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Широкое применение молекулярного дизайна в фармакологии показывает, что 
молекулярное моделирование становится не только инструментом для решения 
фундаментальных научных проблем, но и средством производства. Это служит 
сигналом для производителей вычислительной техники и программного 
обеспечения, что на новую область производственной деятельности следует 
обратить самое пристальное внимание. 

Данная работа посвящена выяснению следующих вопросов. 
1. В каких областях тонкой химической промышленности молекулярное 

моделирование выходит сегодня на производственный уровень. 
2. Какие задачи молекулярного моделирования выйдут на этот уровень 

завтра и существенно повлияют на тонкую химическую 
промышленность. 

3. Какая вычислительная техника и какое программное обеспечение 
способны обеспечить высокую производительность промышленных 
лабораторий молекулярного моделирования. 

Показано, что основу дальнейшего  усиления производственной роли 
молекулярного моделирования должны составить новые методы теоретического 
прогнозирования органических реакций, в частности, изомерных превращений. 
Например, известные методы решения задач QSAR и докинга уже стали 
неотъемлемой частью процесса разработки новых лекарственных средств. Но 
спроектированные такими методами молекулярные структуры могут и не проявить 
прогнозируемых свойств, поэтому приходится тратить много усилий на натурные 
испытания соединений с такими структурами. Если же дополнить указанные 
методы средствами априорного определения вероятностей реакций с участием 
предлагаемых соединений, то цикл разработки нового вещества с заданными 
свойствами резко сократится. 

Методы априорного прогнозирования скорости реакций и изомеризации 
необходимы в совершенно новой области химического дизайна, какой должна стать 
разработка молекулярных элементов логических устройств. Такие устройства 
способны решать сложные задачи распознавания образов на иной принципиальной 
основе, чем цифровые вычислительные машины. 

Отмечено, что процедура априорного определения вероятности химического 
превращения представляет собой существенно более сложную задачу 
молекулярного моделирования по сравнению с ранее известными задачами. Эта 
процедура обязательно включает в себя построение нескольких моделей участников 
превращения, вычисление квантовых характеристик электронных и колебательных 
состояний этих моделей, а также многомерных интегралов перекрывания 
колебательных волновых функций исходных и конечных продуктов. Такие 
вычисления приходится выполнять для молекулярных моделей очень больших 
размеров, поскольку практический интерес для производства могут представлять 
только сложные органические соединения. Отсюда следуют особые требования к 
вычислительной технике, которой должны располагать промышленные 
лаборатории молекулярного моделирования. 

Обсуждаются технические требования к вычислительному устройству, 
предназначенному для обеспечения нужд молекулярного дизайна в описанных 
областях. Такое устройство можно назвать мини-суперкомпьютером или 
персональным суперкомпьютером. Показано, что его архитектура уже во многом 
подготовлена фирмами, выпускающими многопроцессорные серверы для других 
целей. Программное обеспечение для выполнения уже известных работ 
молекулярного моделирования также имеется. Возникает необходимость 
разработки специального обеспечения для моделирования химических 
превращений. Отмечено, что для случая регулярных химических сред такое 
обеспечение разработано недавно.  

Приведено обоснование работ по созданию методов моделирования 
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изомеризации в протяженных нерегулярных средах, представляющих особый 
интерес для производителей веществ с необычными свойствами. В частности, это 
новые реагенты для аналитической химии и соединения, пригодные для создания 
новой элементной базы молекулярной вычислительной техники. 

 
Работа выполнена при финансовой поддержке РФФИ, грант 04-07-90078. 
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