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Название программы для ЭВМ:
Модуль расчета температуры стеклования полиэфирсульфонов

Реферат:
Программа реализует методику определения температуры стеклования полиэфирсульфона на
основании данных о его структуре, заданных в форматах SMILES+SMARTS, степени
полимеризации и количестве блоков.Методика основана на проведении серии расчетовметодами
молекулярной динамики в программе LAMMPS, имитирующих процесс стеклования полимера,
с последующим определением точки перехода в стеклообразное состояние. Тип ЭВМ: IBM
PC-совмест. ПК; ОС: Windows 10, Ubuntu 24.04.

PythonЯзык программирования:

10 КБОбъем программы для ЭВМ:
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