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В Центре компьютерного обеспечения химических исследований РАН (ЦКОХИ) в 
ИОХ РАН при поддержке РФФИ (проект 05-07-90305) создается химическая 
информационно-вычислительная система, интегрированная в гетерогенную GRID-
среду. Для интеграции в среду GRID в настоящее время используются средства 64-
разрядной версии Globus Toolkit (GT) 4.0.1 под управлением ОС SuSE Linux для x86-
64. 

Основная цель проекта - создание распределенной информационно-
вычислительной системы, способной работать в среде GRID (GRID-ИВС) и 
ориентированной на автоматизацию работы химика-исследователя с программами и 
базами данных в области молекулярного моделирования (квантовой химии, 
молекулярной механики и молекулярной динамики). GRID-ИВС включает: простой, 
химически естественный графический интерфейс пользователя, доступный через 
Web-браузер, для работы с удаленными базами данных и с квантовохимическими 
программами; базу данных (на сегодня в ЦКОХИ применяется PostgreSQL 8.0.1); 
вычислительные ресурсы Linux-кластеров и отдельных SMP-серверов ЦКОХИ. 
Создаваемая GRID-ИВС использует новый единый формат представления 
химических данных - Computational CML. С этой целью в настоящее время 
разработан, в частности, модуль конвертации результатов расчетов по программам 
Gaussian-98/03 в Computational CML. Применение языков типа CML отвечает общей 
тенденции к использованию XML в GRID-среде, в частности, средствами GT. 

Для интеграции баз данных (БД) в соответствии со стандартами GGF (Global Grid 
Forum, http://www.gridforum.org) используется OGSA-DAI (разработка на основе 
спецификаций GGF DAIS). Для аутентификации в системе компьютерной 
безопасности в настоящее время применяются инсталлированные нами средства 
Simple CA. 

C точки зрения химика создаваемая GRID-ИВС включает 3 крупных составных 
части. 

а) Графические интерфейсы пользователя-химика. Они базируются на Web-
интерфейсах, обеспечивают пользователю единую точку входа в территориально-
распределенную GRID-ИВС и включают, в частности, возможности: 

- графического интерактивного конструирования молекул из фрагментов (с 
возможностями поиска молекулярных фрагментов в БД) и манипулирования 
изображением молекулы; 

- подготовки и отправки на счет пакетных заданий для проведения расчетов по 
различным программам вычислительной химии (геометрические параметры 
молекулы могут генерироваться автоматически с помощью указанных выше средств 
графического конструирования молекул); 

- поиска в БД результатов квантовохимических расчетов. 
б) БД результатов квантовохимических расчетов ЦКОХИ, автоматически 

пополняемую в конце выполнения пакетных заданий. 
в) Подсистему вычислительных, в первую очередь, кластерных ресурсов ЦКОХИ, 

включающую аппаратные и программные ресурсы, в т.ч. прикладные программы 
вычислительной химии, их пользовательские интерфейсы и системы пакетных 
очередей. 

Для "раскрытия" информации о БД в GRID-среде разработан программный 
модуль, использующий средства информационных сервисов GT4 (MDS). Эта 
информация включает базовые данные об используемой СУБД и ее версии, а также 
информацию собственно для химика - о наличии в конкретной БД нашей GRID-ИВС 
полей записей, по которым можно проводить SQL- запросы. 

В дальнейшем планируется подключение в GRID-ИВС и других БД. 
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