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Felhasznaloi kezikonyv

1.Bevezetés

A BrianQC egy fejlett ab initio kvantumkémiai szoftver, amely felgyorsit minden olyan szamitast,
amely Coulomb vagy kicserélédési integralokat hasznal Gaussz bazisfuggvényekkel, valamint
azok els6 analitikus derivaltjat (beleértve az HF-SCF, DFT, SCF geometria optimalizaciét, DFT
geometria optimalizaciot, Molekularis Mechanikat,, stb.). A BrianQC nagy molekulak
szimulalasahoz van optimalizalva, és tesztelve volt 40.000 kartézianus bazisfliggvényre,
mikOzben teljesen tamogatja az s, p, d, f és g tipusu palyakat. A BrianQC kompatibilis az
NVIDIA Kepler, Maxwell, Pascal, Volta, Turing és Ampere architekturaival, és dupla
pontossaggal adja a szamitasi eredményeket.

Két mod van, hogy a BrianQC szoftvert hasznaljuk:

1. Egy host szoftver altal: a BrianQC potencidlisan képes egyuttmikodni tébb
kvantumkémiai szoftvercsomaggal, jelenleg be van integralva a Q-Chembe és interfészt
képez a PSl4-hez, igy a felhasznalok konnyedén kiprébalhatjdk a nyujtott
GPU-gyorsitast a jelenlegi munkafolyamataikban. Ez azt jelenti, hogy csak minimalis
modositasok (peldaul parancssori argumentum vagy kornyezeti valtozo) szikségesek a
GPU-val torténé szamitashoz a BrianQC-val. Jelenleg a kovetkezd host
szoftvercsomagokat tdmogatja:

a. Q-Chem 6.0.2 + BrianQC v 1.3.1

Q-Chem 6.0, 6.0.1 + BrianQC v 1.3

Q-Chem 5.4.1, 5.4.2 + BrianQC v1.2.1

Q-Chem 5.4 + BrianQC v 1.2

PSI4 1.4 + BrianQC vs 1.2, 1.2.1

Q-Chem 5.3 + BrianQC v 1.1

Q-Chem 5.2.2 + BrianQC v 1.0

Q-Chem 5.2.0, 5.2.1 + BrianQC v 0.9

Q-Chem 5.1.2 + BrianQC v 0.8

Q-Chem 5.1.1 + BrianQC v 0.7

Q-Chem 5.0 + BrianQC v 0.5
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Ezek kozil a host programok kdézil néhany mar nincs tamogatva, Kérjik, részletekért
érdekl6djon a support@briangc.com e-mail cimen. Ha a BrianQC-t szeretné hasznalni egy adott
szoftverrel, kérjuk, tekintse meg a kézikdnyv késébbi részeit. Ha korabbi verzidjat hasznalja a
BrianQC-nek, keérjik, tekintse meg a megdfelel6 kézikdnyvet. Felhivjuk figyelmét, hogy nemcsak
a BrianQC-hez, hanem a konkrét host szoftverhez is sziikség lehet licencre.


mailto:support@brianqc.com

2. BrianQC kozvetleniil SDK-ként lett tervezve, igy Onalléan is muikodik, mint egy
szoftverfejlesztési csomag, amelyet kilonféle kvantumkémiai szimulaciés szoftverek
épitésére lehet hasznalni. Ez a modszer féként fejlesztéknek szol, akik hatékony
szimulaciés programokat szeretnének létrehozni vagy meglévé szoftveriket kib&viteni
GPU-gyorsitott szamitasokkal. Ez a kézikonyv féként az els6 modszerrel foglalkozik,
azaz a host szoftveren keresztili futtatassal. A BrianQC hasznalataval kapcsolatos
tovabbi utasitasokért, mint SDK-t, kérjuk, tekintse meg az API-dokumentaciét a
.../<briangc _install_dir>/docs/ mappaban.

2. Hasznalati el6feltételek

2.1 Szoftveres elb6feltételek

A BrianQC-nek a kovetkezd szoftverfuggéségei vannak:

e NVIDIA driver CUDA tamogatassal (libcuda.so.1), legalabb 460.91 verzié vagy Ujabb
Bizonyos Ubuntu verziok alatt az alapértelmezett NVIDIA driver csomag
(nvidia-current-...) egy régebbi CUDA verzi6t tartalmaz, amely nem kompatibilis a
BrianQC-vel. Ehelyett toltse le és telepitse a kompatibilis meghajtot a NVIDIA oldalardl.
A régi CUDA meghaijtéverzidval valé BrianQC hasznalata rendszer instabilitast okozhat.

2.2 Rendszerkonfiguracié

Asztali szamitogépeken soha ne hasznalja ugyanazt a GPU-t mind a kijelz6h6z, mind a
BrianQC szamitasokhoz, mert ez a kijelz6 befagyhat. Az ujabb Linux rendszerekben az Xorg X
szerver automatikusan inicializalja magat az 6sszes GPU-n és egy kernel iddkorlatot aktival,
hogy biztositsa a Kkijelz6 folyamatos reagalasat. Ez zavarhatia a hosszabb BrianQC
GPU-szamitasokat, de megfeleléen konfigurdlva az X szervert csdkkenthetd ezeknek a
konfliktusoknak az esélye.

A leggyakoribb felhasznalasi eset az, hogy a BIOS alapértelmezett GPU-t hasznaljak a
megjelenitéshez, és a BrianQC csak a masik GPU-kat hasznalja. Ebben az esetben az X
szervert konfiguralhatjuk ugy, hogy figyelmen kivlil hagyja az 6sszes GPU-t, kivéve a BIOS
alapértelmezettet. Ehhez hozzon Iétre egy noautogpu.conf fajlt a /etc/X11/xorg.conf.d/
koényvtarban az alabbi tartalommal:

Section "ServerFlags"
Option "AutoAddGPU" "off"
EndSection



Egy masik lehetséges megoldas a problémara néhany esetben az, hogy hozzaadja az Option
"Interactive" "off" sort az xorg.conf konfiguracios fajl "Screen" szakaszahoz, példaul:

Section "Screen"
Identifier
"ScreenO"
Device
"Device2"
Monitor
"MonitorQ"
DefaultDepth
24
Option
"Interactive" "off"
SubSection
"Display"
Depth
24
EndSubSection
EndSection

Mindig konzultaljon az Nvidia meghajtdé X konfiguracios szakaszaval annak érdekében, hogy
biztosan a kivant hatas érje el. Fontos megjegyezni, hogy a BrianQC-t tovabbra is konfiguralni
kell, hogy figyelmen kivil hagyja a kijelz6 GPU-t; részletekért tekintse meg a "BrianQC
hasznalata" cim( részt.

2.3 Tamogatott GPUk

A telepités soran megjelenik a jelenleg tdmogatott GPU-k listaja (szamitasi képesség: 6.0, 6.1,
7.0, 7.5, 8.0, 8.6). Emellett az installer képes felismerni a rendszerben talalhaté GPU-kat, és
érzékeli azokat, amelyek kompatibilisek a BrianQC-vel. A BrianQC legalabb 4 GB
GPU-memoriat igényel, azonban 8 GB vagy annal nagyobb mennyiség ajanlott a
méretgazdasagossagu rendszerek esetében. A BrianQC 1.2.1 az utolsé verzio, amely
tamogatja a K80 és M60 GPU-kat. A jovébeli BrianQC kiadasok nem lesznek kompatibilisek a
Kepler vagy Maxwell architekturaval.

3.BrianQC telepitése és eltavolitasa

3.1 BrianQC telepitése Q-Chem-mel

A BrianQC telepité teljesen integralt a Q-Chem telepitével. A Q-Chem telepitében valassza ki a
platformjanak megfelel6 és "GPU-tamogatassal" cimkézett opciét. Folytassa a Q-Chem
telepitével a normal eljarast a telepitési dsszegzésig. A BrianQC telepité automatikusan elindul,



és ellen6rzi a rendszert a kompatibilis GPU-k szempontjabdl. Kévesse a BrianQC telepitd
utasitasait. A BrianQC telepitésének elvégzéséhez és egy alapvetd teszt végrehajtasahoz
kdvesse az alabbi folyamatot. Ha hiba I1ép fel, tekintse at a kézikdnyv tobbi részét a
hibaelharitashoz.

A BrianQC telepitésének folyamata a Q-Chem szamara a kdvetkez6 attekintést nyujtja:

1. Gy6z6djon meg arrdl, hogy telepitve van a tdmogatott NVIDIA meghaijtéd (legalabb
460.91 vagy ujabb verzio).

2. Gy6z6djon meg arrdl, hogy nincs futdé szamitas a gép GPU-jain.

Gy6z6djon meg arrdl, hogy rendelkezik a Q-Chem telepitdvel.

4. Valassza ki a platformjahoz illé6 Q-Chem binaris opciét, amelynek cimkéje
"GPU-tamogatassal".

5. A BrianQC telepit6 automatikusan fut a Q-Chem telepités végén. Kdvesse az alabbi
utasitasokat.

6. A BrianQC telepité automatikusan érzékeli, hogy a Q-Chem telepitébdl fut, és beallitja a
Q-Chem konfiguraciojat a BrianQC tamogatasahoz.

7. Futtasson egy GPU-tamogatott szamitast az -gpu parancssori argumentum
hozzaadasaval, példaul gchem -nt 8 -gpu input.in egy nyolcmagos CPU-n.
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A BrianQC telepit6 interaktiv program, amely kérdéseket tesz fel a kornyezet beallitasahoz. A
BrianQC a Q-Chem telepitési konyvtaraba telepll a brianqgc_qchem mappéba. A BrianQC
telepitési folyamat attekintése:

1. Lekérdezi a célszamitégépet a kompatibilis GPU-k tekintetében, és megkérdezi,
melyekhez toltson le kernel adatbazisokat.

2. Letdlti és telepiti a BrianQC-t és a kivalasztott GPU kernel adatbazisokat.

3. Felhaszndi adatokat kér, elkuldi azokat a szerverlnkre, és letdlt egy probavaltozat

licencet, ha alkalmazhat6. Kérjuk, itt adjon meg érvényes adatokat, hogy megfelel

licencet tudjunk generaini Onnek.

Automatikus e-mailt kiild, amely megerésiti a telepitést.

5. Masolja a probavaltozat licencet a .../<brianqc_install_dir>/license.json fajlba. Kérjik, ne
valtoztassa meg a fajlnévet.
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3.2 BrianQC telepitése Psi4-hez

A BrianQC hasznalatdhoz a PSl4-ben el6szér a BrianQC-t mint egy SDK-t kell telepiteni, majd
le kell forditani a felhasznaléi komponenseket. A részletes utasitasokért tekintse meg a
"BrianQC telepitése SDK-ként" és a "Felhasznal6 altal forditott komponensek" cim részt.

Miutan sikeresen telepitette a BrianQC SDK-t, a PSIl4-t forrasbdl kell forditani a BrianQC
engedélyezésével. A részletes utasitasokért tekintse meg a PSI4 kézikdnyv "Interface to the
BrianQC GPU module by the BrianQC team" cim( részét; az alabbiakban pedig egy révid
Osszefoglalast talal.



Amikor a PSl4-et CMake segitségével forditja, allitsa be az "ENABLE_BrianQC" CMake
valtozot 1-re, és allitsa be a "BrianQC_DIR" CMake valtozét a BrianQC komponensek
utvonalara (altaldaban a <brianqc_install_path>/build), majd forditsa a PSl4-et a megszokott
maodon.

3.3 BrianQC telepitése SDK-ként

A BrianQC SDK-ként torténé telepitéséhez a 'BRIANQC_SDK_INSTALL' kérnyezeti valtozonak
be kell allitva lennie 1-re. Ez a telepitési tipus féként fejleszték szamara van tervezve. Az
installalo inditasa kissé eltérd attol fliggéen, hogy melyik installalé tipust hasznalja:

Alapértelmezett (online) installalé: Egyszerien toltse le és futtassa a 1_3_brianqc_installer.bin
fajlt, majd kdvesse az utasitasokat. Kérjik, vegye figyelembe, hogy a fajlnak rendelkeznie kell
futtatasi engedéllyel Linuxon, mielétt futtatna.

Offline installalé: Toltse le és csomagolja ki a 1_3_brianqc_offline_installer.tar.gz archivumot,
majd futtassa a tartalmazott brianqc_offline_installer.bin fajlt. Kérjuk, vegye figyelembe, hogy az
archivum kicsomagolt tartalmanak azonos kényvtarban kell lennie az installalé miikédéséhez.

A BrianQC telepitd egy interaktiv program, amely kérdéseket tesz fel a kdrnyezet bedllitdsahoz.
Ha automatizalt telepitést szeretne végrehajtani, tekintse meg az "Automatizalt telepités" részt.

A BrianQC telepitési folyamatanak attekintése:

1. Megkérdezi a felhasznalot az installalasi konyvtarrol.

2. Lekérdezi a célszamitégépet a kompatibilis GPU-k tekintetében, és megkérdezi,

melyikhez toltson le kernel adatbazisokat.

Letolti és telepiti a BrianQC-t és a kivalasztott GPU kernel adatbazisokat.

4. Felhaszn6i adatokat kér, elkildi azokat a szerveriinkre, és letdlt egy prébavaltozat
licencet, ha alkalmazhat6. Kérjuk, itt adjon meg érvényes adatokat, hogy megfelel
licencet tudjunk generalni Onnek.

5. Automatikus e-mailt kild, amely megerésiti a telepitést.

6. Masolja a probavaltozat licencet a .../<brianqc_install_dir>/license.json fajlba. Kérjik, ne
valtoztassa meg a fajlnévet.

7. Felfedezés vagy kérdés a tdmogatott host szoftverekrél és azok telepitési utvonalairal,
majd automatikusan konfiguralja 6ket.
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3.3.1 A felhasznal¢ altal forditott komponensek forditasa

A BrianQC SDK tartalmaz olyan komponenseket, amelyeket helyben kell épiteni. Részletes
utasitasok talalhatok a README fajlban az SDK telepitési kdnyvtaraban; az aldbbiakban pedig
egy rovid dsszefoglalast talal:



1. Hozzon létre egy build kdnyvtarat, hogy tisztan tartsa a forrast.
cd <briangc install path>
mkdir build
cd build

2. CMake segitségével konfiguralja a projektet és hozzon Iétre makefile-okat. A kévetkezd
parancsot futtassa:

cmake
2. Epitse fel a példa programokat és minta programokat:
make

3. Tesztelje a telepitést egy kis szamitas inditasaval. Gy6z6djon meg réla, hogy beallitotta
a 'BRIANQC_SDK_INSTALL' kérnyezeti valtozét a <brianqc_install_path> értékre!

export BRIANQC_INSTALL_PATH=<briangc_install_path>
bin/sample_hf_and_dft \

--molecule ../share/qc_molecules/cis-decalin.raw \
--basis ../share/basis_sets/cc-pvdz

3.4 Felugyelet nélkuli telepités

Lehet6ség van a BrianQC automatikus telepitésére anélkil, hogy barmilyen kézi felhasznaloi
interakciora lenne szikség. Ehhez egy JSON konfiguracios fajlt kell megadni a telepitének,
amely leirja a telepitd altal szikséges bedllitasokat. Egy példa JSON konfiguracios fajl
generalhat6 a kdvetkez6 parancsal:

.../<installer path> --generate-unattended-json

Ez létrehoz egy brianqc_unattended_install_example.json nevi fajlt a lehetséges beallitasokkal.

Alapértelmezetten a fajl tartalma a kdvetkez6:
{

"installDir": "~/brianqgc",

"createInstallDir": "Y",

"forceInstall": "N",

"doubleCheckForceInstall": "N",

"fullName": "",

"institute": "",
"emailAddress": "",
"defaultKerneldb": "",
"haveQChem": "N",
"QChemDixr": "",
"addEnvVarToBashrc": "Y"



Beallitasok és jelentésik:

installDir: A kédnyvtar, amelyben a BrianQC telepitve lesz.

createlnstallDir: Megadja, hogy létre kell-e hozni a telepitési kdnyvtarat, ha még nem létezik.
Lehet6ségek: "Y" (igen) vagy "N" (nem).

forcelnstall: Megadja, hogy kényszeritett telepitést kell-e végrehajtani az adott kényvtarba, ha
mar tartalmaz fajlokat. Lehetéségek: "Y" (igen) vagy "N" (nem).

doubleCheckForcelnstall: A kényszeritett telepités dupla ellenérzését kell elvégezni.
Lehet6ségek: "Y" (igen) vagy "N" (nem).

fullName: A BrianQC licenchez tartozé felhasznalo teljes neve.

institute: A BrianQC licenchez tartoz6 intézmény.

emailAddress: A BrianQC licenchez tartozé e-mail cim.

defaultKerneldb: Megadja, melyik kernel adatbazist kell letdlteni a telepités soran. Ha Ures
karakterlancra van allitva, automatikusan észleli és letdlti a megfelelét a szamitogéep GPU
hardverének alapjan.

haveQChem: Megadja, hogy telepitve van-e a szamitdgépen tamogatott és mikddbéképes
Q-Chem verzié.

QChemDir: A Q-Chem telepitési konyvtara. A konfiguracios fajlja automatikusan frissitésre kerul
a BrianQC tamogatasahoz.

A haveQChem jelzének igaznak kell lennie, hogy érvényesuljon.

addEnvVarToBashrc: Megadja, hogy hozza kell-e adni a BRIANQC INSTALL PATH kérnyezeti
valtozot a felhasznalod .bashrce fajljahoz.

Kérjlk, vegye figyelembe, hogy érvényes név, intézmény és e-mail cim sziikséges a megfeleld
licenc létrehozasahoz. Az automatikus telepités elvégzéséhez hozzon Ilétre egy JSON
konfiguracios fajlt, vagy bdvitse a példat, majd inditsa ujra a BrianQC telepitét a kdovetkez6
maodon:

.../<installer_path> --unattended-json <unattended install JSON path>

3.5 Eltavolitas

Ha el szeretné tavolitani a BrianQC telepitését, akkor tordlje a telepitési konyvtarat. Ha a
BRIANQC_INSTALL_PATH kérnyezeti valtozo beallitadsa konfiguracios fajlba kerdlt (pl. gcenv.sh
a Q-Chem esetében vagy a .bashrc fajlba Linux esetén), akkor a megfelel sorokat el kell
tavolitani.

4. BrianQC konfiguralasa

Normal telepités soran a BrianQC automatikusan konfiguralja magat, és nem igényel tovabbi
beavatkozast a felhasznalotol. Azonban ha a hardver vagy szoftver kdrnyezet megvaltozik,
lehet, hogy ujra kell konfiguralni vagy frissiteni kell a telepitést.

Ehhez két modszer all rendelkezésre:

A Q-Chem vagy a BrianQC telepité hasznalata a szoftver ujratelepitéséhez. A telepitd
utasitasainak koévetése soran a konfiguracié frissitésre kerll a jelenlegi allapothoz igazitva.



Emellett az telepitd frissiti a BrianQC-t a telepitd f6- és alverziéjahoz tartozé legujabb javitott
verziora. Példaul a v1.0 telepité frissiti a v1.0.0 verziét v1.0.1-re, de nem v1.1.0-ra.

A konfiguracios fajl manualis szerkesztése az "A konfiguracios fajl" részben talalhaté utasitasok
alapjan. Ez lehet6vé teszi a nagyobb szabadsagot a beallitasok elvégzésehez a kivant modon,
ami hasznos lehet egy komplex konfiguraciéban, ahol tébb szamité node van.

4.1 Konfiguracios fajl

A szoftver 6nmagat konfigurdlja a telepités folyamata soran, igy ha nincs probléma, tovabbi
konfiguraciora nincs szilikség. Ez a rész informaciot tartalmaz a szoftver Ujra konfiguralasarol,
ha telepitési probléma vagy valtozasok Iépnek fel a hardver vagy szoftver kérnyezetben.
Minden konfiguraciés valtozé tarolva van a .../<brianqc_install_dir>/config.json fajlban. A
BrianQC konfiguracios fajlja egy szabvanyos JSON f3jl, amely tarolja a modulhoz sziikséges és
opcionalis konfiguracios paramétereket. Az alabbiakban talalhatok a BrianQC konfiguraciéhoz
hasznalt legfelsé szintl JSON tulajdonsagok leirasai.

brianRootDir JSON string, amely az abszolut elérési utvonalat tartalmazza a BrianQC
telepitéséhez. Az aktualis verzidban mindig .../<briangc_install_dir>/ kell lennie.

logLevels JSON objektum, amely szabalyozza a BrianQC modul részletességét. Részletekért
lasd lentebb.

kernelDBs JSON témb, amely karakterlancokat tartalmaz az integrator kernel adatbazisok
abszolut elérési utvonalairdl, amelyeket a szoftver hasznal. Kilonb6zd kernel adatbazisok
megadasa hasznos, ha a szamitégépen kiilénbdz6 GPU-k vannak, amelyeket hasznalni kell.

DFTDBs JSON tomb, amely karakterlancokat tartalmazza a Density Functional Theory kernel
adatbazisok abszolut elérési utvonalait, amelyeket a szoftver hasznal. Hasonldéan az integrator
kernel adatbazisokhoz, tobbet is meg lehet adni a kilénb6z6 GPU-k tdmogatasahoz.

MMDBs JSON témb, amely karakterlancokat tartalmazza a Molecular Mechanics kernel
adatbazisok abszolut elérési utvonalait, amelyeket a szoftver hasznal. Hasonlbéan az integrator
és DFT kernel adatbazisokhoz, tébbet is meg lehet adni a kiilonb6zé GPU-k tamogatasahoz.

GPUNameFilter JSON string, amely szabalyozza, hogy melyik GPU-kat probalja lefoglalni a
BrianQC. Részletekért lasd lentebb. nodes JSON objektum, amelyet lehet hasznalni a
specifikus GPU-k letiltasahoz specifikus ,node-okban. Részletekért lasd lentebb.

scratchDir JSON string, amely megadja a Scratch kdnyvtarhoz vezetd elérési utvonalat.
Jelenleg csak a DIS elézmények tarolasara  hasznalatos. Felllirhatdé a
BRIANQC_SCRATCH_DIR kérnyezeti valtozéval. Hasznos nagy rendszerek szimulalasakor,
amikor a DIIS el6zmények nagyok.



4.1.1 AloglLevels tulajdonsag

A logLevels egy JSON objektum, amely rendelkezik a kdvetkezd tulajdonsagokkal: TRACE2,
TRACE1, DEBUG2, DEBUG1, DEBUG, TIMING2, TIMING1, INFO, WARNING,
DEVWARNING. Minden tulajdonsag értéke lehet true vagy false, amely kikapcsolja vagy
engedélyezi a megfelel tipusu naplélizeneteket. Normal kdrilmények kdzott az alapértelmezett
beallitasok elegendéek; a masik napldszintek hasznosak lehetnek hibajelentés kiildésekor.

4.1.2 A GPUNameFilter tulajdonsag

A GPUNamecFilter egy JSON string. Ha meg van adva, akkor csak azok a GPU-k kerilnek
felhasznalasra a BrianQC altal, amelyek nevében megtaldlhaté ez a részsztring. Ez lehetévé
teszi bizonyos GPU-k szelektiv letiltasat bizonyos hasznalati esetekben:

Példa 1: Egy NVIDIA 1080 Ti GPU-t hasznalunk szamitashoz és egy masik NVIDIA 970 GPU-t
hasznalunk rendereléshez:

e Ebben az esetben a BrianQC-t arra kell utasitani, hogy csak a 1080 Ti kartyat hasznalja,
hogy ne zavarja a renderelést. Példaul ezt el lehet érni azzal, hogy "1080" -t adunk meg
GPUNameFilter-ként, ami kizarja a 970 kartyat, még akkor is, ha egyébként
rendelkezésre allnak kernelek hozza.

Példa 2: Egy NVIDIA 1080 Ti GPU-t hasznalunk szamitashoz és egy masik NVIDIA 1080 Ti
GPU-t hasznalunk rendereléshez:

e Ebben az esetben a GPU-kat csak a PCle buszazonositéjuk alapjan lehet
megkulilonboztetni. Az NVIDIA nvidia-smi eszkdze felsorolja a gépben talalhaté GPU-k
listajat (teljes PCle buszazonositéval), és megadja, hogy melyik kartya van kiosztva az X
ablakkezel6 rendszernek. Ha példaul a 0. GPU PCle buszazonositdja
"00000000:01:00.0", a 1. GPU-é pedig "00000000:83:00.0", és az Xorg a 1. GPU-n fut,
akkor a GPUNamefFilter-t "01:00.0"-ra kell allitani, hogy csak az 0. GPU legyen
engedélyezve. Fontos megjegyezni, hogy az NVIDIA és a BrianQC formatuma kissé
eltér a PCle buszazonosito tekintetében (a vezet6 nulldk szama eltéré lehet), ezért csak
az elsé kettéspont utani részt kell hasznalni.

Példa 3: Harom NVIDIA 1080 Ti GPU-t hasznalunk szamitashoz és egy masik NVIDIA 1080 Ti
GPU-t hasznalunk rendereléshez:

e Ebben az esetben a GPUNameFilter tulajdonsagot nem lehet hasznalni, mivel
valészinlleg nincs olyan karakterlanc, amely megtalalhatdé lenne a szamitasi GPU-k
teljes nevében vagy PCle buszazonositojaban, de nem a renderelé GPU-kban. Ehelyett
az Nvidia-SMI eszkdéz hasznalhaté a szamitasi kartyak PCle buszazonositéinak
meghatarozasahoz, és a nodes tulajdonsagot kell hasznalni a megengedett GPU-k
meghatarozasahoz.



Példa 4: Négy NVIDIA 1080 Ti GPU-t hasznalunk szamitashoz, és nincs renderel6 GPU (csak
szamitasi node, amelyhez nincs csatlakoztatva monitor, és nem fut X szerver):

e Ha az dsszes rendelkezésre all6 kartyat hasznalhatia a BrianQC, akkor a
GPUNamefFilter-t nem kell megadni, vagy ures stringként lehet beallitani.

Példa 5: Egy NVIDIA 1080 Ti GPU-t hasznalunk szamitashoz, és egy masik NVIDIA 630 GPU-t
hasznalunk rendereléshez:

e Mivel a BrianQC jelenleg nem tamogatja a GTX 630-at, a GPUNamecFilter-t nem kell
megadni (vagy ures stringként lehet beallitani), mivel a BrianQC ugyis figyelmen kivil
fogja hagyni a renderel6 GPU-t.

4.1.3 nodes tulajdonsag

A "nodes" tulajdonsag egy JSON objektum, amelynek minden tulajdonsaga egy node
MAC-cime kell legyen. A tulajdonsaghoz tartozé érték dnmagaban egy JSON objektum, amely
az alabbi tulajdonsagokkal rendelkezik:

e GPUs: Ez egy JSON toémb, amelynek minden eleme egy GPU neve, amelyet a
.../<brianqc_install_dir>/bin/list_compute_devices segédprogram jelent.
e maxAllocableGPUs: Csak az elsé ennyi GPU van engedélyezve a listabol.

Ha egy node-nak nincs megfelel§ bejegyzése (vagy a nodes tulajdonsag nem létezik), akkor az
O0sszes GPU engedélyezett. Ha van bejegyzés a node-hoz, akkor csak az adott GPU-k vannak
engedélyezve a megfelel6 GPU-k tombében. Ha van bejegyzés a node-hoz, és van
maxAllocableGPUs tulajdonsaga, akkor csak az elsé ennyi GPU van engedélyezve. Vegye
figyelembe, hogy ha a node-nak van bejegyzése, de a GPU-k listaja Ures (vagy nincs
GPU-tulajdonsag jelen), akkor az 6sszes GPU tiltva lesz az adott ,node-ra. Tehat ha szeretné,
hogy a BrianQC minden GPU-t hasznalhasson a szamitasi ,node-okon, akkor teljesen el lehet
kerulni ezt a szakaszt.

4.1.4 példa konfiguracios fajl

{

"brianRootDir": "/home/simulation/briangc/",
"logLevels": {

"DEBUG": true

b

"kernelDBs": [
"/home/simulation/briangc/integrators/kernel.db"
I

"DFTDBs": [
"/home/simulation/briangc/integrators/dft.db"

I
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"GPUNameFilter": "CUDA",

"nodes": {

"ab:cd:ef:00:11:23": {
"maxAllocableGPUs": 1,

"GPUs": [

"CUDA GeForce GT 970#0000:01:00.0",
"CUDA GeForce GTX 1080#0000:08:00.0",
"CUDA GeForce GTX 1080#0000:09:00.0"
]

b

"ab:cd:ef:00:11:24": {

"GPUs": [

"CUDA GeForce GT 970#0000:01:00.0",
"CUDA GeForce GTX 1080#0000:08:00.0",
"CUDA GeForce GTX 1080#0000:09:00.0"
]

b

"ab:cd:ef:00:11:25": {

}

}

}

Ez a konfiguracio azt fogja utasitani a BrianQC-t, hogy:

Engedélyezze a DEBUG-szint(i naplobejegyzéseket futas kézben.

Toltse be a kernel.db integrator kernel adatbazist az alapértelmezett helyrél.

Toltse be a dft.db DFT kernel adatbazist az alapértelmezett helyrél.

Engedélyezze a GTX 970 GPU-t a "...:23" csomdpontban.

Engedélyezze az 6sszes felsorolt GPU-t a "...:24" csomopontban, de tiltsa le az 6sszes
tobbit.

Tiltsa le az 6sszes GPU-t a "...:25" csomdpontban.

Engedélyezze az 6sszes GPU-t a tobbi csomdépontban.

4.2 A licenckulcs fajl

A BrianQC-hez tartoz6 licenckulcs fajlt a .../<brianqc_install_dir>/license.json helyre kell
masolni. Ez a f3jl olvashaté mezdbket tartalmaz, példaul a lejarati datumot, és kriptografiailag ala
van irva. Normal koérilmények kdzott nem szabad moddositani, mivel ez érvénytelenitheti az
alairast, és hasznalhatatlanna teheti a telepitést. Emellett a licenc masolasa és beillesztése is
megszakithatja az érvényességét. Ha probléma meril fel a licenceléssel kapcsolatban, kerjik,
Iépjen kapcsolatba velliink a support@briangc.com e-mail cimen, és segitink a probléma
megoldasaban.
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4.3 A kernel adatbazis fajlok

A kernel adatbazisok a .../<brianqc_install_dir>/integrators/ mappdaban talalhatok, és az elérési
utvonaluk a konfiguracios fajlban van tarolva. Az alapértelmezett elhelyezésiik altalaban
elegendd a legtdbb felhasznalasi esethez, de lasd a "Altalanos hasznalati megjegyzések" cimi
részt az NFS-en keresztlli kernel adatbazisok olvasasarol. Ha az adatbazisokat barmilyen okbdl
athelyezik, frissiteni kell az elérési utvonalukat a konfiguracios fajlban; részletekért lasd a "A
konfiguracios fajl" cim részt.

5. Felhasznalas BrianQC-vel

5.1 Attekintés

A BrianQC nem 6nallé szoftver alapesetben; az inditas mindig alapesetben egy host/hazigazda
szoftver futtatasaval torténik, mint a bemeneti fajl (geometria + paraméterek) szokasos modoni,
€s bizonyos parancssori argumentumok vagy kérnyezeti valtozék beallitasaval a GPU szamitas
engedélyezése érdekében. Fontos megjegyezni, hogy csak bizonyos teljesitményigényes
szamitasok lesznek végrehajtva a GPU-n; a tobbi szamitast a hazigazda szoftver végzi a
megszokott médon. A BrianQC képességeinek teszteléséhez néhany minta példa programot
tartalmaz az SDK telepitével; kérjik, tekintse meg az "BrianQC telepitése SDK-ként" és az
"SDK minta- és példaprogramok” fejezeteket.

5.2 Altalanos hasznalati megjegyzések

e A BrianQC jelentds adatmennyiséget olvas a kernel adatbazisokbdl a
.../<briangc_install_dir>/integrators/ konyvtarban, ami hatékonytlan lehet NFS-en
keresztili olvasas esetén, és negativan befolyasolhatja a teljesitményt. A kernel
adatbazisok athelyezésének részleteiért Iasd a "A kernel adatbazis fajlok" részt.

e Szimmetrikus molekulak esetén az eredmények csak akkor helyesek, ha a c1
szimmetria érvényes a szamitasra. A bemeneti fajl beallitdsainak részleteiért tekintse
meg a hazigazda szoftver specifikus részeket.

e A BrianQC szamitasai soran néhany szokatlan kernel futtatasara keril sor a GPU-n,
amelyek végrehajtasa hosszu ideig tarthat. Asztali rendszerek esetén a Linux kernel a
kijelzd kezelése miatt a hosszu ideig tartdé kernel futtatasa a GPU-n, amely kezeli a
kijelz6t, rendszerinstabilitast okozhat. Ennek elkerilése érdekében gy6z6djon meg arrdl,
hogy megtiltja a BrianQC-nak a kijelz6t kezel6 GPU hasznalatat. A konfiguracios fajl és
a kornyezeti valtozok fejezeteiben talalhatd két modszerrel teheti ezt meg.

Jelenleg csak a CUDA-t tdamogatjuk a GPU-k eléréséhez.

A BrianQC mikodnie kell a klasztereken anélkul is, hogy a vezérlé csomopontnak lenne
GPU-ja (feltéve, hogy legalabb egy szolgakdézponti csomépont rendelkezik). Azonban a
telepitd figyelmeztetést adhat ki, ha nem talalhatéak GPU-k a futtatott csomoéponton. Ez
nem hiba, és biztonsagosan figyelmen kivil hagyhato.
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e Egy hiba merilt fel a NVIDIA forditéban, és az érintett integrator kernel fajlokat
eltavolitottuk; azonban lehet, hogy mas kernel fajlokat is érint. A hibat jelentettik a
NVIDIA-nak; azonban tartalma és allapota nem nyilvanos a NVIDIA iranyelvei szerint. A
hiba, ha el6fordul, sulyos pontossagi hibakat okozhat. Ha talalkozik ezzel a hibaval,
kérjik, kuldje el nekiink a bemeneti és kimeneti fijlt, hogy kiegészithessik a
hibajelentéstinket a NVIDIA szamara.

e A BrianQC altalaban a sajat miveleteihez szalak szamat maximalizalo teljesitményt allit
be, de megosztott rendszerek esetén lehet, hogy korlatozni kell a szalak szamat. Amikor
a BRIANQC_LIMIT_THREADS kérnyezeti valtozo be van allitva, a BrianQC korlatozza a
szalak szamat bizonyos miveletekhez (példaul BLAS/LAPACK hivasokhoz) a hazigazda
program szalainak szamara. Jelenleg ez csak akkor mikddik alapértelmezetten, amikor
a BrianQC-t a Q-Chem hasznalja; mas hazigazda programok esetén a szalak szamanak
korlatozasahoz allitsa be a BRIANQC_LIMIT_THREADS valtozét 1-re, és emulalja a
Q-Chem viselkedését a QCTHREADS kdrnyezeti valtozé kézi beallitasaval a kivant
szalak szamara. A szalak szamanak korlatozasa teljesitményromlast okozhat.

5.2.1 Két- és négy-GPU-s kartyak kezelése

A BrianQC kulénleges médon kezeli a két- és négy-GPU-s kartyakat. Amikor beallitia a
hasznaland6 GPU-k szamat, a két-GPU-s kartyakat két eszkdzként szamolja. Azonban a
licenszelés szempontjabdl egy kartyaként tekintenek rajuk. Tehat példaul, ha egy olyan gépen
szeretné szamolni, amelyen két teljes K80 kartya van, akkor a BrianQC-t két kartyara kell
licenszelni, de négy GPU-t kell paraméterezni a hasznalathoz.

5.3 Tobb GPU kezelése

Alapértelmezés szerint a BrianQC minden elérhetd GPU-t haszndl a végrehajtds soran. Ennek
eredményeként, ha nem ad meg a fent emlitett kornyezeti valtozok kozul egyet sem, a BrianQC
az 0sszes engedélyezett eszkdzt hasznalja a rendszerben, amelyre a licensz vonatkozik.
Harom mddja van annak, hogy ellenérizze a hasznalt GPU-k szamat:

e Minden szamitadshoz a GPUName tulajdonsaggal a konfiguracios fajlban.
A CUDA _VISIBLE_DEVICES koérnyezeti valtozoval, tovabbi informaciékért latogasson el
erre az oldalra.

e A BRIANQC_GPU_COUNT kérnyezeti valtozéval, ezzel csak a GPU-k szamat adja
meg, nem pedig a konkrét eszkdzoket (a BRIANQC_GPU_COUNT=2 lehetdvé teszi a
BrianQC szamara, hogy két GPU-t hasznaljon).

Példaul, ha korlatozni szeretné a BrianQC-t két GPU-ra Linuxon a Q-Chem hasznalatakor:

$ BRIANQC GPU COUNT=2 gchem -gpu <utvonal a bemeneti
fajlhoz>/input.in
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vagy alternativaként:

$ export BRIANQC GPU COUNT=2
$ gchem -gpu <tGtvonal a bemeneti fadjlhoz>/input.in

Hasonléan a Windows platformon:

set BRIANQC GPU COUNT=2 gchem -gpu <atvonal a bemeneti
fdjlhoz>/input.in

Ha konkrét eszkdzoket szeretne kivalasztani, akkor hasznalja a CUDA_VISIBLE DEVICES
kérnyezeti valtozokat (ez meghatarozza, hogy az elsé két GPU-n fusson a rendszerben):

$ CUDA VISIBLE DEVICES=0,1 gchem -gpu <Utvonal a bemeneti
fédjlhoz>/input.in

Hasonléan mikodnek ezek a koérnyezeti valtozok mas hézigazda szoftverekkel vagy az
SDK-mintakkal (példaul sample_hf_and_df).

5.4 Tamogatott szamitasok

A BrianQC jelenleg tébb szamitasi |épést képes elvégezni, tdbbek kozott zart héju (RHF) és
nyilt héju (UHF) rendszerekre:

Egy- és két-elektron integralok és azok els6 derivéaltjainak kiszdmitasa

Hartree-Fock Coulomb és pontos csere matrixok kiszamitasa;

Hosszu és rovid hatétavolsagu részlet kiszamitasa a pontos csere matrixokbdl;

DFT csere-korreacios matrix és energia kiszamitasa kilonb6zd funkcionalokhoz (lasd:
"Tamogatott DFT funkcionalok");

Az 6sszes DIIS konvergencia gyorsitasi modszer |épésének végrehajtasa;

A Hartree-Fock energia molekularis gradiensének 6sszes tagjanak kiszamitasa;

A CPHF egyenletek Fock-szer( tagjainak kiszamitasa;

A Molekularis Mechanika energia és annak gradiense kiilonb6z8 erétérrel (lasd: "Tamogatott MM
erétér");

e Hatékonyan kiszamitja a linearis algebrai szamitasokat igényld 1épéseket, példaul a Fock-matrix
diagonalizalasat és a Fock-slirliség kommutatoranak kiszamitésat. Ez lehetévé teszi a hazigazda
program szamara, hogy felgyorsitsa barmely olyan feladatot, amely legalabb az egyik felsorolt
szamitast igényli.

A BrianQC pontossagat és gyorsitasat tdbb feladattipusban tesztelték:

HF energia szamitasa

DFT energia szamitasa

MM energia szamitasa

HF geometria optimalizacio
DFT geometria optimalizacio
HF rezgési analizis
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e DFT rezgési analizis
e MM analitikus gradiens szamitasa

Megjegyzés, hogy a fent emlitett munkdk bizonyos részeit tovabbra is a hazigazda program
végzi a CPU-n. Ezért a teljesitmény tovabbra is figg a CPU képességeitél és a hazigazda
program beallitasaitdl, példaul a szalak szamatél. Emellett, barmely mas modszer, amely a
felsorolt szamitasi 1épéseket hasznalja, lehetéséget ad a GPU hasznalatara, de ez nem lett
tesztelve, ezért csak a kifejezetten felsorolt munkakhoz ajanlott a BrianQC engedélyezése.

A GPU-szamitasok teljesitménye eltér a CPU-implementéacioktol. Gyakorlatban ez azt jelenti,
hogy van egy als6é hatar a molekula méretére és a bazisfliggvények szamara, amely alatt nincs
elény a szamitasok athelyezése a grafikus kartyara. Ezenkivil kis rendszerek esetén a CPU és
a GPU kozotti adatatviteli koltség meghaladhatja a GPU gyorsitas elényeit. Ezért javasolt, hogy
minden egyes szamitas el6tt benchmarkot készitsen és értékelje ki a teljesitményndvekedést a
BrianQC engedélyezése elbtt.

A GPU-szamitasok teljesitményjellemzéi eltéréek a CPU-implementacioktol. Gyakorlatban ez
azt jelenti, hogy van egy alsé hatar a molekula méretére és a bazisfliggvények szamara, amely
alatt nincs elény a szamitasok athelyezése a grafikus kartyara. A tipikus CPU-GPU kombinaciok
esetén ez az also hatar kortlbelll 500 bazisfiggvény, tehat csak olyan bemenetekhez hasznalja
a BrianQC-t, amelyek ennél nagyobbak. Részletes benchmark adatokat (beleértve bizonyos
hardverkonfiguraciék szamara az egyensulyi rendszerméreteket) megtalalhatja a BrianQC
honlapjan talalhaté Benchmarkok részben.

A BrianQC-t tesztelték olyan munkadllomasokon, amelyek a kovetkez§ rendszer
memoariakonfiguracioval rendelkeznek:

16 GB RAM akar 8000 bazisfiggvényig
32 GB RAM akar 13000 bazisfuggvényig
128 GB RAM akar 20000 bazisfuggvényig
256 GB RAM akar 40000 bazisfuggvényig

5.5 Tamogatott MM erétér

A BrianQC tamogatja a kovetkezd Molekularis Mechanikai (MM) erétéreket:
e MMFF94 (Merck Molekularis Erétér) - Hivatkozasok:

Thomas A. Halgren, J. Comput. Chem. 17, 490-519 (1996)
(10.1002/(SICI)1096-987X(199604)17:5/6<490::AID-JCC1>3.0.CO;2-P)

Thomas A. Halgren, J. Comput. Chem. 17, 520-552 (1996)
(10.1002/(SICI1)1096-987X(199604)17:5/6<520::AID-JCC2>3.0.CO;2-W)

Thomas A. Halgren, J. Comput. Chem. 17, 553-586 (1996)
(10.1002/(SICI)1096-987X(199604)17:5/6<553::AID-JCC3>3.0.CO;2-T)
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Thomas A. Halgren, J. Comput. Chem. 17, 587-615 (1996)
(10.1002/(SICI)1096-987X(199604)17:5/6<587::AID-JCC4>3.0.CO;2-Q)

Thomas A. Halgren, J. Comput. Chem. 17, 616-641 (1996)
(10.1002/(SICI)1096-987X(199604)17:5/6<616::AID-JCC5>3.0.CO;2-X)

e UFF (Universal Force Field) - Hivatkozasok:

A. K. Rappe, C. J. Casewit, K. S. Colwell, W. A. Goddard Ill és W. M. Skiff, J.Am. Chem. Soc.
114 (25), 10024-10035 (1992) (10.1021/ja00051a040)

5.6 Tovabbi segédprogramok

A BrianQC tartalmaz néhany tovabbi segédprogramot. Normal kériimények koézott ritkan lesz
szukség ezek kdzul barmelyik hasznalatara.

list compute_devices - Felsorolja az 0sszes olyan eszkdzt a csomoépontban, amelyekhez
hozzaférhetlink a CUDA segitségével, altalaban beleértve magat a CPU-t is. Hasznos a GPU
teljes azonositojanak megszerzéséhez, amikor létrehoz egy csomopontleirét a konfiguracioban.

check _compute_devices - A szamitasi eszk6zok felsorolasa mellett alapvet6 tesztet is végrehajt
azok mikodésének ellenérzésére.

6 BrianQC hasznalata a Q-Chemmel

A BrianQC hasznalatahoz szikséges egy megdfelel6 Q-Chem verzi6 (6.0 a BrianQC 1.3-hoz),
valamint egy Q-Chem licensz minden olyan csomdponthoz, amelyet a szamitasokhoz hasznalni
fogunk.

6.1 A bemeneti fajl

Amikor a BrianQC engedélyezve van, a Q-Chem a megszokott médon mikddik barmilyen
szabvanyos bemeneti fajllal. Azonban vannak olyan mez6ék a bemeneti fajlban, amelyek
hatassal lehetnek az eredmény pontossagara.

e A Q-Chem és a BrianQC eltérd numerikus jellemz6i miatt a pontossag nem optimalis,
hacsak a Q-Chem nem kap utasitast az egyelektronos integralok nagy pontossaggal
torténd szamitasara. Ezt megtehetjik a S2THRESH kulcsszd beallitasaval a bemeneti
fajlban legalabb 12-re, vagy még inkabb 16-ra. (Mivel az egyelektronos integralok
szamitasa nagyon kevés id6t vesz igénybe, ez nem befolyasolja a teljesitményt.).

e A BrianQC jelenleg csak a c1 molekularis szimmetriacsoporttal tamogatott szamitasokat
tamogatja. Ha a bemeneti geometrianak vannak szimmetriai, akkor a Q-Chem-nek ugy
kell konfiguralva lennie, hogy ne hasznalja ki ezeket a szimmetridkat. Ezt a
SYM_IGNORE kulcsszo6 True-ra és a SYMMETRY kulcsszé False-ra allitasaval tehetjik
meg. Ha a c1 szimmetria nincs kényszeritve, az eredmények helytelenek lehetnek.
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6.2 G fuggvenyeket tartalmazo bazisfuggvenyek hasznalata

A magas pontossagu G flggvényeket tartalmazé bazisfliggvények (pl. def2-qzvp vagy cc-pvqz)
esetén a kdvetkez6 paramétereket kell beallitani a bemeneti fajl $rem részében:

e Allitsa be a S2THRESH értékét legalabb 12-re, vagy még inkabb 16-ra, ahogy a "A
bemeneti fajl" részben is emlitették. Ez minimalis, 1-2% -os lassulassal jarhat a szamitas
sebességeére.

e Allitsa be a THRESH értékét legalabb 9-re, mivel az alapértelmezett értékkel (8) a
Q-Chem nem konvergalhat.

6.3 A Q-Chem altal tamogatott szamitasok

A Q-Chem nagyon sok teruleten alkalmazhat6. A kdvetkezé tertileteken képes szamitasokat
végezni:
e Alapallapoti energia meghatarozasa atlagtér médszerekkel (SCF), mint a Hartree Fock
(HF) és a Sdriségfunkcional elmélet (DFT)

o A DFT esetén LDA, GGA, mGGA, hybrid funcionalok, tavolsag szeparalt
funkcionalok, diszperzio korrigalt funkcionalok, nem lokalis diszperzié szamitas,
dupla hybrid funkcionalok. A teljes lista elérheté az alabbi linkrél navigalva:
https://manual.g-chem.com/6.0/Ch5.S3.SS1.html

e Hullamfiiggvény alapu korrelaciés modszerek:

o Perturbativ médszerek, mint az: MP2, RI-MP2, L-MP2, MP3, MP4 A teljes lista
és részletes leiras innen navigalva érheté el:
https://manual.q-chem.com/6.0/Ch6.S3.SS1.html

o lterativ modszerek: CCD, CCD(2), CCSD, CC2, CCSD(T), CCSD(2), aktiv tér
modszerek. Teljes lista és részletes leiras itt:
https://manual.q-chem.com/6.0/Ch6.S10.SS1.html

e Nyilt héju és gerjesztett allapotu szamitasok:

o Egy elektron hullamfiiggvény alapu modszerek: egyszer gerjesztett konfiguracios
interakcio (CIS), bévebben: https://manual.qg-chem.com/6.0/subsec_CIS.html

o |défuggd DFT (TDDFT), bévebben:
https://manual.q-chem.com/6.0/sect tddftintro.html

e A potencialis energia fellilet feltérképezése: kritikus pontok és dynamika:

o [Egyensulyi geometria és atmeneti allapotok:
https://manual.g-chem.com/6.0/Ch9.S1.SS1.html
Geometria optimalas: https://manual.q-chem.com/6.0/topic_ts_Job-Control.html
Reakcidkinetika, fazisatalakulas:
https://manual.g-chem.com/6.0/Ch9.S7.SS1.html

oAb initio molekula dinamika: https://manual.g-chem.com/6.0/Ch9.510.SS1.html

e Molekularis tulajdonsagok és analizis:

o Hullamfiggvény analizis, természetes kotési palyak (NBO):
https://manual.q-chem.com/6.0/Ch10.S2.SS1.html

o Harmonikus Vibracioé analizis: https://manual.g-chem.com/6.0/Ch10.S9.SS1.html
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o Nem harmonikus Vibracié analizis:
https://manual.g-chem.com/6.0/Ch10.S10.SS1.html

o Magneses perturbacié (NMR és kémiai eltolédasok):
https://manual.g-chem.com/6.0/Ch10.S12.SS1.html

o Egyéb tulajdonsagok (alkalmazhatdé nanoanyagok érzékenységének becslése
szennyez8kre, anyagok mechanikai tulajdonsagainak becslésére):
https://manual.qg-chem.com/6.0/Ch11.S1.SS1.html

7 A BrianQC hasznalata PSI4-gyel

A BrianQC hasznalatdhoz PSl4-gyel, a BrianQC-t SDK mddban kell telepiteni, és a PSl4-et
BrianQC tamogatassal kell leforditani. Lasd: BrianQC telepitése PSl4-hez.

7.1 BrianQC engedélyezése PSl4-ben

Két modszer létezik a BrianQC engedélyezésére PSl4-ben egy adott szamitashoz:

e Allitsa a brianqgc_enable opciét a PSI4 bemeneti fajlban True értékre.
e Allitsa a "BRIANQC_ENABLE" kérnyezeti valtozét 1 értékre.

A BrianQC miikddése a felhasznaldé szamara transzparens; minden belsé szamitas vagy a PS4
altal végrehajtott (ha a BrianQC nem tamogatja), vagy atvallalja a BrianQC, és azonos
eredményt ad a sziikséges pontossagon belll. Kulénésen fontos megjegyezni, hogy a BrianQC
tiszteletben tartja a PSI4 szokasos pontossagi paramétereit, példaul az ints_tolerance-t és az
e_convergence-t.

A BrianQC gyorsithatja a bels6 szamitasok szamos részét, ideértve a Fock és a gradiens
szamitasat is. Ezért a BrianQC felgyorsitia azokat a szamitasokat, amelyek ezeket a
kifejezéseket tartalmazzak, példaul:

* HF és DFT egy pont energia szamitasok « HF és DFT geometria optimalizaciék « HF és DFT
frekvenciaelemzések.

Fontos megjegyezni, hogy nem minden szamitas minden eleme kezelheté a BrianQC-val, igy a
tényleges gyorsulas a szamitas részleteitél fligg.

7.2 Szukséges és ajanlott beallitasok

Annak érdekében, hogy a szamitds mikddjon a BrianQC-vel, a kdvetkezd beallitdsokat kell
megadni a BrianQC engedélyezésekor:

e A BrianQC jelenleg csak a C1 molekularis szimmetria pontcsoportot kezeli. Tehat, ha a
molekulanak vannak szimmetriai (amelyeket a PSI4 alapértelmezetten észlelne), a
bemeneti geometriaban szerepelnie kell a "symmetry c1" soranak, hogy a PSI4
figyelmen kivil hagyja a szimmetriat.
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A csucsteljesitmény elérése érdekében az alabbi beallitdsok ajanlottak a BrianQC
engedélyezésekor:

e Alapértelmezetten a PSI4 slirlségi illesztést hasznal az SCF-hez, amit a BrianQC még
nem kezel. Annak biztositasa érdekében, hogy ne végezzenek nem-BrianQC-gyorsitott
iteraciokat, kapcsolja ki a preiteraciokat a df_scf _guess értékének beallitasaval False-ra.

e Alapértelmezetten a PSl4 lemezalapu Fock-épitést hasznal, de a BrianQC jelenleg csak
kozvetlen Fock-épitést gyorsit. Annak biztositasa érdekében, hogy a Fock-épitést a
BrianQC gyorsitsa, allitsa be a scf_type értékét "direct" értékre.

8 BrianQC hasznalata SDK-ként

A BrianQC SDK részletes képességeihez, elérhet6 funkcionalitasahoz és tanacsokhoz a
hazigazda program irdsahoz a BrianQC AP| dokumentaciojat érdemes konzultalni.

8.1 SDK minta- és példaprogramok

A BrianQC SDK tébb nagyobb, dsszetettebb, paraméterezhet bemutaté programot ("mintak")
és tobb kisebb, egyszer(ibb, paraméter nélkili bemutatoé programot ("példak") tartalmaz.

8.1.1 Minta programok
Az SDK-val szallitott mintaprogramoknak két fugg6sége van:

e Boost (1.62-vel tesztelve)
e Eigen (3.1.2-vel tesztelve)

Ajanlott a Boost és az Eigen csomagolt verzidjanak hasznalata a kivalasztott disztribucidban.
Ha ez nem lehetséges, akkor kérjik, vegye figyelembe, hogy az Eigen egy fejléc-alapu linearis
algebrai konyvtar. A Boost kézi épitéséhez tekintse meg a Boost honlapjat:
https://www.boost.org. A megadott mintdkhoz CMake projekt fajlok is rendelkezésre allnak. A
forraskdédok a .../<briangc_telepitési_konyvtar>/samples konyvtarban talalhatok.

Az alabbi mintaprogramokat biztositjuk:

sample_hf and _dft Képes Hartree-Fock vagy Sirliség Funkcional Elmélet szinti
energiaszamitasra. A kovetkezé programbeallitasokkal rendelkezik:

--molecule Bemeneti molekulageometria, az .xyz vagy .raw fajl elérési utja. A .raw formatum
leirasahoz lasd lentebb.

--basis NWChem formatumu bazishalmaz teljes elérési utvonala.

--basis-type A bazis alapértelmezett kartézis/szféras beallitasanak felllirasa; csak 'szféras' vagy
'kartézis' lehet.
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--unrestricted Ha igaz, akkor UHF-t hasznal, egyébként RHF-t hasznal. Fontos megjegyezni,
hogy jelenleg a mintaprogram nem tamogatja a ROHF-t.

--initial-guess Kezdeti kitalalas hasznalata; csak 'core’, 'diagonal' vagy 'atomic' lehet.

--overlap-threshold A bazis ortogonalizaldsahoz hasznalt atfedési sajatérték kiiszobértéke. Az
alapértelmezett 6, ami azt jelenti, hogy a tényleges kiiszébérték 10-6.

--integral-threshold Integral szamitas kiiszobértéke. Az alapértelmezett 8, ami azt jelenti, hogy a
tényleges érték 10-8.

--differential-density Differencialis slrliség hasznalata. Kérjiuk, vegye figyelembe, hogy a
differencialis sirliség a stabilitas és a teljesitmény kozoétti egyensulyt jelentil

--differential-density-reset Ha nem nulla, akkor a differencialis siriiséget (és a DIIS-t, ha
engedélyezve van) ennyi iteracio utan visszaallitja.

--diis DIIS engedélyezése.
--diis-algorithm A hasznalandé DIIS algoritmus; csak 'basic' vagy 'stabilized' lehet.
--diis-start-iter DIIS kezdd iteracid. --diis-history-size DIIS el6zmények mérete.

--diis-commutator-method A DIIS kommutator modszer, amelyet hasznaljon; csak 'basic,
'projected’, 'corrected' vagy 'cholesky' lehet.

--diis-reset-if-failed Ha igaz, akkor visszaallitia a DIIS el6zményeit, ha a DIIS extrapolacio
sikertelen.

--scf-convergence-condition SCF konvergencia feltétele; csak 'energy-and-density-difference’
vagy 'commutator-norm' lehet.

--scf-convergence-threshold SCF konvergencia kiiszébértéke. Az alapértelmezett érték 5, ami
azt jelenti, hogy a tényleges kiiszébérték 10-5.

--scf-max-iter SCF maximadlis iteraciok szama. Az alapértelmezett érték 50.

--dft-functional DFT funkcional neve; 'HF' letiltja a DFT-t. Az alapértelmezett érték 'HF'. Lasd a
"Tamogatott DFT funkcionalok" listat a tamogatott DFT funkcionalokhoz.

--dft-grid DFT racs neve, pl. 'SG-0', az alapértelmezett érték 'EML(50,110)". Lasd lentebb a
tamogatott racsokat.

sample_hf geom_opt Képes Hartree-Fock szintli geometriai optimalizacié szamitasara. Az
alabbi programbeallitasok allnak rendelkezésre a sample_hf_and_dft opcidihoz képest:
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--opt-coords Geometriai optimalizacié koordinata rendszere; vagy 'kartézius', vagy 'z-matrix'
lehet, alapértelmezett értéke 'z-matrix'.

--opt-method Geometriai optimalizaci6 mddszere; vagy 'gradient’, vagy 'konjugalt gradiens',
vagy 'newton’, vagy 'sajatvektor-kdvetés' lehet, alapértelmezett értéke 'sajatvektor-kdvetés'.

--opt-max-iter Geometriai optimalizacié maximalis iteraciészama, alapértelmezett értéke 50.
--opt-max-step Geometriai optimalizacié maximalis Iépéskdze, alapértelmezett értéke 0,3.

--opt-gradient-threshold Geometriai optimalizacié gradiens kiiszobértéke, alapértelmezett értéke
3 x10-4.

--opt-displacement-threshold Geometriai optimalizacié elmozdulasi klszObértéke,
alapértelmezett értéke 1,2 x 10-6.

--opt-energy-threshold Geometriai optimalizacié energia kiszdbértéke, alapértelmezett értéke
10-6. A geometriai optimalizacié konvergensnek tekinthetd, ha a rendelkezésre allé harom
feltétel kozil (gradiens, elmozdulas vagy energia) a gradiens az 6sszegzési kiszdbérték alatt
van, és az elmozdulas vagy az energia kulonbsége az Osszegzési kuszobérték alatt van.
Keérjuk, vegye figyelembe, hogy a Sirliségfliggvény-elmélet szintli geometriai optimalizacié még
nem tamogatott a jelenlegi verzidban.

sample_mm Képes Molekularis Mechanika szintli energia és az energia térbeli kartézian
gradiense szamitasara.

--molecule Bemeneti molekulageometria, az .sdf fajl elérési utja.

--forcefield Hasznalandé erétér; vagy 'mmffo4', vagy 'uff' lehet. sample_oniom Képes ONIOM
szinti energia szamitdsara. Az alabbi programbeallitdsok allnak rendelkezésre a
sample_hf _and_dft és a sample_mm opciéihoz képest:

--model-atom-indices Az ONIOM modellezd rendszer atomjainak nulla alapu indexei.
8.1.2 A DFT racs meghatarozasa a mintaprogramokhoz

A --dft-grid argumentum altal elfogadott értékek és jelentésiik a kovetkezék: SG-x Standard
racsok SG-0, SG-1, SG-2 és SG-3. Fontos megjegyezni, hogy a standard racsok nem minden
atomra vannak meghatarozva.

EML(x,y) Euler-Maclaurin radialis racs x ponttal, Lebedev angularis racs y ponttal.
MKL(x,y) Mura-Knowles radialis racs x ponttal, Lebedev angularis racs y ponttal.
MEL(x,y) MultiExp radialis racs x ponttal, Lebedev angularis racs y ponttal.

DEL(x,y) Double Exponential radialis racs x ponttal, Lebedev anguléris racs y ponttal.

TAL(x,y) Treutler-Ahlrichs radialis racs x ponttal, Lebedev angularis racs y ponttal. Kérjuk,
vegye figyelembe, hogy mig az 6sszes radialis racs meghatarozott minden lehetséges méretre,
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a Lebedev angularis racs csak bizonyos méretekre van meghatarozva. A érvényes értékek
listajat megtalalhatja a szakirodalomban vagy a brianCOMGenerateDF TAngularAtomicGrid
bejegyzésben az API dokumentacidéban.

8.1.3 A DFT funkcional meghatarozasa a mintaprogramokhoz

A mintaprogramok --dft-functional argumentuma vagy egyetlen DFT funkcional nevét, vagy
funkcionalok linearis kombinaciojat fogadja el. Az egyes BrianQC altal tamogatott funkcionalok
nevét megtalalhatja a "DFT funkcional azonositék" cimi fejezetben az APl dokumentaciéban. A
mintaprogram altal elfogadott nevek megegyeznek a makré nevekkel, a BRIAN_FUNCTIONAL_
elétag nélkdl. A funkcional nevek nem érzékenyek a kis- és nagybetikre. Példaul a B3LYP
csere-korreaciés funkcionalt a hgga b3lyp xc névvel lehet megadni a --dft-functional
argumentumban. A "HF" nevl specidlis funkcional elérhet6é a Hartree-Fock pontos
csere-korrekcido megadasara, ami le is tiltja a DFT szamitast.

Funkcionalok linearis kombinacidjanak atadasahoz a funkcional neveket 6ssze kell flizni plusz
(+) jelekkel, és opcionalisan minden funkcional mogé elhelyezhetiink egy konstans szorzét, amit
csillaggal (*) valasztunk el. Példaul, ha a B3LYP, 0,5-szeres PBE és 0,1-szeres PW Osszegét
szeretnénk megadni, akkor az ehhez megfeleld karakterlanc a
"hgga_ b3lyp_xc+gga pbe x*0.5+lda_pw_c*0.1" lenne, ahol a B3LYP tag szorzéja el lett
hagyva, mivel az 1. Megjegyzendd, hogy a paraméter karakterlancnak nem szabad tartalmaznia
szOkozoket.

8.1.4 Molekulak atadasa a mintaprogramoknak

A HF és DFT mintak két molekulafgjl-formatumot fogadnak el: a szabvanyos .xyz és a sajat .raw
formatumot. Az .raw fajl Iényegében egy Q-Chem bemeneti fajl $molecule szakasza; az elsé sor
a molekula toltése, majd az elektronspin sokszorozasa kévetkezik. A fennmaradd sorok a .xyz
fajlban taldlhaté azonos formatumban tartalmazzak az atomokat. Fontos megjegyezni, hogy
jelenleg a toltés és az elektronspin sokszorozasa csak egy .raw bemeneti fajl segitségével
allithato be, és alapértelmezettként vannak beallitva, ha .xyz fajlt adunk at bemenetként.

8.1.5 Példaprogramok

Az alacsony szintli funkcionalitds implementalasat bemutatd kis példakat is biztositunk a
BrianQC-vel, példaul az alapokkdri halmazok kezelését, egy Fock-matrix létrehozasat, egy DFT
racs inicializalasat stb. Ezeknek a példaknak a forraskédjai megtalalhatok a
.../<brianqc_install_dir>/examples kdnyvtarban. A legtébb példaprogram egyszer(i (zenetet
nyomtat ki, ha sikeresen lefut; néhany pedig Osszehasonlita az eredményeket egy
referenciaértékkel, és jelzi a kilénbséget.

Alapveté APl hasznéalat bemutatasa
e example_multiple_init Megmutatja a BrianQC inicializélasat, felszabaditasat és

Ujrainicializalasat.
e example_basis Mutatja a molekula és az alapokkori adatok beallitasat.
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HF szamitasok bemutatasa

example_1e_build Mutatja az egyelektronos integralok szamitasat.

example_fock_build Mutatja a Coulomb- és a pontos csere-matrix szamitasat.
example_diagonalization Mutatja a Fock-matrix diagonalizalasat. Kiirja az eredeti
Fock-matrix és a diagonalizacié eredményeként rekonstrualt matrix kdzotti kilénbséget.

DFT hasznalatanak bemutatasa

e example_dft simple_functional Mutatja egy DFT funkcional beallitasat.

e example_dft composite_functional Mutatia egy DFT  funkciondlok linearis
kombinaciéjanak beallitasat.

e example_dft _grid Mutatja a DFT racs beallitasat.

HF gradiens szamitasok bemutatasa

e example_1e_gradient Mutatja az egyelektronos hozzajarulast az energia gradienséhez
torténé szamitasat.

e example_repulsion_gradient Mutatia a két-elektronos hozzajarulast az energia
gradienséhez torténd szamitasat.

A tamogatott funkcionalok listaja

Ahol a BrianQC kulén szamithatja a csere hozzajarulast, az a funkcional nevének végén
(X)-szel van jelolve. Ahol a BrianQC kulon szamithatja a korrelacios hozzajarulast, az a
funkcional nevének végén (C)-vel van jeldlve. Ahol a BrianQC egydtt tudja szamolni a kombinalt
csere-korrelacids hozzajarulast, az a funkcional nevének végén (XC)-vel van jeldlve.

* EXACT_EXCHANGE

* EXACT_EXCHANGE_LONG_RANGE

*« EXACT_EXCHANGE_SHORT_RANGE

* GGA_AIRY_X

Constantin et al based on the Airy gas

References:

L. A. Constantin, A. Ruzsinszky, and J. P. Perdew, Phys. Rev. B 80, 035125 (2009)
(10.1103/Phys-

RevB.80.035125)

* GGA_AK13_X

Armiento & Kuemmel 2013

References:

R. Armiento and S. Kimmel, Phys. Rev. Lett. 111, 036402 (2013)
(10.1103/PhysRevLett.111.036402)

* GGA_AMO05_C

Armiento & Mattsson 05

References:
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R. Armiento and A. E. Mattsson, Phys. Rev. B 72, 085108 (2005)
(10.1103/PhysRevB.72.085108)

A. E. Mattsson, R. Armiento, J. Paier, G. Kresse, J. M. Wills, and T. R. Mattsson, J. Chem.
Phys. 128, 084714 (2008) (10.1063/1.2835596)

* GGA_AM05_X

Armiento & Mattsson 05

References:

R. Armiento and A. E. Mattsson, Phys. Rev. B 72, 085108 (2005)
(10.1103/PhysRevB.72.085108)

A. E. Mattsson, R. Armiento, J. Paier, G. Kresse, J. M. Wills, and T. R. Mattsson, J. Chem.
Phys. 128, 084714 (2008) (10.1063/1.2835596)

* GGA _APBE _C

mu fixed from the semiclassical neutral atom

References:

L. A. Constantin, E. Fabiano, S. Laricchia, and F. Della Sala, Phys. Rev. Lett. 106, 186406
(2011) (10.1103/PhysRevLett.106.186406)

* GGA_APBE_X

mu fixed from the semiclassical neutral atom

References:

L. A. Constantin, E. Fabiano, S. Laricchia, and F. Della Sala, Phys. Rev. Lett. 106, 186406
(2011) (10.1103/PhysRevLett.106.186406)

* GGA_B86_MGC X

Becke 86 with modified gradient correction

References:

A. D. Becke, J. Chem. Phys. 84, 4524 (1986) (10.1063/1.450025)

A. D. Becke, J. Chem. Phys. 85, 7184 (1986) (10.1063/1.451353)

*GGA B86 R X

Revised Becke 86 with modified gradient correction

References:

I. Hamada, Phys. Rev. B 89, 121103 (2014) (10.1103/PhysRevB.89.121103)
A. D. Becke, J. Chem. Phys. 84, 4524 (1986) (10.1063/1.450025)

A. D. Becke, J. Chem. Phys. 85, 7184 (1986) (10.1063/1.451353)

* GGA _B86 X

Becke 86

References:

A. D. Becke, J. Chem. Phys. 84, 4524 (1986) (10.1063/1.450025)

* GGA B88 X

Becke 88

References:

A. D. Becke, Phys. Rev. A 38, 3098 (1988) (10.1103/PhysRevA.38.3098)

* GGA B88M_X

Becke 88 reoptimized to be used with tau1

References:
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E. Proynov, H. Chermette, and D. R. Salahub, J. Chem. Phys. 113, 10013 (2000)
(10.1063/1.1321309)

* GGA _B97 D3 XC

Becke 97-D

References:

S. Grimme, J. Comput. Chem. 27, 1787 (2006) (10.1002/jcc.20495)

* GGA B97 D XC

Becke 97-D

References:

S. Grimme, J. Comput. Chem. 27, 1787 (2006) (10.1002/jcc.20495)

* GGA B97 GGA1_XC

Becke 97 GGA-1

References:

A. J. Cohen and N. C. Handy, Chem. Phys. Lett. 316, 160 (2000)
(10.1016/S0009-2614(99)0127 3-

7)

* GGA_BAYESIAN X

Bayesian best fit for the enhancement factor

References:

J. J. Mortensen, K. Kaasbjerg, S. L. Frederiksen, J. K. Narskov, J. P. Sethna, and K. W.
Jacobsen,

Phys. Rev. Lett. 95, 216401 (2005) (10.1103/PhysRevLett.95.216401)

* GGA BCGP_C

Burke, Cancio, Gould, and Pittalis

References:

K. Burke, A. Cancio, T. Gould, and S. Pittalis, ArXiv e-prints (2014), arXiv:1409.4834 [cond-
mat.mtrl-sci].

26

* GGA BCGP_X

Burke, Cancio, Gould, and Pittalis

References:

K. Burke, A. Cancio, T. Gould, and S. Pittalis, ArXiv e-prints (2014), arXiv:1409.4834 [cond-
mat.mtrl-sci].

* GGA_BEEFVDW_X

BEEF-vdW exchange

References:

J. Wellendorff, K. T. Lundgaard, A. M{gelh{j}, V. Petzold, D. D. Landis, J. K. N{rskov}, T.
Bligaard, and K. W. Jacobsen, }Phys. Rev. B 85, 235149 (2012)
(10.1103/PhysRevB.85.235149)

* GGA_BEEFVDW_XC
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BEEF-vdW exchange-correlation

References:

J. Wellendorff, K. T. Lundgaard, A. M{gelh{j}, V. Petzold, D. D. Landis, J. K. N{rskov}, T.
Bligaard, and K. W. Jacobsen, }Phys. Rev. B 85, 235149 (2012)
(10.1103/PhysRevB.85.235149)

* GGA_BLYP_XC

B88 exchange and LYP correlation

Functional components: GGA B88 X + GGA LYP C

References:

A. D. Becke, Phys. Rev. A 38, 3098 (1988) (10.1103/PhysRevA.38.3098)

C. Lee, W. Yang, and R. G. Parr, Phys. Rev. B 37, 785 (1988) (10.1103/PhysRevB.37.785)
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* GGA_BPCCAC_X
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A. E. DePristo and J. D. Kress, J. Chem. Phys. 86, 1425 (1987) (10.1063/1.452230)
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Local Airy Gas
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*GGA_N12_C
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*GGA N12_SX C

Minnesota N12-SX functional
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* GGA_OBLYP_D_XC
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one-parameter progressive functional (B88 version)
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* GGA_OP_PBE_C
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* GGA_PBE_MOL_C

Reparametrized PBE by del Campo, Gazquez, Trickey & Vela
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PBELYP1W
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PBE power
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Eric Brémond, |. Ciofini, and C. Adamo, Mol. Phys. 114, 1059 (2016)
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J. P. Perdew, in Proceedings of the 75. WE-Heraeus-Seminar and 21st Annual International
Symposium on Electronic Structure of Solids, edited by P. Ziesche and H. Eschrig (Akademie
Verlag, Berlin, 1991) p. 11

J. P. Perdew, J. A. Chevary, S. H. Vosko, K. A. Jackson, M. R. Pederson, D. J. Singh, and C.
Fiolhais, Phys. Rev. B 46, 6671 (1992) (10.1103/PhysRevB.46.6671)

J. P. Perdew, J. A. Chevary, S. H. Vosko, K. A. Jackson, M. R. Pederson, D. J. Singh, and C.
Fiolhais, Phys. Rev. B 48, 4978 (1993) (10.1103/PhysRevB.48.4978.2)
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*GGA_Q2D_C
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* GGA_Q2D X
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* GGA_REGTPSS C

regularized TPSS correlation

References:
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* GGA_REVTCA C

Tognetti, Cortona, Adamo (revised)

References:
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*GGA_RGE2 C
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* GGA_SCAN_EO_C

GGA component of SCAN
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Semiclassical GGA at fourth order
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Semiclassical GGA at fourth order
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* GGA_SOGGA11_C

Second-order generalized gradient approximation 2011
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* GGA_SOGGA11_X

Second-order generalized gradient approximation 2011
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* GGA_SOGGA11_X C
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References:
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* GGA_SOGGA_X

Second-order generalized gradient approximation

References:
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* GGA _SPBE_C

PBE correlation to be used with the SSB exchange
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*GGA SSB D X

Swart, Sola and Bickelhaupt dispersion

References:
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* GGA_SSB _SW _X

Swart, Sola and Bickelhaupt correction to PBE

References:
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* GGA_TAU_HCTH_C
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* GGA_TH2_XC

Tozer and Handy v. 2
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* GGA_TH_FCFO_XC
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Takkar and McCarthy reparametrization
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*GGA_TM_PBE_C

Thakkar and McCarthy reparametrization
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* GGA_VMT84_GE_X
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* GGA_VMT84 _PBE_X

VMT{8,4} with constraint satisfaction with mu = mu_PBE
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* GGA VMT_GE_X

Vela, Medel, and Trickey with mu = mu_GE
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* GGA_VMT_PBE_X

Vela, Medel, and Trickey with mu = mu_PBE
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* GGA VV10_XC
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References:

Z. Wu and R. E. Cohen, Phys. Rev. B 73, 235116 (2006) (10.1103/PhysRevB.73.235116)
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* GGA_XLYP_XC

XLYP

References:
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* GGA_XPBE_C

Extended PBE by Xu & Goddard Il

References:
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Extended PBE by Xu & Goddard Il

References:
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* GGA_ZPBEINT_C

spin-dependent gradient correction to PBEint

References:
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RevB.84.233103)

* GGA_ZPBESOL_C

spin-dependent gradient correction to PBEsol
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RevB.84.233103)

*GGA_ZVPBEINT_C

another spin-dependent correction to PBEint

References:
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* HGGA_B1LYP_XC

B1LYP

Functional components: 0.25%HF_Exchange
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* HGGA_B1PW91_XC

B1PW91

Functional components: 0.25*%HF_Exchange

References:
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* HGGA_B1WC_XC

B1WC

Functional components: 0.16%HF_Exchange

References:
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* HGGA_B3LYP5_XC

B3LYP with VWN functional 5 instead of RPA

Functional components: 0.2*%HF_Exchange

References:

P. J. Stephens, F. J. Devlin, C. F. Chabalowski, and M. J. Frisch, J. Phys. Chem. 98, 11623
(1994) (10.1021/j100096a001)

* HGGA_B3LYP_LXC _XC

B3LYP

Functional components: 0.2%HF _Exchange

References:

P. J. Stephens, F. J. Devlin, C. F. Chabalowski, and M. J. Frisch, J. Phys. Chem. 98, 11623
(1994) (10.1021/j100096a001)

* HGGA_B3LYP_XC

B3LYP

Functional components: 0.2xHF_Exchange + 0.08%*LDA_SLATER_X + 0.19%LDA _VWN1RPA C
+ 0.72%¥GGA_B88 X + 0.81*GGA _LYP_C

References:

P. J. Stephens, F. J. Devlin, C. F. Chabalowski, and M. J. Frisch, J. Phys. Chem. 98, 11623
(1994) (10.1021/j100096a001)

* HGGA_B3LYPS XC

B3LYPx*

Functional components: 0.15%HF_Exchange
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M. Reiher, O. Salomon, and B. A. Hess, Theor. Chem. Acc. 107, 48 (2001)
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0300-3)

* HGGA_B3P86_XC

B3P86

Functional components: 0.2%HF_Exchange

References:

Defined through Gaussian implementation.

* HGGA_B3PW91_XC

The original (ACM, B3PW91) hybrid of Becke

Functional components: 0.2%HF _Exchange

References:

A. D. Becke, J. Chem. Phys. 98, 5648 (1993) (10.1063/1.464913)
* HGGA_B5050LYP_XC

B5050LYP

Functional components: 0.5%HF_Exchange

References:

Y. Shao, M. Head-Gordon, and A. I. Krylov, J. Chem. Phys. 118, 4807 (2003)
(10.1063/1.1545679)

*HGGA_B97_1_XC

Becke 97-1

Functional components: 0.21*%HF_Exchange

References:

F. A. Hamprecht, A. J. Cohen, D. J. Tozer, and N. C. Handy, J. Chem. Phys. 109, 6264 (1998)
(10.1063/1.477267)

* HGGA_B97_1P_XC

version of B97 by Cohen and Handy
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Functional components: 0.15%HF_Exchange

References:

A. J. Cohen and N. C. Handy, Chem. Phys. Lett. 316, 160 (2000)
(10.1016/S0009-2614(99)01273-

7)

* HGGA_B97_2 XC

Becke 97-2

Functional components: 0.21%HF _Exchange

References:

P. J. Wilson, T. J. Bradley, and D. J. Tozer, J. Chem. Phys. 115, 9233 (2001)
(10.1063/1.1412605)

*HGGA_B97 3 XC

Becke 97-3

Functional components: 0.269288*HF_Exchange

References:
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T. W. Keal and D. J. Tozer, J. Chem. Phys. 123, 121103 (2005) (10.1063/1.2061227)
* HGGA_B97_K_XC

Boese-Martin for Kinetics

Functional components: 0.42%xHF _Exchange

References:

A. D. Boese and J. M. L. Martin, J. Chem. Phys. 121, 3405 (2004) (10.1063/1.1774975)
* HGGA_B97_XC

Becke 97

Functional components: 0.1943*HF_Exchange

References:

A. D. Becke, J. Chem. Phys. 107, 8554 (1997) (10.1063/1.475007)

* HGGA_BHANDH_XC

BHandH

Functional components: 0.5%HF_Exchange

References:

A. D. Becke, J. Chem. Phys. 98, 1372 (1993) (10.1063/1.464304)

Defined through Gaussian implementation.

* HGGA_BHANDHLYP_XC

BHandHLYP

Functional components: 0.5%HF_Exchange

References:

A. D. Becke, J. Chem. Phys. 98, 1372 (1993) (10.1063/1.464304)

Defined through Gaussian implementation.

* HGGA_CAM_B3LYP_XC

CAM version of B3LYP

Functional components: 0.19+%HF_Exchange_ShortRange + 0.65%HF_Exchange_LongRange
References:

T. Yanai, D. P. Tew, and N. C. Handy, Chem. Phys. Lett. 393, 51 (2004)
(10.1016/j.cplett.2004.06.011)

* HGGA_CAM_QTP_01_XC

CAM-B3LYP retuned using ionization potentials of water

Functional components: 0.23*«HF_Exchange_ShortRange + HF_Exchange_LongRange
References:

Y. Jin and R. J. Bartlett, J. Chem. Phys. 145, 034107 (2016),
http://dx.doi.org/10.1063/1.4955497

(10.1063/1.4955497)
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* HGGA_CAMY_B3LYP_XC

CAMY version of B3LYP

Functional components: 0.19*%HF_Exchange_ShortRange + 0.65*%HF_Exchange_LongRange
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References:

M. Seth and T. Ziegler, J. Chem. Theory Comput. 8, 901 (2012) (10.1021/ct300006h)

* HGGA_CAMY_BLYP_XC

CAMY version of BLYP

Functional components: 0.2%HF_Exchange_ShortRange + HF_Exchange_LongRange
References:

Y. Akinaga and S. Ten-no, Chem. Phys. Lett. 462, 348 (2008) (10.1016/j.cplett.2008.07.103)
* HGGA_CAPO_XC

Correct Asymptotic Potential hybrid

Functional components: 0.25%HF_Exchange

References:

J. Carmona-Espindola, J. L. Gazquez, A. Vela, and S. B. Trickey, Theor. Chem. Acc. 135, 120
(2016) (10.1007/s00214-016-1864-2)

* HGGA_EDF2_XC

EDF2

Functional components: 0.1695*%HF_Exchange

References:

C. Y. Lin, M. W. George, and P. M. W. Gill, Australian Journal of Chemistry 57, 365 (2004)
(10.1071/CH03263)

* HGGA_HJS_B88 XC

HJS hybrid screened exchange B88 version

Functional components: 0.25%HF _Exchange ShortRange + 0*HF_Exchange_LongRange
References:

T. M. Henderson, B. G. Janesko, and G. E. Scuseria, J. Chem. Phys. 128, 194105 (2008)
(10.1063/1.2921797)

* HGGA_HJS_B97X_XC

HJS hybrid screened exchange B97x version

Functional components: 0.25%HF_Exchange_ShortRange + 0xHF_Exchange_LongRange
References:

T. M. Henderson, B. G. Janesko, and G. E. Scuseria, J. Chem. Phys. 128, 194105 (2008)
(10.1063/1.2921797)

* HGGA_HJS_PBE_SOL_XC

HJS hybrid screened exchange PBE_SOL version

Functional components: 0.25%HF_Exchange_ShortRange + 0*xHF_Exchange_LongRange
References:

T. M. Henderson, B. G. Janesko, and G. E. Scuseria, J. Chem. Phys. 128, 194105 (2008)
(10.1063/1.2921797)

* HGGA_HJS_PBE_XC

HJS hybrid screened exchange PBE version

Functional components: 0.25%HF_Exchange_ShortRange + 0+xHF_Exchange_LongRange
References:

T. M. Henderson, B. G. Janesko, and G. E. Scuseria, J. Chem. Phys. 128, 194105 (2008)
(10.1063/1.2921797)

* HGGA_HSE03_XC
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HSEO3

Functional components: 0.25%HF_Exchange_ShortRange + 0xHF_Exchange_LongRange
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References:

J. Heyd, G. E. Scuseria, and M. Ernzerhof, J. Chem. Phys. 118, 8207 (2003)
(10.1063/1.1564060)

J. Heyd, G. E. Scuseria, and M. Ernzerhof, J. Chem. Phys. 124, 219906 (2006)
(10.1063/1.2204597)

* HGGA_HSEO06_XC

HSEO06

Functional components: 0.25%HF_Exchange_ShortRange + 0*xHF_Exchange_LongRange
References:

J. Heyd, G. E. Scuseria, and M. Ernzerhof, J. Chem. Phys. 118, 8207 (2003)
(10.1063/1.1564060)

J. Heyd, G. E. Scuseria, and M. Ernzerhof, J. Chem. Phys. 124, 219906 (2006)
(10.1063/1.2204597)

A. V. Krukau, O. A. Vydrov, A. F. Izmaylov, and G. E. Scuseria, J. Chem. Phys. 125, 224106
(2006) (10.1063/1.2404663)

* HGGA_HSE12_XC

HSE12

Functional components: 0.313*HF_Exchange_ShortRange + 0%HF_Exchange_LongRange
References:

J. E. Moussa, P. A. Schultz, and J. R. Chelikowsky, J. Chem. Phys. 136, 204117 (2012)
(10.1063/1.4722993)

* HGGA_HSE12S_XC

HSE12 (short-range version)

Functional components: 0.425%HF _Exchange_ShortRange + 0*HF_Exchange_LongRange
References:

J. E. Moussa, P. A. Schultz, and J. R. Chelikowsky, J. Chem. Phys. 136, 204117 (2012)
(10.1063/1.4722993)

* HGGA_HSE_SOL_XC

HSEsol

Functional components: 0.25%HF_Exchange_ShortRange + 0*xHF_Exchange_LongRange
References:

L. Schimka, J. Harl, and G. Kresse, J. Chem. Phys. 134, 024116 (2011) (10.1063/1.3524336)
* HGGA_KMLYP_XC

Kang-Musgrave hybrid

Functional components: 0.557:HF_Exchange

References:

J. K. Kang and C. B. Musgrave, J. Chem. Phys. 115, 11040 (2001),
http://dx.doi.org/10.1063/1.1415079

(10.1063/1.1415079)

* HGGA_LC_VV10_XC

Vydrov and Van Voorhis
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Functional components: 0*HF_Exchange_ShortRange + HF_Exchange_LongRange
References:

O. A. Vydrov and T. Van Voorhis, J. Chem. Phys. 133, 244103 (2010) (10.1063/1.3521275)
* HGGA_LC_WPBE_XC

Long-range corrected PBE (LC-wPBE) by Vydrov and Scuseria

Functional components: 0%xHF_Exchange_ShortRange + HF_Exchange_LongRange
References:

O. A. Vydrov and G. E. Scuseria, J. Chem. Phys. 125, 234109 (2006), 10.1063/1.2409292
(10.1063/1.2409292)

* HGGA_LCY_BLYP_XC

LCY version of BLYP

Functional components: 0%HF _Exchange_ShortRange + HF_Exchange LongRange
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References:

Y. Akinaga and S. Ten-no, Chem. Phys. Lett. 462, 348 (2008) (10.1016/j.cplett.2008.07.103)
M. Seth, T. Ziegler, M. Steinmetz, and S. Grimme, J. Chem. Theory Comput. 9, 2286 (2013)
(10.1021/ct301112m)

* HGGA_LCY_PBE_XC

LCY version of PBE

Functional components: 0%HF_Exchange_ShortRange + HF_Exchange_LongRange
References:

M. Seth and T. Ziegler, J. Chem. Theory Comput. 8, 901 (2012) (10.1021/ct300006h)

M. Seth, T. Ziegler, M. Steinmetz, and S. Grimme, J. Chem. Theory Comput. 9, 2286 (2013)
(10.1021/ct301112m)

* HGGA_LRC_WPBE_XC

Long-range corrected PBE (LRC-wPBE) by Rohrdanz, Martins and Herbert

Functional components: 0%xHF_Exchange_ShortRange + HF_Exchange_LongRange
References:

M. A. Rohrdanz, K. M. Martins, and J. M. Herbert, J. Chem. Phys. 130, 054112 (2009)
(10.1063/1.3073302)

* HGGA_LRC_WPBEH_XC

Long-range corrected short-range hybrid PBE (LRC-wPBEh) by Rohrdanz, Martins and Herbert
Functional components: 0.2%HF_Exchange_ShortRange + HF_Exchange_LongRange
References:

M. A. Rohrdanz, K. M. Martins, and J. M. Herbert, J. Chem. Phys. 130, 054112 (2009)
(10.1063/1.3073302)

* HGGA_MB3LYP_RC04_XC

B3LYP with RC04 LDA

Functional components: 0.2%HF_Exchange

References:

V. Tognetti, P. Cortona, and C. Adamo, Chem. Phys. Lett. 439, 381 (2007)
(10.1016/j.cplett.2007.03.081)
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* HGGA_MPW1K_XC

mPW1K

Functional components: 0.428+«HF_Exchange

References:

B. J. Lynch, P. L. Fast, M. Harris, and D. G. Truhlar, J. Phys. Chem. A 104, 4811 (2000)
(10.1021/jp0004972)

* HGGA_MPW1LYP_XC

mPW1LYP

Functional components: 0.25%HF _Exchange

References:

C. Adamo and V. Barone, J. Chem. Phys. 108, 664 (1998) (10.1063/1.475428)
* HGGA_MPW1PBE_XC

mPW1PBE

Functional components: 0.25%HF_Exchange

References:

C. Adamo and V. Barone, J. Chem. Phys. 108, 664 (1998) (10.1063/1.475428)
* HGGA_MPW1PW_XC

mPW1PW

Functional components: 0.25%HF _Exchange

References:

C. Adamo and V. Barone, J. Chem. Phys. 108, 664 (1998) (10.1063/1.475428)
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* HGGA_MPW3LYP_XC

MPW3LYP

Functional components: 0.218*HF_Exchange

References:

Y. Zhao and D. G. Truhlar, J. Phys. Chem. A 108, 6908 (2004) (10.1021/jp048147q)
* HGGA_MPW3PW_XC

MPW3PW of Adamo & Barone

Functional components: 0.2%HF_Exchange

References:

C. Adamo and V. Barone, J. Chem. Phys. 108, 664 (1998) (10.1063/1.475428)
* HGGA_MPWLYP1M_XC

MPW with 1 par. for metals/LYP

Functional components: 0.05%HF_Exchange

References:

N. E. Schultz, Y. Zhao, and D. G. Truhlar, J. Phys. Chem. A 109, 11127 (2005)
(10.1021/jp0539223)

* HGGA_N12_SX_X

Minnesota N12-SX exchange functional

Functional components: 0.25%HF_Exchange_ShortRange + 0%xHF_Exchange_LongRange
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References:

R. Peverati and D. G. Truhlar, Phys. Chem. Chem. Phys. 14, 16187 (2012)
(10.1039/C2CP42576A)

* HGGA_O3LYP_XC

O3LYP

Functional components: 0.1161*HF_Exchange

References:

A. J. Cohen and N. C. Handy, Mol. Phys. 99, 607 (2001) (10.1080/00268970010023435)
* HGGA_PBEO_13_XC

PBEO0-1/3

Functional components: 0.333333*HF_Exchange

References:

P. Cortona, J. Chem. Phys. 136, 086101 (2012) (10.1063/1.3690462)
*HGGA_PBES50_XC

PBES50

Functional components: 0.5%HF_Exchange

References:

Y. A. Bernard, Y. Shao, and A. I. Krylov, J. Chem. Phys. 136, 204103 (2012)
(10.1063/1.4714499)

* HGGA_PBE_MOLO_XC

PBEmol0

Functional components: 0.25%HF_Exchange

References:

J. M. del Campo, J. L. Gazquez, S. B. Trickey, and A. Vela, J. Chem. Phys. 136, 104108 (2012)
(10.1063/1.3691197)

* HGGA_PBE_MOLBO_XC

PBEmolbetal

Functional components: 0.25*%HF_Exchange

References:

J. M. del Campo, J. L. Gazquez, S. B. Trickey, and A. Vela, J. Chem. Phys. 136, 104108 (2012)
(10.1063/1.3691197)
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* HGGA_PBE_SOL0O_XC

PBEsolO

Functional components: 0.25%HF_Exchange

References:

J. M. del Campo, J. L. Gazquez, S. B. Trickey, and A. Vela, J. Chem. Phys. 136, 104108 (2012)
(10.1063/1.3691197)

* HGGA_PBEBO_XC

PBEbeta0

Functional components: 0.25%HF_Exchange
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References:

J. M. del Campo, J. L. Gazquez, S. B. Trickey, and A. Vela, J. Chem. Phys. 136, 104108 (2012)
(10.1063/1.3691197)

* HGGA_PBEH_XC

PBEH (PBEO)

Functional components: 0.25*%HF_Exchange

References:

C. Adamo and V. Barone, J. Chem. Phys. 110, 6158 (1999) (10.1063/1.478522)

M. Ernzerhof and G. E. Scuseria, J. Chem. Phys. 110, 5029 (1999) (10.1063/1.478401)
* HGGA_REVB3LYP_XC

Revised B3LYP

Functional components: 0.2%HF _Exchange

References:

L. Lu, H. Hu, H. Hou, and B. Wang, Comput. Theor. Chem. 1015, 64 (2013)
(10.1016/j.comptc.2013.04.009)

* HGGA_SB98_ 1A XC

SB98 (1a)

Functional components: 0.229015%HF_Exchange

References:

H. L. Schmider and A. D. Becke, J. Chem. Phys. 108, 9624 (1998) (10.1063/1.476438)
* HGGA_SB98_1B_XC

SB98 (1b)

Functional components: 0.199352*«HF_Exchange

References:

H. L. Schmider and A. D. Becke, J. Chem. Phys. 108, 9624 (1998) (10.1063/1.476438)
* HGGA_SB98 1C_XC

SB98 (1c)

Functional components: 0.192416%HF_Exchange

References:

H. L. Schmider and A. D. Becke, J. Chem. Phys. 108, 9624 (1998) (10.1063/1.476438)
* HGGA_SB98 2A XC

SB98 (2a)

Functional components: 0.232055*%HF_Exchange

References:

H. L. Schmider and A. D. Becke, J. Chem. Phys. 108, 9624 (1998) (10.1063/1.476438)
* HGGA_SB98 2B XC

SB98 (2b)

Functional components: 0.237978*HF_Exchange

References:

H. L. Schmider and A. D. Becke, J. Chem. Phys. 108, 9624 (1998) (10.1063/1.476438)
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* HGGA_SB98 2C_XC

SB98 (2c¢)

Functional components: 0.219847+HF_Exchange
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References:

H. L. Schmider and A. D. Becke, J. Chem. Phys. 108, 9624 (1998) (10.1063/1.476438)

* HGGA_SOGGA1M_X_X

Hybrid based on SOGGA11 form

Functional components: 0.4015%HF_Exchange

References:

R. Peverati and D. G. Truhlar, J. Chem. Phys. 135, 191102 (2011) (10.1063/1.3663871)

* HGGA_TUNED_CAM_B3LYP_XC

CAM version of B3LYP, tuned for excitations and properties

Functional components: 0.0799*«HF_Exchange_ShortRange + HF_Exchange_LongRange
References:

K. Okuno, Y. Shigeta, R. Kishi, H. Miyasaka, and M. Nakano, J. Photochem. Photobiol., A 235,
29 (2012) (10.1016/j.jphotochem.2012.03.003)

* HGGA_WB97_XC

wB97 range-separated functional

Functional components: 0*HF_Exchange_ShortRange + HF_Exchange_LongRange
References:

J.-D. Chai and M. Head-Gordon, J. Chem. Phys. 128, 084106 (2008) (10.1063/1.2834918)
* HGGA_WB97X_D_XC

wB97D range-separated functional

Functional components: 0.222036*HF_Exchange_ShortRange + HF_Exchange_LongRange
References:

J.-D. Chai and M. Head-Gordon, Phys. Chem. Chem. Phys. 10, 6615 (2008)
(10.1039/B810189B)

* HGGA_WB97X_V_XC

wB97X-V range-separated functional

Functional components: 0.167*HF_Exchange_ShortRange + HF_Exchange_LongRange
References:

N. Mardirossian and M. Head-Gordon, Phys. Chem. Chem. Phys. 16, 9904 (2014)
(10.1039/C3CP54374A)

* HGGA_WB97X_XC

wB97X range-separated functional

Functional components: 0.157706%HF_Exchange_ShortRange + HF_Exchange_LongRange
References:

J.-D. Chai and M. Head-Gordon, J. Chem. Phys. 128, 084106 (2008) (10.1063/1.2834918)
* HGGA_X3LYP_XC

X3LYP

Functional components: 0.218*HF_Exchange
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References:

X. Xu and W. A. Goddard, Proc. Natl. Acad. Sci. U. S. A. 101, 2673 (2004)
(10.1073/pnas.0308730100)

* HMGGA_B86B95_XC

Mixture of B86 with BC95

Functional components: 0.28+%HF_Exchange

References:

A. D. Becke, J. Chem. Phys. 104, 1040 (1996) (10.1063/1.470829)
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* HMGGA_B88B95_XC

Mixture of B88 with BC95 (B1B95)

Functional components: 0.28+*HF_Exchange

References:

A. D. Becke, J. Chem. Phys. 104, 1040 (1996) (10.1063/1.470829)

* HMGGA_BB1K_XC

Mixture of B88 with BC95 from Zhao and Truhlar

Functional components: 0.42%xHF_Exchange

References:

Y. Zhao, B. J. Lynch, and D. G. Truhlar, J. Phys. Chem. A 108, 2715 (2004)
(10.1021/jp049908s)

* HMGGA_BMK_X

Boese-Martin for kinetics

Functional components: 0.42*%HF_Exchange

References:

A. D. Boese and J. M. L. Martin, J. Chem. Phys. 121, 3405 (2004) (10.1063/1.1774975)
* HMGGA_DLDF_X

Dispersionless Density Functional

Functional components: 0.614413*HF_Exchange

References:

K. Pernal, R. Podeszwa, K. Patkowski, and K. Szalewicz, Phys. Rev. Lett. 103, 263201 (2009)
(10.1103/PhysRevLett.103.263201)

* HMGGA_MO05_2X_X

Minnesota M05-2X hybrid exchange functional

Functional components: 0.56+HF_Exchange

References:

Y. Zhao, N. E. Schultz, and D. G. Truhlar, J. Chem. Theory Comput. 2, 364 (2006)
(10.1021/ct0502763)

* HMGGA_MO05_X

Minnesota M05 hybrid exchange functional

Functional components: 0.28+«HF_Exchange

References:

Y. Zhao, N. E. Schultz, and D. G. Truhlar, J. Chem. Phys. 123, 161103 (2005)
(10.1063/1.2126975)
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* HMGGA_MO06_2X_X

Minnesota M06-2X hybrid exchange functional

Functional components: 0.54*HF_Exchange

References:

Y. Zhao and D. G. Truhlar, Theor. Chem. Acc. 120, 215 (2008) (10.1007/s00214-007-0310-x)
* HMGGA_MO06_HF_X

Minnesota M06-HF hybrid exchange functional

Functional components: HF_Exchange

References:

Y. Zhao and D. G. Truhlar, J. Phys. Chem. A 110, 13126 (2006) (10.1021/jp066479k)

* HMGGA_MO06_X

Minnesota M06 hybrid exchange functional

Functional components: 0.27%HF_Exchange

References:

Y. Zhao and D. G. Truhlar, Theor. Chem. Acc. 120, 215 (2008) (10.1007/s00214-007-0310-x)
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* HMGGA_MO08_HX_X

Minnesota M08-HX hybrid exchange functional

Functional components: 0.5223*HF_Exchange

References:

Y. Zhao and D. G. Truhlar, J. Chem. Theory Comput. 4, 1849 (2008) (10.1021/ct800246v)
* HMGGA_M08_SO_X

Minnesota M08-SO hybrid exchange functional

Functional components: 0.5679*HF_Exchange

References:

Y. Zhao and D. G. Truhlar, J. Chem. Theory Comput. 4, 1849 (2008) (10.1021/ct800246v)
* HMGGA_M11_X

Minnesota M11 hybrid exchange functional

Functional components: 0.428+«HF_Exchange_ShortRange + HF_Exchange_LongRange
References:

R. Peverati and D. G. Truhlar, J. Phys. Chem. Lett. 2, 2810 (2011) (10.1021/jz201170d)

* HMGGA_MN12_SX_X

Minnesota MN12-SX hybrid exchange functional

Functional components: 0.25%HF_Exchange_ShortRange + 0*xHF_Exchange_LongRange

References:

R. Peverati and D. G. Truhlar, Phys. Chem. Chem. Phys. 14, 16187 (2012)
(10.1039/C2CP42576A)

* HMGGA_MN15_X

Minnesota MN15 hybrid exchange functional

Functional components: 0.44*HF_Exchange
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References:

H. S. Yu, X. He, S. L. Li, and D. G. Truhlar, Chem. Sci. 7, 5032 (2016) (10.1039/C6SC00705H)
* HMGGA_MPW1B95_XC

Mixture of mPW91 with BC95 from Zhao and Truhlar

Functional components: 0.31*HF_Exchange

References:

Y. Zhao and D. G. Truhlar, J. Phys. Chem. A 108, 6908 (2004) (10.1021/jp048147q)
* HMGGA_MPWB1K_XC

Mixture of mPW91 with BC95 for kinetics

Functional components: 0.44*HF_Exchange

References:

Y. Zhao and D. G. Truhlar, J. Phys. Chem. A 108, 6908 (2004) (10.1021/jp048147q)
* HMGGA_MS2H_X

MS2 hybrid exchange of Sun, et al

Functional components: 0.09%HF_Exchange

References:

J. Sun, R. Haunschild, B. Xiao, I. W. Bulik, G. E. Scuseria, and J. P. Perdew, J. Chem. Phys.
138, 044113 (2013) (10.1063/1.4789414)

* HMGGA_MVSH_X

MVSh hybrid exchange functional

Functional components: 0.25*%HF_Exchange

References:

J. Sun, J. P. Perdew, and A. Ruzsinszky, Proc. Natl. Acad. Sci. U. S. A. 112, 685 (2015)
(10.1073/pnas.1423145112)
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* HMGGA_PW6B95 XC

Mixture of PW91 with BC95 from Zhao and Truhlar

Functional components: 0.28+*HF_Exchange

References:

Y. Zhao and D. G. Truhlar, J. Phys. Chem. A 109, 5656 (2005) (10.1021/jp050536c¢)
* HMGGA_PWwW86B95 XC

Mixture of PW86 with BC95

Functional components: 0.29%«HF_Exchange

References:

A. D. Becke, J. Chem. Phys. 104, 1040 (1996) (10.1063/1.470829)

* HMGGA_PWB6K_XC

Mixture of PW91 with BC95 from Zhao and Truhlar for kinetics

Functional components: 0.46%HF_Exchange

References:

Y. Zhao and D. G. Truhlar, J. Phys. Chem. A 109, 5656 (2005) (10.1021/jp050536c¢)
* HMGGA_REVSCANO_X

revised SCAN hybrid exchange (SCANO)
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Functional components: 0.25*%HF_Exchange

References:

P. D. Mezei, G. |. Csonka, and M. Kallay, J. Chem. Theory Comput. 0, null (0)
(10.1021/acs.jctc.8b00072)

* HMGGA_REVTPSSH_XC

revTPSSh

Functional components: 0.1*%HF _Exchange

References:

G. |. Csonka, J. P. Perdew, and A. Ruzsinszky, J. Chem. Theory Comput. 6, 3688 (2010)
(10.1021/ct100488v)

* HMGGA_SCANO_X

SCAN hybrid exchange (SCANO)

Functional components: 0.25*%HF_Exchange

References:

K. Hui and J.-D. Chai, J. Chem. Phys. 144, 044114 (2016), 10.1063/1.4940734
(10.1063/1.4940734)

* HMGGA_TAU_HCTH_X

Hybrid version of tau-HCTH

Functional components: 0.15%HF_Exchange

References:

A. D. Boese and N. C. Handy, J. Chem. Phys. 116, 9559 (2002) (10.1063/1.1476309)

* HMGGA_TPSSH_XC

TPSSh

Functional components: 0.1*%HF_Exchange

References:

V. N. Staroverov, G. E. Scuseria, J. Tao, and J. P. Perdew, J. Chem. Phys. 119, 12129 (2003)
(10.1063/1.1626543)

* HMGGA_WB97M_V_XC

wB97M-V exchange-correlation functional

Functional components: 0.15%HF_Exchange_ShortRange + HF_Exchange LongRange

References:

N. Mardirossian and M. Head-Gordon, J. Chem. Phys. 144, 214110 (2016) (10.1063/1.4952647)
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* HMGGA_X1B95 XC

Mixture of X with BC95

Functional components: 0.3*HF_Exchange

References:

Y. Zhao and D. G. Truhlar, J. Phys. Chem. A 108, 6908 (2004) (10.1021/jp048147q)
* HMGGA_XB1K_XC

Mixture of X with BC95 for kinetics

Functional components: 0.43*HF_Exchange

References:
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Y. Zhao and D. G. Truhlar, J. Phys. Chem. A 108, 6908 (2004) (10.1021/jp048147q)

* LDA BR78 C

Brual & Rothstein 78

References:

G. B. Jr. and S. M. Rothstein, J. Chem. Phys. 69, 1177 (1978) (10.1063/1.436705)

* LDA_CHACHIYO_C

Chachiyo simple 2 parameter correlation

References:

T. Chachiyo, J. Chem. Phys. 145, 021101 (2016) (10.1063/1.4958669)

* LDA_ERF_X

Attenuated exchange LDA (erf)

References:

J. Toulouse, A. Savin, and H.-J. Flad, Int. J. Quantum Chem. 100, 1047 (2004)
(10.1002/qua.20259)

Y. Tawada, T. Tsuneda, S. Yanagisawa, T. Yanai, and K. Hirao, J. Chem. Phys. 120, 8425 (2004)
(10.1063/1.1688752)

* LDA_GDSMFB_XC

Groth, Dornheim, Sjostrom, Malone, Foulkes, Bonitz

References:

S. {Groth, T. {Dornheim}, T. {Sjostrom}, F. D. {Malone}, W. M. C. {Foulkes}, and M. {Bonitz},
}ArXiv e-prints (2017), arXiv:1703.08074 [physics.plasm-ph].

*LDA_GK72_C

Gordon and Kim 1972

References:

R. G. Gordon and Y. S. Kim, J. Chem. Phys. 56, 3122 (1972), https://doi.org/10.1063/1.1677649
(10.1063/1.1677649)

*LDA GL_C

Gunnarson & Lundqvist

References:

O. Gunnarsson and B. |. Lundqyvist, Phys. Rev. B 13, 4274 (1976) (10.1103/PhysRevB.13.4274)
* LDA_GOMBAS_C

Gombas

References:

P. Gombas, Pseudopotentiale (Springer-Verlag, Wien, New York, 1967)

«LDA HL_C

Hedin & Lundqvist

References:

L. Hedin and B. I. Lundqvist, J. Phys. C: Solid State Phys. 4, 2064 (1971) (10.1088/0022-
3719/4/14/022)
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* LDA_KARASIEV_C

Karasiev reparameterization of Chachiyo

References:
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V. V. Karasiev, J. Chem. Phys. 145, 157101 (2016), https://doi.org/10.1063/1.4964758
(10.1063/1.4964758)

* LDA_KSDT_XC

Karasiev, Sjostrom, Dufty & Trickey

References:

V. V. Karasieyv, T. Sjostrom, J. Dufty, and S. B. Trickey, Phys. Rev. Lett. 112, 076403 (2014)
(10.1103/PhysRevLett.112.076403)

*LDA LP9% C

Liu-Parr correlation

References:

S. Liu and R. G. Parr, Phys. Rev. A 53, 2211 (1996) (10.1103/PhysRevA.53.2211)
S. Liu and R. Parr, Journal of Molecular Structure: THEOCHEM 501-502, 29 (2000)}
(10.1016/S0166-

1280(99)00410-8)

*LDA_LP_A XC

Lee-Parr reparametrization A

References:

C. Lee and R. G. Parr, Phys. Rev. A 42, 193 (1990) (10.1103/PhysRevA.42.193)
«LDA LP_B_XC

Lee-Parr reparametrization B

References:

C. Lee and R. G. Parr, Phys. Rev. A 42, 193 (1990) (10.1103/PhysRevA.42.193)

« LDA_MCWEENY_C

McWeeny 76

References:

R. McWeeny, in The New World of Quantum Chemistry, edited by {editor {B. Pullman} and R.
Parr} (Reidel, Boston, 1976) pp. 3-31

G. B. Jr. and S. M. Rothstein, J. Chem. Phys. 69, 1177 (1978) (10.1063/1.436705)

«LDA ML1_C

Modified LSD (version 1) of Proynov and Salahub

References:

E. I. Proynov and D. R. Salahub, Phys. Rev. B 49, 7874 (1994) (10.1103/PhysRevB.49.7874)
«LDA_ML2_C

Modified LSD (version 2) of Proynov and Salahub

References:

E. I. Proynov and D. R. Salahub, Phys. Rev. B 49, 7874 (1994) (10.1103/PhysRevB.49.7874)
«LDA OB PW_C

Ortiz & Ballone (PW parametrization)

References:
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G. Ortiz and P. Ballone, Phys. Rev. B 50, 1391 (1994) (10.1103/PhysRevB.50.1391)

G. Ortiz and P. Ballone, Phys. Rev. B 56, 9970 (1997) (10.1103/PhysRevB.56.9970)

J. P. Perdew and Y. Wang, Phys. Rev. B 45, 13244 (1992), added extra digits to some constants
as in the PBE routine (http://dft.rutgers.edu/pubs/PBE.asc) (10.1103/PhysRevB.45.13244)
*LDA_OB PZ C

Ortiz & Ballone (PZ parametrization)

References:
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G. Ortiz and P. Ballone, Phys. Rev. B 50, 1391 (1994) (10.1103/PhysRevB.50.1391)

G. Ortiz and P. Ballone, Phys. Rev. B 56, 9970 (1997) (10.1103/PhysRevB.56.9970)
LDA_OW_C

Optimized Wigner

References:

P. A. Stewart and P. M. W. Gill, J. Chem. Soc.{, Faraday Trans. 91, 4337 (1995)}
(10.1039/FT9959104337)

*«LDA_OW_LYP_C

Wigner with corresponding LYP parameters

References:

P. A. Stewart and P. M. W. Gill, J. Chem. Soc.{, Faraday Trans. 91, 4337 (1995)}
(10.1039/FT9959104337)

* LDA_PK09_C

Proynov and Kong 2009

References:
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