
!"#$%&基本操作実習

!"#$%&%'　第!回()*+,-ワークショップ.

（公開ソフト講習会　第６回「()*+,-」）.

（独）理化学研究所　計算科学研究機構.

量子系分子科学研究チーム.

河東田　道夫

本日の実習/前半0の概要

•  1234,3を用いた()*+,-入力データ準備実習.

•  ()*+,-ジョブ実行実習.

•  ()*+,-実行結果出力データの解説.

•  静電ポテンシャル、分子軌道の可視化実習.

•  入力ファイル・ジョブスクリプトの基本構造の解説.

•  ()*+,-のプログラム構成の解説.
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()*+,-基本情報

•  ()*+,-概要.

–  一から設計・開発を行った新しい国産分子科学計算ソフトウェア.

–  既存ソフトウェアの持つ多くの機能をカバーしつつ、他のプログラムで
利用することのできない多くの量子化学計算法を含む.

–  数千原子分子系に対する第一原理電子状態計算や数百原子分子系
の化学反応過程追跡計算を実現するための分子科学理論が実装.

–  京コンピュータなどのマルチコア超並列クラスタ計算システムの性能
を引き出すことが可能な並列アルゴリズムが実装.
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()*+,-基本情報

•  ()*+,-利用方法.

–  ()*+,-が導入されている計算機センターのユーザとして利用.

–  開発代表者に使用許可を得て、利用者の計算機環境に()*+,-コン
パイル済み実行ファイルを導入して利用.

•  ()*+,-公開先/!"#$年&月現在0.

–  スーパーコンピュータ「京」.
–  自然科学研究機構 分子科学研究所 計算科学研究センター /5**60.
–  公益財団法人 計算科学振興財団（78*96）スパコンシステム.

–  最新版（バージョン$:"）を公開.

.

.
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()*+,-基本情報

•  開発者連絡先.

–  開発代表者： 中嶋　隆人/1;<;=>-;?4><,1:=30.

.

•  ()*+,-.@,A.3;B,.CD()*+,-Eで検索F.

–  +G3H%%I;AJ:;>KJ:4><,1:=3%1;<;=>-;2L2M3%12K+,-L=:+2-I.

–  マニュアル・チュートリアルをダウンロード可能
–  本講習会ではN,A接続不可のため、演習用端末にマニュアル・
チュートリアルを用意

•  ()*+,-ユーザーメーリングリスト.
–  12K+,-?BMMBI,B4MO3J:KM-.

–  メーリングリストへの登録は開発代表者への連絡が必要.
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()*+,-ジョブ準備方法

•  大きく分けて!通りの方法がある

'()補助プログラム *+,-%,)を利用)
インタラクティブなインプット作成補助プログラム.

初心者でも利用可能.

可能な計算・条件は限られる.

.()インプットファイル・スクリプトファイルを直接記述)
内部処理を理解することで高度な使い方が可能.

()*+,-のプログラム構造の理解が必要.

1234,3の出力を修正する方法を推奨.

本講習会では基本的な使い方と、応用に必要な基礎知識を演習＆解説
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.()*+,-%,を実行.
　対話形式で計算条件設定.

　（ジョブ名PQ=MARを指定）

()*+,-ジョブ実行作業の流れ

7

'()分子座標ファイル
/0123)456形式7を用意

' .8原子数)
S!8.2,J2 .8コメント)
8......:"""""".....:"""""".....:##$"T&.

S......:"""""".....:TU"'V!....W:$XV'#V.

S......:""""""....W:TU"'V!....W:$XV'#V.

/単位はÅ7)

+!M:YZ[
99)*+,-%,)

:()ジョブ投入)
　生成されたスクリプトファイル/PQ=MAR:A;J+0を.
　ジョブキューイングシステムに投入

;()計算完了)
　計算結果はジョブキューイングシステムの標準出力にアウトプット.
　収束した分子軌道がPQ=MAR:KM1\:]8としてジョブ投入元ディレクトリにコピー.

ジョブ投入スクリプト.
補助スクリプト.

基本インプット.
初期]8生成用インプット.
その他インプット.

1234,3が行うこと

インプットファイル生成 スクリプトファイル生成

!"#$%&の詳細構造を知れば、さらに高度な使い方も可能

*+,-%,で出来ることに限れば、これらのファイルの存在を意識する必要はない)
応用的な使い方のためには、何故複数のインプット・スクリプトが出来るかを)
理解して、必要な部分を編集する必要がある
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1234,3で準備可能な計算./\,4.$:"現在0

・一点計算)
)<)エネルギー計算)
) )=#>?)=2=#>)/@>AB>"7)
) )1C.)
) )#DE,3%F)#3EG+%-)
)<)エネルギー微分計算)
) )=#>?)=2=#>)/@>AB>"7)
) )1C.)
)<)"B<B>"による励起スペクトル計算)
)<)1E33HI%*電荷解析?)1%-6<JD33&K*静電ポテンシャル解析)

)
・構造最適化)

)<)安定構造・遷移状態/"=7構造)
・KL<H*HMD)1B)
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1234,3と()*+,-のインストールディレクトリ

•  入力データ作成補助プログラム 1234,3.
–  インストールディレクトリ.

•  京：.%M32%;>KJ%12K+,-%JK4>32J%1234,3.

•  7MKOJH.%+M-,#%J+;4,%()*+,-%12K+,-!"#':$:"%JK4>32J%1234,3.

•  分子研5**6.KK3BH.%IMK;I%;3I%3B%12K+,-!"#':$:"%JK4>32J%1234,3.

•  ()*+,-実行モジュール.

–  インストールディレクトリ.
•  京：.%\MIO-,$#%^;2;%;>KJ;33%12K+,-%12K+,-!"#':$:"%A>1.

•  7MKOJH.%+M-,#%J+;4,%()*+,-%12K+,-!"#':$:"%A>1.

•  分子研5**6.KK3BH.%IMK;I%;3I%3B%12K+,-%A>1.

–  インストールディレクトリ以下のサブディレクトリに実行モジュールが存在.

•  シリアル版H.J,4>;I.

•  フラット]_`版H.-3>.

•  ハイブリッド]_`%83,1]_版H.-3>M-3.
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!"#@N1演習/'7：!"CONCを使ってジョブ
を準備し実行してみる

.
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()*+,-演習/#0H.概要

•  1234,3を使って水分子のa7)一点計算の入力ファイルを作成
し、ジョブを流してみる.
–  計算条件.

•  分子座標の指定H.Y-MI.YZ[形式ファイル+!M:YZ[

•  実行タスク種別の指定H.#点計算/エネルギー計算0.

•  電子状態理論レベルの指定H.a7).

•  基底関数の選択：a,b!W6c_
•  電荷、スピン多重度の指定H全電荷"、#重項

•  分子軌道の型を選択：制限型/5d60.

•  交換・相関汎関数の指定H.@e&Tfa汎関数.

•  7MK<行列*MOIM-A項計算方法の指定H.解析的積分計算.

•  6*7計算の初期軌道の指定H.(aa8法を利用.

•  ]OII><,1電子密度解析実行の指定：実行する.

•  静電ポテンシャル解析実行の指定：実行する.
•  並列計算の条件指定：フラット]_`計算、!ノード使用.

•  ジョブ実行時間の制限：#"分.
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()*+,-演習/#0H.1234,3の使い方

/#0.分子座標ファイルの準備
– 計算する分子座標ファイルをY-MI.YZ[形式のファイルとし
て，作業ディレクトリ上に準備.

.
COI,["""'?g"!.hFP.-<^>4.+!MLJ3.

COI,["""'?g"!.hFP.K^.+!MLJ3.

COI,["""'?g"!.+!MLJ3FP.K3.%+M-,#%BI,[%J+;4,%24;>1>1B%1234,3%+!M:YZ[.:.

COI,["""'?g"!.+!MLJ3FP.K;2.+!M:YZ[.

' . . . . . . .原子数.

. . . . . . .コメント行.

8.....:"""""""""".........:"""""""""".........:"""""""""" . .原子名.*;42,J>;1座標.Ci単位F...

S..W#:"!'$TT&"&U.........:""""""""""........#:"T$"'"V'TV.

S...#:"!'$TT&"&U.........:""""""""""........#:"T$"'"V'TV.

.
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()*+,-演習/#0H.1234,3の使い方

/!0.コマンドプロンプトから1234,3を起動.
C*)5jFキーk*で1234,3実行を強制終了することが可能.

.

.

.

.

.

.

.

.

.

.

/)>3J0.実行の毎に絶対パスを打ち込むのが煩わしい場合はh%:A;J+L34MlI,に.

DP_m)SnP_m)SH%+M-,#%J+;4,%()*+,-%12K+,-!"#':$:"%JK4>32JEを追加してパスを通
すと良い/7MKOJ環境の場合0.

.

COI,["""'?g"!.+!MLJ3FP.%+M-,#%J+;4,%()*+,-%12K+,-!"#':$:"%JK4>32J%1234,3..

1234,3.\,4J>M1.$:#.

()*+,-.>13O2.lI,.KM1lBO4;oM1.OoI>2Z.

*M3Z4>B+2.!"#'W!"#$p.

*M-3O2;oM1;I.]MI,KOI;4.6K>,1K,.5,J,;4K+.),;-p.

5`dq(.m^\;1K,^.`1Jo2O2,.bM4.*M-3O2;oM1;I.6K>,1K,.

_4,JJ.*)5jW*.2M.,Y>2.2+>J.OoI>2Z.

.

q12,4.2+,.1;-,.Mb.B,M-,24Z.lI,H.
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()*+,-演習/#0H.1234,3の使い方

/'0.分子座標ファイルの指定.
計算を実行する対象のY-MI.YZ[形式の分子座標ファイル名を入力.

COI,["""'?g"!.+!MLJ3FP.%+M-,#%J+;4,%()*+,-%12K+,-!"#':$:"%JK4>32J%1234,3..

1234,3.\,4J>M1.$:#.

()*+,-.>13O2.lI,.KM1lBO4;oM1.OoI>2Z.

*M3Z4>B+2.!"#'W!"#$p.

*M-3O2;oM1;I.]MI,KOI;4.6K>,1K,.5,J,;4K+.),;-p.

5`dq(.m^\;1K,^.`1Jo2O2,.bM4.*M-3O2;oM1;I.6K>,1K,.

_4,JJ.*)5jW*.2M.,Y>2.2+>J.OoI>2Z.

.

q12,4.2+,.1;-,.Mb.B,M-,24Z.lI,H.

+!M:YZ[ 　 　D+!M:YZ[Eをタイプ後Cq12,4Fキーで確定.
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()*+,-演習/#0H.1234,3の使い方

/$0.入力ファイルの名前の指定.
出力したい()*+,-入力ファイル名を入力H.デフォルト値nYZ[ファイルの名前.

q12,4.2+,.1;-,.Mb.>13O2.lI,./^,b;OI2n+!M0H.

+!ML@A&TY^LJ3 　 　D+!ML@A&TY^LJ3Eをタイプ後Cq12,4Fキーで確定.

.

（注）デフォルト条件を指定する場合はそのままCq12,4Fキーのみ押下しても8d.
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()*+,-演習/#0H.1234,3の使い方

/X0.実行タスク種別の指定.
#:  エネルギー計算/#点計算0H.デフォルト.

!:  エネルギー勾配計算.

':  構造最適化計算.

$:  ;A.>1>oM.分子動力学計算.

6,I,K2.2+,.2Z3,.Mb.2;J<./^,b;OI2n,1,4BZ0H.

#0,1,4BZ./^,b;OI20p.!0B4;^>,12p.'0M3o->[,p.$01,Ap.X0;>-^p.

# 　 　エネルギー計算を指定：D#Eをタイプ後Cq12,4Fキーで確定.

.

（注）デフォルト条件を指定する場合はそのままCq12,4Fキーのみ押下しても8d.
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()*+,-演習/#0H.1234,3の使い方

/V0 電子状態理論レベルの指定.
#:  S;24,,W7MK<法.

!:  密度汎関数/a7)0法H.デフォルト.

':  ]rII,4W_I,JJ,2.!次摂動/]_!0法.

$:  *MO3I,^WKIOJ2,4./**0法.

6,I,K2.2+,.sO;12O-.K+,->J24Z.-,2+M^./^,b;OI2na7)0H.

#0S7p.!0a7)./^,b;OI20p.'0]_!p.$0**p..

! 　 　a7)法を指定：D!Eをタイプ後Cq12,4Fキーで確定.
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()*+,-演習/#0H.1234,3の使い方

/TW#0 基底関数の指定.
#:  元素毎に基底関数を指定：デフォルト.
!:  あらかじめ準備した入力ファイルから指定./t;OJJ>;1形式0.

6,I,K2.+M@.2M.;JJ>B1.2+,.A;J>J.J,2./^,b;OI2n,I,-,120H.

#0,I,-,12./^,b;OI20p.!0K;4^p.

# 　 　元素毎に基底関数を指定：D#Eをタイプ後Cq12,4Fキーで確定.
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()*+,-演習/#0H.1234,3の使い方

/TW!0 水素の基底関数の指定.
指定したい基底関数の種類の番号を選択：デフォルトna,b!W6c_.

6,I,K2.2+,.A;J>J.J,2.bM4.S./^,b;OI2na,b!W6c_0H.

#0K;4^p.!0'W!#kktp.'0'W!#tp.$0VW'#kktp.X0VW'#kktJp.V0VW'#kktJJp.T0VW'#ktJp..

U0VW'##kktJJp.&0VW'##tp.#"0VW'##tJp.##0VW'##tJJp.#!0VW'#tp.#'0VW'#tJp..

#$0VW'#tJJp.#X0m+I4>K+JL3caup.#V0m+I4>K+JLcaup.#T0m+I4>K+JLc)up.#U0m(8W5**p..

#&0;OBWKKW3cXuWadp.!"0;OBWKKW3cXup.!#0;OBWKKW3cauWadp.!!0;OBWKKW3caup..

!'0;OBWKKW3cvuWadp.!$0;OBWKKW3cvup.!X0;OBWKKW3c)uWadp.!V0;OBWKKW3c)up..

!T0KKW3cXuWadp.!U0KKW3cXup.!&0KKW3cVup.'"0KKW3cUup.'#0KKW3cauWadp.'!0KKW3caup..

''0KKW3cvuWadp.'$0KKW3cvup.'X0KKW3c)uWadp.'V0KKW3c)up.'T0a,b!W6cL_p..

'U0a,b!W6c_./^,b;OI20p.'&0a,b!W6c_ap.$"0a,b!W)uc_p.$#0a,b!W)uc_ap..

$!0a,b!W)uc__p.$'0a,b!W)uc__ap.$$0auc_p.$X0auc_!p.$V0jm(j!aup.$T0]`(`p..

$U06;^I,=L3c)up.$&06;33M4MWau_W!"#!k^>gOJ,p.X"06;33M4MWau_W!"#!p..

X#06;33M4MWvu_W!"#!k^>gOJ,p.X!06;33M4MWvu_W!"#!p.X'06;33M4MW)u_W!"#!k^>gOJ,p..

X$06;33M4MW)u_W!"#!p.XX06)8W'tp.XV06)8WVtp.XT06cp.XU06c_p.X&0)uLaO11>1Bp..

V"0)uc_La7)L84A>2;Ip.V#09te6p..

'U 　 　a,b!W6c_を指定：D'UEをタイプ後Cq12,4Fキーで確定.
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()*+,-演習/#0H.1234,3の使い方

/TW'0 酸素の基底関数の指定.
指定したい基底関数の種類の番号を選択H.デフォルトna,b!6c_.

6,I,K2.2+,.A;J>J.J,2.bM4.8./^,b;OI2na,b!W6c_0H.

#0K;4^p.!0'W!#kktp.'0'W!#tp.$0VW'#kktp.X0VW'#kktJp.V0VW'#kktJJp.T0VW'#ktJp..

U0VW'##kktJJp.&0VW'##ktJp.#"0VW'##tp.##0VW'##tJp.#!0VW'##tJJp.#'0VW'#tp..

#$0VW'#tJp.#X0VW'#tJJp.#V0m+I4>K+JL3caup.#T0m+I4>K+JL)ucp.#U0m+I4>K+JLcaup..

#&0m+I4>K+JLc)up.!"0m(8W5**p.!#0;OBWKKW3*cauWadp.!!0;OBWKKW3*caup..

!'0;OBWKKW3*cvuWadp.!$0;OBWKKW3*cvup.!X0;OBWKKW3*c)uWadp.!V0;OBWKKW3*c)up..

!T0;OBWKKW3cXuWadp.!U0;OBWKKW3cXup.!&0;OBWKKW3cauWadp.'"0;OBWKKW3caup..

'#0;OBWKKW3cvuWadp.'!0;OBWKKW3cvup.''0;OBWKKW3c)uWadp.'$0;OBWKKW3c)up..

'X0KKW3*caup.'V0KKW3*cvup.'T0KKW3*c)up.'U0KKW3cXuWadp.'&0KKW3cXup.$"0KKW3cVup..

$#0KKW3cauWadp.$!0KKW3caup.$'0KKW3cvuWadp.$$0KKW3cvup.$X0KKW3c)uWadp..

$V0KKW3c)up.$T0a,b!W6cL_p.$U0a,b!W6c_./^,b;OI20p.$&0a,b!W6c_ap.X"0a,b!W)uc_p..

X#0a,b!W)uc_ap.X!0a,b!W)uc__p.X'0a,b!W)uc__ap.X$0auc_p.XX0auc_!p.XV0jm(j!aup..

XT0]`(`p.XU06;^I,=L3c)up.X&06;33M4MWau_W!"#!k^>gOJ,p.V"06;33M4MWau_W!"#!p..

V#06;33M4MWvu_W!"#!k^>gOJ,p.V!06;33M4MWvu_W!"#!p.V'06;33M4MW)u_W!"#!k^>gOJ,p..

V$06;33M4MW)u_W!"#!p.VX06)8W'tp.VV06)8WVtp.VT06cp.VU06c_p.V&0)uLaO11>1Bp..

T"0)uc_La7)L84A>2;Ip.T#09te6p.T!0N)e6p..

$U 　 　a,b!W6c_を指定：D$UEをタイプ後Cq12,4Fキーで確定.
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()*+,-演習/#0H.1234,3の使い方

/U0 相対論的ハミルトニアン/スカラー部分0の指定.

#:  非相対論的ハミルトニアンH.デフォルト.
!:  '次aMOBI;JWd4MII/ad'0ハミルトニアン.

':  u85mハミルトニアン.

$:  `85mハミルトニアン.

6,I,K2.2+,.JK;I;4.4,I;o\>JoK.S;->I2M1>;1./^,b;OI2n1M1,0H.

#01M1,./^,b;OI20p.!0ad'p.'0u85mp.$0`85mp..

# 　 　非相対論的ハミルトニアンを指定：D#Eをタイプ後Cq12,4Fキーで確定.
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()*+,-演習/#0H.1234,3の使い方

/&0.分子の全電荷を指定.
"H.電荷".

#H.電荷k#.

W#H.電荷W#.

.

a,l1,.2+,.2M2;I.K+;4B,./^,b;OI2n"0H.

" 　 　中性電荷/電荷"0を指定：D"Eをタイプ後Cq12,4Fキーで確定.
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()*+,-演習/#0H.1234,3の使い方

/#"0.分子のスピン多重度を指定.
#H.#重項.

!H.!重項.

'H.'重項.

a,l1,.2+,.J3>1.-OIo3I>K>2Z./^,b;OI2n#0H.

# 　 　#重項を指定：D#Eをタイプ後Cq12,4Fキーで確定.
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()*+,-演習/#0H.1234,3の使い方

/##0.分子軌道の型を指定
#:  閉殻系制限型./5S7p.5d60.H.#重項の場合はデフォルト.

!:  非制限型./9S7p.9d60.H.#重項以外の場合はデフォルト.

':  開殻系制限型./58S7p.58d60.

$:  拘束付非制限型./*9S7p.*9d60.

6,I,K2.2+,.2Z3,.Mb.6*7./^,b;OI2n5,J24>K2,^0H.

#05,J24>K2,^./^,b;OI20p.!0914,J24>K2,^p.'05,J24>K2,^W83,1p..

$0*M1J24;>1,^W914,J24>K2,^p..

# 　 　閉殻系制限型を指定：D#Eをタイプ後Cq12,4Fキーで確定.
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()*+,-演習/#0H.1234,3の使い方

/#!0.交換・相関汎関数を指定（a7)計算のみ）.
#:  @e&Tfa汎関数：デフォルト.

!:  e&Ta汎関数.

':  e'jw_汎関数.

$:  _eq"汎関数.

X:  e!_jw_汎関数.

V:  e!_jw_Wa'汎関数.

T:  上記以外の汎関数.

6,I,K2.2+,.a7).,YK+;1B,WKM44,I;oM1.bO1KoM1;I./^,b;OI2nNe&Tfa0H.

#0Ne&Tfa./^,b;OI20p.!0e&Tap.'0e'jw_p.$0_eq"p.X0e!_jw_p.V0e!_jw_Wa'p.T0-M4,p

# 　 　@e&Tfa汎関数を指定：D#Eをタイプ後Cq12,4Fキーで確定.
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()*+,-演習/#0H.1234,3の使い方

/#'0.6*7計算の際の7MK<行列の!電子*MOIM-A項の計
算法の選択を指定.
#:  解析的計算.

!:  5,JMIOoM1.Mb.2+,.>^,1o2Z近似計算.

6,I,K2.2+,.-,2+M^.bM4.,\;IO;oM1.Mb.*MOIM-A.KM124>AOoM1.>1.6*7./^,b;OI2nm1;IZ0H.

#0m1;IZ./^,b;OI20p.!05`p.

# 　 　解析的計算を指定：D#Eをタイプ後Cq12,4Fキーで確定.
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()*+,-演習/#0H.1234,3の使い方

/#$0.6*7計算の初期軌道を指定.
#:  (aa8法.

!:  SOK<,I法.

':  分子軌道/]80をファイルから読み込み.

$:  密度行列をファイルから読み込み.

6,I,K2.2+,.6*7.>1>o;I.BO,JJ./^,b;OI2n(aa80H.

#0(aa8./^,b;OI20p.!0SOK<,Ip.'05,;^]8p.$05,;^a,1Jp.

# 　 　(aa8法を指定：D#Eをタイプ後Cq12,4Fキーで確定.
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()*+,-演習/#0H.1234,3の使い方

/#X0.励起状態計算実行を指定/]_!法以外0.
#:  実行する.
!:  実行しない：デフォルト.

*;IKOI;2,.2+,.,YK>2;oM1.,1,4BZ.AZ.)aWa7)./^,b;OI2n(M0H.

#0w,Jp.!0(M./^,b;OI20p..

! 　 　励起状態計算を実行しないを指定：D!Eをタイプ後Cq12,4Fキーで確定.
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()*+,-演習/#0H.1234,3の使い方

/#V0.]OII><,1電子密度解析実行を指定.
#:  実行する：デフォルト.
!:  実行しない.

注）分子軌道を出力する場合もw,Jを選択.

*;IKOI;2,.2+,.]OII><,1.3M3OI;oM1./^,b;OI2nw,J0H.

#0w,J./^,b;OI20p.!0(Mp.

# 　 　]OII><,1電子密度解析を実行するを指定：D#Eをタイプ後Cq12,4Fキーで確定.
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()*+,-演習/#0H.1234,3の使い方

/#T0.静電ポテンシャル解析実行を指定.
#:  実行する.
!:  実行しない：デフォルト.

*;IKOI;2,.2+,.,I,K24MJ2;oK.3M2,1o;I./^,b;OI2n(M0H.

#0w,Jp.!0(M./^,b;OI20p.

# 　 　静電ポテンシャル解析を実行するを指定：D#Eをタイプ後Cq12,4Fキーで確定.
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()*+,-演習/#0H.1234,3の使い方

/#UW#0.並列計算実行を指定.
#:  実行する：デフォルト.
!:  実行しない.

_,4bM4-.2+,.3;4;II,I.K;IKOI;oM1./^,b;OI2nw,J0H.

#0w,J./^,b;OI20p.!0(Mp.

# 　 　並列計算を実行するを指定：D#Eをタイプ後Cq12,4Fキーで確定.
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()*+,-演習/#0H.1234,3の使い方

/#UW!0.並列計算のタイプを指定.

（#UW#でw,Jを選択した場合のみ）.
#:  フラット]_`並列計算：7MKOJ、5**6でデフォルト.

!:  ]_`%83,1]_ハイブリッド並列計算：京でデフォルト.

6,I,K2.3;4;II,I.2Z3,./^,b;OI2n-3>0H.

#0-3>./^,b;OI20p.!0-3>M-3p..

# 　 　フラット]_`並列計算を実行するを指定：D#Eをタイプ後Cq12,4Fキーで確定.
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()*+,-演習/#0H.1234,3の使い方

/#UW'0.並列計算で用いるノード数を指定.

（#UW#でw,Jを選択した場合のみ）.

デフォルト：!ノード使用.

a,l1,.2+,.1O-A,4.Mb.1M^,J.OJ,^.bM4.3;4;II,I.K;IKOI;oM1./^,b;OI2n!0H.

! 　 　!ノード使用するを指定：D!Eをタイプ後Cq12,4Fキーで確定.
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()*+,-演習/#0H.1234,3の使い方

/#&0.ジョブ制限時間を++H--HJJ形式で指定.
7MKOJでのデフォルト制限時間：!$時間.

a,l1,.2+,.=MA.o-,.I>->2.>1.++H--HJJ./^,b;OI2n!$H""H""0H.

"H#"H"" 　 　ジョブ制限時間を#"分に指定：D"H#"H""Eをタイプ後Cq12,4Fキーで確定.
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()*+,-演習/#0H.1234,3の使い方

/!"0.1234,3実行サマリーの表示.

以下の表示が出ていれば、1234,3の実行に成功.

.

.
x.6O--;4Z.Mb.()*+,-.>13O2.lI,.y.JK4>32.lI,.B,1,4;oM1.z.

t,M-,24Z.lI,H.+!M:YZ[.

()*+,-.>13O2.lI,H.+!ML@A&TY^LJ3:>13.

()*+,-.=MA.JK4>32.lI,H.+!ML@A&TY^LJ3:A;J+.

)Z3,.Mb.2;J<H.,1,4BZ.

`1>o;I.BO,JJH.1^^M.

vO;12O-.K+,->J24Z.2+,M4ZH.5a7).

)M2;I.K+;4B,H.".

63>1.-OIo3I>K>2ZH.#.

6K;I;4.4,I;o\>JoK.S;->I2M1>;1H..

63>1WM4A>2.4,I;o\>JoK.S;->I2M1>;1H..

qYK+;1B,WKM44,I;oM1.bO1KoM1;IH.Ne&Tfa.

qYK+;1B,WKM44,I;oM1.bO1KoM1;I.2Z3,H.+ZA4>^.

];K+>1,.2Z3,H.bMKOJL^.

_;4;II,I.2Z3,H.-3>.

]_`.KM--;1^H.-3>4O1.W+MJ{>I,.PQ(8aq7`jqR.W13.PQ134MKJR.

]_`.KM--;1^.3,41M^,H..

e>1;4Z.^>4,K2M4ZH.%+M-,#%J+;4,%()*+,-%12K+,-!"#':$:"%A>1%>-3>%-3>.

(O-A,4.Mb.1M^,JH.!.

|MA.o-,.I>->2H.#H'"H"".

`13O2.B,M-,24Z./m1BJ24M-0.

'.

.

8....:"""""""""".........:"""""""""".........:"""""""""".

S..W#:"!'$TT&"&U.........:""""""""""........#:"T$"'"V'TV.

S...#:"!'$TT&"&U.........:""""""""""........#:"T$"'"V'TV.
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()*+,-演習/#0H.1234,3の使い方

/!#0.1234,3実行により生成されたファイルの確認.

IJコマンドを実行し、以下の'つファイルが存在するか確認.
•  +!ML@A&TY^LJ3:A;J+H.ジョブ投入用スクリプト.

•  +!ML@A&TY^LJ3:>13H.入力データファイル.

•  +!ML@A&TY^LJ3LBO,JJ:>13H.入力データファイル/初期]8計算用0.

.

.

.

.

COI,["""'?g"!.+!MLJ3FP.IJ.

+!M:YZ[..+!ML@A&TY^LJ3:A;J+..+!ML@A&TY^LJ3:>13..+!ML@A&TY^LJ3LBO,JJ:>13.
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.()*+,-演習/#0H.ジョブ投入

/!!0.7MKOJ.aシステムへのジョブ投入.
•  1234,3を使ってできたジョブスクリプトファイルE+!ML@A&TY^LJ3:A;J+Eを
ジョブ投入コマンドでキューに投入して実行.

–  JA;2K+.+!ML@A&TY^LJ3:A;J+.

•  ジョブ実行状況の確認.

–  JsO,O,.

•  ジョブのキャンセル.

–  JK;1K,I.ジョブ`a.
COI,["""'?g"!.+!MLJ3FP.JA;2K+.+!ML@A&TY^LJ3:A;J+.

6OA->G,^.A;2K+.=MA.$U"T$.

COI,["""'?g"!.+!MLJ3FP.JsO,O,.

.............|8e`a._m5)`)`8(.....(m]q.....96q5.6).......)`]q..(8aq6.(8aqj`6)/5qm68(0.

.............$U"T$.....^"!$+.+!ML@A&T.OI,["""'..5......."H"T......!.^C""XW""VF.

COI,["""'?g"!.+!MLJ3FP.JK;1K,I.$U"T$.

COI,["""'?g"!.+!MLJ3FP.JsO,O,.

.............|8e`a._m5)`)`8(.....(m]q.....96q5.6).......)`]q..(8aq6.(8aqj`6)/5qm68(0.
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.参考：京へのジョブ投入

•  1234,3を使ってできたジョブスクリプトファイルE+!ML@A&TY^LJ3:A;J+Eを
ジョブ投入コマンドでキューに投入し実行.

–  3=JOA.+!ML@A&TY^LJ3:A;J+.

•  ジョブ実行状況の確認.

–  3=J2;2.

•  ジョブのキャンセル.

–  3=^,I.ジョブ`a.

39

.参考：分子研5**6.KK3Bへのジョブ投入

•  1234,3を使ってできたジョブスクリプトファイルE+!ML@A&TY^LJ3:KJ+Eをジョ
ブ投入コマンドでキューに投入し実行.

–  =JOA.}s._7.+!ML@A&TY^LJ3:KJ+.

•  ジョブ実行状況の確認.

–  =MA>1bM.}I.}s._7.

•  ジョブのキャンセル.

–  =^,I.}+.KK3B.ジョブ`a.

/注0.KK3Bの環境では標準出力ファイルはD+!ML@A&TY^LJ3:MO2Eに出力.
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()*+,-演習/#0H出力ファイルの確認

•  ジョブ終了後以下のファイルがディレクトリにあることを確認.
–  標準出力ファイルH.+!ML@A&TY^LJ3LPQジョブ`aR:M.

–  標準エラー出力H.+!ML@A&TY^LJ3LPQジョブ`aR:,.

–  収束した]8ファイル： +!ML@A&TY^LJ3:KM1\:]8.

–  全電子密度のKOA,ファイルH.+!ML@A&TY^LJ3:)M2a,1J:KOA,.

–  ~電子密度のKOA,ファイルH.+!ML@A&TY^LJ3:ma,1J:KOA,.

–  静電ポテンシャルのKOA,ファイル： +!ML@A&TY^LJ3:q6_:KOA,.

COI,["""'?g"!.+!MLJ3FP.IJ.

+!M:YZ[...................+!ML@A&TY^LJ3:q6_:KOA,......+!ML@A&TY^LJ3:A;J+.....+!ML@A&TY^LJ3:>13......+!ML@A&TY^LJ3L$U"U$:M.

+!ML@A&TY^LJ3:ma,1J:KOA,..+!ML@A&TY^LJ3:)M2a,1J:KOA,..+!ML@A&TY^LJ3:KM1\:]8..+!ML@A&TY^LJ3L$U"U$:,..

+!ML@A&TY^LJ3LBO,JJ:>13.
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()*+,-演習/#0H出力ファイルの確認

•  出力ファイルの構造.

– 各モジュール処理が実行された順番で出力.

42

e;J`13H.中間ファイル準備.

]a>12#H.#電子積分計算.

6*7H.6*7計算.

a7)a'H.分散力補正a7)計算.

_4MB4;-..........e;J`13.l1>J+:.)M2;I.*_9.o-,.H........":"!.J,KM1^J.

WWWWWWWWWWWWWWWWWWWWWWWWWWWWWWWWWWWWWWWWWWWWWWWWWWWWWWWWWWWWWWWWWWWWWWWWWWWWWWWW.

]_`.+;J.A,,1.2,4->1;2,^.

WWWWW.*;42,J>;1.KMM4^>1;2,.Cm1BJ24M-F.WWWWW.

8...........":""""""""""""......":""""""""""""......":"""""""""""".

S..........W#:"!'$TT&"&U""......":""""""""""""......#:"T$"'"V'TV"".

S...........#:"!'$TT&"&U""......":""""""""""""......#:"T$"'"V'TV"".

]_`.+;J.A,,1.>1>o;I>[,^.JOKK,JJbOIIZ.

)+,.=MA.>J.4O11>1B.M1......$".34MK,JJ,J.

(O-A,4.Mb.IMK;I.`%8.B4MO3JH.......#.

(O-A,4.Mb.IMK;I.6K;jm_m*d.B4MO3JH.......#.

nnnnnnnnnnnnnnnnnnnnnnnnnnnnnnnnnnnnnnnnnnnnnnnnnnnnnn.

_4MB4;-..........]a`12#.J2;42.　　�]a`12#モジュール実行開始.

.

.M.q7>,I^...n..7.

.M.*;I*+B...n..7.

.M._4M=.....n..7.

.M.*j>B+2...n....#'T:"'X&U&X"""""......

.M.7>1>2,...n..7.

.M.*,12,4.Mb.-;JJ.n....":""""""....":""""""....":!!T##!.

.M.(OKI,;4W4,3OIJ>M1.,1,4BZ.n...X:&VX$&U#"'$$UVU......

.

_4MB4;-..........]a`12#.l1>J+:.)M2;I.*_9.o-,.H........":"#.J,KM1^J.

WWWWWWWWWWWWWWWWWWWWWWWWWWWWWWWWWWWWWWWWWWWWWWWWWWWWWWWWWWWWWWWWWWWWWWWWWWWWWWWW.

]_`.+;J.A,,1.2,4->1;2,^　　Ä]a`12#モジュール実行終了.

e;J`13H.中間ファイル準備.

]a>12#H.#電子積分計算.

6*7H.6*7計算.

(aa8法による.
初期]8準備計算

a7)エネルギー計算

_M3H.]OII><,1電子密度解析.

_4M3H.電子プロパティ計算.

q6_H.静電ポテンシャル解析.

*OA,t,1H.KOA,ファイル生成.

プロパティ計算



()*+,-演習/#0H出力ファイルの確認

•  出力ファイルE+!ML@A&TY^LJ3LPQジョブ`aR:MEを読み以下の
項目の結果を確認.

–  全エネルギーH.D6*7.k.a>J3,4.,1,4BZEを検索.

–  軌道エネルギー、]8H.D84A>2;I.,1,4B>,JEを検索.

–  ]OII><,1電荷H.D]OII><,1.B4MJJ.;2M->K.K+;4B,Eを検索.

–  双極子モーメントH.Da>3MI,.-M-,12Eを検索.
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()*+,-演習/#0H出力ファイルの見方

.q^>J3.%<K;Ip;OH....W":"&#".W":"""#$X"".

.

.qV....%<K;I.H....W":"&#".

.M.6*7.,1,4BZ..........n....WTV:#$!&'U#&!'T"　 　6*7エネルギー C;OF.

.M.a>J3,4J>M1.,1,4BZ...n.....W":"""#$$&&&VU"　 　分散力エネルギー C;OF.

.M.6*7.k.a>J3,4.,1,4BZ.n....WTV:#$'"U'#&!"X"... 　全エネルギー.C;OF.

.1M4-;I.2,4->1;oM1.Mb.^Å^'.

.

_4MB4;-...........a7)a'.l1>J+:.)M2;I.*_9.o-,.H........":"#.J,KM1^J.

WWWWWWWWWWWWWWWWWWWWWWWWWWWWWWWWWWWWWWWWWWWWWWWWWWWWWWWWWWWWWWWWWWWWWWWWWWWWWWWW.

nnnnnnnnnnnnnnnnnnnnnnnnnnnnnnnnnnnnnnnnnnnnnnnnnnnnnnnnnnnnnnnnnnnnnnnnnnnnnnnn.
_4MB4;-............._M3.J2;42.

.

.M.684A>2...n..7.

.M._4>12]8..n..).

全エネルギー：出力ファイルのX"'行目
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()*+,-演習/#0H出力ファイルの見方

_4MB4;-...........a7)a'.l1>J+:.)M2;I.*_9.o-,.H........":"#.J,KM1^J.

WWWWWWWWWWWWWWWWWWWWWWWWWWWWWWWWWWWWWWWWWWWWWWWWWWWWWWWWWWWWWWWWWWWWWWWWWWWWWWWW.

nnnnnnnnnnnnnnnnnnnnnnnnnnnnnnnnnnnnnnnnnnnnnnnnnnnnnnnnnnnnnnnnnnnnnnnnnnnnnnnn.

_4MB4;-............._M3.J2;42.

.

.M.684A>2...n..7.

.M._4>12]8..n..).

.M.]OII><,1.n..).

.kkkkk.84A>2;I.,1,4B>,J./mI3+;0.kkkkk.

.8KKO3>,^.M4A>2;I.,1,4B>,J./mI3+;0　　 　~占有軌道エネルギー.

...W#&:'"UT""....W":&T$#"#....W":$XXT""....W":$$U'TV....W":'T!!"V.

.c>42O;I.M4A>2;I.,1,4B>,J./mI3+;0　　　 　~仮想軌道エネルギー.

....W":""VT$!.....":"!V"&!.....":X!V!VU.....":X!VU!!.....":&T$#'&.....":&U#"!U.....#:#"#UX&.....#:#VT'"X.....#:$XX$U$.....#:$V#''".

.....#:XV"U&'.....#:X&&##'.....#:V!"&U'.....#:&!&X'T.....!:TXV#$!.....!:TV"VT$.....!:TV"&"".....':"$UV#!.....':#T!!#V.

..

.kkkkk.]8.KM,ÇK>,12J./mI3+;0.kkkkk.. 分子軌道係数.

.........................................#....................!................'...............$.................X................V................T................U................&................#".

.84A>2;I.,1,4B>,J.....W#&:'"UT.....W":&T$#.....W":$XXT.....W":$$U$.....W":'T!!.....W":""VT......":"!V#......":X!V'......":X!VU......":&T$#.

.............#...#8....#6......W":&U&X.....W":'""#......":"""".....W":"U"#......":""""......":"T"X.....W":""""......":"'!X......":"""".....W":!XV".

.............!...#8....!6.......":"'VV.....W":V##'......":"""".....W":#VVX......":""""......":#'&'.....W":""""......":#&$#......":"""".....W#:'"$$.

.............'...#8....'6......W":"#V'.....W":$!&$......":"""".....W":!#"X......":""""......":'$UX......":"""".....W":X$&V.....W":""""......#:'$#'.

..

軌道エネルギー：出力ファイルのX#$行目
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()*+,-演習/#0H出力ファイルの見方

....!'...'S....'_......":"""".....":"""".....":"""$.....":"""".

....!$...'S....'_......":"""".....":"""".....":"""".....":"""T.

..

.kkkkk.]OII><,1.;2M->K.3M3OI;oM1.kkkkk.

.........................#..........!..........'.

.....#....8............U:"!VT.....":#&"U.....":#&"U.

.....!....S............":#&"U.....":V#V$....W":"##'.

.....'....S............":#&"U....W":"##'.....":V#V$.

..

.kkkkk.]OII><,1.B4MJJ.;2M->K.K+;4B,.kkkkk.

.........................#.

.....#....8...........W":$"U'.

.....!....S............":!"$#.

.....'....S............":!"$#.

..

.kkkkk.]OII><,1.AM1^WM4^,4.kkkkk.

.........................#..........!..........'.

.....#....8............":"""".....":&XX#.....":&XX#.

.....!....S............":&XX#.....":"""".....":"""$.

.....'....S............":&XX#.....":"""$.....":"""".

..

.

_4MB4;-............._M3.l1>J+:.)M2;I.*_9.o-,.H........":"".J,KM1^J.

WWWWWWWWWWWWWWWWWWWWWWWWWWWWWWWWWWWWWWWWWWWWWWWWWWWWWWWWWWWWWWWWWWWWWWWWWWWWWWWW.

nnnnnnnnnnnnnnnnnnnnnnnnnnnnnnnnnnnnnnnnnnnnnnnnnnnnnnnnnnnnnnnnnnnnnnnnnnnnnnnn.

]OII><,1電荷H.出力ファイルのV"'行目
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()*+,-演習/#0H出力ファイルの見方

.kkkkk.]OII><,1.AM1^WM4^,4.kkkkk.

.........................#..........!..........'.

.....#....8............":"""".....":&XX#.....":&XX#.

.....!....S............":&XX#.....":"""".....":"""$.

.....'....S............":&XX#.....":"""$.....":"""".

..

.

_4MB4;-............._M3.l1>J+:.)M2;I.*_9.o-,.H........":"".J,KM1^J.

WWWWWWWWWWWWWWWWWWWWWWWWWWWWWWWWWWWWWWWWWWWWWWWWWWWWWWWWWWWWWWWWWWWWWWWWWWWWWWWW.

nnnnnnnnnnnnnnnnnnnnnnnnnnnnnnnnnnnnnnnnnnnnnnnnnnnnnnnnnnnnnnnnnnnnnnnnnnnnnnnn.

_4MB4;-............_4M3.J2;42.

.

.M.684A>2...n..7.

.M.a>3MI,...n..).

.M.)4;1a>3..n..7.

.M.)+48JK...n...#:"""""""""""""""qW""'.

.M.*,12,4.Mb.-;JJ.n....":""""""....":""""""....":!!T##!.

.kkkkk.a>3MI,.-M-,12./a,AZ,0.kkkkk..

...........#..':!'V&U'VX'"X$XX"qW""U.

...........!..X:&$&V'XT!&""&UU#qW""&.

...........'...!:''UUU&&V#V#VX'......

.

_4MB4;-............_4M3.l1>J+:.)M2;I.*_9.o-,.H........":"".J,KM1^J.

WWWWWWWWWWWWWWWWWWWWWWWWWWWWWWWWWWWWWWWWWWWWWWWWWWWWWWWWWWWWWWWWWWWWWWWWWWWWWWWW.

双極子モーメント：出力ファイルのT##行目
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()*+,-演習/#0H.電子密度の可視化

•  電子密度のデータはt;OJJ>;1.KOA,形式のファイルに出力.

•  +!ML@A&TY^LJ3:)M2a,1J:KOA,をJÅ3/N>16*_0で取得.

•  N>1-MJ2M4を立ち上げ、E+!ML@A&TY^LJ3:)M2a,1J:KOA,Eを読
み込み、電子密度を可視化.

–  CファイルFÉC開くFÉCファイルの種類Fで*OA,/Ñ:KOA,0を選択
ÉE+!ML@A&TY^LJ3:)M2a,1J:KOA,Eを選択.

•  t;OJJ>;1.KOA,形式のファイルの処理方法を知っていれば、よ
り高度な可視化処理も可能.

–  差電子密度の可視化.
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()*+,-演習/#0H静電ポテンシャルの可視化

•  静電ポテンシャルのデータはt;OJJ>;1.KOA,形式のファイ
ルD+!ML@A&TY^LJ3:q6_:KOA,Eに出力.

•  D+!ML@A&TY^LJ3:q6_:KOA,EをJÅ3/N>16*_0で取得.

•  N>1-MJ2M4を立ち上げ、E+!ML@A&TY^LJ3:q6_:KOA,Eを読み込
み、静電ポテンシャルを可視化.

–  CファイルFÉC開くFÉCファイルの種類Fで*OA,/Ñ:KOA,0を選択
ÉE+!ML@A&TY^LJ3:q6_:KOA,Eを選択.
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.参考：7M4KOJ.mp.ep.*p.qシステム用のジョブ準備

7MKOJシステムの環境で7MKOJ.mp.ep.*p.qシステム用の入力ファイル
を作る場合には、1234,3を起動する際に実行環境指定オプション..
W-を追加しシステム名を指定.

•  W-オプションを指定しない場合は、7MKOJ.aシステム用の入力ファイルを作成.

•  7MKOJ.mシステム.

–  %+M-,#%J+;4,%()*+,-%12K+,-!"#':$:"%JK4>32J%1234,3.}-.bMKOJL;.

•  7MKOJ.eシステム.
–  %+M-,#%J+;4,%()*+,-%12K+,-!"#':$:"%JK4>32J%1234,3.}-.bMKOJLA.

•  7MKOJ.*システム.

–  %+M-,#%J+;4,%()*+,-%12K+,-!"#':$:"%JK4>32J%1234,3.}-.bMKOJLK.

•  7MKOJ.qシステム.

–  %+M-,#%J+;4,%()*+,-%12K+,-!"#':$:"%JK4>32J%1234,3.}-.bMKOJL,.

•  （裏技）7MKOJスパコン上で京の入力ファイルを作成することも可能.

–  %+M-,#%J+;4,%()*+,-%12K+,-!"#':$:"%JK4>32J%1234,3.}-.<.
.
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()*+,-のプログラム構成/#0

•  ()*+,-.n.様々な機能をもつ実行モジュールの集合

LKGH*,(%4%

&FH*+'(%4%

GPQ(%4%

GPQR-KF(%4%

!"#$%&(%4%

インプットから中間ファイル生成

#電子積分生成

!電子積分生成k6*7計算

6*7エネルギー微分計算

並列化の方式によって三種類の実行ファイル群を用意)
)=%-HK3 )：非並列版)
)1CS )：1CSによるノード間並列版)
)1CS21C)：1CSによるノード間＋2,%*1Cによるノード内並列版)

)
ディレクトリ・実行ファイル名が異なる点に注意 . .*詳細はマニュアル参照.

（例：JKb:,Y,p.JKbL-3>:,Y,p.JKbL-3>M-3:,Y,）.

単一の実行ファイルではない
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()*+,-のプログラム構成/!0

•  ()*+,-に含まれる実行モジュール
LKGH*,

K+D&GPQ

$EPI%3

%P,

&,%P,
KH&F

F3T*F

*%L PEL%R%*

FUF:

%G,

&KR,-D,

,D,

,-D,

,-DV&D

,-DVF%*G
&FH*+'

K&T

F-IH*+'

GDH*+'
GPQR-KF

GPQ

GDGPQR-KF

GDGPQ

PP3-

GDPP3-

+FFU

D*HD&,-%,

D*HD&

W&&&

W&&&,-%,

M*I%-.*+

一電子積分

N#CA1#C

平均場手法

励起状態

電子相関法

構造探索

&,.R-KF

&,.

GDPP

PP

-;W&P
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()*+,-のプログラム構成/'0

•  基本的な量子化学計算機能

LKGH*,(%4%

&FH*+'(%4%

GPQ(%4%

%P,(%4%

例'：有効内殻ポテンシャルを利用した=#>計算

例.：スピン<軌道相互作用を含めた=#>計算

GDGPQ(%4%

GDH*+'(%4%

LKGH*,(%4%

&FH*+'(%4%

例:：1C.計算

&,.(%4%

GPQ(%4%

LKGH*,(%4%

&FH*+'(%4%

基本操作を行う複数のモジュール
の組み合わせで実現
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()*+,-のプログラム構成/$0

•  スクリプトで実行モジュールを制御.

–  A;J+スクリプトが基本/京には*6+,IIがないため0.

.

ÖÜ%A>1%A;J+.

.

,Y3M42.8]_L(9]L)S5qma6n#.

.

,Y3M42.A>1^>4nh%12K+,-!"#'%A>1%j`(9fV$.

,Y3M42.@4<^>4n%JK4%12K+,-.

,Y3M42.KO4^>4ná3@^á.

.

K^.P@4<^>4.

4-.W4b.6Z--jMB.2,J2:Ñ.

,Y3M42.>13O2nPKO4^>4%2,J2:>13.

K3.P>13O2.:%`(_9).

.

XLH*FH-ALKGH*,(%4%)
XLH*FH-A&FH*+'(%4%)
XLH*FH-AGPQ(%4%)
.

K3.W3.:%2,J2:]8.PKO4^>4%2,J2:KM1\:]8.

.

4-.W4b.6Z--jMB.2,J2:Ñ.

2,J2:A;J+
環境設定・ファイル準備部分)
/Ñこの例は京や7MKOJの場合とは異なります0

モジュール実行部分)
　インプット指定＋モジュール実行.

Yモジュール実行はスクリプトで制御)
　インプットに記述しても)
　スクリプトで指定しなければ)
　処理は行われない

後処理部分)
　分子軌道のコピーなど.
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インプットの基本構造/#0

.

.

.Z%D&)
8....:"""""""""".........:"""""""""".........:"""""""""".

S..W#:"!'$TT&"&U.........:""""""""""........#:"T$"'"V'TV.

S...#:"!'$TT&"&U.........:""""""""""........#:"T$"'"V'TV.

.N*F)

.

.

.[KGHG)
S.....".

6...'...#:"".

.#U:T'##'T"..............":"''$&$V".

......!:U!X'&'T..............":!'$T!V&X.

......":V$"#!#T..............":U#'TXT''.

6...#...#:"".

......":#V#!TTU..............#:""""""".

_...#...#:"".

......#:#""""""..............#:""""""".

ÑÑÑÑ.

　/中略0.

ÑÑÑÑ.

.N*F)

.

\#D*+-D3.(;-,nà+!MLA'IZ3LB4;^àp.(*M4,_,4`8nU%.

.

.

y^Å1O-.t4>^)Z3,nà;^;3o\,à%.

.

y^Å.f*)Z3,nàe'jw_àp.S77;Kn":!^"%.

.

y-^>12#　%.
.

y>12!.`12)Z3,nàI>A>12àp.6_)Z3,nààp._6K4,,1n7p.)+4_4,n#:^W#"%.

.

y>12!^.`12!a)Z3,nàI>A>12àp.a,16K4,,1n)p.a)MIn#:"aW#!%.

.

yJKb.

.a>ga,1n)p.6*7)Z3,nà5S7àp.(8KKmn"p.(8KKen"p.];Y`2,4n!""p.

.7>1a>;Bn)p.];Ya``6nVp.tO,JJnà+KM4,àp.c6+>Ån":#"p.

.a7)n)p.`_4>12n"p.a>4,K2n)p.)+4a,1n#:^WTp.

%.

yJKbB4;^.t4;^n)%.

.

ye;J`13.t)8)Z3,nàJ3+,4>K;Iàp.91>2Jnà;Oàp.(M4-_n)p.(M4-7n)%.

.

.

.

例：+!MLA'IZ3LB4;^:>13
計算機環境の情報・計算全体の条件

各実行モジュールの計算条件

分子構造

基底関数
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インプットの基本構造/!0

•  インプットの構成：系の情報＋計算条件

Z%D&)
*...W":#UV!#'U...":'V'#X'X...":""""##&.

S...W":#UU$'#$...#:$U&"U'X...":""""X&#.

8...W#:!!T$"""..W":!XV&"U"..W":""""!$#.

(....#:##!U'UT..W":!U!#T"$...":""""!"U.

S....#:V'!U"X!...":"&V'TU'..W":U"U!X!U.

S....#:V'!U"&$...":"&V$T$#...":U"U!$U#.

N*F

)[KGHG)
.*.....".

.6...'...#:"".

............T#:V#VU'T"..............#:X$'!U&T"""qW"#.

............#':"$X"&V"..............X:'X'!U#$"""qW"#.

...............':X'"X#!!..............$:$$V'$X$"""qW"#.

.6...'..#:"".

.............!:&$#!$&$.............W&:&&VT!'""""qW"!.

.............":VU'$U'#..............':&&X#!U'"""qW"#.

.............":!!!!U&&..............T:""##X$T"""qW"#.

._...'..#:"".

.............!:&$#!$&$..............#:XX&#V!T"""qW"#.

.............":VU'$U'#..............V:"TVU'T!"""qW"#.

.............":!!!!U&&..............':&#&XT'&"""qW"#.

.ÑÑÑÑ.

.S.....".

.6...'...#:"".

.............':$!X!X"&..............#:X$'!U&T"""qW"#.

.............":V!'&#'T..............X:'X'!U#$"""qW"#.

.............":#VUUXX$..............$:$$V'$X$"""qW"#.

.ÑÑÑÑ.

.8.....".

.H.

/中略0.

.H.

.ÑÑÑÑ.

)N*F

実行モジュール LKGH*, で中間ファイル化)
⇒ X]!K&%^(Z%D&?)X]!K&%^([KGHG

[KGHGカード_)基底関数)
/ZKEGG型基底関数7

Z%D&カード_)分子構造

カード：.
キーワードと.
N*Fで囲われた領域.
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インプットの基本構造/'0

•  インプットの構成：系の情報＋計算条件

各実行モジュール で対応箇所の条件読み込み

\&FH*+')
.`_4>12n"p.)+4`12n#:^W#'pv5,IS;-nààp.*;Ia>3n)A)
.

\H*+.)
.`12)Z3,nàI>A>12àp.6_)Z3,nà_Sàp.)+4`12n#:^W#'p._6K4,,1n)p.)+4_4,n#:^W#"pA)
.
\FU*E&.t4>^)Z3,nà34O1,àp.(5;^n&&p.(m1BnX&"p.A)
.

\FU.a7)7O1n)p.f)Z3,nàe,K<,àp.*)Z3,nà_UVàA)
.

\GPQ)
.a7)n)p.6*57)Z3,nàm6q_àp.];Ya``6nVp.(`2,4m6q_n#XpA)
.

\GPQR-KF　A)
.

\LKGH*,.91>2Jnàm1Bàpt)8)Z3,nà*;42,J>;1àA)

各実行モジュールに対応した)
ネームリスト/>D-+-K*`a標準7で)
条件を指定)
/モジュールによりカード指定7

ネームリスト/7M424;1標準0.

\キーワードと.
Aで囲われた領域.
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インプットの基本構造/$0

•  実行モジュール毎に異なるインプットを利用可能

やりたいこと全てを'つのインプットファイルに収める必要はない

LKGH*, &FH*+' GPQ

例：条件を変えて何度も"BB>"計算をしたい

H*,E+)')
.

A;J>13 .の計算条件.

-^>12# .の計算条件.

JKb .の計算条件

H*,E+).b)
.

2^^Å .の計算条件!.

H*,E+).)
.

2^^Å .の計算条件#.

+FFU

ここまではいつも同じ条件→
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入出力・実行モジュール間連携/#0

•  実行モジュール同士は中間ファイルを通じて連携.

•  ネームリスト y*M124MI.の(;-,要素が重要.

– 同じ!K&%を利用する実行モジュールが連携

c3HP%

[DL

y*M124MI.

)!K&%dec3HP%b%.
：.

：.

H*,E+)c H*,E+)c H*,E+)[ H*,E+)cb
y*M124MI.

)!K&%dec3HP%b%.
：.

：.

y*M124MI.

)!K&%de[DLb%.
：.

：.

y*M124MI.

.!K&%dec3HP%b%.
：.

：.

&DFE3%)c &DFE3%)[

&DFE3%)#

&DFE3%)B
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入出力・実行モジュール間連携/!0

•  各実行モジュール毎に必要・生成中間ファイル

LKGH*,(%4% &FH*+'(%4% GPQ(%4%

PQ(;-,R:t,M-.

PQ(;-,R:e;J>J

PQ(;-,R:(OK5,3I.

PQ(;-,R:S*M4,.

PQ(;-,R:8\,4I;3.

PQ(;-,R:d>1,oK.

PQ(;-,R:mG4;K2.

/PQ(;-,R:a>3MI,0

PQ(;-,R:t,M-.

PQ(;-,R:e;J>J.

PQ(;-,R:q*_.

/PQ(;-,R:*+;4B,0.

PQ(;-,R:t,M-.

PQ(;-,R:e;J>J.

PQ(;-,R:S*M4,.

PQ(;-,R:8\,4I;3.

PQ(;-,R:(OK5,3I.

/PQ(;-,R:*+;4B,0

%P,(%4%

PQ(;-,R:t,M-.

PQ(;-,R:e;J>J.

PQ(;-,R:q*_.

PQ(;-,R:S*M4,.

PQ(;-,R:mG4;K2

PQ(;-,R:S*M4,.

PQ(;-,R:mG4;K2

必要中間ファイル

生成中間ファイル

PQ(;-,R:]8.

PQ(;-,R:a,1J

各実行モジュールの関連ファイルは)
マニュアルを参照
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入出力・実行モジュール間連携/'0

•  インプット・中間ファイルの読み書き.
– 各実行モジュールは固定名ファイル/S!Cf"7を読み取る.

•  適宜スクリプトでインプットをコピー・リネーム.

– 中間ファイルの読み書きは代表プロセスのみ行う.
•  ネームリスト*M124MIの!#D-%C%-S2で`8単位を設定.

5,;^

N4>2,

@M4<W"/ローカル0

,-DP<a ,-DP<' ,-DP<.

S!Cf"

lI,.m

lI,.e
@M4<W#/ローカル0

,-DP<: ,-DP<; ,-DP<g

S!Cf"

lI,.m

lI,.e

]_`通信 ]_`通信
!#D-%C%-S2)d):
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入出力・実行モジュール間連携/'0

•  インプット・中間ファイルの読み書き.
– 各実行モジュールは固定名ファイル/S!Cf"7を読み取る.

•  適宜スクリプトでインプットをコピー・リネーム.

– 中間ファイルの読み書きは代表プロセスのみ行う.
•  ネームリスト*M124MIの!#D-%C%-S2で`8単位を設定.

5,;^

N4>2,

!#D-%C%-S2)d)h
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@M4<./グローバル0

,-DP<a ,-DP<' ,-DP<.

S!Cf"

lI,.m

lI,.e

,-DP<: ,-DP<; ,-DP<g

]_`通信



入出力・実行モジュール間連携/$0

•  京でランクディレクトリを使った場合.

– 京の機能：プロセス毎に異なるワークディレクトリを利用.

– インプットファイルは各プロセスに転送.

– 中間ファイルは代表プロセスに転送.

5,;^

N4>2,

@M4<W!@M4<W#@M4<W"

,-DP<a

lI,.m

lI,.e

S!Cf" S!Cf" S!Cf"

,-DP<.,-DP<'

@M4<WX@M4<W$@M4<W'

,-DP<:

lI,.m

lI,.e

S!Cf" S!Cf" S!Cf"

,-DP<g,-DP<;

]_`通信 ]_`通信

!#D-%C%-S2)d):
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!"#@N1演習/.7：分子軌道の可視化

.
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()*+,-演習/!0H.分子軌道の可視化

•  ()*+,-演習/#0で生成された入力ファイルを修正し
てジョブを実行し、実行結果として得られる分子軌
道の可視化をしてみる.
#:  7M4-K+,K<ファイルの作成.

!:  m\MB;^4Mで7M4-K<,K<ファイルを読み込む.
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()*+,-演習/!0：分子軌道の可視化

/#0 ジョブスクリプトの編集.

\>や,-;KJなどのテキストエディタで開く.

COI,["""'?g"!.hFP.K^.h%+!MLJ3.

COI,["""'?g"!.+!MLJ3FP.\>.+!ML@A&TY^LJ3:A;J+.
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()*+,-演習/!0：分子軌道の可視化

/!0.ジョブスクリプトの書き変え
–  U&行目に以下の赤字の!行を追加.

.PA>1^>4%34M3:,Y,.
>b.C.Pâ.W1,.".Fä.2+,1.

....,Y>2.#.

l.

P-3>4O1.PA>1^>4%,J3L-3>:,Y,.

>b.C.Pâ.W1,.".Fä.2+,1.
....,Y>2.#.

l.

P-3>4O1.PA>1^>4%KOA,B,1L-3>:,Y,.

>b.C.Pâ.W1,.".Fä.2+,1.

....,Y>2.#.
l.

PA>1^>4%12!bK+<:,Y,.x.`(_9)　　　　　　 　bK+<ファイル作成ユーティリティ12!bK+<:,Y,の実行.

K3.:%+!ML@A&TY^LJ3:bK+<.PKO4^>4　　　 　bK+<ファイルEã!ML@A&TY^LJ3:bK+<Eのジョブ投入元ディレクトリへのコピー.

.

K3.W3.:%+!ML@A&TY^LJ3:)M2a,1J:KOA,.PKO4^>4%+!ML@A&TY^LJ3:)M2a,1J:KOA,.
K3.W3.:%+!ML@A&TY^LJ3:ma,1J:KOA,.PKO4^>4%+!ML@A&TY^LJ3:ma,1J:KOA,.

K3.W3.:%+!ML@A&TY^LJ3:q6_:KOA,.PKO4^>4%+!ML@A&TY^LJ3:q6_:KOA,.

K3.W3.:%+!ML@A&TY^LJ3:]8.PKO4^>4%+!ML@A&TY^LJ3:KM1\:]8.
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.()*+,-演習/!0：分子軌道の可視化

/'0.7MKOJ.aシステムへのジョブ投入.
•  ジョブスクリプトファイルE+!ML@A&TY^:A;J+Eをジョブ投入コマンドでキュー
に投入して実行.

–  JA;2K+.+!ML@A&TY^:A;J+.

•  ジョブ実行状況の確認.

–  JsO,O,.

•  ジョブのキャンセル.

–  JK;1K,I.ジョブ`a.

COI,["""'?g"!.+!MLJ3FP.JA;2K+.+!ML@A&TY^LJ3:A;J+.

6OA->G,^.A;2K+.=MA.$U"T$.

COI,["""'?g"!.+!MLJ3FP.JsO,O,.

.............|8e`a._m5)`)`8(.....(m]q.....96q5.6).......)`]q..(8aq6.(8aqj`6)/5qm68(0.

.............$U"TX.....^"!$+.+!ML@A&T.OI,["""'..5......."H"T......!.^C""XW""VF.
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()*+,-演習/!0H分子軌道の可視化

•  分子軌道のデータはt;OJJ>;1.bK+<形式のファイルに出力.

•  ジョブ終了後以下のファイルがディレクトリにあることを確認.

–  bK+<ファイルH.+!ML@A&TY^LJ3:bK+<.

.

•  +!ML@A&TY^LJ3:bK+<をJÅ3で取得.

•  N>1^M@Jメニューから;\MB;^4Mを立ち上げてKOA,ファイル読
み込む.

–  CファイルFÉC開くFÉC+!ML@A&TY^LJ3:bK+<を選択F.

•  分子軌道/S8]80の表示.

–  CエクステンションFÉC*4,;2,.6O4b;K,JFÉC6O4b;K,.)Z3,H.]MI,KOI;4.

84A>2;IF.ÉC]8.X./S8]80F.ÉC*;IKOI;2,F.ÉC閉じるF.

•  KOA,に対応した可視化ソフトの場合は、bK+<からKOA,を作成してから可視
化することも可能.
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!"#@N1演習/:7：B>"構造最適化

.
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()*+,-演習/'0：概要

•  1234,3を使って水分子のa7)構造最適化計算の入
力ファイルを作成し、ジョブを実行する.
–  計算条件.

•  分子座標の指定H.Y-MI.YZ[形式ファイル+!M:YZ[

•  実行タスク種別の指定H安定構造最適化.

•  電子状態理論レベルの指定H.a7).

•  基底関数の選択：a,b!W6c_
•  電荷、スピン多重度の指定H全電荷"、#重項

•  分子軌道の型を選択：制限型/5d60.

•  交換・相関汎関数の指定H.@e&Tfa汎関数.

•  7MK<行列*MOIM-A項計算方法の指定H.解析的積分計算.

•  6*7計算の初期軌道の指定H.(aa8法を利用.

•  ]OII><,1電子密度解析：実行する.

•  静電ポテンシャル解析実行の指定：実行しない.

•  並列計算の条件指定：フラット]_`計算、!ノード使用.

•  ジョブ実行時間の制限：'"分.
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()*+,-演習/'0H.入力ファイル作成

/#0.分子座標ファイルの準備
– 計算する分子座標ファイルをY-MI.YZ[形式のファイルとし
て，作業ディレクトリ上に準備.

.
COI,["""'?g"!.hFP.-<^>4.+!MLM32.

COI,["""'?g"!.hFP.K^.+!MLM32.

COI,["""'?g"!.+!MLM32FP.K3.%+M-,#%BI,[%J+;4,%24;>1>1B%1234,3%+!M:YZ[.:.
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()*+,-演習/'0H.入力ファイル作成

/!0.コマンドプロンプトから1234,3を起動.
C*)5jFキーk*で1234,3実行を強制終了することが可能.

COI,["""'?g"!.+!MLJ3FP.%+M-,#%J+;4,%()*+,-%12K+,-!"#':$:"%JK4>32J%1234,3..

1234,3.\,4J>M1.$:#.

()*+,-.>13O2.lI,.KM1lBO4;oM1.OoI>2Z.

*M3Z4>B+2.!"#'W!"#$p.

*M-3O2;oM1;I.]MI,KOI;4.6K>,1K,.5,J,;4K+.),;-p.

5`dq(.m^\;1K,^.`1Jo2O2,.bM4.*M-3O2;oM1;I.6K>,1K,.

_4,JJ.*)5jW*.2M.,Y>2.2+>J.OoI>2Z.

.

q12,4.2+,.1;-,.Mb.B,M-,24Z.lI,H.
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()*+,-演習/'0H.入力ファイル作成

/'0.分子座標ファイルの指定.
計算を実行する対象のY-MI.YZ[形式の分子座標ファイル名を入力.

COI,["""'?g"!.+!MLM32FP.%+M-,#%J+;4,%()*+,-%12K+,-!"#':$:"%JK4>32J%1234,3..

1234,3.\,4J>M1.$:#.

()*+,-.>13O2.lI,.KM1lBO4;oM1.OoI>2Z.

*M3Z4>B+2.!"#'W!"#$p.

*M-3O2;oM1;I.]MI,KOI;4.6K>,1K,.5,J,;4K+.),;-p.

5`dq(.m^\;1K,^.`1Jo2O2,.bM4.*M-3O2;oM1;I.6K>,1K,.

_4,JJ.*)5jW*.2M.,Y>2.2+>J.OoI>2Z.

.

q12,4.2+,.1;-,.Mb.B,M-,24Z.lI,H.

+!M:YZ[ 　 　D+!M:YZ[Eをタイプ後Cq12,4Fキーで確定.
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()*+,-演習/'0H.入力ファイル作成

/$0.入力ファイルの名前の指定.
出力したい()*+,-入力ファイル名を入力H.デフォルト値nYZ[ファイルの名前.

q12,4.2+,.1;-,.Mb.>13O2.lI,./^,b;OI2n+!M0H.

+!ML@A&TY^LM32 　 　D+!ML@A&TY^LM32Eをタイプ後Cq12,4Fキーで確定.

.

（注）デフォルト条件を指定する場合はそのままCq12,4Fキーのみ押下しても8d.
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()*+,-演習/'0H.入力ファイル作成

/X0.実行タスク種別の指定.
#:  エネルギー計算/#点計算0H.デフォルト.

!:  エネルギー勾配計算.

':  構造最適化計算.

$:  ;A.>1>oM.分子動力学計算.

6,I,K2.2+,.2Z3,.Mb.2;J<./^,b;OI2n,1,4BZ0H.

#0,1,4BZ./^,b;OI20p.!0B4;^>,12p.'0M3o->[,p.$01,Ap.X0;>-^p.

$ 　 　構造最適化計算を指定：D'Eをタイプ後Cq12,4Fキーで確定.
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()*+,-演習/'0H.入力ファイル作成

/V0.最適化構造を求める対象の指定.
#:  安定構造H.デフォルト.

!:  遷移状態.

6,I,K2.2+,.2;4B,2.Mb.B,M-,24Z.M3o->[;oM1./^,b;OI2n->1>-O-0H.

#0->1>-O-./^,b;OI20p.!0)6p..

# 　 　安定構造を指定：D#Eをタイプ後Cq12,4Fキーで確定.
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()*+,-演習/'0H.入力ファイル作成

/T0 電子状態理論レベルの指定.
#:  S;24,,W7MK<法.

!:  密度汎関数/a7)0法H.デフォルト.

':  ]rII,4W_I,JJ,2.!次摂動/]_!0法.

.

（注）構造最適化の場合は*MO3I,^WKIOJ2,4./**0法は選択不可能.

.

6,I,K2.2+,.sO;12O-.K+,->J24Z.-,2+M^./^,b;OI2na7)0H.

#0S7p.!0a7)./^,b;OI20p.'0]_!p.

! 　 　a7)法を指定：D!Eをタイプ後Cq12,4Fキーで確定.
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()*+,-演習/'0H.入力ファイル作成

/UW#0 基底関数の指定.
#:  元素毎に基底関数を指定：デフォルト.
!:  あらかじめ準備した入力ファイルから指定./t;OJJ>;1形式0.

6,I,K2.+M@.2M.;JJ>B1.2+,.A;J>J.J,2./^,b;OI2n,I,-,120H.

#0,I,-,12./^,b;OI20p.!0K;4^p.

# 　 　元素毎に基底関数を指定：D#Eをタイプ後Cq12,4Fキーで確定.
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()*+,-演習/'0H.入力ファイル作成

/UW!0 水素の基底関数の指定.
指定したい基底関数の種類の番号を選択：デフォルトna,b!W6c_.

6,I,K2.2+,.A;J>J.J,2.bM4.S./^,b;OI2na,b!W6c_0H.

#0K;4^p.!0'W!#kktp.'0'W!#tp.$0VW'#kktp.X0VW'#kktJp.V0VW'#kktJJp.T0VW'#ktJp..

U0VW'##kktJJp.&0VW'##tp.#"0VW'##tJp.##0VW'##tJJp.#!0VW'#tp.#'0VW'#tJp..

#$0VW'#tJJp.#X0m+I4>K+JL3caup.#V0m+I4>K+JLcaup.#T0m+I4>K+JLc)up.#U0m(8W5**p..

#&0;OBWKKW3cXuWadp.!"0;OBWKKW3cXup.!#0;OBWKKW3cauWadp.!!0;OBWKKW3caup..

!'0;OBWKKW3cvuWadp.!$0;OBWKKW3cvup.!X0;OBWKKW3c)uWadp.!V0;OBWKKW3c)up..

!T0KKW3cXuWadp.!U0KKW3cXup.!&0KKW3cVup.'"0KKW3cUup.'#0KKW3cauWadp.'!0KKW3caup..

''0KKW3cvuWadp.'$0KKW3cvup.'X0KKW3c)uWadp.'V0KKW3c)up.'T0a,b!W6cL_p..

'U0a,b!W6c_./^,b;OI20p.'&0a,b!W6c_ap.$"0a,b!W)uc_p.$#0a,b!W)uc_ap..

$!0a,b!W)uc__p.$'0a,b!W)uc__ap.$$0auc_p.$X0auc_!p.$V0jm(j!aup.$T0]`(`p..

$U06;^I,=L3c)up.$&06;33M4MWau_W!"#!k^>gOJ,p.X"06;33M4MWau_W!"#!p..

X#06;33M4MWvu_W!"#!k^>gOJ,p.X!06;33M4MWvu_W!"#!p.X'06;33M4MW)u_W!"#!k^>gOJ,p..

X$06;33M4MW)u_W!"#!p.XX06)8W'tp.XV06)8WVtp.XT06cp.XU06c_p.X&0)uLaO11>1Bp..

V"0)uc_La7)L84A>2;Ip.V#09te6p..

'U 　 　a,b!W6c_を指定：D'UEをタイプ後Cq12,4Fキーで確定.
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()*+,-演習/'0H.入力ファイル作成

/UW'0 酸素の基底関数の指定.
指定したい基底関数の種類の番号を選択H.デフォルトna,bW!6c_.

6,I,K2.2+,.A;J>J.J,2.bM4.8./^,b;OI2na,b!W6c_0H.

#0K;4^p.!0'W!#kktp.'0'W!#tp.$0VW'#kktp.X0VW'#kktJp.V0VW'#kktJJp.T0VW'#ktJp..

U0VW'##kktJJp.&0VW'##ktJp.#"0VW'##tp.##0VW'##tJp.#!0VW'##tJJp.#'0VW'#tp..

#$0VW'#tJp.#X0VW'#tJJp.#V0m+I4>K+JL3caup.#T0m+I4>K+JL)ucp.#U0m+I4>K+JLcaup..

#&0m+I4>K+JLc)up.!"0m(8W5**p.!#0;OBWKKW3*cauWadp.!!0;OBWKKW3*caup..

!'0;OBWKKW3*cvuWadp.!$0;OBWKKW3*cvup.!X0;OBWKKW3*c)uWadp.!V0;OBWKKW3*c)up..

!T0;OBWKKW3cXuWadp.!U0;OBWKKW3cXup.!&0;OBWKKW3cauWadp.'"0;OBWKKW3caup..

'#0;OBWKKW3cvuWadp.'!0;OBWKKW3cvup.''0;OBWKKW3c)uWadp.'$0;OBWKKW3c)up..

'X0KKW3*caup.'V0KKW3*cvup.'T0KKW3*c)up.'U0KKW3cXuWadp.'&0KKW3cXup.$"0KKW3cVup..

$#0KKW3cauWadp.$!0KKW3caup.$'0KKW3cvuWadp.$$0KKW3cvup.$X0KKW3c)uWadp..

$V0KKW3c)up.$T0a,b!W6cL_p.$U0a,b!W6c_./^,b;OI20p.$&0a,b!W6c_ap.X"0a,b!W)uc_p..

X#0a,b!W)uc_ap.X!0a,b!W)uc__p.X'0a,b!W)uc__ap.X$0auc_p.XX0auc_!p.XV0jm(j!aup..

XT0]`(`p.XU06;^I,=L3c)up.X&06;33M4MWau_W!"#!k^>gOJ,p.V"06;33M4MWau_W!"#!p..

V#06;33M4MWvu_W!"#!k^>gOJ,p.V!06;33M4MWvu_W!"#!p.V'06;33M4MW)u_W!"#!k^>gOJ,p..

V$06;33M4MW)u_W!"#!p.VX06)8W'tp.VV06)8WVtp.VT06cp.VU06c_p.V&0)uLaO11>1Bp..

T"0)uc_La7)L84A>2;Ip.T#09te6p.T!0N)e6p..

$U 　 　a,b!W6c_を指定：D$UEをタイプ後Cq12,4Fキーで確定.
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()*+,-演習/'0H.入力ファイル作成

/&0 相対論的ハミルトニアン/スカラー部分0の指定.
#:  非相対論的ハミルトニアンH.デフォルト.
!:  '次aMOBI;JWd4MII/ad'0ハミルトニアン.

':  u85mハミルトニアン.

$:  `85mハミルトニアン.

6,I,K2.2+,.JK;I;4.4,I;o\>JoK.S;->I2M1>;1./^,b;OI2n1M1,0H.

#01M1,./^,b;OI20p.!0ad'p.'0u85mp.$0`85mp..

# 　 　非相対論的ハミルトニアンを指定：D#Eをタイプ後Cq12,4Fキーで確定.
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()*+,-演習/'0H.入力ファイル作成

/#"0.分子の全電荷を指定.
"H.電荷".

#H.電荷k#.

W#H.電荷W#.

.

a,l1,.2+,.2M2;I.K+;4B,./^,b;OI2n"0H.

" 　 　中性電荷/電荷"0を指定：D"Eをタイプ後Cq12,4Fキーで確定.
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()*+,-演習/'0H.入力ファイル作成

/##0.分子のスピン多重度を指定.
#H.#重項.

!H.!重項.

'H.'重項.

a,l1,.2+,.J3>1.-OIo3I>K>2Z./^,b;OI2n#0H.

# 　 　#重項を指定：D#Eをタイプ後Cq12,4Fキーで確定.
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()*+,-演習/'0H.入力ファイル作成

/#!0.分子軌道の型を指定
#:  閉殻系制限型./5S7p.5d60.H.#重項の場合はデフォルト.

!:  非制限型./9S7p.9d60.H.#重項以外の場合はデフォルト.

':  開殻系制限型./58S7p.58d60.

$:  拘束付非制限型./*9S7p.*9d60.

6,I,K2.2+,.2Z3,.Mb.6*7./^,b;OI2n5,J24>K2,^0H.

#05,J24>K2,^./^,b;OI20p.!0914,J24>K2,^p.'05,J24>K2,^W83,1p..

$0*M1J24;>1,^W914,J24>K2,^p..

# 　 　閉殻系制限型を指定：D#Eをタイプ後Cq12,4Fキーで確定.
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()*+,-演習/'0H.入力ファイル作成

/#'0.交換・相関汎関数を指定（a7)計算のみ）.
#:  @e&Tfa汎関数：デフォルト.

!:  e&Ta汎関数.

':  e'jw_汎関数.

$:  _eq"汎関数.

X:  e!_jw_汎関数.

V:  e!_jw_Wa'汎関数.

T:  上記以外の汎関数.

6,I,K2.2+,.a7).,YK+;1B,WKM44,I;oM1.bO1KoM1;I./^,b;OI2nNe&Tfa0H.

#0Ne&Tfa./^,b;OI20p.!0e&Tap.'0e'jw_p.$0_eq"p.X0e!_jw_p.V0e!_jw_Wa'p.T0-M4,p

# 　 　@e&Tfa汎関数を指定：D#Eをタイプ後Cq12,4Fキーで確定.
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()*+,-演習/'0H.入力ファイル作成

/#$0.6*7計算の際の7MK<行列の!電子*MOIM-A項の計
算法の選択を指定.
#:  解析的計算.

!:  5,JMIOoM1.Mb.2+,.>^,1o2Z近似計算.

6,I,K2.2+,.-,2+M^.bM4.,\;IO;oM1.Mb.*MOIM-A.KM124>AOoM1.>1.6*7./^,b;OI2nm1;IZ0H.

#0m1;IZ./^,b;OI20p.!05`p.

# 　 　解析的計算を指定：D#Eをタイプ後Cq12,4Fキーで確定.
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()*+,-演習/'0H.入力ファイル作成

/#X0.6*7計算の初期軌道を指定.
#:  (aa8法.

!:  SOK<,I法.

':  分子軌道/]80をファイルから読み込み.

$:  密度行列をファイルから読み込み.

6,I,K2.2+,.6*7.>1>o;I.BO,JJ./^,b;OI2n(aa80H.

#0(aa8./^,b;OI20p.!0SOK<,Ip.'05,;^]8p.$05,;^a,1Jp.

# 　 　(aa8法を指定：D#Eをタイプ後Cq12,4Fキーで確定.
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()*+,-演習/'0H.入力ファイル作成

/#V0.]OII><,1電子密度解析実行を指定.
#:  実行する：デフォルト.
!:  実行しない.

注）分子軌道を出力する場合もw,Jを選択.

*;IKOI;2,.2+,.]OII><,1.3M3OI;oM1./^,b;OI2nw,J0H.

#0w,J./^,b;OI20p.!0(Mp.

# 　 　]OII><,1電子密度解析を実行するを指定：D#Eをタイプ後Cq12,4Fキーで確定.
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()*+,-演習/'0H.入力ファイル作成

/#T0.静電ポテンシャル解析実行を指定.
#:  実行する.
!:  実行しない：デフォルト.

*;IKOI;2,.2+,.,I,K24MJ2;oK.3M2,1o;I./^,b;OI2n(M0H.

#0w,Jp.!0(M./^,b;OI20p.

! 　 　静電ポテンシャル解析を実行しないを指定：D!Eをタイプ後Cq12,4Fキーで確定.
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()*+,-演習/'0H.入力ファイル作成

/#UW#0.並列計算実行を指定.
#:  実行する：デフォルト.
!:  実行しない.

_,4bM4-.2+,.3;4;II,I.K;IKOI;oM1./^,b;OI2nw,J0H.

#0w,J./^,b;OI20p.!0(Mp.

# 　 　並列計算を実行するを指定：D#Eをタイプ後Cq12,4Fキーで確定.
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()*+,-演習/'0H.入力ファイル作成

/#UW!0.並列計算のタイプを指定.

（#UW#でw,Jを選択した場合のみ）.
#:  フラット]_`並列計算：7MKOJ、5**6でデフォルト.

!:  ]_`%83,1]_ハイブリッド並列計算：京でデフォルト.

6,I,K2.3;4;II,I.2Z3,./^,b;OI2n-3>0H.

#0-3>./^,b;OI20p.!0-3>M-3p..

# 　 　フラット]_`並列計算を実行するを指定：D#Eをタイプ後Cq12,4Fキーで確定.
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()*+,-演習/'0H.入力ファイル作成

/#UW'0.並列計算で用いるノード数を指定.

（#UW#でw,Jを選択した場合のみ）.

デフォルト：!ノード使用.

a,l1,.2+,.1O-A,4.Mb.1M^,J.OJ,^.bM4.3;4;II,I.K;IKOI;oM1./^,b;OI2n!0H.

! 　 　!ノード使用するを指定：D!Eをタイプ後Cq12,4Fキーで確定.
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()*+,-演習/'0H.入力ファイル作成

/#&0.ジョブ制限時間を++H--HJJ形式で指定.
7MKOJでのデフォルト制限時間：!$時間.

a,l1,.2+,.=MA.o-,.I>->2.>1.++H--HJJ./^,b;OI2n!$H""H""0H.

"H'"H"" 　 　ジョブ制限時間を'"分に指定：D"H'"H""Eをタイプ後Cq12,4Fキーで確定.
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()*+,-演習/'0H.入力ファイル作成

/!"0.1234,3実行サマリーの表示.
以下の表示が出ていれば、1234,3の実行に成功.

.

.

x.6O--;4Z.Mb.()*+,-.>13O2.lI,.y.JK4>32.lI,.B,1,4;oM1.z.

t,M-,24Z.lI,H.+!M:YZ[.

()*+,-.>13O2.lI,H.+!ML@A&TY^LM32:>13.

()*+,-.=MA.JK4>32.lI,H.+!ML@A&TY^LM32:A;J+.

)Z3,.Mb.2;J<H.M3o->[,.

`1>o;I.BO,JJH.1^^M.

vO;12O-.K+,->J24Z.2+,M4ZH.5a7).

)M2;I.K+;4B,H.".

63>1.-OIo3I>K>2ZH.#.

6K;I;4.4,I;o\>JoK.S;->I2M1>;1H..

63>1WM4A>2.4,I;o\>JoK.S;->I2M1>;1H..

qYK+;1B,WKM44,I;oM1.bO1KoM1;IH.Ne&Tfa.

qYK+;1B,WKM44,I;oM1.bO1KoM1;I.2Z3,H.+ZA4>^.

];K+>1,.2Z3,H.bMKOJL^.

_;4;II,I.2Z3,H.-3>.

]_`.KM--;1^H.-3>4O1.W+MJ{>I,.PQ(8aq7`jqR.W13.PQ134MKJR.

]_`.KM--;1^.3,41M^,H..

e>1;4Z.^>4,K2M4ZH.%+M-,#%J+;4,%()*+,-%12K+,-!"#':$:"%A>1%>-3>%-3>.

(O-A,4.Mb.1M^,JH.!.

|MA.o-,.I>->2H.#H""H"".

`13O2.B,M-,24Z./m1BJ24M-0.

'.

.

8....:"""""""""".........:"""""""""".........:"""""""""".

S..W#:"!'$TT&"&U.........:""""""""""........#:"T$"'"V'TV.

S...#:"!'$TT&"&U.........:""""""""""........#:"T$"'"V'TV.
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()*+,-演習/'0.H.入力ファイル確認

/!#0.1234,3実行により生成されたファイルの確認.
IJコマンドを実行し、以下の$つファイルが存在するか確認.

•  +!ML@A&TY^LM32:A;J+H.ジョブ投入用スクリプト.

•  +!ML@A&TY^LM32LB4;^:A;J+H.ジョブ実行補助スクリプト.

•  +!ML@A&TY^LM32:>13H.入力データファイル.

•  +!ML@A&TY^LM32LBO,JJ:>13H.入力データファイル/初期]8計算用0.

•  Ñ:A;J+スクリプトが２つ生成されているのに注意.

.

.

.

.

COI,["""'?g"!.+!MLM32FP.IJ.

+!M:YZ[..+!ML@A&TY^LM32:A;J+..+!ML@A&TY^LM32:>13..+!ML@A&TY^LM32LB4;^:A;J+..+!ML@A&TY^LM32LBO,JJ:>13.
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全体制御スクリプト

構造最適化・!N[

微分計算スクリプト)

()*+,-のプログラム構成/X0

•  構造最適化・(qe計算・m`]a計算の実装.
–  内部でのエネルギー微分計算はモジュールからのシステムコールで
エネルギー微分計算用のスクリプトを実行.

–  構造最適化H.^Il1^モジュール.

–  (qeH.1,Aモジュール.

–  m`]aH.;>-^モジュール

R-KFH%*+計算

%*%-R5計算 差分計算)
＋)

構造更新

タスク自体は)
全体制御スクリプトで制御)
　⇒　+!ML@A&TY^LM32:A;J+)

エネルギー微分計算の)
モジュール実行順序は)
微分計算スクリプトの設定で制御)
　⇒　+!ML@A&TY^LM32LB4;^:A;J+)
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.()*+,-演習/'0：ジョブ実行

/!!0.7MKOJ.aシステムへのジョブ投入.
•  1234,3を使ってできたジョブスクリプトファイルE+!ML@A&TY^LM32:A;J+Eを
ジョブ投入コマンドでキューに投入して実行.

–  JA;2K+.+!ML@A&TY^LM32:A;J+.
/注0.+!ML@A&TY^LM32LB4;^:A;J+を指定しないで下さい！.

•  ジョブ実行状況の確認.

–  JsO,O,.

•  ジョブのキャンセル.

–  JK;1K,I.ジョブ`a. COI,["""'?g"!.+!MLM32FP.JA;2K+.+!ML@A&TY^LM32:A;J+..

6OA->G,^.A;2K+.=MA.$U'&$.

COI,["""'?g"!.+!MLM32FP.JsO,O,.

.............|8e`a._m5)`)`8(.....(m]q.....96q5.6).......)`]q..(8aq6.(8aqj`6)/5qm68(0.

.............$U'&$.....^"!$+.+!ML@A&T.OI,["""'._a......."H""......!./_4>M4>2Z0.

COI,["""'?g"!.+!MLM32FP.JsO,O,.

.............|8e`a._m5)`)`8(.....(m]q.....96q5.6).......)`]q..(8aq6.(8aqj`6)/5qm68(0.
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()*+,-演習/'0H出力ファイルの確認

•  ジョブ終了後以下のファイルがディレクトリにあることを確認.

–  標準出力ファイルH.+!ML@A&TY^LM32LPQジョブ`aR:M.

–  標準エラー出力H.+!ML@A&TY^LM32LPQジョブ`aR:,.

–  最適化構造のY-MI.YZ[ファイルH.+!ML@A&TY^LM32:YZ[.

–  収束した]8ファイル：.+!ML@A&TY^LJ3:KM1\:]8.

COI,["""'?g"!.+!MLM32FP.IJ.

+!M:YZ[..............+!ML@A&TY^LM32:A;J+.....+!ML@A&TY^LM32:>13..+!ML@A&TY^LM32L$U'&$:,..+!ML@A&TY^LM32LB4;^:A;J+.

+!ML@A&TY^LM32:t,M-..+!ML@A&TY^LM32:KM1\:]8..+!ML@A&TY^LM32:YZ[..+!ML@A&TY^LM32L$U'&$:M..

+!ML@A&TY^LM32LBO,JJ:>13.
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()*+,-演習/'0H出力ファイルの確認

•  出力ファイルE+!ML@A&TY^LJ3LPQジョブ`aR:MEを読み
以下の項目の結果を確認.
–  構造最適化計算の収束状況：E.*M1\,4B,^Eを検索.

–  全エネルギーH.D*M1\,4B,^Eを検索.

–  軌道エネルギー、]8H.D84A>2;I.,1,4B>,JEを検索.

–  ]OII><,1電子密度H.D]OII><,1.B4MJJ.;2M->K.3M3OI;oM1Eを検索.

–  双極子モーメントH.Da>3MI,.-M-,12Eを検索.
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出力ファイルの見方： 構造最適化計算結果

kkkkk.)M2;I.,1,4BZ.B4;^>,12.kkkkk.
...#.....":"""""'$'.....":"""""""".....":"""""&&T.

...!.....":"""""'$U....W":""""""""....W":"""""'V'.

...'....W":"""""V&"....W":""""""""....W":"""""V'$.

.1M4-;I.2,4->1;oM1.Mb.^Å^'.

.
_4MB4;-...........a7)a'.l1>J+:.)M2;I.*_9.o-,.H........":"#.J,KM1^J.

WWWWWWWWWWWWWWWWWWWWWWWWWWWWWWWWWWWWWWWWWWWWWWWWWWWWWWWWWWWWWWWWWWWWWWWWWWWWWWWW.

.q1,4BZ.K;IKOI;oM1.l1>J+,^p.,1,4BZH.WT:V''V&&&!Vqk"#.　 　収束した構造での全エネルギー.C;OF.

.NMIb,.KM1^>oM1J.bOIlII,^p.>1K4,;J>1B.24OJ2.4;^>OJ.

),Jo1B.KM1\,4B,1K,..>1.KZKI,...#!.
....q1,4BZ..U:U!U!qW"U.);4B,2H.#:""""qW"V.KM1\,4B,^â..Z,J.

..];Y.J2,3..X:$V#!qW"$.);4B,2H.#:U"""qW"'.KM1\,4B,^â..Z,J.KM-3M1,12.....'.

..5]6.J2,3..':"$VTqW"$.);4B,2H.#:!"""qW"'.KM1\,4B,^â..Z,J.

..];Y.B4;^..&:&VX&qW"V.);4B,2H.$:X"""qW"$.KM1\,4B,^â..Z,J.KM-3M1,12.....'.

..5]6.B4;^..$:&&"'qW"V.);4B,2H.':""""qW"$.KM1\,4B,^â..Z,J.
*M1\,4B,^Ü 　 　構造最適化計算の収束を示す.

.KM1\,4B,^.

.

ajW7`(a.5,3M42H.
nnnnnnnnnnnnnnn.

83o->J;oM1.;IBM4>2+-H.jWe7t6.

(O-A,4.Mb.J2,3J.>1.jWe7t6.-,-M4Z.:::::::::::::::..........&.

.

構造最適化計算の収束状況：出力ファイルのT##行目
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最適化構造のY-MI.YZ[ファイル

.'.

..

8....":"""""#X...":"""""""...":'#&""X$.

S...W":TX$&#T"..W":"""""""...":&#$X!U$.

S....":TX$&#XX...":"""""""...":&#$X!TX.

'.

.

8....:"""""""""".........:"""""""""".........:"""""""""".

S..W#:"!'$TT&"&U.........:""""""""""........#:"T$"'"V'TV.

S...#:"!'$TT&"&U.........:""""""""""........#:"T$"'"V'TV.

初期構造のY-MI.YZ[ファイルH.+!M:YZ[

最適化構造のY-MI.YZ[ファイルH.+!ML@A&TY^LM32:YZ[.
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!"#@N1演習/;7：=2<B>"構造最適化

/注0.時間に余裕のある人向けの追加課題ですので、
ワークショップの時間内では演習を行いません.
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()*+,-演習/$0：68Wa7)構造最適化計算

•  1234,3を使ってS!6分子の68Wa7)構造最適化計算の
入力ファイルを作成し、ジョブを実行する.
–  計算条件.

•  分子座標の指定H.Y-MI.YZ[形式ファイル+!J:YZ[

•  実行タスク種別の指定H安定構造最適化.

•  電子状態理論レベルの指定H.a7).

•  基底関数の選択：6;33M4MWau_W!"#!
•  電荷、スピン多重度の指定H全電荷"、#重項

•  相対論的ハミルトニアン（スカラー部分）の選択：.ad'ハミルトニアン.
•  相対論的ハミルトニアン（スピンW軌道相互作用部分）の選択： ad#ハミルトニアン.
•  交換・相関汎関数の指定H.@e&Tfa汎関数.

•  7MK<行列*MOIM-A項計算方法の指定H.解析的積分計算.

•  6*7計算の初期軌道の指定H.(aa8法を利用.

•  ]OII><,1電子密度解析：実行する.

•  静電ポテンシャル解析実行の指定：実行しない.

•  並列計算の条件指定：フラット]_`計算、!ノード使用.

•  ジョブ実行時間の制限：'"分.
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()*+,-演習/$0：68Wa7)構造最適化計算

分子座標Y-MI.YZ[ファイルの置き場所.

–  %+M-,#%BI,[%J+;4,%24;>1>1B%1234,3%+!J:YZ[..
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()*+,-演習/$0：ヒント

/#0 相対論的ハミルトニアン/スカラー部分0の指定.
#:  非相対論的ハミルトニアンH.デフォルト.
!:  '次aMOBI;JWd4MII/ad'0ハミルトニアン.

':  u85mハミルトニアン.

$:  `85mハミルトニアン.

6,I,K2.2+,.JK;I;4.4,I;o\>JoK.S;->I2M1>;1./^,b;OI2n1M1,0H.

#01M1,./^,b;OI20p.!0ad'p.'0u85mp.$0`85mp..

! 　 　ad'ハミルトニアンを指定：D!Eをタイプ後Cq12,4Fキーで確定.
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()*+,-演習/$0：ヒント

/!0 相対論的ハミルトニアン/スピンW軌道相互作用部
分0の指定.

#:  非相対論的ハミルトニアンH.デフォルト.
!:  #次aMOBI;JWd4MII/ad#0ハミルトニアン.

':  u85mハミルトニアン.

$:  `85mハミルトニアン.

6,I,K2.2+,.J3>1WM4A>2.4,I;o\>JoK.S;->I2M1>;1./^,b;OI2n1M1,0H.

#01M1,./^,b;OI20p.!0ad#p.'0u85mp.$0`85mp.

! 　 　ad#ハミルトニアンを指定：D!Eをタイプ後Cq12,4Fキーで確定.
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()*+,-演習/$0H解答

•  標準出力ファイル中の全エネルギーが以下の結果と一致す
れば正解.

•  最適化構造が以下の結果と一致すれば正解.

_4MB4;-...........a7)a'.l1>J+:.)M2;I.*_9.o-,.H........":"#.J,KM1^J.

WWWWWWWWWWWWWWWWWWWWWWWWWWWWWWWWWWWWWWWWWWWWWWWWWWWWWWWWWWWWWWWWWWWWWWWWWWWWWWWW.

.q1,4BZ.K;IKOI;oM1.l1>J+,^p.,1,4BZH.W$:""'"XUXU"qk"!.

.NMIb,.KM1^>oM1J.bOIlII,^p.>1K4,;J>1B.24OJ2.4;^>OJ.

),Jo1B.KM1\,4B,1K,..>1.KZKI,...##.

....q1,4BZ..!:'TXUqW"U.);4B,2H.#:""""qW"V.KM1\,4B,^â..Z,J.

..];Y.J2,3..#:!"VVqW"$.);4B,2H.#:U"""qW"'.KM1\,4B,^â..Z,J.KM-3M1,12.....'.

..5]6.J2,3..X:'T#'qW"X.);4B,2H.#:!"""qW"'.KM1\,4B,^â..Z,J.

..];Y.B4;^..#:VV#XqW"V.);4B,2H.$:X"""qW"$.KM1\,4B,^â..Z,J.KM-3M1,12.....'.

..5]6.B4;^..U:TT&!qW"T.);4B,2H.':""""qW"$.KM1\,4B,^â..Z,J.

*M1\,4B,^Ü.

.KM1\,4B,^.

.

ajW7`(a.5,3M42H.

6.....":"""""""...":"""""""...":"&!#&XU.
S...W":&T$U#&!..W":"""""""...#:"!T&'!T.

S....":&T$U#&!....":"""""""...#:"!T&'!U.
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