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Нами разработан веб-интерфейс для программ молекулярного моделирования и 
квантовой химии [1].  Веб–интерфейс призван, в первую очередь, обеспечить 
нужды «непрофессиональных» пользователей квантово-химических программ. 
Система предоставляет возможность использовать единый графический интерфейс 
пользователя для доступа к различным пакетам молекулярного моделирования. 
Визуализация трехмерных геометрических конфигураций осуществляется при 
помощи оригинального Java-апплета. Подключение новых пакетов к интерфейсу 
осуществляется при помощи изменения конфигурации пакета (XML-документов). В 
настоящее время поддерживаются квантовохимические пакеты PC GAMESS[1], 
Dalton[2]. Запуск задач осуществляется при помощи системы очередей Open 
PBS[3].  

Демонстрационная версия программы (без возможности запуска реальных 
вычислений) расположена по адресу http://lcc.chem.msu.ru/WebQC/. В ближайшее 
время, планируется создание по указанному адресу вычислительного сервера с 
удалённым доступом на основе кластера из персональных компьютеров. 
Предполагается, что сервер будет доступен всем желающим для проведения 
квантовохимических расчётов.  

Работы по данной теме поддержаны Российским Фондом Фундаментальных 
Исследований (проект 02-07-90111). 
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