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Віртуальна лабораторія MoIDynGrid створена в рамках української академічної грід-інфраструктури для прове-
дення розрахунків молекулярної динаміки біологічних макромолекул. В віртуальній лабораторії MoIDynGrid впро-
ваджене інтегроване середовище для автоматизації комп'ютерних розрахунків. Створено веб-портал віртуальної 
лабораторії, що складається з розрахункового, аналітичного і навчального блоків та бази даних траєкторій молеку-
лярної динаміки. 
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Виртуальная лаборатория MoIDynGrid создана в рамках украинской академической грид-инфраструктуры для 
проведения расчетов молекулярной динамики биологических макромолекул. В виртуальной лаборатории 
MoIDynGrid внедрена интегрированная среда для автоматизации компьютерных расчетов. Создан веб-портал вир-
туальной лаборатории (http:/ /moIdyngrid.org), который состоит из расчетного, аналитического и обучающего бло-
ков и базы данных траекторий молекулярной динамики. 
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Вступ. Грід як нова інфраструктура науки ХХІ-го 
століття забезпечує глобальну інтеграцію комп'ютер-

них ресурсів і є основою для суттєвого прогресу су-
часної науки [1]. Слід зазначити, що комп'ютерні грід-
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технології широко і ефективно застосовуються в різних 
галузях сучасної біології і медицини [2-7]. Відомо, 
що ключовою концепцією грід-технологій є створен-
ня віртуальної організації - групи розподілених кори-
стувачів, які мають загальну мету і спільно викорис-
товують комп'ютерні ресурси. Створення інтегрова-
ного грід-середовища відкриває нові перспективи для 
розвитку досліджень в кожній галузі науки шляхом 
підвищення ефективності комп'ютерних обчислень 
при розв'язанні задач великої складності. 

В попередній роботі ми проаналізували існуючі про-
блеми взаємодії програмного забезпечення та дос-
лідників з грід-середовищем та розробили методики 
побудови інтегрованого середовища [8]. Запропоно-
вані методики орієнтовані на структуризацію та ро-
боту з великими об'ємами даних, що базуються на 
стандартних та відкритих протоколах зв'язку, вико-
нують інтеграцію з віртуальними організаціями на рівні 
застосувань грід, надають інтерфейси постановки та 
керування розрахунками, передбачають взаємодію 
з зовнішніми застосуваннями та дозволяють працю-
вати з різним програмним забезпеченням проміжно-
го рівня [8]. Робота реалізована на прикладі дослід-
жень молекулярної динаміки біологічних макромо-
лекул в рамках віртуальної лабораторії MoIDynGrid 
(http://moldyngrid.org), створеної в Інституті молеку-
лярної біології та генетики Національної академії наук 
України. 

Комп'ютерні розрахунки молекулярної дина-
міки біополімерів 

Метод комп'ютерного моделювання молекулярної 
динаміки (МД) - теоретичний метод дослідження 
поведінки біологічних макромолекул та молекуляр-
них систем [9-10]. Розроблений на засадах теоре-
тичної фізики, метод молекулярної динаміки широко 
використовується в комп'ютерній структурній біології 
та біофізиці. В основу методу покладений чисельний 
розрахунок класичних траєкторій руху макромоле-
кули в фазовому просторі координат та імпульсів її 
атомів. За допомогою аналізу траєкторій отримують 
інформацію про флуктуації та конформаційні зміни 
білків, нуклеїнових кислот та макромолекулярних 
комплексів, динамічні та термодинамічні параметри 
біополімерів [9-10]. Задачі, що розв'язує метод ком-
п'ютерного моделювання МД, охоплюють вивчення 
конформаційної рухливості біополімерів, конформа-
ційних змін білків в комплексах з лігандами, фолдин-
гу білків. Однією з найбільш важливих прикладних 
сфер застосування методу МД є молекулярна фар-
макологія, де пошук нових лікарських засобів прово-
диться завдяки комп'ютерному аналізу динаміки мак-

ромолекул . Такий підхід дозволяє суттєво прискори-
ти процес пошуку нового лікарського препарату та 
зменшити витрати на дослідження. 

Об'єктами досліджень МД є білки, нуклеїнові кис-
лоти та їх комплекси. Вихідними параметрами для 
комп'ютерного експерименту є структура об'єкта, що 
досліджується, та його оточуючого середовища. 
Структури об'єктів, а саме множини координат усіх 
атомів в структурі, визначаються експериментально 
за допомогою таких методів як рентгеноструктурна 
кристалографія та ЯМР-спектроскопія. Дані щодо 
середовища, в якому проходитиме симуляція МД, за-
даються дослідником під час роботи з програмним 
забезпеченням. Існує декілька програмних пакетів для 
розрахунку МД, які відрізняються підтримкою різних 
наборів силових полів та алгоритмів обробки даних. 
Одним з найбільш зручних програмних пакетів для 
аналізу білків є програмне забезпечення GROMACS 
(Groningen Machine for Chemical Simulations), що роз-
роблено та підтримується в університеті Гронінген, 
Нідерланди [10]. Цей програмний продукт є безкош-
товним, розповсюджується в вигляді вихідних кодів 
мовою С, підтримує компіляцію з використанням ви-
сокопродуктивних бібліотек та MPI (Message Passing 
Interface) [10]. Обраховані траєкторії займають значні 
об'єми дискового простору, який залежить від пара-
метрів симуляції: тривалості траєкторії та кроку роз-
рахунку. На кожному кроці в файл траєкторії запису-
ються значення координат всіх атомів системи. Па-
кет розрахунку молекулярної динаміки надає 
інтерфейси командного рядка до програмного забез-
печення - набору бінарних файлів, кожен з яких при-
значений для обрахунку того чи іншого етапу в алго-
ритмі, або аналізу характеристик отриманої траєкторії. 
Середовище для роботи дослідника обмежене засо-
бами командного рядка UNIX і вимагає додаткових 
знань поза його предметною областю. Для обрахун-
ку задач МД необхідно крок за кроком виконувати опе-
рації над вхідною структурою, для кожного етапу ство-
рюючи відповідні файли опису параметрів, визначаю-
чи тим самим параметри симуляції. Об'єм дискового 
простору для збереження результатів обрахунку пе-
ревищує сотні гігабайт, а збереження траєкторій у 
відповідності до параметрів розрахунку також покла-
дається на дослідника. Отже, для ефективного дос-
лідження такого класу задач необхідна автоматизація 
всіх етапів обрахунку та інтерфейсів для застосуван-
ня розподілених обчислень і елементів збереження. 
Об'єднання всіх необхідних компонент в єдине інтег -
роване середовище забезпечить автоматизацію нау-
кових досліджень, а застосування розподілених обчис-
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лень надасть необхідні потужності для ефективної 
обробки великої кількості даних та їх збереження. 

Інтенсивні дослідження конформаційної рухливості 
білків та їх комплексів методом моделювання моле-
кулярної динаміки проводяться в останні роки в Інсти-
туті молекулярної біології та генетики Національної 
академії наук України [11-14]. 

Одним з прикладів застосування грід-технологій 
для дослідження молекулярної динаміки біополімерів 
є віртуальна організація BioSimGrid, створена дослі-
дниками університетів Саусхемптона та Оксфорда 
у Великій Британії [15]. Проте цей проект є закри-
тим, доступ до вихідних кодів та файлів проекту на-
дається тільки за умови особистої співпраці з авто-
рами, а інсталяція порталу орієнтована на розширен-
ня власне BioSimGrid. Неможливими є самостійне 
використання порталу сторонніми організаціями, за-
стосування методик до дослідження інших проблем. 
Сам портал являє собою виключно веб-інтерфейс до 

бази даних, що реалізує набір операцій з траєкторіями, 
в тому числі, наприклад, візуалізацію (рендеринг) об-
'єкта досліджень. Розрахунок траєкторій проводиться 
за допомогою стандартних засобів командного рядка 
- використовується мова програмування Python та Perl 
для реалізації взаємодії з грід та базою даних [15]. 

Оскільки в попередній роботі [8] нами були розроб-
лені методики побудови інтегрованого середовища, 
орієнтовані на структуризацію та роботу з великими 
об'ємами даних, ці методики були застосовані для 

створення інтегрованого середовища для автомати-
зації розрахунків молекулярної динаміки біополімерів 
при вирішенні задач структурної біології і впровад-
жені в віртуальній лабораторії MoIDynGrid. 
ІНТЕГРОВАНЕ СЕРЕДОВИЩЕ ВІРТУАЛЬ-

НОЇ ЛАБОРАТОРІЇ MoIDynGrid 
Віртуальна лабораторія MoIDynGrid (http:// 

moldyngrid.org) була створена в 2008 р. для вирішен-
ня задач в галузях структурної біології і біоінформа-
тики, які потребують значних витрат машинного часу 
та оперують великими об'ємами інформації. Мета 
створення лабораторії полягає в розробці ефективної 
інфраструктури для проведення in silico розрахунків 
молекулярної динаміки біологічних макромолекул 
(білків, нуклеїнових кислот та їхніх комплексів) у вод -
но-іонному оточенні. MolDynGrid є частиною проек-
ту розвитку грід-сегмента Національної академії наук 
України на базі обчислювальних кластерів, що вхо-
дять в цей грід-сегмент [16-17]. Віртуальна лабора-
торія відображення в грід-інфраструктурі як вірту-
альна організація MolDynGrid, яка обслуговується 
сервером VOMS Київського національного універ-
ситету імені Тараса Шевченка. 

Автоматизацію розрахунків молекулярної динамі-
ки виконано за допомогою методик, запропонованих 
нами раніше в роботі [8]. Починаючи з 2009 року, 
коли почався процес впровадження інтегрованого 
середовища, віртуальній організації були надані ре-
сурси - кластери інститутів (рис. 1): 
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Рис 1. Кластери, доступні для віртуальної лабораторії MoIDynGrid в межах української 
академічної грід-інфраструктури. 
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1- ISMA (ІСМА) - Інститут сцинтиляційних ма-
теріалів НАНУ; 

2- KNU (КНУ) - Київський національний універ-
ситет імені Тараса Шевченка; 

3- ICBGE (ІКБГІ) - Інститут клітинної біології і 
генної інженерії НАНУ; 

4- IMBG (ІМБГ) - Інститут молекулярної біології 
і генетики НАНУ; 

5- MAO (ГАО) - Головна астрономічна обсерва-
торія НАНУ; 

6- KPI (КПІ) - «Київський політехнічний інститут»; 
7- BITP (ІТФ) - Інститут теоретичної фізики 

НАНУ. 
Для реалізації методик використано програмні за-

соби мов POSK Shell, PHP, Javascript. Як база даних 

середовища використовується безкоштовний продукт 
MySQL. Портал функціонує на сервері Інституту 
молекулярної біології і генетики НАН України під 
керуванням операційної системи Linux Fedora 
9 x86_64. URL серверу за яким можна отримати до-
ступ до ресурсу: https://moldyngrid.org. 

Створений і функціонує веб-портал віртуальної ла-
бораторії MoIDynGrid, який складається з розрахун-
кового, аналітичного і навчального блоків та бази 
даних траєкторій молекулярної динаміки. Веб-інтер-
фейс порталу має деревоподібну структуру. На го-
ловній сторінці (рис. 2) користувач отримує інформа-
цію про віртуальну лабораторію, останні новини та 
поточну активність розрахунків молекулярної дина-
міки в грід. Головна сторінка не потребує обов'язко-

Рис. 2. Головна сторінка порталу віртуальної лабораторії MolDynGrid. Загальний вигляд списку 
меню, моніторингу використаних процесорів в грід-середовищі, панелі управління та блоків 

віртуальної лабораторії MolDynGrid. 
вої авторизації і є доступною. З головної сторінки ко-
ристувач отримує доступ до блоків проведення об-
числень та роботи з результатами. 

Однією з особливостей є наявність моніторингу 
використаних процесорів в грід-середовищі, на го-
ловній сторінці порталу, користувачами віртуальної 
лабораторії MolDynGrid, який відображає діапазон 
доступних процесорних ядер (рис. 2). 

Нижче наведено дерево файлів порталу, яке втілює 
реалізацію методик побудови інтегрованого сере-
довища: 

Схему бази даних інтегрованого середовища зоб-
ражено на рисунку 3. 

База даних містить 16 таблиць та 18 зв'язків. При-
значення таблиць наступне: 

• author - інформація про дослідників; 
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• object - список об'єктів дослідження для струк-
туризації результатів за категоріями; 

• software - інформація про програмне забезпечен-
ня та його версію, за допомогою якого отримано ре-
зультати; 

• class - клас задачі для структуризації результатів 
за категоріями; 

• property - можливі параметри отримуваних трає-
кторій; 

• parameters - таблиця містить параметри траєк-
торій в базі даних; 

• trajectory - список траєкторій та їх ключові пара-
метри, також містить URL адресу у каталозі реплік 
до місцезнаходження файлу траєкторії; 

subnii tprofi le 

Рис. 3. Схема бази даних порталу. База даних середовища використовує програмний продукт 
MySQL. 

2 8 Медична інформатика та інженерія, № 1, 2010 



МЕДИЧНА ІНФОРМАТИКА 
ТА ІНЖЕНЕРІЯ 

• files - таблиця бінарних файлів, використовується 
поле md5 для визначення унікальності файлу; 

• ftype - типи файлів, що зберігаються в базі даних; 
• pdbs - структури в форматі PDB, з якими працює 

віртуальна лабораторія; 
• taskstate - стан виконання завдання; 
• submitter - застосування, за допомогою яких 

проводилась постановка завдання; 
• tasks - задачі віртуальної лабораторії та їх пара-

метри; 
• statement - вказує вхідні файли та параметри 

задач; 
• submitprofile - зберігає профілі постановки за-

дачі користувачів; 
• profile_files - пов'язує профіль користувача з фай-

лами, що збережені в базі даних. 
Доступ до блоків порталу потребує авторизації (на-

явного сертифікату користувача у веб-браузері). 

Розрахунковий блок є втіленням інтерфейсу підготов-
ки вхідних файлів та параметрів для задачі молекуляр-
ної динаміки, по завершенні роботи якого викликаються 
модулі отримання делегації та адаптер для постановки 
завдання в грід. Блок побудовано в вигляді майстра, що 
протягом роботи надає покрокові інструкції . Адаптер 
постановки завдання реалізовано сценарієм мовою 
POSIX Shell, в якому передбачена можливість автоном-
ної роботи. При автономній роботі сценарій використо-
вує інтерфейс RPC для взаємодії з порталом. 

Після того, як задача потрапила на кластер грід-
сегмента, вона стає у чергу планувальника. При на-
явності вільних ресурсів виконується сценарій розра-
хунку. Блок моніторингу та керування завданнями 
відображає інформацію про завдання, що містяться 
в базі даних інтегрованого середовища відповідно до 
фільтрів, визначених користувачем (рис. 4). Навпро-
ти кожного завдання, у випадку якщо користувач є 

Рис. 4. Моніторинг та керування завданнями користувачів в лабораторії MolDynGrid. 
його власником, доступні піктограми, натискання на 
які дозволяє виконувати операції над завданням. До-
ступні операції залежать від стану задачі і включа-
ють: видалення завдання, зупинку завдання, віднов-
лення завдання з контрольної точки, перегляд жур-
налів стандартного виводу та потоку помилок. 

Інформація про завдання оновлюється шляхом пе-
ріодичного звернення до інформаційної системи грід 
- BDH (Berkley Database information index). 

Інтерфейс до бази даних траєкторій відображає 
таблицю всіх опублікованих результатів. Натискан-
ням на запис в таблиці можна переглянути детальні 
параметри обрахунку (рис. 5). Відображення вклю-
чає структуризацію за об'єктами досліджень, та роз-
биває інформацію про траєкторію на сторінки для 
зручності роботи. 

У склад модуля входять 2 таблиці: таблиця загаль-
ного характеру та деталізація обраної траєкторії. До 
таблиці загального характеру належать такі показ-
ники: назва траєкторії, об'єкт досліджень, автор трає-
кторії, температура динаміки (К), тривалість динаміки 
(нс), програмний пакет, за допомогою якого прово-
дились розрахунки. До таблиці деталізації обраної 
траєкторії належить інформація про більш детальні 
показники симуляції як: тиск, крок динаміки, кількість 
кроків, розмір боксу, додаткові суміші і т.д. 

Після того, як користувач обрав конкретну траєк-
торію, вона матиме можливість перейти в статус 
аналізу чи продовження молекулярної динаміки з 
кінця запланованої зупинки. 

Для заповнення бази даних траєкторій МД було 
створено адміністративний розділ, через який до-
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Рис. 5. База даних обрахованих траєкторій молекулярної динаміки білків і нуклеїнових кислот. 

Рис. 6. Ієрархія адміністративного розділу бази даних траєкторій молекулярної динаміки. 
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трьох прикладів: програмне забезпечення 
(software), автор (author), параметри (property) 
(рис. 6). 

дають (Add), коригують (Edit) або видаляють 
(Delete) інформацію про існуючі траєкторії. Ниж-
че наведена схема ієрархії підрозділів у вигляді 
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Для розрахунків молекулярної динаміки використо-
вується програмний пакет GROMACS, який викори-
стовує велику кількість параметрів симуляції 
(property), значення котрих зберігається в *.mdp 

далі обравши об'єкт (Object), вказуємо ім'я 
(Trajectory name), температуру симуляції 
(Temperature), тривалість динаміки (Trajectory 
length), автора (Author), програмне забезпечення 
(Software) та завантажуємо запит (Upload). Нарешті, 
цю інформацію користувач може переглянути в де-
талізації обраної траєкторії. 

Створені веб-інтерфейси успішно пройшли перевірку 
відповідності до W3C стандарту XHTML 1.0 Strict 
(http://validator.w3 .org/). 

Висновки: Розроблені універсальні методики для 
побудови інтегрованого середовища, які в застосу-
ванні до задач розрахунку молекулярної динаміки біо-
логічних макромолекул забезпечують можливість 
проведення високоефективних обчислень в грід в 
рамках віртуальної лабораторії MoIDynGrid. Обгрун-
товано вибір веб-інтерфейсу як найбільш універсаль-
ного, інтероперабельного рішення реалізації інтерфей-
су користувача для створення порталу віртуальної 
лабораторії MoIDynGrid. Висунуто критерії до необ-
хідних функцій порталу віртуальної лабораторії 
MolDynGrid та за функціональним розподілом виді-
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