KaTenpu 3a pauyHapcTBO U MH)OPMATUKY

MpepmeT: N3BewTaj 0 npernegy mactep paga

Opnykom KaTtegpe n HHB of 24.04.2015. n 24.02.2017. roaMHe MMEHOBaHW CMO Yy KOMUCHjy 3a
oagbpaHy mactep paga nog HacroBom "MoHTe Kapno metoge v npumeHe y GuouHdgopmatumuym"
kaHgmagata Mapuje bypuh, cTygeHTa macTtep cTyamja Ha cTyamjckom nporpamy Mamemamuka Ha
MaTemaTtundkom cpakynteTy. Tema paga cy MeToae cumMmynauuje n kuxosa npumeHa y npeasuiary
noHallawa CrnoxeHux cuctema. [lpumepn TakBMX CMOXEHMX cuUctema cy OBuonoLuku
MaKpOMOIEKYNnK, HNp. npoTemHn. MeToge cumynauuje cy y OBOM pagy UiycTpoBaHe Ha npumepy
pelwaBara npobnema ysujarwa (eHrn. folding) npotenHa.

Pag ce cacrtoju of wecT nornaerba U 3akrbydka. Pag nodnwse YBOOOM rae ce yBoAe npuHLUMN v
esonyumja mnaeje MoHTe Kapno cumynauuvje, caBpemMeHe npuMeHe MeToge Kao WM cagpxaj u
CTPYKTypa OBOr paja.

Opyro nornaeree, ,OcHoBe MoHTe Kapno metoge“, nmocBeheHo je npeacTaBrbamy Hejuewwhnx
npumeHa MoHTe Kaprno meToae Kao M HEKUX HEHUX OCHOBHMX TEXHWMKA Kao LUTO CY Y30pKOBaH-€
opbauvBareM, Y30pKoBaHe Mo 3Ha4ajHOCTN 1 MapKoBIbEBU NaHLUMW.

Y Tpehem 1 4eTBPTOM MOrNaBiby U3MNOXKEHA je MaTeMaTdka oopmynaLmja n onvuc ABa HajBaXHuja
MoHTe Kapno anroputma, MeTtpononuc-XecTuHroB anropytMa u MbcoBor y3opkuBaya, kao u
Heke HMXOoBe Bapuvjauuje.

Mocneawe nornaerse, ,MoHTe Kapno meTtoga pasmeHe konuja — npuMeHa Ha npobnem yBujarwa
npoTenHa“ cagpxu objawerne MoHTe Kapno anroputma pasmeHe konuja (eHrn. replica exchange
Monte Carlo) vnn napanenHor karbewa (eHrn. Parallel tempering), ka0 n Ha4vH ¥ pesynTtarte
npMMeHe OBOr anropuytMa Ha npobnem ysujawa npoTtenHa. Pagn ce o npeasuhawy TepumjapHe
CTPYKTYpe npoTenHa npoHanaxewem OHEe ca HajMaHwOM EHEeprujoM Koja npeacTtaBiba NpUpogHO
CTawe npoTenHa. PasymeBawme MexaHuM3Ma yBujawa MpoTeMHa npeacTaBrba jedaH of
Hajusa3oBHUjuX npobnema monekynapHe Guonornje. Metopa MoHTe Kapno pa3smeHe konuja
kopuctu wmetogy wmonekyncke avHamuke (MD) 3a reHepucame KoHopMmauuje cuctema.
Monekyncka gvHamuka je obnuK padyHapcke cumyrnauuje y Kojoj aToMuM M MOMeKynu mory ga
WHTeparyjy y ogpefeHoM BpeMeHCKOM UHTepBarny nowwTyjyhn nosHate 3akoHe dumanke. OnucaHu
Cy n codTBEpCKM NakeTn 3a cuMmynauujy MOmekyrncke AuHamuke. YnopeheHw cy pesyntatu
cuMynaumje 3ameHe konuja ca pesyntatuma gobujeHum jegHom kaHoHckom MD cumynaumjom u
yKasaHo Ha nNpefHOCTM cuMynauuje pasmeHe Konuja y pellasamy npobrema ysujarwa npoTtenHa.

Y Bakrbyuky ce cymmnpajy npegHocTu, Hegoctaum n nepcnektnee MoHTe Kapno metoge.

Cnepam cnncak kopmwheHux pedepeHum.



3akrbyyak Komucuje

YBugom y TekcT "MoHTe Kapno metoge u npumeHe y GuovHdopmatvum" Mulrbewa cMO aa je
KaHanpatkmwea, Mapuja Typuh, oBnagana npuvHUMNUMA, MaTeMaTUdKUM — anapaTtoM U
anroputTMMMa padvyHapcke cumynauuvje — nocebHo anroputmmma MoHTe Kapno metoge, kao u
npypogoM npobrnema Ha 4vje pellaBake ce OBe MeTode npumMemnyjy. M3bopom n npvmeHom
ogroesapajyhe TexHuke Ha pellaBakwe npobrema MornekynapHe Guonoruje — yBujare MpoTenHa,
KaHOuOaTKMHea je nokasana ga pasyme cneuudryiHoCcTn 1 noTeHuujane Bapvjaumvja oBe MeToae 3a
peliaBake crneundnyHnx npobnema kao n npoueaype 3a HuxoBy npuMeHy. Ca 3a40BOSfbCTBOM
npeanaxemo Kategpu ga ogobpw jasHy oabpaHy oBor macTtep paza.

Y beorpaay, Komucuja
26. dpebpyapa 2017.
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