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Èññëåäîâàíèå ñòðóêòóðû è ñâîéñòâ îäíîñëîéíûõ âåçèêóë èãðàåò âàæíóþ ðîëü

â ñòðóêòóðíîé áèîëîãèè, áèîõèìèè è �àðìàêîëîãèè. Â ðàáîòå [2℄ ðàçâèò è óñïåøíî

èñïîëüçîâàí ìåòîä ðàçäåëåííûõ �îðì-�àêòîðîâ (SFF) äëÿ àíàëèçà ñòðóêòóðû ïî-

ëèäèñïåðñíûõ âåçèêóëÿðíûõ ñèñòåì ïî äàííûì ìàëîóãëîâîãî ðàññåÿíèÿ íåéòðîíîâ

(SANS).

Â íàñòîÿùåé ðàáîòå ìåòîä SFF àäàïòèðîâàí äëÿ ìîäåëèðîâàíèÿ ñòðóêòóðû

ïîëèäèñïåðñíîé ïîïóëÿöèè îäíîñëîéíûõ âåçèêóë äèìèðèñòîèë�îñ�àòèäèëõîëèíà

(DMPC) â 40% âîäíîì ðàñòâîðå ñàõàðîçû íà îñíîâå äàííûõ ìàëîóãëîâîãî ñèíõðî-

òðîííîãî ðàññåÿíèÿ (SAXS), èçìåðåííûõ íà óñòàíîâêå À2 (DESY, �åðìàíèÿ).

Â ðàáîòå îáñóæäàþòñÿ ðåçóëüòàòû ðàñ÷åòîâ ñ ðàçíûìè ìîäåëÿìè âíóòðåííåé

ñòðóêòóðû áèñëîÿ. Ïîêàçàíî, ÷òî ó÷åò �ëóêòóàöèé âíóòðåííèõ ïàðàìåòðîâ áèñëîÿ

ïîçâîëÿåò îïèñàòü ðàçëè÷èÿ â ãëóáèíå ìèíèìóìîâ íà ýêñïåðèìåíòàëüíîé êðèâîé â

îáëàñòè áîëüøèõ çíà÷åíèé âåêòîðà ðàññåÿíèÿ q. Ôèòèðîâàíèå ïàðàìåòðîâ ìîäåëè,

îïðåäåëÿþùèõ ñòðóêòóðó âåçèêóëÿðíîé ñèñòåìû, ïðîâîäèòñÿ  èñïîëüçîâàíèåì ïà-

ðàëëåëüíîãî àëãîðèòìà Àñèíõðîííîé Äè��åðåíöèàëüíîé Ýâîëþöèè (ÀÄÝ) [1, 3, 4℄.

Ý��åêòèâíîñòü ïàðàëëåëüíîé MPI-ðåàëèçàöèè àëãîðèòìà ÀÄÝ òåñòèðîâàëîñü íà

LINUX-êëàñòåðå ËÈÒ ÎÈßÈ. Ïîêàçàíî, ÷òî ñðåäíåå âðåìÿ, çàòðà÷åííîå íà âû÷èñëå-

íèÿ, ïàäàåò ïðàêòè÷åñêè ëèíåéíî ïðè ðîñòå ÷èñëà çàäåéñòâîâàííûõ âû÷èñëèòåëüíûõ

óçëîâ N
pro

. Óñêîðåíèå âû÷èñëåíèé (speed-up) ñ ó÷åòîì âîçðàñòàíèÿ íåîáõîäèìîãî êî-

ëè÷åñòâà âû÷èñëåíèé �óíêöèè ïðè N
pro

= 128 ñîñòàâèëî 98 ± 21 ðàç.
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