










首先安装好 GPU 版的 amber 

 

安装 jade： 

（1）解压 jade_mapping.tgz 安装包，在终端输入 tar -xvf jade_mapping.tgz 

（2）在 jade_mapping/src 目录下，输入 make 

（要有编译器，先输入 ，再 make） 

（3）在刚刚的目录下输入 make install 

（4）改一下 jade_mapping/bin/JADERC 内的 JADE_HOME=…，改成这个程序所在位置，

就是 jade_mapping 位置 

如果在这：  

改成这样：  

（5）若没有 netCDF4，需要安装，因为服务器的 python3 有的模块没有，但这个也不是刚

需，这个模块用于调用 amber 里的一些坐标信息。在 jade_mapping/src/sampling_qmmm 下安

装。假如超时，换源一把，上网搜索“pip 换源”，随便复制一个 

 

再输入 python3，再 import netCDF4 as nc 

 

（6）装 conda 环境，分成两个环境 

 

 

 

 

 

 

 

 

 



以偶氮甲烷和水的体系为例： 

1、构建力场： 

（1）因为偶氮甲烷在 amber 内没有一个标准的库，所以手动去加。 

首先用高斯对偶氮甲烷进行优化，输入文件 AZ_resp.gjf （名字随便起，是.gjf 文件就

行）如下，amber 的精度为 HF/6-31g*（这个不能改），后面的内容看体系而定，最后一定要

随便加个东西，如：resp。用高斯计算 g16 AZ_resp.gjf 

 

然后拿刚刚得到的 AZ_resp.log 文件进行电荷分析。将 AZ_resp.log（刚刚得到的） 与 

prep.sh （自己写的）放在同一个目录下，prep.sh 内容如下。先激活 amber_run 环境，假如

报 错 说 找 不 到 .so.5 ， 就 export 环 境 地 址 ， 例 如 export 

LD_LIBRARY_PATH="/share/home/luohx/anaconda3/envs/amber_run/lib:$LD_LIBRARY_PAT

H"。然后运行，在终端输入 sh prep.sh 

 

（2）现在准备工作完成，可以建力场了。将上一步得到的 （这两个

对应上图框框内容，上面是什么就用什么文件）两个文件放在一个目录下。再写一个 tleap.in

（记得改地址）文件放在里面，如下图。然后在该目录下输入 tleap -s -f tleap.in 即可得到 

all.rst7 ，all.parm7，主要是看力常数（BOND）是否正确 

 

 

2、Wigner 采样 

输入文件 input.ini 如下，这个输入文件也可以看 jade_mapping/doc/sampling-doc 里的

读取上一步得到的文件 

输出的力场文件 

把 amber 里水的库（tio3p）放进

去 

建一个 20 埃的盒子 



KEYWORDS-NEW。参数代表的意思可以看 jade_mapping/src/sampling2 里的 DOC，文件

的数值根据实际情况更改。 

 

首先，将刚刚优化好的偶氮甲烷进行频率分析 freq.gjf，关键词 nosym freq=hpmode，最

后那个（empiricaldispersion=gd3b）加不加都行 

 

然后将得到的结果 freq.log 用于 Wigner 采样，将 freq.log 和 input.ini 文件放在一个目

录下，在该目录下输入路径：。。。。。。/jade_mapping/src/sampling/prepare.py 

 

如果这个是 1，下面 t_k 只能是 0K 

程序的位置 

根据情况填写，normal mode=3n-

6，n 是原子数 

如果想冻结一些东西，把 label_frozen 改成 1 

Number_frozen 是冻结的模块数量， 

List_frozen 是想冻结的模式 



再 。。。。。jade_mapping/src/sampling2 /sampling.py ，然后就可以得到一堆文件 

 

如果要提取刚刚得到的文件，先 source ~/soft/jade_mapping/bin/JADERC，再输入

manyjob.py，再输入 yes，就会得到 workspace，可以进 workspace 看看坐标有没有问题，也

可以直接在该目录下看看 log 文件有没有报错 

 

 

3、用 MD 进行初步采样 

jade_mapping/src/sampling_qmmm/amber_in_files 下有需要用到的对应的文件夹和脚本

文件 

将 1（2）得到的 all.rst7 ，all.parm7 和 min、nvt、npt（这三个目录里面都有对应 in 文

件），qsub_amber.sh 放在同一个目录 sampling 下（目录名可以改，但改了的话 qsub_amber.sh

脚本也要对应更改），并将 all.rst7 ，all.parm7 复制到那三个目录下，并改名字。qsub_amber.sh

与 min、nvt、npt 内文件对照着看就明白了，脚本用到的文件要与目录下文件名一致， 

复制到对应目录并改名  

脚本如下： 

 

再 qsub qsub_amber.sh，运行后就会得到 npt.ncrst（这个在 npt 目录下），这是最终的速



度坐标文件。 

然后把 npt.ncrst、prmtop（就是 npt 下那个文件）复制到 wigner 目录（这个是新建的目

录，与 min、nvt、npt 同级）下，同时需要 npt.in，和输入文件 inp，如下图。 

 

然后在 wigner，将之前的 workspace 内的 1 复制到该目录下，在该目录 1 下运行，先输

入 source ~/soft/jade_mapping/bin/JADERC（红色那个看你的 jade_mapping 放哪），再运行

gen_amber_crd_with_qm.py （ 在 jade_mapping/src/sampling_qmmm ）， 就 是 输 入

gen_amber_crd_with_qm.py ../inp。假如成功的话会得到文件 inpcrd。假如想弄出 200 个文件，

可以 for 循环一把。然后准备 inp.in ，qsub_amber.sh（和之前说的内容不一样）放在 wigner

目录下，到节点 78 上（或指定节点，用 qsub 提交）运行，向 wigner 目录下，终端首先输入

ssh node78，再输入./qsub_amber.sh 最终会在目录 1 中得到 npt.ncrst。这完成初步采样 

4、跑 BOMD 

在 sampling 目录下新建目录 qm，将 sampling/wigner/1 里的 npt.ncrst 复制到 qm/1 里并

改名为 inpcrd（对映 sampling/wigner 里的 inp 文件，里面的 out_crd 是什么名字就改成什么），

再在 qm 中准备 inp 文件和 prmtop（就是之前提到的 prmtop 文件），如下图。 

 

想要 shake 的原子，这个表

示在 5 号原子 15 埃范围内

水的氢原子 



然后在 qm 目录下先 source ~/soft/jade_mapping/bin/JADERC，再运行 gen_all.py，就是

gen_all.py -f inp，成功的话会显示下图信息，然后 sampling/qm/1 里会出现很多文件，其中里

面 的 .nc 和 .log 和 .rst7 和 CONN 和 inpcrd 没 用 。 有 这 些 就 行 了

 

 

在 sampling/qm/1 下 准 备 dyn.inp ， 有 关 动 力 学 的 一 些 参 数 可 以 看

看看变量的含义 

在 qm/1/QMMM_EXAM 目录，在该目录下准备 mm.in（不用修改里面的东西） 和

qm_template.in 文件。然后就可以进行基态的 qmmm，首先在目录 1 下输入 source 

~/soft/jade_mapping/bin/JADERC（红色那个看你的 jade_mapping 放哪），然后再输入 jade.exe

就可以了，然后 qm/1 里面就会多了一些文件，一般看 traj_time.out、vel_time.out 和

qm_energy_time.out、pe_time.out。 

看到 finish 一般是没问题。 

 



 

5、跑非绝热动力学 

在 sampling 下新建目录 non。 

利用 gen_jade_cond_by_step.py 进行，下图是说明。-sp 说明输入文件位置（就是上一步

得到的结果，在目录 qm），-dp 输出文件位置，-s 指定第几步，-n 核数，-rp 替换掉输入文件

目录下原有的目录。 

 

例如：  

然后在 non 下就会得到这些（因为我的 qm 只有 1，所以计算后只有 1），需要改 dyn.inp

内参数，和 QMMM_EXAM 内 min.in，qm_template.in，的内容。QMMM_EXAM 内加入

qm_opt.xyz（qm 优化后的结构）。或者给个优化的输入 qm_opt_template.in，就可以自己生成

了。 

 

dyn.inp：改 hop_e = 0.5、label_qmmm_bomd = 0、qm_method_qmmm = 2、i_state = 2，

最后加上 qmmm_nac = 2（改了之后就要多个 qm_ nac_template.in 文件 

qm_template.in 中根据情况改计算细节，坐标不会读取，所以没有关系。 qm_ 

nac_template.in（只用 qm 部分计算）与 qm_template.in（只是算梯度）区别就是少了 LATTICE, 

不能改，只能用这个 

必须有 

没有也行 



lat.in 这一行。 

在 1 下输入 jade.exe 

qm_template.in： 

 

qm_opt_template.in 如下，一般只有框框内容需要改，坐标也不用在意不会用到 

 



ASR 蛋白质体系： 

1、处理蛋白质内的键连问题（pre 工作） 

基体结构 5jje.pdb，但该文件 amber 读不了，就要对其进行处理。首先用 amber 内的

pdb4amber 工具将其变为 amber 可读取文件。在终端输入下图内容，-i 表示输入文件，-o 表

示输出文件。 

 

得到 5jje_clean.pdb 后还要确定主链。因为后续要将反应活性中心（老师会说，一般是

生色基团，这个体系是 RET）和残基分开，可用 prepgen 将其分开。确定主链的方法，知道

反应活性中心。然后是反应活性中心连着的那个残基，那个残基同时两侧也连着残基，主链

就是残基和连着的那个残基，得到主链文件 mc（是要自己写吗）。 

2、处理残基的电荷信息 

反应活性中心（qm-la）也需优化，电荷分析，构建力场。 

反应活性中心+残基+相连的残基组成一个片段，先优化 opt 该片段，然后再做电荷分析

resp，得到的 log 文件放入 ff/2 内，在终端输入 antechamber -fi gout -i LRR.log -rn RET -fo ac 

-o ret.ac -c resp -at amber -nc 1，用于生成.ac 文件。将.ac 文件和主链 mc 文件放入 ff/3 即可得

到力场信息。 

mc、pt.pdb 怎么来的 



TURBOMOLE 做 ADC(2)计算教程 

一、TURBOMOLE 单独做 ADC(2)计算 

1. 准备一个 xyz 格式的坐标文件。 

如：ch2nh2+.xyz 

  6 

 

  C    -2.47466202     0.31481988     0.18790893 

  N    -1.20155953     0.14665294     0.08936896 

  H    -2.87509887     0.88004865     1.03300159 

  H    -3.13044877    -0.11033996    -0.57576377 

  H    -0.79250869    -0.37659185    -0.68849573 

  H    -0.55851778     0.53106079     0.78572369 

 

2. 创建 TURBOMOLE 坐标文件（xyz 坐标转化为 coord 坐标） 

x2t ch2nh2+.xyz > coord 

 

3. define 命令。 

（1） define 回车 

 

回车 



（2）输入 title 

例如：adc2 回车 

 

（3）定义分子结构 

 

sy c1 回车**********写入分子对称性 

a coord 回车**********加入原子坐标文件 

*回车 

 

no 回车**********不使用内坐标 

 

（4）基组选择。 

 



b all def-SVP****************所有的原子，基组定义为一样的 

或 b 1-4 def-SVP 回车 

b 5,6 def-TZVP 回车*********按原子编号定义不同的基组 

或 b “c” def-SVP 回车 

b “h” def-TZVP 回车*********按原子类型定义不同的基组 

注意 基组 SVP 和 TZVP 一定要大写，如果基组为 def-SV（P）括号要标出。 

*回车 

 

（5）占据数和分子轨道，选择轨道信息初始猜方法 

 

eht 回车**********Extended Hueckel guess 

 

y 回车 

 

+1 回车****************电荷数为 1 

 

y 回车 

（6）方法选择 



 

cc 回车**********设置 couple cluster 方法 

 

ricc2 回车 

 

adc(2)回车**********使用 adc(2)方法 

*回车 

（7）RI 近似伴随基组 

 



 

cbas 回车 

 

b all def2-SVP 回车********与之前的基组保持一致 

*回车 

 

（8）激发态计算参数设置 

 

exci 回车 

 

irrep=a charge=0 multiplicity=1 nexc=3 回车**********计算 a 对称性，电荷为 0，自旋多重

度为 1 的三个激发态 

spectrum states=all 回车**********计算光谱 

*回车 

*回车 

*回车 



 

 

此时目录下有以下文件： 

auxbasis    basis    control    coord    mos 

生成 control 文件后， 

修改 control 文件$scfiterlimit    30 为$scfiterlimit    100，即增大 SCF 循环次数 

如果需要做三重激发态，只需将 multiplicity=  1 改为 multiplicity=  3 即可。 

 

4. 提交作业。 

作业脚本计算部分依次写上 

export PARNODES=8************8 个核并行 

dscf > dscf.out******************先进行 SCF 计算 

ricc2 > ricc2.out*****************再进行 ricc2 计算。 

作业脚本放在深圳超算 script 目录下 

 

5. 结果。 

激发态能量 

 

 

激发态跃迁轨道贡献 

 

 

 

 

 

 

 

 



激发态振子强度。 

 

 

在工作目录下运行 tm2molden 命令，一路回车，即可得到带有轨道信息的 molden.input 文

件。 

 

二、TURBOMOLE 结合 JADE 做 ADC(2)动力学 

1. 准备 ADC(2)模版文件。 

与上面步骤完全一样，最后在生成的 control文件中添加 

geoopt model=adc(2)    state=(a 1) 

如下所示 

 

新建目录 TUR_EXAM，将 auxbasis  basis  control  coord  mos 文件拷入 

 

2. 准备 JADE 动力学参数文件 dyn.inp 

&control 

dyn_method = 2, 

ntime = 200, 

dtime = 0.5, 

ntime_ele = 100, 

n_sav_stat = 1, 

n_sav_traj = 1, 

qm_method = 12, 

n_state = 3, 

md_state_list = "1, 2, 3", 

i_state = 2, 

seed_random = -1, 

cor_dec = 0.1, 

label_nac_phase = 1, 

label_reject_hops = 1, 

hop_e = 10, 

label_read_velocity = 0, 



label_restart = 0, 

/ 

 

&quantum 

qm_method = 12, 

qm_package = 101, 

ci_td_use_file_type = "chk", 

ci_assign_problem = "X+Y", 

is_do_cis_casida = "no", 

/ 

 

相关参数详细信息参考 JADE 程序包 doc 下的 KEYWORDS 文件。 

 

3. 准备初始坐标文件 

例如 stru_xyz.in 

  6 

ang 

  C    -2.47466202     0.31481988     0.18790893 

  N    -1.20155953     0.14665294     0.08936896 

  H    -2.87509887     0.88004865     1.03300159 

  H    -3.13044877    -0.11033996    -0.57576377 

  H    -0.79250869    -0.37659185    -0.68849573 

  H    -0.55851778     0.53106079     0.78572369 

 

4. 动力学计算 

运行 jade.exe > jade.log 

作业脚本放在深圳超算 script 目录下。 

 

 

 

 

 

 




