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简介 

 

低标度量子化学程序（Low Scaling Quantum Chemistry，No. 

2006SR09617，以下简写为 LSQC）是用于大体系线性标度或低标度

电子结构计算的一个程序集，由南京大学黎书华教授、李伟教授课题

组开发。LSQC 的初版是 2006 年 4 月 20 日发布的 1.0 版，当前版本

为 2022 年 1 月 20 日发布的 2.5 版。LSQC 支持串行和 Intel MPI 并行

计算，适用于大多数 Linux 系统。关于 LSQC 程序的最新消息请浏览

http://itcc.nju.edu.cn/lsqc 或扫描如下二维码： 

 

 

©2022 Nanjing University. All Rights Reserved. 

  

http://itcc.nju.edu.cn/lsqc


LSQC 用户手册 2022 

 

目 录 

 

第一章 程序介绍 -------------------------------------------------- 1 

1.1 关于程序 -------------------------------------------------------- 1 

1.1.1 GEBF 模块 ----------------------------------------------------------- 1 

1.1.2 CIM 模块 ------------------------------------------------------------- 3 

1.1.3 PBC-GEBF 模块 --------------------------------------------------- 4 

1.2 必备技能 -------------------------------------------------------- 6 

1.3 手册的组织结构 ----------------------------------------------- 7 

1.4 标识约定 -------------------------------------------------------- 8 

第二章 程序安装 -------------------------------------------------- 9 

第三章 提交 LSQC 任务 --------------------------------------- 13 

3.1 输入文件 ------------------------------------------------------ 13 

3.2 运行命令 ------------------------------------------------------ 14 

第四章 GEBF 模块 ---------------------------------------------- 15 

4.1 关键词 --------------------------------------------------------- 15 

4.2 GEBF 的分块方式 ------------------------------------------ 18 

4.2.1 注意事项 ------------------------------------------------------------ 18 

4.2.2 自动分块 ------------------------------------------------------------ 18 

4.2.3 自定义分块 --------------------------------------------------------- 18 

4.3 计算样例 ------------------------------------------------------ 21 

4.3.1 单点能 --------------------------------------------------------------- 21 

4.3.2 结构优化 ------------------------------------------------------------ 22 

4.3.3 频率计算 ------------------------------------------------------------ 24 

4.3.4 核磁计算 ------------------------------------------------------------ 25 



LSQC 用户手册 2022  

 

第五章 CIM 模块 ------------------------------------------------- 26 

5.1 关键词 --------------------------------------------------------- 26 

5.2 MP2 和 RI-MP2 计算 --------------------------------------- 27 

5.2.1 MP2 参数 ------------------------------------------------------------ 27 

5.2.2 RI-MP2 参数 -------------------------------------------------------- 28 

5.3 计算样例 ---------------------------------------------------------- 29 

5.3.1 CIM-RI-MP2 calculation ------------------------------------------ 29 

5.3.2 CIM-MP2 计算 ----------------------------------------------------- 30 

5.3.3 RI-MP2 计算 -------------------------------------------------------- 31 

5.3.1 MP2 calculation ----------------------------------------------------- 33 

第六章 PBC-GEBF 模块 ----------------------------------------- 34 

6.1 关键词 --------------------------------------------------------- 34 

6.2 样例 ------------------------------------------------------------ 34 

6.2.1 CO2 晶体的单胞能量 ---------------------------------------------- 34 

6.2.2 NH3 晶体的单胞能量（带色散校正） ------------------------ 36 

6.2.3 NH3 晶体的单胞能量（MP2 水平） --------------------------- 37 

引用  ------------------------------------------------------------- 39 

GEBF 模块的引用 --------------------------------------------------- 39 

CIM 模块的引用 ------------------------------------------------------ 39 

PBC-GEBF 模块的引用 -------------------------------------------- 40 

联系方式  ------------------------------------------------------------- 41 

 

  





LSQC 用户手册 2022  

 

1 

第一章 程序介绍 

1.1 关于程序 

本程序为大体系电子结构计算提供了两种方法，分别是“普适的

基于能量分块方法”（Generalized Energy-Based Fragmentation, GEBF）

和“分子中的簇”（Cluster in Molecule, CIM）电子相关方法。 

1.1.1 GEBF 模块 

LSQC 中的 GEBF 模块是 GEBF 方法的一种高效的实现。 

 

GEBF 的流程简述如下。1) 对目标体系进行分块。2) 将“块”

组合为静电嵌入的初始子体系（primitive subsystem），并用氢原子封

端。3) 根据容斥原理推出衍生子体系（derived subsystem），保证目标

体系的每个原子不重不漏。4) 用传统量子化学程序计算子体系的能

量或能量梯度（其他性质）。5) 组合这些能量或能量梯度（其他性质）

得到目标体系的能量或能量梯度（其他性质）。 

目标体系的能量表达为 

 𝐸tot = ∑ 𝐶𝑚�̃�𝑚

𝑀

𝑚

− [(∑ 𝐶𝑚

𝑀

𝑚

) − 1] ∑ ∑
𝑄𝐴𝑄𝐵

𝑅𝐴𝐵
𝐵>𝐴𝐴

 (1.1) 

其中�̃�𝑚表示第 m 个子体系（包含背景点电荷）的能量，𝐶𝑚表示第 m
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个子体系的线性组合系数，𝑄𝐴表示原子 A 上的电荷，M 表示子体系

的总个数。 

而目标体系的全解析能量梯度为 

 

∂𝐸tot

∂𝒒𝐴
= ∑ 𝐶𝑚 (

∂�̃�𝑚

∂𝒒𝐴
− 𝐹𝑚,𝑎𝑄𝑎 − ∑ 𝑓𝑎𝑏

𝑏

)

𝑀

𝑚

+ [(∑ 𝐶𝑚

𝑀

𝑚

) − 1] ∑ 𝑓𝑎𝑏

𝑏

 

(1.2) 

其中 A 表示给定子体系中的原子, a 和 b 表示点电荷中心, 𝐹𝑚,𝑎表示

第 m 个子体系作用在电荷中心 a 的电场, 𝑓𝑎𝑏表示 a 和 b 上电荷的库

仑相互作用 

 𝑓𝑎𝑏 =
𝑄𝑎𝑄𝑏

|𝒒𝑎 − 𝒒𝑏|3
(𝒒𝑎 − 𝒒𝑏) (1.3) 

为了省时，程序实际采用简化公式 

 
∂𝐸tot

∂𝒒𝐴
≈ ∑ 𝐶𝑚

∂�̃�𝑚

∂𝒒𝐴

𝑀

𝑚

 (1.4) 

对原子上的梯度进行计算，并用之进行结构优化、振动频率计算等。

目标体系的性质为 

 𝛺tot = ∑ 𝐶𝑚𝛺𝑚

𝑀

𝑚

, 𝛺 = 𝜇𝑖 , 𝛼𝑖𝑗 (1.5) 

其中𝛺𝑚是第 m 个子体系的物理性质。 

在普通工作站上，GEBF-X 方法可以对数百乃至数千原子的体系

进行全量子计算。目前，这个方法已经成功应用于包括分子团簇、多

肽链、蛋白质和折叠体等多种大体系的计算。 

静电嵌入的子体系的相关计算可由现有的量子化学软件完成，当

前版本只支持 Gaussian 系列软件。 

当前版本支持半经验方法（AM1、PM3、PM6 等）、HF、DFT（包

括 B3LYP、M06-2X 等）和电子相关方法（MP2、MP3、MP4、CCSD、
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CCSD(T)）水平的单点能计算，支持结构优化（Opt, Geometry 

Optimization）、频率计算（Freq, Frequency calculation）、红外强度、

Raman 强度、零点能、焓、Gibbs 自由能、偶极矩、静态极化率、超

极化率和核磁共振等。 

1.1.2 CIM 模块 

LSQC 中的 CIM 模块是 CIM 方法的一种高效的实现。CIM 局域

电子相关方法适合于对大体系进行 post-HF 计算。在 CIM 方法中，体

系的电子相关能被表达为所有占据轨道贡献的加和： 

 𝐸corr = ∑ ∆𝐸𝑖

𝑁occ

𝑖

 (1.6) 

以 MP2 和 CCSD 方法为例，给定的第 i 个占据轨道的贡献为 

 ∆𝐸𝑖 =
1

2
∑ 𝑉𝑖𝑗

𝑎𝑏𝜏𝑎𝑏
𝑖𝑗

𝑗,𝑎<𝑏

 (1.7) 

其中𝑉𝑖𝑗
𝑎𝑏 = 〈𝑖𝑗||𝑎𝑏〉是双电子积分，MP2 方法中𝜏𝑎𝑏

𝑖𝑗
= 𝑡𝑎𝑏

𝑖𝑗
，CCSD 方法

中𝜏𝑎𝑏
𝑖𝑗

= 𝑡𝑎𝑏
𝑖𝑗

+ 𝑡𝑎
𝑖 𝑡𝑏

𝑗
− 𝑡𝑎

𝑗
𝑡𝑏

𝑖 。式(1.6)和式(1.7)对正则分子轨道（canonical 

molecular orbital, CMO）和局域分子轨道（localized molecular orbital, 

LMO）都是成立的。 

下面将体系中的占据正则分子轨道（occupied CMOs）或簇中的

占据准正则分子轨道（occupied quasi-CMOs, occupied QCMOs）记为

i、j、k 等，而空正则分子轨道记为 a、b、c 等；将相应的局域分子轨

道用带'的符号标记为 i'、j'、k'、a'、b'、c'等。在 CIM 框架下，每个

局域占据分子轨道分别充当一次中心分子轨道，加上与之空间相邻的

占据轨道和空轨道，共同构成一个轨道簇，记为簇 P。这样，对于给

定的局域占据分子轨道，其相关能的贡献可以通过解簇 P 的 MP2 或

CC 方程而获得： 
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 ∆𝐸𝑖′∈{𝑃} =
1

2
∑ ∑ 𝑉𝑖′𝑗′

𝑎′𝑏′
𝜏

𝑎′𝑏′
𝑖′𝑗′

𝑎′<𝑏′∈{𝑃}𝑗′∈{𝑃}

 (1.8) 

在簇构建完成后，我们将每个簇中的局域轨道转换为准正则轨道。

使用准正则轨道可以避免 MP2 和 CCSD(T)中的(T)部分的迭代求解，

还可加速 CCSD 方程的收敛。准正则轨道由局域轨道能过酉变换得

到，其中酉矩阵 R 来自于 Fock 矩阵占据块和非占据块的对角化 

 𝐅𝐑 = 𝐑𝜺 (1.9) 

 |𝑖⟩ = ∑ 𝑅𝑖′𝑖|𝑖′⟩

𝑖′∈{𝑃}

 (1.10) 

其中𝜺是对角矩阵（对角元为准正则轨道的能量）。代入式(1.8)  

 ∆𝐸𝑖′∈{𝑃} =
1

2
∑ ∑ �̅�𝑖′𝑗

𝑎𝑏𝜏̅𝑎𝑏
𝑖′𝑗

𝑎<𝑏∈{𝑃}𝑗∈{𝑃}

 (1.11) 

而 

 �̅�𝑖′𝑗
𝑎𝑏 = ∑ 𝑅𝑖𝑖′

+ 𝑉𝑖𝑗
𝑎𝑏

𝑖∈{𝑃}

 (1.12) 

 𝜏̅𝑎𝑏
𝑖′𝑗

= ∑ 𝑅𝑖𝑖′
+ 𝜏𝑎𝑏

𝑖𝑗

𝑖∈{𝑃}

 (1.13) 

其中 R+是 R 的转置矩阵。 

当前版本支持 CIM-MP2 和 CIM-RI-MP2 水平的计算，也支持中

等大小体系（可以有背景电荷嵌入）的传统 MP2 和 RI-MP2 的计算。 

1.1.3 PBC-GEBF 模块 

LSQC 中的 PBC-GEBF 模块是 PBC-GEBF 方法的一种高效的实

现，面向周期性凝聚相体系。按照 PBC-GEBF 方法，周期性体系被分

解为若干静电嵌入的子体系，具体构建方法与大分子类似。这些子体

系嵌入在截断的背景电荷中，背景电荷产生的偶极用补偿场方案消除。

目标体系的 PBC-GEBF 单胞能量表达为 
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 𝐸tot = ∑ 𝐶𝑚 (�̃�𝑚 − ∑ ∑
𝑄𝐴𝑄𝐵

𝑅𝐴𝐵
(𝐵>𝐴)∈𝐾𝐴∈𝐾

)

𝑀

𝑚

+ 𝐸Ewald (1.14) 

其中 EEwald 是平均到单胞的经典电荷-电荷相互作用，通过 Ewald 

summation 方法计算。 

当前的 PBC-GEBF 模块可以在多个水平计算小分子晶体或液体

的基态单胞能量。对于这些体系，默认每个分子作为一“块”，可以

获得 PBC-GEBF-X 能量（X=MP2、CCSD、DFT、HF 等）。 
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1.2 必备技能 

本程序面向熟悉理论与计算化学的研究者。 

 

在使用本程序之前，您应当： 

 对 Linux 系统的操作比较熟悉， 

 正确地使用 Gaussian 计算体系的单点能、结构优化和频率等。 
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1.3 手册的组织结构 

手册旨在让您了解并能够自如地使用 LSQC 程序，手册编排如

下。 

 

 第一章（本章），介绍程序和手册的情况。 

 第二章，LSQC 程序的安装。 

 第三章，任务的准备和提交。 

 第四章，GEBF 模块介绍。 

 第五章，CIM 模块介绍。 

 第六章，PBC-GEBF 模块介绍。 

 引用和联系方式。 
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1.4 标识约定 

无特殊标识的文字（仿宋字体或 Times New Roman 字体）用于

陈述和解说。 

<*.xxx>表示后缀名为“.xxx”的文件，文件名不包括尖括号。 

 

 

加粗的斜体文字可以根据用户的个人喜好和实际情况选择是否

保留。 

带下划线的文字可以根据用户的个人喜好和实际情况修改，但除

非同时也是加粗斜体，否则不得删除。 

加．着重号．．．的文字．．．强调可能被忽视的重要词句。．．．．．．．．．．．．． 

 

  

虚框内的文字（Calibri 字体）是文件中的内容，可能是需要您

准备的输入文件，也可能是您可以检查的输出文件。 

实线框内的文字是 Linux 系统屏幕内容的截图。 

蓝底色的文字是对文件或截图

的解释说明。例如，这个“截图”

是用文本框伪造的，以后的才是

真正的截图。 
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第二章 程序安装 

为了提高安装的成功率，请您认真阅读．．．．1．.．4．中的标识约定．．．．．．。 

安装开始之前，请您先确认是否准备了必需的软件。 

 Python3 和 NumPy。（通常都在 Anaconda 包中） 

 量子化学计算软件 Gaussian（09 或 16 版本）。 

 如果需要进行跨节点并行计算，请安装 intel MPI。（推荐 2019 版） 

 如果需要在南京大学高性能计算中心上使用本软件，请把

Gaussian 路径定义为全局变量“g09root”或“g16root”，请勿使用

其他标识符。 

做好准备工作后，下面开始安装。 

1. 为软件创建或设置一个安装路径（如：/home/Tom/）并进入。 

2. 获取 LSQC 软件的安装包（见 http://itcc.nju.edu.cn/lsqc），将安

装包传送到该文件夹下并解压。 

解压完成，查看文件，您将看到： 

 

3. 为本程序声明路径、设置临时文件路径（scratch 路径）并保存

退出。（通常在~/.bashrc 文件中进行） 

 

lsqc-2.5   lsqc-2.5.tar.gz 

# LSQC main program 

export lsroot=/home/Tom/lsqc-2.5 

export PATH=$lsroot/bin:$PATH 

export LD_LIBRARY_PATH=$lsroot/lib:$LD_LIBRARY_PATH 

 

# Gaussian for GEBF module and PBC-GEBF module 

export GAUSS_SCRDIR=/scratch/Tom/ 

export LSQC_SCRDIR=$GAUSS_SCRDIR 
LSQC 的临时文件路径 

http://itcc.nju.edu.cn/lsqc
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4. 更新配置文件 

GEBF 模块的安装到此结束。 

 

当前版本的 CIM 模块中， HF 计算是由 PySCF 程序包完成。建

议参考离线安装 PySCF-1.7.6 进行按照。首先要下载 Libcint、xcfun、

libxc 和 PySCF 的源代码。 

libcint-4.0.7: https://github.com/sunqm/libcint.git  

xcfun-3.5: https://github.com/fishjojo/xcfun.git  

libxc-4.3.4: https://gitlab.com/libxc/libxc/-/archive/4.3.4/libxc-

4.3.4.tar.gz   

pyscf-1.7.6: https://github.com/pyscf/pyscf/releases  

如果这些链接失效或版本太旧，请到相应的 Github 网页找到最

新的代码。编辑手册时，安装需要 CMake 3.5 或更高版本。 

请将前三个库安装在相同的路径中，如/home/Tom/cint_and_xc。 

为提高．．．这些库的．．．．安装成功率．．．．．，强烈建议．．．．．：．使用我们提供的．．．．．．．

<Installation．．．．．．．．．．．．．_A．．ssistant．．．．．．．．.sh．．．>．，．做好必要的修改，然后．．．．．．．．．．到命令行执行．．．．．．！． 

（1）安装 Libcint 库 

# for CIM module 

export CIM_BASDIR=$lsroot/basis 

export KMP_STACKSIZE=100G 

export TMPDIR=/scratch/Tom/ 

 

# for intel MPI 

export impiroot=/home/Tom/intel64 

export PATH=$impiroot/bin/:$PATH 

export LD_LIBRARY_PATH=$impiroot/lib:$LD_LIBRARY_PATH 

https://mp.weixin.qq.com/s/xtlOZ8XvEaL4nAiq7W7LeQ
https://github.com/sunqm/libcint.git
https://github.com/fishjojo/xcfun.git
https://gitlab.com/libxc/libxc/-/archive/4.3.4/libxc-4.3.4.tar.gz
https://gitlab.com/libxc/libxc/-/archive/4.3.4/libxc-4.3.4.tar.gz
https://github.com/pyscf/pyscf/releases
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（2）安装 libxc 库 

 

（3）安装 xcfun 程序 

此处应改为正确路径 

Here should add “lib”!  
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以上安装完成后，文件夹/home/$USER/cint_and_xc 中将出现四

个文件夹，即 bin、include、share 和 lib。设置环境变量。 

 

（4）安装 PySCF 程序 

CIM 模块需要修改 PySCF 的一处代码。 

在<hf.py>文件的第 222 行附近，添加“mf.fock = fock”一句 

 

设置环境变量 

 

 

  

# for LSQC 

export LD_LIBRARY_PATH=/home/$USER/cint_and_xc/lib:$LD_LIBRARY_PATH 

 

    mf.fock=fock 

    logger.timer(mf, 'scf_cycle', *cput0) 

# for LSQC 

export PYTHONPATH=/home/Tom/software/pyscf-master:$PYTHONPATH 
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第三章 提交 LSQC 任务 

3.1 输入文件 

本软件支持直接使用 Gaussian 输入文件<*.gjf>作为输入文件，

一份典型的<*.gjf>文件格式如下。 

 

这个文件中的 Gaussian 程序参数是每个子体系的，默认值为

“%NPorc=4”和“%Mem=1GB”。 

“%NJobs”和“%GVer”是 LSQC 程序的关键词，Gaussian 程序

并不识别。“%NJobs”的默认值是 4，“%GVer”可以是“g16”（默认

值）或“g09”。CIM 模块目前固定使用“NJobs=1”。 

多节点并行目前只支持 LSF（Load Sharing Facility）作业管理系

统。如果使用，请设置“%Parallel=True”并设置总的 CPU 核数

“%TotCPU=n”（n 默认为 48）。并行默认关闭，即“%Parallel=False”。 

注意，标题行是．．．．LSQC．．．．程序的关键词．．．．．．。 

  

%Chk=test.chk 

%Mem=10GB 

%NProcShared=4 

%NJobs=6 

%GVer=g16 

# HF/6-31G* Opt 

 

gebf{dis=3 maxsubfrag=4 frag=auto} 

 

0 1 

 C  -0.38306210 5.46780866 -1.16061814 

… 

 

设置<*.chk> 文件。 

设置每个子体系．．．．．计算的内存上限。 

设置每个子体系．．．．．计算使用的核数。 

 

设置 LSQC 程序关键词，包括计算水平和计算任务。 

设置 LSQC 程序专属关键词，将在后续说明。 

分子描述，这里只展示第一个原子的坐标信息。 

设置同时进行的子体系计算的数量。 

设置 Gaussian 程序的版本。 
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3.2 运行命令 

LSQC 的运行命令是  

例如： 
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第四章 GEBF 模块 

4.1 关键词 

标题行的用于本软件的参数设置，格式为： 

 

下面分别介绍各关键词含义及其可选参数。 

 charge 

关键词 charge 用于设置背景点电荷的来源。允许的参数如下。 

 charge = none 

不使用背景点电荷。AM1、PM3 等半经验方法选用此项。 

 charge = NPA（默认） 

使用 NPA 电荷。 

 charge = ESP 

使用 ESP 电荷。 

 charge = MUL 

使用 MUL 电荷。 

 charge = read 

由使用者提供电荷数据。这里可以选择使用本软件运行结果中的

<*.cha>文件，也可以自行准备该文件。<*.cha>每行规定一个原子的

点电荷信息，每行格式如下： 

 

例如： 

 

gebf {关键词 1=参数 1 关键词 2=参数 2 以此类推} 

原子编号 元素符号 电荷数据 

    1  C   -0.065739 
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 dis = r 

关键词 dis 用于限制子体系的规模。子体系扩大会导致计算量增

加，同时也提高计算精度。r 的单位为 Å，默认值为 4.0（Å）。 

 frag 

关键词 frag 用于设置分块方式。默认值为 frag = auto。作为本软

件的核心关键词，分块方式有多种，将在第 4.2 节中详细介绍。 

 local 

关键词 local 表示只做部分子体系的计算，减少计算量。目前支

持核磁计算，需要在坐标后补充“localnmr”关键词。 

 

 maxsubfrag = n 

关键词 maxsubfrag 同样用于限制子体系的规模。每个初始子体

系包含“块”的个数不会超过 n。默认值为 6。 

 twofrag 

关键词 twofrag 用于添加更多含有两个“块”的子体系。  

 

  

     N  -7.573  0.102  0.198   localnmr 
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 样例 

例 1 全部采用默认值 

 

软件将自动解读为： 

 

 

例 2 设置一个关键词 

 

软件将自动解读为： 

 

 

例 3 设置多个关键词 

 

软件将自动解读为： 

 

 

  

gebf {} 

gebf { charge = NPA dis=4.0 maxsubfrag=6 frag = auto } 

gebf {dis=4.5} 

gebf { charge = NPA dis=4.5 maxsubfrag=6 frag = auto } 

gebf { dis=4.5 maxsubfrag=8 twofc frag=conn } 

gebf{charge=NPA dis=4.5 maxsubfrag=8 frag=conn maxsubfrag=6 twofc } 
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4.2 GEBF 的分块方式 

4.2.1 注意事项 

合理的分块使计算变得经济，而不合理的分块会导致不可接受的

结果。对此，我们有以下建议。 

 对于共价键连体系，每块中的非氢原子至少应有．．．．．．．．2．个．。 

 对于不处于常见价态的原子，应手动分块。 

 不要破坏共轭体系。例如苯环、肽键等应当归入一块。 

4.2.2 自动分块 

 frag = auto 

自动分块，软件默认分块方式。会识别非氢原子和部分官能团，

并据此分块。方案细节见引用文献。 

 frag = link 

根据距离确定连接度进行分块。此方法分块不切断化学键，适合

分子团簇的计算。 

 frag = protein 

对蛋白质分子、DNA/RNA 分子、溶剂小分子的自动分块。 

 frag = DNA 

效果与 frag=protein 一致，即将弃用。 

4.2.3 自定义分块 

若对自动分块的结果不满意，您也可以使用以下方法自定义分块。

当元素为金属或元素不处于常见价态时，必须对该原子自定义分块。 

 frag = conn 

基于 Gaussian 程序关键词“geom=connectivity”的分块。这种分

块要求<*.gjf>文件附有连接度信息，可以用 GaussView 辅助完成。 

例如，C30H62按如图方式设定了连接度后，软件将根据连接度将

其分为 15 块。 
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 frag = read 

如果您想使用上次的分块方法，复制<*.frg>文件到工作路径并用

这个关键词。<*.frg>文件也可以由您自行准备的。 

<*.frg>文件每一行规定一个块，每行格式如下：  

 

其中非氢原子编号用“,”分隔，用“-”表示连续编号的省略，

电荷数有默认值 0。例如，  

 

 

  

块编号 自旋多重度 (非氢原子编号) 电荷数+或电荷数- 

1 1 (1, 4) +1 

2 1 (8-10) -1 也可写作“+” 
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4.3 计算样例 

文件夹$lsroot/example/GEBF 包含了这一节中的所有例子。 

 

4.3.1 单点能 

例：水簇(H2O)10在 GEBF(3.0,4)-CCSD/cc-pVTZ 水平的单点能计

算 

 

输入文件为<h2o_ccsd.gjf>。 

 

%chk=h2o_ccsd.chk 

%nproc=4 

%njobs=6 

%Gver=g16 

%mem=20gb 

# ccsd/cc-pvtz 

 

gebf { dis=3.0 maxsubfrag=4 frag=link } 

 

0 1 

O   0.083  -1.617   0.245 

… 
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提交作业，LSQC 会为这个作业建一个名为“h2o_ccsd”的文件

夹。主要的信息将在<h2o_ccsd.txt >中提供。 

 

参数设置和中间文件保存在文件夹“h2o_ccsd”中，子体系的计

算细节则保存在文件夹“h2o_ccsd_subsys”中。 

4.3.2 结构优化 

本程序中，Gaussian 程序用 GEBF 计算获得的力进行结构优化，

您可以根据需要选用 Gaussian 中的关键词。 

例：n-C30H62在 GEBF(4.0,5)-HF/6-31G 的结构优化。 

 

 

…… 

Read parameters from .keys file: h2o_ccsd.keys 

Read geometry from .xyz file: h2o_ccsd.xyz 

…… 

The largest subsystem is No.1 with 232 basis functions.  

 GEBF(3.0,4)-CCSD/cc-pvtz energy: 

 SCF =     -760.530426 

…… 

 CCSD =     -763.258113  E(CORR) =       -2.727688 

Dipole Moment (field-independent basis, Debye): 

 X=  -0.8332  Y=  -2.7750  Z=  4.3232  Tot=   5.2043 

…… 

Real time: 0:10: 20.615857 
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输入文件为< c30h62_40-5.gjf >。 

 

主输出文件为<c30h62_40-5.log>。 

 

%mem=10GB 

%nprocshared=2 

%njobs=12 

# hf/6-31g opt 

 

gebf { dis=4.0 maxsubfrag=5 frag=conn } 

 

0 1 

 C        0.10719300    8.13647800    0.96036200 

… 

 

 … 

         Item          Value     Threshold  Converged? 

 Maximum Force       0.003245     0.000450   NO 

 RMS     Force       0.000381     0.000300   NO 

 Maximum Displacement 2.865172     0.001800   NO 

 RMS     Displacement 0.572324     0.001200   NO 

 Predicted change in Energy=-7.676849D-04 

… 

         Item          Value     Threshold  Converged? 

 Maximum Force       0.000015     0.000450     YES 

 RMS     Force       0.000002     0.000300     YES 

 Maximum Displacement 0.000642     0.001800     YES 

 RMS     Displacement 0.000144     0.001200     YES 

 Predicted change in Energy=-2.606358D-09 

 Optimization completed on the basis of negligible forces. 

    -- Stationary point found. 

… 

Normal termination of Gaussian 16 at Sat Oct 26 17:04:43 2019. 
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4.3.3 频率计算 

例：n-C30H62 在 GEBF- HF/6-31G 水平的频率（红外）计算。结

构来自 4.3.2 的计算结果。 

输入文件为<c30h62_40-5_opted.gjf>。 

 

主输出文件是<c30h62_40-5_opted.log>。 

 

 

  

%mem=10GB 

%nprocshared=6 

# hf/6-31g freq 

 

gebf { dis=4.0 maxsubfrag=5 frag=conn } 

 

0 1 

 C       -0.97866700    8.45496000   -0.58587800 

… 

 

… 

                   1        2        3 

                   A        A        A 

 Frequencies --   2.7657   5.3066   8.8183 

 Red. masses --   4.0254   4.1561   4.1877 

 Frc consts  --   0.0000   0.0001   0.0002 

 IR Inten    --   0.0000   0.0005   0.0005 

… 

Normal termination of Gaussian 16 at Sat Oct 26 17:17:24 2019. 
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4.3.4 核磁计算 

例：(Ala)10在 GEBF(3.0,3)-B3LYP-D3(BJ)/6-31G*水平的 NMR 计

算。（结构是 GEBF(3.0,3)-B3LYP-D3(BJ)/6-31G*水平的稳定结构） 

输入文件为<ala10_30-3.gjf>。 

 

核磁屏蔽张量在<ala10_30-3.txt>报道。 

 

 

  

%chk=mol.chk 

%nprocshared=6 

%gver=g16 

%mem=30GB 

# b3lyp/6-31g* em=gd3bj nmr int=(ultrafine,acc2e=10) scf=(tight,xqc) 

 

gebf { dis=3.0 maxsubfrag=3 frag=protein } 

 

0 1 

 N      -14.73925100    0.18468300    0.12108600 

… 

 

… 

SCF GIAO Magnetic shielding tensor (ppm): 

    1    N Isotropic = 149.684185 

… 
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第五章 CIM 模块 

5.1 关键词 

 disl 

构建分子轨道域的截断距离，单位为 Å。CIM-MP2 的默认值为

5.5（Å），CIM-RI-MP2 的默认值为 6.0（Å）。 

 aubs 

设置 CIM-RI-MP2 计算的辅助基函数。这是必须．．设置的！ 

 virt 

设置 PAO 投影的截断，默认值是 0.05。用户通常无需设置此关

键词，除非某个簇中 HOMO 轨道的能量高于 LUMO 的能量, 此时，

应当将截断设置为更小的数值，如 0.03。 

CIM-MP2 的输入样例： 

 

CIM-RI-MP2 的输入样例： 

%mem=10GB 

%nprocshared=20 

# mp2/cc-pvdz 

 

cim{disl=6} 

 

0 1 

 C 0.0 0.0 0.0 

 O 0.0 0.0 1.15 

 

%mem=10GB 

%nprocshared=20 

# rimp2/cc-pvdz 

CIM 模块的关键词 
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5.2 MP2 和 RI-MP2 计算 

5.2.1 MP2 参数 

 nofr 

不冻结核轨道，亦即所有占据轨道都是相关的。默认将能量低于

−3.0 a.u.的轨道设置为冻结的核轨道。 

 thre 

双电子积分的收敛限。这里采用负对数的形式，例如 thre=11 表

述收敛限为 10−11。默认值是 thre=12，即 10−12。 

例： 

 

 

 

cim{disl=6 aubs=cc-pvdz-ri} 

 

0 1 

 C 0.0 0.0 0.0 

 O 0.0 0.0 1.15 

 

%mem=10GB 

%nprocshared=20 

# mp2/cc-pvdz 

 

{nofr} 

 

0 1 

 C 0.0 0.0 0.0 

 O 0.0 0.0 1.15 
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5.2.2 RI-MP2 参数 

 aubs 

设置 RI-MP2 计算的辅助基函数。这个参数没有默认值，必须手．．．

动设置．．．。  

 nofr 

与 MP2 一致，参见 5.2.1 节。 

例： 

 

 

  

%mem=10GB 

%nprocshared=20 

# rimp2/def2-tzvp 

 

{aubs=def2-tzvp-ri} 

 

0 1 

 C 0.0 0.0 0.0 

 O 0.0 0.0 1.15 
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5.3 计算样例 

文件夹$lsroot/example/CIM 包含了这一节中的大多数例子。 

 

5.3.1 CIM-RI-MP2 calculation 

 

输入文件 <HPi.gjf>  

输出文件<HPi.out>  

%mem=25GB 

%nprocshared=16 

# rimp2/cc-pvdz 

 

cim { aubs=cc-pvdz-ri virt=0.03 } 

 

0 1 

 C         4.90011200   -2.45613900    0.26795800 

… 
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5.3.2 CIM-MP2 计算 

 

输入文件<HPi.gjf>  

… 

Number of atoms: 126 

Nuclear repulsion energy:   8426.5072926896 

… 

Max(atm) =   63 in cluster    1 

Max(bas) =  684 in cluster    1 

Max(cen) =   15 in cluster   33 

Max(occ) =   70 in cluster    1 

Max(vir) =  402 in cluster    1 

… 

E(SCF)            =  -2921.9089102855 

E(CIM-5.5)        =     -9.2356726766 

E(noncen-5.5)     =     -0.0053896019 

E(corr-5.5)       =     -9.2410622785 

E(Total)          =  -2931.1499725640 

… 

Job elapsed time:    6.83 min 

… 
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输出文件<HPi.out>  

 

5.3.3 RI-MP2 计算 

 

输入文件<twopep.gjf> 

%mem=25GB 

%nprocshared=16 

# mp2/cc-pvdz 

 

cim{} 

… 

… 

Number of atoms: 126  

… 

E(SCF)  = -2921.9089102918 

… 

E(Corr) =   -9.2361548856 

E(Total)= -2931.1450651774 

 

Total elapsed time for correlation energy:   79.54 min 

… 
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输出文件<twopep.out>  

 

 

%mem=160GB 

%nprocshared=24 

# rimp2/cc-pvdz 

 

{aubs=cc-pvdz-ri} 

 

0 1 

 O          1.63457100    3.46400800    3.87096600 

… 

 

… 

Number of atoms: 160 

Nuclear repulsion energy:  16119.3339631789 

… 

  

==== Canonical RI-MP2 Module ==== 

Auxiliary basis set: cc-pvdz-ri 

Number of aux basis functions :  5600 

  

Number of occupied orbitals   :   304  

Number of correlated orbitals :   224  

Number of virtual orbitals    :  1216 

…  

Hartree-Fock energy      :  -3934.0190238022 

RI-MP2 correlation energy:    -12.1537414101 

Total RI-MP2 energy      :  -3946.1727652123 

… 

Job elapsed time:    25.13 min 
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5.3.1 MP2 calculation 

 

输入文件<HPi.gjf>  

 

输出文件<HPi.out>  

 

  

%mem=50GB 

%nprocshared=16 

# mp2/cc-pvdz 

 

{} 

… 

… 

==== Canonical MP2 Module ==== 

Number of basis functions     :  1206 

Number of occupied orbitals   :   236 

Number of frozen core orbitals:    64 

Number of correlated orbitals :   172 

Number of virtual orbitals    :   970 

… 

Hartree-Fock energy   :  -2921.9089102918 

MP2 correlation energy:     -9.2427410773 

Total MP2 energy      :  -2931.1516513691 

… 

Job elapsed time:   263.88 min 
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第六章 PBC-GEBF 模块 

6.1 关键词 

 dis = r 

关键词 dis 用于限制子体系的规模。子体系扩大会导致计算量增

加，同时也提高计算精度。r 的单位为 Å，默认值为 4.0（Å）。 

 maxsubfrag = n 

关键词 maxsubfrag 同样用于限制子体系的规模。每个初始子体

系包含“块”的个数不会超过 n。默认值为 6。 

 moresubs=2 

添加更多含有两个“块”的子体系。为了提高计算精度，我们推

荐使用这个关键词。 

6.2 样例 

6.2.1 CO2晶体的单胞能量 

 

输入文件<CO2.gjf> 
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输出文件<CO2.txt> 

 

 

 

 

%njobs=4 

%nproc=6 

%gver=g16 

%mem=10gb 

#p m062x/cc-pvdz 

 

pbc-gebf { frag=link dis=4.0 maxsubfrag=4 moresubs=2 } 

 

0 1 

  C    0.00000   0.00000   0.00000 

  O    0.60804   0.60804   0.60804 

  O   -0.60804  -0.60804  -0.60804 

…… 

  Tv    5.63000   0.00000   0.00000 

  Tv    0.00000   5.63000   0.00000 

  Tv    0.00000   0.00000   5.63000 

...... 

PBC-GEBF Energy per unit cell: 

 M062X      =       -753.933597 

  U + P*V  =       -753.933597 +       0.000000 

 ENERGY      =       -753.933597 

...... 

 PBC-GEBF task over on: Tue Jan 18 15:59:23 2022 

 Total CPU time:   0 days  0 hours  0 minutes 12.4 seconds. 

 Total Wall time:  0 days  0 hours  9 minutes    8 seconds. 

 Normal Termination of PBC-GEBF Program! 
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6.2.2 NH3晶体的单胞能量（带色散校正） 

 

输入文件<NH3.gjf> 

 

输出文件<NH3.txt> 

%njobs=8 

%nproc=3 

%mem=10gb 

#p B3LYP/cc-pVDZ Em=GD3BJ 

 

pbc-gebf { frag=link dis=4.0 maxsubfrag=6 moresubs=2 } 

 

0 1 

   N    1.1267048196    1.1271942484    1.1285585896 

   N    3.8227096921    1.5659496295    4.2643998108 

   N    4.2624152569    3.8231134160    1.5673257746 

   N    1.5652153709    4.2633107579    3.8246075354 

... 

  Tv    5.3934570030   -0.0012317719   -0.0009019286 

  Tv   -0.0012317719    5.3935431374   -0.0005585776 

  Tv   -0.0009019286   -0.0005585776    5.3933018998 
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6.2.3 NH3晶体的单胞能量（MP2 水平） 

 

输入文件<NH3.gjf> 

 

...... 

PBC-GEBF Energy per unit cell: 

 B3LYP      =       -226.297858 

  U + P*V  =       -226.297858 +       0.000000 

 ENERGY      =       -226.297858 

 ENER(1)  =       -226.297858 

 ENER(2)  =       -226.297858 

...... 

PBC-GEBF task over on: Tue Jan 18 10:36:01 2022 

 Total CPU time:   0 days  0 hours  0 minutes 17.7 seconds. 

 Total Wall time:  0 days  0 hours  8 minutes   45 seconds. 

 Normal Termination of PBC-GEBF Program! 

… 

#p MP2(fulldir)/cc-pVDZ 

 

pbc-gebf { frag=link dis=4.0 maxsubfrag=6 moresubs=2 } 

 

0 1 

   N    1.1267048196    1.1271942484    1.1285585896 

... 
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输出文件<CO2.txt> 

 

 

  

…… 

PBC-GEBF Energy per unit cell: 

 RHF    =   -224.801239 

 MP2    =   -225.588747      E(CORR) =   -0.787508 

  U + P*V  =       -225.588747 +       0.000000 

 ENERGY      =       -225.588747 

 …… 

PBC-GEBF task over on: Tue Jan 18 10:36:23 2022 

 Total CPU time:   0 days  0 hours  0 minutes 17.0 seconds. 

 Total Wall time:  0 days  0 hours  6 minutes   28 seconds. 

 Normal Termination of PBC-GEBF Program! 
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引用 

GEBF 模块的引用 

使用本模块的结果应当引用 

[1] W. Li, H. Dong, J. Ma, S. Li. Acc. Chem. Res. 2021, 54, 169–181.  

[2] S. Li, W. Li, J. Ma. Acc. Chem. Res. 2014, 47, 2712–2720.  

[3] S. Li, W. Li, T. Fang. J. Am. Chem. Soc. 2005, 127, 7215–7226.  

[4] S. Li, W. Li, Y. Jiang, J. Ma, T. Fang, W. Hua, S. Hua, H. Dong, D. 

Zhao, K. Liao, W. Zou, Z. Ni, Y. Wang, X. Shen, B. Hong, LSQC Program, 

Version 2.5. Nanjing University, Nanjing 2022; see 

https://itcc.nju.edu.cn/lsqc/.  

此外您应当使用合法的 Gaussian 软件并正确引用。更多信息请

参考 http://www.gaussian.com/。 

 

CIM 模块的引用 

使用本模块的结果应当引用 

[1] S. Li, J. Shen, W. Li, Y. Jiang. J. Chem. Phys. 2006, 125, 74109.  

[2] S. Li, J. Ma, Y. Jiang. J. Comput. Chem. 2002, 23, 237–244.  

[3] S. Li, W. Li, Y. Jiang, J. Ma, T. Fang, W. Hua, S. Hua, H. Dong, 

D. Zhao, K. Liao, W. Zou, Z. Ni, Y. Wang, X. Shen, B. Hong, LSQC 

Program, Version 2.5. Nanjing University, Nanjing 2022; see 

https://itcc.nju.edu.cn/lsqc/.  

当前版本的 HF 和电子积分计算分别使用了 PySCF 程序和

Libcint 库，也需要引用相关文献。详见 https://pyscf.org/ 和

https://github.com/sunqm/libcint。 

 

https://itcc.nju.edu.cn/lsqc/
http://www.gaussian.com/
https://itcc.nju.edu.cn/lsqc/
https://pyscf.org/
https://github.com/sunqm/libcint
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PBC-GEBF 模块的引用 

使用本模块的结果应当引用 

[1] W. Li, H. Dong, J. Ma, S. Li. Acc. Chem. Res. 2021, 54, 169–181. 

[2] T. Fang, W. Li, F. Gu, S. Li. J. Chem. Theory Comput. 2015, 11, 

91.  

[3] S. Li, W. Li, Y. Jiang, J. Ma, T. Fang, W. Hua, S. Hua, H. Dong, D. 

Zhao, K. Liao, W. Zou, Z. Ni, Y. Wang, X. Shen, B. Hong, LSQC Program, 

Version 2.5. Nanjing University, Nanjing 2022; see 

https://itcc.nju.edu.cn/lsqc/.  

此外您应当使用合法的 Gaussian 软件并正确引用。更多信息请

参考 http://www.gaussian.com/。 

 

  

https://itcc.nju.edu.cn/lsqc/
http://www.gaussian.com/
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联系方式 

LSQC 工作组  

通讯地址：南京大学化学化工学院 理论与计算化学研究所，

210023 

电子邮件：lsqc@nju.edu.cn 

官方网站：http://itcc.nju.edu.cn/lsqc 或扫描如下二维码 

 

 

若使用软件过程中遇到困难或有建议提供，我们欢迎您的来件！  

 

mailto:lsqc@nju.edu.cn
http://itcc.nju.edu.cn/lsqc

