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Äîñòèæåíèå íîâûõ ðåçóëüòàòîâ âî ìíîãèõ íàó÷íûõ îáëàñòÿõ â íàñòîÿùåå
âðåìÿ ñîïðÿæåíî ñ ïðîâåäåíèåì âû÷èñëèòåëüíûõ ðàáîò áîëüøèõ îáúåìîâ.
Âñëåäñòâèå ýòîãî àêòóàëüíîé ÿâëÿåòñÿ çàäà÷à ïîâûøåíèÿ ïðîèçâîäèòåëüíî-
ñòè ïîäîáíûõ ðàñ÷åòîâ. Îäíèì èç ìåòîäîâ, ðåàëèçàöèÿ êîòîðîãî òðåáóåò, êàê
ïðàâèëî, ñóùåñòâåííûõ âû÷èñëèòåëüíûõ ðåñóðñîâ è/èëè çàòðàò ïðîöåññîðíî-
ãî âðåìåíè, ÿâëÿåòñÿ èìèòàöèîííîå êîìïüþòåðíîå ìîäåëèðîâàíèå. Ïîñëåäíåå
âñå áîëåå øèðîêî ïðèìåíÿåòñÿ â íàó÷íûõ èññëåäîâàíèÿõ, â ÷àñòíîñòè, ïðè
èçó÷åíèè ðàâíîâåñíûõ è äèíàìè÷åñêèõ ñâîéñòâ ìîëåêóëÿðíûõ ñèñòåì ðàç-
ëè÷íîé ïðèðîäû.

Â íàñòîÿùåé ðàáîòå îïèñàíî èñïîëüçîâàíèå âû÷èñëèòåëüíîãî êëàñòåðà,
îðãàíèçîâàííîãî íà áàçå ñåòè ðàáî÷èõ ñòàíöèé, ïî îäíîé èç ñòàíäàðòíûõ
ñõåì [1] ñ èñïîëüçîâàíèåì ÎÑ Scienti�c Linux è íàèáîëåå ðàñïðîñòðàíåííîé
òåõíîëîãèè ïðîãðàììèðîâàíèÿ äëÿ ïàðàëëåëüíûõ êîìïüþòåðîâ ñ ðàñïðåäå-
ëåííîé ïàìÿòüþ � MPI, êîòîðàÿ ïðåäîñòàâëÿåò ïðîãðàììèñòó åäèíûé ìå-
õàíèçì âçàèìîäåéñòâèÿ ïðîöåññîâ âíóòðè ïàðàëëåëüíî èñïîëíÿåìîé çàäà÷è
íåçàâèñèìî îò ìàøèííîé àðõèòåêòóðû (îäíîïðîöåññîðíûå, ìíîãîïðîöåññîð-
íûå ñ îáùåé èëè ðàçäåëüíîé ïàìÿòüþ), âçàèìíîãî ðàñïîëîæåíèÿ ïðîöåññîâ
(íà îäíîì ôèçè÷åñêîì ïðîöåññîðå èëè íà ðàçíûõ) [1]. Äëÿ ðåàëèçàöèè MPI
ïðèìåíåí ïðîãðàììíûé ïàêåò MPICH. Âñå âû÷èñëèòåëüíûå óçëû êëàñòåðà
îäíîðîäíû, êàæäûé óçåë èìååò ñâîþ îïåðàòèâíóþ ïàìÿòü.

Êëàñòåð èñïîëüçîâàí äëÿ ïðîâåäåíèÿ êîìïüþòåðíûõ ýêñïåðèìåíòîâ ñ íåíà-
ñûùåííûìè óãëåâîäîðîäíûìè ìàêðîìîëåêóëàìè öåïíîãî ñòðîåíèÿ ìåòîäîì
Ìîíòå-Êàðëî (ÌÊ) [2]. Öåïíûå ìîëåêóëû äàííîãî êëàññà øèðîêî ðàñïðî-
ñòðàíåíû â ïðèðîäå, íàïðèìåð, êàê êîìïîíåíòû ìîëåêóë ôîñôîëèïèäîâ, îá-
ðàçóþùèõ îñíîâó áèîìåìáðàí, è èìåþò âàæíåéøåå çíà÷åíèå. Ãåíåðèðîâàíèå
êîíôîðìàöèé óãëåâîäîðîäíûõ ìîëåêóë íà êîìïüþòåðå â ðàìêàõ ÌÊ-ìîäåëè
[2] îñóùåñòâëÿëîñü â ïðåäïîëîæåíèè î íåïðåðûâíîì èçìåíåíèè âñåõ óãëîâ
âíóòðåííåãî âðàùåíèÿ îñíîâíîé öåïè ðàññìàòðèâàåìîé ìîëåêóëû â ïîëíîì
äèàïàçîíå, îò 0 äî 360◦.
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Ïðè ïîìîùè ñòàíäàðòíûõ ôóíêöèé ïåðåäà÷è ñîîáùåíèé MPI [3] ïðîèçâå-
äåíî ðàñïàðàëëåëèâàíèå ðàíåå ðàçðàáîòàííîé ïîñëåäîâàòåëüíîé ÌÊ-ïðîãðàì-
ìû. Èñïîëüçîâàíèå â äàëüíåéøåì ïàðàëëåëüíîãî åå àíàëîãà ïîçâîëèëî äî-
ñòèãíóòü ñóùåñòâåííîãî óâåëè÷åíèÿ ñêîðîñòè ðàñ÷åòîâ, ñîêðàòèòü âðåìÿ íà
ãåíåðèðîâàíèå ïðåäñòàâèòåëüíûõ âûáîðîê êîíôîðìàöèé ìîëåêóë è óâåëè-
÷èòü ðåàëüíî äîñòèæèìûå â êîìïüþòåðíîì ýêñïåðèìåíòå äëèíû öåïåé èçó-
÷àåìûõ ìàêðîìîëåêóë. Ïðîâåäåíî èññëåäîâàíèå ñòåïåíè ýôôåêòèâíîñòè ïðî-
öåäóðû ðàñïàðàëëåëèâàíèÿ è åå çàâèñèìîñòè îò êîëè÷åñòâà óçëîâ, èñïîëü-
çóåìûõ äëÿ âû÷èñëåíèé. Èçó÷åíû ãåîìåòðè÷åñêèå õàðàêòåðèñòèêè ãðóïïû
óãëåâîäîðîäíûõ îëèãîìåðîâ.
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