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Для моделирования молекулярных систем требуется разработка
эффективных алгоритмов, позволяющих работать на параллельных
компьютерах [1]. Необходимо исследовать многомерные задачи и по-
лучать результат в приемлемое время [2–3]. Одними из наиболее вос-
требованных алгоритмов является семейство методов Монте-Карло,
в частности параллельный метод PTMC (Parallel Tempering) и диф-
фузионный метод Монте-Карло, с помощью которого разрешается
уравнение Шредингера и выполняется поиск основного состояния
энергии квантовой системы. Эти методы являются единственным
способом получения решения для большого количества квантовоме-
ханических задач.

PTMC представляет собой метод поиска пространственной
структуры частицы с минимальной потенциальной энергией. Часто
метод применяется для поиска решения в задачах по молекулярной
биологии, так как минимум потенциальной энергии играет огромную
роль в процессах, происходящих в наносистемах, например, при сво-
рачивании белков.

Диффузионный метод Монте-Карло используют для решения
уравненияШредингера, решение которого найти аналитически мож-
но только в малом количестве «идеальных» случаев. Для более ре-
алистичных систем необходимы другие численные методы, упроща-
ющие процесс нахождения решения, и на данный момент для мно-
гомерных случаев диффузионный метод - практически единствен-
ный. С помощью данного метода определяется процедура нахожде-
ния верного основного состояния энергии [4].

Соответственно, исследование обоих методов и изучение их осо-
бенностей, а также применение выбранных методов к конкретным
поставленным задачам и определяет содержание данной работы.
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