Hybrid-Colors 20sb のマニュアル

0. 概要

  Hybrid-Colorsは、Colors(量子計算)の計算結果とRyudo(古典計算)の計算結果を合わせてMD計算を行うことで、量子論的な効果を得ながら大規模な系に対する計算を行います。

  具体的には、一部の原子にColorsによる計算を適用し、全体に適用したRyudoによる計算結果と組み合わせることによって原子にかかる力を計算します。

0-1. 処理の流れ

  Hybrid-Colorsは、RyudoおよびColorsを立ち上げ、その計算結果を読み取って計算を行います。

  原子の初期座標はset.rd(と同じ書式のファイル)から読み取ります。この座標をset.rdおよびxtal.mdyに書き出し、RyudoとColorsを実行します。

  各計算ステップにおいて原子にかかる力は、Ryudoのtfr.rdとColorsのforce3.mdyから読み取ります(Hybrid-Colros20sbにおいては、force.mdyには対応していません)。

  量子計算を行った原子に関しては、指定されたmixing値でRyudoおよびColorsによる力を混合し、その原子にかかる力とします。古典計算のみを行った原子に関しては、Ryudoによる力を原子にかかる力とします。

  力より速度を求め、次のステップの原子の座標を計算します。この座標をset.rdおよびxtal.mdyに書き出し、再びRyudoとColorsを実行します。

1. 入力ファイル

  Hybrid-Colorsは以下の入力ファイルを必要とします。

    param.hybrid

    set.rd と同じ書式の構造データファイル(任意のファイル名)

    Colors、Ryudoを計算するのに必要なファイル

  また、計算条件によって以下の入力ファイルを準備します。

    colorsatom.hybrid

    moveatom.hybrid

    fixatom.hybrid

    mixing.hybrid

1-1. param.hybrid

  param.hybridはHybrid-Colorsの計算条件を設定するファイルです。

  param.hybridは、Hybrid-Colors実行時に存在しなければ自動で作成されます。

  param.hybridはHybrid-Colorsのバージョンアップによって変更される可能性があるので、新しいバージョンのHybrid-Colorsを使用する際には再作成する必要があります。

param.hybrid






Deltat[fs]     2.5

Step           100

Mixing(0-1)    0.5

MoveSpeed      0    0    0.01

Acceleration   0    0    0.001
Pressurecon    0

Elec.Field     0    0    0

OuterForce     0    0    0

OutputStep     1
ForceMode      0

Writesetrd     1

Writecharge    0

Writecband     0

XtalParameter  0.0  0.0  1  1

QuantumProg    ./colors

ClassicProg    ./ryudo
SetrdName      set.org





Deltat[fs]
: MD計算1 stepあたりの積算時間。単位はfs。

Step

: 計算を行う総step数。

Mixing(0-1)
: ColorsとRyudoの計算結果の混合比。



  0.0 でColorsのみ、1.0 でRyudoのみ、0.5 で平均。

MoveSpeed
: moveatom.hybridで指定した原子を動かす速度。



  単位は Å / step。

Acceleration
: moveatom.hybridで指定した原子を停止状態から



  上記MoveSpeedに達するまでの加速度。



  MoveSpeedと同じ値を設定すれば、初めから等速で動きます。

OutputStep
: 各出力ファイルを出力するタイミング。



  指定したstep毎にファイルを出力します。

ForceMode
: Colors / Ryudoの力の混合をどのように行うかのフラグ。



  0 で原子毎、1で原子対毎。



  1で計算するには専用のColorsとRyudoが必要。
Writesetrd
: 各stepの構造をset.rd形式で残すかどうかのフラグ。



  0 で残さない、1で残す。
Writecharge
: Colorsで計算した電荷の情報を残しておくかどうかのフラグ。



  0 で残さない、1で残す。



  電荷の情報はchage.txtに纏められます。

Writecband
: Colorsで計算した軌道の情報を残しておくかどうかのフラグ。


  0 で残さない、1で残す。

QuantumProg
: Colorsの実行ファイルを指定します。

ClassicProg
: Ryudoの実行ファイルを指定します。

SetrdName
: 構造データファイルのファイル名を指定します。

1-2. set.rdと同じ書式の構造データファイル

  Hybird-Colorsで計算させようとするモデルの構造データです。

  書式はRyudoのset.rdと同じになります。

  ファイル名は任意に設定できますが、“set.rd”および“(数字).set.rd”は中間ファイル、出力ファイルと名前が重複してしまうため注意が必要です。

1-3. colorsatom.hybrid

  colorsatom.hybridはColorsで量子計算を行う原子を指定するファイルです。

  Colorsで計算させる原子の番号(set.rdに書かれた順番)を列挙します。

  順序は問わないはずですが、昇順にしておいた方が間違いがありません。

colorsatom.hybrid





8

33

58

83

108

・

・

・







  量子計算を行わない場合は、このcolorsatom.hybridを削除するかリネームし、param.hybridのMixingを1.0にします。

1-4. moveatom.hybrid

  moveatom.hybridは指定した速度で動かしたい原子を指定するファイルです。

  このファイルで指定された原子はparam.hybridで指定したMoveSpeedとAccelerationに従った速度で移動します。

  書式はcolorsatom.hybridと同じです。

1-5. fixatom.hybrid

  fixatom.hybridは位置を固定したままにする原子を指定するファイルです。

  書式はcolorsatom.hybridと同じです。

1-6. def.rd

  Ryudoの計算条件を指定するdef.rdは、Hybrid-Colorsで使用する場合には特殊な指定をする必要があります。

計算ステップ数(step行1項目)
: 1 にします。

file出力間隔(file行)

: 全て1にします。

text file出力間隔(text行)

: 全て1にします。

  基本的に必要な出力ファイルはtfr.rdのみですが、計算によっては他のファイルも必要とする場合があります。

  これ以外のパラメータは通常通り設定します。

1-7. input.mdy

  Colorsの計算条件を指定するinput.mdyは、Hybrid-Colorsで使用する場合には特殊な指定をする必要があります。

計算ステップ数

: 0 にします。

force.mdyの出力

: 1 にします。

charge.mdyの出力
: 電荷を見たい場合には1以上にします。




: 結合次数を見たい場合には3以上にします。

  これ以外のパラメータは通常通り設定します。

1-8. atomdata.tbl、energy.tbl、gamma.tbl、kappa.tbl、param.tbl、spin.tbl、vsip.tbl、zeta.tbl

  いずれもColorsの計算に用いるパラメータファイルです。

  Colorsの計算が動く状況になるように調整してそろえておく必要があります。

1-9. mixing.hybrid

  量子・古典分子動力学計算の計算結果の混合比を、原子毎に変更する場合に必要なファイルです。このファイルが存在しなければparam.hybridのMixingで指定した値が量子計算を行った全原子に対して適用されます。

mixing.hybrid





spec mixing rate

1   0.1

2   0.5

end

atom mixing rate

1   0.2
5   0.3
9   0.75

13  0.75

49  0.5

53  0.5
・

・

・

end







  spec mixing rateとendの間には元素毎の混合比を「元素の番号(構造データファイルのelemの項に書かれた番号)  mixing値」の書式で一行に1元素分ずつ指定します。

  atom mixing rateとendの間には原子毎の混合比を「原子の番号(構造データファイル内に記述された順番)  mixing値」の書式で一行に1原子分ずつ指定します。

  いずれもmixing値は0.0で量子計算のみ、1.0で古典計算のみを考慮するようになります。  mixing値の優先順位は、原子毎、元素毎、全体(param.hybridの値)の順に高くなります。

2. 計算の実行

  1. 計算を行うためのディレクトリを作成します。

  2. そのディレクトリにRyudoを走らせるためのファイルを用意し、Ryudoが問題なく動くことを確認します。

  3. Ryudoが動くことを確認したら、初期構造のデータを含めたset.rdと同じ書式のファイルを作成します。基本的にset.rdを任意の名前にコピーしておけばよいでしょう。このファイルを仮にoriginal_set.rdと呼びます。

  4. original_set.rd以外のHybrid-Colorsを走らせるために必要なファイルを用意します。

  5. param.hybridのステップ数を1にして一度計算を行います。param.hybridでSetrdNameの項目を指定していなければset.rdファイルの名前の入力を求めらるのでoriginal_set.rdを指定します。これにより、Colorsで計算を行うための構造データファイルxtal.mdyが作成されます。

  6. Colorsを走らせるためのファイルを用意し、Colorsが問題なく動くことを確認します。

  7. param.hybridのステップ数を目的のステップ数に直して、本計算を行います。set.rdファイルの名前の入力を求められる場合はoriginal_set.rdを指定します。

3. 出力ファイル

  Hybrid-Colorsは結果として以下のファイルを出力します。

    forceout.csv

    force.rd

    pforce.txt

    def.txt

    set.txt

    pos.txt

    system.bak

    val.bak

  param.hybridでWritesetrdを1に指定していれば、以下のファイルを残します。

    (step).set.rd

  param.hybridでWritechargeを1に指定していれば、以下のファイルを残します。

    charge.txt

  param.hybridでWritecbandを1に指定していれば、以下のファイルを残します。

    (step).cband.mdy

3-1. (step).set.rd

  各MD stepにおける構造をset.rdの書式で残しています。

3-2. forceout.csv

  各MD stepにおける原子にかかる力を、個々の原子毎に出力します。

  出力フォーマットは以下のようになります。

ステップ数

原子の番号  元素の番号  Colorsの力(x,y,z)  Ryudoの力(x,y,z)  合計の力(x,y,z)

・

・

・

end

ステップ数

原子の番号  元素の番号  Colorsの力(x,y,z)  Ryudoの力(x,y,z)  合計の力(x,y,z)

・

・

・

  具体的には次のような出力になります。

forceout.csv






・

・

・

1

   1  1        0.00000       0.00000       0.00000    3156.05053    3275.20236    1420.02936    3156.05053    3275.20236    1420.02936

   2  1        0.00000       0.00000       0.00000    2657.16207    2556.36584   -1756.38425    2657.16207    2556.36584   -1756.38425

   3  5        0.00000       0.00000       0.00000   -4139.51218   -9021.71640   -4784.92908   -4139.51218   -9021.71640   -4784.92908

   4  5        0.00000       0.00000       0.00000   -1036.31818    1372.51304  -10518.01330   -1036.31818    1372.51304  -10518.01330

・

・

・
 323  4        0.00000       0.00000       0.00000    1377.89072     719.03150    1463.00260    1377.89072     719.03150    1463.00260

 324  8        0.00000       0.00000       0.00000   -5728.52792   -7239.93678   14881.96840   -5728.52792   -7239.93678   14881.96840

end

2

   1  1        0.00000       0.00000       0.00000    2411.18870    2184.17345    1091.62759    2411.18870    2184.17345    1091.62759

   2  1        0.00000       0.00000       0.00000    2258.09646    2134.68000   -1720.43943    2258.09646    2134.68000   -1720.43943

   3  5        0.00000       0.00000       0.00000   -4080.20435   -8846.24897   -4375.81502   -4080.20435   -8846.24897   -4375.81502

   4  5        0.00000       0.00000       0.00000   -1251.94517    1066.17358  -10311.75620   -1251.94517    1066.17358  -10311.75620

・

・

・







3-3. set.txt

  NEW-RYUGAで可視化する際に使用する初期構造のデータが入ったファイルです。

3-4. pos.txt

  NEW-RYUGAで可視化する際に使用するMD step毎の構造のデータが入ったファイルです。

3-5. def.txt

  NEW-RYUGAで可視化する際に使用する計算条件のデータが入ったファイルです。

  計算開始時に存在していた場合、上書きはしません。

3-6. charge.txt

  Colorsの計算で出力されたchage.mdyの写しです。

3-7. colorserror.log

  Colorsの計算がうまくいかずに異常終了してしまった場合は、そのステップ数が保存されていきます。

3-8. force.rd

  Ryudoの計算で出力された力の内訳の写しです。

3-9. system.bak

  Colorsの計算で出力されたSystem.mdyの写しです。

3-10. val.bak

  Ryudoの計算で出力されたval.rdの写しです。

4. データ解析

4-1. ナンバーファイル

  注目したい原子の番号(set.rdに書かれた順番)を列挙したファイルをナンバーファイルと呼ぶことにします。colorsatom.hybridと同じ書式のファイルです。

  このファイルを用意しておくことにより、以下の解析が容易になります。

4-2. 原子にかかる力

  原子にかかる力はforceout.csvに保存されていますが、このファイルは非常に大きく手作業で編集するには向きません。

  forceoutcalcというプログラムを使うことにより指定した原子にかかる力をExcelで読みやすい形に出力することができます。

  コマンドラインより、

forceoutcalc [ナンバーファイル]

で、実行されます。

  結果をout.csvというファイルに出力します。ナンバーファイルに二つ以上の原子の番号が記されていれば、それらの原子にかかる力の合計を出力します。

  out.csvの書式は以下の通りです。

ステップ数  合計の力(x, y, z)  Colorsの力(x, y, z)  Ryudoの力(x, y, z)

・

・

・

  合計の力は、param.hybridで指定したmixingでColorsの力とRyudoの力を足した値となります。ただし、Colorsでの計算を行っていない原子に関してはRyudoの力そのままとなります。

4-3. 原子にかかる力の内訳(古典)

  古典計算により求められた原子にかかる力の内訳はforce.rdに保存されています。

  pforcecalc_clasというプログラムを使うことにより、指定した原子にかかる古典計算による力をforce.rdからExcelで読みやすい形に出力することができます。

  コマンドラインより、

pforceoutcalc_clas [最大ステップ数] [ナンバーファイル]

で、実行されます。

  結果をoutc.datというファイルに出力します。ナンバーファイルに二つ以上の原子の番号が記されていれば、それらの原子にかかる力の内訳のそれぞれの合計を出力します。

  outc.datの書式は以下の通りです。

ステップ数 全体の力(x, y, z) Coulomb1(x, y, z) Coulomb2(x, y, z) 2体力(x, y, z) 角度力(x, y, z) 外部からの力(x, y, z)(未使用)

・

・

・

  Coulomb1とCoulomb2を足すことにより、Coulomb力を求めることができます。外部からの力は、現在は使用されていません。

4-4. 原子にかかる力の内訳(量子)

  量子計算により求められた原子にかかる力の内訳はpforce.txtに保存されています。

  pforcecalc_quanというプログラムを使うことにより指定した原子にかかる古典計算による力をpforce.txtからExcelで読みやすい形に出力することができます。

  コマンドラインより、

pforceoutcalc_quan [ナンバーファイル]

で、実行されます。

  結果をoutq.datというファイルに出力します。ナンバーファイルに二つ以上の原子の番号が記されていれば、それらの原子にかかる力の内訳のそれぞれの合計を出力します。

  outq.datの書式は以下の通りです。

ステップ数 全体の力(x, y, z) dHcc(x, y, z) dScc(x, y, z) 反発力(x, y, z) Coulomb1(x, y, z) Coulomb2(x, y, z) 電場による力(x, y, z)(未使用)

・

・

・

  dSccとdHccの合計が重なり積分より求められた軌道の安定化に伴う原子にかけられる力となります。Coulomb1とCoulomb2の合計からCoulomb力を求めることができます。

4-5. 原子の電荷

  Ryudoのみで計算された原子の電荷はdef.rdで指定された値のまま固定されて扱われます。

  Colorsで計算された原子の電荷はステップ毎に計算し直されます。

  この結果はinput.mdyのOutput charge.mdyの項目を1以上にし、且つ、param.hybrid内のWritechargeを1にしておくと、charge.txtというファイルに保存されます。

  chargecalcというプログラムを使うことにより指定した原子の電荷をcharge.txtからExcelで読みやすい形に出力することができます。

  コマンドラインより、

chargecalc

で、実行されます。

  結果はchargeout.datというファイルに格納されます。chargeout.datの書式は以下の通りです。

ステップ数 原子1の電荷 原子2の電荷 原子3の電荷 ……

・

・

・

4-6. 原子対の結合次数

  量子計算された原子同士の結合次数はcharge.txtに保存されています。

  bondpopcalcというプログラムを使うことにより指定した原子対の結合次数をcharge.txtからExcelで読みやすい形に出力することができます。

  コマンドラインより、

bondpopcalc [原子の番号] [原子の番号]

で、実行されます。

  ここで指定する番号は量子計算を行った原子の番号でなければなりません。

  結果はpop_[元素名][原子の番号]-[元素名][原子の番号].datというファイルに格納されます。

  求めたい原子対が多い場合は、bondpopcalc2というプログラムを使うことによりまとめて結合次数をファイルに出力することができます。

  コマンドラインより、

bondpopcalc2 [情報ファイル]

で、実行されます。

  情報ファイルは任意のファイル名で構いません。書式は以下のようになります。

原子の番号 原子の番号

原子の番号 原子の番号

・

・

・

end

  結果はpopout.datというファイルに出力されます。

4-8. MSD

  msdcalcというプログラムを使うことにより指定した原子団のMSDをExcelで読みやすい形に出力することができます。

  コマンドラインより、

msdcalc [ナンバーファイル]

で、実行されます。

  結果をmsd.txtというファイルに出力します。ナンバーファイルに二つ以上の原子の番号が記されていれば、それらの原子のMSDの平均を出力します。

4-9. 構造の可視化

  Hybrid-Colorsの計算結果は、バージョン60c以降のNEW-RYUGAで読み込んで構造を表示することができます。この時、ファイルモードをText(part coodination)にして読み込んでください。

4-9. 電荷の可視化

  Hybrid-Colorsの計算結果は、そのままでは現在のNEW-RYUGAでは構造しか見ることができません。hyb2colというプログラムを使うことにより、Hybrid-Colorsが出力したファイルをColorsの出力ファイルと同様の形式にすることが可能です。

  コマンドラインより、

hyb2col

で、実行されます。

  NEW-RYUGAでColorsの結果を見る場合と同じファイル構造にしますので、input.mdy、xtal.mdy、system.mdy、band.mdy、pos.mdy、charge.mdyは上書きされます。上書きされて問題がある場合は、計算結果をコピーした別のディレクトリで作業を行って下さい。

  また、各原子はdef.rdのindex項で指定した原子名でxtal.mdyに出力されます。atomdata.tblやvsip.tblに指定されていない原子名は使用できませんので、その場合はdef.rdか各テーブルファイルを修正しておく必要があります。

  Hybrid-Colorsは0ステップ目の計算を行っていませんので、0ステップ目の電荷は存在しません。0ステップ目の電荷が必要な場合は、別にColorsで一点計算をするなりして求めて下さい。
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