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Àíîòàö³ÿ. Ðîçãëÿíóòî îñíîâí³ ìåòîäè ìîëåêóëÿðíîãî ìîäåëþâàííÿ òà ñïåö³àë³çîâàíå ïðî-
ãðàìíå çàáåçïå÷åííÿ äëÿ ñòâîðåííÿ òà äîñë³äæåííÿ ìîëåêóëÿðíèõ ìîäåëåé. Íàâåäåíî ðå-
çóëüòàòè ïåðøîãî åòàïó ïîáóäîâè ñåðåäîâèùà äëÿ äîñë³äæåííÿ ìîëåêóëÿðíî¿ ³ á³îìîëå-
êóëÿðíî¿ âçàºìîä³¿, ùî áàçóºòüñÿ íà ôîðìàë³çì³ àëãåáðè ïîâåä³íêè òà ³íñåðö³éíîãî ìîäå-
ëþâàííÿ, à òàêîæ ðåçóëüòàòè åêñïåðèìåíòó çàñòîñóâàííÿ çàïðîïîíîâàíîãî ï³äõîäó äî
ìîäåëþâàííÿ êîâàëåíòíîãî íåïîëÿðíîãî çâ’ÿçêó.

Êëþ÷îâ³ ñëîâà: ñèìâîëüíå ìîäåëþâàííÿ, àëãåáðà¿÷íà ïîâåä³íêà, ìîëåêóëÿðíå ìîäåëþâàííÿ.

ÂÑÒÓÏ

Ãàëóçü îá÷èñëþâàëüíî¿ õ³ì³¿ òà, çîêðåìà, êîìï’þòåðíå ìîäåëþâàííÿ âïðî-
äîâæ äåê³ëüêîõ îñòàíí³õ äåñÿòèë³òü åôåêòèâíî ðîçâèâàþòüñÿ, àëå çàëèøàþòü-
ñÿ äæåðåëîì âàæëèâèõ çàäà÷ òà îáëàñòþ çàñòîñóâàííÿ ñó÷àñíèõ ³íôîð-
ìàö³éíèõ òåõíîëîã³é, òàêèõ ÿê øòó÷íèé ³íòåëåêò, ìàøèííå íàâ÷àííÿ, íàóêà
ïðî äàí³ òîùî. Çà öåé ÷àñ áóëî ñòâîðåíî äåñÿòêè ïðîãðàìíèõ ñèñòåì, ÿê³ âè-
êîðèñòîâóþòü ó ð³çíîìàí³òíèõ ãàëóçÿõ, à ñàìå: á³îëîã³¿, õ³ì³¿, ôàðìàêîëîã³¿,
ìàòåð³àëîçíàâñòâ³, íàíîòåõíîëîã³¿.

Ó ïðîöåñ³ ðîçðîáëåííÿ âñ³õ òàêèõ ñèñòåì âàæëèâèì º îáðàíèé ï³äõ³ä äî
ïðåäñòàâëåííÿ òà ìîäåëþâàííÿ ìîëåêóëÿðíî¿ âçàºìîä³¿, ùî âèçíà÷àº àðõ³òåêòó-
ðó òà ¿õíº ïîäàëüøå âèêîðèñòàííÿ. Äëÿ ñïðèÿííÿ ïðîãðåñó â ðîçðîáëåíí³
³íôðàñòðóêòóðè â³äïîâ³äíîãî ïðîãðàìíîãî çàáåçïå÷åííÿ, îñâ³òè, ñòàíäàðòèçàö³¿
òà ïîøèðåííÿ ïåðåäîâèõ ïðàêòèê áóëî ñòâîðåíî Molecular Sciences Software
Institute. Çàçâè÷àé ñó÷àñí³ ïåðñïåêòèâí³ çàäà÷³ — äèçàéí êàòàë³çàòîð³â ÷è
äîñë³äæåííÿ íåñòðóêòóðîâàíèõ ïðîòå¿í³â, âèìàãàþòü çíà÷íèõ îá÷èñëþâàëüíèõ

150 ISSN 1019-5262. Ê³áåðíåòèêà òà ñèñòåìíèé àíàë³ç, 2022, òîì 58, ¹ 3

© Î.Î. Ëåòè÷åâñüêèé, Â.À. Âîëêîâ, Þ.Ã. Òàðàñ³÷, Ã.Î. Ñîêîëîâà, Â.Ñ. Ïåñ÷àíåíêî, 2022


