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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. Эти положения 
проиллюстрированы примерами работ, выполненных в Научной школе Л.А. 
Грибова. Замечено, что эффективность использования мощной вычислительной 
техники начинает сдерживаться чисто теоретическими трудностями 
моделирования. Намечены пути преодоления этих трудностей. Одним из средств 
здесь видится построение каждой лабораторией молекулярного моделирования 
собственного мини-суперкомпьютера с программированной логикой сетевых 
соединений и специальной операционной системой. Приведены примеры задач 
молекулярного моделирования, решение которых сегодня сдерживаются из-за 
несоответствия архитектоники суперкомпьютеров логике исследуемых процессов. 
Показана возможность эффективного решения этих задач с помощью 
специализированных мини-суперкомпьютеров с гибкой архитектурой. 
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