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Возможность использования большинства современных теоретических моделей 
для описания химических объектов и процессов во многом определяется 
доступностью необходимых вычислительных и информационных ресурсов. Как 
следствие, работы, направленные на повышение показателя 
производительность/стоимость становятся составной частью теоретических 
исследований в области химии. Последнее связано с тем, что отношение 
производительность/стоимость определяется не только применяемыми 
вычислительными и телекоммуникационными технологиями, но используемыми 
приложениями. Таким образом, построение специализированной системы, 
оптимальной для решения конкретного класса задач, требует профессиональных 
знаний не только в области информационных технологий, но и в соответствующей 
предметной области, в том числе и в методах решения задач, для которых создается 
вычислительная система [1].  

Наибольший эффект достигается, когда такие исследования ведутся комплексно, 
т.е. разработка решений в предметной области и выбор архитектуры для 
построения вычислительной и информационной систем осуществляются 
взаимосвязано. Поэтому не вызывает удивления тот факт, что работы такого рода 
ведутся не в организациях, специализирующихся в области инфокоммуникаций и 
вычислительной техники, а в институтах, для которых профильными являются 
задачи, для которых создаются распределенные вычислительные и 
информационные системы [2]. 

Комплексный характер такого рода исследований, включающих 
вычислительную, телекоммуникационную, информационную и методическую 
составляющие, требует специальных организационных решений. В представленном 
докладе предлагается многоуровневая модель инфокоммуникационного 
обеспечения химических исследований, в которой одни компоненты являются 
базой для других или дополняют их в составе единого целого. На основе этих 
элементов формируется два результирующих направления: одно прикладное, 
которое может быть определено как поддержка распределенных научных 
коллективов [3, 4], а второе фундаментальное, связанное с формированием 
теоретических представлений и моделей органической химии. 

Результаты реализации данной модели рассматриваются на примере Центра 
компьютерного обеспечения химических исследований на базе Института 
органической химии РАН [5]. 
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