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Método Paralelo para Resolver las
Ecuaciones de Ligadura de Moléculas
con Ramificaciones Laterales Aisladas
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Descripcién: La dinamica molecular es una técnica de simulacion por
computador que estudia la evolucién en el tiempo de un sistema de particulas.
Se ha aplicado con éxito, por ejemplo, al disefio de nuevos farmacos o al analisis
de materiales. En este campo, imponer ligaduras, es decir, fijar las longitudes de
los enlaces atbmicos, es una practica habitual que permite aumentar el paso
temporal de simulacion. De esta forma se pueden acelerar los experimentos o
simular mayores intervalos temporales. Sin embargo, los algoritmos méas usados
para imponer ligaduras convergen linealmente y estan basados en
aproximaciones que afectan a su estabilidad numérica. Ademas, no se conoce
una implementacion paralela eficiente de los mismos.

El objetivo principal de este trabajo es implementar una version del algoritmo de
imposicion de ligaduras ILVES que se pueda ejecutar de forma vectorial por
varios nucleos. Para acotar la complejidad del problema, se abordara la
resolucidon de las ecuaciones de ligadura de una molécula compuesta por una
cadena lineal de atomos con ramificaciones laterales aisladas. Se partira de una
solucion ya disponible para una molécula compuesta por una cadena lineal de
atomos que utiliza el método del complemento de Schur para dividir el sistema
de ecuaciones en varios subsistemas susceptibles de ser resueltos de forma
vectorial y paralela.

Para mas informacién, contactar con Jesus Alastruey Benedé (jalastru@unizar.es)



	Diapositiva 1

