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Повышение качества академического программного обеспечения (ПО), резкое 
снижение стоимости единицы вычислительного времени, возрастающее 
многообразие и сложность объектов моделирования, создают новые условия для 
проведения исследований и новые возможности реализации научного потенциала в 
виде своего ПО. На базе академического ПО и собственных разработок можно 
создавать сложные программные системы, в т.ч. моделирующие комплексы. 

Первый пример относится к задачам управления вычислениями. По мнению 
В.А.Деменьтева (ГЕОХИ РАН), перспективным является подход, при котором 
нужды теории молекулярного моделирования станут определять некоторые пути 
развития вычислительной техники, в особенности, суперкомпьютерной. Задавая 
программными средствами логику суперкомпьютера, будет возможно гибко 
управлять архитектурой кластера, погоняя ее под логику решения задач. Это 
позволит увеличить производительность 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.  

Второй пример связан с проверкой научных гипотез (В.А.Деменьтев, ГЕОХИ 
РАН). Допустим 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 задачи состоит в генерации нескольких гипотез относительно 
появления в высвечивающейся молекулярной системе тех или иных изомерных 
форм и последовательной проверке этих гипотез путем прогнозирования динамики 
населенности уровней всех участвующих в процессе изомеров, спектральных 
откликов и сравнения получаемых спектров с экспериментом. 

Третий пример относится к области управления процессом моделирования. 
Известно, что компьютерные методы поиска новых лигандов включает в себя три 
этапа: поиск исходной пространственной структуры, оптимизация структуры, поиск 
потенциальных лигандов и отбор вариантов для экспериментальной проверки. 

В настоящее время существует достаточное количество академических 
приложений, обеспечивающих решение функциональных задач, возникающих в 
процессе поиска новых лигандов. Поиск исходной трехмерной структуры белка 
может быть выполнен с использованием (В.С.Скворцов, НИИБМХ РАМН), как 
коммерческих приложений: Compose, Quanta, так и академических программ: 
Modeller, SwissModel и др. Оптимизация структуры низкомолекулярных соединений 
на основе квантово-химические расчётов осуществляется с помощью приложения 
Ampac в составе коммерческого пакета Sybyl, и академических программ Mopac 6 и 
Gamess. Молекулярно-механические расчёты осуществляются с использованием 
приложений: Махmin2, MMP, MM3 и академических программ: Amber, Gromacs. 
Оценка качества полученных молекулярных комплексов проводится коммерческим 
приложением CScore (Tripos), различными QSAR (CoMFA) методами, причем, 
большую часть оценок можно выполнить академическими программами, такими 
как NNC и др. 

Принципиальным является то, что многие академические программы не 
уступают коммерческим решениям по своим функциональным возможностям, а 
иногда и превосходят. Например, в задачах докинга академические программы 
Dock, Autodock, DockSearch вполне конкурентны приложениям CombiFlex и FlexX 
(Tripos), а моделирование по гомологии с использованием академической 
программы Modeller дает сопоставимые с приложением Composer (Tripos) 
результаты. Лучшие результаты в задачах оптимизации структуры и имитирования 
молекулярной динамики дают расчеты на академических программах Amber и 
Gromacs. 

Таким образом, было бы интересно рассмотреть возможность создания ПО 
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верхнего уровня в виде программной интегрированной среды, имеющей в своем 
составе полный набор модулей для работы с пространственными структурами 
белков и обеспечивающей управление объектами моделирования, скринингом и 
сквозной контроль данных на всех этапах вычислений.  

Во всех приведенных примерах, таких как, управление вычислениями, проверка 
научных гипотез, управление процессом моделирования мы имеем дело с 
неформализованными задачами выбора. Какие возможны подходы к решению 
такого типа задач? 

Рассмотрим один из классов интеллектуальных систем, основанные на знаниях 
экспертные системы (ЭС). Как известно, ЭС представляет компьютерную 
программу, позволяющую автоматизировать достоверные сведения человека-
эксперта в конкретной предметной области. Основное назначение ЭС состоит в 
решении неформализованных задач выбора, являющихся трудными для 
традиционных методов математического анализа и традиционных методов 
программирования. Таким образом, ЭС могли бы стать подходящим инструментом 
для решения неформализованных задач выбора. 

В качестве примера, рассмотрим макет ЭС для задачи раннего выявления 
инфекционных заболеваний. Данная задача является типичной для 
рассматриваемого случая. В реализации макета ЭС был использован подход 
основанный на концепции классификации синдромов (Syndromic Surveilance). 

Как известно, в медицине широко используются методы математического 
моделирования. В соответствии с Отраслевым стандартом 91500.09.0001-1999 
"Протоколы ведения больных. Общие положения" (ОСТ ПВБ) моделирование 
является математическим конструированием схемы, основанной на упрощающих 
допущениях о характеристике объекта. В частности, ОСТ ПВБ, разработанный в 
Лаборатории проблем стандартизации в здравоохранении Московской медицинской 
академии им И.М.Сеченов, определяет нозологическую, синдромальную и 
ситуационную модели пациентов. При создании макета были использованы Web-
ориентированные технологии. Центральным хранилищем информации служит база 
данных коммерческая или свободно распространяемая, позволяющая хранить и 
обрабатывать разнообразную информацию. Средства Macromedia Flash/Flex, 
Microsoft .NET обеспечивают пользователей богатыми интерактивными 
возможностями и инструментарием удаленного доступа. Java как основной язык, 
позволяет легко устанавливать систему и настраивать визуальные интерфейсы на 
любых платформах, в том числе и на мобильные устройства. 

На макете ЭС показана высокая эффективность выявления инфекционных 
заболеваний по клиническим признакам и результатам первичного осмотра. Таким 
образом на конкретном примере показана возможность реализации вариантов 
решения задач неформализованного выбора. При этом возникает ряд серьезных 
трудностей, связанных с интерпретацией исходных данных.  

При реализации систем ориентированных на решение неформализованных задач 
выбора наиболее приемлемым подходом является определение формальных 
спецификаций для описания и построения ЭС. При этом, в основе построения ЭС 
лежит схема специфицирования фактов и правил, основанных на математических 
формализмах. 
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