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Экспертные системы для
идентификации неизвестных

соединений

Начало математизация качественного
анализа по ИК и другим оптическим спектрам

Общий фундаментальный результат –
начало математической химии

Этапы:
система РАСТР (Россия)
система X-PERT (Германия)
система StrucEluc (Канада)

Возможность дальнейшего развития этого
направления в России упущена навсегда



Квантовая химия

Прогноз действия органических реагентов
Расчёты геометрий молекул, распределения
зарядов, хода ион-молекулярных реакций и
т.д. Начиналось у нас в одно время с другими
странами.

Не создано ни одной отечественной
коммерческой программы.

Расширение практического применения
полностью зависит от зарубежного продукта.



Обработка результатов наблюдений
Компьютерно-ориентированнные
статистические методы (1)



Компьютерно-ориентированнные
статистические методы (2)



Компьютерно-ориентированнные
статистические методы (3)



Многопараметрический бутстреп
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Неизвестные k и a.

Минимизация по методу Монте-Карло



Трёхмерный спектр

Сечение под углом 40о
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Увеличение контрастности
изображений

(программа Photoshop)

















































Спектры одиночных молекул

Импульсное
монохроматическое

излучение

Регистрация спектра
люминесценции с

накоплением сигнала

Перспектива – создание спектральных
микрочипов

Тушение люминесценции при химическом
превращении

Картина через
интервал времени


	Спектры одиночных молекул

