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FMO       

  GAMESS-FMO計算支援       "FU"  使 方

   FU    

   fumodel 分子構造          使 方

   gamess-user 入力   作成支援       使 方

   fuplot 計算結果可視化       使 方

  FMO計算実習

 神戸大学     情報学研究科 北浦和夫 

FMO計算支援     "fu" 使 方



FU     

►FU  fumodel(分子                   

   gamess-user 入力   作成支援  fuplot 計算結果

可視化       add-on         

►       言語 Python  GUI wxPython 作成 

►                公開 BSD2      

►大幅        可能   研究目的     設定

►    Python 書       改変 機能追加 容易

      各自 各     独自版 開発 容易



►操作 基本

 (原子 選択 操作)
 本        基本的  選択状態(Menu:"Select" 
      操作)   原子 集団  対象 各種操作 
行  選択   原子   場合  全原子 対象    

  原子 表示 非表示)
 原子 集団  表示 非表示 Nenu:"Show") 設定    
表示状態   原子集団   各種操作 対象    

fumodel ver.0.2  操作 基本
 詳    fu     使用説明書   覧下   



►   操作

 回転 併進     

 原子上以外 点      左        表示物 回転
 併進 拡大    
   
 MusMode box  "rotate","translate","zoom"   切 替 
  "zoom"           操作    

 関連 表示物                   拡大 縮小
     "f"   押下           "Show"-"Fit to 
screen" 実行   



(選択状態 設定 解除 
選択状態  原子     集団 対象物  対  設定 解除
   選択状態   原子  選択色 default 緑色  表示 
   

  原子上 左     LClick)   対象物 選択状態    
   関連 対象物    "atom", "residure", "chain", "group", 
"fragment" 設定   (menu"Select"-"Object"   
SelObject box 切 替    

  選択中 原子 左Click      原子 対象物  選択解
除    

  原子       左   Click   全選択対象物 選
択解除    



 選択対象物 選択数  

 対象物    "atom", "residure", "chain", "group", 
"fragment" 設定        切 替          
  SelObject box      Menu "Select"-"Object" 
行  

 選択数           SelMode box  "1-object',
'2-objects '3-objects' '4-objects' 'unlimited'      
選択   

 対象物 原子 場合 選択数'1-object' 原子 LClick 
  原子名 '1-objects' 2原子 LClick       原子
間距離 '3-objects' 3原子 LClick   1-2-3      順
番  角度 Statusbar 表示    



     特定操作     
    右click   現  popup 特定操作    切 替   通常    
復帰    “ESC”   押下   

 ”Show Distance”   :Menu "Show"-"Distance" on 同  

 ”Sphere/Box Selection"   :原子上      左    押    Drug
      原子 中心   球内 対象物 選択状態    原子上以外 点
  Drug    矩形内 対象物 選択状態    

 ”Make bond”          2原子 選択    選択   原子間 結合
 作  結合    2原子 選択状態      ”0” 押下   結合 消去 
  ”1”,”2”,”3” 入力       1 2 3重結合    ”4”           
    現      手抜          描     

 ”Section”             回転    画面手前 原子  奥 向
   非表示           抜    非表示原子 選択状態     
   "Window"-"Open CtrlWin" ”Section" 同  

 ”Change geometry”           選択   原子 原子集団 移動  
  原子 座標 構造  変  

 ”Cancel”:特殊    解除   “ESC”  押下 同   



1. fu.exeを起動する

fumodel  使 方 概要

fumodel       
     /widgets入力
    /     入力
 分子   表示

PyShell     
       表示
 python      実行



2. 'File'-'Open'メニューで'pdb1fkf.pdb'ファイル
(FKBPタンパク質とFK506リガンドの複合体の構造デー
タ）を開く。



3. 'AddDel(Del)'-'Waters'メニューを実行して水
分子を削除してから、"AddDel(Add)'-'H and bond 
to AA residue'を実行し、アミノ酸残基に水素原子
を付加する



4. 'Add'-'H to non-AA residue'-'Use frame data'
メニューを実行してfk506分子に水素原子を付加する。
（Frameデータは、PDBのftpサイトから自動的にダウ
ンロードされる）



5. 原子の無い位置で左ダブルクリックして選択を解
除する

6. 'FMO'-'Fragmentation(auto)'-'AA Residue/1res'
メニューを実行してポリペプチドを　1残基/1フラグ
メントに分割する。この例ではリガンドは分割しない。



7. 'Add-on'-'gamess-user.py'メニューを実行して
"GAMESS Assist For Beginner"パネルを開く

8. ”Method"などを選択して、パネルの下方にある 
"Save"ボタンを押すと、 FMO計算の入力データファイ
ルが作成される。

9. "RunGMS"ボタンを押して、GAMESS計算を行う。



このプログラムはGAMESSのアウトプットを読み込んでグ
ラフにする。

1. fumodelのメニュー”Add-on"-"fuplot.py"を実行する

fuplot  使 方 概要
 詳    [fuplot      使 方 参照 

  左側 読 込  file 
表示 plot       
選択
  右側 plot 選択   
      読 取  
property 表示 選択 
plot 実行



2. 'File'-'Open output file'メニューを実行する。
3. "Set for plot"ボタンを押す

選択       
     

Plot   property 
   



4."PIEDA"を選んで"Plot"ボタンを押すと "Plot PIEDA"
パネル（PIEDAを選択した場合）が開く。"Plot PIEDA"
パネルの右下にある"2DGraph”ボタンを押すと2Dグラフ、

"MolView"ボタンを押すとfumodelのメインウィンドウに
PIEDA値（tot）がカラースケールで表示される。



配布 FMO            従   次 
計算実習 行  
  1. FMO-RHF/STO-3G 1点計算
  2. FMO-DFT/STO-3G  点計算
  3. FMO-MP2/STO-3G  点計算
  4. FMO-RHF/STO-3G  構造最適化計算
  5. FMO-RHF-D/STO-3G 構造最適化計算
  6. RHF/STO-3G(ab initio MO  1点計算
  7. FMO-RHF/PCM/STO-3G計算
    8. 水和    作成       FMO計算

FMO計算実習内容
  実習 用          "FMOtutorial-25May2015"
         )


