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AGBNP2

• Неявно описание на взаимодействието на 
вещества с воден разтворител

• Алгоритъм за оценка/пресмятане на радиусите 
на Борн и повърхнините на атомите, който „не 
зависи“ от параметри, а от конформацията на 
молекулата

• Неполярен член в свободна енергия на 
разтворимост

• Приложим към широк диапазон от молекули и 
функционални групи

[1] E. Gallicchio and R.M. Levy, AGBNP: An Analytic Implicit Solvent Model, 
J. Comput. Chem. 25(4) 479-499 (2004).

[2] E. Gallicchio, K. Paris and R.M. Levy, The AGBNP2 Implicit Solvation 
Model, J. Chem. Theory Comput. 5(9), 2544–2564 (2009).



Енергия на разтворимост
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Модел за обема
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Обем на сечението на дублета

Обем на сечението на триплета
Обем на сечението на квадруплета

Обем на сечението на мултиплета
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Радиус на Борн
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Структури от данни

Атомни 
свойства

Индексите вървят по номера на атома

Споделена между нишките

Използва се в паралелни FOR цикли

Мулти-
плети

Индексите зависят от номера на 
нишката и от номера на мултиплета

Собствена за всяка нишка без 
преповтаряне на данни

Паралелни цикли по собствени данни



Последователност на програмата

Входни данни –

координати, типове ато-
ми, заряди, параметри 

на  Ленард-Джоунс

Пресмятане на 
производни 
параметри

Конструиране на 
списъци на 

съседи

Конструиране на 
списъците с 
мултиплети

и пресмятане на 
свойствата им

Пресмятане на соб-
ствените обеми, по-
върхнините и скали-
ращите коефициенти

Пресмятане на 
радиусите на 

Борн

Пресмятане на 
помощни 
величини

Пресмятане на 
силите

Пресмятане на 
∆Gh и нейните 

компоненти



Резултати

Fortan90 + OpenMP

Intel Xeon CPU E5649 with HT enabled
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Резултати

C + OpenMP + Intel libraries

Intel Xeon CPU + Intel Xeon Phi (MIC)

Intel Xeon Host Intel Xeon Phi Coprocessor
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