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异构的蛋白质分子半柔性对接算法优化
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摘
!

要!分子对接是预测蛋白质复合物的有效手段!对于分子对接算法的优化旨在加速分子对接效

率"降低计算成本"以及充分发挥计算资源的利用率!本文主要采用
)

个方案对半柔性对接算法进行优

化#$

$

%方案一在
+?S

端进行优化&$

D

%方案二在方案一的基础上"利用
+SOON

的移植工具
+SOONT

为方案一提供部分
U?S

并行接口&$

)

%方案三利用
U?S

并行架构"通过
+?S

和
U?S

的协同处理"利用

纯并行计算接口进行优化!

)

种方案对
?-V:1>@

分别为
$?..

"

$VG+

"

&WX)

和
D"#!

的测试蛋白进行

结合态和自由态的对接"求得的最小均方根偏差
!

YZ"-

小于
R[

"满足了复合物结构预测竞赛要求的中

等精度结构标准"验证了对接结果的正确性!最后在保证结果正确性的前提下"测试了不同蛋白在不同

方案下的运行速率&在保证不同蛋白对接效率相同的前提下"以
$??.

为例"比较了不同方案下的对接

速率!实验结果表明在同等旋转步长并保证程序运行结果正确性的前提下"最终的优化效果可提速近

$%

倍"有效改进了半柔性对接算法的运行速率!

关键词#蛋白质&半柔性&分子对接&

+?S

&

U?S

中图分类号#

N?)%$

!!!

文献标志码#

9

%

&

'()(*+'(,-,./0)(1203(4205,67(-

8

92

8

,:(';).,:":,'0(-<,206=20>?+>0@,-!"#

+-@$"#A0'0:,

8

0-0,=>

\2X27@4

A

$

!

\2]L@4

K

2

$

!

Z@<X<54

A

>14

A

D

!

1̂4

A

Y@4

$

!

+L54

A

"L54

$

$

$C!4=8<828@17V<1<4713M58<:=54>Z@><:56.4

A

<4@@3<4

A

!

":L11617.6@:83<:5654>!4713M58<14.4

A

<4@@3<4

A

!

0<54

A

=2S4<_@3=<8

K

17

N@:L4161

AK

!

+L54

A

L̀12

!

D$)%%$

!

+L<45

%

DC+2>58@:-@_@61

F

M@48+1C

!

\8>

!

+L54

A

L̀12

!

D$)%DD

!

+L<45

&

94>':+6'

"

Z16@:2653>1:a<4

A

<=54@77@:8<_@M@8L1>81

F

3@><:8

F

318@<4:1M

F

6@P@=CNL@1

F

8<M<̀58<1417M1

'

6@:2653>1:a<4

A

56

A

13<8LM<=5<M@>585::@6@358<4

A

8L@@77<:<@4:

K

17M16@:2653>1:a<4

A

!

3@>2:<4

A

8L@:1M

'

F

2858<1456:1=8

!

54>M5a<4

A

72662=@17:1M

F

28@33@=123:@=CNL<=

F

5

F

@3M5<46

K

1

F

8<M<̀@=8L@=@M<76@P<J6@

>1:a<4

A

56

A

13<8LM2=<4

A

8L3@@=:L@M@=

"$

$

&

NL@7<3=8=:L@M@<=1

F

8<M<̀@>148L@+?S=<>@C

$

D

&

NL@=@:

'

14>=:L@M@

!

148L@J5=@178L@7<3=8=:L@M@

!

2=@=8L@+SOON8354=

F

654858<148116+SOONT81

F

31_<>@

F

538<56U?S

F

53566@6<48@375:@7138L@=1628<14C

$

)

&

NL@8L<3>=:L@M@<=J5=@>148L@:1M

F

28@24<7<@>>@

'

_<:@53:L<8@:823@

$

+S-9

&

F

53566@6=832:823@

!

bL<:L<=5:L<@_@>J

K

5

F

23@+S-9<48@375:@54>8L@:113><

'

基金项目!

#"O+'

广东联合基金$第二期&超级计算科学应用研究专项资助项目%国家自然科学基金$

$$G&*$&G

!

E$G%)$RD

&资助项

目%江苏省六大人才高峰$

D%$G'X/-XX0"'%D%

&资助项目%江苏省产学研前瞻$

V/D%$G%)%'%G

&资助项目%江苏省研究生科研与实践

创新计划$

"0+X$*

'

%*&*

&资助项目%江苏省研究生科研与实践创新计划$

"0+X$*

'

%*&E

&资助项目(

收稿日期!

D%$E'%D'%(

%修订日期!

D%$E'%R'%(



458@>1

F

@358<1417+?S54>U?SCNL@8L3@@=:L@M@=2=@7123><77@3@48

F

318@<4=818@=88L@J124>>1:

'

a<4

A

54>24J124>>1:a<4

A

CNL@

F

318@<4=

)

?-V:1>@<=$?..

!

$VG+

!

&WX)54>D"#!

!

3@=

F

@:8<_@6

K

CNL@

:133@:84@==178@=8<=_@3<7<@>J5=@>148L@M<4<M2M3118M@54=

;

253@>@_<58<14!

YZ"-

!

54><8=_562@<=

6@==8L54R[

!

bL<:L=58<=7<@=8L@+9?Y!M@><2M

F

3@:<=<14=832:82356=854>53>CNL@4

!

24>@38L@

F

3@M<=@

17@4=23<4

A

8L@:133@:84@==178L@3@=268=

!

8L@3244<4

A

=

F

@@>17><77@3@48

F

318@<4=24>@3><77@3@48=:L@M@=

<=8@=8@>CO<4566

K

!

24>@38L@

F

3@M<=@17@4=23<4

A

8L@=5M@@77<:<@4:

K

17><77@3@48

F

318@<4>1:a<4

A

!

b@85a@

$??.5=8L@7<4561J

I

@:881

F

1<481288L@358@17>1:a<4

A

24>@3><77@3@48=:L@M@=C.P

F

@3<M@48563@=268=

=L1b8L5824>@38L@=5M@31858<14=8@

F

54>8L@:133@:84@==178L@

F

31

A

35M

!

8L@7<4561

F

8<M<̀58<14@77@:8:54<4

'

:3@5=@8L@=

F

@@>178L@56

A

13<8LMJ

K

4@536

K

$%8<M@=

!

8L2=

A

3@586

K

<M

F

31_<4

A

8L@=

F

@@>178L@56

A

13<8LMC

B0

C

D,:@>

"

F

318@<4

%

=@M<76@P<J6@

%

M16@:2653>1:a<4

A

%

+?S

%

U?S

引
!

言

分子对接是用来预测分子之间相互作用和相互识别的模式!而蛋白质分子对接是预测蛋白质受体

和蛋白质配体的结合匹配模式*

$

+

(通常!生物学实验是探究分子之间的相互作用的直接手段(但通过

实验直接研究蛋白质相互作用并不容易!获得蛋白质复合物晶体的生物实验条件比较严苛!并且实验的

成本也非常昂贵!这使理论模拟方法得到了越来越多的重视和应用(分子对接方法在研究分子间相互

作用领域有着广泛的应用!可减少单纯实验带来的种种困难!为实验者们提供重要的理论依据(

分子对接主要分为
)

种!分别是刚性对接$

Y<

A

<>>1:a<4

A

&!半柔性对接$

"@M<76@P<J6@>1:a<4

A

&和柔

性对接$

O6@P<J6@>1:a<4

A

&

*

D')

+

(柔性对接指的是在对接过程中!受体和配体都发生构象的改变!这种对

接在于精度上得到了很好的保证!但是随之产生的负面效应是计算量的大幅增加!而刚性对接则恰恰相

反(本文主要采用的是半柔性对接!即在保证受体构象不发生变化的情况下!配体的构象发生一定的改

变!在计算效率和精度上都能达到相应的要求(

现在被广泛使用的分子对接软件主要有"

9281-1:a

!

Z16@

A

31B<8256-1:a@3

!

)-

'

-1:a

!

-,+̂

以及

O6@PX

等*

&

+

(其中!

)-

'

-1:a

程序具有很大的优越性*

R

+

!能够快速进行全局对接和复合物结构数据的筛

选(但是!随着对接数据量的不断增大以及计算机硬件设备及处理能力的不断更新!传统的
)-

'

-1:a

程序已经不能胜任目前的情况(特别是针对半柔性对接计算量比较大!原有的计算方法和并行策略都

明显需要改进(

#B!-!9

公司发布的统一计算设备架构 $

+1M

F

28@24<7<@>>@_<:@53:L<8@:823@

!

+S-9

&

*

G'*

+

!让
U?S

作为计算单元得到了强有力的开发(

U?S

作为图形处理器具有超强的浮点运算能力!而将
U?S

从传

统的图形处理器变为计算单元来使用!最大化地利用其浮点运算能力!有可能解决上述分子对接面临的

问题(如何将
U?S

和
)-

'

-1:a

程序结合起来是本文的研究重点(

本文在原有
)-

'

-1:a

程序基础上进行改进(首先!在
+?S

上!基于
OONT)

对原有的程序进行算

法升级和程序改进(然后!在
U?S

上!基于
+SOONT

和
+SOON

对改进后的程序进行再升级(通过
)

种方法对程序进行改进和算法升级!用改进程序对
?-V:1>@

为
$??.

的测试蛋白进行结合态和自由态

对接!结果验证了程序的正确性并给出了改进后程序的加速比(

E

!

F5

"

5,67

主要流程

分子对接首先要对受体和配体分子结合模式进行全空间搜索*

E'(

+

!但是!蛋白质的自身特点决定了

空间搜索的困难!即蛋白质对接所产生的复合物数量十分庞大(传统的用于分子对接的空间搜索算法

主要有遗传算法,模拟退火算法,快速傅里叶变换算法$

O5=8O123<@38354=713M

!

OON

&,片段生长法以及

&%G

数据采集与处理
"#$%&'(#

)

*'+',-

.

$/0/+/#&'&12%#-300/&

4

B16C))

"

#1C&

"

D%$E



蒙特卡罗算法等(

)-

'

-1:a

程序主要采用
OON

算法来进行复合物构象的计算!只要所需评价函数满足

"

/

5

6

/

.

5

的形式!就可以通过
OON

算法进行程序的加速!提高采样速度(其主要理论依据在于通过离

散函数表现分子特性!具体的流程如下"

假设需要进行对接的受体和配体分子的特性!以及通过对接得到的复合物的特性都通过格点表现

出来!则可以通过格点特性来求解特性匹配值(匹配值计算公式如下

#

-

!

!

"

!

#

7

"

8

(

7

$

"

8

9

7

$

"

8

&

7

$

$

'

(

!

9

!

&

-

$

:

(

;

'

!

9

;

"

!

&

;#

$

$

&

式中"

$

'

为受体投影离散函数%

$

:

为配体的投影离散函数%

8

为格点数%

!

!

"

!

#

分别为配体质心在
)

个坐

标轴上偏离受体质心的格点步数(以下为快速傅里叶变换具体流程"

步骤
E

!

确定受体分子和配体分子的投影离散函数$

'

(

!

9

!

&

!

$

:

(

!

9

!

&

!其过程主要是通过两者的原子坐标

进行确定和计算(

步骤
G

!

分别对投影离散函数$

'

!

$

:

进行时域到频域的变化!即进行正向傅里叶变换!其中需要注意

的是对受体需要在正向快速傅里叶变换的基础上继续求取复共轭(

步骤
F

!

求频域的点乘(

步骤
H

!

根据步骤
)

得到了所需的复合物结构数据
<

#

!

6

!

.

!但是得到的值为频域下的值!因此!下一

步需要进行的是傅里叶逆变换(

主要计算公式如下

,

%

#

!

6

!

.

7

.

OON

$

$

'

(

!

9

!

&

&/

%

$

D

&

=

#

!

6

!

.

7

OON

$

$

:

(

!

9

!

&

& $

)

&

<

#

!

6

!

.

7

,

%

#

!

6

!

.

-

=

#

!

6

!

.

$

&

&

#

-

!

!

"

!

#

7

!OON

$

<

#

!

6

!

.

& $

R

&

式$

D

&为对$

'

进行傅里叶变换并求复共轭!式$

)

&为对$

:

进行傅里叶变换!式$

&

&为求两者点乘!式$

R

&为

求傅里叶逆变换(

经过式$

R

&计算后得到复合物的相关特性匹配值!根据排序筛选!取得该轮计算的极小值并进行保

存!至此便完成了一轮计算(接下来通过改变配体的不同角度继续进行对接!重复以上步骤!得到一系

列对接复合物结构(需要特别注意的是!因为是半柔性对接!即受体在构象上不发生变化!因此受体只

需要进行一次傅里叶变换即可(完成所有对接情况后!对保留下来的数据继续进行排序!得到打分项最

高的复合物结构(

G

!

优化方案介绍

GIE

!

基于
11JK

的优化方案一

!!

)-

'

-1:a

的核心程序是
OONT

(

OONT

主要有两个经典版本
OONTD

和
OONT)

!但是
OONT)

并

不兼容
OONTD

!而原程序的版本为
OONTD

*

$%'$$

+

(因此!需要有在
+?S

上优化程序的方案!即将原来

OONTD

的函数全部升级为
OONT)

的函数(优化方案一基于
+?S

!将原程序的
OONTD

进行升级为

OONT)

!其主要流程如下"

步骤
E

!

准备工作"主要涉及内存分配,默认参数的设置,角度计算,原子带电量设定,离散后网格

划分,动静态分子结构的读入!以及建立傅里叶变换和逆变换策略(

步骤
G

!

将静态分子进行平面化和离散化!动态分子先采用分子动力学模拟生成
)

种构象!然后进

行离散化(

步骤
F

!

分别将静态分子和动态分子得到的网格数据进行傅里叶变换!并进行点乘计算!得到复合

物投影离散函数!并对其进行傅里叶逆变换!得到复合物相关函数(

R%G!

陆旭峰 等#基于
+?S

和
U?S

异构的蛋白质分子半柔性对接算法优化



步骤
H

!

对得到的复合物相关函数进行匹配因子计算!并进行打分排序!筛选出最好的
)

个结果进

行保留(

步骤
L

!

将动态分子进行旋转!重复步骤
)

!

&

!直到所有旋转结束(

步骤
M

!

将得到的所有结果进行排序!并写入文件中!上限为
$%%%%

个数据(

步骤
N

!

按上述步骤完成受体与另外两个动态分子构象的对接测试(

GIG

!

基于
!#11JK

的优化方案二

随着
U?S

技术的不断革新!

#B!-!9

公司提出了
+S-9

架构!同时也针对傅里叶变换发布了两种

加速方案!一种是
+SOON

加速!另一种是
+SOONT

加速(

+SOONT

和
+SOON

的区别主要在于!

+SOONT

是针对
OONT

库开发的!可以最快速,最便捷地

为使用
OONT

库$方案一采用的加速方法&的用户带来
U?S

的加速效果!即只要原程序采用的是

OONT

库!那么通过
+SOONT

可以直接在
U?S

端进行运行!不需要太多的改动(而
+SOON

则不同!

它是针对所有傅里叶变换开发的!是一种完全的
+S-9

接口(

优化方案二在优化方案一的基础上!采用
+SOONT

通过部分
+S-9U?S

接口进行加速(换言

之!方案二是将原来在
+?S

端运行的程序移植到
U?S

端运行!通过
+S-9U?S

架构来对方案一进行

再加速(具体流程与方案一相同!只是运行环境发生了改变(

!!

图
$

!

基于
U?S

的分子对接流程图

!!

O<

A

C$

!

O61b:L53817M16@:2653

>1:a<4

A

J5=@>14U?S

GIF

!

基于
!#11J

的优化方案三

优化方案一虽然程序确实得到了加速!但是加速效果并不理

想%优化方案二专门针对
OONT

库开发!不是采用纯
+S-9U?S

接口!若换成其他函数库则无法使用(因此!考虑到
+SOON

版本

的加速效果!本文又提出优化方案三!即在
U?S

端进行纯
+S-9

接口傅里叶变换!将耗时的快速傅里叶变换运算和复合物点乘计算

移植到
U?S

端!将所得结果返回
+?S

进行筛选排序处理!并利用

U?S

的高速浮点运算能力加速程序的运行*

$D'$)

+

(具体运输步骤

如下"

步骤
E

!

根据所做的工作制定一个计划(因为本文傅里叶变

换是在三维空间进行的!因此需要调用的函数是
:2778?654)>

(其他

低维情况可以参考
+SOON

的官方文档做相应变动(

步骤
G

!

调用相关函数开始执行计划(因为本文所做的是双

精度的傅里叶变换和傅里叶逆变换!所以需要调用的函数分别是

:2778.P@:YD+

$&和
:2778.P@:2+DY

$&(

步骤
F

!

调用函数
:2778-@=831

K

$&释放资源并销毁计划(

以一种动态分子构象计算为例!基于
+S-9U?S

的
)-

'

-1:a

程序的具体流程如图
$

所示(

F

!

分子对接实例及结果分析

FIE

!

对接实例

!!

为了测试
)-

'

-1:a

两种优化方案的有效性以及计算精度!在

采用
)-

'

-1:a

默认对接参数的基础上!将程序应用于
?-V:1>@

为

$?..

!

$VG+

!

&WX)

和
D"#!

的结合态分子对接和自由态分子对接

$图
D

&!求取结合态和自由态模式下的前
$%

名复合物的最小均方根

G%G

数据采集与处理
"#$%&'(#

)

*'+',-

.
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4
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"
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"
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偏差
!

YZ"-

值*

$&'$R

+

!同时展示
&

个体系复合物预测的结构图!比较对接结果与原晶体结构的差异!验证结

果的正确性!如表
$

所示(

图
D

!

?-V:1>@

分别为
$??.

!

$VG+

!

&WX)

和

D"#!

的蛋白质分子结构$淡黄色为配

体!蓝色为受体&

O<

A

CD

!

Z16@:2653 =832:823@= 17 $??.

!

$VG+

!

&WX)54>D"#!

$

?-V:1>@

&$

?56@

K

@661b

=L1b=8L@6<

A

54>54>J62@8L@3@:@

F

813

&

!

表
E

!

对接
H

个体系中具有最小
!

O</5

值的前
EP

名结合态和自

由态结果

J+4IE

!

J;0.(:>''0-4,=-@+-@=-4,=-@:0>=2'>,.@,67(-

8

(->'+-60D(';';0)(-()=)!

O</5

Q+2=0

?-V

编号
受体分子 配体分子

结合态

!

YZ"-

#

[

自由态

!

YZ"-

#

[

$??. V1_<4@83

KF

=<4

+ZN!'$

=

;

25=L<4L<J<813

DC%( )C**

$VG+

Ô R%G'V!#-

'

!#U

NUO'V

=2

F

@375M<6

K

3@:@

F

813

8

KF

@!

DC$E DCD&

&WX)

#@28356

F

318@<45=@

<4L<J<813":#?!

.P835:@662653

=M5664@28356

F

31

'

8@5=@

%C() )C*)

D"#! "2J8<6<=<4

+L

K

M183

KF

=<4

<4L<J<813D

$C$* )C&)

!!

图
)

!

&

个
?-V

结合态结果在
!

YZ"-

最低值时与原

晶体结构对比图

!!

O<

A

C)

!

+1M

F

53<=14177123?-VJ124>3@=268=

b<8L8L@M<4<M2M _562@=17!

YZ"-

54>

8L@13<

A

<456:3

K

=856=832:823@

评价方式采用蛋白质复合物结构预测竞赛

$

+3<8<:56 5==@==M@48 17

F

3@><:8@> <48@35:8<14=

!

+9?Y!

&

*

$G'$*

+组委会的指标(在
+9?Y!

实验中!正确

的预测结果分为高精度结构,中等精度结构和可接受

结构*

$E'$(

+

(根据
!

YZ"-

划分情况为"当
!

YZ"-

小于
$[

时为高精度结构%当
!

YZ"-

小于
R[

时为中等精度结

构%当
!

YZ"-

小于
$%[

时为可接受结构(

!

YZ"-

表示预

测的配体构象与晶体结构中配体结构的均方根偏差(

本文选取的标准为
!

YZ"-

小于
R[

!即为中等精度下为

近天然结构(具体数据来源于
+9?Y!

官方网站"

L88

F

"##

bbbC@J<C5:C2a

#

M=>

'

=3_

#

:5

F

3<

#(

根据表
$

可以看出!结合态结构的
!

YZ"-

值要比

自由态结构的
!

YZ"-

值小(其主要原因是自由态对接

主链结构有明显变化!因此自由态的
!

YZ"-

值通常要

比结合态对接的值大(而结合态结构是直接由复合

物晶体结构拆分而来!因此在对接中更容易找到接近

晶体结构的复合物构象(图
)

是
&

个
?-V

结果在结

合态结构最低值时$根据表
$

结果&对应的对接结果

*%G!

陆旭峰 等#基于
+?S

和
U?S

异构的蛋白质分子半柔性对接算法优化



与原晶体结构的对比图!从图中可以确认对接结果的正确性(

FIG

!

性能分析

为了测试两种方案对于程序的优化效果!对上述
&

种蛋白均进行了测试!并且加速比基本一致(为

便于讨论!选取受体
V1_<4@83

KF

=<4

和配体
+ZN!'$=

;

25=L<4L<J<813

$

?-V:1>@

"

$??.

&的结合态和自由

态对接作为优化测试体系(在保持网格数一定的前提下!通过改变旋转角度步长来比较优化的效果!分

别取旋转角度为
$Dc

!

$Rc

!

$Ec

进行测试(表
D

!

)

为
)

种方案结合态和自由态结构的测试结果!每个测试

结果都是配体
)

种构象的平均值!表中原方案在
+?S

上运行!采用
OONTD

函数库(

表
G

!

基于结合态的
H

种方案运行时间

J+4IG

!

O=--(-

8

'()0,..,=:,

&

'()(*+'(,->6;0)0>

4+>0@,-4,=-@>':=6'=:0

旋转角度

步长#$

c

&

结合态分子对接方案运行时间#
=

原方案
优化方案

一

优化方案

二

优化方案

三

$D (E%RC(( )RR)CDE $D%*C*( (%*C%$

$R &(%(C(% $E%*C&& GDRCRE &*GCE(

$E DED%CR& $%&*CED )GRCD* D(%C(R

!!

表
F

!

基于自由态的
H

种方案运行时间

J+4IF

!

O=--(-

8

'()0,..,=:,

&

'()(*+'(,->6;0)0>

4+>0@,-=-4,=-@>':=6'=:0

旋转角度

步长#$

c

&

自由态分子对接方案运行时间#
=

原方案
优化方案

一

优化方案

二

优化方案

三

$D EE&DCG& )$R%CD( $%RECGD EG%CGG

$R &*$*C&( $G($CDE RE%CR$ &*&C*&

$E DG$%C*$ (&(C*$ )&(C&% DEECD)

表
D

中优化方案一较原方案在运行时间上有较大幅度的降低(这是由于原方案采用的快速傅里叶

变换函数库为
OONTD

!而优化方案一采用的函数库为
OONT)

(版本
D

的傅里叶变换主要有
778bCL

和

3778bCL

两个头文件!分别代表傅里叶变换和傅里叶逆变换%而版本
)

的傅里叶变换头文件只有
$

个头

文件
778b)CL

!即无论是正变换还是逆变换都集中于该头文件(此外!在版本
D

的傅里叶变换中!原来的

实数被双精度浮点型替换!使得精度得到了较大的提高(而且原复数的实部和虚部是在结构体中定义!

而在版本
)

中直接进行宏定义!这样使用起来更加方便和快捷(同时!

OONTD

和
OONT)

的差别还在

于策略的生成与执行(

OONT)

将傅里叶变换和反变换的重点从策略的制定转移到策略的执行(如果

把计算都放在了策略的生成上面!那么每次生成策略都需要消耗一定的时间!而分子对接工作需要多次

傅里叶变换计算!因此采用
OONTD

函数库运行时间会大幅增加!而采用
OONT)

则可以降低运行时间(

优化方案二,三分别是在方案一的基础上进行的再升级!利用
+SOON

的两个子库使得部分程序能够在

U?S

端进行运算!从而降低了程序的运行时间!较之方案一!两者的提速比分别达到
)

倍和
$%

倍(

由表
)

可知!自由态结构和结合态结构一样!在改进后的方案中速度都得到了提高!并且提高幅度

相差不大(但是自由态结构的运行时间普遍比结合态结构的运行时间少!这主要是因为部分结合态结

构计算所需的格点数要比自由态结构多*

D%

+

!因此程序运行消耗的时间也相应会有所提高!但是增加的

时间并不多!这也一定程度上证实了程序的正确性!以及优化方法的正确性(

图
&

!

R

是结合态结构和自由态结构中
&

种方案在旋转角度为
$Dc

!

$Rc

!

$Ec

时的加速比结果!图中所

求得的加速比都是配体
)

种构象测试结果的平均值(

通过表
D

!

)

及图
&

!

R

可以得到两方面结论(首先!当旋转步长不断增大时!程序的运行速率得到了

提高!这主要是因为当旋转步长增加时!需要旋转采样的次数随之减少!这样所需要的计算量便大幅降

低!因此程序运行时间自然减少(其次!如果旋转采样的次数减少!所需要使用的傅里叶变换次数便随

之减少!而本文所进行的优化大部分是针对傅里叶变换进行的!一旦傅里叶变换计算次数减少!那么总

体的加速比自然会下降(相反!如果旋转步长降低!程序的优化效果则会得到较大的提高!原因在于旋

转次数增加!对接采样的角度更加细化!使用快速傅里叶变换的计算次数也会增加(以上结论可以证明

本文的优化方案有效!通过对最主要的傅里叶变换算法进行提速!使得程序运行效率得到较大的提高(

E%G

数据采集与处理
"#$%&'(#

)

*'+',-

.
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4
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"
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图
&

!

使用
&

种不同方案时结合态结构加速比对比图

O<

A

C&

!

9::@6@358@>6<4@:L53817J124>=832:823@=2=<4

A

7123=:L@M@=

!!

图
R

!

使用
&

种不同方案时自由态结构加速比对比图

O<

A

CR

!

9::@6@358@>6<4@:L5381724J124>=832:823@=

2=<4

A

7123=:L@M@=

H

!

结束语

本文主要针对
)-

'

-1:a

中傅里叶变换提出了
)

种不同程度的优化方案!分别是基于
+?S

的优化

和两种基于
U?S

的优化(从实验结果可以证明较之原程序而言!

)

种优化方案都提高了程序的运行速

度!特别是基于
U?S

的方案!并行计算的优化更大程度上提高了程序的运行速度(这
)

种优化方案对

于蛋白质结构预测领域*

D$

+有着重要的应用!可以降低计算成本!提高预测效率(
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