Параллельная закалка Теория, приложения, и новые перспективы

1. Введение

Происхождение параллельной закалки, или обмена дубликатами, техника моделирования  была найдена в 1986 в документе Swendsen и Wang. В этом документе был представлен метод дубликата Монте-Карло, в котором были дубликаты системы, представляющей интерес имитированный в ряд температур. Дубликаты в смежном канале температуры подвергаются частичному обмену конфигурацией информации. Более знакомый вид параллельной закалки с полным обменом конфигурационной информацией был сформулирован Geyer в 1991. Первоначально, приложения нового метода были ограничены задачами в статистической физике. Однако, использование следующего Хансманна в методе Монте-Карло при создании биомолекулы, Falcioni и Deem’s  использовали параллельную закалку для определения структуры рентгеновского излучения, и Okamoto и Суджитаа вариант параллельной закалки для молекулярной динамики, использование параллельной закалки  в области физики, химии, биологии, проектирование и наука о материалах быстро увеличилась.
Общая идея относительно параллельной закалки должна имитировать М.
дубликаты первоначальной системы, представляющей интерес, каждый дубликат обычно в каноническом множестве, и обычно каждый дубликат как
различная температура. Высокие температурные системы - вообще
способны отбирать пробу больших объемов фазового пространства, тогда как низко температурные системы, имея точное осуществление выборки в локальной области фазового пространства, может стать захваченным в локальной энергии минимальной в течение шкалы времени типичной компьютерной имитации.
Параллельная закалка достигает хорошего осуществления выборки, производя
системы в различных температурах, чтобы полностью изменить представление
оформления. Таким образом, включение более высокотемпературных систем
гарантирует, что более низкотемпературные системы могут обратиться к представительскому множеству низкотемпературных областей фазового пространства.
Эта концепция иллюстрирована на рис. 1.
[image: image1.emf]
Имитация нескольких М. дубликатов, а не одного, требует на порядок времен М. больше вычислительного усилия. Это ‘дополнительное пространство расхода’ параллельной закалки - одна из причин для первоначального замедления принятия метода. В конечном счете, стало ясно, что параллель, закаливающая имитация является больше чем 1/М. времени, более эффективной, чем стандарт, единственнотемпературный метод Монте-Карло
Эта увеличенная эффективность происходит из разрешения более низких температурных систем, чтобы отобрать пробу областей фазы места, к которому они не были бы в состоянии обратиться, имело осуществление выборки проводимой для единственнотемпературной имитации было М. времени как  долго. В то время как параллельная закалка может сделать эффективное использование больших кластеров центрального процессора, куда различные дубликаты могут быть выполнены в параллель. Дополнительная выгода параллели, закаливающей метод, является генерация результатов для диапазона температур, которая может также представлять интерес для исследователя. Теперь широко оценено, что параллельная закалка является полезным и
мощным методом расчета. Одна из обсуждаемых проблем в параллели, закаливающей отношения детали обмена, или подкачки, конфигурация между дубликатами. Подходящие вопросы включают, сколько различных дубликатов
и в какой температуре использовать, как часто изменения должен быть предприняты, и относительное вычислительное усилие израсходованной на различные дубликаты. Другая находящаяся на стадии становления проблема то, как менять только часть системы, чтобы преодолеть выращивание
как 
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 номера дубликатов, затребованных имитировать систему
из размера обращающегося к размеру N. Они указываются из противоречия в этом обзоре.
Широко распространенное использование закалки параллели  имитации
области привело к появлению множества новых изданий. Это делает понятным, что температура может не всегда быть лучшим параметром, чтобы закалить.
Имитация в более низкие температуры может стать захваченной в непредставительной выборке низких минимумов свободной энергии (оттененные области) В более высоких температурах, имитация может отобрать пробу большего количества фазового пространства.
Конфигурационные перестановки между низкими и более высокими температурными системами позволяет более низким температурным системам сбегать из одной области фазового пространства, где они фактически застряли, и отобрать пробу представительского множества низких минимумов свободной энергии,  с параметрами порядка кроме температуры, типа пары потенциалов или потенциалы химического реактива. Представляя интерес - как выбор параметра порядка, подкачка которого даст самое эффективное уравновешивание. Также стало очевидно, что многомерная параллельная закалка возможна. Таким образом, подкачка между множеством параметров на той же самой имитации, на многомерном месте параметров порядка, является выполнимым и иногда советуемым. Уточнение в осуществлении выборки в использовании параллельной закалки показало неточности в части самых популярных силовых полей, используемых для раздробленных имитаций, и по всей видимости, использование параллельной закалки будет основной в испытаниях новых и улучшенных силовых полей.
Параллельная закалка может быть объединена с большинством других имитационных методов, поскольку обмены, если сделаны правильно, содержат
детализированное условие равновесия или равновесие основной имитации.
Таким образом, есть почти неограниченная возможность использования метода имитации на компьютере. Это ведет к интригующим возможностям, типа объединяющейся параллельной закалки с квантовыми методами.
2. Теория
2.1 Теория параллельной закалки Монте-Карло
В типичной параллели, закаливающей имитацию, мы имеем М. дубликаты,
каждый в каноническом множестве, и каждый в различной температуре, 
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 обычно температура системы, представляющей интерес. Начиная с нее дубликаты, не взаимодействуют энергично, функция разбиения этим большим множеством рассчитывается
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 исходит из интегрирования импульсов,
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 определяет позиции частицы N в системе 
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 - обратная величина температуры, 

U - потенциальная энергия, или часть Гамильтониана, который не возводят в степень импульсы. Если вероятность выполнения перемещения перестановки равны для всех условий, обмены между множествами 
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 приняты с вероятностью
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Перестановки обычно предпринимаются между системами со смежным каналом
температуры 
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Параллельная закалка - точный метод в статистической физике, в которой он удовлетворяет детализированному равновесию или условию равновесия в зависимости от создания. Это – важное преимущество параллельной закалки по имитированному отжигу, поскольку математические ожидания не могут быть определены в последнем методе. Параллельная закалка является дополняющим к любому множеству Монте-Карло для системы в единственной температуре, и
такие единственносистемные перемещения осуществлены между каждой попыткой изменения. Чтобы удовлетворять детализированное равновесие, перемещения перестановки должны быть осуществлены с определенной вероятностью, исполняя перестановки после фиксированного номера единственной температуры перемещения Монте-Карло, удовлетворяющей достаточному условию. Типичная последовательность перестановок и единственной температуры перемещения Монте-Карло показано на рис. 2.
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Kofke провел анализ усредняющейся пропускной способности (А) обменных испытаний и доказал, что это количество должно быть связано с разностью энтропий между фазами. Для систем, для которых предполагается Гауссово энергетическое распределение, типичное для многих систем, которые изучены, используя компьютерную имитацию, показано на Рис. 3, он нашел усредняющий приемный коэффициент, (А), который можно вычислить

[image: image18.png][ e 1l
JA}:crrc[(iz\) W




 
где 
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 - теплоемкость в постоянном объеме, который должен быть постоянным в температурном диапазоне между 
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. Проще говоря, пропускная способность для испытаний зависит от вероятности, что система, отбирающая пробу более высокой температуры, находится в области фазового пространства, в котором является важным более низкая температура. Этот теоретический анализ нормы становится полезным, рассматривая оптимальный выбор температур для параллели, закаливающей имитацию (см. раздел 2.3).
2.2 Теория молекулярной динамической параллельной закалки.
При рассмотрении метода параллельной закалки Монте-Карло рассматривались только позиции частиц на имитации. В молекулярной динамике, мы должны также принять во внимание импульсы всех частиц в системе. Sugita и
Окамото предложил параллельный метод, закаливающий молекулярную динамику, в котором после обмена, новые импульсы для дубликатов
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где 
[image: image25.wmf]i

p

- старые импульсы для дубликата 
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 являются температурами дубликата до и после перестановки, соответственно. Эта процедура гарантирует, что усреднение кинетического
энергетический итогового остатка [image: image29.png]


 Критерий допустимости обменного итогового остатка такой же что и для создания МЕГАГЕРЦА (eqn (2)), и удовлетворяет детализированному равновесию.
Делая молекулярную динамическую параллельную закалку необходимо  заботиться об  интерпретации результатов. Параллельная закалка обмена - 'нефизическое' перемещение, и таким образом нельзя сделать выводов о динамике. Таким образом, используя молекулярную динамическую параллельную закалку, получают только вид, а не  'истинную' молекулярную динамику.
2.3 Оптимальный выбор температур
Как каждый выбирает оба номера дубликатов, используемых параллельной закаливающей имитацией и температуры дубликатов - очень важные вопросы. Каждый желает достигнуть, возможно, лучшего осуществления выборки с минимальной суммой вычислительного усилия. Самая высокая температура должна быть достаточно высокой, чтобы гарантировать, что никакие дубликаты не станут захваченными в локальных энергетических минимумах, в то время как число используемых дубликатов должен быть достаточно большим, чтобы гарантировать, что подкачка происходит между всеми смежными дубликатами. Было выдвинуто несколько предложений для определения числа и температуры дубликатов. Это показано на рис. 3
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и eqn (2), что энергетические гистограммы должны иметь перекрытие для перестановок, которые будут приняты. Sugita, Kofke и др. имеют предложения, что приемная вероятность могла делаться единообразно поперек всех различных дубликатов, в попытке гарантировать, тот каждый дубликат тратит то же самое время объема моделирования в каждой температуре. Kofke показал, что геометрическая прогрессия температур (константа Ti/Tj) для систем, в который [image: image31.bmp] является постоянным поперек температур, приводит к равному приему отношений. Sanbonmatsu и др. предложили, что целевой прием отношения, [image: image32.png]Auarger



 может быть получено итерационно, решая
[image: image33.png]explAPAE],





где [image: image34.bmp] - разность в усредняющихся энергиях систем в смежных температурах. Итерационные методы для регулирования температур различных систем, чтобы гарантировать прием отношений в пределах приемлемых границ, предварительно предложенный и используемый Falcioni11 и Schug и др. в адаптивных схемах терморегулятора. Rathore и др. распространяли  эти технологии, предлагая схему оптимального распределения температур к дубликатам, которые являются также основанными на итерационно изменяющихся системных температурах. В этих схемах, самая низкая температура установлена, и другие системные температуры
определены, итерационно решая
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для каждой из температур Tj, 
где [image: image36.png][a(T) + o(T)]/2




 - среднее отклонение энергий в этих двух системах. Один
может выбрать целевое значение, чтобы достигнуть желаемого приема отношения.
Rathore и др. также рассматривают оптимальное приемное отношение и
число дубликатов в параллели, закаливающей имитации. Для социологического исследования, использованного в их работе, они выяснили, что прием отношения на 20 % принесло, возможно, лучшее выполнение. Таким образом,
прибавляя больше зафиксированных дубликатов, как высоких, так и низких температур приемное отношение было достигнуто  увеличение на выполнения имитации на 20%.
Недавно, Kone и Kofke провели анализ выбора температурных интервалов в системах, где [image: image37.bmp] предполагается кусочной константой поперек каждого температурного интервала. Они утверждают, хотя это может быть не всегда
случайно, но предположение разумно и не требует итерационной схемы, которая  использует ценное процессорное время и, которая нарушает детализированное равновесие. Их анализ основан на максимизации среднеквадратического смещения системы [image: image38.bmp], как это
осуществляет метод случайного блуждания по температурам. Значение [image: image39.bmp] является членом пропорции к числу принятых перестановок и . Максимизируя [image: image40.bmp] относительно приемной вероятности, они нашли, что приемная вероятность в 23 % является оптимальной. Это значение поразительно подобно значениям в 20%, полученным опытным путем Rathore и др. Kone и Kofke предлагают
"настройку" температурных интервалов, чтобы достигнуть 23%-ого приема вероятности в течение начального уравновешивания имитации. Эта технология, кажется, эффективным методом, чтобы выбрать температурные интервалы в параллели, закаливающей имитации это соединение эффективно.
Подобная схема, чтобы выбирать температуры использует недавно
предложенный Katzgraber и др. метод, который использует адаптивный
оптимизированный алгоритм обратной связи, чтобы сократить времена поездки туда и обратно между самыми низкими и самыми высокими температурами. Эта технология непосредственно характеризует смешивание между высокими и низкими температурными системами. В комплексных случаях, где есть тонкие критические параметры в вероятности обмена конфигурациями, время поездки туда и обратно, вероятно, лучше характеризует
полная эффективность закалки параллели, чем усреднение приемной вероятности. Технология Katzgraber и др. перспективна для таких комплексных случаев.
Подобная проблема - то, какое количество усилия по имитации должно быть
израсходовано на каждый дубликат. Например, по всей видимости, низкие температурные дубликаты извлекли бы выгоду из дополнительного имитационного усилия, поскольку время корреляции в более низкой температуре дольше. Эта проблема нетронута в литературе.
Так как длительность импульса энергетических гистограмм увеличивается как [image: image41.png]



но усредняющаяся энергия увеличивается как N, число дубликатов
увеличивается как [image: image42.png]


, где N - система, отсортированная по размеру. Один, поэтому, хотел бы метод, где только часть конфигурационной степени свободы изменчивы. Эта проблема была интересно решена  Swendsen и Wang’s в 1986-ом в документе для систем вращения, но  не было решено точным, эффективным способом для раздробленных систем. Главная трудность, кажется, находится в определении части системы, которая может быть обменена без потерь из-за большой поверхностной энергии.
2.4 Параллельная закалка с альтернативными параметрами и выборочными методами
Общая идея относительно параллельной закалки  не ограничена обменами или перестановками между системами в различных температурах.
Исследователи разработали множество методов, основанных на
подкачке альтернативных параметров, чтобы свернуть барьеры{преграды}
то запрещение правильное осуществление выборки. Дополнительно, параллельное умерение
может быть объединен с большим количеством альтернативного осуществления выборки
методы, и его использование привели к большому уточнению в
осуществление выборки многих существующих методов расчета.
Fukunishi и др. разработал Гамильтоново параллельное умерение
метод, что они обращались к биомолекулярным системам 16 В этом
технология, только часть энергии взаимодействия между частицами
масштабируется между различными{другими} дубликатами. В их работе, них
социологические исследования поведения, используя два различных{других} создания
их технология. В первом они масштабируют гидрофобные взаимодействия
между дубликатами. Во втором, они масштабируют Ван-дер-Ваальс
взаимодействия между дубликатами, представляя отключение в
взаимодействие, эффективно{фактически} позволяя цепочки атомов проходить
друг друг. Приемная вероятность в Гамильтоновой параллели
умерением для перестановки между дубликатами i и j дают
A. минимум {1, exp [_b ([Привет (X0). Hj (X)] _ [Привет (X)
. Hj (X0)])]}, (7)
где Привет (X) - Гамильтониан конфигурации X в дубликате i,
и конфигурации X и X0 - конфигурации в дубликатах i
и j, соответственно, до попытки перестановки.
Умерение параллели, используя множественную подкачку переменных было первым
предложенный и разработанный Yan и de Pablo.17,18 Вместо
рассмотрение одномерного массива дубликатов в отличном
температуры, они предложили использовать N-мерный массив,
где каждый размер представлял параметр, который изменился
между дубликатами. Перестановки и в пределах и между размерами
позволялись в их схеме. В их первой работе они провели
умерение параллели между различными{другими} температурами и химическим реактивом
потенциалы в главном каноническом множестве, но схеме они
предложенный был общим. Они показывали этому расширения{продления} параллели
умерение к множественным размерам ограничено только воображением
из исследователя в выбирании переменных, чтобы менять и
доступные вычислительные ресурсы. Sugita и др. использовал
multdimensional обменивает в молекулярных исследованиях{занятиях} 19 динамики
de Пабло и сотрудники также претворял параллельное умерение
в мультиканоническом множестве 20 В мультиканоническом
множество, распределение вероятностей больше не постоянная Больцмана,
но становится
p (rN). (константа) e_bU (rN) w (rN) (8)
Энергетические гистограммы рис. 3 для модели системы в пяти различных{других} температурах.
Перекрытие энергетических гистограмм между смежными дубликатами
в различных{других} температурах учитывает прием конфигурации
перестановки.
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Весовые коэффициенты, w (rN), выбраны, чтобы понизить барьеры{преграды}
в системе. de Пабло и сотрудники произошел мультиканонический
веса итеративным процессом, используя инверсию постоянной Больцмана
гистограммы. Другой способ записывать eqn (8) состоит в том, чтобы использовать вместо
Гамильтониан U, взвешенный Гамильтониан U. x (U), когда
попытка меняет перемещения, где x (U) - потенциал зонтика.
При использовании мультиканонического множества, de Пабло и сотрудники
были в состоянии сократить номер{число} дубликатов, требованных в их
имитация, из-за более широкого перекрытия термодинамического свойства
гистограммы. Вообще, когда объединено с мультиканоническим
имитация, параллель короткого замыкания умерение выполнения может быть
осуществленный, и мультиканонические весовые коэффициенты может быть
определенный при использовании перевзвешивания гистограммы. Эти веса
может тогда использоваться в мультиканонической части вычисления 21
Параллельное умерение может быть объединено с мультиканоническим
имитация. Таким образом, на мультиканонической имитации, номере{числе}
из дубликатов, каждый в мультиканоническом множестве, но каждом с
различные{другие} мультиканонические весовые коэффициенты, покрывающие различную{другую} энергию
диапазоны{ассортименты}, может использоваться 21, Это должно быть отмечено это далеко
меньше дубликатов необходимо в этом методе чем в типичной параллели
умерение, потому что энергетические диапазоны{ассортименты} покрыли в мультиканоническом
имитация намного более широка чем на канонической имитации.
Весовые коэффициенты, используемые в этих методах могут тогда быть
итерационно улучшенный в течение периода{порядка} уравновешивания как
доходы имитации, используя методики перевзвешивания гистограммы.
В вычислениях возмущения свободной энергии, параметр l
представленный. Каждый желает вычислить разность свободной энергии
пойти от начального (l. 0) заявите и конечное{заключительное} (l. 1) остаток на конец года. Для
умерение параллели с возмущением свободной энергии может
сочтите М. дубликатами, каждый с различным{другим} l параметром, где
каждый дубликат имеет немного различный{другой} Гамильтониан
Ul. Ul.0. l (Ul.1 _ Ul.0). (9)
Перестановки могут быть предприняты между дубликатами, используя Гамильтониан
критерий допустимости (eqn (7)), и разность свободной энергии
между двухлямбдовыми параметрами может быть определен как в
регулярные{правильные} вычисления свободной энергии. Конечно, можно использовать a
номер{число} различных{других} температурных дубликатов для каждого значения l в
многомерная технология. Использование умерения параллели в
мультиканонические имитации, вычисления свободной энергии, и зонтик
осуществление выборки - growing.19-25
Одна из самых плодотворных комбинаций параллельного умерения
с существующим осуществлением выборки методики был с напряженностью
методы остатков на конец года, основанные на Wang-Ландау, отбирающем пробу 26 Напряженности
методы остатков на конец года подобны мультиканоническим в этом
весовой коэффициент - обратная величина плотности состояний. Однако,
в методах плотности состояний метод случайного блуждания в энергетическом месте{космосе}
проводимый, и выполнившаяся оценка инверсии{обратной величины} напряженности
из остатков на конец года, поскольку осуществлена функция энергии. Альтернативно
конфигурационная температура забрана{собрана} как функция
энергия и плотность состояний, определенная, интегрируя
обратная температура 27 Другие множества сопряженных переменных может
также с пользой используйтесь 28 Эти методы эффективно{фактически} обходят
утомительный и трудоёмкий процесс вычисления веса
коэффициенты{множители;делители} на мультиканонических имитациях. de Пабло и сотрудники
предложили расширенные{продленные} методы плотности состояний множества
где накладывающиеся окна или дубликаты различной{другой} энергии или
значения координаты взаимодействия/перемещения используются 29 Конфигурационные
перестановки между окнами предприняты равномерно
предотвращать имитации в параллельных дубликатах от
становление всунутыми непредставительскими областями{значимостью} фазового пространства. A
комбинация методов плотности состояний и параллельного умерения
успешно использовался, чтобы изучить протеин folding30-32 и
твердотельное-жидкое{-ликвидное} равновесие 33
Vlugt и Сразил примененное умерение параллели на перемещение
путь, отбирающий пробу метода 34 Они показывали тому параллельному умерению
проводимый между различными{другими} температурами и между отличным
области{значимость} по переходным путям в состоянии преодолеть
задача множественных седловых точек на поверхности свободной энергии.
Параллель, закаливающая переходное осуществление выборки пути может предусмотреть
более точные оценки переходных норм{расценок} между устойчивым
остатки на конец года чем единственный-температурный переходный путь Монте-Карло
осуществление выборки.
Параллельное умерение было объединено с множество
другие методы расчета, и в почти всех случаях{регистрах} его использование
привел к лучшему осуществлению выборки и увеличению точности
из метода расчета. Видные примеры включают
умерение параллели с каверной смещает, чтобы изучить диаграмму состояний
из жидкостей Lennard-Джонса, 35 с аналитическим пересоединением для
имитация циклических пептидов, 36 и с алгоритмом червоточины
исследовать поведение фазы{этапа} случайного сополимера
плавки 37
Очень недавно расширение{продление}, чтобы быть параллельный умерению, известному как
умерение параллели виртуального перемещения, был предложен Coluzza
и Френкель 38 В их схеме они включают информацию о
вся возможная параллель, закаливающая перемещения между всеми дубликатами в
система, а не только между смежными дубликатами, когда
статистическое накопление усредняет. Эта технология - по существу
параллель, закаливающая вариант "утилизации отходов" Монте-Карло
Методу Карло Frenkel39 и показали, чтобы улучшиться
статистическое усреднение до коэффициента{множителя;делителя} 20.
2.5 Распределения непостоянной Больцмана
Начиная с их введения в конце 1980-ых, имеют статистические данные Tsallis
становившийся все более и более важный в статистических Должных техниках 40
к их степенному закону, а не постоянной Больцмана, свойствам, Tsallis
статистические данные вообще приводят к меньшим энергетическим барьерам. Поэтому,
оптимизация с Tsallis, а не постоянной Больцмана, статистика может
будьте очень полезны в энергетических задачах о минимизации. Whitfield и др.
разработали вариант параллели, закаливающей алгоритм
это основано на статистике 41 Tsallis, которой Этот метод был
используемый, например, для быстродействующих конформационных поисков{исследований} пептида
молекулы 42
3. Приложения
3.1 Полимеры
Имитации полимерных систем известно трудны должный
к цепному запутыванию, высокая плотность систем, представляющих интерес,
и большие системные размеры{уровни}, требованные точно моделировать высоко
разновидности молекулярного веса. Первое приложение параллели
умерение к полимерным системам было Yan и de Пабло к
высокие разновидности 18 Bunker молекулярного веса и Dunweg43 были
первое, чтобы использовать исключенное умерение параллели тома{громкости;объема}, где
различные{другие} дубликаты имеют различные{другие} основные потенциалы. Они учились
полимер расплавляет для продолжительности цепочки полимера в пределах от 60 к
200 мономеров. Их метод создал термодинамический путь
от полной исключенной системы тома{громкости;объема} до идеального газа случайных
обходы и увеличенный эффективность{КПД} всех их имитаций.
Бедров и Smith44 изучили полностью раздробленные плавки полимера
1,4 многобутадиена в диапазоне{ассортименте} температур, исполняя
параллель, закаливающая перестановки isobarically. Они показывали этому их
параллель, закаливающая технологию обеспечила существенное уточнение
в уравновешивании и осуществлении выборки конформационной фазы{этапа}
место{космос}, когда по сравнению с регулярными{правильными} имитациями MD. См. рис. 4.
Theodorou и сотрудники изучили СНГ 1,4 многоизопреновых плавки
использование параллельного умерения и еще раз найденный тем использованием
параллель, закаливающая привела к намного более быстрому уравновешиванию по a
диапазон{ассортимент} температур 45 Позже, Banaszak и др. имеют
используемое умерение расходящейся прямой в осмотическом множестве к
изучите разрешимость этилена в имеющем малую плотность полиэтилене 46
Используя их новый метод они были в состоянии исследовать явление
и продолжительности цепочки полиэтилена и выполняющий переход на
разрешимость этилена.
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3.2 Протеины
Биологические системы, особенно протеины, являются в вычислительном отношении
оспаривание, потому что они имеют особенно бурные энергетические пейзажи
это является трудным для регулярного{правильного} Монте-Карло и молекулярным
методики динамики, чтобы пересечься. Hansmann был первым к
примените умерение параллели к биологическим молекулам в Монте-Карло
Карло базировал исследование простой Встреченных-enkephalin 7 аминокислот
пептид 3 Hansmann показывал тому базируемому умерению параллели
имитации могли преодолеть "задачу о " замедления имитации
и были более эффективными чем регулярный{правильный} канонический Монте-Карло
Имитации Карло. Приложение умерения параллели к
биологические задачи, однако, не взлетали до Sugita и
Работа Окамото, которая представляла использование молекулярной динамики
умерение 5 параллели Они применяли их технологию к
Встреченный{Выполненный}-enkephalin и демонстрируемый, что их параллельное умерение
базируемый метод не становился захваченным в локальных энергетических минимумах,
в отличие от регулярных{правильных} микроканонических молекулярных имитаций динамики
из той же самой молекулы.
Следующая демонстрация мощности{степени} параллельного умерения
для молекулярных систем, его использование на биологической имитации
объединение быстро расширялось. Параллельное умерение использовалось
определять закрывающиеся контурные карты свободной энергии для множество
протеины, показывая детали о закрывающихся механизмах и
посредничайте заявляют structures47-51, и облегчил имитацию
из мембраны proteins.52-55 Параллельное умерение имеет
доказанный, чтобы быть особенно мощным, когда обращался к ЯМР
усовершенствование структуры и в интерпретации данных от
ЯМР, 56-60 круговых дихроизмов, 61 спектр IR, 62 и электрический
отклонение data63 протеинов и пептидов. Для моделей
шаровидные протеины и oligomeric пептиды, параллельное умерение
использовался, чтобы изучить предварительно неисследованные области{значимость} фазы{этапа}
схемы и отбирать пробу составных перемещений 64,65 В исследовании
из решений для сахарозы около температуры стеклования,
параллель, закаливающая имитации показывала намного лучшей подгонке
опытные данные чем сделали обычные результаты 66 МЕГАГЕРЦА NPT
Другая интересная работа, используя параллельное умерение включает исследования{занятия}
из термодинамики формирования волокна, используя промежуточное звено
протеин разрешающей способности model67 и гиперпеременной
области{значимость} домена{области} антитела, где главные взаимодействия
управляющее конформационное равновесие в этих системах было
решительный{определенный} 68
С этим увеличил способность осуществления выборки параллельного умерения
прибыл реализация что силовые поля тока для биологического
имитация недостает в некотором отношении. Параллельное умерение
имитации сольватируемых биологических молекул также показали
неточности в популярном неявном растворителе моделируют 51,69,70 Как параллель
умерение может также использоваться с явными моделями растворителя,
разности между обработками{лечением} могут быть определены, и
в будущем такие имитации могли использоваться, чтобы улучшиться
неявные модели растворителя.
Ручьи и сотрудники разработали многошкальное моделирование
инструментарий, который может связать с помощью интерфейса с популярным CHARMM и
ЯНТАРНЫЕ молекулярные коды 71 имитации Параллельное умерение
претворен в инструментарии, чтобы позволить расширенное осуществление выборки и
используемый, чтобы изучить с начала сворачивание пептидов от сначала
принципы. Параллельное умерение ясно стало методом
из выбора в с начала протеине, сворачивающем как доказано работой
из Skolnick и сотрудников, 72 Гарсй и Sanbonmatsu, 10,73,74
и Ян{Янг} и al.75
Исследуя биологическую литературу и литературу химического реактива
параллельное умерение, очевидно что огромное большинство работы
является основанным на молекулярной динамике, а не Монте-Карло. Как
каждый не делает 'истинного' MD, используя параллельное умерение,
нет никакой причины{разума}, почему методологии Монте-Карло не могут быть
претворяемый более часто в биологическом и химическом реактиве
объединения. Действительно, мы ожидаем, что это перспективной авеню{средством}
для будущего исследования.
3.3 Твердое тело
Решение для кристаллической структуры обеспечило одну из первой господствующей тенденции
раздробленные примеры имитации мощности{степени} параллельного умерения.
Falcioni и Считают используемое умерение параллели в смещенном МЕГАГЕРЦЕ
схема определять структуры цеолитов от порошка
дифракционные данные 76 Для сложных цеолитовых структур, содержащих
больше чем восемь единственных тетраэдральных атомов, имитированных
отжигание неспособно решить кристаллические структуры. Однако,
параллели, закаливающей имитации показывали, чтобы быть в состоянии решить
структуры всех комплексных цеолитов, включая наиболее
сложная цеолитовая структура, ZSM-5, который содержит двенадцать
единственные тетраэдральные атомы. ZefsaII с тех пор был успешно
используемый, чтобы решить структуры по крайней мере дюжины, недавно синтезируемой
цеолиты и свободно зaгружаемы на сети. Подобное
технология к определению{намерению} кристаллической структуры от порошка
дифракционные данные были претворены Favre-Nicolin
и другие, 77 и этот метод был успешным в решении несколько
structures.78-80
Оригинальное исследование имитации курса{ставки} кристаллического зародышеобразования
Auer и Френкелем использовал параллель, закаливающую метод
разрешение перестановок между 'окнами' в различных{других} точках вперед
координата взаимодействия от жидкости до твердотельного остатка на конец года 81 Эта работа
представленный, впервые, способность вычислять зародышеобразование
нормы{расценки} от первых принципов.
Другие примеры твердотельной параллели, закаливающей имитации
включите вычисление распределений иона натрия в цеолитах,
82 изучения конечное температурное поведение кластеров C60,
83 имитация поверхностей Сицзяна, 84,85 и объяснения
поведение титрования MbCO по диапазону{ассортименту} значений 86 pH фактора
3.4 Стакан{Стекло} вращения
Очки{Бокалы} вращения обеспечили серьезное испытание{критерий} эффективности
умерение 87 параллели В решении Parisi бесконечного диапазона{ассортимента}
Модель Эдвардса-Андерсона, широко которой верят многие, но не все
физики, чтобы обратиться к очкам{бокалам} вращения конечного диапазона{ассортимента} также, есть a
конечная энергия для возбуждений выше основного состояния, и
поверхность раздела этих возбуждений имеет структуру заполнения.
Начальные имитации для модели Эдвардса-Андерсона подставили{вели}-
укрепленный конечная энергия 88 возбуждения Начальные предложения для a
фрактал surface88 был исключен более поздними имитациями 89 Для
векторная модель стакана{стекла} вращения, энергия возбуждения была снова найдена
быть конечными 90 Начальными предложениями рекурсивной поверхности были также
в значительной степени исключенный на более поздних имитациях 91
3.5 Квант
Квантовые системы нормы, будучи намного более в вычислительном отношении
требуя чем классические системы, может извлечь выгоду из улучшенного
осуществление выборки обеспеченного параллельным умерением. Пока,
главное приложение умерения параллели в квантовой норме имеет
в исследованиях{занятиях} перемещений фазы{этапа} и в размещении
энергетические минимумы в комплексных системах. Параллельное умерение идеально
Рис. 4 Непрерывная корреляционная функция для полимерного 1,4 многобутадиенов.
Параллель, закаливающая имитацию ослабляется намного более быстро,
и, таким образом, более эффективная имитация. Используемый с разрешением 44
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для этих исследований{занятий}, поскольку движущие силы не представляют интерес. Okamoto и
сотрудники провели умерение параллели, базируемое с начала коррелированный
электронная структура вычисления 92 В их исследованиях{занятиях} Лития
кластеры, они демонстрировали, что параллельное умерение могло быть
успешно обращенный системы, описанные с высоким уровнем
деталь. Sengupta и др. объединил{скомбинировал} квантовое Монте-Карло с
умерение параллели, чтобы изучить диаграмму состояний 1-D
Квант модели 93 Хаббарда параллельное умерение был найден к
значительно сократите "липкое" имущество{результаты}, где имитация
застревает в неправильной фазе{этапе} близко к поверхности раздела фазы{этапа}.
Голень и др. изучила квантовые перемещения фазы{этапа} воды
кластеры, 94, где вращательные режимы могут быть высоко{чрезвычайно} квантом.
Параллель, закаливающая учитывала эффективное конформационное осуществление выборки.
Они перемаркировывают что "объединение Автомобильной-Parrinello технологии
с дубликатом обменивают [умерение параллели] и интеграл по траекториям
молекулярная динамика может обеспечить идеальную методологию для
изучение квантового поведения кластеров. "Хотя предложенный
технология высоко{чрезвычайно} в вычислительном отношении дорога, это может
становившийся все более и более выполнимый в будущих годах. Параллельное умерение
также успешно использовался в исследовании конечного
температурная оптическая спектроскопия CaArn clusters95 и в
квантовые имитации интеграла по траекториям твердотельной жидкей фазы
схемы Ne13 и (p-H2) 13 кластеров 96
3.6 Общие задачи об оптимизации
Параллельное умерение успешно использовалось в множество
общие задачи об оптимизации. Habeck и др. разработал a
осуществление выборки алгоритма для исследования плотностей вероятности
это возникает в Байесовом анализе 97 данных Их используемая технология
Статистика Tsallis, и эффективность параллельного умерения были
демонстрируемый, интерпретируя экспериментальные данные ЯМР для a
свернутый протеин. В анализе изображения, было параллельное умерение
показанный, чтобы привести к уточнению коэффициентом{множителем;делителем} два для обоих
курс{ставка} успеха и средняя{скупая} ошибка позиции, когда по сравнению с
имитированное отжигающее умерение Параллели технологий 98 имеет также
используемый, чтобы определить местоположение глобальных минимумов комплекса и
бурные поверхности потенциальной энергии, которые возникают в раздробленных моделях
из лиганда приемника docking99 и в анализе 100 риска
4. Заключение
В этом обзоре мы дали краткий обзор хронологии
параллельное умерение. Мы описали основную{элементарную} теорию и
многие из расширений{продлений} к оригинальному{первоначальному} методу. Несколько примеров
в разнообразии физико-химических арен обсудились.
Подсвеченные технические аспекты, чтобы разобраться включают лучше всего
распределения{ассигнования}, чтобы кластеризовать компьютеры, 101 определение{намерение} оптимального
усилие по объему моделирования израсходовать на каждый дубликат, и
частичная подкачка конфигурационной информации для раздробленного
системы.
Множество потенциальных новых участков для приложения параллели
умерение происходит с нами. Один довольно большой - приложение
параллельное умерение, а не имитированное отжигание, 102 к Икс-лучу
решение монокристаллической структуры. Связанная проблема{выпуск} - прогнозирование
из многоморфов для кристаллов небольших, органических молекул препарата{наркотика}.
Также связанный - использование умерения параллели в рациональном препарате{наркотике}
актуальнейшие дизайном технологии используют сеточный поиск, традиционный
Монте-Карло, или в лучшем случае имитированное отжигание 103 Другого
физическое приложение где расширено осуществление выборки могло бы быть полезно
находится в теориях поля для полимерных систем с нетривиальной фазой{этапом}
возможная структура 104 Also была бы дополняющим включением
в с начала молекулярной динамике, отбирая пробу только желателен.
Даже экспериментальные приложения могли быть возможны в материалах
discovery105 или лабораторное извлечение корня 106 протеина
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