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Аннотация. На стыке биоинформатики и мультиагентных систем предложен фреймворк ProteinSync для 
распределённого моделирования молекулярной динамики белков. Агенты-вычислители динамически 
перераспределяют атомные домены в зависимости от локальной вычислительной нагрузки, снижая 
время симуляции сворачивания белков на 41% по сравнению с OpenMM [4] при том же аппаратном 
бюджете. 
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1. ВВЕДЕНИЕ 

Моделирование молекулярной динамики (МД) является одним из ключевых 

инструментов вычислительной биофизики и фармакологии, позволяя изучать 

механизмы сворачивания белков, взаимодействия лиганд–рецептор и 

конформационные переходы на атомарном уровне [1]. Современные биомолекулярные 

https://doi.org/10.47390/ts-v4i4y2026N04
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симуляции требуют обработки систем, содержащих от 10⁴ до 10⁷ атомов, что 

предъявляет высокие требования к производительности вычислительных платформ. 

Традиционные параллельные реализации МД (GROMACS [2], NAMD [3], OpenMM 

[4]) используют статическое или слабо адаптивное декомпозиционное разбиение 

пространства. Однако при моделировании белков с переменной локальной атомной 

плотностью возникает существенный дисбаланс нагрузки между вычислительными 

узлами, приводящий к потере эффективности до 30–40% [5]. 

Мультиагентные системы (МАС) предоставляют гибкую парадигму для 

управления распределёнными вычислениями: автономные агенты могут динамически 

реагировать на изменение локальных условий без централизованного координатора 

[6]. Применение МАС к задачам МД остаётся относительно малоисследованной 

областью [14, 18]. 

Цель настоящей работы — разработка и валидация фреймворка ProteinSync, 

реализующего адаптивную перебалансировку нагрузки на основе мультиагентного 

подхода, и демонстрация его эффективности на задаче симуляции сворачивания белков. 

2. ОБЗОР ЛИТЕРАТУРЫ И МЕТОДОЛОГИЯ 

2.1. Архитектура ProteinSync 

Фреймворк ProteinSync построен на иерархической МАС-архитектуре (рис. 1) и 

включает три типа агентов: 

1) Мастер-координатор — глобальный агент, осуществляющий сбор метрик 

нагрузки, инициирование перераспределения доменов и синхронизацию границ 

симуляционной ячейки. 

2) Агенты-вычислители (Workers) — N агентов, каждый из которых отвечает 

за атомный домен Dᵢ ⊂ Ω, где Ω — полная симуляционная ячейка. 

3) Адаптивный балансировщик — медиаторный агент, применяющий 

алгоритм динамического перераспределения на основе гистограммы атомной 

плотности. 

 
Рис. 1. Архитектура фреймворка ProteinSync. 

2.2. Формализация задачи балансировки 

Пусть система содержит Nₐ атомов, распределённых по K вычислительным 

агентам. Вычислительная нагрузка i-го агента в момент времени t определяется как: 
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Wᵢ(t) = α · nᵢ(t) + β · Bᵢ(t) + γ · Cᵢ(t),   (1) 

где nᵢ(t) — число атомов в домене Dᵢ в момент t; Bᵢ(t) — число граничных 

взаимодействий через коммуникационные интерфейсы; Cᵢ(t) — стоимость вычисления 

невалентных взаимодействий; α, β, γ — весовые коэффициенты, определяемые 

эмпирически. 

Критерий дисбаланса нагрузки ε(t) определяется выражением: 

ε(t) = (Wₘₐₓ(t) − Wₘᵢₙ(t)) / Wₘᵢₙ(t),   (2) 

Перераспределение инициируется балансировщиком при выполнении условия 

ε(t) > εthr, где εthr = 0.15 — пороговое значение, установленное на основе 

предварительных экспериментов [5, 13]. 

2.3. Алгоритм адаптивного перераспределения 

Для перераспределения атомных доменов применяется модифицированный 

алгоритм ортогонального рекурсивного бисектирования (ORB) [7], дополненный 

предиктором нагрузки на основе скользящего среднего: 

Ŵᵢ(t+Δt) = λ · Wᵢ(t) + (1−λ) · Ŵᵢ(t),   (3) 

где λ = 0.7 — коэффициент сглаживания экспоненциального скользящего 

среднего (EMA). Использование предиктора позволяет снизить частоту 

перераспределений на 28% по сравнению с реактивным подходом [9, 15]. 

2.4. Экспериментальная установка 

Тестирование проводилось на кластере из 8 узлов (Intel Xeon Gold 6230, 20 ядер, 

96 ГБ RAM) под управлением SLURM. В качестве тестового белка выбран убиквитин 

человека (PDB: 1UBQ, 1231 атом + вода, итого 27 346 частиц). Симуляция в ансамбле NPT, 

силовое поле AMBER99SB-ILDN [8], шаг интегрирования 2 фс, общее время 500 нс. 

3. РЕЗУЛЬТАТЫ 

Результаты сравнительного анализа производительности представлены в 

таблице 1 и на рис. 2. ProteinSync достиг скорости симуляции 169 нс/день при 8 узлах, 

что на 41% превышает показатель OpenMM [4] (100 нс/день) и на 32% — GROMACS [2] 

(128 нс/день). 

Дисбаланс нагрузки ε снизился с начального значения 34.2% до устойчивого 

уровня 8.3% в течение первых 25×10³ шагов симуляции (рис. 2б). Адаптивный 

балансировщик активировался в среднем каждые 4.7×10³ шагов, что соответствует 

временным затратам на коммуникацию около 2.1% от общего времени расчёта. 

Эффективность масштабирования ProteinSync составила 91.7% при переходе от 1 

до 8 узлов, тогда как у конкурирующих реализаций аналогичный показатель не 

превышал 74.8% [2, 3, 4]. Эти результаты согласуются с последними работами по 

масштабируемым реализациям МД [16, 17]. 

Таблица 1. Сравнение производительности методов молекулярной 

динамики. 

Метод Скорость 

(нс/день) 

Дисбаланс (%) Эффект. масштаб. 

(%) 

OpenMM (статич.) 100 34.2 61.3 

GROMACS MPI 128 22.7 74.8 
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Метод Скорость 

(нс/день) 

Дисбаланс (%) Эффект. масштаб. 

(%) 

NAMD Collective 

Var. 

115 27.1 69.4 

ProteinSync 

(данная работа) 

169 8.3 91.7 ★ 

 

 
Рис. 2. Сравнение производительности методов МД (а) и динамика балансировки 

нагрузки ProteinSync (б). 

4. ОБСУЖДЕНИЕ 

Полученные результаты демонстрируют, что применение мультиагентного 

подхода к управлению декомпозицией домена существенно улучшает утилизацию 

вычислительных ресурсов. Ключевым фактором успеха является предиктивная 

составляющая алгоритма (формула 3): упреждающее перераспределение снижает 

накладные расходы на синхронизацию по сравнению с чисто реактивными схемами [5, 

9, 15]. 

Весовые коэффициенты α = 0.6, β = 0.25, γ = 0.15 в уравнении (1) были определены 

методом байесовской оптимизации на валидационном наборе из пяти белков 

различного размера. Существенный вклад параметра β подчёркивает значимость 

граничных взаимодействий — фактор, нередко недооцениваемый в классических 

реализациях декомпозиции [7]. 

Недавние работы по машинному обучению для МД [11, 12, 17] свидетельствуют о 

перспективности интеграции нейросетевых потенциалов в распределённые 

фреймворки. Сравнительный анализ ProteinSync с такими системами, как GENESIS 

CGDYN [18], демонстрирует, что динамическая балансировка нагрузки остаётся 

ключевым фактором эффективности вне зависимости от типа силового поля. 

Ограничением настоящего исследования является тестирование на белковых 

системах ограниченного размера (до ~30 000 частиц). Применимость подхода к 

мегасистемам (>10⁶ атомов), таким как вирусные капсиды, требует дополнительной 

проверки и, по всей видимости, иерархического расширения МАС-архитектуры. 

5. ЗАКЛЮЧЕНИЕ 
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В работе представлен фреймворк ProteinSync — мультиагентная система для 

распределённого моделирования молекулярной динамики белков с адаптивной 

перебалансировкой нагрузки. Основные результаты: 

1) Разработана иерархическая МАС-архитектура с тремя типами агентов, 

обеспечивающая динамическую декомпозицию атомных доменов. 

2) Предложен предиктивный алгоритм перераспределения на основе EMA, 

снижающий частоту перебалансировок на 28%. 

3) Достигнуто ускорение симуляции на 41% по сравнению с OpenMM [4] при 

эффективности масштабирования 91.7%. 

Дальнейшие исследования будут направлены на расширение фреймворка для 

поддержки гетерогенных GPU-кластеров и интеграцию с методами машинного 

обучения для предсказания структуры белков [10, 11, 12]. 

 

 

Adabiyotlar/Литература/References: 

1. Frenkel D., Smit B. Understanding Molecular Simulation: From Algorithms to Applications. 2nd ed. 
Academic Press, San Diego, 2002. 638 p. 

2. Abraham M.J., Murtola T., Schulz R. et al. GROMACS: High performance molecular simulations 
through multi-level parallelism from laptops to supercomputers // SoftwareX. 2015. Vol. 1–2. P. 
19–25. 

3. Phillips J.C., Hardy D.J., Maia J.D.C. et al. Scalable molecular dynamics on CPU and GPU architectures 
with NAMD // Journal of Chemical Physics. 2020. Vol. 153, No. 4. P. 044130. 

4. Eastman P., Swails J., Chodera J.D. et al. OpenMM 7: Rapid development of high performance 
algorithms for molecular dynamics // PLOS Computational Biology. 2017. Vol. 13, No. 7. 
e1005659. 

5. Kumar S., Bouzida D., Swendsen R.H. et al. The weighted histogram analysis method for free-
energy calculations on biomolecules // Journal of Computational Chemistry. 1992. Vol. 13, No. 8. 
P. 1011–1021. 

6. Wooldridge M. An Introduction to Multiagent Systems. 2nd ed. John Wiley & Sons, Chichester, 
2009. 484 p. 

7. Berger M.J., Bokhari S.H. A partitioning strategy for nonuniform problems on multiprocessors // 
IEEE Transactions on Computers. 1987. Vol. C-36, No. 5. P. 570–580. 

8. Hornak V., Abel R., Okur A. et al. Comparison of multiple AMBER force fields and development of 
improved protein backbone parameters // Proteins: Structure, Function, and Bioinformatics. 
2006. Vol. 65, No. 3. P. 712–725. 

9. Kale L., Skeel R., Bhandarkar M. et al. NAMD2: Greater scalability for parallel molecular dynamics 
// Journal of Computational Physics. 1999. Vol. 151, No. 1. P. 283–312. 

10. Jumper J., Evans R., Pritzel A. et al. Highly accurate protein structure prediction with AlphaFold // 
Nature. 2021. Vol. 596, No. 7873. P. 583–589. 

11. Libouban P.-Y., Parisel C., Song M. et al. Spatio-temporal learning from molecular dynamics 
simulations for protein–ligand binding affinity prediction // Bioinformatics. 2025. Vol. 41, No. 8. 
Article btaf429. 

12. Plainer M., Wu H., Klein L. et al. Consistent Sampling and Simulation: Molecular Dynamics with 
Energy-Based Diffusion Models // arXiv:2506.17139. 2025/2026. 

13. Wen J., Li X., Yao J. et al. Adaptive-expert-weight-based load balance scheme for dynamic routing 
of MoE // Frontiers in Neurorobotics. 2025. Vol. 19. Article 1590994. 

14. Ahmed I., Syed M.A., Maaruf M., Khalid M. Distributed computing in multi-agent systems: a survey 
of decentralized machine learning approaches // Computing (Springer). 2025. Vol. 107. Article 2. 

15. Rahimov E., Aghayev T. Predictive Load Balancing in Distributed Systems: A Comparative Study 
// Engineering Proceedings (MDPI). 2026. Vol. 122, Issue 1. 



Techscience.uz-Texnika fanlarining dolzarb masalalari 2026-yil |4-jild | 4-son 

34 

16. Li J., Zhang B., Li M. et al. Scaling Neural-Network-Based Molecular Dynamics with Long-Range 
Electrostatic Interactions to 51 Nanoseconds per Day // arXiv:2504.15508. 2025. 

17. Stavrogiannis C., Sofos F., Karakasidis T.E. Machine Learning-Enhanced Molecular Dynamics: 
Current State, Challenges and Perspectives // Archives of Computational Methods in Engineering. 
2026. 

18. Jung J., Tan C., Sugita Y. GENESIS CGDYN: large-scale coarse-grained MD simulation with dynamic 
load balancing for heterogeneous biomolecular systems // Nature Communications. 2024. Article 
3370. 

 



 

117 

 

 
 

TECHSCIENCE.UZ 
 

TEXNIKA FANLARINING DOLZARB 
MASALALARI 

 
№ 4 (4)-2026  

 
TOPICAL ISSUES OF TECHNICAL SCIENCES 

 
 
 
 
 
 

 
 
TECHSCIENCE.UZ- TEXNIKA 
FANLARINING DOLZARB MASALALARI 
elektron jurnali 15.09.2023-yilda 130346-
sonli guvohnoma bilan davlat roʻyxatidan 
oʻtkazilgan. 
Muassislar: “SCIENCEPROBLEMS TEAM” 
masʼuliyati cheklangan jamiyati; 
Jizzax politexnika insituti. 

 
 
TAHRIRIYAT MANZILI: 
Toshkent shahri, Yakkasaroy tumani, Kichik 
Beshyogʻoch koʻchasi, 70/10-uy.  
Elektron manzil: 
scienceproblems.uz@gmail.com 

 

ISSN: 3030-3702 (Online) 

САЙТ: https://techscience.uz 
 

mailto:scienceproblems.uz@gmail.com
https://techscience.uz/

