
CREST
(know how)

QTA
Annia Galano

Conformer-Rotamer Ensemble Sampling Tool



ESTRATEGIA  GENERAL

I. Optimizar la geometría que nos interesa.
II. A partir de ella generar confórmeros con CREST.
III. Seleccionar los de menor energía (por ejemplo 100).
IV. Para estos hacer cálculos de punto simple.
V. A partir de los puntos simples escoger los de menor energía (por ejemplo 20).
VI. Para este subconjunto optimizar geometrías y calcular frecuencias.
VII.Comprobar que ninguno tenga frecuencias imaginarias.
VIII.Escoger el de energía más baja.

A partir del confórmero de menor energía construiremos las especies siguientes, 
sin volver a hacer búsqueda conformacional para todo lo relacionado con 

CADMA-Chem y QM-ORSA



1. Mobaterm
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1. Mobaterm

TRABAJAR AQUÍ

Empezar haciendo SU carpeta de trabajo

Subir en el 
árbol de 
carpetas

Download
a su PC

Upload
desde 
su PC

Refresh



2. Preparar el archivo de coordenadas xyz, a partir de la geometría de interés 
previamente optimizada, por ejemplo a nivel M052x/6-31+G(d) y guardarla en 
nombre.xyz con siguiente formato: 

Número de átomos
Título, el que quieran

Coordenadas
cartesianas



3. Preparar el archivo template-g09.gjf , este archivo tendrá el formato de siempre 
para correr Gaussian, con las palabras clave que quieran para correr los puntos 
simples, por ejemplo:

Ejemplo 1: Ejemplo 2:



4. Cargar los siguientes archivos en SU carpeta del servidor:
script_crest.sh
template-g09.gjf

Sugerencia, hacer una carpeta (dentro de SU carpeta) para 
cada sistema y en esa subir el archivo nombre.xyz

correspondiente a cada caso.

Y dar permiso de ejecutar al script:



5. Activar CREST:

6. Correr CREST:

Número de confórmeros
para los que quieren crear 
archivos de entrada para 

G09 (puntos simples)

Nombre del template
Para G09Nombre del archivo 

de coordenadas



7. Resultados CREST

Descargar los archivos .gjf a su PC y de ahí llevarlos a 
YOLTLA para correrlos.



8. Seleccionar los confórmeros de menor energía a partir de los puntos 
simples:

• Subir el script   best_n_conf_to_opt.sh  a la carpeta de trabajo.
• Darle permisos de ejecución (chmod +x best_n_conf_to_opt.sh).
• Cuando estén completos los puntos simples, ejecutar el script 

(./best_n_conf_to_opt.sh 20, si está en la misma carpeta que los 
archivos).

Se habrán creado los archivos de entrada para los cálculos de optimización y frecuencia:

Se corren como cualquier otro. Cuando estos terminen, hay que checar que 
no tengan frecuencias imaginarias y escoger el de menor energía.

FIN
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