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Проанализированы перспективы взаимного влияния вычислительной 
мощи современных компьютеров и теоретических представлений в области молекулярного 
моделирования. Показано, что нынешнее развитие данной области знаний во многом 
стимулируется высокими темпами развития вычислительных технологий и доступностью  
суперкомпьютеров. Однако эффективность использования мощной вычислительной техники 
начинает сдерживаться чисто теоретическими трудностями моделирования. Намечены пути 
преодоления этих трудностей.  

Сегодня 
Настоящее сообщение не претендует на роль обзора эффективности применения 

информационно-вычислительных технологий в такой обширной области знаний, как 
молекулярное моделирование. Мы ограничим себя анализом наблюдений, накопленных  за 
многие годы деятельности официально признанной Научной школы Л.А. Грибова (НШГ). 
Эта школа прошла сложный путь развития, она всегда отличалась принципиальной опорой 
на передовые вычислительные технологии, поэтому мы позволим себе не только ссылаться 
на ее положительный опыт, но и предлагать некоторые обобщения. Мы не приводим ссылок 
на конкретные работы НШГ, поскольку  характерные примеры таких работ можно найти в 
материалах конференции IVTN. 
Физикам-теоретикам никогда не нравились молекулы. Не нравятся и сегодня. Это какой-

то неправильный объект. С одной стороны, он микроскопичен, но с макроскопическим 
внешним миром взаимодействует сложнейшим образом. С другой стороны, для его 
адекватного описания требуется огромное число степеней свободы, но к нему плохо 
применимы статистические методы с целью получения его интегральных характеристик. 
Неудивительно, что многие теоретические работы до сих пор анализируют 
внутримолекулярные процессы лишь качественно в рамках трехуровневой энергетической 
схемы. Количественно такая схема ничего не может предсказать для объекта, жизнь которого 
определяется переходами между десятками тысяч электронно-колебательных уровней. 
Советской науке крупно повезло, что на этом фоне М.А. Ельяшевич, Б.И. Степанов и М.В. 

Волькенштейн отважились разработать оригинальные, последовательно многомерные схемы 
теоретического анализа физических процессов в сложных молекулах. Это было сделано в 
эпоху, когда компьютеров еще не было и в помине. Затем, с появлением в стране доступных 
компьютеров, НШГ подхватила эстафету и разработала оригинальные вычислительные 
процедуры моделирования таких процессов, позволившие с инженерной точностью 
прогнозировать проявления физических и химических свойств многоатомных молекул, 
вплоть до полимеров и молекулярных кристаллов. Это был первый случай глубокого 
воздействия новой вычислительной техники на способ мышления теоретиков в области 
молекулярного моделирования. С этого момента в нашей области теории сочинялись, 
отбирались и закреплялись в алгоритмах и программах только такие приемы решения 
прямых и обратных задач, которые хорошо ложились на архитектуру имевшихся 
компьютеров и операционных систем. Ниже мы на некоторых конкретных примерах 
проследим, как в НШГ развивавшаяся вычислительная техника воздействовала на развитие 
теории. 
До последнего времени тактико-технические свойства программного обеспечения, 

выходившего из недр НШГ и распространявшегося в среде химиков, развивались в полном 
соответствии с известным законом Мура, который описывал экспоненциальный рост 
мощности компьютеров. С такой же скоростью росла мерность и номенклатура решаемых 
нашими программами задач молекулярного моделирования. Однако появление 
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суперкомпьютеров, особенно кластеров, привело к нарушению закона Мура. Постоянно 
обновляемая таблица Топ-500, следящая за самыми мощными суперкомпьютерными 
системами, показывает суперэкспоненциальную  же скорость роста их производительности. 
Этот революционный скачок повлиял и на состояние дел в НШГ. Об этом событии имеет 
смысл рассказать более подробно, поскольку здесь драматически проявилось воздействие 
компьютерной техники на теоретическую мысль. 

От понимания механизмов формирования молекулярных спектров с временной 
разверткой – к пониманию роли изомеров в фотохимических превращениях молекул 
Расцвет персональных компьютеров по времени совпал с появлением новой 

экспериментальной техники, которая позволила наблюдать быстрые изменения спектра 
вещества после его возбуждения сверхкоротким световым импульсом. Эта техника была 
отмечена присуждением Нобелевской премии. К сожалению, новый вид спектроскопии, как 
и все ранее известные спектроскопические методы, не мог стать полезным инструментом для 
извлечения информации о внутренней жизни молекулы, пока нет количественной теории. В 
ответ на этот вызов экспериментаторов, в НШГ была разработана теория, позволяющая из 
первых принципов количественно предсказать такой спектр для заданной молекулярной 
модели.  
Теория и методика прогнозирования фемтосекундных спектров сложных органических 

молекул были реализованы в виде программного комплекса для современного персонального 
компьютера. Не вдаваясь в подробности реализации, отметим, что для молекулы средних 
размеров (несколько десятков атомов) программы формировали и решали систему 
кинетических уравнений сложной структуры. Такая система могла содержать до 10000 
уравнений. Это был предел возможностей ПК с процессором Пентиум-3 и с оперативной 
памятью 256 Кбайт.  
В момент завершения этой работы нам стал доступен суперкомпьютер МВС-1000, каждый 

вычислительный узел которого схож с нашим ПК по своей производительности. Это 
побудило нас поставить принципиально новую фундаментальную задачу физики 
многоатомных органических молекул. Мы выдвинули предположение, что молекула, 
возбужденная короткой световой вспышкой, в процессе высвечивания может не только 
переходить с одного электронно-колебательного уровня на другой, но и переходить в другие 
изомерные формы. Переходы между различными изомерными формами должны расширить 
разнообразие  путей высвечивания молекулы. Поскольку каждая изомерная форма вносит 
примерно одинаковый вклад в набор энергетических уровней возбужденной системы, 
постановка задачи на суперкомпьютере потребует параллельной работы стольких 
процессоров, сколько изомерных форм желательно учесть в модели молекулярной системы, 
а время расчета не должно превысить времени расчета одной формы на ПК. 
Указанный план был полностью реализован, и многочисленные компьютерные 

эксперименты показали, что все наши посылки оказались адекватными реальной 
действительности. У нас в руках оказался мощный инструмент, позволяющий решать не 
только прямую задачу прогнозирования спектра с временной разверткой, но и существенно 
новую обратную задачу. Постановка этой обратной задачи звучит так. 
Пусть в эксперименте получен спектр с временной разверткой сложного органического 

соединения. Требуется выяснить, какими путями шло высвечивание,  – без изменения 
изомерной формы соединения, или с участием цепочки изомерных превращений. Процесс 
решения такой задачи состоит в генерации нескольких гипотез относительно появления  в 
высвечивающейся молекулярной системе тех или иных изомерных форм и в 
последовательной проверке этих гипотез путем прогнозирования динамики населенности 
уровней всех участвующих в процессе изомеров,  спектральных откликов и сравнения 
получаемых спектров с экспериментом. Только правильно угаданный изомерный состав 
молекулярной системы позволит получить теоретический спектр, во всех существенных 
деталях отвечающий экспериментальному.  
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Возможность постановки и решения указанной обратной задачи имеет значение не только 
для спектроскопии и фотохимии. Она дает начало продвижению в совершенно неизведанную 
область химии, к выяснению роли изомерных форм сложных молекул в процессах 
химических превращений вещества. Нам уже давно известно, что Природа допускает 
наличие у сложной молекулы огромного числа изомерных форм. Зачем Природе 
понадобились все эти допустимые формы? Как она их использует? В проведенных у нас 
экспериментах мы выяснили, что изомерные превращения в ходе высвечивания 
возбужденной молекулы делают ее более гибкой в плане выбора путей высвечивания. По 
аналогии можно предположить, что и в других своих проявлениях наличие множества 
изомерных форм помогают молекуле приспосабливаться к навязанным ей физическим 
условиям и облегчают прохождение химических превращений. Недаром жизненно важные 
соединения, участвующие в сложных биохимических циклах, имеют сложные структуры и 
потенциально огромное число изомерных форм. Это дает им возможность участвовать в 
быстро протекающих при низких температурах реакциях, характерных для всех живых 
организмов. До сих пор этот феномен было принято объяснять подбарьерным механизмом 
химических превращений. Теперь можно думать, что изомерные превращения способны 
подготовить такие формы реагентов, которые максимально снижают и сужают 
потенциальные барьеры, преодолеваемые в процессе химического превращения.    

Спектроскопия одиночной изолированной молекулы  
Данный пример иллюстрирует важность тесного контакта теоретика с современной 

вычислительной технологией в таком редком случае, когда решение сложной теоретической 
задачи вообще не требует громоздких вычислений. 
Под спектроскопией одиночной молекулы понимают эксперимент, в котором полимерная 

пленка-матрица с внедренными в нее одиночными молекулами сложного органического 
вещества постоянно освещается маломощным лазерным лучом. Под микроскопом видно, как 
в какой-то точке поля зрения флуоресцирует отдельная молекула. Через некоторый 
промежуток времени флуоресценция гаснет, несмотря на непрерывный режим работы 
лазера. Затем свечение молекулы снова появляется, и процесс высвечивания-гашения 
периодически повторяется. С помощью фотоумножителя можно разобраться в том, что в 
период свечения молекула на самом деле испускает ряд коротких световых импульсов, а не 
непрерывное излучение. Ставится задача для теоретика, – связать характеристики 
наблюдаемого процесса (длительность цуга световых импульсов и длительность темнового 
периода) со структурой молекулы и с параметрами лазерного излучения. 
Сначала кратко отметим, как эту задачу решают теоретики, не принадлежащие к НШГ. В 

книге профессора И.С. Осадько подробно описаны условия эксперимента и дана 
трехуровневая схема квантовой системы, проявляющей описанные свойства. Ясно, что от 
трехуровневой схемы нельзя ожидать количественного описания наблюдаемого явления. На 
IV Всероссийской конференции по молекулярному моделированию, проходившей в 2005 
году в ГЕОХИ, была доложена работа, посвященная теоретическому анализу данного 
явления. Авторы предложили модель, в которой одиночная изолированная молекула плотно 
окружена некими осцилляторами, число которых не менее 106. Какова природа этих 
многочисленных осцилляторов, воздействующих на одну молекулу, не конкретизировалось. 
Зачем их так много, тоже было неясно. Но возникало подозрение, что нарушена 
рекомендация Уильяма Оккама, – не плодить лишних сущностей. 
Мы ради решения этой задачи предложили такую модель. Молекула настолько слабо 

взаимодействует с матрицей, что этим влиянием на процесс можно пренебречь. На молекулу 
действует только непрерывное излучение лазера. Зная плотность излучения лазера и 
вероятность перехода молекулы в возбужденное электронное состояние, можно найти 
вероятность поглощения молекулой кванта света. Зная вероятность перехода молекулы в 
нижнее электронное состояние, можно найти все характеристики излучения молекулой цуга 
флуоресцентных импульсов. Кроме длительности этого цуга, который должен быть 
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бесконечным, если ограничиться описанной моделью. Учтем теперь, что сложная 
органическая молекула с некоторой вероятностью способна перейти в другую изомерную 
форму. Эта вероятность и определяет длительность цуга в стадии свечения молекулы. В 
описанных выше работах по оптически индуцированным изомерным переходам мы 
научились находить эту вероятность последовательными квантово-механическими 
методами, исходя из структурных особенностей молекулы. Следовательно, мы полностью 
понимаем, каково математическое ожидание продолжительности жизни молекулы в 
световой фазе процесса, и какова дисперсия этого периода.  
Как только молекула перешла в другую изомерную форму, система ее электронных 

уровней изменится, что может привести к прекращению поглощения лазерного излучения. 
Молекула на него просто не реагирует и ждет определенное время, когда совершится 
обратный переход в исходную изомерную форму. Это время также выражается через 
структурные особенности второй формы молекулы, и мы можем из первых принципов найти 
статистические характеристики этого темнового периода.  
Таким образом, в чередовании темновой и световой фаз процесса проявляется не что иное, 

как квантовые биения, теория которых разработана в НШГ и положена в основу 
вычислительных процедур теории фотоиндуцированных изомерных переходов и 
развернутых во времени спектров. Заметим также, что предложенная простая модель 
явления открывает путь к непосредственному экспериментальному определению частоты 
квантовых биений. При этом эксперимент по спектроскопии изолированной молекулы 
неизмеримо проще эксперимента по фемтосекундной спектроскопии, где эта частота 
проявляется так же наглядно. 
Из вышеизложенного ясно, что качественная теория данного явления не требует никаких 

серьезных вычислений. Текст этого раздела как раз и представляет собой почти полную 
качественную теорию описанного вида спектроскопии сложных органических молекул. 
Важно, что мы могли прийти к изложенным теоретическим построениям, только приобретя 
солидный опыт использования супермощной вычислительной техники в деле создания  
последовательной квантовой теории изомерных переходов.  Следовательно, и здесь не 
обошлось без воздействия компьютерной техники на интеллект теоретика. 
Если же практика потребует от нас построить количественную теорию данного явления 

как инструмент извлечения информации об особенностях внутренней жизни сложных 
молекул, то нам не придется строить принципиально новые программы. Для 
прогнозирования хода описанного процесса в любой конкретной молекуле у нас уже имеется 
нужный вычислительный аппарат. 

Завтра 
Мы уверены, что и завтра будут множиться случаи существенного влияния новых 

вычислительных возможностей на теорию молекулярного моделирования. Не будем на них 
останавливаться, считая два описанных выше случая вполне представительными. Попробуем 
угадать, какие существенно новые аспекты взаимоотношений в системе компьютер-
интеллект нам предстоит осмыслить в ближайшем будущем.  
Наиболее радикальным нам представляется такой поворот, когда нужды теории 

молекулярного моделирования станут определять некоторые пути развития вычислительной 
техники, в особенности, суперкомпьютерной. Такой взгляд на вещи сегодня может 
показаться необычным, поэтому нам придется пояснить, как рождается сама возможность 
этого обратного влияния молекулярного моделирования на архитектуру суперкомпьютеров. 
Придется также привести примеры задач, которые не могут эффективно решаться сегодня 
даже на самых мощных суперкомпьютерах, но будут вполне эффективно решаться завтра на 
весьма скромных кластерах, если их архитектура будет скроена под такие задачи. 
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Благодаря нынешнему шагу в развитии элементной базы компьютеров, завтра их 
архитектура окажется в наших руках 

В этом разделе мы основываемся на сообщении А.О. Лациса, сделанном им на отчетной 
конференции по Программе Президиума РАН № 17 в конце 2005 года, г. Пущино-на-Оке. 
Конференция была посвящена итогам развития суперкомпьютерной техники и технологиям 
параллельных вычислений. А.О. Лацис обрисовал перед участниками конференции 
следующую картину. 
Сегодня элементная база компьютеров подошла к физическому пределу своих 

возможностей. Узким местом является шина, связывающая центральный процессор 
компьютера с такими его вспомогательными процессорами, как контроллеры памяти, 
видеокарты и сетевой карты. С увеличением разрядности шина становится все шире. С 
увеличением тактовой частоты шина становится все короче, чтобы затрачивалось как можно 
меньше времени на передачу сигнала между всеми процессорами компьютера. Сейчас длина 
шины подбирается к естественному пределу 0 см. Возникает сдерживающее прогресс 
техническое противоречие, которое необходимо преодолеть. Как известно, в результате 
таких преодолений в технике рождаются изобретения, которые, в свою очередь, порождают 
новые проблемы. И не только технические. Бывает, что и культурные, и цивилизационные. 
Как локальная сеть, как Интернет, как суперкомпьютер. 
В скобках заметим, что суперкомпьютер в форме кластера это просто локальная сеть, 

связывающая множество индивидуальных компьютеров, работающих под надзором 
управляющей машины. От офисной локальной сети кластер отличается только наличием в 
каждом вычислительном узле дополнительного процессора, который посылает другим узлам 
и принимает от других узлов специальные сообщения, изменяющие  ход вычислений в 
данном узле. Отсюда следует необходимость дополнить действующий на кластере язык 
программирования процедурами формирования и расшифровки таких сообщений. Сегодня 
здесь царит MPI – Message Passing Interface. Это неприятный барьер, который надо 
преодолеть любому автору вычислительной задачи, если автор хочет заставить задачу 
решаться на суперкомпьютере в режиме параллельных вычислений. 
Продолжим изложение сообщения А.О. Лациса. Творцы элементной базы компьютеров 

нашли весьма оригинальный (как и полагается изобретению) путь преодоления указанного 
противоречия. Длина шины стремится к нулю? Пусть так и будет. А значит, и шины никакой 
не будет. Поместим сетевую карту прямо в чип центрального процессора, благо там уже 
сегодня имеется огромное количество лишних транзисторов. Тогда центральный процессор 
сможет сам выдавать во внешний для него мир сигналы по какому-то из сетевых протоколов. 
И тогда этому процессору будет все равно, кто из соседей получит этот сигнал – контроллер 
собственной оперативной памяти, либо центральный процессор соседнего компьютера. Ибо 
сигнал теперь распространяется по сетевому кабелю типа «витая пара». А этот кабель даже 
при очень высокой частоте передачи сигналов может иметь достаточную длину, чтобы 
соединить два соседних компьютера. 
Теперь выясняется, как можно строить кластер нового типа. Надо просто соединить все 

материнские платы этого кластера кабелями через сетевые коммутаторы. Надо отказаться от 
второго дополнительного процессора на каждой материнской плате. Это звено оказывается 
лишним, и нечего ему греть окружающую среду! Надо отказаться и от  MPI, поскольку 
теперь процессоры могут непосредственно адресоваться друг к другу через локальную сеть 
кластера. А нам, деятелям молекулярного моделирования, распараллеливать свои задачи 
путем планирования взаимных обращений процессоров друг к другу на привычном нам 
алгоритмическом языке. 
Казалось бы, уже приятно. Однако есть еще один очень важный момент. Завтра нам будут 

доступны сетевые коммутаторы с программируемой логикой, с изменяемыми свойствами. И 
они как нельзя более подойдут при конструировании нашего завтрашнего кластера. Такая 
программируемая элементная база сети позволит строить сети с особой архитектурой, а при 
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необходимости менять свойства сети под определенные нужды вычислительных задач. И мы 
получим ту Программируемую Логику Интегральных Схем (ПЛИС), над которой с 
математической стороны сейчас работает академик В.В. Воеводин. 
Теперь посмотрим, что нам даст такая новая техника, когда она окажется в наших руках. 

Ясно, что мы получим следующие преимущества. 
1. Нам не нужно будет ждать милостей от производителей суперкомпьютеров, а мы сами 

будем покупать в магазине нужное количество готовых электронных блоков и соединять их 
сетевыми кабелями. В результате мы получим такой персональный мини-суперкомпьютер, 
который нам нужен для решения стоящих перед нами задач. Впрочем, такую возможность 
мы имеем уже сегодня. Институт прикладной математики им. М.В. Келдыша РАН на своем 
сайте разместил всю документацию, которая необходима для построения кластера MVS-900 
на основе персональных компьютеров, соединенных офисной локальной сетью. Однако это 
не кластер будущего, а настоящего, со свойствами стандартного отечественного 
суперкомпьютера МВС-1000.  

2. Задавая программными средствами логику сетевых коммутаторов мини-
суперкомпьютера, мы будем гибко управлять архитектурой нашего кластера, погоняя ее под 
логику решения наших задач. Это позволит развить совершенно новый подход к увеличению 
производительности необходимых нам вычислений. Не за счет наращивания количества 
параллельно работающих процессоров (уже выяснено, что некоторые классы задач 
показывают оптимум производительности при не слишком большом количестве 
процессоров), а за счет адекватной логики обмена данными между процессорами. 
Проиллюстрируем сказанное на примерах двух задач молекулярного моделирования. 

Фотохимия плотной органической среды 
После того, как мы научились анализировать процессы в одиночной молекуле, 

поглотившей квант света, и выяснили, насколько сложными могут выглядеть там процессы 
фотоиндуцированных изомерных превращений, логично перейти к следующей по сложности 
теоретической задаче. Пусть дана плотная среда, состоящая из одинаковых, либо различных, 
сложных органических молекул. В среду изредка попадают кванты света, способные 
перевести некоторые молекулы в возбужденное электронное состояние. Требуется 
проследить за возможными процессами распространения энергии в такой модельной среде. 
Ясно, что эта задача весьма актуальна. Она была объявлена актуальной еще в 60-е годы 

прошлого века, когда в журнале «Биофизика» публиковались работы профессора Тарусова с 
сотрудниками, посвященные наблюдению слабого свечения живых тканей растений и 
животных. Тогда так и осталось неясным, какова природа этого свечения, зачем оно нужно 
живым организмам. Можно, конечно, предположить, что это просто следы окислительных 
процессов. Тех самых, которые ведут к нашему старению. Этими процессами сейчас 
занимается постоянный участник конференции IVTN профессор Р.Ф. Васильев. Кстати, он 
утверждает, – если из буфета принести пирожок и поместить его в темную камеру, то 
фотоумножитель зафиксирует слабое излучение пирожка, поскольку в нем идут 
окислительные процессы. Пирожок меняет свою первую свежесть на вторую. 
Но можно предположить и другое. Мы убедились, что под действием света сложная 

органическая молекула становится более гибкой и за счет изомерных превращений способна 
подстроить свои реакционные свойства под сиюминутные надобности живого организма. И 
возникает соблазн проверить, как ведут себя молекулы в плотной среде, когда туда попадает 
посторонний квант света, либо он рождается в этой же среде в результате окислительных 
процессов. Ведь первая молекула, поглотившая такой квант, начинает высвечиваться и 
облучать соседей. И начинается цепная реакция, правда, с неизбежностью затухающая. 
Хотелось бы получить объективную качественную картину всех возможных процессов в 
такой среде, а затем и количественные характеристики этих процессов. Если эта задача будет 
решена, то она будет признана не только актуальной, но и фундаментальной. 
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Возникает также соблазн воспользоваться описанной техникой параллельного 
моделирования фотоиндуцированных изомерных переходов, которая доступна нам сегодня 
на суперкомпьютере МВС-1000. Учтем, что нам не приходилось строить уж очень длинную 
цепочку изомерных переходов в одной молекуле. Мы ограничивались четырьмя изомерными 
формами и запускали задачу на всего лишь четырех процессорах. Что нам мешает 
задействовать все 64 доступных нам процессора для модельной среды из 16 соседних 
молекул? Попробуем объяснить, что мешает именно архитектура суперкомпьютера. Точнее, 
архитектоника, под которой мы понимаем логику взаимодействия архитектуры машины с 
логикой действия запущенных на каждом процессоре экземпляров одной и той же 
программы. 
На каждом задействованном в нашей полной задаче процессоре выполняется частная 

задача отслеживания процесса высвечивания одной изомерной формы одной молекулы. 
Выполняется она под управлением запущенной на этом же процессоре локальной 
операционной системы, похожей на известную систему ДОС. Это предполагает наличие во 
времени определенной точки запуска программы и определенной точки окончания работы 
программы. Между этими точками программа выполняет заданные в ней инструкции, 
приостанавливаясь лишь ради синхронизации обмена данными с соседними процессорами 
по командам MPI.  Всё это очень слаженно работает, когда надо решить задачу для одной 
молекулы, которая в начальный момент времени поглотила квант света. В конечный момент 
времени все переходы между уровнями и между изомерными формами закончатся. В 
промежуточные моменты времени для каждой изомерной формы кинетические уравнения 
решаются независимо от других, лишь изредка надо подправить населенности избранных 
уровней из-за квантовых биений. Обмен данными для такой коррекции легко 
синхронизуется, поскольку он синхронизован самой природой перехода между двумя 
соседними изомерными формами. Природа, как выяснилось, не допускает хаотического 
перехода между любыми возможными формами одного и того же атомного состава, 
переходы всегда совершаются между двумя соседями определенной цепочки 
последовательных переходов. 
Учтем теперь, что в модельной среде из нескольких молекул высвечивающаяся молекула 

может с одинаковой вероятностью передать энергию возбуждения любой случайной соседке. 
В любой случайный момент. Как тут быть с синхронизацией обменов данными между 
процессорами? Никакой строгой логики навязать нескольким экземплярам одной и той же 
программы здесь не получится, поскольку этой логики нет в самом моделируемом процессе. 
Как быть? 
Конечно, на помощь может прийти генератор случайных чисел. В программе появится 

логическое разветвление – если я (программа) нахожусь на процессоре № i; И если я 
приготовила условия испускания кванта моим изомером, то я определю случайный номер j ≠ 
i того процессора, которому я хотела бы передать такой квант. Если эти условия не 
выполняются,  то я пойду дальше. 
Для того, чтобы определенный процессор смог синхронно принять посланный ему квант, 

ВСЕ процессоры на ЛЮБОМ обороте главного цикла интегрирования системц уравнений  
должны опросить всех соседей, не приготовлены ли для них передачи по MPI. Ясно, что в 
таких условиях все экземпляры нашей программы будут, в основном, стоять ради выяснения 
факта передачи им кванта от случайного соседа. Вот и получается, что логика задачи, не 
согласованная с архитектоникой суперкомпьютера, сводит его мощь на-нет. 
Теперь представим себе, что мы собрали небольшой кластер нового типа и навязали ему 

специфическую для данной задачи логику обменов по его локальной сети. А также снабдили 
каждый вычислительный узел локальной операционной системой, отличной от ДОС. 
Хотелось бы, чтобы эта система обладала свойствами программы Windows. Естественно, 
каждый экземпляр нашей собственной программы должен обладать свойствами, 
позволяющими запускать ее под управлением своей локальной «Windows». Тогда решение 
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нашей задачи будет протекать точь-в-точь, как если бы мы запустили ее сегодня на мощном 
ПК, где Windows позволяет запускать несколько одинаковых задач в многозадачном режиме.  
Учитывая, что логика работы Windows знакома  читателям лучше, чем логика работы 

современного суперкомпьютера, продолжим изложение так, как если бы описанная задача 
действительно решалась на одном ПК под управлением многозадачного варианта Windows. 
Посмотрим, как наша задачи будет решаться теперь. 
Запустим несколько экземпляров одной и той же программы, снабдив каждую программу 

своими данными о форме молекулы и о населенностях ее уровней. Известно, что программы 
под управлением Windows склонны вообще ничего не делать. Каждая оживает только тогда, 
когда Windows посылает лично ей некое сообщение. Тогда программа начинает 
обрабатывать это сообщение, а готовый результат отсылает назад в Windows, опять же в 
виде сообщения. Вот и в нашей системе «Windows» случайно выберет какой-то экземпляр 
бездействующей программы и пошлет ей сообщение, что в подведомственную ей молекулу 
попал квант света. Заданная программа заработает и будет следить за процессом распада 
возбуждения молекулы. Если случится переход на более низкий уровень с излучением 
кванта света, то программа отошлет в Windows такое сообщение. Если же возникнет 
возможность безызлучательного перехода молекулы в другую изомерную форму, то 
программа перейдет к интегрированию системы кинетических уравнений этой другой 
формы. Если программе удастся довести процесс до наинизшего возможного уровня данной 
молекулы или ее какого-то изомера, то программа остановится и не будет выдавать никаких 
сообщений программе Windows. Та, в свою очередь, получив сообщение о факте излучении 
любой молекулой любого кванта света, тут же определит, какой из случайных молекул 
модельной среды его можно передать. И отправит соответствующей программе нужное 
сообщение. Получившая это сообщение программа, даже если она была занята 
интегрированием своей системы уравнений, будет обязана приостановить процесс и 
отреагировать на сообщение изменением населенности подходящего уровня, если величина 
полученного кванта это позволяет. В противном случае квант просто пропадет, или будет 
возвращен в Windows.на ее усмотрение. 
Описанным образом будут работать все запущенные программы, и ни одна из них не 

будет делать ничего лишнего. Остановив весь процесс, мы в любое время сможем снять 
информацию о состоянии всей модельной среды. Затем, после анализа этой контрольной 
точки, сможем запустить процесс дальше. Скорее всего, и на таком компьютере 
производительность будет ниже максимальной теоретической, тем более, что нам придется в 
этой системе выделить одну из программ и придать ей особые свойства программы Windows. 
Однако мы достигнем главного, а именно полного согласования логики природного 
процесса, логики работы программы и всей архитектоники компьютера. И, это еще важней, 
мы достигнем удобства, то есть возможности в любой момент подсмотреть, что происходит 
в задаче. В молекулярном моделировании не так важна высокая производительность, как 
важен скорый ответ модели на заданный ей вопрос. 
В конце этого раздела осталось объяснить, почему мы не решаем описанную задачу на ПК 

под Windows уже сегодня, раз задача так хорошо ложится на архитектонику мощного 
современного ПК. Дело в размерностях моделей и в ограниченных вычислительных 
возможностях ПК. Мы могли бы поставить на ПК такую задачу лишь для нескольких 
моделей малых молекул, а они не способны к изомеризации. Так что мы просто не узнали бы 
ничего интересного. 
Следующая задача могла бы украсить сайт «математическая клетка» Института 

математической биологии РАН в Пущино-на-Оке, которым руководит академик В.Д. Лахно.   

Передача химической информации в живой среде 
Известно, что в живом организме информация от органа к органу передается в форме 

химических сигналов. Каждый орган, каждая органелла живой клетки представляет собой 
открытую неравновесную систему. Такая система в значительной мере автономна и работает 
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по собственному плану. В единый организм эти системы собираются не только механически, 
прилипая друг к другу, но и информационно, что позволяет им выполнять общий план 
целого организма. Вот эта информационная связь и осуществляется путем выбрасывания 
особых химических соединений в общее жидкое пространство организма. Каждый орган, 
получив предназначенное ему специфическое сообщение из общей среды, реагирует на него 
и отсылает назад химический же отклик. Хотелось бы промоделировать этот процесс, хотя 
бы на уровне одной клетки с ее многочисленными органеллами. 
Скопируемм сюда из предыдущего раздела все абзацы, начиная с  
«Учтем теперь, что в модельной среде из нескольких …». 
Заменим все «молекулы» на «органеллы», «кванты» на «химические сигналы», «переходы 

между уровнями» на «биохимические циклы». Мы увидим, что все наши выкладки и 
рассуждения останутся в силе. То есть, задача, сочиненная нами для В.Д. Лахно, сводится к 
предыдущей.   
Отсюда ясно, что необходимость располагать персональным кластером с 

программируемой архитектурой и адекватной архитектоникой является насущной не только 
для НШГ, но и для других сообществ, активно работающих в молекулярном моделировании. 
Ясно также, что мы не можем поручить постройку таких кластеров никаким компьютерным 
фирмам, мы будем вынуждены изготавливать их сами для себя и самостоятельно 
программировать логику сетевой коммутации. Но это не означает, что здесь нечего будет 
делать системным программистам. Мы уже умеем самостоятельно писать программы под 
Windows. Но мы, вероятно, не справимся сами с построением программы типа «Windows». 
Даже в очень упрощенном варианте, который будет обладать только таким минимумом 
свойств, чтобы  вытеснить из нашего кластера MPI. Вот этот социальный заказ мы выдадим 
soft-фирмам. Если они успешно справятся с этой задачей, то завтра мы сможем считать, что 
наш интеллект оказал существенное воздействие на развитие вычислительных технологий. 
Работа выполнена при финансовой поддержке РФФИ, грант № 04-07-90078-в. 
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