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Название программы для ЭВМ:
Комплекс подпрограмм для подготовки данных и постобработки результатов моделирования
углеродных цепей «DFT Carbynoid».

Реферат:
Программа предназначена для автоматизированной подготовки входных данных (файлов) и
обработки результатов квантово-химическогомоделирования атомной, электронной структуры
и свойств линейно-цепочечного углерода в пакетеABINIT.Первая группа подпрограммреализует
генерацию исходных данных и автоматический подбор параметров для расчетов структуры и
нелинейных оптических свойств (комбинационного рассеяния света - КРС). Координаты атомов
в углеродных цепях с переменной длиной линейного фрагмента и углом изгиба рассчитываются
в рамках модели Хейнмана. Вторая группа подпрограмм обеспечивает обработку результатов
первичного расчета и формирование списка частот и интенсивностей линий КРС. Третья часть
подпрограмм конвертирует выходные файлы пакета ABINIT в формат XYZ с поддержкой
анимации, пригодный для визуализации атомной структуры.
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