
Облікова картка ДіР

I. Загальні відомості
Державний обліковий номер: 0225U004991

Державний реєстраційний номер: 0124U003762

Особливі позначки: відкрита

Дата реєстрації: 23-12-2025

II. Етап виконання ДіР
Номер етапу: 2
Назва етапу: Діязоалкани та їх похідні: квантово-хімічні дослідження електронної будови та механізмів
реакцій на їх основі

Початок етапу: 03.2025

Закінчення етапу: 11.2025

Вид звітного документа: Проміжний звіт

III. Відомості про виконавця ДіР
Повне найменування юридичної особи (або ПІБ фізичної особи): Київський національний
університет імені Тараса Шевченка

Код за ЄДРПОУ: 02070944

Місцезнаходження: вул. Володимирська, Київ, 01033, Україна

Форма власності: Державна

Сфера управління: Міністерство освіти і науки України

Ідентифікатор ROR:
Розмір організації:
Телефон: 380442393333

IV. Відомості про співвиконавців ДіР



V. Відомості про замовника ДіР
Повне найменування юридичної особи (або ПІБ фізичної особи): Національний фонд
досліджень України

Код за ЄДРПОУ: 42734019

Місцезнаходження: вул. Бориса Грінченка, Київ, 01001, Україна

Форма власності: Державна

Сфера управління: Кабінет Міністрів України

Ідентифікатор ROR:
Розмір організації:
Телефон: 380442981629

VI. Джерела, напрями та обсяги фінансування ДіР
Підстава для проведення ДіР: 34 - Договір (замовлення) з міністерством, іншим центральним
органом виконавчої влади, академією наук (головним розпорядником бюджетних коштів на проведення ДіР)

Напрям фінансування:  2.1 - Фундаментальні дослідження

Джерела фінансування

7713 - Кошти загального фонду державного бюджету

Код програмної класифікації видатків і кредитування (КПКВК): 2201300

Фактичний обсяг фінансування (тис. грн.): 13775.008



VII. Відомості про ДіР
Назва роботи українською:
Вирішення сучасних проблем хімії, біомедицини, фізики та матеріалознавства з використанням центру
високопродуктивних обчислень і машинного навчання

Назва роботи англійською:
Solving modern problems of chemistry, biomedicine, physics and materials science using the center of high-
performance computing and machine learning

Реферат українською:
Сучасні наукові дослідження сьогодні важко собі уявити без застосування комп’ютерних технологій, тому
створення інфраструктури, що дозволить підвищити рівень використання комп’ютерних технологій в
дослідженнях в Україні є актуальною задачею. Мета проєкту. Даним проєктом передбачається створення
нової дослідницької інфраструктурної одиниці – потужного комп’ютерного кластера Київського
національного університету імені Тараса Шевченка (далі – КНУТШ), обладнаного пакетами програм, та
проведення на ньому наукових досліджень в галузі фізики ядра, елементарних частинок, високих енергій,
хемо- та біоінформатики, штучного інтелекту та комп’ютерної лінгвістики. Основні завдання, ідеї, гіпотези:
отримання характеристик спектрометра для проведення експерименту з розпаду динейтрону через канал
електронного розпаду в дейтрон; використання потенціалів міжатомної взаємодії, параметризованих
методами машинного навчання, для молекулярно-динамічного моделювання процесів теплового
транспорту в різних матеріалах; дослідження в астрофізиці високих енергій у напрямі гравітаційно-
хвильової та нейтринної астрономії з реєстрацією подій одночасно в різних спектральних діапазонах та
через різні канали спостережень; квантовохімічні дослідження нових класів органічних молекул –
потенційних будівельних блоків для медичної хімії та агрохімії; комп’ютерний аналіз взаємодії хімічних
сполук з біологічними мішенями; розробка, адаптація та тонке налаштування великих нейронних
лінгвістичних моделей і прикладних систем на їх основі; оптимізація обчислювальних процесів, генерація
зв’язних текстів заданого змісту, а також розпізнавання в текстах та соцмережах пропаганди, фейків.

Реферат англійською:
Modern scientific research today is difficult to imagine without the use of computer technologies, so the creation
of infrastructure that will increase the level of use of computer technologies in research in Ukraine is an urgent
task. Project goal. This project envisages the creation of a new research infrastructure unit - a powerful computer
cluster of the Taras Shevchenko National University of Kyiv (hereinafter - KNUTKH), equipped with software
packages, and conducting scientific research on it in the field of nuclear physics, elementary particles, high
energies, chemo- and bioinformatics, artificial intelligence and computer linguistics. Main tasks, ideas, hypotheses:
obtaining the characteristics of a spectrometer for conducting an experiment on the decay of a dineutron through
the electron decay channel into a deuteron; using interatomic interaction potentials, parameterized by machine
learning methods, for molecular-dynamic modeling of heat transport processes in various materials; research in
high-energy astrophysics in the direction of gravitational-wave and neutrino astronomy with the registration of
events simultaneously in different spectral ranges and through different observation channels; quantum-chemical
studies of new classes of organic molecules - potential building blocks for medicinal chemistry and agrochemistry;
computer analysis of the interaction of chemical compounds with biological targets; development, adaptation and
fine-tuning of large neural linguistic models and application systems based on them; optimization of
computational processes, generation of coherent texts of a given content, as well as recognition of propaganda
and fakes in texts and social networks.

Індекс УДК: 547.9;577.1.01



Коди тематичних рубрик:31.23.01

Керівники роботи
Власне Прізвище Ім'я По-батькові: Комаров Ігор Володимирович

Науковий ступінь: д. х. н.

Вчене звання: професор

Ідентифікатор ORCID ID: 0000-0002-7908-914

Додаткова інформація:



VIII. Наукова (науково-технічна) продукція (НТП)
Назва НТП українською: Комп'ютерний кластер

Назва НТП англійською: Computer cluster

НТП, яку передбачалося створити: Створено

Причини, через які НТП не було створено:
Отримані результати: Пристрої (вироби технічні), Методичні документи

Галузь застосування: 72. Наукові дослідження та розробки

Реєстраційний номер картки технології:
Опис НТП: Комп’ютерний блок (10 нод) • Supermicro SYS-621C-TN12R Modular Platform 2U rack-mount •
CPU: 2 x 28-core Intel Xeon Scalable 5520+ (5th Gen) total 56 cores • RAM: 4 x 64GB DDR5-4800 Registered ECC
total 256GB, ~4.5GB/core • GPU: 1 x NVIDIA А100, 80GB НВМ2е (Ampere architecture) • SSD: 1 x Intel D3-S4520
SATA SSD 960GB ~550MB/s I/O performance • Interconnect: Mellanox ConnectX-3 2 x 10Gb/s RoCE RDMA
adapter Графічний акселератор (3 шт.) NVIDIA A100, 80GB HBM2e, Ampere architecture, passive cooling, PCIe,
4.0 x16 (no dp out), підтримка MIG

Соціально-економічна спрямованість НТП: Підвищення продуктивності праці

Вплив НТП на довкілля: Не впливає на довкілля значним чином

Впровадження НТП: Не впроваджено

Практична реалізація НТП
Початок етапу: 03.2025

Закінчення етапу: 11.2025

Споживачі продукції:
Перспективні ринки:
Характер співробітництва з інвестором

Потрібний обсяг інвестицій, тис. грн.:
Права, що надаються інвестору після завершення роботи:
Наявність бізнес-плану:
Техніко-економічне обгрунтування:
Потенціальний обсяг продажу, тис. грн.:
Очікуваний термін окупності (років):
Додаткова інформація:

Назва НТП українською: Веб-платформа кластеру

Назва НТП англійською: Web-platform of the cluster

НТП, яку передбачалося створити: Створено

Причини, через які НТП не було створено:
Отримані результати: Програмні продукти, програмно-технологічна документація



Галузь застосування:72. Наукові дослідження та розробки

Реєстраційний номер картки технології:
Опис НТП: Платформа онлайн-доступу користувачів до комп'ютерного кластеру КНУ імені Тараса
Шевченка

Соціально-економічна спрямованість НТП: Підвищення продуктивності праці

Вплив НТП на довкілля: Не впливає на довкілля значним чином

Впровадження НТП: Впроваджено

Практична реалізація НТП
Початок етапу: 03.2025

Закінчення етапу: 11.2025

Споживачі продукції:
Перспективні ринки:
Характер співробітництва з інвестором

Потрібний обсяг інвестицій, тис. грн.:
Права, що надаються інвестору після завершення роботи:
Наявність бізнес-плану:
Техніко-економічне обгрунтування:
Потенціальний обсяг продажу, тис. грн.:
Очікуваний термін окупності (років):
Додаткова інформація:

Назва НТП українською: Тестове середовище для розробки засобів інтеграції обчислювального
кластера із зовнішніми інформаційними системами

Назва НТП англійською: Test environment for developing tools for integrating a computing cluster with
external information systems

НТП, яку передбачалося створити: Створено

Причини, через які НТП не було створено:
Отримані результати: Програмні продукти, програмно-технологічна документація

Галузь застосування: 72. Наукові дослідження та розробки

Реєстраційний номер картки технології:
Опис НТП: Продукт виконаний у вигляді віртуальної машини, де встановлено системне програмне
забезпечення, зазвичай доступне користувачам на вхідних та робочих вузлах - клієнти планувальника,
бібліотеки та компілятори, реалізація MPI. Також на цій же машині розгорнуто сервіси, які повторюють
поведінку служб керування кластера - планувальник, та каталог користувачів. Таким чином користувачі
можуть тестувати запуск задач, їх моніторинг, керування даними, тощо.

Соціально-економічна спрямованість НТП: Підвищення продуктивності праці

Вплив НТП на довкілля: Не впливає на довкілля значним чином



Впровадження НТП:Впроваджено

Практична реалізація НТП
Початок етапу: 03.2025

Закінчення етапу: 11.2025

Споживачі продукції:
Перспективні ринки:
Характер співробітництва з інвестором

Потрібний обсяг інвестицій, тис. грн.:
Права, що надаються інвестору після завершення роботи:
Наявність бізнес-плану:
Техніко-економічне обгрунтування:
Потенціальний обсяг продажу, тис. грн.:
Очікуваний термін окупності (років):
Додаткова інформація:
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(к. т. н., старший науковий співробітник, 05.13.06)

Відповідальний за підготовку
облікових документів

 
Фощій Сніжана Миколаїна

Телефон   +380675001151



Реєстратор   Юрченко Тетяна Анатоліївна 

Керівник відділу УкрІНТЕІ, що є
відповідальним за реєстрацію наукової
діяльності

Юрченко Тетяна Анатоліївна 


