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В данном учебном пособии кратко освещены основные аспекты 

подготовки входных файлов для проведения типовых квантово-химических 
расчетов в программных пакетах ORCA и CREST, а также даны 
рекомендации по подключению и организации удаленной работы на 
вычислительных кластерах с компьютеров под управлением операционных 
систем Windows и MacOS. Также кратко перечислены основные параметры, 
на которые следует обращать внимание при анализе результатов 
проведенных квантово-химических расчетов.  

Пособие предназначено для студентов бакалавриата направления 
«Инфохимия» университета ИТМО и может быть использовано для обучения 
в рамках дисциплин (модулей) "Компьютерные методы и моделирование", 
"Квантовая химия" и "Инфохимия".  

 
ИТМО (Санкт-Петербург) — национальный исследовательский университет, 
научно-образовательная корпорация. Альма-матер победителей 
международных соревнований по программированию. Приоритетные 
направления: IT и искусственный интеллект, фотоника, робототехника, 
квантовые коммуникации, трансляционная медицина, Life Sciences, 
Art&Science, Science Communication.  
Лидер федеральной программы «Приоритет-2030», в рамках которой 
реализовывается программа «Университет открытого кода». С 2022 ИТМО 
работает в рамках новой модели развития — научно-образовательной 
корпорации. В ее основе академическая свобода, поддержка начинаний 
студентов и сотрудников, распределенная система управления, 
приверженность открытому коду, бизнес-подходы к организации работы. 
Образование в университете основано на выборе индивидуальной траектории 
для каждого студента. 
ИТМО пять лет подряд — в сотне лучших в области Automation & Control 
(кибернетика) Шанхайского рейтинга. По версии SuperJob занимает первое 
место в Петербурге и второе в России по уровню зарплат выпускников в 
сфере IT. Университет в топе международных рейтингов среди российских 
вузов. Входит в топ-5 российских университетов по качеству приема на 
бюджетные места. Рекордсмен по поступлению олимпиадников в 
Петербурге. С 2019 года ИТМО самостоятельно присуждает ученые степени 
кандидата и доктора наук.  

Ó Университет ИТМО, 2024 
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ВВЕДЕНИЕ 
 

На сегодняшний день ORCA является одним из наиболее 
распространённых и универсальных программных пакетов для выполнения 
компьютерного моделирования сложных химических систем методами 
квантовой химии. Его основная область применения – это оптимизация 
геометрии органических молекул и их супрамолекулярных ассоциатов, 
комплексов переходных металлов, а также расчет их свойств.  

В данном методическом пособии для студентов Университета ИТМО 
представлен минимальный перечень наиболее актуальных и необходимых 
(по мнению авторов) ключевых слов и спецификаций для выполнения 
типичной задачи по компьютерному моделированию химической системы 
в программных пакетах ORCA и CREST. Дан пример типичного входного 
файла, который может быть легко адаптирован студентами и аспирантами 
под их конкретные научные задачи. Также методическое пособие содержит 
информацию справочного характера для комфортной работы в пакетах 
Avogadro (подготовка и визуализация модельных структур), Putty и WinSCP 
(выполнение удалённых вычислений). 

В процессе изучения данного методического пособия и применения 
пакетов программ ORCA и CREST для выполнения квантово-химических 
расчетов у студентов будут сформированы базовые знания в области 
подготовки входных файлов для проведения типовых научных 
исследований в соответствующих программных пакетах, а также основных 
приёмов работ по моделированию строения и свойств многоэлектронных 
атомов и молекулярных химических систем, умения выполнять поиск 
оптимальной геометрии модельной системы (включая нахождение 
оптимальной конформации молекулы) и определять её основные 
дескрипторы, навыки по подключению и организации удаленной работы на 
вычислительных кластерах с компьютеров под управлением операционных 
систем Windows и MacOS. 

Пособие предназначено для студентов бакалавриата направления 
«Инфохимия» университета ИТМО и может быть использовано для 
обучения в рамках дисциплин (модулей) "Компьютерные методы и 
моделирование", "Квантовая химия" и "Инфохимия". 
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РАБОТА В AVOGADRO 
 

 
Avogadro – это бесплатный продвинутый редактор молекул и 

визуализатор, предназначенный для использования в вычислительной 
химии, молекулярном моделировании, биоинформатике, материаловедении 
и смежных областях. 

Скачать: https://avogadro.cc/  

Построение молекул 
1) Открыть окно по редактированию молекул 

 
2) Выбрать элемент из списка, который необходим для построения 

молекулы 
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3) Выбрать элемент, используя периодическую таблицу 

 
4) Кликнуть левой кнопкой мыши в поле, таким образом появляется 

заданный атом (в данном случае – азот). Наличие галочки «Adjust 
Hydrogens» позволяет автоматически добавлять атомы водорода 
согласно валентности атома (также возможно добавление атомов 
водорода согласно валентности атома с помощью Build-Add 
Hydrogens). Нажатие правой кнопкой мыши по атому приводит к 
его удалению.  

 
5) Щелчок левой кнопкой мыши по начальному атому (азоту) и 

перемещение курсора мыши вправо приводит к образованию связи 
с другим атомом азота. 
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6) Для получения правильных длин связи и углов в молекуле 
возможна оптимизация геометрии модельной структуры путем 
выбора наиболее оптимального метода UFF (Universal Force Field, 
см. математические основы в [1–4]). Таком образом, получили 
оптимизированную геометрию гидразина N2H4. 
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7) Для построения двойной связи нужно выбрать Double и щелкнуть 
левой кнопкой мыши по одинарной связи N-N. Образуется 
молекула диимида HN=NH. Для получения оптимизированной 
геометрии молекулы использовать метод UFF. 

 

 

 
8) С помощью инструмента  можно перемещать молекулу в 

плоскости, зажав левую кнопку мыши и перемещая курсор. 

 



9 
 

9) Оптимизация геометрии молекул возможна в режиме реального 
времени. Для этого нужно выделить атом с помощью  и 
запустить процесс оптимизации с помощью  , нажав Start. Далее 
необходимо выделить атом, который требуется переместить (в 
данном случае, водород, подсвеченный красным), перетаскивая в 
любом направлении. Спустя некоторое время, молекула примет 
оптимальную геометрию. Для завершения оптимизации нажать 
Stop. 
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10) Молекулу/фрагмент молекулы можно выделить  и перемещать 

по полю с помощью . Убрать выделение атомов можно в режиме 
, нажав правой кнопкой в любой точке поля.  
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11) В программе можно добавлять молекулы (ДНК, РНК, пептиды, 

различные органические молекулы) из собственной библиотеки 
Build-Insert. Например, можно добавить молекулу фталоцианина.  
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12) Чтобы ввести обозначения атомов или их нумерацию, нужно 
добавить окно для визуализации, для обозначения атомов 
символами элементов поставить галочку Label, для обозначения 
атомов согласно нумерации нажать гаечный ключик  

, выбрать Atom number. 

 

 



14 
 

 
 

Генерация input-файла для расчетов в программе ORCA 
Для генерирования input-файла необходимо построить молекулу, 

предварительно оптимизировав геометрию. Далее нажать Extensions-Orca-
Generate Orca Input… В поле под # прописываются различные комментарии, 
которые не считываются программой ORCA. Ниже необходимо прописать 
метод, базисный набор и другие различные параметры, необходимые для 
расчета (подробнее см. в [5–7]). Далее автоматически добавляются 
координаты молекулы. При необходимости можно изменить заряд и 
мультиплетность системы.  Нажав кнопку Generate, необходимо выбрать 
папку, в которую сохранится input-файл (по умолчанию – это обычный 
текстовый файл с расширением .inp). 
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Программный пакет ORCA поддерживает параллельные расчёты 
(через OpenMPI или Microsoft MPI). Например, для запуска расчёта на 8 
ядрах во входном файле необходимо указать: ! PAL8 

Следует отметить, что часто возникают трудности с расчетом 
мультиплетности (M), которая связана с полным спином (S) системы как M 
= 2S+1. Каждый неспаренный электрон имеет спин, равный 1/2 (направлен 
вверх ↑) и –1/2 (направлен вниз ↓). Для определения мультиплетности 
системы необходимо изобразить схематично диаграмму молекулярных 
орбиталей (МО) молекулы (ниже представлена диаграмма МО для 
молекулы аммиака), (подробности см. в [1–7]).  Молекулы имеют заряд (q) 
0, ионы: n или -n;  мультиплетность частиц с закрытой электронной 
оболочкий (без неспаренных электронов) равна 1. 

 
Однако для расчетов часто требуется правильно определить заряд и 

мультиплетность для, например, протонированных и возбужденных 
молекул, катион-радикалов и анион-радикалов. Ниже схематично 
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приведены расположение электронов на орбиталях для таких случаев и 
расчет заряда и мультиплетности системы. 

 

 

 
Запуск расчета в ORCA 
В приведенном примере с помощью командной строки представлен 

запуск расчета inp-файла NH3.inp, который находится в папке 
C:\orca\NH3_for_ORCA. Сформированный out-файл после завершения 
расчета будет сохранен в этой же папке. После завершения расчета в 
командной строке появится строка C:\orca>, сигнализируя о том, что можно 
запустить следующий расчет. 
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После выполнения квантово-химических расчётов программный пакет 
ORCA сгенерирует несколько выходных файлов, содержащих 
интересующую нас информацию. Файл NH3.out содержит максимально 
подробную информацию о ходе расчётов. В файле NH3_property.txt 
содержится краткая наиболее важная информация о таких результатах 
расчёта, как полная электронная энергия системы, сольватацинные 
поправки, дипольный момент, термохимические свойства (энтальпия, 
энтропия, свободная энергия Гиббса), геометрия модельной системы. Файл 
NH3.hess содержит подробную информацию о расчёте гессиана модельной 
системы и её теоретическом ИК-спектре. Файл NH3.opt содержит 
подробную информацию о ходе и результате оптимизации геометрии 
модельной системы. Файл NH3.xyz содержит финальную 
оптимизированную геометрию модельной системы в формате, читаемом 
большинством программ для визуализации результатов квантово-
химических расчётов (например, Avogadro). 

Визуализация расчетов  
Для этого открыть out-файл или log-файл с помощью программы 

Avogadro. Открывшаяся молекула имеет оптимизированную геометрию с 
наименьшей энергей. С помощью Toolbars визуализировать окна, например, 
Orbitals, Vibrations. Для визуализации теоретического ИК-спектра 
оптимизированной молекулы NH3 необходимо нажать Show spectrum.  
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АНАЛИЗ OUT/LOG-ФАЙЛА 
 

При открытии out/log-файла через программу Блокнот (или любом 
другом текстовом редакторе) можно получить некоторую полезную 
информацию, сгенерированную программой в результате расчета 
молекулы, используя поиск (ctrl + F) по ключевым словам: 

1) Program Version – версия программы ORCA, в которой был 
выполнен расчет 

 
2) INPUT FILE – исходный код, по которому проводился расчет 
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3) MULLIKEN ATOMIC CHARGES – атомные заряду по Малликену 

 
4) LOEWDIN ATOMIC CHARGES – атомные заряду по Лёвдину 
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5) MAYER POPULATION ANALYSIS – анализ заселенности по 

Майеру, где рассчитаны эффективные заряды атомов, формальные 
заряды и порядок связи 

 
6) FINAL SINGLE POINT ENERGY - финальная полная электронная 

энергия. В файле присуствует множество значений final single 
point energy. Неодходимо выбирать наименьшую энергию 
(обычно – самое последнее значение). 

Энергия в файле выдается в Хартри, длина – в Борах,  частота – в 
обратных сантиметрах. Перевод единиц: 1 Хартри = 27,2 эВ = 627,503 
ккал/моль = 2625,5 кДж/моль; 1 Бор = 0,529 Å. [4] 
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7) DIPOLE MOMENT – дипольный момент 

 
8) VIBRATIONAL FREQUENCIES – колебательные частоты, 

теоретический ИК-спектр молекулы. Отсутствие мнимых частот 
(imaginary frequencies) говорит о нахождении молекулы в 
глобальном или локальном минимуме энергии 
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9) GIBBS FREE ENERGY – значения рассчитанных 

термодинамических характеристик: энтальпии, энтропии, энергии 
Гиббса. Энергия в файле выдается в Хартри. 

 
 

 

ПОДКЛЮЧЕНИЕ К ОБЪЕДИНЕННОМУ ВЫЧИСЛИТЕЛЬНОМУ 
КЛАСТЕРУ (WINDOWS) 

 

1) Для подключения к кластеру необходимо скачать программы-клиент: 
Putty (используется для удаленного управления компьютерами и 
генерирования открытого и личного ключа) и WinSCP (предназначена 
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для безопасной передачи файлов между локальным компьютером и 
удаленным сервером). 

  

 
2) После установки в папке программы Putty запустить приложение 

puttygen (предназначено для генерирования открытого и личного 
ключа для аутентификации на удаленных серверах). После нажатия 
кнопки «генерировать» будут сформированы ключи, для их 
сохранения нажать «Открытый ключ» и «Личный ключ». Открытый 
ключ необходимо отправить по электронной почте 
new_user.computing@nrcki.ru вместе с заполненной формой 
"Регистрация пользователя" и сканом-копией подписанной формы 
"Регистрация пользователя". Регистрация пользователя проводится у 
ответственного в НОЦ. «Личный ключ» следует переместить на диск 
с Вашего компьютера для обеспечения сохранности файла. 
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3) Запустить Putty. Далее необходимо выполнить настройку. Во вкладке 

«Cеанс» ввести «Имя хоста»: https://ui4-el7.computing.kiae.ru 

 
4) Во вкладке SSH выбрать «Аутентификация». В поле «Файл с личным 

ключом для аутентификации» загрузить Личный ключ. 
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5) Вернуться во вкладку «Сеанс» и сохранить введенные изменения. 

 
6) Далее открыть программу WinSCP. Добавить новое подключение. 

Ввести «Имя хоста», имя пользователя, пароль (при необходимости). 
Далее нажать «Еще» для загрузки «Личного ключа». 
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7) Перейти во вкладку «Аутентификация». В поле «Файл закрытого 
ключа» загрузить «Личный ключ» и сохранить изменения. 

 
8) Сохранить изменения. Далее следует войти в свою папку. 

 
9) В своей папке следует создать .bash_profile, в котором будет 

прописаны необходимые команды. Bash-файлы по умолчанию 
скрыты от пользователя. Для их демонстрации необходимо в 
программе WinSCP нажать «Настройки» , «Панели», добавить 
галочку во вкладке «Показывать скрытые файлы». Сохранить 
изменения. 
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10) Сочетание клавиш Shift+F4 позволит создать новый файл, в 

который необходимо ввести следующее: 

export PATH=$PATH:/s/ls4/groups/g0141/bin  
export PATH=$PATH:/s/ls4/groups/g0141/orca_5_0_4 
export PATH=$PATH:/s/ls4/groups/g0141/orca_5_0_4/openmpi/bin 
export 
LD_LIBRARY_PATH=$LD_LIBRARY_PATH:/s/ls4/groups/g0141/orca_5_0
_4/openmpi/lib 
export PATH=$PATH:/s/ls4/groups/g0141/orca_5_0_4/orca 
 

 

 
11) Запуск расчетов можно проводить двумя способами – используя 

Putty или WinSCP. Рассмотрим оба способа.  
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Рассмотрим запуск расчета с помощью Putty. После запуска 
программы необходимо ввести Ваше имя пользователя. 

 
 

12) Далее в строку вводят различные команды, чтобы прописать 
путь к inp-файлу. 

ls – вывести все файлы внутри текущей папки; 
cd (имя папки) – переместиться в папку; 
cd .. – выйти на шаг назад из папки; 
cd – выйти в первоначальную папку пользователя; 
prop504 (имя инпута).inp – запустить расчет с таким именем; 
proplease – создать отдельную папку для каждого inp файла внутри 
текущей папки и запустить их; 
squeue – посмотреть очередь своих расчетов; 
scancel (jobid) – отменить расчет с номером jobid; 
queue – посмотреть всю очередь сервера. 

 
13) Рассмотрим запуск расчета с помощью WinSCP. В этой 

программе можно не прописывать путь к inp-файлу. Для этого следует 
в папке пользователя открыть папку, в которой находится inp-файл. 
Сочетание клавиш Shift+ctrl+T откроет в консоль, в которой вводят 
команды prop504 NH3.inp или proplease. 
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ПОДКЛЮЧЕНИЕ К ОБЪЕДИНЕННОМУ ВЫЧИСЛИТЕЛЬНОМУ 

КЛАСТЕРУ (MACOS) 
 

Для генерации публичного и приватного ключей на macOS 
необходимо ввести команду ssh-keygen -t rsa в терминале и нажать ввод. 
Далее необходимо ввести путь (оставить тот, который предложен по 
умолчанию). Затем нужно ввести passphrase (фразу для экстренного 
восстановления доступа), и ещё раз нажать ввод. Ключи будут сохранены 
по адресу /.ssh/.  

 

 
Для подключения к серверу необходимо ввести команду: ssh 

имя_пользователя@IP-адрес (или Имя_хоста). Для подключения к 
вычислительному кластеру Курчатовского института необходимо ввести 
имя хоста: ui4-el7.computing.kiae.ru. Команды для выполнения задач и bash-
файл смотри выше для Windows.    



30 
 

РАБОТА В CREST 
 

 
CREST (Conformer-rotamer sampling tool) – программа для 

автоматического и эффективного поиска наиболее энергетически выгодных 
конформеров и ротамеров для исследуемой структуры (более подробная 
информация представлена здесь: https://crest-lab.github.io/crest-docs/). 
Каждой конформации молекулы соответствует минимум на поверхности 
потенциальной энергии. Наша задача – найти наиболее выгодную 
конформацию для молекулы, т.е. ту геометрию, которая ниже всего по 
энергии, выполняя следующие шаги.  

1) Нарисовать структуру в любом химическом редакторе, например, в 
Avogadro (см. выше) или в ChemDraw (далее экспортировать файл в 
формате .sdf или .mol, зачем открыть молекулу в Avogadro), сохранить 
в формате .xyz (File–Save As). 

2) Перед тем как запустить конформационный поиск, можно 
предварительно оптимизировать геометрию молекулы. Это возможно 
с помощью XTB, используя объединенный вычислительный кластер. 
Для этого файл с координатами молекулы формата .xyz помещаем в 
папку и запускаем оптимизацию XTB командой:  

sxtb file.xyz --alpb H2O --opt -P24 
 

где file.xyz – координаты молекулы с именем file, 
aplb solvent – модель растворителя (более подробная информация 
представлена здесь: https://xtb-docs.readthedocs.io/en/latest/gbsa.html ), 
P 24 – количество процессоров, необходмое для проведения расчета. 

 
Метод является достаточно быстрым, после его завершения 

генерируется файл xtbopt.xyz, который можно открыть с помошью Avogadro. 
При необходимости полученную геометрию молекулы можно 
отредактировать.  
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3) Запуск конформационного поиска. Полученную геометрию после 
оптимизации XTB (xtbopt.xyz) необходимо использовать для запуска 
расчета с помощью команды: 

screst xtbopt.xyz --alpb H2O -T24 

Продолжительность зависит от размера системы/заданных 
условий/возможности существования конформеров. 

4) После завершения расчета генерируются следующие файлы: crest-
conformers.xyz, crest-rotamers.xyz, crest-best.xyz. Файлы crest-
conformers.xyz, crest-rotamers.xyz включают в себя все конформации и 
их значения энергии, которые были сгенерированы программой 
CREST. Файл crest-best.xyz содержит только одну, самую 
оптимальную конформацию, т.е. с наименьшим значением энергии. 
Полученные файлы удобно открывать с помощью программы 
Chemcraft (https://www.chemcraftprog.com/ru/): 

 
 

5) Рекомендуется брать несколько полученных геометрией из 
конформационного ансамбля, например, первые 3–5, а не только 
геометрию молекулы, полученной из файла crest-best.xyz, и затем 
данные структуры оптимизировать более дорогостоящим методом, 
так как в программе CREST используется полуэмпирический метод 
оптимизации, что также может приводить к неадекватным, с точки 
зрения химических представлений, структурам. Поэтому критически 
оцениваем получаемые геометрии конформеров! 

Рассмотрим некоторые примеры. Проведено моделирование 
возможных конформеров полиэлектролитной сборки: три звена 
поли(акриловой) кислоты (PAA) и три звена хлорид 
поли(диаллилдиметиламмония) (PDADMAC). Первые шаги с оптимизацией 
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в XTB выполнены так же, как описано выше. Рассмотрим полученный 
конформационный ансамбль. 

  
В данном случае сгенерировано достаточно большое количество 

конформеров, а именно 71, что связано со сложностью и подвижностью 
выбранной системы. 

 
Как следует из значений энергий, разница между первой и десятой 

конформацией достаточно велика, поэтому имеет смысл взять не одну 
конформацию в качестве итоговой. В данном случае были выбраны 10–11, 
но для других систем может быть иначе. Важно помнить, что конформеры 
должны отличаться друг от друга. В этом и смысл конформационного 
поиска.  

Затем внутрь полученного коацерватного тримера был помещен 
альдегид, снова проведен конформационный поиск, так как включение 
молекулы альдегида внутрь полости изменяет геометрию системы. 
Молекула ванилина, включенная внутрь тримера, выглядит следующим 
образом: 
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Так как рассматриваемая система является достаточно большой 

(большое количество атомов, сложная геометрия), то для дальнейших 
расчётов был использован метод r2SCAN-3c, который обладает 
необходимым балансом между точностью расчета и его ресурсозатратами. 
Выбор метода будет зависеть от изучаемой системы и желаемой точности.  

Таким образом, мы посчитали первые десять геометрий системы 
после конформационного поиска и сравнили между собой значения энергии 
Гиббса для точного определения наиболее энергетически выгодной 
конформацию.  

Также можно посмотреть, как проходила оптимизация изучаемой 
системы в процессе квантово-химических расчетов. Для этого необходимо 
открыть файл с расширением .log или .out: Optimization Steps–Tools–Show 
optimization convergence. 
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Как следует из графика изменения относительной полной 

электронной энергии в процессе оптимизации геометрии системы, значения 
энергии выходят на плато, что говорит о приближении системы к минимому 
на поверхности потенциальной энергии.  
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