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KiuwoueBble cjioBa: 0a3a 3HaHWi; B3aMMOJCHCTBHE MOJICKYISIPHBIX CHCTEM;
nH(poOpMalMOHHAsT TOAJEPHKKA; MOJEKYJISIpHAsi CUCTEMa; IPOJYKIHOHHBIE IIPaBHIIA;
U(PPOBOY JTBOIHHUK.

AHHoTaums: I[poeneH aHamu3 MPoOIEMBI OA00pa MapaMeTpoB MPH TOCTpoOe-
HuM 1U(POBOTO IBOMHUKA MPOIIECCa B3aUMOJICHCTBUS MOJICKYIISIpHBIX cucTeM. L{udpo-
BO IBOMHUK MpoIiecca B3auMOJIEHCTBUSA MOJIEKYIISIPHBIX CUCTEM MO3BOJISIET IPOBOJUTH
KOMIIBIOTEPHOE MOJICTUPOBAHUE, B PE3YIbTaTE KOTOPOTO MOXKET OBITh MOTy4YeHA CIIOXK-
Hasi MOJIeKyJisipHast cucrema. [IpeayioxkeHa HOBasi METOAMKA aHAIM3a U 0OPaOOTKH WH-
(opmaM KBaHTOBO-XMMHUYECKHX pacdeToB. PaccMOTpeHbI 0COOEHHOCTH, KOTOpBIE
HCIOJIb3YIOTCA B IPOLECCE MOJAEIMPOBAHUS CHUHTE3a CIIOKHON MOJIEKYJISIPHOW CHCTe-
Mbl. O00CHOBaHA HEOOXOAMMOCTh aBTOMATH3AINH TIpoIiecca Mo00pa mapaMeTpoB Mo-
JIeITMpOBaHUs MOJIEKYJISIPHBIX B3aUMOAEHCTBUN. JlaHO onMcaHne NpOayKUMOHHBIX IIpa-
BUJI U IIApaMETPOB IIPOLECCAa MOAEIUPOBAHUS B3aUMOACHUCTBUS MEXIY JBYMS MOJIEKY-
JISIPHBIMU CUCTEMAMHM, COCTABIEHHBIX Ha OCHOBE IIPEIbIAYIIUX 3KcnepuMeHToB. [Ipen-
CTaBJieHa cxeMa 0a3bl 3HAaHWH Ha OCHOBE MPOIYKIIMOHHBIX TPABUII JJISI aBTOMAaTH3UPO-
BaHHOW ¥ MH(OPMALMOHHOM MOAJEPIKKU MPHUHSATHS PELIEHUI TIPU 11000pe TeOMETPH-
YEeCKMX MapaMeTpoB NpU B3aUMOJCHCTBUM MOJEKYISIpHBIX cucTeM. Mcmosb3oBaHue
HOBOM METOJMKU M (OPMAIM30BAHHOTO OINMCAHUSI 3HAHWH YBEJIWYMIO CKOPOCThH MOJ-
6opa mapaMeTpoB INPH MOCTPOSHUH LU(PPOBOTO JBOWHHKA IpOILecca B3aUMOJCHCTBUS
MOJIEKYJISIPHBIX CHCTEM M MO3BOJMIO 3HAUUTENIBHO CHU3UTH BPEMsl, 3aTpauylBaeMoe
Ha MOJEINPOBAHUE.

BBenenne

B paznuuHbIX OTpaciisiX MPOMBIIUICHHOCTH ((hapMaleBTHYeCKOW, XUMUYECKOH,
HeTSHOMH W Jp.) BO3HMKAeT 3ajlaya MOJEJIMPOBAaHHS IIpoliecca B3aMMOJCHUCTBHUS
B CIIOKHBIX MOJICKYyJsIpHBIX cuctemax (CMC) [1 — 3]. IIpu 3TOM B3aMOACHUCTBHE Me-
Ky MoueKkyisapHbIMU cucteMamu (MC) oOBIYHO NMPOMCXOAUT 3a cyeT 00pa30BaHUS
BOJIOPOJHON CBSI3M. ATOMBI, MEXIYy KOTOPBHIMH 00pa3oBajlaCh CBSI3b, HA3bIBAIOTCS
aktuBHBIMHU neHTpamu (ALl), koTopsie onpenensoT GopmupoBanue cTpykTypsl CMC.
MonenupoBanue nporecca oopa3oanus All cmocoOcTByeT Oonee riTyOOKOMY TOHH-
MaHUI0 MEXaHU3MOB B3aHMMOJCHCTBHHA MEXKILy MOJEKYJIaMH, IO3BOJISIET BECTH LIEJICHA-
MPaBJICHHBIHA MOA00p MHIMOUTOPOB, OCYIIECTBIIAThH MIOMCK aHTUAOTOB, BBISIBISITH HOBBIE
CBOWCTBA BEILECTB U T.IL

JIro6oe MonmenupoBaHue B3aUMOJEHCTBUS MOJEKYISIPHBIX CHCTEM IperycMaTpHu-
BaeT HECKOJILKO 3TAroB, HA K&XKJOM M3 KOTOPBIX 00pabaThIBalOTCs OOJIBIINE MAaCCHUBBI
Pa3HOPOHOH U YacTO II0XO CTPYKTYPUPOBAHHOM MH(OPMALIUH.
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Ha naHHBIM MOMEHT HET NPOTrPAMMHBIX KOMILIEKCOB, MO3BOJSIOIIUX BBINOIHATH
BCE ITAIbl MOJCINPOBAHUS MIpoLecca 0OPa30BaHMs CIOKHOW MOJIEKYJISIPHOH CTPYKTY-
PpBI (B3aUMO/IEHCTBYUSI MOJIEKYJISIPHBIX CHCTEM) M IIPOBOJIUTH TIOMCK AKTHBHBIX LIEHTPOB.

B kauecTBe HOBOTO pEIIEHMS NPEJIAracTCsl METOAMKA MOJCIMPOBAHUS B3aNMO-
JEUCTBHSA JIByX MOJIEKYJISIPHBIX CHCTEM, B KOTOPOH MCIOJIB3YETCsl OAXOJA Ha OCHOBE
MOCTpoeHHs IHU(POBOrO JBOHHMKA MPOLECCa B3aUMOJEHCTBHSI CIIOXKHBIX MOJEKYIIAP-
HBIX CHCTEM, OCHOBAHHBIM Ha KOMIIJICKCHOM yueTe (1)1431/1’{601(1/1)( U TCOMCTPUYCCKUX
0COOEHHOCTEW B3aMMOIEHCTBUS OTAEIBHBIX aTOMOB MEXIy cOOOH. DTO MO3BOJISIET BbI-
SIBUTh MOJICKYJISIDHBIE KOMIUIEKCHI, peajii3alusi KOTOPbIX MOTEHIUAIBHO ((PHU3MIEecKH)
Bo3MOxkHa. IIpu 3TOM mnpeanmaraeTcs COXpaHATh IOJTYYEHHBIE PE3yNbTaTbhl NPaBUII
B3aUMO/ICHCTBUS B CIIEHMAIM3UPOBAHHYIO 0a3y 3HAHMH, IPEICTABICHHYIO B BHJIE IPO-
JYKIMOHHBIX npaBwil. [lorydenHast 6a3a 3HaHWIT MOXKET OBITh UCIIOJIB30BaHA JUIS JIallb-
HEWIIEero peTpoCHeKTHBHOTO MOUCKA, YTO, B CBOIO OYEPE/Ib, IIO3BOJISIET COKPATUTD BpE-
M1 pacdeToB IPH UCCIIEIOBAHUN IPYTUX MOJIEKYJISIPHBIX CTPYKTYD.

MeToauka MoaeJIMPOBAHMS B3aUMOAelicTBUS
JIBYX MOJIEKYJISIPHBIX CHCTEM

Pa3paboTanHas METOAMKa MOJEIMPOBAHMS B3aUMOACHCTBUS IBYX MOJEKYIISIPHBIX
cucTeM pa30uTa Ha HECKOJIBKO JTAIlOB.

Oman 1. CocraBieHue (HOpMaTU30BAHHOTO KOMITBIOTCPHOTO MPEICTABICHHS
B3aUMO/ICHCTBYIOIINX MOJIEKYJI.

Hawubonee pacnpocTpaHeHHBIM CIIOCOOOM 3alMCH MOJIENIM MOJIEKYJIBI B BHAE (op-
MaJIM30BaHHOTO KOMIIBIOTEPHOTO TIPEACTaBICHUS sBisercs Z-marpuna. [4] OOmas
CTPYKTYypa MaTpHibl npenocrasieHa B ¢popmyne (1). [TockombKy cymiecTByOIIE Ipo-
rpaMMHBIE KOMILIEKChI (QOPMHUPYIOT Z-MATPHUIIBI B PA3THYHBIX, HE COBMECTUMbBIX MEKTY
coboii (opmarax, HEOOXOANMO OCYIIECTBIATh MX TPAHC(HOPMHPOBAHHE K EIUHOMY
Buy. st 9TOrO mpeyiaraeTcsi UCIosb30BaTh METOIUKY, MOJAPOOHOE OMHCAHHE KOTO-
poii mpuBezeHo B [5, 6].

A
A 1 R
A 2 R 1 o
Z=4" 3 Ry 2 ay 1 @ (0
Ay
rne A; — 37eMEeHT CHCTeMBl (MMSI XMMHUYECKOTO 3JIEMEHTA); i — MOPSIKOBBIH HOMEp

9JIEMEHTa CHCTEMBI; R — ME@XKaTOMHOE PACCTOSIHUE; Ol — BAJICHTHBIN yroj, o0pa3yemblii
MEX]y 2JIEMEHTaMHU CUCTEMBI; () — ABYTPaHHBIN yroj, 00pa30BaHHBIN MIOCKOCTSIMH.

Kax oMy aTomy nmprcBanBaeTcs OPSAKOBBIN HOMEP B JaHHOMU 1-aTOMHOII cHCTeMe.

Oman 2. CocraBlieHHE OIUCAHUS B3aMMOJCHCTBHS JIBYX MOJIEKYJISIPHBIX CHCTEM
B BHJIE (DOPMaIM30BaHHOTO KOMITBIOTEPHOTO ITPEACTABIICHNUSI.

[Tpu cocTaBieHNH MOJETMPOBAHHS B3aUMOACHCTBUS JABYX MOJIEKYJISIPHBIX CHCTEM
HeoOxoaumo ommcath CMC B BHIe GOpMaIM30BaHHOTO KOMITBIOTEPHOTO IPEICTaBIIe-
HUs. J[7s1 9TOro He0OX0IUMO:

— mpenctaButk 06e MC B BHuIe (OopMaTN30BAaHHOTO KOMITBIOTEPHOTO TPEACTaB-

JeHus (MaTpULbI Zl, 7’ );
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— COCTaBUTb MHOXECTBO Sya[[ NMOTEHIMAIbHbIX akTHBHbIX HeHTpoB (ITALL) —

MHOXKECTBO aTOMOB, OJlarofapsi KOTOPBIM MOJXKET OOpa30BBIBATHCS B3aMMOCHCTBHE
MEX1y ABYMS MOJIEKYyJIaMH (TaK Ha3bIBaeMasi BOJIOPOJHAS CBSI3b).

Teopernueckn 0Opa30BBIBATH BOJOPOIHYIO CBSI3b MOTYT ceMb atomoB: F, O, N,
CL Br, I, S, ¢ onHoii ctoponsr, 1 atoM H — ¢ apyroii [7]. [IpencraBum qaHHYRO 3aKOHO-
MEpHOCTh B BUJIE

(4} e 2')a(42 € 22)

Staw = (A}; Af-): , @

A4l e P)A(A2 = b)o (4} = )a (42 < P)

rne P={F,0,N,Cl,Br,1, S};Al-l, Ajz» —anementst MC 1 u 2.

Paccmorpum nBe MC: Z' - meruonnn (Puc. 1); 7’ - cepoBogopo (puc. 2).

Cl

cz 1 1.5186140

Cc3 2 1.5340750 1 111.2014360

c4 3 1.5252350 2 110.5401710 1 174.9682980
05 4 1.2152150 3 130.0241350 2 20.8571100
o6 4 1.3556200 3 114.1199110 2 -158.6421060
57 1 1.81e4050 2 114.493%9880 3 179.7066990
N8 3 1.4902510 2 110.9152130 1 -€6.4332480
co 7 1.8011660 1 103.4413400 2 —-70.1524300
H10 1 1.1106040 2 109.6l€0820 3 54.7453370
H11 1 1.1075660 2 110.56411%0 3 —-61.9796200
H1z2z 2 1.1106310 1 110.3317330 7 56.9968860
H13 2 1.1088000 1 110.1141170 7 —-59.0067480
H14 3 1.12340€0 2 108.3284450 1 56€.7270020
H15 € 0.9522030 4 110.03328¢0 3 -178.2539870
H16 & 0.9%968260 3 109.7776820 2 163.5946980
H17 & 1.0023940 3 108.3584150 2 43.4730650
H18 9@ 1.0964390 7 113.1142260 1 63.3085140
H19 9 1.0957600 7 112.89€l1170 1 -59.06074¢60
HZ0 9 1.09688%0 7 107.4514730 1 -177.8%27980

Puc. 1. ®opman3oBaHHOE KOMIbIOTEPHOE NPEACTABICHHE MOJIEKYJ/Ibl «<METHOHUH)

51
HZ 1 1.290404
H3 1 1.290393 2 93.512189

Puc. 2. ®opmanuzoBaHHOE KOMIBIOTEPHOE NIPEACTABICHHE MOJIEKYJIbI «CEPOBOAOPOI»

Ha ocHoBe nanubix MC dopmupyercs crnimcok [TALL B3anMoieHCcTBHST «METHOHUH —
CEpOBOJOPO»
Stiar = [Hy04; HyOs; HyOg: H304; H305; H3Og;

3)
SiHg; SiHo; SiHjo; SiHj 15 SiHyo; SiHj5].

Oman 3. Tlogbop mapaMeTpoB OIMMCAHUS CIIOKHOW MOJEKYIISIPHON CHCTEMBI.
1. Tpancdopmuposath cTpykTypsl MC 7? [8]. UToOBI ycTaHOBUTH COETMHEHHE

MEXIy KOHKPETHBIMH 3yieMeHTaMu aByx MC, meobxommmo MC 7’ TparcHopMuUpo-
BaTh TaK, YTOOBI B MEPBOM CTPOKE MATPHLIBI CTOSJI AJIEMEHT, C KOTOPBIM YCTaHAaBIIUBA-
eTcst CBs3b. IIOCKOJIBKY BCE AJIEMEHTBI CHUCTEMbI CBSI3aHBI C JPYTHMMH 3JICMCHTAMH,
TO 1 Oonee 3(hPEKTUBHOI U OBICTPOI pabOTHI C JIEMEHTAMU MIPEAJIAraeTCs MPEACTABUTh
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Sl
H2 1 1.290404
H3 1 1.290393 2 93.512189

MoJeKyIspHas cHCTeMa
Z2 Sl

H1
S$2 1 1.2904060
H3 2 1.2903920 1 93.5417000

MO.‘]CKYJIRDI 134 CHCTCMa
72 H3

Puc. 3. Tpancdopmauus MoJieKyJIsIpHOTO rpada cepoBoaopoaa

JIAaHHYIO CBSI3aHHYIO ITOCJIEJJOBATEIBHOCTh B BHJE MOJIEKyisipHOro rpada. [Tox tpanc-
¢dopmareli MonekyisipHoro rpada OyneM CUMTaTh €ro IepecTpoeHHE, HauyuHas
¢ HOBOW BepmmHEL. Ha ocHOBe TpaHC(hOpMHpOBaHHOTO Tpada (HopMHUpPYETCS HOBOE
thopmammzoBarHoe oncanrie MC OTHOCHTENFHO HYKHOTO JIEMEHTA.

Ha pucynke 3 mpezncrtasieHa TpaHC(HOpPMALHMS MOJIEKYIIPHOTO rpada MOJIEKYIIbl
CEepoBOAOPOAA.

2. OObenuHUTH IBE MOJIEKYIISIPHBIE CHCTEMBI OTHOCHUTENBHO Kaxaoro [TALL

e ={z'uz’); @
rue
Alez!;
A7 eZ?; 5)
(4} 42)ess.

[pusenem oduryto crpykrypy CMC

Z,
7Zh a Ry
Zg b RZ,IJZ}J a OLZ,]JZZ,
1
Ze :; ¢ Rag P Oga @ 04z ©)
d
z? d Ry
e Rz @ app
ZJZ' ! RZ}Z} b Y2z 4 V27272

3. Iono6pats napamerpsl npucoeuHeHHs. OMH U3 TJIaBHBIX TAroB B IIpOIlecce
coctasienust CMC — onucanue reoMeTpUIecKUX MapaMeTpoB YCTOHUMUBOTO COCTOSIHUSL.
[Ipusenem obmyro ctpykrypy CMC ¢ mapamerpamu
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1
Z R
b A z47)
1
ZC b RZ};Z]i a (XZ}JZLI,
I
Z; R
grew _ ¢ 717! b Y7zt 4 0L
no= 2 | 1 1
Zgyi Anan R it ay A O ™)
2 | 1
Zevi  d Rppzz Anaw o3 A 03}
2 |
Zivi ¢ Rppooa 252 Anan - 03
2
L5 t R
JHi 7}7? b Y22 4 2z

rae Zi,Z*2 — JBe Z-MaTpulbl (CUCTEMBI); Al-l,Ajz- — Iapa 3JIEMEHTOB; AIITALL — ITAIT

MC Z+ ; A,~1+1, A,-1+2 — DJIEMEHT, CBSI3aHHBIN C AhAu B MCZi; R

— paccTosiHHue
Zz) TP
BOJIOPOJIHOM CBSI3U; OL .| — BaJEHTHBIN YroJI; ¢ i ;.| — IJIOCKOCTHOH yroi.
Z4Z, VAV AVAS
PaccmoTpum Kax bl KpuTepuit 6osee 1moIpoOHo:
1) R .
) 7,2,

C moMol1Ipi0 BaH-ep-BaaIbCOBBIX PAIUYCOB PACCUMTAEM PACCTOSIHUE, HA KOTOPOE
(hm3ngecKn MOTYT COTM3UTHCS aTOMBI:

Rypr ={F-He[1,2..2,56], 0-He[1,2..2,56], N—He[l,2..2,77],

Cl-He[l,2..3,00], Br—H e[1,2..3,15], I-H e[1,2...3,35], ®)
S—He[1,2..3,05] ).
2) OLZ}JZLI,
oy = [45, 55, 75,85, 95,120,150, 180, 210, 240, 280]; )

3
) (‘DZ}Z},Z}’
-180° < <180°. 10
(pz}z}lzgl (10)
Takum 06pa3oM, OTMCAHHE TCOMETPHUESCKHX MTAPaAMETPOB YCTOMIMBOTO COCTOSIHHSI
CMC, a uMeHHO MoA00p ITapaMeTPOB, MOKET ObITh PEICTABIIEH CIIEAYyIONIe (hOpMYIIOii:

Znew :(Zluzz):<(Ail;A]2~)e S’RAl &2 € Ryurs o &2 eocom>. (11)

Hns cocraBnernss CMC HeoOXomuMmo mepeOupaTh BCE BO3MOXKHBIC BapHAHTHI
oTIpeNieICHUsT KpUTepueB (mapameTpoB). Hampumep, ecimm paccMaTpuBaTh B3anMOJICH-
CTBHE MEXy aToMaMu (Topa U BOJOPOJA, TO PACCTOSIHUE BOJOPOIHOM CBSI3U MEKIY
3TUMU 3JIeMeHTamMu oT 1,2 1o 2,56 coracHo (8).

Torma HeoOxoamMmo i mapamerpa R paccMOTpeTh 3HaueHue cBA3u 1,2,

A4}

a Jid mapaMeTpa (XA1A2 NOACTABJIATH IIOCJICAOBATCIIbHO 3HAYCHUA COTJIACHO (9)
i
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1 BapuaHT — RA}Alz -1,2; OLA,-IAlz —45;
2 BapuaHT — RA}AIZ -1,2; ocAilAlz —55;
11 BapuanT — RA}AIQ -1,2; (xAilAlz 280.

Takum obOpaszom, nonyuaercst 11 BapuanToB (komOuHanmii). Kaxxnyro komOuna-
M0 HEOOXOIUMO TMPOBEPUTh Ha MOJIENb CYIECTBOBAHHS, HCIIONB3YsS CTOPOHHIOI
MporpamMMy KBaHTOBO-XMMHUYECKHX pacyeToB. EciM KBaHTOBO-XMMHYECKHI pacyer
HE TPOIIET, TO TaKas peann3alys MoTeHIHaNnbHO ((pu3ndeckn) HeBo3MOXKHA. [ToaTomy
HEOOXOINMO YBETTHUUTH R y Ha 0,01 1 TOBTOPHUTE TIEpedOp YTIIOB.

Torna uncino koMOMHAIMH BO3MOKHOTO B3aHMMOJICHCTBHS MEXIY (hTOPOM U BOJIO-
ponom cocraBut 319. TlockonmbKy Iyt mocTpoeHHs HH(pPOBOTO JBOWHHKA IIpoliecca
B3anmoeiicterst MC HeoOxoamMo nepedpath OONBIIOe YHUCIIO TAPAMETPOB, BIUSIIOIINX
Ha ycnoBus ¢opmupoBanust CMC, BEMHCINTENBHAS CIOXHOCTh alTOPUTMa TIPH TIPs-
MOM Tiepe0ope BO3pacTaeT HACTOJIBKO, YTO MPOIECC MOCTPOSHHS IU(PPOBOro IBOHHHUKA
MOXET 3aHMMaTh OT HECKOJBKHMX YacOB JIO HECKOJIBKUX JHEH. YCKOPHTH MOCTPOEHHE
rdpoBoro ABoiiHUKA mporecca B3auMoecTBrss MC MOXKHO 32 CUET UCIIOJIb30BAHMS
paHee IOJIy4eHHOH MH(pOpMamuu o nomoOpaHHBIX Hapamerpax. Ecim B cimydae Moze-

JMPOBAHMSI HOBOW MOJIEKYJISIPHON CTPYKTYpBI B Ka4eCTBE OCHOBHOW Z paccMaTpUBaeT-
csl cucTeMa, JUIsl KOTOPO# yKe MpoBeieH MoJ00p MapaMeTpoB, TO MOYKHO MCIOIb30BaTh
MMEIOIIYIOCS WH(OPMAIHIO MPONUIBIX SKCHEPHMEHTOB, 3a CYET Yero COKpaIlaeTcs
BpeMsI 110,100pa HOBBIX ITapaMeTpoB.

Jist aToro paspaboTaHa cucTeMa MOAIEP)KKN IPUHATHS PELICHUH Ha OCHOBE 0a3bl
npoxaykiuoHHbIX mpaBui (BIIID) [9], rae xpaHATCs TpaBUIIa, ONICHIBAIOIINE YCIOBHS,
MIpU KOTOPBIX BO3MOXKHO (opmupoBanne CMC u3 umcna panee paccMoTpeHHBIX MC.
Ob6mas cxema ucnonp3oBanus BIIIl mrs wHQOpPMAIMOHHONW MONNCPKKH HPUHATHS
pelieHuit npu noadope napamerpos MoaenupoBanus CMC npescrasieHa Ha puc. 4.

—1m

——» IIpunoxenue

ITonp3oBarenn

3| s sl

cwW
i 2 6
y
Pacuer ycroitunBoii

CTPYKTYPBI
9 ]

[Ipa |— K (1) a j1a
PpaBHIO 09 (bPII_H/ICHT IpaBu. +1 ‘_|

Puc. 4. O6mas cxema ucnosb3oBanus BIIII nis nHpopManoHHOH MOAAeP:KKY IPUHATUS
peleHHii Npu Moadope NapaMeTPOB MOJeTMPOBAHMSI CJIOKHOI MOJIEKYJISIPHOIl CHCTeMBbI
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[pusenem anroputm ucnonb3oBanust BIIIT mns wHDOPMAIMOHHON MOIACPIKKH
TIPUHATHS pelieHni ipu ogdope mapaMeTpoB MmoaenupoBanus CMC:
Llae 1. Tlomp3oBaTenb MOCHUTACT HAa BXOJ TPWIIOKEHHS Ha3BaHHe ABYX MC

1 2
(Z°,727).
Llae 2. Tpunoxenne moxaet 3ampoc B 6a3zy manusix (BJI). baza mannbix, cormac-
HO 3aIpocCy, BO3BPAIIAET [[BE OMHCAHHBIC CTPYKTYPhI Kaxk 10 MC B OTAENbHBIX KOPTE-

Kax.
Llae 3. lpunoxeHne NpUHUMaET KOPTEXH U mepenaet 3ampoc B BIIII: ecnu mo-

1 .
JICKYJISIpHAsT CHCTeMa Z  TPOXOJHUIIA PACUeT B3aUMOICHCTBUS M JJIEMEHT Al-1 SIBJISLIICST

AKTHUBHBIM LICHTPOM, TO U3 BIIIT 66pyTCﬂ TMoKaszaTejiv NMpeAbIAyIUX pacy€TOB
PR id oAl N T N
Ail’ HAL[a Al]z i ZI]Z‘IIZ})) Jo i+1s Ai2+13 j+1’

1
Q1,1 5 Aivos P 1 1 ;k}, (12)

i+17a+17b+1 i+2%a+27b+2

roe R P paccTossHUE BOAOPOJHON CBA3H; Ah Al] — HMOTCHIHATIBHO AKTUBHBIN LIEHTP
i

OCHOBHOM MOJIEKYJISIPHON CUCTEMBI; O Pl BaJICHTHBIN yToJI; @ P IUTOCKOCTHOM
i i%a%}
.oyl 1. 41 .yl 1 .
yrom; A;, A;; Aiyy, Ajyys Ajyo — DNEMEHTBI, CBSI3aHHBIC C Apjaqy 5 O o — BAlEHT-
i+1

HBI yTroJ MeXAy BTOpbIM atomMoM MC mpucOequHEHHUs W aToMOM OcCHOBHON MC;
®.1 .1 .1 — TIUIOCKOCTHOM yrom Mexmy BTOpbIM aroMoM MC mpucoenuHEeHUs
Ziv1Za1 2y

u atoMamu ocHoBHoi MC; ¢ 71 — IJIOCKOCTHOM YrOl MEXAy TPEeTbUM

i+22111+2211;+2
atomoM MC nipucoeanHeHus 1 aroMamu ocHoBHOH MC; k — ko3¢ dunnenT npasuia.

[Tpn 3TOM, ecnu moaxozsiee NPaBuiIo 0OHAPYKEHO M TaKMX MPAaBHII HECKOJIBKO,
TO BBIOMpAETCS TO, KOTOpOE MMeeT Hamboiiee BRICOKUI Ko3ddurment (kodddummeHT
BBICTABIISIETCS] HA OCHOBE YaCTOTHI YCHENTHOTO NCIIOJIb30BAHMS JAaHHOTO TpaBuia). basa
MPOTYKIMOHHBIX TPABIII BO3BPAIIAET MPABUIIO.

[llaz 4. Ha ocHOBe npaBuiia COCTABIISIETCA CI0KHASI MOJIEKYJISIPHAsL CUCTEMA.

Hlaz 5. IIponcxoouT pacyeT yCTOWYMBOM CTPYKTYPBI C UCIOIb30BaHUE CTOPOHHEN
KBaHTOBO-XUMHYECKON TporpaMMel. [Iposepsiercs o6pazoBanne CMC.

Lllae 6. Beirpyxaercs ycroitunBas ctpykrypa CMC.

Ulaz 7. ]It MCNIONB30BaHHOTO MTPAaBUIIA YBEIHMUUBACTCS €ro KO3 (HUINEHT.

Lllae 8. Koaddunuent nodasnsercs B bIIIT.

Ecmn nmoaxopsmee mpasuno B BIIIl He HaliieHO, TO aJroput™M MNpOIOJKAeT
noAOupaTh mapaMeTpsl MpsIMBIM IepedopoM M, B ciiydae ycmexa, nobasnsier B BIIIT
HaliJIeHHbIEe ITapaMeTpPhl B KauecTBE HOBOTO MpaBHJIA.

Paccmorpum npumep 3anonnenne BIIIT mapamerpamu MozienupoBaHus polecca
B3aUMO/ICHCTBUS Ha TPUMEPE B3aNMOAEHCTBUSI METHOHNHA C JICHIUTHHOM:

— JICUTUH-CUCTEMA, COCTOSINAs U3 46 2JIEMEHTOB (aTOMOB);

— METHOHHWH-CHCTeMa, cocTosmas u3 20 21eMeHTOB (aTOMOB).

[Tpu moiHOM mepebope O3 UCHOIb30BaHUS MPEATaraeMoi METOAUKH HEOOXOAUMO
6510 OBI TIpoBepsTh 920 mpemmonaraeMeix coequHeHNH. C MCMOIb30BaHUEM METOIUKH,
cornacHo (1), uckimovarorest 725 U ocraercs mpoBepuTh 195 mpennonaraeMeIx coeuHe-
uuit. [Tocie cocraBiieHHs: BCeX BO3MOYKHBIX OOBCITUHEHHIA (B3aUMOICHCTBHIN) MOYyYCHO:
126 CcnoXHBIX MOJEKYJSIPHBIX CHCTeM; 22 aKTUBHBIX IIEHTpa; 22 HOBBIX NpaBWJIA JUIA
BII. Tak xak HU omHO mpasBwio u3 BIIIl He mopomuio g pacuera u3-3a TOro, 4TO
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MOJICKYJISIpHAST CHUCTEMa <«JICHUTHH» HEe ObUIa pacCydUTaHa paHee, TO I mojdopa
TEOMETPUYECKHX TMApaMETPOB HUCIIOIB3YETCs MPSIMOit mepedop, a HalIeHHbIE MapaMeTphl
J0OABIISIFOTCS B KA4ECTBE HOBOTO IpaBiuia. MoaennpoBaHue MpoBOAMIOCH 18 1.

IIpoBepka paGoThI NpaBUJI

Jist moctpoeHusT IUQPOBOro ABOMHMKA IpoIiecca B3aUMOAEHCTBUSI MOJIEKYIISIp-
HBIX CHCTEM HcIoabp30Banbl MC JenuTnHa U cepoBoI0poa:

— JICIUTUH-CHCTEMA, COCTOSIIAs U3 46 3JIEMEHTOB (aTOMOB);

— CEpOBOJIOPOA-CHCTEMA, COCTOSINAS U3 TPEX SIEMEHTOB (aATOMOB).

[Ipu momHOM TIEepebope Oe3 MCIIONBE30BaHMSI METOTUKH HEOOXOIMMO IPOBEPUTH
138 mpennonaraempix coeguHeHuil. C HCIONB30BaHMEM METOAMKH, coriacHo (1),
UCKITIOYAIOTCsT 96 mperronaraeMbelx COeIWHeHHH M octaercst mpoBeputs 42. Ilocie
COCTaBJICHUs BCEX BO3MOXKHBIX O0beAMHEHWH (B3auMoeiicTBuii) mosrydeno: 30 ciox-
HBIX MOJIEKYJSpHBIX cucTeM; 30 akTUBHBIX LeHTpoB; 10 HOBBIX mpaBui aias BIIIL
B xozne monenupoBanus npuMeHeHo 20 mpasui. MoaenupoBaHue IPOBOAUIOCE S5 4.

3akjouenue

Takum 00pa3oM, B paboTe mpeCcTaBICHa HOBas METOAMKA TIOCTPOCHHUS MU(POBO-
ro JBOMHHUKA IpoLEcca B3aUMOAECHCTBUS MOJEKYJSPHBIX CUCTEM, B OCHOBE KOTOPOM
UCTIONB3YyeTCsl MU(POBOA TBOWHUK MpoOIecca B3aUMOJCHCTBUS MOJCKYJLIPHBIX CHCTEM
C TNpUMEHEHHEM MPOAYKIIMOHHBIX MpaBui. IlpakTudeckas 3HAYUMOCTBH IOTyYEHHBIX
pe3yNbTaToB 3akiroyaercs B 3()(EKTHBHOM MPAKTUYECKOM MPHUMEHEHHH pa3paboTaH-
HOTO Ha OCHOBE IPEJIOKEHHON METOJMKH MporpaMMmHoro obecrieueHus. [IpoBeneH-
HBIM 2KCTIEpUMEHT 1o MojenupoBanutio CMC ¢ npuMeHeHHeM MpeI0KEHHONW METOIU-
KU, UCTIOJIL3YIOILIEN MPOIYKIMOHHbIE TPaBUia, U METOJIMKA HA OCHOBE MPSIMOTO Tepe-
0opa 1moKasaj, 4YTO HOBas METOJMKA TO3BOJIAIA 3HAYUTEILHO COKPATUTh BPEMs HA MO-
nenupoBanre CMC, MOCKOJIBKY IPpU MPOBEJEHUH BTOPOTrO SKCHEPUMEHTa HCIIOJIb30Ba-
JIUCh Pe3yJIbTaThl, MOJyYEHHbIE paHee U3 MEPBOrO KCIepuMeHTa. JJaHHYyI0 METOIUKY
U pa3pabOTaHHBII HAa €e OCHOBE MPOTPAMMHBIA KOMIUIEKC MOXKHO HCIIOJIE30BaTh Kak
OJIMH W3 ATAIOB TIPH ITOWCKE AKTUBHBIX [IEHTPOB MEKMOJIEKYIISIPHBIX B3aUMOICHCTBHIA.

Hccneoosanue evinonnero npu noooepoicke Ilpoepavmul pazeumus Acmpaxanckozo
eocyoapcmeentozo yHugepcumema (IIpuopumem-2030).
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Using a Knowledge Base to Build a Digital Twin of the Process
of Interaction between Molecular Systems

Yu. A. Smirnova, A. N. Maryenkov, E. S. Tarabanovskaya

Department of Information Technologies, 2013qwer22@gmail.com;
Astrakhan State University named after V. N. Tatishchev, Astrakhan, Russia

Keywords: knowledge base; interaction of molecular systems; information
support; molecular system; production rules; digital twin.

Abstract: A digital twin of the process of interaction of molecular systems
allows for computer simulation, as a result of which a complex molecular system can be
obtained. The production rules and parameters of the process of modeling the
interaction between two molecular systems, compiled on the basis of previous
experiments, are described. The use of a new technique and a formalized description
of knowledge increased the speed of selecting parameters when constructing a digital
twin of the process of interaction of molecular systems and made it possible
to significantly reduce the time spent on modeling. A diagram of the knowledge base
based on production rules is presented for automated and informational support
for decision-making in the selection of geometric parameters during the interaction
of molecular systems. Conclusions are drawn about the effectiveness of the developed
methodology for selecting geometric parameters when compiling a complex molecular
system using production rules.
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Nutzung der Wissensbasis fiir die Konstruktion des
digitalen Zwillings des Interaktionsprozesses molekularer Systeme

Zusammenfassung: Das Problem der Parameterauswahl bei der Konstruktion
eines digitalen Zwillings des Interaktionsprozesses molekularer Systeme ist analysiert.
Der digitale Zwilling des Wechselwirkungsprozesses molekularer Systeme ermoglicht
eine Computermodellierung, aus der ein komplexes molekulares System hervorgehen
kann. Es ist eine neue Technik zur Analyse und Verarbeitung von Informationen aus
quantenchemischen Berechnungen vorgeschlagen. Die Merkmale, die bei der
Modellierung der Synthese eines komplexen molekularen Systems verwendet werden,
sind betrachtet. Die Notwendigkeit der Automatisierung des Prozesses der Auswahl von
Parametern fiir die Modellierung molekularer Wechselwirkungen ist begriindet. Es ist
die Beschreibung der Produktregeln und Parameter des Prozesses der Modellierung der
Wechselwirkung zwischen zwei molekularen Systemen gegeben, die auf der Grundlage
fritherer Experimente erstellt worden sind. Das Schema der Wissensbasis auf der
Grundlage der Produktionsregeln fiir die automatisierte und informationelle
Unterstiitzung der Entscheidungsfindung bei der Auswahl der geometrischen Parameter
bei der Wechselwirkung molekularer Systeme ist vorgestellt. Die Verwendung der
neuen Methodik und der formalisierten Wissensbeschreibung hat die Geschwindigkeit
der Parameterauswahl bei der Konstruktion eines digitalen Zwillings des
Interaktionsprozesses molekularer Systeme erhoht und die fiir die Modellierung
aufgewendete Zeit erheblich reduziert.
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Utilisation de la base de connaissances dans la construction
du double numérique du processus d'interaction des systémes moléculaires

Résumé: Est effectuée ’analyse du probléme de la sélection des paramétres lors
de la construction d'un double numérique du processus d'interaction des systémes
moléculaires. Le double numérique du processus d'interaction des systémes
moléculaires permet la modélisation informatique, a la suite de laquelle un systéme
moléculaire complexe peut étre obtenu. Est proposée une nouvelle méthode d'analyse et
de traitement de l'information des calculs chimiques quantiques. Sont examinées les
caractéristiques utilisées dans la modélisation de la synthése d'un systéme moléculaire
complexe. Est justifiée la nécessité d'automatiser le processus de sélection des
parametres de modélisation des interactions moléculaires. Sont décrits les régles de la
production et les paramétres du processus de modélisation des interactions entre les
deux systémes moléculaires établis a partir des expériences précédentes. Est présenté un
schéma de la base de connaissances sur la base des régles de procédure pour l'aide a la
décision automatisée et informatisée lors de la sélection de parametres géométriques
dans l'interaction des systémes moléculaires. L'utilisation d'une nouvelle technique et
d'une description formalisée des connaissances a augmenté la vitesse de la sélection des
paramétres lors de la construction d'un double numérique du processus d'interaction des
systémes moléculaires et a permis de réduire considérablement le temps nécessaire a la
modélisation.

ABTOpBI: CMuprosa KOnus Anexcanoposna — crapimii npernojaBarenb kades-
pBl HHPOPMAIIMOHHBIX TexHONOTHl; Mapbenkoe Anexcandp Hukonaeeuu — xannunat
TEXHUYECKUX HayK, JIOLEHT, 3aBeAyroumi kadeapoil nHGOpMalMOHHBIX TEXHOJOTHI;
Tapaobanosckaa Examepuna Cepzeeena — crynent, ®I'bOY BO «AcrtpaxaHckuii
rocynapcTBeHHbll yHuBepcureT uM. B. H. Tatumesa», Actpaxans, Poccust.
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