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Bevezetés a Q-Chem és BrianQC szoftverek hasznalataba
workshop

Bevezetés, Kvantumkémiai célja, HW fejlédés hatasa a szamitasokra

A szamitasos kémia egyik részterilete a kvantumkémia, amely a fizikai kémia egyik tertlete.
Ez a terllet els6sorban az atomok, molekulak és a fizikai rendszerek kolcsonhatasait a
kvantummechanika tovényszerliségaibdl vezeti le és alakitja kiszamolhaté formara. Ezen
szamitasoknak a hatulitéje, hogy viszonylag sok ideig tartanak, vagy csak kisebb
rendszereket lehet modellezni velik szemben mas, egyszeribb modszerekkel, mint példaul
a molekula mechanika. A 2000-es évek végén bekdvetkezett valtozasok a hardverekben:
egyetlen egyre gyorsabb mag helyett tdbb mag lett elérheté a CPU-n illetve a grafikus kartyak
(GPUK) programozhatdakka valtak 2007-t6l kezdve. Jelenleg is hasonlé valtozasnak vagyunk
szemtanui a gépi tanulas gyorsitasat célzé célhardverek illetve részegységek miatt is. Ezek a
hardveres valtozasok el6bb utébb megjelennek kvantumkémiai kédokban is.

Q-Chem és BrianQC bemutatasa egy szoftveres szemével

Egyszerl példakon keresztil megnézzik, hogyan épul fel egy egyszerl kvantumkémiai
szamolas, milyen “alkatrészek” szikségesek és milyen komplexitasuak az egyes részek.
Végigvesszuk, hogyan épul fel egy alapallapoti energia kiértékelés, egy geometria optimalas,
Hartree Fock és Sirlségfunkcional elmélet esetén - els6sorban egy szoftverrendszer
szempontjabol.

A Q-Chem szoftver egy kvantumkémiai programcsomag, rendkivil széles teruleten
alkalmazhaté a gyogyszerkutatds, anyagtudomany, biokémia és mas terlleteken is.
Atnézzilk, hogyan lehet elinditani a komondoron, milyen tulajdonsagai vannak egy
futtatasnak, az alapveté paramétereket.

Végigvessziik mi motivalja a BrianQC szoftvercsomag fejlesztését. Attekintjiik, hogy milyen
kapcsolat van jelenleg a Q-Chem és BrianQc szoftverek kozétt. A BrianQC csomag elemei,
hasznalati modjai, mint modul, vagy mint nyilt interfésszel rendelkezd szoftver
fuggvénykonyvtar. A BrianQC API attekintése.

Egyszerii feladatok inditadsa a Komondor particidin

Roéviden attekintjik a kaldonbdzé particidkat a komondoron, illetve a foglalas, feladat inditas
lépéseit. Ezt kovetben felépitlink egy bemeneti fajlt egyszerl alapallapoti energia
kiértékelésre. Az alapvet6 beallitasokat és azok hatasait megvizsgaljuk: futasi id6, Iépések
szama, mind a Q-Chem mind pedig a Q-Chem+BrianQC esetében.

Egy masodik szamitas tipus a geometria optimalasa. Az ehhez sziikséges szamitasok
attekintése, dsszevetése a BrianQC jelenlegi képességeivel. A rendszerméret hatasa a futasi
iddére, tobb GPU allokalasa és tobb GPUs futtatas inditasa.

Tapasztalatok osszefoglalasa

Szubjektiv dsszevetés mas szoftverekkel - kézés gondolkodas és tapasztalatcsere. Mire
alkalmas és mire nem alkalmas a BrianQC-val gyorsitott Q-Chem? Hol vannak azok a pontok,
ahol érdemes BrianQC-ra valtani? Milyen er8sségei és korlatai vannak a BrianQC
hasznalatanak? Par szo6 a jov8beli fejlesztési iranyokrél a BrianQC oldalardl.
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Introduction

One subfield of computational chemistry is quantum chemistry, which is a branch of physical
chemistry. This area primarily derives and formulates the interactions of atoms, molecules,
and physical systems from the principles of quantum mechanics and converts them into
computable forms. The drawback of these calculations is that they require relatively long time
to finish, or only smaller systems can be modeled with them compared to other, simpler
methods, such as molecular mechanics and force fields.

The changes that occurred at the end of the 2000s: instead of a single increasingly faster core,
multiple cores became available on CPUs and graphics cards became programmable starting
from 2007. We are currently withessing similar changes due to hardware aimed at accelerating
machine learning and its components. These hardware changes eventually affected quantum
chemical codes as well in the past however slowly.

Short introduction of Q-Cham and BrianQC

Through simple examples, we will examine how a basic quantum chemical calculation is
constructed, what "components" are necessary, and the complexity of each part. We will go
through the construction of a ground state energy evaluation, geometry optimization, and in
the cases of Hartree-Fock and Density Functional Theory - primarily from the perspective of a
software system.

The Q-Chem software is a quantum chemistry program package that is widely applicable in
drug discovery, materials science, biochemistry, and other fields. We will review how to initiate
it on the command line, its properties for a run, and the basic parameters.

We will discuss what motivates the development of the BrianQC software package. We will
overview the current relationship between the Q-Chem and BrianQC software. The elements
of the BrianQC package, its modes of use as a module or as a software library with an open
interface. An overview of the BrianQC API.

Starting simple tasks on each partition of Komondor

Briefly, we will overview the different partitions on the Komondor, as well as the steps for
reservation and job initiation. Following this, we will construct an input file for a simple ground
state energy evaluation. We will examine the basic settings and their effects: runtime, number
of steps, both for Q-Chem and Q-Chem+BrianQC.

A second type of calculation is geometry optimization. We will review the calculations required
for this, comparing them with the current capabilities of BrianQC. We will examine the impact
of system size on runtime, allocation of multiple GPUs, and launching of multiple GPU runs.

Summary, discussion

Subjective comparison with other software - collaborative thinking and experience sharing.
What is suitable and what is not suitable for speeding up Q-Chem with BrianQC? Where are
the points where it is worth switching to BrianQC? What are the strengths and limitations of
using BrianQC? A few words about future development directions from the BrianQC
perspective.

hpe.kifu.h u_:j

@ 1134 Budapest, Vaci ut 35.

EUROD



