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В работе представлен комплекс программных решений, направленных на 

повышение эффективности конформационного поиска. На основе данных 

исследования [1] проведена классификация молекулярных структур по вычислительной 

сложности оптимизации их геометрий. Для отслеживания эволюции изомеров и их 

«родословной» при использовании генетического алгоритма многоуровневого поиска 

[2] разработан модуль идентифицирующей маркировки их исходных геометрий. 

Применение данного модуля позволяет выбрать управляющие параметры алгоритма 

автоматической подготовки исходных данных. 

Разработаны средства межпрограммной конвертации данных, позволяющие 

включить в цепочку многоуровневой оптимизации программный пакет DMol3, 

входящий в состав BIOVIA Materials Studio. Проведен анализ эффективности 

оптимизации геометрий молекулярных кластеров посредством DMol3 с 

использованием различных базисных наборов волновых функций при различных 

многопроцессорных режимах исполнения пакета.  

Описанный комплекс программ расширяет функционал вычислительной среды 

для компьютерного моделирования молекулярных и наносистем, описанной в [3]. 

Работа выполнена при поддержке Министерства образования и науки РФ, проект 

№ 1.7706.2017/БЧ, и РФФИ, грант № 15-08-4969a. 
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