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Аннотация. Для решения задач материаловедения в том числе многомасштабного моделирования для 
синтеза материалов с заданными свойствами в ФИЦ ИУ РАН создана современная цифровая платформа для 
научных исследований, представляющая собой совокупность центра компетенций, высокопроизводитель-
ного вычислительного комплекса и комплекса научных сервисов, предоставляемых исследователям в виде 
традиционных облачных услуг в режимах программных (SaaS), платформенных (PaaS) и инфраструктурных 
(IaaS) сервисов, а также с помощью специфических технологий предоставления исследователям научного 
сервиса как услуги (RaaS, Research as a Service).
Другими примерами научных областей для которых применяются научные сервисы в совокупности с серви-
сами высокопроизводительных вычислений являются: биомедицинская химия, кристаллография, компью-
терная лингвистика, искусственный интеллект.
В статье приводится описание информационно−вычислительной среды ЦКП «Информатика», составляющей 
основу инструментально−технологической инфраструктуры для макетирования, а также макета системы 
управления детерминированными научными сервисами цифровой платформы. 
В статье представлены результаты экспериментальных исследований, проведенных применительно 
к алгоритмам передачи и промежуточного хранения исходных данных, сервисам обмена данными при 
взаимодействии с пользователем платформы, облачным научным сервисам высокопроизводительных вы-
числений, алгоритмам взаимодействия адаптеров обмена данными при обеспечении взаимодействия между 
платформой, актуальных при решении задач многомасштабного моделирования для синтеза материалов с 
заданным свойствами.
Полученные результаты позволяют оценить практические аспекты функционирования цифровой платфор-
мы для научных исследований, предназначенной для эффективной организации научных исследований 
и управления научной приборной базой в интересах широкого круга исследовательских коллективов и про-
мышленных потребителей.

Ключевые слова: научный сервис, консолидированный научный сервис, цифровая платформа, облачные 
вычисления, сервис−ориентированная архитектура, микросервисы, гибкая интеграция

Введение

Для повышения эффективности проведения 

экспериментальных исследований в интересах циф-

ровой трансформации [1] в ФИЦ ИУ РАН создана 

современная цифровая платформа для научных ис-

следований. Она представляет собой совокупность 

центра компетенций, в котором концентрируются 

знания в конкретной области, высокопроизводи-

тельного вычислительного комплекса и комплекса 

научных сервисов (аналитических, образователь-

ных, библиотечных, вычислительных, аналити-

ческих и др.), которые предоставляют услуги раз-

личным сферам деятельности (образованию, науке, 

коммерции, промышленности, государственным 

структурам) [2—5].

Особое внимание уделяется исследованиям по 

многомасштабному моделированию для синтеза 

материалов с заданными свойствами [6, 7], которые 

направлены на разработку алгоритмов машинного 
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обучения и методов управления большими данны-

ми для решения задач квантово−механического 

моделирования. Использование нейросетевых ал-

горитмов позволяет с высокой точностью находить 

решение задач расчета электронной плотности при 

заданной конфигурации атомов, а также поиска 

атомной структуры, минимизирующей энергию 

системы. Выполняются работы в области полупро-

водникового материаловедения, высокоскорост-

ного взаимодействия твердых тел (внедрение) и 

моделирования свойств композитных материалов 

с дефектами. 

Для решения выше обозначенных задач мате-

риаловедения цифровая платформа предоставляет 

исследователям высокопроизводительные вычисли-

тельные ресурсы в виде традиционных облачных 

услуг в режимах программных (SaaS), платфор-

менных (PaaS) и инфраструктурных (IaaS) серви-

сов, а также с помощью специфических технологий 

предоставления исследователям научного сервиса 

как услуги (RaaS, Research as a Service) [8]. В эко-

системе цифровой платформы возможно создание 

облачных сред для интегрированных систем мо-

делирования ABINIT, VASP, Quantum ESPRESSO, 

LAMMPS, MEEP, MPB, OpenFOAM и др., что по-

зволяет проводить практически любые научные и 

научно−практические расчеты.

Настоящая работа представляет практические 

аспекты реализации этих решений на макете систе-

мы управления детерминированными научными 

сервисами цифровой платформы в части обеспече-

ния внешнего интерфейса с пользователями плат-

формы и результаты экспериментальных исследо-

ваний на макете по следующим направлениям:

− экспериментальное исследование алгоритмов 

передачи и промежуточного хранения исходных 

данных для проведения исследований и результатов 

исследований;

− моделирование функционирования сервиса 

обмена данными при взаимодействии с пользовате-

лем платформы, эксперименты по передаче больших 

объемов данных;

− экспериментальное исследование функцио-

нирования облачных научных сервисов высокопро-

изводительных вычислений;

− экспериментальное исследование алгоритмов 

взаимодействия адаптеров обмена данными при 

обеспечении взаимодействия между платформой и 

сервисами высокопроизводительных вычислений.

Макетирование системы управления детерми-

нированными научными сервисами проводилось 

для среды облачных вычислений с применением 

технологий виртуализации (контейнеризации) в па-

радигме сервис−ориентированной архитектуры на 

основе положений технологии «гибкой интеграции» 

(Agile Integration), web−интерфейсов и микросерви-

сов. Для макета использовались средства Центра 

коллективного пользования ФИЦ ИУ РАН (ЦКП 

«Информатика») [9].

Инструментально−технологическая среда 
для макетирования

Основу ЦКП «Информатика» составляет 

информационно−вычислительная среда, включаю-

щая в себя среду высокопроизводительных вычис-

лений и среду виртуализации, функционирующие 

на технических средствах ЦОД ФИЦ ИУ РАН [10] 

(рис. 1).

В состав технических средств ЦОД входят:

− телекоммуникационные средства (коммута-

торы, маршрутизаторы, межсетевые экраны) в со-

вокупности образующие телекоммуникационную 

подсистему ЦОД;

− серверная группировка ЦОД для обработки 

информации и высокопроизводительных вычис-

лений;

− технические средства системы хранения 

данных.

Телекоммуникационные средства образуют 

следующие основные вычислительные сети:

− сеть управления информационно−вычисли-

тельной и инженерной инфраструктурой ЦОД — 

низкоскоростная сеть Ethernet (1 Гбит/с);

− информационная вычислительная сеть — вы-

сокоскоростная сеть Ethernet (10/40 Гбит/с);

− сеть системы хранения данных — сеть Fibre 

Channel (16 Гбит/с);

− высокоскоростная сеть межузлового взаимо-

действия кластера высокопроизводительных вы-

числений — сеть InfiniBand (100 Гбит/с).

Серверная группировка ЦОД включает два типа 

серверов: информационные сервера виртуальной 

инфраструктуры и высокопроизводительные вы-

числительные сервера со следующими интеграль-

ными характеристиками:

− общее число серверов — 22 шт.;

− общее число центральных процессоров (CPU) 

— 41 шт.;

− общее число графических ускорителей (GPU) 

— 30 шт.;

− общее число ядер центральных процессоров 

(CPU Core) — 728 шт.;

− общий пул оперативной памяти (RAM) — 

13 ТБ.

Система хранения данных геораспределенное 

метрохранилище на основе сети FiberChannel об-

щим объемом чуть более 1 ПБ.

Среда высокопроизводительных вычислений 

ЦОД (HPC, High Performance Computing) включа-

ет:

− гибридный высокопроизводительный вы-

числительный комплекс архитектуры IBM Power9 

c GPU Nvidia V100 NVlink (2 узла, 8 GPU);
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− гибридный высокопроизводительный вы-

числительный комплекс архитектуры Intel c GPU 

Nvidia V100 (2 узла, 16 GPU);

− вычислительный комплекс (ВК) архитектуры 

Intel c GPU Nvidia P100 и K80.

Комплексы объединены в высокопроизводи-

тельный вычислительный кластер под управлени-

ем диспетчера задач Slurm и предназначены для 

решения широкого спектра задач, относящихся к 

классу HPC. Диспетчер задач Slurm предоставляет 

пользователям широкие возможности для решения 

вычислительных задач математического модели-

рования и искусственного интеллекта посредством 

запуска вычислительных заданий:

− на одном сервере из состава комплекса;

− на группе серверов, относящихся к одному 

комплексу;

− на серверах и/или группе серверов, относя-

щихся к разным комплексам.

Среда виртуализации обеспечивает функ-

ционирование широкого круга информационно−
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вычислительных систем, предоставляет возмож-

ность построения экспериментальных стендов и 

создания макетов информационных облачных си-

стем, в том числе макета системы управления де-

терминированными научными сервисами цифровой 

платформы.

В работах [11—13] описаны архитектура, под-

ходы и решения, применяемые при создании макета 

системы управления детерминированными научны-

ми сервисами цифровой платформы (рис. 2). Предла-

гаемые в этих работах решения и подходы позволяют 

широкому кругу исследователей и промышленных 

потребителей воспользоваться достоинствами тех-

нологий цифровой экономики в сфере науки.

Интеграционная система является централь-

ным элементом макета и обеспечивает взаимодей-

ствие систем макета. 

Система ведения каталога научных сервисов 

является основой предоставления научных сер-

висов цифровой платформой и предназначена для 

спецификации научного сервиса.

Рис. 1. Инструментально−технологическая среда ЦКП «Информатика»

Fig. 1. Instrumental and technological environment of the Center for Collective Use “Informatics”
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Система заказа научного сервиса предназначена 

для документирования процессов оказания научной 

услуги в результате выполнения процессов поиска, 

выбора и заказа научной услуги во взаимодействии 

с каталогом научных сервисов, системой планиро-

вания и учета ресурсов, а также системой учета 

результатов и экспертных оценок.

Система планирования и учета ресурсов предна-

значена для ведения реестра ресурсов (персонала, 

приборной базы, расходных материалов) и их со-

стояния, а также календаря загрузки и резервиро-

вания ресурсов. 

Система учета результатов и экспертных оце-
нок предназначена для ведения реестра результатов 

и накопления оценок предоставленного сервиса в 

реестре заказов. 

Система доступа и обмена с пользователями 

обеспечивает внешний веб−интерфейс взаимодей-

ствия пользователя с цифровой платформой науч-

ных сервисов для трех категорий пользователей: 

заказчика сервиса, поставщика сервиса и оператора 

(администратора, аналитика) платформы.

Далее в статье представлены результаты экс-

периментальных исследований алгоритмов взаимо-

действия пользователя с научными сервисами циф-

ровой платформы по следующим направлениям:

− экспериментальное исследование алгоритмов 

передачи и промежуточного хранения исходных 

данных для проведения исследований и результатов 

исследований;

− моделирование функционирования сервиса 

обмена данными при взаимодействии с пользовате-

лем платформы, эксперименты по передаче больших 

объемов данных;

− экспериментальное исследование функцио-

нирования облачных научных сервисов высокопро-

изводительных вычислений;

− экспериментальное исследование алгоритмов 

взаимодействия адаптеров обмена данными при 

обеспечении взаимодействия между платформой и 

сервисами высокопроизводительных вычислений.

Экспериментальные исследования 
функционирования облачных научных сервисов 

высокопроизводительных вычислений

Экспериментальное исследование алгоритмов пе-
редачи и промежуточного хранения исходных данных 
для проведения исследований и результатов иссле-
дований. Передача исходных данных от источника 

данных к среде обработки данных, расположенной в 

облачной цифровой платформе, сама по себе являет-

ся предметом исследований и поиска оптимального 

алгоритма функционирования. 

Алгоритм передачи данных должен учитывать 

объем необходимых для исследования данных, про-

изводительность источника данных и каналов пере-

дачи данных, потребность вычислителя в скорости 

доставки данных, возможность повторного получе-

ния данных из источников.

С целью проведения исследований по выбору 

тех или иных алгоритмов передачи данных были 

проведены эксперименты по моделированию сле-

дующих исходных ситуаций.

Вариант 1. Объем данных, необходимых для 

вычислений не превосходит возможности храни-

лища данных вычислительного комплекса. Произ-

водительность источника данных и каналов связи 

Макет системы

Рис. 2. Взаимосвязь функциональных компонентов макета системы управления сервисами цифровой платформы

Fig. 2. Interrelation of the functional components of the layout of the digital platform service management system
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позволяют осуществить передачу данных за при-

емлемое время до начала эксперимента. Потребность 

вычислителя в потоке данных удовлетворяется 

производительностью хранилища данных вычис-

лительного комплекса.

Вариант 2. Объем данных, необходимых для 

вычислений превосходит возможности хранилища 

данных вычислительного комплекса. Возможна за-

грузка части необходимых данных в промежуточное 

хранилище. Потребность вычислителя в потоке дан-

ных удовлетворяется производительностью храни-

лища данных вычислительного комплекса.

Вариант 3. Объем данных, необходимых для 

вычислений превосходит возможности хранилища 

данных вычислительного комплекса. Возможна за-

грузка часть необходимых данных в промежуточное 

хранилище. Потребность вычислителя в потоке 

данных не удовлетворяется производительностью 

хранилища данных вычислительного комплекса.

Вариант № 1 является тривиальным и для его 

реализации требуется последовательная загрузка 

исходных данных из источника данных в храни-

лище вычислительного комплекса с последующим 

выполнением расчетной задачи. 

В варианте № 2 для организации передачи 

данных используется промежуточный буфер, в ко-

торый до начата вычислений загружается массив 

исходных данных из источника данных, после чего 

выполняется вычислительная задача. Параллельно 

с выполнением вычислительной задачи осущест-

вляется передача данных из источника данных 

в освобождающиеся области промежуточного буфера. 

В случае опустошения промежуточного буфера вы-

полнение расчетной задачи приостанавливается до 

заполнения буфера данными из источника данных. 

Наиболее сложным с точки зрения организации 

вычислительного процесса является вариант № 3. 

В этом случае производительности промежуточ-

ного хранилища недостаточно для предоставления 

вычислительной задаче исходных данных с про-

изводительностью, обеспечивающей непрерывное 

выполнение вычислительной задачи. Требуются 

дополнительные системотехнические решения, по-

зволяющие внутри существующего вычислитель-

ного комплекса создать высокопроизводительное 

промежуточное хранилище данных. 

В эксперименте в качестве высокопроизводи-

тельного промежуточного хранилища использо-

вался выделенный в системе хранения данных ЦОД 

ФИЦ ИУ РАН блок накопителей SSD, обладающих 

высокой скоростью передачи данных. Такое си-

стемотехническое решение позволяет обеспечить 

увеличение потока данных от хранилища к вы-

числителю и преодолеть ограничение по произво-

дительности источника.

Отметим, что другими методами повышения 

производительности промежуточного хранилища 

данных является использование параллельных 

файловых систем, объединяющих группу узлов 

хранения данных и узлов потребителей данных. В 

качестве примеров таких решения можно приве-

сти параллельную файловую систему Lustra или 

проприетарное решение компании IBM — Elastic 

Storage.

Эксперименты с передачей и промежуточным 

хранением массивов данных, предназначенных для 

решения научных задач показали, что для опти-

мального обеспечения расчетных задач исходными 

данными требуются как алгоритмические, так и 

системотехнические решения, направленные на 

организацию вычислительного процесса и создание 

высокопроизводительных компонентов хранения 

данных на основе открытых либо проприетарных 

решений. 

Моделирование функционирования сервиса об-
мена данными при взаимодействии с пользователем 
платформы, эксперименты по передаче больших 
объемов данных. Моделирование функционирования 

сервиса обмена данными заключалось в проведении 

экспериментов по передачи/загрузки пользователем 

данных из различных web−интерфейсов цифровой 

платформы, поддерживающих функции передачи/

получения данных, в существующую систему хра-

нения данных информационно−вычислительной 

среды ЦОД ФИЦ ИУ РАН, в которой были выделены 

три области памяти, имитирующие коллективное, 

персональное и промежуточное хранилище дан-

ных цифровой платформы. Взаимодействие сервиса 

обмена данными с системой хранения данных осу-

ществлялось по протоколу NFS.

В ходе экспериментов было установлено, что:

1) по управляющим воздействиям пользо-

вателей сервисы, отвечающие за работу web−
интерфейсов, осуществляют вызов экземпляра 

сервиса обмена данными и передают ему список 

загружаемых данных;

2) осуществляется двустороннее взаимодей-

ствие сервиса обмена данными с сервисом автори-

зации; сервис обмена данными отправляет сервису 

авторизации запросы о допустимости выполнения 

пользователем операции загрузки/получения дан-

ных и получает ответы от сервиса авторизации;

3) сервисом обмена данных осуществляется 

проверка объема и формат загружаемых данных 

на соответствие объему и форматам, допустимым 

для формы загрузки; определяется тип хранилища, 

в которое будут помещены данные; определяются 

права доступа других пользователей к загружае-

мым данным и осуществляется загрузка данных во 

временное хранилище; 

4) осуществляется двустороннее взаимодей-

ствие сервиса обмена данными с сервисом анти-

вирусного сканирования. Сервис обмена данными 

отправляет сервису антивирусного сканирования 
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запросы о допустимости загрузки данных из вре-

менного хранилища и получает ответы от сервиса 

антивирусного сканирования;

5) сервисом обмена данных осуществляется 

передача управляющих команд в систему хране-

ния данных на перемещение данных из временного 

хранилища в коллективное или персональное хра-

нилище.

Эксперименты по передаче о обработке больших 

данных проводились на гибридном высокопроиз-

водительном комплексе архитектуры IBM Power 

9, подключенному к системе хранения данных по 

протоколу NFS. Эксперименты по передаче боль-

ших объемов данных проводился путем генерации 

случайных наборов данных вне вычислительного 

комплекса и их передаче в систему хранения дан-

ных. Эксперименты показали, что узким местом 

являются каналы связи, соединяющие источники 

данных с вычислительным комплексом. 

Экспериментальное исследование функционирова-
ния облачных научных сервисов высокопроизводитель-
ных вычислений. Основной задачей функционирова-

ния научных сервисов высокопроизводительных вы-

числений в облачной среде является предоставление 

пользователям доступа к высокопроизводительным 

вычислительным средам (HPC) в виде SaaS, PaaS, 

IaaS посредством технологий виртуализации, «гиб-

кой интеграции» и web−интерфейсов.

Экспериментальные исследования функциони-

рования научных сервисов высокопроизводитель-

ных вычислений макета системы управления де-

терминированными научными сервисами цифровой 

платформы заключались в предоставлении пользо-

вателям доступа к ресурсам гибридного высокопро-

изводительного вычислительного комплекса (ГВВК) 

архитектуры IBM Power 9 в среде высокопроизво-

дительных вычислений ЦОД ФИЦ ИУ РАН. 

При проведении экспериментальных исследо-

ваний была смоделирована работа сервисов, относя-

щихся к типам SaaS и PaaS [14—17]. В ходе экспери-

ментов выполнялись следующие проверки:

1) проверка получения пользователем доступа 

к сервисам высокопроизводительных вычислений и, 

как следствие, к интерпретатору командной стоки 

индивидуальной среды исполнения ГВВК; в резуль-

тате работы сервиса доступа по VPN−сети и системы 

доступа пользователей к сервисам цифровой плат-

формы пользователь получал доступ к сервисам 

высокопроизводительных вычислений; 

2) проверка обмена данными пользователя с 

цифровой платформой; в результате работы сервиса 

обмена данными между пользователями и цифровой 

платформой пользователь обменивался данными с 

цифровой платформой;

3) проверка получения пользователем доступа к 

своим данным в индивидуальной среде исполнения 

ГВВК; в результате работы адаптера для обмена 

данными между сервисами цифровой платформы 

и сервисами поставщиков услуг пользователь по-

лучал доступ к своим данным в индивидуальной 

среде исполнения ГВВК.

В результате экспериментов по предоставлению 

облачного сервиса высокопроизводительных вычис-

лений типа PaaS пользователь получал облачный 

программно−технический ресурс, позволяющий 

формировать программную среду и решать научную 

задачу с использованием ресурсов высокопроизво-

дительной вычислительной среды. Опыт ФИЦ ИУ 

РАН показывает, что сервисы типа PaaS являются 

наиболее востребованными при решении научных 

задач, поскольку предоставляют максимальную 

гибкость при формировании индивидуальной про-

граммной среды, что особенно важно для исследо-

вательских работ.

Эксперименты по предоставлению облачных 

сервисов SaaS проводились в едином комплексе ис-

следований с сервисами PaaS. Для этого на этапе 

формирования индивидуальной среды исполнения 

после завершения всех операций по формированию 

и настройке виртуального контейнера образ этого 

контейнера помещался в репозиторий вычисли-

тельного комплекса и становился доступным для 

создания новых контейнеров.

В результате пользователь получал возмож-

ность создать готовую вычислительную среду из 

репозитория без дополнительных настроек, что 

позволяет после создания контейнера сразу пере-

ходить к этапу загрузки исходных данных и вы-

полнения приложений. 

Сервисы SaaS могут быть востребованы для 

многократного повторения высокопроизводитель-

ных вычислений, не требующих изменения вычис-

лительной среды. Такой подход позволяет экономить 

ресурсы вычислительного комплекса.

Примерами научных областей для которых 

применялись сервисы высокопроизводительных 

вычислений являются: биомедицинская химия, кри-

сталлография, материаловедение, компьютерная 

лингвистика, искусственный интеллект и другие. 

Сервисы высокопроизводительных вычислений 

для задач биомедицинской химии были использо-

ваны для поиска молекулярных структур, обла-

дающих биологической активностью по отношению 

к мускариновым рецепторам, которые являются 

важными биомишенями, ингибиторы которых рас-

сматриваются как лекарственные средства для 

лечения целого спектра патологических состояний 

[18], а также для построения универсальной модели 

предсказания значений IC50 ингибиторов нейрами-

нидазы вируса гриппа произвольного штамма [19].

Сервисы высокопроизводительных вычислений 

для задач кристаллографии применялись для по-

строения энергетических моделей молекулярного 

взаимодействия [20].
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Для задач вычислительного материаловедения, 

включая задачи молекулярно−динамического моде-

лирования процесса высокоскоростного взаимодей-

ствия частиц [21] и теплопереноса в многослойных 

структурах проводилось развертывание специфиче-

ской интегрированной среды VASP на основе базово-

го контейнера с программным обеспечением CUDA. 

В задачах анализа больших объемов текстов 

выбраны две функции, наиболее востребованные 

у пользователей и требовательные к объему вы-

числений, а именно семантический поиск и поиск 

текстовых заимствований [22]. Для решения данной 

задачи была развернута нетипичная конфигурация 

— на основе постоянно функционирующего контей-

нера, обрабатывающего запросы пользователей к 

web−серверу. 

В качестве примера научного исследования с 

использованием методом искусственного интеллек-

та можно привести сегментирование трехмерных 

медицинских изображений, полученных при по-

мощи компьютерной томографии, с применением 

нейронных сетей глубокого обучения, проводимого 

участниками магистерских программ [23].

Экспериментальное исследование алгоритмов 
взаимодействия адаптеров обмена данными при обе-
спечении взаимодействия между платформой и сер-
висами высокопроизводительных вычислений. Адап-

теры обмена данными, обеспечивающие взаимодей-

ствие пользователя и вычислительного комплекса 

представляют собой сервисы цифровой платформы, 

использующие единую службу аутентификации 

платформы (SSO) для получения доступа к цен-

трализованному хранилищу данных. Алгоритм 

функционирования службы−адаптера предполагает 

выполнение следующих шагов:

− определение прав пользователя по результа-

там аутентификации в домене SSO;

− выделение области данных в хранилище дан-

ных, которая ассоциирована с пользователем;

− передача данных по инициативе пользовате-

ля, либо по инициативе вычислительного комплекса 

(загрузка данных из источника).

В случае передачи данных по инициативе поль-

зователя:

− предоставление доступа к интерфейсу пере-

дачи данных. В качестве протокола передачи дан-

ных использовались протоколы SFTP (передача на 

основе протокола SSH) и HTTPS;

− прием данных от пользователя (источника) и 

помещение их в хранилище;

В случае передачи данных по инициативе вы-

числительного комплекса (загрузка данных из ис-

точника):

− получение доступа к интерфейсу передачи 

данных. В качестве протокола передачи данных ис-

пользовались протокол HTTP, при необходимости с 

использованием аутентификации;

− загрузка данных от источника и помещение 

их в хранилище.

Отметим, что облачная среда вычислительного 

комплекса позволяет создавать внутренние сервисы 

платформы на базе тех же принципов, что и серви-

сы, предназначенные для обслуживания пользо-

вателей. В эксперименте адаптер обмена данными 

представлял собой виртуальный контейнер на базе 

технологии docker, разворачиваемый в облачной 

среде. Для каждой пользовательской сессии созда-

вался отдельный контейнер, выполняющий описан-

ный выше алгоритм. Таким образом, адаптер пере-

дачи данных предоставлял пользователю облачный 

сервис типа SaaS. 

Среда исполнения адаптера, основанная на 

сценариях языка Python, которые обеспечивают 

выполнение аутентификации (через SSO), работу по 

протоколам SFTP, HTTP/HTTPS, взаимодействие с 

хранилищем данных. 

В случае необходимости может быть использо-

ван любой другой контейнер, выполняющий другие 

внутренние алгоритмы, однако, предоставляющий 

унифицированный интерфейс для пользователя и 

файлового хранилища.

Эксперименты показали, что такая модульность 

особенно удобна при взаимодействии с разнотипны-

ми источниками данных, интерактивными пользо-

вателями и автоматизированными системами, кото-

рые могут выступать в роли пользователей высоко-

производительного вычислительного комплекса.

Таким образом, при создании адаптеров об-

мена данными поддерживается множественность 

алгоритмов доступа и взаимодействия источника 

данных и хранилища данных высокопроизводи-

тельного комплекса при сохранении интерфейсов 

взаимодействия. 

Выполнению этих условий способствует реа-

лизации адаптера данных как облачного сервиса 

цифровой платформы типа SaaS.

Заключение

В статье представлены результаты эксперимен-

тальных исследований, проведенные применительно 

к алгоритмам передачи и промежуточного хранения 

исходных данных, сервисам обмена данными при 

взаимодействии с пользователем платформы, облач-

ным научным сервисам высокопроизводительных 

вычислений, алгоритмам взаимодействия адаптеров 

обмена данными при обеспечении взаимодействия 

между платформой, актуальных при решении за-

дач многомасштабного моделирования для синтеза 

материалов с заданным свойствами.

Экспериментальные исследования, продемон-

стрировали следующие результаты:

− обмен данными касательно сведений о време-

ни начала выполнения услуги, исполняемой команде 
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и исходных данных, о ходе и результате выполнения 

услуги целесообразно реализовывать с применени-

ем технологий web−интерфейсов (web−API в стиле 

REST или gRPC). Обмен данными, содержащими 

исполняемую команду, исходные данные, результат 

выполнения во избежание чрезмерной нагрузки на 

сервис целесообразно реализовывать посредством 

механизма сетевых виртуальных устройств хра-

нения данных в облачной среде цифровой плат-

формы;

− сервисы высокопроизводительных вычисле-

ний типа PaaS являются наиболее востребованными 

при решении научных задач, поскольку предостав-

ляют максимальную гибкость при формировании 

индивидуальной программной среды, что особенно 

важно для исследовательских работ;

− подход, при котором для каждой пользова-

тельской сессии адаптер обмена данными реали-

зуется в виде виртуального контейнера, является 

наиболее применимым при взаимодействии с раз-

нотипными источниками данных, поскольку под-

держивается множественность алгоритмов доступа 

и взаимодействия источника данных и хранилища 

данных высокопроизводительного комплекса. 

Полученные результаты позволили оценить 

практические аспекты функционирования цифро-

вой платформы для научных исследований, предна-

значенной для эффективной организации научных 

исследований и управления научной приборной ба-

зой в интересах широкого круга исследовательских 

коллективов и промышленных потребителей в том 

числе о области материаловедения.
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Experience of FRC CSC RAS in providing high−performance computing 
cloud services for materials science problems

S. А. Denisov1,§, К. I. Volovich1, V. А. Kondrashev1

1 Federal Research Center “Computer Science and Control” of the Russian Academy of Sciences, 
44−2 Vavilov Str., Moscow 119333, Russia

Abstract. To solve the problems of materials science, including multiscale modeling for the synthesis of materials with 
specified properties, a modern digital platform for scientific research has been created at the FRC CSC RAS. The digital 
platform is a combination of a competence center, a high−performance computing complex and a set of scientific services 
that are provided to researchers in the form of traditional cloud services in software (SaaS), platform (PaaS) and infrastruc-
ture (IaaS) services, as well as using specific technologies for providing researchers scientific service as a service (RaaS, 
Research as a Service).
Other examples of scientific fields for which scientific services are used in conjunction with high−performance computing 
services are: biomedical chemistry, crystallography, computational linguistics, artificial intelligence.
The article describes the information and computing environment of the sharing research facilities Center for Collective 
Use “Informatics”, which forms the basis of the instrumental and technological infrastructure for prototyping, as well as the 
layout of the control system for deterministic scientific services of the digital platform.
The article presents the results of experimental studies carried out in relation to algorithms for the transfer and intermediate 
storage of initial data, data exchange services when interacting with a platform user, cloud scientific high−performance com-
puting services, algorithms for the interaction of data exchange adapters when ensuring interaction between the platform, 
which are relevant in solving problems of multiscale modeling for the synthesis of materials with desired properties.
The results obtained allow us to evaluate the practical aspects of the functioning of a digital platform for scientific research, 
designed for the effective organization of scientific research and management of the scientific instrument base in the in-
terests of a wide range of research teams and industrial consumers.

Keywords: scientific service, consolidated scientific service, digital platform, cloud computing, service oriented architec-
ture, microservices, flexible integration
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