記入

します。その上で File→Save Fileから“met-ben.ajf”として保存してください。 

 

 

ajf ファイル、pdb ファイルを FX10 に転送し、python スクリプトを用いて ajf ファイルを整形して

ください。 

5.2 FMO計算 

FMO 計算の実行方法は課題 1 の時と同じです。RIST の FX10 で流す場合には、sh スクリプトを編

集して ajfファイル名を変更した上で計算を流します。なお、本課題の系は 2フラグメントとなるため、

run_mpi.sh内で#PJM –mpi “proc=1”とした上で計算を行ってください。 

pjsub --interact run_mpi.sh 

計算が完了すると生成されるファイルのうち、met-ben.cpf と met-ben.bsgrid_2_1.lmp2 をダウンロ

ードしてください。 
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5.3 FILM解析 

ダウンロードした cpfファイルを BioStation Viewerで読み込んだ後、Monitor→FILM Isosurfaceを

クリックします。 

 

 

すると、左下図の様な FILM 設定画面が表示されますので、Data Directory として、“met-

ben.bsgrid_2_1.lmp2”がある Directoryを指定してください。正しくディレクトリが指定されると、右

下図のように、.lmp2ファイルが読み込まれ、Fragment Pairや Orbital間のエネルギーが表示されま

す。 

  

 



33 

 

FILM設定画面の Orbital部は複数選択が可能（Shiftを押しながらクリック）となっているため、4-

17, 4-19, 4-18を選択した状態で Drawを押すと、ベンゼンのπ軌道とメタンの CH間にある CH-π相

互作用の様子を可視化することが出来ます。Isosurface Parameterの Valueや Transparencyを変更す

ることで、可視化の調整が可能です。 

  

 

また、FILM設定画面の中央部にある Calculate Energyから対応するエネルギーの確認ができます。 

その際、エネルギーの単位系として au及び kcal/molが選択可能です。 
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6 課題 6：局所応答分散（LRD）とMP2の比較 

本課題では水の 3量体を例にとり、局所応答分散（LRD）とMP2の比較を行います。 

6.1 入力データの作成 

以下の pdbファイルを BioStation Viewerで開きます。 

ABINIT-MP_HANDSON_20190327\06_LRD\w3.pdb 

 

まず、MP2用 AJFファイルを作成します。File→Edit ABINIT-MP Input Fileから AJFファイル作

成画面を開き、CNTRLタブにてMethodを“MP2”に、Write Geometry Fileを“w3-mp2.cpf”に設

定して下さい。さらに、ANALYSISタブにて PIEDAを“YES”にした上で、“w3-mp2.ajf”として保

存してください。次に、LRD用 AJFファイルですが、こちらは先ほど作成したMP2用の AJFファイ

ルを“w3-lrd.ajf”としてコピーし、以下の様にMethodを“HF+D”に、WriteGeomを“w3-lrd.cpf”

にテキストエディタで編集してください。 

w3-lrd.ajf 

&CNTRL 
ElecState='S1' 
Method='HF+D' 
Nprint=3 
Memory=1800 
Natom=0 
ReadGeom='w3.pdb' 
WriteGeom='w3-lrd.cpf' 
Gradient='NO' 
Vector='OFF' 
CPFBIN='NO' 
THOVL=1.0E-12 
E_THSWZ=1.0E-12 
G_THSWZ=1.0E-12 
/ 

 

作成した ajfファイル及び pdbファイルを FX10に転送し、pythonスクリプトを用いて ajfファイルの

整形を行ってください。 
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6.2 FMO計算 

FMO 計算の実行方法は課題 1 の時と同じです。RIST の FX10 で流す場合には、sh スクリプトを編

集して ajfファイル名を変更した上で計算を流します。なお、本課題の系は 3フラグメントとなるため、

run_mpi.sh内で#PJM –mpi “proc=3”とした上で計算を行ってください。 

pjsub --interact run_mpi.sh 

MP2及びHF+Dの2つの計算を順に行ってください。計算が完了すると生成されるファイルのうち、

w3-mp2.logと w3-lrd.logをダウンロードしてください。 

6.3 結果の確認 

まず、w3-mp2.log から見ていきます。テキストエディタで開き“PIEDA”を検索すると、ファイル

の後半に以下の箇所を見るけることができます。これは IFIE をエネルギー成分に分解した PIEDA の

結果であり、MP2の寄与として DI(MP2)の値を得ることができます。 

w3-mp2.log 

     ## PIEDA 

           IJ-PAIR      ES            EX            CT+mix       DI(MP2)        q(I=>J)   

                         / kcal/mol      / kcal/mol      / kcal/mol     / kcal/mol       / e       

        --------------------------------------------------------------------------------------------------------------------------------- 

            2    1     -12.268820       8.549969      -3.606582      -1.906203      -0.035945 

            3    1     -10.995870       7.774764      -3.216175      -1.819632       0.031929 

            3    2     -12.339160       8.476232      -3.472605      -1.881427      -0.034884 

 

一方、w3-lrd.logにおいても同じく PIEDAの結果を見てみると、以下の様な値が得られます。 

w3-lrd.log 

     ## PIEDA 

           IJ-PAIR      ES            EX            CT+mix       DI(MP2)        q(I=>J)   

                         / kcal/mol      / kcal/mol      / kcal/mol     / kcal/mol       / e       

        --------------------------------------------------------------------------------------------------------------------------------- 

            2    1     -12.268820       8.549969      -3.606582      -0.351977      -0.035945 

            3    1     -10.995870       7.774764      -3.216175      -0.357710       0.031929 

            3    2     -12.339160       8.476232      -3.472605      -0.353146      -0.034884 

 

今回の水 3量体の系においては両者の計算時間の差はほとんどありませんが、より大きな系を計算す

る場合には、LRDの方が計算コストも少なく済むという利点もあります。 

 

 

以上 


