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Ýâîëþöèÿ ñðåäñòâ è ìåòîäîâ èíôîðìàòèêè
â ïðàêòè÷åñêîé è ôóíäàìåíòàëüíîé õèìèè

Ïðèìåíåíèå êîìïüþòåðíîé òåõíèêè ñ ïîÿâëåíèåì íîâûõ òåõíîëîãèé ïåðåäà÷è,
îáðàáîòêè, íàêîïëåíèÿ è ïðåäñòàâëåíèÿ èíôîðìàöèè îáëåã÷èëî è óñêîðèëî âû÷èñ-
ëèòåëüíóþ ðàáîòó âî ìíîãèõ îáëàñòÿõ íàóêè, è õèìèè, â ÷àñòíîñòè. Îòíîñèòåëü-
íî íèçêàÿ öåíà è WIMP-èíòåðôåéñ äåëàåò îñíîâíóþ ÷àñòü ñïåöèàëèçèðîâàííûõ ðå-
øåíèé äîñòóïíûìè äëÿ øèðîêîãî êðóãà ïîëüçîâàòåëåé. Â ñòàòüå äàí êðàòêèé îá-
çîð ñóùåñòâóþùèõ íàïðàâëåíèé ïðèêëàäíûõ ïðîäóêòîâ, ñèñòåì è èíôîðìàöèîí-
íûõ òåõíîëîãèé, èñïîëüçóåìûõ â ñîâðåìåííîé õèìè÷åñêîé ïðàêòèêå.

Êîìïüþòåðíàÿ õèìèÿ ÿâëÿåòñÿ ñðàâíèòåëü-
íî ìîëîäîé îòðàñëüþ õèìèè, òåñíî ñâÿçàííîé
ñ èíôîðìàòèêîé. Ýòà îáëàñòü õèìèè îñíîâàíà
íà ïðèìåíåíèè òåîðèè ãðàôîâ ê õèìè÷åñêèì
çàäà÷àì ôóíäàìåíòàëüíîãî è ïðèêëàäíîãî õà-
ðàêòåðà. Èñõîäÿ èç íàèáîëåå îáùåãî îïðåäå-
ëåíèÿ õèìèè êàê íàóêè î âåùåñòâàõ è èõ âçàèì-
íûõ ïðåâðàùåíèÿõ, ìîæíî ñêàçàòü, ÷òî âåùåñò-
âà (ìîëåêóëû) ìîäåëèðóþòñÿ â êîìïüþòåðíîé
õèìèè ìîëåêóëÿðíûìè ãðàôàìè, à ïðåâðàùå-
íèÿ âåùåñòâ (õèìè÷åñêèå ðåàêöèè) — ôîð-
ìàëüíûìè îïåðàöèÿìè ñ ãðàôàìè. Òàêîå (ôîð-
ìàëüíîå) ïðåäñòàâëåíèå çàäà÷ êîìïüþòåðíîé
õèìèè ïîçâîëÿåò èñïîëüçîâàòü àïïàðàò êîìáè-
íàòîðèêè è äèñêðåòíîé ìàòåìàòèêè è èñêàòü
ðåøåíèÿ ñ ïîìîùüþ êîìïüþòåðíûõ ïðîãðàìì.
Ïðè ýòîì íàðÿäó ñî ñïåöèàëüíûìè ïðîãðàììà-
ìè â êîìïüþòåðíîé õèìèè ìîãóò ïðèìåíÿòüñÿ
è óíèâåðñàëüíûå — äëÿ ðàáîòû ñ òàáëèöàìè
(Microsoft Excel), ìàòåìàòè÷åñêèå ïðîãðàììû
(Mathematica) è ò. ä.

Â êà÷åñòâå ïðèìåðà òèïîâûõ çàäà÷ êîìïüþ-
òåðíîé õèìèè ìîæíî íàçâàòü:

� ïîèñê çàâèñèìîñòåé òèïà «ñòðóêòóðà —
ñâîéñòâî»;

� ãåíåðàöèÿ íàáîðîâ õèìè÷åñêèõ ñòðóêòóð,
îòâå÷àþùèõ çàäàííûì ïàðàìåòðàì (ñîñòàâó,
íàëè÷èþ ôóíêöèîíàëüíûõ ãðóïï);

� ïåðå÷èñëåíèå âñåâîçìîæíûõ õèìè÷å-
ñêèõ ðåàêöèé ìåæäó çàäàííûìè ðåàãåíòàìè
(òàê íàçûâàåìûé êîìïüþòåðíûé ñèíòåç).

Íàðÿäó ñ îáùèìè õèìè÷åñêèìè çàäà÷àìè
â êîìïüþòåðíîé õèìèè ñóùåñòâóåò òàêæå áîëü-
øàÿ ãðóïïà óçêîñïåöèàëüíûõ, òåñíî ñâÿçàííûõ

ñ çàäà÷àìè õèìè÷åñêîé èíôîðìàòèêè, íàïðè-
ìåð, çàäà÷è ðàñïîçíàâàíèÿ õèìè÷åñêèõ ñòðóê-
òóð ïðè îáðàùåíèè ê õèìè÷åñêèì è ôèçèêî-õè-
ìè÷åñêèì áàçàì äàííûõ.

Ïîñòàíîâêà çàäà÷ ñîâðåìåííîé õèìè÷å-
ñêîé èíôîðìàòèêè íà ñåãîäíÿøíèé äåíü óæå
íåâîçìîæíà áåç ïðèìåíåíèÿ ÝÂÌ. È ýòî íå-
ñìîòðÿ íà òî, ÷òî õèìè÷åñêàÿ èíôîðìàòèêà êàê
íàóêà âîçíèêëà çíà÷èòåëüíî ðàíüøå, ÷åì ïîÿ-
âèëèñü ïåðâûå êîìïüþòåðû. Äëÿ ðåøåíèÿ çà-
äà÷ ó÷åíûå òîãäà èñïîëüçîâàëè ìíîãî÷èñëåí-
íûå õèìè÷åñêèå ñïðàâî÷íèêè è ðåôåðàòèâíûå
æóðíàëû, áûñòðûé ïîèñê èíôîðìàöèè ïî êîòî-
ðûì îñóùåñòâëÿëñÿ ïîñðåäñòâîì ñèñòåìû óêà-
çàòåëåé (àâòîðñêîãî, ïðåäìåòíîãî, ôîðìóëüíî-
ãî). Îñíîâíûå ïðèíöèïû îáðàáîòêè èíôîðìà-
öèè, ðàçðàáîòàííûå åùå òîãäà, ëåãëè â îñíîâó
ñîâðåìåííîé õèìè÷åñêîé èíôîðìàòèêè. Êîì-
ïüþòåðíàÿ æå õèìèÿ íàïðàâëåíà íà ðåøåíèå
ñëîæíûõ ìíîãîïàðàìåòðè÷åñêèõ çàäà÷, ïóòåì
ñîçäàíèÿ íåêîòîðîãî àëãîðèòìà è ðåàëèçóþ-
ùåé åãî êîìïüþòåðíîé ïðîãðàììû. Â ýòîì çà-
êëþ÷àåòñÿ îñíîâíîå ìåòîäîëîãè÷åñêîå îòëè-
÷èå õèìè÷åñêîé èíôîðìàòèêè è êîìïüþòåð-
íîé õèìèè.

Ñèíòåç íîâûõ ëåêàðñòâåííûõ ôîðì, îáåñïå-
÷èâàþùèé ýôôåêòèâíîå ðàçâèòèå ôàðìàöåâòè-
÷åñêîé ïðîìûøëåííîñòè, òðåáóåò ïðîãíîçèðî-
âàíèÿ ôàðìàêîëîãè÷åñêîãî è òîêñèêîëîãè÷å-
ñêîãî äåéñòâèÿ ðàçðàáàòûâàåìûõ ïðåïàðàòîâ.
Ñ ýòîé öåëüþ ñîçäàþòñÿ ñïåöèàëèçèðîâàííûå
áàíêè äàííûõ âåñüìà çíà÷èòåëüíîãî îáúåìà,
â êîòîðûõ îáúåäèíÿþòñÿ è óïîðÿäî÷èâàþòñÿ
äàííûå î ìîëåêóëÿðíûõ ñòðóêòóðàõ èçâåñòíûõ
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