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ВВЕДЕНИЕ 

Актуальность темы 

Неотъемлемой частью научно-технического прогресса является 

развитие точных и инженерных наук, важное место среди которых 

занимает химия [15]. Усложнение вычислений привело к появлению науки 

компьютерная (или вычислительная) химия [11], которая основана на 

применении компьютерных методов и дискретной математики [10] к 

химическим задачам фундаментального и прикладного характера. 

Молекулярная динамика – один из основных методов вычислительной 

химии, заключающийся в моделировании движения атомно-молекулярной 

системы во времени посредством численного интегрирования уравнений 

движения [16]. 

Задачами вычислительной химии в общем и молекулярной динамики 

в частности занимается научно-исследовательская лаборатория ЮУрГУ 

«Многомасштабное моделирование многокомпонентных функциональных 

материалов». Для решения таких задач используется специализированное 

программное обеспечение, которое в силу узкой специализации не всегда 

имеет функционал, удовлетворяющий всем потребностям ученых. 

Цель и задачи 

Целью данной работы является разработка системы интеграции 

пакета программ для моделирования молекулярной динамики Gromacs [1] 

с программой вычислительной химии Firefly [3]. Для достижения 

поставленной цели необходимо решить следующие задачи: 

1) выполнить анализ предметной области и обзор технической 

документации по данной теме; 

2) определить требования к разрабатываемому интерфейсу; 

3) выполнить проектирование интерфейса интеграции; 

4) реализовать интеграцию; 

5) выполнить тестирование корректной работы интегрируемых 

пакетов. 
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Объем и структура работы 

Работа состоит из введения, пяти глав, заключения и списка 

литературы. Объем работы составляет 30 страниц, объем списка 

литературы составляет 16 источников. 

Краткое содержание работы 

В разделе «Анализ предметной области» была произведена 

постановка задачи, проведен обзор существующих интеграций 

проанализированы лицензионные соглашения интегрируемых пакетов, а 

также определены функциональные и нефункциональные требования к 

разрабатываемой системе. 

Во втором разделе, «Проектирование», приведен основной алгоритм 

работы системы, построены диаграммы деятельности и прецедентов,  

В третьем разделе, «Реализация», приведены средства разработки, 

рассмотрены реализованные функции и процесс запуска основного 

алгоритма системы. 

В четвертом разделе, «Тестирование», приведены результаты 

тестирования, подтверждающие корректность и работоспособность 

системы. 
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1. АНАЛИЗ ПРЕДМЕТНОЙ ОБЛАСТИ 

В ходе работы научно-исследовательской лабораторией 

«Многомасштабное моделирование многокомпонентных функциональных 

материалов» возникла потребность в совместной работе пакета 

моделирования молекулярной динамики Gromacs и пакета численных 

расчетов квантовой химии Firefly. Ученым необходима возможность 

запуска моделирования таким образом, чтобы Firefly проводил расчеты, 

результат которых затем использовал Gromacs в качестве своих входных 

данных. 

Заказчиком был предоставлен доступ к серверу с развернутыми на 

нем необходимыми пакетами программ для обзора и анализа 

существующих интеграций, для реализации и тестирования системы 

интеграции. 

 

1.1. Обзор пакетов 

Gromacs 

Gromacs – пакет программ для моделирования молекулярной 

динамики молекулярных систем в приближении классической механики и 

обработки результатов моделирования [1]. Пакет распространяется 

свободно, по лицензии GNU [12] LGPL [9], согласно которой можно 

копировать, распространять и модифицировать программное обеспечение 

на свободной основе с сохранением действия лицензии на производные 

копии ПО [2].  

Исходный код размещен на GitHub [6]. 

В ходе анализа предметной области были выявлены существующие 

интеграции пакетов расчета молекулярной динамики с пакетом Gromacs. 

Firefly 

В 1994 году на базе GAMESS (US) [5] был запущен проект PC 

GAMESS, который расширял функциональность во многих важных 

областях. С 1999 года проект полностью избавился от кода исходной 
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программы и стал независимым от разработки GAMESS (US), хотя и 

сохранял высокий уровень совместимости входных и выходных файлов, а 

в 2009 название пакета было изменено на Firefly [3]. 

На сегодняшний день проекты абсолютно независимы, обладают 

различным функционалом, совместимость входных и выходных файлов не 

гарантируется. 

Лицензия Firefly [4] запрещает изменять, перепроектировать, 

переводить, декомпилировать или иным образом злоупотреблять 

программным обеспечением, использовать программное обеспечение в 

качестве вычислительного сервера или в качестве полностью, частично 

или слабо интегрированной части любой коммерческой программы, 

пакета, инструмента или интерфейса, принадлежащего лицензиату или 

третьей стороне, без предварительного письменного согласия команды 

проекта Firefly. 

Таким образом, для соответствия лицензионным соглашениям 

интегрируемых пакетов, программа Firefly будет интегрироваться 

полностью (без изменения исходного кода). 

 

Orca 

В дистрибутиве Gromacs существует реализация интеграции с 

пакетом Orca. 

Orca – пакет программ для численного нахождения волновой 

функции и энергии атомно-молекулярной системы методами квантовой 

химии [7]. Точность и детализация используемых вычислительных 

методов варьируется от пакета к пакету и задается пользователем. Расчёт 

энергий и волновых функций может использоваться для более сложных 

расчётов – оптимальных геометрий, переходных состояний, частот 

собственных колебаний, спектров системы и тому подобных. 

характеристик, зависящих от строения молекулярных электронных 

оболочек. 
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1.2. Анализ схемы интеграции 

Для анализа будут использоваться следующие версии пакетов: 

Gromacs 2019.4, Orca 4.0.1.2, OpenMPI 2.02 (необходим для параллельной 

работы расчетов). Интеграция пакетов Orca и Gromacs реализована в файле 

gromacs-2019.4-source/src/gromacs/mdlib/qm_orca.cpp, который является 

частью пакета Gromacs.  

Был проведен анализ совместной работы Gromacs и Orca на уровне 

процессов операционной системы и файлов, в результате анализа 

построена диаграмма последовательности, отражающая работу пакетов и 

взаимодействие с входными и выходными файлами. Диаграмма 

последовательности расчета молекулярной динамики с помощью пакетов 

Orca и Gromacs изображена на рисунке 1. 

 

Рис. 1. Диаграмма последовательности расчета молекулярной динамики 

 

Пользователь запускает управляющий скрипт, в результате чего 

последовательно запускаются процессы gmx_qmmm и orca, в свою очередь 

orca итеративно запускает процесс mpirun, который управляет 

параллельными расчетами (работа OpenMPI не рассматривается подробно, 
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так как является частью внутренних расчетов пакета Orca, который, в свою 

очередь, рассматривается как «черный ящик»). На данной диаграмме 

gromacs output и orca output представляют собой набор выходных файлов. 

В результате анализа работы системы интеграции в целом была 

построена диаграмма деятельности, изображенная на рисунке 2. 

 

Рис. 2. Диаграмма деятельности расчета Orca и Gromacs 

 

Диаграмма визуализирует следующий алгоритм работы: 

1) пользователь помещает в директорию с программой файл 

ORCAINFO, содержащий описание вычислительных методов и настройки 

оптимизационного алгоритма, и управляющий скрипт; 

2) пользователь запускает управляющий скрипт в терминале Linux; 

3) с помощью файла ORCAINFO генерируется входной файл для 

пакета Orca; 

4) в результате работы программы Orca создается выходной файл; 
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5) данные этого файла считываются и используются как входные 

для расчета Gromacs; 

6) запускается моделирование Gromacs; 

7) в результате работы программы Gromacs создается набор 

выходных файлов; 

8) все запущенные процессы заканчивают работу. 

В данной диаграмме объекты Orca и Gromacs и их действия «Запуск 

расчетов» и «Запуск моделирования» рассматриваются как «черные 

ящики», то есть поведение этих объектов инкапсулировано.  

Объект qm_orca (выделен на диаграмме жирной линией) 

непосредственно осуществляет интеграцию пакетов в систему. 

 

1.3. Требования к системе 

Основная цель интеграции пакетов – создание системы, которая 

может запускать расчет Firefly, а затем использовать результат расчета в 

качестве входных данных для моделирования химических процессов 

пакетом Gromacs.  

Для описания требований заказчика к системе и формирования 

функциональных требования была построена диаграмма потоков данных, 

представленная на рисунке 3. 

 

Рис. 3. Диаграмма потоков данных 
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Здесь пользователь, Firefly и Gromacs представлены внешними 

сущностями, а система интеграции – основной функцией диаграммы. 

Таким образом, реализация системы интеграции и является целью работы.  

Пользователь подает на вход пакету Firefly входные и 

конфигурационные файлы, содержащие информацию об атомах, зарядах, 

вычислительных методах, настройках оптимизационного алгоритма, затем 

Firefly проводит расчеты, а их результаты обрабатываются Системой 

интеграции во входные данные пакета Gromacs. Результат работы Gromacs 

выдается пользователю в виде сохраненных в рабочей директории 

выходных файлах. 

Если пакет Gromacs работает отдельно от каких-либо других пакетов 

квантовохимических расчетов, то на вход ему должен подаваться файл 

особого формата, сильно отличающийся по содержанию от выходных 

файлов Firefly. Поэтому система считывает результаты первого пакета и 

сразу же записывает в массивы Gromacs, без создания промежуточных 

файлов, для экономии времени выполнения общей работы. 

 

1.3.1. Функциональные требования 

С учетом анализа предметной области, требований заказчика и 

построенной диаграммы потоков данных были сформированы следующие 

требования к разрабатываемой системе. 

1. Система должна проводить обработку входных данных с 

помощью пакета Firefly. 

2. Система должна проводить моделирование химических 

процессов пакетом Gromacs по результаты работы Firefly без 

формирования входного файла Gromacs. 

3. Система должна сохранять все выходные файлы и логи работы, 

которые предоставляют пакеты Firefly и Gromacs. 
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4. В случае, когда в рабочей директории находятся выходные 

файлы или логи работы с прошлых запусков программы, система должна 

перезаписать эти файлы. 

 

1.3.2. Нефункциональные требования 

1. Система интеграции должна основываться на существующей 

реализации интеграции пакетов Orca и Gromacs. 

2. Система интеграции должна быть написана на языке C++.  

3. Система должна корректно работать с пакетами Gromacs версии 

2019.4 и Firefly версии 8.2.0. 

 

Вывод: 

Был проведен анализ предметной области. На основе обзора 

существующего решения интеграции пакетов Orca и Gromacs и 

построенной по требованиям заказчика диаграммы потоков данных были 

определены функциональные и нефункциональные требования к системе. 
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2. ПРОЕКТИРОВАНИЕ 

В разделе «Анализ предметной области» был проведен анализ 

совместной работы пакетов Gromacs и Orca, рассмотрены лицензионные 

соглашения пакетов Gromacs и Firefly. Согласно этим данным и 

определенным ранее требованиям к системе, интеграция пакета Firefly 

будет проводиться на базе существующей интеграции пакетов Orca и 

Gromacs, так как она удовлетворяет требованиям лицензионных 

соглашений. 

Для реализации интеграции будет разработана система под 

названием qm_firefly. 

 

2.1. Диаграмма деятельности 

Для отображения пользовательского взаимодействия с 

проектируемой системой в целом разработана диаграмма деятельности, 

демонстрирующая основные процессы, протекающие в системе при 

запуске в стандартном режиме работы, она основана на реализации 

интеграции пакетов Gromacs и Orca. Интеграция компонентов системы 

будет проводиться объектом qm_firefly (выделен жирной линией на 

диаграмме). Диаграмма представлена на рисунке 4. 

Диаграмма визуализирует следующий алгоритм работы: 

1) пользователь помещает в директорию с программой файлы 

FIREFLYINFO, (содержит описание вычислительных методов и настройки 

оптимизационного алгоритма), procgroup (содержит информацию о 

количестве параллельных потоков, используемых для расчетов Firefly) и 

управляющий скрипт; 

2) пользователь запускает управляющий скрипт в терминале Linux; 

3) с помощью файла FIREFLYINFO генерируется входной файл для 

программы Firefly; 

4) запускается исполняемый файл расчета Firefly; 

5) в результате работы программы Firefly создается выходной файл; 
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6) данные этого файла считываются и используются как входные 

для расчета Gromacs; 

7) запускается моделирование Gromacs; 

8) в результате работы программы Gromacs создается набор 

выходных файлов; 

9) все запущенные процессы заканчивают работу. 

В данной диаграмме объекты Firefly и Gromacs и их действия 

«Запуск расчетов» и «Запуск моделирования» рассматриваются как 

«черные ящики», то есть поведение этих объектов инкапсулировано.  

 

Рис. 4. Диаграмма деятельности расчета Firefly и Gromacs 

 

2.2. Диаграмма прецедентов 

Для описания функций объекта интеграции qm_firefly построена 

диаграмма вариантов использования, представленная на рисунке 5. Так как 

рассматриваемый объект – часть всей системы интеграции, то 
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пользователь не может взаимодействовать с ним напрямую. С объектом 

взаимодействует один актер – система Gromacs; взаимодействие 

реализуется вызовом соответствующей функции. 

 

Рис. 5. Диаграмма вариантов использования 

 

Основной вариант использования системы – это выполнение расчета. 

То есть актер Gromacs может вызвать выполнение расчета, остальные 

действия будут произведены объектом qm_firefly. 

Таким образом, объект интеграции должен: 

1) инициализировать Firefly путем определения пути к 

исполняемому файлу программы; 

2) инициализировать переменную окружения; 
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3) очищать существующий выходной файл Firefly, если таковой 

имеется в рабочей директории, для предотвращения конфликтов 

выполнения расчетов; 

4) формировать входной файл из FIREFLYINFO; 

5) запускать исполняемый файл расчета Firefly; 

6) считывать градиент и энергию из выходного файла;  

7) передавать данные в Gromacs. 

 

Вывод 

С учетом анализа предметной области была спроектирована 

диаграмма вариантов использования подсистемы интеграции, построена 

диаграмма деятельности для основного алгоритма системы.  
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3. РЕАЛИЗАЦИЯ 

3.1. Средства разработки 

Согласно нефункциональным требованиям, языком разработки 

системы является C++, а потому в качестве среды разработки была 

выбрана Visual Studio 2019 Community. Основные достоинства данной IDE 

– удобный интерфейс, регулярный выпуск новых версий, большое 

количество расширений и надстроек, удобная организация совместной 

работы с кодом [8]. 

 

3.2. Реализация функций интеграции 

Краткое описание реализованных функций файла qm_firefly 

представлено в таблице 1. 

Табл. 1. Описание функций qm_firefly 

Функция Описание 

init_firefly Инициализация PATH, пересоздание выходного файла 

call_firefly Вызов основных функций системы (всех, кроме init_firefly), 

передача результатов расчетов в структуры данных Gromacs 

write_input_firefly Создание входного файла из FIREFLYINFO 

read_output_firefly Считывание результатов расчета 

do_firefly Запуск расчетов Firefly 

 

Функции реализованы на языке C++ [14]. Ниже подробно 

рассмотрены детали реализации основных функций системы. 

write_input_firefly 

Функция создает входной файл, открывает FIREFLYINFO, 

записывает целиком его содержание в созданный файл. Затем по 

информации о количестве атомов, содержащейся в структуре Gromacs  

qm->nrQMatoms, и названии атома (массив atomName) в файл 

записывается необходимые для расчетов данные. Массив qm->xQM хранит 

координаты соответствующих атомов. 
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Код, записывающий вторую часть входного файла представлен на 

рисунке 6.  

for (i = 0; i < qm->nrQMatoms; i++)  

{ 

    int atomNr; 

    if (qm->atomicnumberQM[i] == 0) 

    { 

        atomNr = 1; 

    } 

    else 

    { 

        atomNr = qm->atomicnumberQM[i]; 

    } 

    fprintf(out, "%-10s %1.1f %10.7f  %10.7f  %10.7f\n", 

        atomName[atomNr - 1]; 

            atomNr, 

            qm->xQM[i][XX]/0.1, 

            qm->xQM[i][YY]/0.1, 

            qm->xQM[i][ZZ]/0.1); 

} 

fprintf(out, "$END\n"); 

Рис. 6. Листинг части функции write_input_firefly 

 

read_output_firefly 

Функция открывает выходной файл и ищет в нем нужные данные – 

рассчитанные градиенты атомов и энергию системы. Пример части 

выходного файла представлен на рисунке 7. 

 

Рис. 7. Пример содержания выходного файла Firefly 
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Данные оформлены в виде таблицы, но выходной файл содержит 

также промежуточные вычисления, логи работы, данные о использовании 

ресурсов системы, системную информацию. Маркером нужной таблицы 

является ключевая фраза, она записана в константе checkstr. Так как 

искомая таблица – последняя из всех таблиц градиентов атомов в файле, а 

фраза записана после таблицы, функция ищет фразу с конца файла.  

Файл считывается в поток типа ifstream, для обращения к концу 

потока и в дальнейшем переходу по строкам используется функция seekg 

стандартной библиотеки iostream. На рисунке 8 представлен код части 

функции read_output_firefly, реализующий поиск ключевой фразы и 

переход к строке, которая содержит эту фразу. 

Переменная nextG хранит следующую просматриваемую позицию, 

каждую итерацию ее значение уменьшается на 1, то есть следующим 

просматривается символ, который идет до текущего. 

Функция getline считывает ткущую строку из потока в переменную 

lastline. Строкой является часть потока, разделенная символами перевода 

строки ‘\n’. 

fs.seekg(-1, std::ios_base::end); 

while (lastline != checkstr 

{ 

    if(nextG != -1) 

        fs.seekg(nextG); 

    if (fs.peek() == '\n') 

    { 

        fs.seekg(-1, std::ios_base::cur); 

        while (fs.peek() != '\n') 

        { 

            fs.seekg(-1, std::ios_base::cur); 

        } 

        fs.get(); 

    } 

    nextG = (int)fs.tellg() - 1; 

    getline(fs, lastline); 

} 

Рис. 8. Листинг части функции read_output_firefly 
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3.3. Скрипт запуска расчетов 

Скрипт запуска расчетов представлен на рисунке 9. 

 

Рис. 9. Скрипт запуска расчетов. 

 

Переменная GMX_FIREFLY_PATH содержит путь к исполняемому 

файлу программы Firefly, а GMX_QM_FIREFLY_BASENAME базовое имя 

всех файлов, которые будут генерироваться системой таким образом, 

например, выходные данные будут сохранены в файле qmmmopt.out. 

Переменные считываются функцией init_firefly, используются для запуска 

расчетов в do_firefly и создания входного и выходного файла функциями 

write_input_firefly и init_firefly. 

 

3.4. Запуск работы 

Для запуска совместной работы пакетов пользователю необходимо 

подготовить в рабочей директории файлы procgroup и FIREFLYINFO, а 

также управляющий скрипт. Пример содержания файлов представлен на 

рисунках 10 и 11. 

 

Рис. 10. Пример содержания файла procgroup 
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Файл содержит информацию о количестве параллельных расчетов 

Firefly. Так как расчеты выполняются в несколько итераций, и при этом 

каждый раз программа обращается к этому файлу, пользователь имеет 

возможность поменять количество параллельных процессов. Это важная 

опция, так как система работает на серверах лаборатории, где в данный 

момент может выполняться другие расчеты, в таком случае следует 

освободить часть ресурсов, используемых системой. 

 

Рис. 11. Пример содержания файла FIREFLYINFO 

 

Файл содержит описание вычислительного метода и настройки 

оптимизационного алгоритма. Эти данные задаются пользователем, 

используются программой Firefly, но напрямую реализованная система их 

не использует, так что в рамках данной работы подробно рассматриваться 

они не будут. 

Функцией write_input_firefly в файл дописывается информация об 

участвующих в расчетах атомах, а именно атомный номер, название, 

координаты. На рисунке 12 представлена часть входного файла Firefly, 

которой дополняется входной файл пакета Firefly. 
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Рис. 12. Пример подержания второй части входного файла Firefly 

 

Запуск скрипта в терминале представлен на рисунке 13. 

 

Рис. 13. Запуск управляющего скрипта пользователем 

 

Результатом работы всей системы будет являться выходной файл 

Firefly и набор выходных файлов Gromacs, расположенные в рабочей 

директории. Выходные файлы Gromacs с кратким описанием представлены 

на рисунке 14. 

 

Рис. 14. Краткое описание выходных файлов Gromacs 
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Вывод 

На основе требований были реализованы основные функции 

системы, создан скрипт запуска системы в терминале Linux, описан 

процесс запуска работы системы, рассмотрены выходные файлы системы. 
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4. ТЕСТИРОВАНИЕ 

Для проверки работоспособности реализованной системы 

интеграции было проведено тестирование компонентов. 

Так как разработанная система интеграции qm_firefly тесно связана с 

внутренней реализацией Gromacs, то тестирование ключевых функций, а 

именно write_input_firefly и read_output_firefly, проводилось на тестовых 

данных изолированно от системы Gromacs. Для этого был разработана 

структура qm_test, соответствующая используемой в Gromacs структуре, 

но с меньшим количеством полей. Структура qm_test представлена на 

рисунке 15. 

 

Рис. 15. Структура qm_test 

 

В качестве тестовых данных выступили пять пар исходных данных и 

результатов расчета Firefly.Результаты тестирования функций приведены в 

таблице 2. 

Табл. 2. Протокол тестирования компонентов 

№ Название теста Ожидаемый результат Тест 

пройден? 

1 Создание входного файла 

функцией 

write_input_firefly 

Из файла FIREFLYINFO, массива 

qm_test.xQM, полей qm_test.atomNr и 

qm_test.atomName формируется 

входной файл для пакета Firefly  

Да 

2 Поиск ключевой фразы в 

выходном файле функцией 

read_output_firefly 

Найдена и выведена в лог 

тестирования строка, содержащая 

ключевую фразу, и таблица с 

необходимыми данным перед ней 

Да 
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Окончание Табл. 2. 

№ Название теста Ожидаемый результат Тест 

пройден? 

3 Считывание результатов 

расчета функцией 

read_output_firefly 

В массив qm_test.QMgrad считаны 

соответствующие значения градиентов 

Да 

 

Подвергать системы Firefly и Gromacs тестированию смысла нет, так 

как эти пакеты установлены на северах НИЛ «Многомасштабное 

моделирование многокомпонентных функциональных материалов» и 

активно используются для выполнения расчетов и построения моделей.  

Для тестирования работоспособности системы в целом было 

проведено функциональное тестирование. 

Функциональное тестирование – это тестирование программного 

обеспечения в целях проверки реализуемости функциональных 

требований, то есть способности программного обеспечения в 

определенных условиях решать задачи, нужные пользователям. Для 

проверки соответствия разработанной системы требованиям заказчика был 

сформирован набор тестов, с помощью которого проведено 

функциональное тестирование. 

Результаты функционального тестирования приведены в таблице 3. 

Табл. 3. Протокол функционального тестирования 

№ Название 

теста 

Состояние системы Ожидаемый результат Тест 

пройден? 

1 Создание 

выходного 

файла 

Произведён запуск 

системы. В директории 

системы нет старого 

выходного файлов. 

В директории системы 

создан пустой выходной 

файл. Начинается 

генерация входного 

файла. 

Да 

2 Перезапись 

выходного 

файла 

Произведён запуск 

системы. В директории 

системы присутствует 

старый выходной файл. 

Существующий файл 

очищен. Начинается 

генерация входного 

файла. 

Да 
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Окончание Табл. 3. 

№ Название 

теста 

Состояние системы Ожидаемый результат Тест 

пройден? 

3 Генерация 

входного 

файла Firefly 

Система запущена. В 

директории системы 

присутствует файл 

FIREFLYINFO. 

Создан входной файл для 

пакета Firefly, запускается 

расчет Firefly. 

Да 

4 Запуск 

расчета 

Firefly 

Система запущена. В 

директории 

присутствует входной 

файл и пустой выходной 

файл 

В ОС появляется процесс 

firefly. После окончания 

расчетов в выходном 

файле сохранены 

результаты расчетов. 

Да 

5 Запуск 

моделирован

ия Gromacs 

Система запущена. 

Пакет Firefly произвел 

расчет; результаты 

сохранены в выходном 

файле. 

В ОС появляется процесс 

gmx. После окончания 

расчетов в директории 

системы создан лог 

работы и файл выходных 

данных Gromacs. 

Да 

6 Завершение 

работы 

Система завершает 

работу. 

В директории системы 

присутствует лог работы и 

выходные файлы Firefly и 

Gromacs. В ОС завершены 

все процессы расчетов и 

моделирования. 

Да 

 

Вывод 

Для разрабатываемой системы на основе функциональных 

требований был сформирован набор тестов, с помощью которых было 

проведено функциональное тестирование. Все тесты из набора были 

выполнены успешно. По результатам тестирования можно сделать выводы 

о том, что разработанная система соответствует требованиям заказчика. 
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ЗАКЛЮЧЕНИЕ 

Целью данной работы являлось создание системы интеграции  

пакета анализа молекулярной динамики Gromacs с пакетом 

квантовохимических расчётов Firefly. 

В ходе выполнения выпускной квалификационной работы бакалавра 

были решены следующие задачи. 

1.  Проведен анализ предметной области и обзор существующих 

решений. 

2. Определены требования к системе интеграции. 

3. Выполнено проектирование системы интеграции. 

4. Выполнена реализация системы интеграции. 

5. Выполнено тестирование системы интеграции. 

В результате выполнения выпускной квалификационной работы 

были решены все поставленные задачи, следовательно, достигнута цель 

данной работы. 
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