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Название программы для ЭВМ:
Модуль генерации зарядов для полимерных молекул на основе фрагментации

Реферат:
Программа позволяет выполнять задачу параметризации зарядовой компоненты силовых полей
полимеров на основе квантовохимических данных через фрагментацию макромолекул. В
программе используется алгоритм для разрезаниямолекул нафрагментыпроизвольного размера
с возможностьювыборарадиуса обрезки. Вработе программыиспользуются данные, получаемые
при помощи иных модулей разрабатываемой Цифровой платформы для материаловедения, а
также реализованыфункции, позволяющие проводить параметризациюиз заранее рассчитанных
данных. Тип ЭВМ: IBM PC - совмест. ПК; ОС: Windows 10, Ubuntu 18.

PythonЯзык программирования:

124 КБОбъем программы для ЭВМ:
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