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Семантичний ГРIД в молекулярних дослiдженнях
На даний час вiдомо бiльше нiж 30 мiльйонiв складних хiмiчних структур, що є ва-

жливими для медицини, бiологiчних наук та створення нових матерiалiв. Надзвичайно
важливим є розумiння властивостей цих структур. Для їх дослiдження визначають пове-
дiнку молекул використовуючи вiдомi фiзичнi закони, часом цi характеристики можуть
бути вимiрянi, проте у бiльшостi випадкiв вони повиннi бути розрахованi. Бiльшiсть
необхiдних характеристик може бути розраховано використовуючи рiвняння Шрьодiн-
гера, але кiлькiсть обчислень при цьому надзвичайно велика. При цьому обчислення
власне рiвняння не є основною складнiстю, набагато складнiшим є аналiз отриманих
результатiв: данi та коди молекул – дуже неоднорiднi без впорядкованої структури.

Саме така задача є однiєю з найважливiших для розробки семантичного ГРIДу.
Основна семантика – надзвичайно стiйка, програмнi коди також є дуже надiйними з
явною вираженою семантикою. Бiльше того, необхiднiсть у обчислювальнiй хiмiї є зна-
чною у багатьох науках, що не належать до хiмiчних – матерiалознавство, безпека,
бiологiчнi науки, науки про Землю та нанотехнологiї. Цi користувачi вимагають пiдхо-
ду “чорної скринi”, що пропонує отримання результатiв на вимогу, без розумiння того,
як обчислюється результат.

Враховуючи вимоги щодо зберiгання та обробки даних в молекулярних дослiджен-
нях, було розглянуто модель семантичного ГРIДу, що передбачає мiнiмальнi зусилля з
боку користувачiв для роботи з даними. Всi компоненти мiстять вiдкритий вихiдний код
та вiдкритi данi, що дозволяє будь-кому завантажувати або працювати з даними. Мо-
дель передбачає вiльне обчислювання молекулярних властивостей у “чорнiй коробцi”
використовуючи методи квантової механiки. Користувач завантажує данi у вiдомому
та зручному йому текстовому редакторi (наприклад Microsoft Word), далi данi в за-
лежностi вiд структури перетворюються в CML (Chemical Markup Language) або PML
(Polymer Markup Language), потiм вiдбувається перетворення у XML (Extensible Markup
Language) i на виходi данi зберiгаються в XML-репозiторiї.

Найбiльшу увагу у роботi придiлено опису мов CML та PML, що були розробленi
для опису семантики даних, що використовуються в молекулярних дослiдженнях. Бу-
ло проаналiзовано основнi переваги та недолiки кожної мови та сфери їх застосування.
В роботi запропоновано декiлька можливих покращень, що дозволять розглядати данi
мови не лише для опису конкретних фiзичних проблем (наприклад, розрахунку стру-
ктури полiмерних ланцюжкiв), а для усього спектру задач розв’язуваних за допомогою
семантичного ГРIДу в молекулярних науках.
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