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Olay temelli molekiil dinamigi simiilasyonlari, cok pargacikli
sistemlerdeki olaylar1 ardisik olarak ele alarak, sistemin
davranislari iizerinde ¢alismay1 saglayan 6nemli bir tekniktir.
Cok hiicreli yaklagim sayesinde, bir sonraki olaymn bulunmasi
igin sadece belirli bir alan i¢indeki molekiillerin incelenmesi
yeterlidir. Bir molekiil i¢in kendi i¢inde bulundugu hiicre ve
bu hiicrenin komsu hiicrelerindeki molekiiller incelenerek
molekiilin karisacagi bir sonraki olay hesaplanabilmektedir.
Bu caligmada, yeni bir hiicre dizilimi kullanilarak, bir
hiicrenin komsu hiicre sayisi azaltilmistir. Boylece, carpisma
kontrolii icin bakilan hesaplama alanmin daraltilmas: ve
calisma siiresinin kisaltilmasi saglanmistir. Yapilan deneyler
sonunda, klasik olay temelli molekiil  dinamigi
simiilasyonlarina oranla yaklasik %35 performans artis1 elde
edilmistir.

1. Giris

Molekiil dinamigi simiilasyonlari, ¢ok pargacikli sistemlerin
ozellikleri ve davranis1 hakkinda bilgi veren bir tekniktir [1].
Kontrollii bir ortamdaki tek tek molekiillerin hareket ve
¢arpismalarinin simiilasyonundan olusur.

Boyle bir sistemin simiilasyonu i¢in kullanilan, olay temelli ve
zaman adimli olmak {iizere, farkli iki yontem vardir. Zaman
adimli simiilasyonlarda molekiiller belirli zaman araliklarinda
giincellenirler. Herhangi bir olaymn kacgirilmamasi igin bu
zaman araliklarinin yeteri kadar kiigiik secilmesi gerekir.
Fakat, zaman araliklarin1 ¢ok kiicik se¢mek, gereksiz
giincellemelere ve dalayist ile ¢alisma zamaninin artmasina
neden olur. Bu nedenle zaman temelli bir yaklasimda zaman
araliklarin1 belirlemek 6nemli bir problemdir. Zaman temelli
algoritmalarin en biiyiikk avantaji, kolayca paralel islemciler
tizerinde calistirilabilmeleridir [1].

Olay temelli simiilasyonlarda ise olasi olaylar zaman sirasinda
islenir ve molekiiller sadece bir olay gerceklestiginde
giincellenir [2]. Bir sonraki islenecek olaym bulunmasi i¢in
her bir molekiil ikilisi arasindaki olasi olaym dikkate alinmasi
gereklidir. Bir sonra islenecek olay, genel olarak, her bir
molekiiliin olas1 ilk olaymin bulunmasi ve daha sonra bu
olaylar arasindan sistemde meydana gelecek ilk olayin tesbit
edilmesi ile bulunur. Bir molekiiliin ilk olaymin bulunmasi,
diger biitin molekiiller ile ¢arpisma durumu g6z Oniine
alindiginda, N adet molekiil i¢in, O(N) zaman alacaktir. Bu
sebeple, her bir olayin islenmesi sonrasinda, sistemde
gergeklesecek ilk olaymn bulunmast O(N?) zaman almaktadir.
Bu calisma siiresi, ¢ok basit bir gozlem ile O(N)’e
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diismektedir. Bir olay sonrasinda sadece olaya katilan
molekiillerin olast ilk olaylar1 degismekte ve yeniden
hesaplanmasi gerekmektedir. Yani her olayin islenmesi O(N)
zaman almaktadir ki, bu tip simiilasyonlarda molekiil sayilar1
¢ok yiiksek oldugu diisiiniildiigiinde hala oldukg¢a yiiksek bir
maliyetdir. Bu nedenle simiilasyonu etkin bir sekilde
calistirmak i¢in ¢esitli iyilestirmeler 6ne siiriilmiigtiir.

Molekiiller arasi g¢arpismanin birbirine yakin molekiiller
arasinda gerceklesmesi daha olasidir [3, 4, 5]. Ortamdaki
molekiil sayis1 yiiksek oldugunda, birbirine uzak molekiillerin
carpisma ihtimali ¢ok daha digiiktiir ve bunlarin dikkate
alinmasi zaman kaybidir. Bu nedenle bir komsuluk kavrami
gelistirilmistir [5]. Bu komsulugun sinirlarini belirlemek iizere
¢ok hiicreli parcalama yontemi kullanilmigtir. Cok hiicreli
yontemde ortamin hiicrelerden olustugu ve bu hiicrelerin her
birinin bir miktar molekiil igerdigi diisliniilir. Yapilan
calismalarda, genel olarak esit biiyiikliikte dikdortgenler
prizmasi seklindeki hiicreler kullanilmistir [3, 4. 5]. Bu
durumda, bir molekiiliin olasi ilk olaymnin bulunmasi igin,
molekiiliin i¢inde bulundugu hiicre ve bu hiicrenin komsu
hiicrelerinde yer alan molekiillerin dikkate alimmasi yeterlidir.
Bu sayede carpisma kontroliiniin yapilacag: alan darlatilir ve
biiyiik bir performans artis1 saglanir. Bir hiicre igerisinde
bulunan toplam molekiil sayisi sabit bir degerde tutulabilirse
bir molekiiliin ilk olasi olayini sabit zamanda hesaplamak
miimkiindiir. Rapaport ¢ok hiicreli yontemin kullanilmasi ile
bir olayin islenme siiresinin O(log N)’e indirlebilecegini
gostermistir [5]. Buradaki logaritmik ifade, her bir molekiiliin
olast ilk olaylarindan faydalanarak sistemdeki ilk olayin
hesaplanmasi i¢in kullanilan, 6ncelik kuyruklarima ekleme ve
¢ikarma islemlerinin calisma zamanindan
kaynaklanmaktadir.

Bu c¢alismada, olay temelli ¢ok hiicreli molekiil dinamikleri
simiilasyonlarinin ~ performansmin  nasil  daha  fazla
arttirilabilecegi  sorusu  {izerinde  duruldu. Bu tip
simiilasyonlarda en ¢ok zaman alan islem bir molekiiliin olas1
ilk olayinin hesaplanmasidir. Bu islemin ¢aligma siiresi ise bir
hiicrenin i¢inde bulunan ortalama molekiil sayis1 ve hiicrenin
komsu hiicrelerinin sayisinin ¢arpimi ile dogru orantilidir.
Klasik ¢ok hiicreli yaklagimda smir hiicreleri hari¢ her
hiicrenin 26 komsusu vardir. Yapilan farkli bir hiicre dizilimi
ile komsu sayist 16’ya diisiiriilmiistiir. Hiicre bagina diisen
ortalama molekiil sayisi degistirilmeden, komsuluk sayist
azaltildigr igin, simiilasyon performansinda teorik olarak
dogrusal bir artis (yaklasik olarak %37) elde edilmesi
beklenmektedir. Yapilan deneysel ¢aligma sonucunda,
yaklasik %35 oraninda performans artist elde edilmistir.
Beklenenden ¢ok az da olsa daha diisiik performans artist



saglanmasinin sebebi yeni hiicre yerlesimi sonucunda hiicre
gecisi olaylarindaki artigdir.

2. Molekiil Dinamigi Simiilasyonu

Molekiil dinamigi simiilasyonlari, kontrollii bir ortamdaki
molekiillerin davraniglar1 hakkinda deneysel calismalar
yapilmasma olanak veren bir simiilasyon teknigidir.
Simiilasyon boyunca genellikle toplam enerji sabittir, fakat
baz1 caligmalarda sicaklik basing gibi dis ortam oOzellikleri
degistirilerek de deneyler yapilmistir [3]. Genellikle kiiresel
olarak modellenen tek atomlu molekiiller lizerinde ¢aligmalar
yapilmis olsa da bir sistemde her molekiil tek bir atomdan
olusmak zorunda degildir. Sistemde, molekiiller arasinda
etkilesim olmadigi ve molekiillerin iki olay arasinda sabit
hizla hareket ettigi varsayilmaktadir. Simiilasyon boyunca
hareketli molekiiller ¢arpisabilir hatta reaksiyona girebilirler.
Fakat islemleri basitlestirmek amaciyla, molekiiller arasi
carpigsmalarin elastik oldugu kabul edilmistir.

Olay temelli bir molekill dinamigi simiilasyonunda,
molekiiller sadece bir olay gergeklestiginde giincellenir.
Molekiiller aras1 carpisma ve bir molekiilin ortam
duvarlarindan birine carpmasi olmak iizere, iki gesit olay
vardir. Sistemde gergeklesecek ilk olayin bulunmasi i¢in, her
molekiiliin hem ortamin tim duvarlartyla hem de diger tiim
molekiillerle ¢arpisma kontrolii yapilmalidir. Ortamda bulunan
molekiil sayis1 N ise, bir molekiil i¢in olasi1 ilk olayin
hesabinin maliyeti O(d+N)’dir. Burada d duvar sayisini ifade
etmektedir ve genellikle simiilasyon ortam1 dikdortgenler
prizmasi olarak se¢ildigi i¢in, 6 dir. Bu durumda caligma
siiresi O(N)’dir. Bu maliyetin diisiiriilmesi ve simiilasyon
hizinin arttirnmi i¢in uygulanabilecek 6nemli bir yontem ¢ok
hiicreli yaklagimdir.

2.1. Cok Hiicreli Yaklasim

Bir molekiill dinamigi simiilasyonunda, ger¢eklenmesi
muhtemel tiim olaylar hesaplanmalidir. Molekiiller arasi
carpigsmalar ise genellikle birbirine yakin molekiiller arasinda
gergeklesir, uzak molekiiller arasinda c¢arpigma olasiligt
oldukea diisiiktiir. Ortam molekiillerle dolu oldugu durumlarda
carpismast miimkiin olmayan molekiillerin kontrol edilmesi
oldukca fazla zaman kaybma yol acar. Bu yilizden, bir
komsuluk kavraminin gelistirildigi ¢ok hiicreli yaklasimin
kullanilmasi  Onerilmistir [5]. Bu yaklagimda, komsuluk
sinirlarin1 ¢izebilmek igin ortamin, her biri bazi1 molekiilleri
iceren hiicrelerden olustugu diisiiniiliir. Molekiiller, ortamda
serbestce hareket eder ve hiicreden hiicreye gecebilirler. Bu
durumu kontrol etmek igin ise bundan sonra HUCRE GECISI
olarak bahsedilecek, yeni bir olay tipine ihtiya¢ vardir. Sonug
olarak, bir cok hiicreli olay temelli molekiil dinamigi
simiilasyonunda, bir molekiilin herhangi bir anda
gercekleyebilecegi i¢ farkl: tip olay vardir:

e  MOLEKULLER ARASI CARPISMA,
e DUVARA CARPMA,
e HUCRE_GECISI.

Sekil 1°de klasik ¢ok hiicreli olay temelli molekiil dinamigi
simiilasyonunun algoritmasi goriilebilir.

Her molekiiliin ilk olayini hesapla.
Her hiicrenin ilk olayini belirle.
Simiilasyonun ilk olayini belirle.

Simiilasyonun ilk olayini tetikle.
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Katilan diger molekiillerin sonraki
olaylarini hesapla.

6. Katilan hiicrelerin ilk olaylarina
hesapla.

7. 3. adima geri don.

Sekil 1: Cok hiicreli Olay Temelli Molekiiler Dinamigi
Simiilasyonu Algoritmasi

Bir molekiiliin olast ilk olaymin bulunmas: i¢in, molekiiliin
yapacagi ilk hiicre gegisinin zamani, yapacagi ilk molekiil
carpismasinin zamant ve ilk duvar carpigmasimin zamani
hesaplanmalidir. Daha sonra bu {i¢ zamandan en kii¢iik olan1
ve ilgili olay belirlenmelidir; bu olay molekiiliin olasi ilk
olayidir. Molekiiliin olasi ilk diger bir molekiil ile ¢arpisma
olaymin zamani, molekiilin iginde bulundugu ev sahibi
hiicrenin ve ev sahibi hiicrenin komsu hiicrelerinin igindeki
tim molekiiller kontrol edilerek hesaplanir. Bdylece
molekiiller arasi1 c¢arpisma hesabi igin bakilacak molekiil
sayist, klasik olay temelli yaklsima gore fark edilir sekilde
azaltilir. Bununla birlikte, molekiil yogunlugu (birim alandaki
molekiil sayis1) ¢ok diisiik ise, bu yaklasim simiilasyonun
toplam performansinin azalmasina bile sebep olabilir. Ciinkdi,
boyle bir sistemdeki bir molekiil, gercekten var olan bir
MOLEKULLERARASI CARPISMA  olay1 veya bir
DUVARA CARPMA olay1 gercekletiresiye kadar, bir ¢ok
HUCRE_GECISI olay1 gergeklestirebilir. Gergekte olmayan
ve cok hiicreli yontemin bir sonucu olan HUCRE GECISI
olaylar ile ugrasmak simiilasyonun performansini diisiiriir.
Fakat molekiill yogunlugu yiiksek simiilasyonlarda,
HUCRE_GECISI olaylarimin gergek olaylara oram diisiik
oldugu i¢in bdyle bir problem ortaya ¢ikmamaktadir [3].

Sekil 2: Klasik ¢ok hiicreli yaklagimla {i¢ boyutlu ve iki
boyutlu ortamin hiicrelere bolinmesi — HiicreDizilimil

Cok hiicreli molekiil dinamigi simiilasyonlarinda molekiilleri
iceren ortam genellikle bir dikdortgensel prizmadir. Béyle bir
ortami hiicrelere ayristirmak oldukga kolaydir (Bknz. Sekil 2).
Bununla birlikte, “ortamin kag¢ hiicreye bdliiniigi” ve “her
hiicrenin ka¢ molekiil igerdigi” gibi degerler performans
yoniinden o6nemlidir. Onceki ¢aligmalarda, hiicre basina
molekiil sayisinin  en uygun degerinin sekiz oldugu



gosterilmistir  [3]. Dolayisiyla, ortamm ka¢ hiicreye
béliinecegine hiicre basina diisecek molekiil sayisi géz 6niinde
bulundurularak karar verilebilir.

Sonug olarak, ¢ok hiicreli yaklasim kullanildiginda, muhtemel
molekiiller arasi carpigma hesplama maliyetini O(N)’den
O((k+1) m)’a diger. Burada, m hiicre bagma diisen molekiil
sayisini ve k komsu hiicre sayisin1 gostermektedir. Klasik ¢ok
hiicreli yontemde komsu hiicre sayisinin 26 ve hiicre basina
diisen molekiil sayisinin ortalama olarak 8 oldugu
diisiintildiigiinde bu maliyet O(1)’dir. Bir olay igin harcanan
toplam siireye bakildiginda ise, sabit olan bu maliyetin yanina
sistemdeki ilk olayin hesaplanmasi igin gececek zaman
eklenmelidir. Sistemdeki ilk olay, molekiillerin olasi ilk
olaylarinin zamanlar1 dikkate alinarak hesaplanacaktir. Bu
hesaplama i¢in, Rapaport ikili arama agaci [5], Marin ise yigit
benzeri bir ikili agac [4] kullanmistir. Her iki durumda da bir
olaymn gerceklenmesi icin gerekli agaca ekleme ve ¢ikarma
islemleri logaritmik zaman almakta ve bir olayin islenmesi
icin O(log N) zaman gerekmektedir.

3. Onerilen Hiicre Dizilimi

Cok hiicreli yaklasim kullanildiginda, molekiiller arasi
carpisma olaylarimim belirlenmesinde saglanan hizlanma
sayesinde simiilasyon zamani belirgin bi¢imde azalir. Cok
hiicreli yontemde, her molekiiliin ilk carpisacagi molekiilii
aranirken dikkate alinan arama alani daraltilmis ve sadece
molekiilin i¢inde bulundugu evsahibi hiicre ve evsahibi
hiicrenin komsu hiicreleri ile sinirlandirilmistir. Hiicrelerdeki
ortalama molekiil sayist sabit kalmak kosulu ile bir hiicreye
komsu olan hiicrelerin sayisi azaltilabilirse ¢alisma zamaninda
ilave bir iyilesme elde edilebilir.

Bu calismada, molekiiliin ilk olaymnin belirlenmesi adiminda
performans artig1 saglamak amaciyla yeni bir hiicre dizilimi
onerilmektedir. Bu dizilim, bir hiicrenin komsu hiicre sayisini
azaltarak, performans artis1 saglarken, toplam kinetik enerjinin
ve toplam momentumun korunmasini garanti etmektedir.

Onerilen hiicre dizilimi Sekil 3 de verilmistir. Bu dizilim,
klasik hiicre dizilim kullanilarak soyle elde edilebilir: Ortamin
z ekseni boyunca paralel dizilmis (x ve y ekseninde siralanmig
hiicrelerden olusan) dilimlerden olustugunu diisiinelim. Bu
dilimlerden z ekseni boyunca, tek numarali olanlar
oynatilmadan, ¢ift numarali dilimler x ve y eksenleri boyunca
hiicre uzunlugunun yarist kadar 6telensin. Bu durumda bazi
hiicreler ortamm disina  tasacaktir. Bu  hiicrelerdeki
molekiillerin ortamin disina cikmasi, ortam duvarinin yeri
kontrol edilerek kolayca engellenebilir. S$ekil 3’de de
goriildiigii gibi her hiicrenin kendi diliminde sekiz komsusu
oldugu halde bir dnceki ve bir sonraki dilimlerde komsu say1si
dorttiir. Bu sayede bir hiicrenin komsu hiicre sayis1 26’dan
16’ya indirilmistir.
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Sekil 3: Ug boyutlu ortam icin énerilen hiicre diziliminin iki
farkli agidan gosterimi — HiicreDizilimi2

4. Gerc¢ekleme ve Algoritma Detaylan

Veri Yapilari: Simiilasyon sirasinda, bir olay gerceklendikten
sonra, gerceklesecek sonraki ilk olaymn belirlenmesi
gerekmektedir. Bu nedenle, hiicrelerdeki molekiiller, ilk olay
zamanlarina gore sirali tutulmustur. Bu da, hiicrenin iginde,
baglantili liste seklinde tasarlanmis Oncelik kuyrugu veri
yapist kullanilarak saglanmustir. Hiicreleri de, hiicreler icinde
olugabilecek ilk olay zamanlarina gore sirali tutmak icin
benzer bir dncelik kuyrugu kullanilmustir.

Baslangic Siireci: Baslangic faz1 boyunca hiicrelerin
pozisyonlari, komsular, bitisik ortam duvarlari
hesaplanmalidir. Belirlenen molekiil sayisina gore, ortamdaki
yogunluk  homojen olacak sekilde, molekiillerin
pozisyonlarina karar verilmelidir. Ayrica, molekiillerin
baslangi¢ vektorel hizlari da belirlenmelidir.

Olay 1fsleme Siireci: Similasyon ardisik olaylarin
islenmesiyle akar. Bir olaymm hesaplanmasi demek, olay
zamaninin, olay tipinin, ilgili hiicre var ise ilgili hiicrenin,
ilgili molekiil var ise ilgili molekiiliin ve ilgili duvar var ise
ilgili duvarin bulunmas: demektir. Molekiiliin merkezinden
hiicrenin bir smirina olan uzakliginin, molekiiliin o y6ndeki
hizina bdliinmesiyle molekiiliin bu hiicre simirindan komsu
hiicreye gecis zamani hesaplanir. 3 boyutlu bir uzayda bir
vektoriin ti¢ bileseni oldugundan, sadece bu ii¢ yondeki hiicre
smirlar igin kontrol etmek yeterli olacaktir. Muhtemel hiicre
gecis zamanlart hesaplandiktan sonra bunlarmm en kiigiik olani
molekiiliin hiicre gegis zamanidir. Olay hesaplama algoritmasi
Sekil 4’de goriilebilir.

Eger bir molekiil icin herhangi bir gelecek olay bulunamazsa,
olay tipi ve olay zamani olarak -1 kaydedilir ve molekiil
oncelik kuyrugunun en sonuna yerlestirilir. Benzer durum
hiicreler i¢in de gegerlidir.



1. Eger molekiil bir sinir hiicresinde
ise muhtemel duvar cgarpismalarini
hesapla.

2. Molekiilliin i¢inde bulundugu hiicredeki
molekiilllere ve komsu hiicrelerdeki
molekiilllere bakarak muhtemel molekiil
carpismalarini hesapla.

3. Molekiiliin i¢inde bulundugu hiicrenin
sinirlarini kontrol ederek, muhtemel
hiicre gegislerini hesapla.

4. En disik pozitif olay zamanini

molekiilin ilk olayi olarak belirle.

Sekil 4: Olay hesaplama algoritmast

Gorsellestirme Siireci: Akisi grafiksel olarak takip edebilmek
i¢in, simiilasyon OpenGL ve Glut kiitiiphaneleri kullanilarak
gorsellestirilmislerdir.

5. Deneysel Calismalar

Tiim deneysel ¢aligmalar Pentium 4 2.0 GHz islemci ve 1 GB
RAM’e sahip bir bilgisayarda yapilmistir. Yazilimlar C++ dili
kullanilarak kodlanmstir. Ornek problem olarak, 1000, 2000,
3000 ve 4000 molekiil igeren sistemler secilmistir. Her bir
ornek problem 500, 600, 700, 800, 900 ve 1000 simiilasyon
zaman birimi kadar ¢alistirilmigtir. Yapilan deneylerde elde
edilen sonuglar Tablo 1, 2, 3, 4, ve 5 de 6zetlenmistir. Tablo 1
tim deneyler icin carpisma sayillarim gosterilmektedir.
Klasik hiicre dizilimi ile yapilan deneylerdeki hiicre gecisleri
sayis1 Tablo 2 de ve saniye cinsinden simiilasyon zamanlari
Tablo 4 de verilmistir. Tablo 3 de Onerilen hiicre dizilimi ile
yapilan deneylerde elde edilen hiicre gecisleri sayisi
Ozetlenmistir. Ayni hiicre dizilimi i¢in, saniye cinsinden
simiilasyon zamanlar1 Tablo 3 de agiklanmustir.

Tablo 1: Carpisma Sayilar1

Tablo 4: Simiilasyon Zamanlari (sn)

Simiilasyon Birimleri
Molekil 500 600 700 800 900 1000
Sayis1
1000 10 11 14 15 17 19
2000 39 48 53 61 63 77
3000 95 112 130 146 164 187
4000 204 226 257 298 324 366
Tablo 5: Simiilasyon Zamanlari (sn)
Simiilasyon Birimleri
Molekil 500 600 700 800 900 1000
Sayis1
1000 7 9 9 11 12 13
2000 27 32 37 43 47 52
3000 65 76 88 102 114 121
4000 124 151 167 192 211 238

Simiilasyon Birimleri
Molekil 500 600 700 800 900 1000
Sayisi
1000 898 1053 1229 1382 1555 1731
2000 3801 4457 5131 5817 6521 7218
3000 8468 10016 11558 13078 14687 16194
4000 15029 17661 20398 23117 25901 28655
Tablo 2: Hiicre Gegisgleri Sayisi
Simiilasyon Birimleri
Molekiil
500 600 700 800 900 1000
Sayist

1000 19321 23117 26853 30618 34367 38076

2000 37939 45316 52612 59973 67292 74556

3000 56217 67152 78061 88983 99798 110799

4000 74463 88981 103598 118110 132651 147131

Tablo 3: Hiicre Gegisleri Sayisi

Simiilasyon Birimleri
Molekiil

500 600 700 800 900 1000
Sayisi

1000 20142 24126 28026 31918 35821 39693

2000 39547 47270 54963 62591 70215 77861

3000 58457 69881 81339 92771 104051 115438

4000 77702 92942 108131 123313 138493 153561

Onerilen hiicre diziliminin kullanilmasiyla hiicre gecisi
sayisinin artigina ragmen, simiilasyon performansinin yaklasik
olarak %35 oraninda artt181 agik olarak goriilmektedir. Sonug
olarak, bir hiicre icinde bulunan ortalama molekiil sayisinin
her degeri igin, komsuluk sayisinin azaltilmasi performansi
yaklasik ayni miktarda artirmaktadir.

Elde edilen sonuglara ait grafikler Sekil 4, 5 ve 6 da
gosterilmistir.  Sekil 4  simiilasyonun 1000  birim
calistirilmasiyla elde edilen sonuglart  Gzetlemektedir.
HiicreDizilimi2 i¢in gegen simiilasyon zamanlarinin
HiicreDizilimil ile kiyaslandiginda daha az oldugu
goriilmektedir. Burada HiicreDizilimil geleneksel hiicre tipini
(Komsuluk sayis1 26’dir) ve HiicreDizilimi2 ise degistirilmis
hiicre tipini (Komsuluk say1st 16°dir) gostermektedir.
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Sekil 4. Simiilasyon Zamanlari (sn) - Molekiil Say1st

Sekil 5 simiilasyonun 4000 molekiil sayst ile her iki hiicre tipi
icin 500, 600, 700, 800, 900, 1000 birim ¢aligtirilmasiyla elde
edilmistir. Buradan degistirilmis hiicre tipi ile hiicre gegisleri
sayisinin  arttigi  goriilmektedir. Bu bizim yaptigimiz
iyilestirmenin bir yan etkisidir fakat performans: ¢ok fazla
etkilememektedir. Bu artis sebebi ile beklenen yaklasik
%37°1ik performans iyilesmesi %35 olarak gergeklesmistir.
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Sekil 5: Hiicre Gegisi Sayis1 — Carpigma Sayisi

Son olarak, Sekil 6 simiilasyonun 4000 molekiil sayis1 ve her
iki hiicre tipi i¢in 500, 600, 700, 800, 900, 1000 birim
calistirilmasiyla elde edilmis genel sonuglar1 gostermektedir.
Degistirilmig hiicre tipi ile birim zamanda daha ¢ok ¢arpisma
olay1 islenilebilmektedir.
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Sekil 6: Simiilasyon Zamani — Carpigma Sayis1

6. Sonuc¢

Bu giine kadar, molekiil dinamigi simiilasyonlarindaki en
biiyiik performans artisi ¢ok hiicreli yontem sayesinde elde
edilmistir [3, 4, 5, 6, 7]. Bu ¢alismada, ¢ok hiicreli yontemi
farkli hiicre dizilimleriyle uyarlamanin klasik hiicrelere
ayristirma ile elde edilen perfomansi ciddi oranda arttirdigi
gosterilmistir. Onerilen hiicre dizilimi sayesinde, bir molekiil
icin dikkate alinacak hiicre sayist 27 den 17 ye indirilmis yani
(27-17)/27*100 = % 37 kadar azaltilmistir. Simiilasyon hizinin
ise Tablo 4 ve Tablo 5 deki isaretli veriler karsilatirildiginda
yaklasik %35 arttig1 goriilmiistiir. Bu aradaki %2 lik fark ise,
artan hiicre ge¢isi olaylarindan kaynaklanmaktadir.

Cok hiicreli yontemlerde bugiine kadar yapilan performans
arttirma  ¢aligmalar1  genellikle ilk olaymm belirlenmesi
asamasinda kullanilan veri yapist lizerine olmustur [4, 5, 8].
Fakat bu ¢aligmalarin tiim sistem performans: {izerindeki etkisi
¢ok Kkiiciiktiir c¢ilinkii performans artis1 saglanan kisim,
simiilasyon icin harcanan genel zamanin cok kiiclik bir
kismini teskil etmektedir. Bu g¢alismada simiilasyon hizinin
arttirimina  yonelik daha biiyiik bir unsur hedeflenmis ve
simiilasyonun genelinde ¢ok yiiksek sayilabilecek bir
performans artigi elde edilmistir.

Sonug olarak, tiim sistem performansi distiniildiigiinde,
performanst asil etkileyen unsurun molekiiller arasi ¢arpigma
hesabi oldugu gergegiyle paralel olarak, hiicre gecislerindeki
kiigiik artigsa ragmen, toplam g¢alisma siiresinin, yaklagik hiicre
sayisinin  azalma oraniyla dogrusal olarak  azaldig
gozlemlenmistir.

7. Oneriler

Onceki cahigmalarda, yigit seklinde gerceklenmis oncelik
kuyruklar kullanildig1 taktirde simiilasyonun performansinin
daha 1iyi oldugunu gosterilmistir. Bu nedenle ileriki
caligmalarda  veri yapist bu yonde degistirilmesi
planlanmaktadir. Buna yaninda komsu hiicre sayisini daha
fazla azaltmak amaciyla farkli hiicre tipleri ve farkli hiicre
dizilimleri denenmeye devam edilecektir. Ayrica molekiil
yogunlugunun ortam simiilasyon performansi lizerindeki etkisi
arastirilacak ve optimum molekiil yogunlugu belirlenecektir.
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