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Введение 

Высокопроизводительные вычисления играют 
значительную роль в проведении современных 
фундаментальных и прикладных исследований, 
разработках новых материалов, лекарств, новых 
видов промышленной продукции и в социальной 
сфере. На сегодняшний день многие задачи невоз-
можно решить без применения высокопроизводи-
тельных вычислительных систем. Среди актуаль-
ных вычислительноемких задач - моделирование 
материалов на молекулярном и атомарном уров-
нях, а также моделирование сложных взаимодей-
ствий биологических молекул. 

Основным инструментом выполнения высо-
копроизводительных расчетов на сегодня явля-

ются вычислительные кластеры или суперком-
пьютеры; когда требуется задействовать осо-
бенно большие объемы ресурсов, географиче-
ски распределенные суперкомпьютеры 
объединяют в грид-системы. Однако с разви-
тием каналов связи, соответствующим увеличе-
нием скорости и пропускной способности сети 
Интернет и локальных вычислительных сетей, с 
ростом производительности персональных ком-
пьютеров, все больший потенциал набирают 
Desktop Grid - грид-сети, объединяющие боль-
шое количество географически распределен-
ных, относительно небольших по мощности не-
специализированных вычислителей (как 
правило, персональных компьютеров). В таких 
системах вычислительные узлы не связаны 
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между собой и предоставляют вычислительные 
ресурсы на нерегулярной основе.  

Как правило, проекты Desktop Grid строятся 
на основе добровольно предоставляемых вычис-
лительных ресурсов компьютеров частных лиц 
и организаций (добровольные вычисления, 
volunteer computing). Однако существуют и при-
меры построения подобных частных распреде-
ленных систем в масштабах организации или 
группы организаций - Enterprise Desktop Grid. 
На сегодняшний день одной из наиболее попу-
лярных и развивающихся программных плат-
форм для реализации Desktop Grid является 
BOINC [1]. 

При этом, как правило, поддержка аппарат-
ной и программной инфраструктуры вычисли-
тельных проектов ложится на плечи специали-
стов, обеспечивающих и содержательную часть 
проекта. Это приводит к сложностям в запуске, 
поддержке и развитии проектов Desktop Grid, 
особенно проектов добровольных вычислений, 
как следствие, их число в мире явно не соответ-
ствует вычислительному потенциалу доступных 
ресурсов. Одним из решений этой проблемы яв-
ляется привлечение технологий облачных вы-
числений. 

Облачные вычисления хорошо зарекомендо-
вали себя на практике, обеспечивая удобство ис-
пользования, быстрое развертывание и общедо-
ступность. Исследование различных способов 
комбинирования Desktop Grid и облачных вы-
числений для получения преимуществ обеих 
концепций являлось предметом целого ряда 
научных работ [2]. 

Наиболее перспективным подходом, с нашей 
точки зрения, является концепция Desktop Grid 
as a Service [3], в рамках которой организуется 
предоставление высокопроизводительных вы-
числений на базе Desktop Grid как сервисов 
SaaS, PaaS и IaaS. В данной работе мы представ-
ляем облачный сервис выполнения виртуаль-
ного скрининга лекарств, реализованный на базе 
принципов Desktop Grid as a Service.  

Создание лекарств представляет собой тру-
доемкую задачу ввиду значительных временных 
затрат на поиск веществ, обладающих необхо-
димым терапевтическим действием и соответ-
ствующих всем критериям безопасности для че-
ловека. С момента начала разработки до вывода 

лекарства на рынок проходит в среднем 10-15 
лет. Один из начальных этапов процесса разра-
ботки лекарства состоит в формировании набора 
химических соединений-хитов (кандидатов на 
прохождение на последующие этапы разра-
ботки), потенциально имеющих высокую требу-
емую биохимическую активность по отноше-
нию к мишени - макромолекуле, связанной с 
развитием заболевания. Хиты ищутся среди низ-
комолекулярных химических соединений, назы-
ваемых лигандами. Метод роботизированного 
поиска хитов в лабораторных условиях (in vitro) 
называется высокопроизводительным скринин-
гом (high-throughput screening, HTS). В течение 
продолжительного времени он был основным 
способом проведения первого этапа разработки 
лекарства, однако он обладает рядом техниче-
ских ограничений и требует использования до-
рогостоящего лабораторного оборудования. 

С развитием высокоточных компьютерных 
моделей белков и процессов связывания лиган-
дов с мишенями, виртуальный скрининг (virtual 
screening, VS) [4] стал in silico (компьютерной) 
альтернативой HTS. В процессе виртуального 
скрининга проводится компьютерное моделиро-
вание взаимодействия лигандов с мишенью и 
оценивается вероятность образования устойчи-
вых молекулярных комплексов. Лиганды с вы-
сокими оценками такой вероятности становятся 
хитами. Виртуальный скрининг выполняется 
специальными компьютерными программами 
молекулярного докинга, такими как AutoDock 
Vina, CmDock, GOLD, FlexX и др. (современный 
обзор приведен в [5]).  

Проблема проведения виртуального скри-
нинга заключается в потребности в значительных 
вычислительных ресурсах и времени, необходи-
мых для оценки потенциальных фармакологиче-
ских свойств множества молекул и для иденти-
фикации наиболее подходящих лигандов. 
Несмотря на то, что оценка взаимодействия от-
дельного лиганда с наперед заданным белком 
производится достаточно быстро, объемы биб-
лиотек лигандов приводят к необходимости при-
влечения инструментов высокопроизводитель-
ных вычислений для проведения виртуального 
скрининга. Поэтому востребованы сервисы орга-
низации процесса виртуального скрининга  
с использованием высокопроизводительных  
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вычислительных ресурсов. Современный обзор 
таких сервисов на основе облачных вычислений 
приведен в работах [6,7], на основе Китайской 
национальной грид CNGrid - в [8], на основе су-
перкомпьютера Tianhe-2 - в [9]. Виртуальный 
скрининг также может проводиться на вычисли-
тельных ресурсах Desktop Grid в рамках добро-
вольных вычислений [10,11] или Enterprise 
Desktop Grid [12, 13]. 

Еще одной особенностью виртуального скри-
нинга зачастую является потребность в специа-
лизированных алгоритмах подготовки библио-
теки лигандов, организации вычислительного 
эксперимента и обработки результатов. Так, 
виртуальный скрининг не ограничен существу-
ющими библиотеками синтезированных моле-
кул и может использоваться для оценки соеди-
нений, которые еще не были синтезированы, а 
также фрагментов молекул. Разработка лекарств 
для отдельных классов заболеваний может под-
разумевать особые критерии подготовки биб-
лиотеки лигандов и выбора хитов (например, 
[14]). Поэтому проведение виртуального скри-
нинга может требовать существенных техниче-
ских усилий и времени. 

Существует ряд коммерческих решений, 
предоставляющих полный цикл виртуального 
скрининга на основе облачных вычислительных 
ресурсов - Virtual Screening as a Service [15-17]. 
Такие программные решения являются закры-
тыми, в их рамках сложно или невозможно реа-
лизовать собственные алгоритмы подготовки 
библиотеки лигандов и вычислительного экспе-
римента, а объем доступных вычислительных 
ресурсов ограничен. 

При этом, с одной стороны, себестоимость ис-
пользования облачных (виртуализованных), су-
перкомпьютерных и грид-ресурсов высока, а по-
литики использования многопользовательских 
высокопроизводительных вычислительных си-
стем накладывают ограничения как на объемы 
библиотек химических соединений и генерируе-
мых данных, так и на допустимое число парал-
лельных вычислительных задач; с другой сто-
роны, Desktop Grid хорошо подходит для решения 
задачи виртуального скрининга, а ресурсы практи-
чески неограниченно масштабируются. 

Учитывая это, в данной статье мы предла-
гаем новую концепцию сервиса High-

Throughput Virtual Screening as a Service 
(HiTViSc), представляющего собой специализи-
рованный облачный сервис виртуального скри-
нинга, основанный на высоко масштабируемых 
ресурсах Desktop Grid. В сравнении с существу-
ющими решениями, предложенная концепция 
объединяет в себе и облачные вычисления с их 
удобством использования и прозрачным бил-
лингом, и специализированный функционал 
виртуального скрининга, и вычислительную 
мощность и масштабируемость Desktop Grid. 
Данная работа развивает исследования, связан-
ные с развитием концепции Desktop Grid as a 
Service [3] применительно к задаче виртуаль-
ного скрининга лекарств, обобщает опыт про-
екта добровольных вычислений SiDock@home 
[10] и виртуального скрининга в рамках 
Enterprise Desktop Grid [13].  

Структура работы следующая. В разделе 1 
дается краткое описание концепции Desktop 
Grid и свободно распространяемой программ-
ной платформы реализации добровольных вы-
числений BOINC. В частности, в этом разделе 
описаны достоинства и недостатки Desktop Grid 
в целом и BOINC в частности, которые приводят 
нас к разработке сервиса HiTViSc. В разделе 2 
представлено краткое описание задачи вирту-
ального скрининга как одного из этапов разра-
ботки лекарств. Раздел 3 посвящен описанию 
концепции разрабатываемого сервиса виртуаль-
ного скрининга HiTViSc, использующего рас-
пределенные вычисления на базе Desktop Grid. 
Наконец, в заключении представлены выводы и 
обсуждение дальнейших направлений работы. 

1. Desktop Grid и BOINC, 
облачные вычисления 

Desktop Grid - это система высокопроизводи-
тельных распределенных вычислений, исполь-
зующая простаивающие ресурсы неспециализи-
рованных географически распределенных 
вычислителей, объединенных обычной сетью 
передачи данных. Как правило, вычислитель-
ными узлами Desktop Grid являются настольные 
компьютеры и ноутбуки добровольцев, подклю-
ченные к управляющему узлу через Интернет 
(эта концепция называется добровольными вы-
числениями), либо компьютеры организаций, 
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подключенные через локальную сеть (Enterprise 
Desktop Grid). 

Desktop Grid реализует простой рабочий про-
цесс: исходная вычислительно сложная задача 
разбивается на большое число относительно не-
больших подзаданий, каждое из которых может 
быть в сравнительно небольшое время решено 
на отдельном вычислительном узле; сервер про-
екта распределяет по сети подзадания по вычис-
лительным узлам и собирает результаты - такой 
цикл повторяется до тех пор, пока все подзада-
ния не будут решены; затем сервер объединяет 
решения отдельных подзаданий в общее реше-
ние вычислительно сложной задачи. Такая орга-
низация вычислений позволяет объединить 
сотни тысяч вычислительных узлов, распреде-
ленных по всему миру, обеспечивая большую 
масштабируемость и пиковую производитель-
ность, существенно превосходя по этим свой-
ствам традиционные высокопроизводительные 
вычислительные системы. Однако такая архи-
тектура также существенно ограничивает класс 
решаемых задач. Desktop Grid хорошо подходят 
для выполнения вычислительноемких расчетов, 
в которых исходная задача может быть разде-
лена на множество независимых подзадач. К та-
ким задачам относятся задачи поиска в много-
мерном пространстве решений (в том числе 
задача виртуального скрининга лекарств), моде-
лирование методами Монте-Карло и др.  

Одной из наиболее популярных и востребо-
ванных программных платформ для реализации 
проектов Desktop Grid является OpenSource-
платформа BOINC1. Эта платформа является 
стандартом де-факто для организации добро-
вольных вычислений; подробно архитектура и 
особенности системы описаны в статье [1]. Од-
нако для ученых, имеющих соответствующие 
вычислительноемкие задачи, BOINC остается 
технически сложным инструментом, что отра-
жается на числе активных мировых научных 
проектов добровольных вычислений [18].  

На сегодняшний день не существует гото-
вого решения для запуска научных расчетов на 
BOINC без участия технического специалиста. 
Одним из потенциальных решений является раз-
рабатываемый в настоящее время проект 

                                                      
1 https://boinc.berkeley.edu 

BOINC Central2, разработчики которого плани-
руют реализовать наиболее востребованные 
научные приложения на инфраструктуре 
BOINC и предоставлять ученым упрощенный 
доступ к ним. При этом будет автоматизировано 
только использование Desktop Grid, но не 
остальные этапы решения научной вычисли-
тельноемкой задачи. 

Другим перспективным направлением явля-
ется концепция Desktop Grid as a Service [3]. Эта 
концепция нацелена на реализацию преиму-
ществ облачных вычислений в высокопроизво-
дительной вычислительной инфраструктуре 
типа Desktop Grid. С одной стороны, инфра-
структура Desktop Grid as a Service, как и 
Desktop Grid, задействует простаивающие не-
специализированные компьютеры, связанные с 
управляющим узлом сетью передачи данных, с 
другой, как и облачные вычисления, она обеспе-
чивает удобный доступ по запросу к общему 
пулу настраиваемых вычислительных узлов, ко-
торые могут предоставляться как частными ли-
цами, так и организациями.  

В рамках данной работы мы представляем 
концепцию сервиса HiTViSc, реализующего 
подход Desktop Grid as a Service, чтобы предо-
ставить специалистам простое, доступное реше-
ние по проведению полного цикла виртуального 
скрининга на высокопроизводительных вычис-
лительных ресурсах, обладающих всеми пре-
имуществами Desktop Grid. 

2. Виртуальный скрининг лекарств 

Виртуальный скрининг, как было сказано 
выше, заключается в компьютерном моделиро-
вании взаимодействия белка-мишени с лиган-
дом. Такое моделирование само по себе не тре-
бует больших компьютерных ресурсов, однако 
большое количество лигандов, которые необхо-
димо проверить, делают исходную задачу очень 
вычислительноемкой (Рис. 1). При этом, так как 
проверка лигандов выполняется независимо, 
виртуальный скрининг является одной из при-
кладных задач, хорошо подходящих для реше-
ния с помощью Desktop Grid. Рабочий процесс 
выглядит следующим образом: сервер выдает  

2 https://github.com/BOINC/boinc/discussions/4965 
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каждому вычислительному узлу по одному или 
несколько лигандов и мишень; узел выполняет 
молекулярный докинг с помощью специальной 
программы и возвращает результат - оценку 
энергии и конфигурацию связывания лиганда с 
мишенью, после чего получает новое задание. 
Вычисление на каждом отдельном узле не зави-
сит от других, а множество лигандов задано за-
ранее, поэтому задача эффективно масштабиру-
ется в Desktop Grid на доступное количество 
узлов. При этом решение задачи не требует меж-
процессного взаимодействия и/или больших 
объемов хранения данных, поэтому Desktop Grid 
является более эффективным инструментом ре-
шения задачи виртуального скрининга, чем су-
перкомпьютер или грид. 

Виртуальный скрининг - это вычислительно-
емкая задача, в которой объем требуемых вы-
числений зависит от используемой базы данных 
(на практике применяются библиотеки от сотен 
до миллиардов лигандов), используемого при-
ложения молекулярного докинга, точности вы-
числений, требований ко множеству хитов. Так, 
например, для проведения виртуального скри-
нинга базы данных GDB-17 потребовалось бы 
более пяти месяцев непрерывных вычислений 
на самом мощном суперкомпьютере мира из 
списка TOP-500 2016 г. [19].  

Выполнение виртуального скрининга не все-
гда связано с полным перебором. Применяются 
специализированные библиотеки лигандов 
(например, коммерчески доступных или подго-
товленных для конкретного вычислительного 
эксперимента), может быть выбрана различная 
точность молекулярного докинга, что значи-
тельно сказывается на скорости выполнения 
виртуального скрининга. Поскольку важно не 
только количество, но и структурное разнообра-
зие хитов, то порядок тестирования лигандов 
оказывает важное влияние на скорость и каче-
ство получения результатов. 

Существует и применяется множество различ-
ных вариантов при экспертной подготовке биб-
лиотек лигандов, выборе и настройке программ 
молекулярного докинга и протоколов виртуаль-
ного скрининга. Поэтому большинство ученых 
проектируют и проводят весь цикл виртуального 
скрининга самостоятельно, в соответствии со сво-
ими потребностями и доступными вычислитель-
ными мощностями. Такой процесс является тру-
доемким и времяемким. Последовательность 
процедур и генерируемые данные при этом не со-
храняются и не доступны другим ученым. 

Все перечисленные нюансы должны быть 
учтены при реализации вычислительной  
платформы, чтобы обеспечить необходимую 

Рис. 1. Схематичное изображение процесса виртуального скрининга 
 Необходимо выбрать множество хитов из химического пространства потенциальных лекарств. Темно;серым цветом 

обозначены примеры библиотек лигандов. Результат виртуального скрининга ; список хитов, упорядоченных по 
оценкам энергии связывания с мишенью. 
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функциональность при проведении виртуаль-
ного скрининга. 

3. Концепция High�Throughput  
Virtual Screening as a Service 

Целью данной исследовательской работы яв-
ляется разработка вычислительного сервиса, ко-
торый, с одной стороны, предлагает пользовате-
лям удобный веб-интерфейс виртуального 
скрининга, визуализации и первичного анализа 
результатов, а с другой стороны - обеспечивает 
выполнение виртуального скрининга с помо-
щью распределенных вычислений на базе 
Desktop Grid, включая возможности по админи-
стрированию доступных вычислительных ре-
сурсов.  

Для разработки и реализации специализиро-
ванного вычислительного сервиса по проведе-
нию виртуального скрининга будут приме-
няться, в частности, авторские математические 
модели и алгоритмы управления заданиями в 
Desktop Grid, ранее предложенные и апробиро-
ванные как в рамках Enterprise Desktop Grid [13], 
так и в действующих проектах добровольных 
вычислений SiDock@home и RakeSearch3: тео-
ретико-игровая модель на основе игры заполне-
ния для скорейшего нахождения наиболее раз-
нообразных хитов виртуального скрининга [20], 
алгоритмы эффективной организации виртуаль-
ного скрининга в Desktop Grid на базе BOINC 
[21], теоретико-игровая  модель формирования 
пакетов заданий оптимального размера на ос-
нове иерархической игры [22], линейно-регрес-
сионная модель прогнозирования времени за-
вершения вычислительного эксперимента [23], 
алгоритмы оптимальной репликации заданий 
[24] и выбора кворума [25]. 

Сервис HiTViSc является реализацией кон-
цепции Desktop Grid as a Service [3], по которой 
высокопроизводительные вычислительные ре-
сурсы предоставляются пользователю в виде 
специализированного облачного сервиса. 

Сервис имеет три логических уровня реали-
зации: 

1. Первый уровень - вычислительный - обес-
печивает выполнение высокопроизводительных 

                                                      
3 https://rake.boincfast.ru/rakesearch/ 

расчетов на базе Desktop Grid, фактически пред-
ставляет из себя сервер Desktop Grid и реализует 
функции генерации заданий, коммуникации с 
вычислительными узлами (назначение заданий, 
передача исходных данных и расчетных прило-
жений) и учета результатов.  

2. Второй уровень - уровень виртуального 
скрининга - реализует специальные функции 
проведения виртуального скрининга, включая 
загрузку файла мишени, базы лигандов и расчет-
ного приложения, настройки параметров, прото-
кола молекулярного докинга и обработки ре-
зультатов, выбор внешних приложений для 
анализа и визуализации результатов. 

3. Третий уровень - пользовательский - предо-
ставляет интерфейс пользователя облачного при-
ложения, включая интерфейсы управления и 
настройки виртуального скрининга, визуализа-
цию прогресса выполнения эксперимента, визуа-
лизацию и анализ результатов, а также админи-
стрирование вычислительных ресурсов. 

В качестве вычислительных узлов высту-
пают клиенты Desktop Grid, обеспечивающие 
выполнение расчетов.  

Основным пользователем системы является 
ученый (один или в группе), проводящий вирту-
альный скрининг в рамках трех рабочих процес-
сов: 1) выполнение вычислительного экспери-
мента, 2) администрирование вычислительных 
ресурсов, 3) экспертный анализ результатов. 

1) Выполнение вычислительного экспери-
мента происходит следующим образом: 

(а) Загрузка мишени. 
Для описания мишени при молекулярном до-

кинге широко применяется формат PDB, ис-
пользуемый в ведущей открытой базе трехмер-
ных структурных моделей белков RCSB Protein 
Data Bank (RCSB PDB) [26]. В сложившейся 
практике виртуального скрининга пользователь 
загружает PDB-файл или указывает PDB-
идентификатор в базе RCSB PDB. Затем файл 
подготавливается к молекулярному докингу 
программными утилитами и/или вручную.  

(б) Выбор библиотеки лигандов. 
Подготовка библиотеки лигандов является 

экспертной задачей, результат решения которой 
влияет на качество виртуального скрининга. 
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Формат файлов зависит от целевой программы 
молекулярного докинга. Так, для CmDock ис-
пользуется формат SDF, для AutoDock Vina - 
формат PDBQT, и т.д. Выбор производится 
среди библиотек доступных на сервере системы, 
доступных через онлайн-интерфейсы или загру-
жаемых пользователем. Затем библиотека филь-
труется в соответствии с требованиями пользо-
вателя. Подготовленная библиотека лигандов 
хранится на сервере и является важной частью 
конкретного вычислительного эксперимента 
виртуального скрининга. 

Возможно также задание множества «кон-
трольных» лигандов, которое потребуется поль-
зователю для подготовки мишени и/или при ана-
лизе результатов виртуального скрининга.  

(в) Выбор программы докинга. 
Существует множество программ молеку-

лярного докинга (таких как уже упоминавшиеся 
CmDock, AutoDock Vina), различающихся как 
концептуально, так и технически (формат 
настроек, форматы файлов и т.д.). В сложив-
шейся практике обычно используется про-
грамма, доступная на сервере или локально, для 
которой спроектирован процесс виртуального 
скрининга. 

(г) Настройка протокола докинга. 
Вид и формат параметров зависят от конкрет-

ной программы молекулярного докинга. Напри-
мер, для CmDock это 3D-координаты центра 
сайта связывания и размер области докинга, 
число повторов молекулярного докинга, различ-
ные ограничения и фильтры4. Интерфейс си-
стемы предоставляет протокол по умолчанию с 
возможностью правки настроек.  

(д) Настройка протокола вычислительного 
эксперимента. 

Протокол вычислительного эксперимента 
определяет критерий отбора хитов и критерий 
остановки вычислительного эксперимента. 

 Критерий отбора хитов – это значение 
энергии связывания, при превышении которого 
лиганды считаются хитами. Это может быть по-
роговое значение или эффективность лиганда 
(энергия связывания, нормированная по числу 
атомов) или более сложный критерий отбора. 

                                                      
4 https://gitlab.com/Jukic/cmdock/-
/blob/master/docs/reference-guide/docking-protocol.rst 

 Критерий остановки вычислительного 
эксперимента - например, заданное число прове-
ренных молекул, заданное число хитов или за-
данная доля хитов от фиксированного числа 
проверенных молекул. 

(е) Выбор вычислительных ресурсов. 
Для выполнения виртуального скрининга 

пользователю доступны опции выбора вычисли-
тельных ресурсов. При этом, в соответствии с 
концепцией Desktop Grid, основой являются ре-
сурсы неспециализированных вычислителей, в 
том числе, привлекаемых в систему самим поль-
зователем. 

Расчеты в рамках эксперимента могут быть 
одного из трех типов: 

1. тестовые: для проверки корректности 
настроек эксперимента, 

2. публичные: результаты эксперимента, 
включая мишень, настройки и результаты вирту-
ального скрининга доступны широкой аудитории, 

3. частные: результаты эксперимента до 
4. из заданной библиотеки, 
 количество найденных хитов, 
 охват библиотеки (например, число кла-

стеров), 
 прогноз времени завершения вычисли-

тельного эксперимента. 
2) Администрирование вычислительных 

ресурсов.  
Концепция сервиса предполагает три типа 

вычислительных ресурсов, которые могут быть 
использованы в виртуальном скрининге как вы-
числительные узлы Desktop Grid: 

 Тестовое окружение. Ограниченный 
объем высоко доступных и надежных вычисли-
тельных ресурсов, используемых для проверки 
параметров на небольшом объеме вычислений.  

 Вычислительные ресурсы системы, 
предоставляемые в общее пользование добро-
вольцами и другими пользователями HiTViSc и 
используемые для выполнения экспериментов. 

 Собственные и партнерские подключен-
ные к системе вычислительные ресурсы, кото-
рые могут использоваться для собственных экс-
периментов, партнерских проектов или 
предоставляемые в общее пользование. 
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Важное значение имеет учет используемых 
вычислительных ресурсов. Так, одна из возмож-
ных политик сервиса может заключаться в том, 
что приоритет конкретного эксперимента может 
понижаться или повышаться в зависимости от 
того, насколько существенные ресурсы пользо-
ватель предоставляет другим проектам. При 
этом, подключение собственных ресурсов осу-
ществляется с помощью специальной ссылки 
подключения.  

3) Анализ результатов виртуального  
скрининга. 

Результаты виртуального скрининга пред-
ставляют собой список хитов, упорядоченных 
по оценкам энергии связывания с мишенью. Для 
каждого хита хранится оценка энергии связыва-
ния и  конформация - трехмерная модель моле-
кулы, соответствующая данной оценке.  

На практике для анализа и визуализации ре-
зультатов чаще всего применяется метод глав-
ных компонент (PCA-анализ) и кластеризация, 
которые выполняются сторонними програм-
мами (такими, как R, Clustvis и др.), реализую-
щими подходящие алгоритмы биоинформатики. 
Визуализация также является базовым методом 
для анализа результатов виртуального скри-
нинга. Применяется 2D-визуализация - в виде 
точек, спроецированных на плоскость (исполь-
зуется для визуальной оценки кластеризации и 
химического разнообразия) и 3D-визуализация - 
в виде молекулярных структур, связанных с ми-
шенью (используется для визуальной оценки ре-
зультатов молекулярного докинга и сравнения с 
«контрольными лигандами», если они есть). 

Наконец, обычная функция выгрузки дан-
ных, отфильтрованных по каким-либо крите-
риям, является универсальной возможностью 
использовать сторонние программы для анализа 
результатов. 

4) Многопользовательский доступ. 
Система HiTViSc является многопользова-

тельской. Это означает, что в рамках сервиса 
большое количество пользователей могут неза-
висимо проводить свои вычислительные экспе-
рименты. При этом, в общем случае каждый 
пользователь имеет доступ ко всему пулу ресур-
сов, который распределяется между пользовате-
лями планировщиком заданий. 

Внутри вычислительного проекта также ис-
пользуется многопользовательский подход: вла-
делец (автор) проекта может предоставить дру-
гим участникам в той или иной степени 
ограниченный доступ к настройкам проекта, вы-
числительным ресурсам и результатам. 

Каждому пользователю предоставляются 
следующие возможности: 

1. Доступ к учетной записи для выполнения 
вычислительных экспериментов, хранения и 
анализа результатов. 

2. Использование вычислительных ресурсов. 
3. Использование результатов вычислитель-

ных экспериментов по одному из трех вариантов 
доступа: результаты доступны всем пользовате-
лям системы, доступны определенной группе 
пользователей, или только автору. 

Основной планируемый режим работы под-
разумевает, что все генерируемые данные (под-
готовленные мишени и библиотеки лигандов, 
найденные хиты, оценки связывания и др.) мо-
гут использоваться широким кругом пользова-
телей для дальнейшего экспертного анализа с 
сохранением авторства. При этом существова-
ние общедоступной библиотеки результатов  
является, с одной стороны, основанием для при-
влечения к проекту добровольцев, предоставля-
ющих вычислительные ресурсы (как это широко 
распространено в добровольных вычислениях), 
а с другой стороны - станет весомым вкладом в 
общий научный прогресс в области биоинфор-
матики. 

Заключение 

Высокопроизводительные вычисления иг-
рают значительную роль в проведении совре-
менных фундаментальных и прикладных иссле-
дований и разработок. На сегодняшний день 
многие задачи невозможно решить без примене-
ния высокопроизводительных вычислительных 
систем. При этом, для решения конкретной вы-
числительно сложной задачи должен быть вы-
бран соответствующий инструмент, позволяю-
щий эффективно найти решение. 

Системы типа Desktop Grid хорошо себя за-
рекомендовали при решении задач виртуаль-
ного скрининга, обеспечивая высокую произво-
дительность и масштабируемость. Однако 



ПРОГРАММНАЯ ИНЖЕНЕРИЯ Е. Е. Ивашко, Н. Н. Никитина 

110 ИНФОРМАЦИОННЫЕ ТЕХНОЛОГИИ И ВЫЧИСЛИТЕЛЬНЫЕ СИСТЕМЫ 3/2023 

процесс развертывания Desktop Grid и обслужи-
вание вычислительного процесса, как правило, 
являются технически сложными для ученых 
(что, в частности, отражается на числе суще-
ствующих соответствующих проектов добро-
вольных вычислений). Решением проблемы мо-
жет стать High-Throughput Virtual Screening as a 
Service (HiTViSc) - облачный сервис виртуаль-
ного скрининга на основе Desktop Grid, постро-
енный по принципам Desktop Grid as a Service.  

В работе описана концепция сервиса 
HiTViSc: представлены три логических уровня 
функционирования (вычислительный, уровень 
виртуального скрининга и пользовательский), 
описаны рабочие процессы пользователя, свя-
занные с проведением виртуального скрининга, 
администрированием ресурсов, визуализацией и 
анализом результатов, а также принцип много-
пользовательского доступа. Дальнейшая работа 
связана с разработкой архитектуры, проектиро-
ванием и реализацией сервиса HiTViSc. 
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Abstract. Drug development is a time-consuming and resource-consuming problem. At the first stages 
of drug development, virtual screening plays an important role. Virtual screening is in silico selection 
of chemical compounds with potentially high required biochemical activity. To implement it, one 
typically needs high-performance computing resources, as well as software solutions for organizing the 
full loop of virtual screening. The paper presents the concept of High-Throughput Virtual Screening as 
a Service, which is a cloud-based virtual drug screening service based on the concept of Desktop Grid-
type distributed computing. We describe three logical levels of service operation, user workflows and 
the principles of multi-user access. The service will be a software system with the necessary 
functionality to solve the relevant, computationally intensive problem of virtual screening using the 
almost unlimitedly scalable Desktop Grid computing resources.  
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