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Теория функционала плотности (ТФП) нашла широкое применение в различных областях химии, физики и биологии. В её основе лежат теоремы Хоэнберга-Кона[1,2], доказывающие возможность рассчитать энергию и другие свойства химических веществ, зная лишь распределение электронной плотности ρ(r). 

GAMESS-US[3,4] — одна из самых популярных программ для ab initio молекулярной квантовой химии, которая позволяет рассчитывать свойства молекул и молекулярных систем, используя различные приближения, одним из которых являются методы ТФП. В GAMESS-US уже имплементирован ряд функционалов ТФП, таких как PBE[5,6], PBE0[7,8], CAM-B3LYP[9], а так же функционалы семейства M06[10]. Для добавления новых функционалов необходимо записать формулу энергии функционала в точке и её производные по каждой из компонент. Для упрощения задачи имплементации функционалов энергий Susi Lehtoha и Miguel Marques реализовали библиотеку обменно-корреляционных функционалов LibXC[11], которая содержит в себе необходимые формулы.

Нами был реализован интерфейс между GAMESS-US и LibXC, позволяющий вызывать предопределенные функционалы, а так же позволяющий смешивать обменно-корреляционные функционалы в различных пропорциях.
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