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PREFerential Coefficients calculation code 
PARallelization
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Osmoprotettori

Per  permettere a piante e animali di 

sopravvivere in  

condizioni  ambientali estreme la natura 

ha sviluppato diverse strategie 

Una di queste consiste nell’accumulo nel 

fluido cellulare di piccoli cosolventi

chiamati osmoprotettori
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Applicazioni industriali

AGRICOLTURA

AGRONOMIA

OFTALMOLOGIA
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Coefficiente preferenziale
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PREFPAR – stato dell’arte

Codice di  

post-

processing

Coefficiente

Preferenziale
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PREFPAR – workflow

Codice sequenziale

Analisi e Ottimizzazione

Parallelizzazione

Codice parallelo
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PREFPAR – ottimizzazione

Analisi e Ottimizzazione

Analisi del 

codice 

sequenziale 

con GPROF

Riduzione e 

ottimizzazione 

dell’I/O

Modifica dei 

parametri di 

input
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PREFPAR – parallelizzazione

snapshot 1

snapshot 2

snapshot 3

snapshot 4

Traiettoria GROMACS Lettura

File di input in formato PDB

Parallelizzazione

Calcolo del 

coefficiente del 

singolo snapshot

processo 1

processo 2

processo 3

processo 4

processo 5

Gathering e 

stampa 

dei risultati

processo 1

output
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PREFPAR – parallelizzazione
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PREFPAR – risultati

Codice parallelo
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Risultati e Sviluppi futuri

• Analizzare simulazioni di dinamica molecolare campionando la 

traiettoria con una frequenza più alta

• Studiare sistemi contenenti un numero di atomi maggiore

• Utilizzare piattaforme HPC sia per il calcolo delle traiettorie sia per lo 

step successivo di post-processing 

• Fornire alla comunità scientifica uno codice parallelo ed efficiente per il 

calcolo del coefficiente preferenziale
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Fabio Gabas
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