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DMol3算法特色

DMol3特点

• accelrys公司dmol3号称是最快的DFT商业

软件

• 它强调在不损失精度的情况下追求速度

• 其在合适的计算平台下能进行超过500个原

子的体系的计算

• 可以处理原子、分子、団簇与固体问题

• 通过解独立原子的DFT方程获得原子基组

函数

DMol3计算功能（可执行任务）

• 闭壳和开壳体现DFT计算

• 几何优化

• 用LST/QST/共轭梯度法搜索过渡态

• 用本征值优化过渡态

• 确定反应途径

• 用全或部分Hessians方法计算频率

• 用COSMO模型计算溶剂化效应

泛函与基组

• 局域密度（LDA）

泛函：PWC，

VWN

• 综合梯度近似

（GGA）泛函：

PW91, BLYP, BP, 

BOP, PBE, VWN-

BP, RPBE, and 

HCTH

• 数值原子轨道基组： Minimal, 
DN, DND, DNP, TNP

• 全电子或原子实势函数：相对
论有效实势（relativistic 
effective core potentials, 
effective core pseudo-
potentials ），DFT半原子实赝

势（DFT semi-core pseudo-
potentials ）

• 标量相对论全电子计算

泛函 基组
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性质

• Mulliken, Hirshfeld, ESP 电荷

• 静电偶极矩（Electrostatic moments）

• Fukui 指数

• 核电场梯度（Nuclear electric field 

gradients）

• 键级分析（Bond order analysis）

• 生成热，自由能，焓，熵，热容，零点能

DMol3并行化技术

• 分布内存模型
• 每个处理器有自己的内存和文件系统
• setenv DMOL_TMP临时文件系统

• 消息传递界面（MPI）
• 全体网格均衡分布到所有节点

• 并行化的任务
• 构造势和Hamiltonian

• 合成电子密度

• 计算能量梯度

• 没有并行化的任务
• 对角化

• 初始化

DMol3算法
流程

www. accelrys.com

• 详细数学过程与公式以后补上

• （公式输入太耗时）

• \(^o^)/~

• 理论结合实验

• 理论结合实践（包括上机）

• 祝大家在学术上取得新进展

• \(^o^)/


