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B pazButHe paboT mo aHanu3y HAaIMOJEKYJSPHBIX CTPYKTYp aacopOaTOB Ha OCHOBE
MTHOBEHHBIX CHHMKOB IIPHU MOJIEKYJSPHO-TUHAMUYECKHX pacdyeTax HaMu Obl1 pa3paboTaH
HOBBII METOJI NOJIyYCHHsI KOJIMYECTBEHHBIX XaPAKTEPUCTUK TAKUX CTPYKTYDP, OCHOBAHHBIN Ha
rpadax. CrneumanbHas KOMIBIOTEpHas NpOrpaMMa,  BIEpBBIE pa3pabOTaHHAs HaMH,
NO3BOJISIET BBIWIEHATh M 3allOMMHAThb BCE CTPYKTYpbl (Hampumep, B Ciydae CIHMPTOB
HaJIMOJIEKYIISPHBIE CTPYKTYphl, 00pa30BaHHbIe BOAOPOIHBIMHU CBS3AMM, AmuHOM 1,5-3,0A) |
HaOJr0/1aeMble Ha Ka)KJJOM MTHOBEHHOM CHUMKE, YCPEAHTh JaHHBIE IS JTI000r0 KOJIMYeCTBa
TaKUX  CHHUMKOB, TPEACTaBIsAs  TakuM  o0pa3soM  «YCpPETHEHHYIO»  TOIOJOTHIO
HaAMOJEKYJIApHBIX CTPYKTYp (C2%, C3:% u T. n.) W 3aTeM ONpeAensiTh CTPYKTYypHbIE
XapaKTEPUCTUKU (JUITMHBI CBA3EH, YIVIBI U T. II.) KaXA0W U3 CTPYKTYP B KaKIOW IpymIIe.

IIporpamma MokeT paboTath ¢ JIOOBIMH IPOrpaMMaMH, MCIOJIB3yEMBIMH B
MOJIEKYJISIPHO-IMHAMUYECKMX ~ pacueTax, W  IPOBOAWUTH  TOMOJOTMYECKMM  aHaIu3
Ha/IMOJIEKYJIIPHBIX CTPYKTYp AJIA PA3JIMYHBIX BEUIECTB B aJCOPOMPOBAHHOM WM JKUAKOM
coctosHMU. B nanpHeiimeM 3TOT MeTOA MOXET OBITh PacHpOCTPaHEH Ha aHaIU3
Ha/IMOJIEKYJIIPHBIX CTPYKTYP B aICOPOMPOBAHHBIX U KUJKUX PAaCTBOPAX.
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