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В числе исследований, проводимых в ИХФ РАН [1], имеется значительное 
количество задач, для которых характерны большая размерность моделей и 
необходимость расчетов многих вариантов, что требуют привлечения значительных 
вычислительных ресурсов. К таким задачам относятся, например, молекулярно-
динамическое моделирование структуры, подвижности и межмолекулярных 
взаимодействий сверхразветвленных молекул, моделирование химических и 
структурных дефектов в полимерных кристаллах, моделирование механических и 
термодинамических свойств конденсированных тел, а также и другие, в том числе 
молекулярно-биологические задачи. Для расчета моделей наряду с 
суперкомпьютерами и кластерными системами часто используются и мощные ПК, 
однако расчет при этом занимает от нескольких дней до нескольких недель. 
Использование же суперкомпьютеров, позволяет сократить время расчетов в 
несколько раз, но при этом возникают другие проблемы. В частности, отсутствует 
возможность интерактивного взаимодействия с программой, что не дает 
возможности вмешаться в ход расчетов, если исследователь видит, что параметры 
модели его не устраивают. При моделировании сложных объектов большой 
размерности в пакетном режиме невозможно предусмотреть все варианты развития 
событий и, соответственно, невозможно заранее заложить в сценарий 
моделирования все необходимые пути ветвления.  

Потребность в вычислительных ресурсах постоянно растет, поэтому необходимо 
найти системное, комплексное решение, которое позволит согласованно 
использовать разнородные информационно-вычислительные ресурсы, в том числе 
многочисленные ПК, при решении указанных задач. Наш опыт говорит о 
перспективности использования для этого Grid-сетей, обеспечивающих доступ к 
вычислительным ресурсам и хранилищам данных виртуальной организации 
исследователей (ВО) [2]. Участие ИХФ РАН в ВО RGRID [3] открывает 
возможности использования коллективных ресурсов сегмента, однако, в настоящий 
момент использование ресурсов Grid-сети требует от пользователя значительных 
усилий и непрофильных для него знаний. Если проблема создания удобного 
интерфейса к Grid-приложениям решается во многих проектах путем создания 
специализированных порталов [4], то созданию средств управления выполнением 
заданий в Grid-среде явно уделяется недостаточное внимание. Очевидно, что 
наличие таких средств важно как для интерактивного взаимодействия и управления 
выполнением задания, так и для эффективного использования разнородных 
ресурсов ВО.  

В рамках реализации сервис-ориентированной среды на базе программного 
обеспечения среднего уровня Globus Toolkit 4 (GT4) [5] в RGRID разработан и 
используется ряд высокоуровневых сервисов, позволяющих управлять процессом 
моделирования за счёт использования контрольных точек (КТ). По значениям 
параметров задачи в КТ исследователь может прекратить вычисления, изменить 
параметры моделирования или структуру  алгоритма, изменив последовательность 
вычислительных сервисов. Использование КТ позволяет также не пересчитывать 
задачу в целом заново, если возникла необходимость переноса выполнения задачи 
на другой ресурс (передиспетчеризация), например, если изменился статус 
выполняемого задания, образовались новые ресурсы или при выходе ресурса из 
сегмента. 

При разработке сервиса КТ использовались стандарты, предложенные в HLA 
(High Level Architecture) [6] для взаимодействия отдельных частей (федератов) 
комплекса задач моделирования. Реализация сервиса предусматривает хранение не 
только количественных значений параметров моделей, но также и структуру их 
взаимоотношений, семантику контекста всей совокупности информации о моделях, 
а также об использованных методах и ресурсах. При этом работа с данными 
осуществляется с помощью базовых сервисов OGSA-DAI [7], позволяющих 
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использовать распределённые гетерогенные СУБД, а работа с метаданными - 
посредством  собственного сервиса поддержки репозитория метаописаний (РМ) на 
основе XML базы данных [8]. Отметим, что сам РМ также является 
распределенным Grid-ресурсом, так как он реализован по технологии OGSA-DAI. В 
РМ в унифицированном виде хранится также и информация о местах размещения 
сервисов и данных, информация о ходе выполнения запущенных заданий. Эта 
информация позволяет более эффективно управлять процессом диспетчеризации, 
который осуществляется базовыми сервисами GT4 в КТ, путем выбора 
необходимых вычислительных сервисов  и адекватных вычислительных ресурсов.  

Разработанные на основе сервис-ориентированного подхода высокоуровневые 
сервисы контрольных точек и репозитория метаописаний позволяют выстраивать 
задание в целом как совокупность независимо выполняемых частей общего 
алгоритма задачи и интерактивно осуществлять управление расчетами в RGRID 
сегменте, тем самым повышая привлекательность Grid-ресурсов для пользователей, 
работающих с химико-физическими моделями большой размерности. 
Предложенные средства позволяют более эффективно использовать накопленные 
разнородные вычислительные мощности и в несколько раз ускорить процесс 
анализа таких задач, как, например, динамика полимерного кристалла при тепловой 
нагрузке.  
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