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Название программы для ЭВМ:
МОДУЛЬ ПРЕДСКАЗАНИЯ СВОЙСТВ ПОЛИМЕРОВ

Реферат:
Программа применяется для решения задачи прогнозирования теплофизических свойств
(плотность, температура стеклования) по структуре полимеров. В программную систему включен
алгоритм преобразования универсальной химической кодировки SMILES-полимера в вид
числовых массивов, отображающих химические соответствия, и предикативная модель,
осуществляющая регрессию выбранных свойств при помощи машинного обучения. Также
возможно уточнение прогнозов предикативной модели при дополнении входных данных иными
физическими свойствами, известными для рассматриваемой структуры полимера. Программа
представляет собой веб-приложение с графическим интерфейсом, позволяющим отобразить
свойства, предсказанныедля введеннойпользователем структуры, иподдерживающаядополнение
структурной информации известными для соединения иными физическими параметрами. Тип
ЭВМ: IBM PC-совмест. ПК; ОС: Windows 10.

PythonЯзык программирования:

438 КБОбъем программы для ЭВМ:
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