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Квантово-химическое моделирование за последние два десятилетия прочно вошло в набор стандартных средств исследования в химической науке. Это связано с высокой предсказательной способностью квантовой химии, разнообразием приложений, где может быть эффективно использован квантово-механический аппарат и с впечатляющим прогрессом вычислительной техники.
Приблизительно 15 лет назад был разработан квантово-химический пакет «ПРИРОДА» [1]. Разумное применение расчётных приближений  обеспечило программе высокую скорость работы при приемлемой точности, что в свою очередь позволило проводить моделирование методами функционала плотности (DFT) геометрических, энергетических и спектральных характеристик больших органических и металлорганических систем.
Однако моделирование больших молекулярных систем сопряжено с рядом трудностей. Например, с ростом размера молекулярной системы наблюдается ухудшение сходимости волновой функции (задача SCF используется для построения электронной плотности и предшествует DFT).
Возможными путями устранения проблемы являются увеличение числа итераций и микроитераций ($scf iterations=50,50) при решении уравнения самосогласованного поля, смена алгоритма  с квадратически-сходящегося метод Ньютона-Рафсона ($scf procedure=NR) на алгоритм Бройдена-Флетчера-Гольдфарба-Шанно (BFGS), а также сохранение файла собственных векторов волновой функции ($control save=”file.vec”) и чтение его при проведении последующих расчётов ($guess read=1).
Нами установлено, что размер файла волновой функции не зависит от используемого функционала плотности, а определяется размером электронной структуры – количеством и типом атомов, типом базисного набора (табл. 1), что также согласуется с данными о зависимости вычислительных затрат от размера молекулы [4].
Таблица 1. Размер файла векторов различных молекулярных систем, ПРИРОДА 15
	Моле-кула
	Базис
	При-мити-вов
	Размер файла векторов, Б
	Моле-кула
	Базис
	При-мити-вов
	Размер файла векторов, Б

	H2
	3ζ [2]
	12
	2 500
	C60
	Λ33 [3]
	5 040
	406 506 244

	H2
	Λ2 [3]
	28
	12 996
	C60
	Λ4 [3]
	5 460
	477 072 964

	C60
	Λ1 [3]
	840
	11 303 044
	(C60)4
	3ζ
	6 000
	576 096 004

	C60
	Λ11 [3]
	1 080
	18 679 684
	(C60)5
	3ζ
	7 500
	900 120 004

	C60
	3ζ
	1 500
	36 024 004
	C60
	Λ44 [3]
	8 700
	1 211 179 204

	C60
	Λ2 [3]
	1 800
	51 868 804
	(C60)6
	3ζ
	9 000
	1 296 144 004

	C60
	Λ22 [3]
	2 580
	106 543 684
	(C60)7
	3ζ
	10 500
	1 764 168 004

	(C60)2
	3ζ
	3 000
	144 048 004
	(C60)8
	3ζ
	12 000
	2 304 192 004*

	C60
	Λ3 [3]
	3 300
	174 292 804
	(C60)9
	3ζ
	13 500
	2 916 216 004*

	(C60)3
	3ζ
	4 500
	324 072 004
	C540
	3ζ
	13 500
	2 916 216 004*


* Спрогнозированное значение (подтверждено реальными расчётами)
Путём аппроксимации размера файлов векторов для различных квантово-химических задач (оптимизация структуры, решение колебательной задачи, численный расчёт поляризуемости молекулы водорода H2, фуллерена C60 и его олигомеров), проведённых используя различные базисные наборы и функционалы плотности, удалось получить корреляционную зависимость размер файла векторов – количество гауссовых примитивов (приводится в строке «Dimension of wavefunction basis» выходного файла).

Рисунок 1. Зависимость размера файла векторов от количества базисных функций
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