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Äàííàÿ ðàáîòà ïîñâÿùåíà èññëåäîâàíèþ äâóõ ìåòîäîâ ãëîáàëüíîé îïòèìèçàöèè, ÿâ-
ëÿþùèõñÿ ïàðàëëåëüíûìè ìîäèôèêàöèÿìè ìåòîäà Monotonic Basin Hopping (MBH) [1]
ïðèìåíÿåìîãî äëÿ ðåøåíèÿ çàäà÷ ïîèñêà ñòðóêòóðû ìîëåêóëÿðíûõ ñèñòåì â ôèçèêå.
Ïðàêòè÷åñêàÿ ÷àñòü çàêëþ÷àåòñÿ â ýôôåêòèâíîé ðåàëèçàöèè èññëåäóåìûõ ìåòîäîâ íà
ñîâðåìåííûõ âûñîêîïðîèçâîäèòåëüíûõ ãðàôè÷åñêèõ ïðîöåññîðàõ, óñòàíîâëåíèè ñâÿçè
âõîäíûõ ïàðàìåòðîâ àëãîðèòìîâ ñ õàðàêòåðèñòèêàìè àïïàðàòíîãî îáåñïå÷åíèÿ (ÀÎ) è
äàííûìè êîíêðåòíîé çàäà÷è. Äëÿ âûäåëåííîãî êðóãà çàäà÷ ïðîâåäåí ñðàâíèòåëüíûé
àíàëèç ýôôåêòèâíîñòè èñïîëüçîâàíèÿ äâóõ ìåòîäîâ.

Ìåòîä MBH óñïåøíî èñïîëüçóåòñÿ äëÿ ðåøåíèÿ çàäà÷ ïîèñêà êîíôèãóðàöèè ìîëå-
êóëÿðíîãî êëàñòåðà [2, 3, 4]. Åãî ñóòü êðàòêî ìîæíî èçëîæèòü òàê [5]:

1) áåðåòñÿ íà÷àëüíîå ïðèáëèæåíèå ãëîáàëüíîãî ýêñòðåìóìà ôóíêöèè â èññëåäóåìîé
îáëàñòè

2) ñîâåðøàåòñÿ ñëó÷àéíîå ñìåùåíèå èç èñõîäíîé òî÷êè â îêðåñòíîñòè çàäàííûõ ïðå-
äåëîâ

3) ê ïîëó÷åííîé òàêèì îáðàçîì òî÷êå ïðèìåíÿåòñÿ àëãîðèòì ëîêàëüíîé ìèíèìèçà-
öèè

4) åñëè óäàëîñü óëó÷øèòü íà÷àëüíîå ïðèáëèæåíèå, òî îíî çàìåíÿåòñÿ íàéäåííûì
çíà÷åíèåì è àëãîðèòì ïðîäîëæàåòñÿ èç íàéäåííîé òî÷êè

5) åñëè çíà÷åíèå óëó÷øèòü íå óäàëîñü, òî âîçâðàùàåìñÿ íà ïåðâûé øàã àëãîðèòìà
6) öèêë ïðîäîëæàåòñÿ äî âûïîëíåíèÿ óñëîâèÿ îñòàíîâà
Îäíàêî îïèñàííûé àëãîðèòì ÿâëÿåòñÿ ïîñëåäîâàòåëüíûì. Àâòîðîì ïðåäëîæåí âà-

ðèàíò ðàñïàðàëëåëèâàíèÿ äàííîãî ìåòîäà. Îí çàêëþ÷àåòñÿ â ðàçáèåíèè èññëåäóåìîé
îáëàñòè íà ðàâíûå ó÷àñòêè è ïàðàëëåëüíîé ðåàëèçàöèè àëãîðèòìà íà êàæäîì èç íèõ ñ
çàïðåòîì ïåðåñå÷åíèÿ ãðàíèö.

Âòîðîé âàðèàíò ïàðàëëåëüíîãî èñïîëüçîâàíèÿ âçÿò èç ðàáîòû [6] è îòíîñèòñÿ ê ïî-
ïóëÿöèîííûì àëãîðèòìàì. Íà êàæäîì øàãå íåñêîëüêî íèòåé èñïîëíåíèÿ ïðîãðàììû
ðåàëèçóþò MBH è íåçàâèñèìî óëó÷øàþò íàáîð íà÷àëüíûõ ïðèáëèæåíèé. Èç ïîëó÷èâ-
øåéñÿ ïîïóëÿöèè ðåøåíèé âûáèðàþòñÿ íàèëó÷øèå ïðèáëèæåíèÿ, êîòîðûå ñíîâà ïåðå-
äàþòñÿ íà âõîä àëãîðèòìà.

Ïðîãðàììíî èññëåäóåìûå àëãîðèòìû ðåàëèçîâàíû ñ ïîìîùüþ òåõíîëîãèè CUDA [7,
8], äàþùåé âîçìîæíîñòü ýôôåêòèâíîãî ïðîãðàììèðîâàíèÿ íà âûñîêîïðîèçâîäèòåëüíûõ
ãðàôè÷åñêèõ ïðîöåññîðàõ Nvidia. Ïðîâåäåíû òåñòû ïðîèçâîäèòåëüíîñòè â çàâèñèìîñòè
îò âõîäíûõ ïàðàìåòðîâ àëãîðèòìîâ (ðàäèóñ ñìåùåíèÿ, ÷èñëî øàãîâ öèêëà), õàðàêòå-
ðèñòèê ÀÎ (÷èñëî ïðîöåññîðîâ) è óñëîâèé çàäà÷è (ðàçìåð èññëåäóåìîé îáëàñòè). Áûëè
âûÿâëåíû âçàèìîñâÿçè è ñôîðìóëèðîâàíû ðåêîìåíäàöèè, êîòîðûå ïîçâîëÿþò îïòèìè-
çèðîâàòü âõîäíûå ïàðàìåòðû àëãîðèòìà ïîä êîíêðåòíîå ÀÎ.
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Äëÿ ñðàâíèòåëüíîãî àíàëèçà ìîäèôèêàöèé MBH áûëà ïðîâåäåíà ñåðèÿ èçìåðåíèé
ïðîèçâîäèòåëüíîñòè (âðåìåíè ðàáîòû ïðîãðàììû) íà ðÿäå òåñòîâûõ ôóíêöèé [9], à òàê-
æå íà çàäà÷å ìîëåêóëÿðíîãî êëàñòåðà.

Ðåçóëüòàòû òåñòèðîâàíèÿ ïîçâîëèëè ñôîðìóëèðîâàòü âûâîäû: äëÿ âû÷èñëèòåëüíî
ìåíåå ñëîæíûõ çàäà÷ ýôôåêòèâíåå îêàçûâàåòñÿ ðåàëèçàöèÿ MBH ñ ðàçáèåíèåì èññëå-
äóåìîé îáëàñòè íà ó÷àñòêè. Äëÿ çàäà÷ ñ áîëüøåé âû÷èñëèòåëüíîé ñëîæíîñòüþ ïîäõî-
äÿùèì îêàçûâàåòñÿ ïîïóëÿöèîííûé ïîäõîä. Â ðàáîòå îáúÿñíåíû ïðè÷èíû òàêîé çàâè-
ñèìîñòè, çàêëþ÷àþùèåñÿ â îñîáåííîñòÿõ ðàáîòû ñ ïàìÿòüþ ãðàôè÷åñêèõ ïðîöåññîðîâ,
è îïðåäåëåí êðèòåðèé ïåðåõîäà.
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Ñëîâà áëàãîäàðíîñòè

ß õîòåë áû âûðàçèòü èñêðåííþþ áëàãîäàðíîñòü Ïîñûïêèíó Ìèõàèëó Àíàòîëüåâè÷ó,
âåäóùåìó íàó÷íîìó ñîòðóäíèêó ÈÏÈ ÐÀÍ, à òàêæå Àôàíàñüåâó Àëåêñàíäðó Ïåòðî-
âè÷ó, ïðîôåññîðó ÈÏÈ ÐÀÍ, çà ïîìîùü â ïîñòàíîâêå íàó÷íîé çàäà÷è è êðèòè÷åñêèå
çàìå÷àíèÿ, ïîçâîëèâøèå çíà÷èòåëüíî ïîâûñèòü óðîâåíü ðàáîòû.
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