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ПО в науке 

https://www.mccme.ru/~ansobol/soft/index.html 

https://www.software.ac.uk/blog/2014-12-04-its-impossible-conduct-research-without-software-say-7-out-
10-uk-researchers 

•92% of academics use research software 

•69% say that their research would not be 

practical without it 

•56% develop their own software 

(worryingly, 21% of those have no training 

in software development 

•70% of male researchers develop their 

own software, and only 30% of female 

researchers do so 

How many researchers use software? 

It’s not overstating the case to say that software is vital to research. If we were to 

magically remove software from research, 7 out of 10 researchers would be out of 

a job. 

92% of respondents said they used research software. More importantly, 70% of 

respondents said that “It would not be practical to conduct my work without 

software”. 
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ПО в науке 

A lot of different software is being used: we recorded 566 different packages - 

some of them have only one user within our surveyed community, some with 

many. The most popular packages are Matlab (20% of respondents use it), R 

(16%), SPSS (15%), then Excel (12%). 

R — язык программирования для статистической обработки данных и работы с графикой, а 

также свободная программная среда вычислений с открытым исходным кодом в рамках 
проекта GNU.  

SPSS Statistics (аббревиатура англ. «Statistical Package for the Social Sciences» — 

«статистический пакет для социальных наук») — компьютерная программа для статистической 

обработки данных, один из лидеров рынка в области коммерческих статистических продуктов, 
предназначенных для проведения прикладных исследований в социальных науках. 

There is a difference, albeit not a great one, when it comes to simply using 

research software: 88% of Windows users are also users of research software, 

as compared to 93% for OS X and a remarkable 98% for Linux. 

“No one knows how much software is used in research. Look around 

any lab and you’ll see software – both standard and bespoke – being 

used by all disciplines and seniorities of researchers. Software is clearly 

fundamental to research, but we can’t prove this without evidence.”  

https://ru.wikipedia.org/wiki/%D0%AF%D0%B7%D1%8B%D0%BA_%D0%BF%D1%80%D0%BE%D0%B3%D1%80%D0%B0%D0%BC%D0%BC%D0%B8%D1%80%D0%BE%D0%B2%D0%B0%D0%BD%D0%B8%D1%8F
https://ru.wikipedia.org/wiki/%D0%AF%D0%B7%D1%8B%D0%BA_%D0%BF%D1%80%D0%BE%D0%B3%D1%80%D0%B0%D0%BC%D0%BC%D0%B8%D1%80%D0%BE%D0%B2%D0%B0%D0%BD%D0%B8%D1%8F
https://ru.wikipedia.org/wiki/%D0%AF%D0%B7%D1%8B%D0%BA_%D0%BF%D1%80%D0%BE%D0%B3%D1%80%D0%B0%D0%BC%D0%BC%D0%B8%D1%80%D0%BE%D0%B2%D0%B0%D0%BD%D0%B8%D1%8F
https://ru.wikipedia.org/wiki/%D0%A1%D0%B2%D0%BE%D0%B1%D0%BE%D0%B4%D0%BD%D0%BE%D0%B5_%D0%BF%D1%80%D0%BE%D0%B3%D1%80%D0%B0%D0%BC%D0%BC%D0%BD%D0%BE%D0%B5_%D0%BE%D0%B1%D0%B5%D1%81%D0%BF%D0%B5%D1%87%D0%B5%D0%BD%D0%B8%D0%B5
https://ru.wikipedia.org/wiki/GNU
https://ru.wikipedia.org/wiki/%D0%90%D0%BD%D0%B3%D0%BB%D0%B8%D0%B9%D1%81%D0%BA%D0%B8%D0%B9_%D1%8F%D0%B7%D1%8B%D0%BA
https://ru.wikipedia.org/wiki/%D0%90%D0%BD%D0%B3%D0%BB%D0%B8%D0%B9%D1%81%D0%BA%D0%B8%D0%B9_%D1%8F%D0%B7%D1%8B%D0%BA
https://ru.wikipedia.org/wiki/%D0%9A%D0%BE%D0%BC%D0%BF%D1%8C%D1%8E%D1%82%D0%B5%D1%80%D0%BD%D0%B0%D1%8F_%D0%BF%D1%80%D0%BE%D0%B3%D1%80%D0%B0%D0%BC%D0%BC%D0%B0
https://ru.wikipedia.org/wiki/%D0%9A%D0%BE%D0%BC%D0%BF%D1%8C%D1%8E%D1%82%D0%B5%D1%80%D0%BD%D0%B0%D1%8F_%D0%BF%D1%80%D0%BE%D0%B3%D1%80%D0%B0%D0%BC%D0%BC%D0%B0
https://ru.wikipedia.org/wiki/%D0%9A%D0%BE%D0%BC%D0%BF%D1%8C%D1%8E%D1%82%D0%B5%D1%80%D0%BD%D0%B0%D1%8F_%D0%BF%D1%80%D0%BE%D0%B3%D1%80%D0%B0%D0%BC%D0%BC%D0%B0
https://ru.wikipedia.org/wiki/%D0%A1%D1%82%D0%B0%D1%82%D0%B8%D1%81%D1%82%D0%B8%D1%87%D0%B5%D1%81%D0%BA%D0%B8%D0%B9_%D0%B0%D0%BD%D0%B0%D0%BB%D0%B8%D0%B7
https://ru.wikipedia.org/wiki/%D0%A1%D1%82%D0%B0%D1%82%D0%B8%D1%81%D1%82%D0%B8%D1%87%D0%B5%D1%81%D0%BA%D0%B8%D0%B9_%D0%B0%D0%BD%D0%B0%D0%BB%D0%B8%D0%B7
https://ru.wikipedia.org/wiki/%D0%A1%D1%82%D0%B0%D1%82%D0%B8%D1%81%D1%82%D0%B8%D1%87%D0%B5%D1%81%D0%BA%D0%B8%D0%B9_%D0%B0%D0%BD%D0%B0%D0%BB%D0%B8%D0%B7
https://ru.wikipedia.org/wiki/%D0%A1%D0%BE%D1%86%D0%B8%D0%B0%D0%BB%D1%8C%D0%BD%D1%8B%D0%B5_%D0%BD%D0%B0%D1%83%D0%BA%D0%B8
https://ru.wikipedia.org/wiki/%D0%A1%D0%BE%D1%86%D0%B8%D0%B0%D0%BB%D1%8C%D0%BD%D1%8B%D0%B5_%D0%BD%D0%B0%D1%83%D0%BA%D0%B8
https://ru.wikipedia.org/wiki/%D0%A1%D0%BE%D1%86%D0%B8%D0%B0%D0%BB%D1%8C%D0%BD%D1%8B%D0%B5_%D0%BD%D0%B0%D1%83%D0%BA%D0%B8
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Процесс научного исследования заключает: 

1. Изучение имеющихся знаний 
a) Поиск литературы 
б) Работа с литературой 

в) для автоматического перевода текстов  
г) хранения и накопления информации 
д) для планирования процесса исследования 
е) общения с ведущими специалистами 
 

2. Теоретическое осмысление 
3. Проведение эксперимента, опыта, моделирования 
4. Анализ и оформление результатов 
5. Демонстрация и внедрение результатов 
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Поиск литературы: research gate 

 
 

https://www.researchgate.net 
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Поиск литературы: e-library 

 
 

https://elibrary.ru 
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Поиск литературы: science direct 

 
 

http://www.sciencedirect.com 
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Поиск литературы: поисковые системы 
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Работа с литературой: Mendeley 

 
 
Mendeley - это уникальное решение объединяющее в себе reference manager 
(средство сбора и каталогизации научных статей для последующей подготовки 
пристатейных списков), а также профессиональная научная социальная сеть 

https://www.youtube.com/watch?v=rcao4Wh_ui0 

https://lit-review.ru/guides/Mendeley_guide.pdf 
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Поиск литературы: scopus 

 
 

https://www.scopus.com/freelookup/form/author.uri 
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Работа с литературой: Word, LaTex 

• составления библиографии — составления перечня источников, 
отобранных для работы в связи с исследуемой проблемой; 
• реферирования — сжатого изложения основного содержания 
работы; 
• конспектирования — ведения более детальных записей, основу 
которых составляют выделение главных идей и положений работы; 
• аннотирования — краткой записи общего содержания книг или 
статей; 
• цитирования — дословной записи выражений, фактических или 
цифровых данных, содержащихся в литературном источнике. 
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Работа с литературой: 
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Работа с литературой: LaTex 

LaTeX – это процессор, на входе принимающий язык разметки, на выходе 
дающий PDF с готовым документом. Язык разметки говорит процессору, что в 
документе что, где картинки и зачем, автоматически верстаются таблицы, 
картинки, ссылки на них, оглавление, индекс, сноски и т.д. Идеальный 
инструмент для совместной работы, для сложных больших документов, с 
графиками и формулами, в которые могут внести серьезные правки в середину 
за полчаса до печати и надо успеть. Также могут быть вынесен отдельно стиль, 
как CSS в HTML. Автор сосредоточен на контенте, а при публикации применяются 
стили документа, куда включена статья автора. По этим причинам все 
математические и физические журналы верстаются только в LaTeX. 

https://pastebin.com/eqM1f2AY 
 

https://ru.scribd.com/document/150034805/RaufAliev-CV-Full 
 

LaTeX. 

PDF с готовым документом 

https://pastebin.com/eqM1f2AY
https://pastebin.com/eqM1f2AY
https://pastebin.com/eqM1f2AY
https://pastebin.com/eqM1f2AY
https://pastebin.com/eqM1f2AY
https://pastebin.com/eqM1f2AY
https://ru.scribd.com/document/150034805/RaufAliev-CV-Full
https://ru.scribd.com/document/150034805/RaufAliev-CV-Full
https://ru.scribd.com/document/150034805/RaufAliev-CV-Full
https://ru.scribd.com/document/150034805/RaufAliev-CV-Full
https://ru.scribd.com/document/150034805/RaufAliev-CV-Full
https://ru.scribd.com/document/150034805/RaufAliev-CV-Full
https://ru.scribd.com/document/150034805/RaufAliev-CV-Full
https://ru.scribd.com/document/150034805/RaufAliev-CV-Full
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Работа с литературой: LaTex 

LaTeX – это процессор, на входе принимающий язык разметки, на выходе 
дающий PDF с готовым документом. Язык разметки говорит процессору, что в 
документе что, где картинки и зачем, автоматически верстаются таблицы, 
картинки, ссылки на них, оглавление, индекс, сноски и т.д. Идеальный 
инструмент для совместной работы, для сложных больших документов, с 
графиками и формулами, в которые могут внести серьезные правки в середину 
за полчаса до печати и надо успеть. Также могут быть вынесен отдельно стиль, 
как CSS в HTML. Автор сосредоточен на контенте, а при публикации применяются 
стили документа, куда включена статья автора. По этим причинам все 
математические и физические журналы верстаются только в LaTeX. 

https://pastebin.com/eqM1f2AY 
 

https://ru.scribd.com/document/150034805/RaufAliev-CV-Full 
 

LaTeX. 

PDF с готовым документом 

https://pastebin.com/eqM1f2AY
https://pastebin.com/eqM1f2AY
https://ru.scribd.com/document/150034805/RaufAliev-CV-Full
https://ru.scribd.com/document/150034805/RaufAliev-CV-Full
https://ru.scribd.com/document/150034805/RaufAliev-CV-Full
https://ru.scribd.com/document/150034805/RaufAliev-CV-Full
https://ru.scribd.com/document/150034805/RaufAliev-CV-Full
https://ru.scribd.com/document/150034805/RaufAliev-CV-Full
https://ru.scribd.com/document/150034805/RaufAliev-CV-Full
https://ru.scribd.com/document/150034805/RaufAliev-CV-Full
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Текстовые редакторы 

Текстовые редакторы для программирования: Sublime Text editor, Vim, Atom, 
Visual Studio Code, Notepad ++, Gedit, TextPad, Geany, Komodo Edit, Light Table и др. 
 
Простые текстовые редакторы: Блокнот, WordPad, LopeEdit Lite, TED Notepad, 
AkelPad, Dolphin Text Editor Menu, UltraEdit и др. 

Notepad ++ является редактором с открытым исходным кодом, поддерживает 
тонны языков программирования. Самое большое преимущество Notepad++ над 
многими текстовыми редакторами, является тот факт, что он может оперировать 
большими файлами без каких-либо серьезных задержек и сбоев. Кроме того, его 
функциональность может быть расширена при помощи сотен доступных 
плагинов. 

Современный текстовый процессор, кроме обычных функций редактирования 
электронных текстов, в том числе и их форматирования (в том числе и 
ускоренного, такого как автозамена и ввод автотекста), должен «уметь» работать с 
таблицами и изображениями, поддерживать стили и шаблоны для ускоренного 
создания однотипных документов, иметь средства проверки орфографии и 
грамматики. Кроме того, крайне желательны такие вспомогательные функции, как 
редактор формул, ведение статистики, вычисление математических выражений и 
др. 
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Построение графиков: «publication quality»? 

MS Excel 

Sma4Win 

Maple 

Graph 
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Построение графиков: «publication quality»? 
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Построение графиков: 

Origin — пакет программ фирмы OriginLab Corporation для численного анализа 
данных и научной графики, работающий на компьютере под управлением 
операционной системы Microsoft Windows. 

https://ru.wikipedia.org/wiki/%D0%9A%D0%BE%D0%BC%D0%BF%D1%8C%D1%8E%D1%82%D0%B5%D1%80
https://ru.wikipedia.org/wiki/Microsoft_Windows
https://ru.wikipedia.org/wiki/Microsoft_Windows
https://ru.wikipedia.org/wiki/Microsoft_Windows
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Построение графиков: 
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Построение графиков: 

MATLAB (сокращение от англ. 
«Matrix Laboratory») — пакет 
прикладных программ для 
решения задач технических 
вычислений и одноимённый 
язык программирования, 
используемый в этом пакете. 
Пакет используют более 
миллиона инженерных и 
научных работников, он 
работает на большинстве 
современных операционных 
систем, включая Linux, Mac OS, 
Solaris и Windows[4]. 

http://elprivod.nmu.org.ua/files/
mathapps/Дьяконов_matlab_по
лный%20самоучитель.pdf 
 

http://elprivod.nmu.org.ua/files/mathapps/Дьяконов_matlab_полный самоучитель.pdf
http://elprivod.nmu.org.ua/files/mathapps/Дьяконов_matlab_полный самоучитель.pdf
http://elprivod.nmu.org.ua/files/mathapps/Дьяконов_matlab_полный самоучитель.pdf
http://elprivod.nmu.org.ua/files/mathapps/Дьяконов_matlab_полный самоучитель.pdf
http://elprivod.nmu.org.ua/files/mathapps/Дьяконов_matlab_полный самоучитель.pdf
http://elprivod.nmu.org.ua/files/mathapps/Дьяконов_matlab_полный самоучитель.pdf
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Построение графиков: 

SigmaPlot — программа для анализа и визуализации научных и 

статистических данных. 
Для анализа математических и статистических данных в программе 
предусмотрены: 
 - Ввод табличных данных 
- Математическая обработка 
табличных данных 
- Широкий выбор (более 100) 
графиков и диаграмм 
- Широкий выбор способа 
оформления графиков и 
диаграмм 
- Регрессионный анализ с 
широким выбором вида 
уравнений 
- Редактирование графиков 
Поддержка OLE 

https://ru.wikipedia.org/wiki/%D0%A0%D0%B5%D0%B3%D1%80%D0%B5%D1%81%D1%81%D0%B8%D0%BE%D0%BD%D0%BD%D1%8B%D0%B9_%D0%B0%D0%BD%D0%B0%D0%BB%D0%B8%D0%B7
https://ru.wikipedia.org/wiki/%D0%A0%D0%B5%D0%B3%D1%80%D0%B5%D1%81%D1%81%D0%B8%D0%BE%D0%BD%D0%BD%D1%8B%D0%B9_%D0%B0%D0%BD%D0%B0%D0%BB%D0%B8%D0%B7
https://ru.wikipedia.org/wiki/%D0%A0%D0%B5%D0%B3%D1%80%D0%B5%D1%81%D1%81%D0%B8%D0%BE%D0%BD%D0%BD%D1%8B%D0%B9_%D0%B0%D0%BD%D0%B0%D0%BB%D0%B8%D0%B7
https://ru.wikipedia.org/wiki/%D0%A0%D0%B5%D0%B3%D1%80%D0%B5%D1%81%D1%81%D0%B8%D0%BE%D0%BD%D0%BD%D1%8B%D0%B9_%D0%B0%D0%BD%D0%B0%D0%BB%D0%B8%D0%B7
https://ru.wikipedia.org/wiki/Object_Linking_and_Embedding
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Построение графиков: 

MuPAD - математический софт  Открытая система компьютерной алгебры, 
проводящая символьные и численные преобразования. 

LiveMath - математический софт  «Живая» система компьютерной алгебры и 
графики. 

MathSoft - разработка математического программного обеспечения  
Программный продукт Mathcad. 

Mathematica — система компьютерной алгебры (обычно называется 

Математика, программный пакет Математика), широко используемая в 

научных, инженерных, математических и компьютерных областях. 

Maple — программный пакет, система компьютерной алгебры (точнее, 
система компьютерной математики). 

Система компьютерной алгебры (СКА, англ. computer algebra system, CAS) — это прикладная 

программа для символьных вычислений, то есть выполнения преобразований и работы с 
математическими выражениями в аналитической (символьной) форме. 

https://ru.wikipedia.org/wiki/%D0%A1%D0%B8%D1%81%D1%82%D0%B5%D0%BC%D0%B0_%D0%BA%D0%BE%D0%BC%D0%BF%D1%8C%D1%8E%D1%82%D0%B5%D1%80%D0%BD%D0%BE%D0%B9_%D0%B0%D0%BB%D0%B3%D0%B5%D0%B1%D1%80%D1%8B
https://ru.wikipedia.org/wiki/%D0%A1%D0%B8%D1%81%D1%82%D0%B5%D0%BC%D0%B0_%D0%BA%D0%BE%D0%BC%D0%BF%D1%8C%D1%8E%D1%82%D0%B5%D1%80%D0%BD%D0%BE%D0%B9_%D0%B0%D0%BB%D0%B3%D0%B5%D0%B1%D1%80%D1%8B
https://ru.wikipedia.org/wiki/%D0%A1%D0%B8%D1%81%D1%82%D0%B5%D0%BC%D0%B0_%D0%BA%D0%BE%D0%BC%D0%BF%D1%8C%D1%8E%D1%82%D0%B5%D1%80%D0%BD%D0%BE%D0%B9_%D0%B0%D0%BB%D0%B3%D0%B5%D0%B1%D1%80%D1%8B
https://ru.wikipedia.org/wiki/%D0%A1%D0%B8%D1%81%D1%82%D0%B5%D0%BC%D0%B0_%D0%BA%D0%BE%D0%BC%D0%BF%D1%8C%D1%8E%D1%82%D0%B5%D1%80%D0%BD%D0%BE%D0%B9_%D0%B0%D0%BB%D0%B3%D0%B5%D0%B1%D1%80%D1%8B
https://ru.wikipedia.org/wiki/%D0%A1%D0%B8%D1%81%D1%82%D0%B5%D0%BC%D0%B0_%D0%BA%D0%BE%D0%BC%D0%BF%D1%8C%D1%8E%D1%82%D0%B5%D1%80%D0%BD%D0%BE%D0%B9_%D0%B0%D0%BB%D0%B3%D0%B5%D0%B1%D1%80%D1%8B
https://ru.wikipedia.org/wiki/%D0%A1%D0%B8%D1%81%D1%82%D0%B5%D0%BC%D0%B0_%D0%BA%D0%BE%D0%BC%D0%BF%D1%8C%D1%8E%D1%82%D0%B5%D1%80%D0%BD%D0%BE%D0%B9_%D0%B0%D0%BB%D0%B3%D0%B5%D0%B1%D1%80%D1%8B
https://ru.wikipedia.org/wiki/%D0%A1%D0%B8%D1%81%D1%82%D0%B5%D0%BC%D0%B0_%D0%BA%D0%BE%D0%BC%D0%BF%D1%8C%D1%8E%D1%82%D0%B5%D1%80%D0%BD%D0%BE%D0%B9_%D0%B0%D0%BB%D0%B3%D0%B5%D0%B1%D1%80%D1%8B
https://ru.wikipedia.org/wiki/%D0%A1%D0%B8%D1%81%D1%82%D0%B5%D0%BC%D0%B0_%D0%BA%D0%BE%D0%BC%D0%BF%D1%8C%D1%8E%D1%82%D0%B5%D1%80%D0%BD%D0%BE%D0%B9_%D0%B0%D0%BB%D0%B3%D0%B5%D0%B1%D1%80%D1%8B
https://ru.wikipedia.org/wiki/%D0%A1%D0%B8%D1%81%D1%82%D0%B5%D0%BC%D0%B0_%D0%BA%D0%BE%D0%BC%D0%BF%D1%8C%D1%8E%D1%82%D0%B5%D1%80%D0%BD%D0%BE%D0%B9_%D0%B0%D0%BB%D0%B3%D0%B5%D0%B1%D1%80%D1%8B
https://ru.wikipedia.org/wiki/%D0%A1%D0%B8%D1%81%D1%82%D0%B5%D0%BC%D0%B0_%D0%BA%D0%BE%D0%BC%D0%BF%D1%8C%D1%8E%D1%82%D0%B5%D1%80%D0%BD%D0%BE%D0%B9_%D0%B0%D0%BB%D0%B3%D0%B5%D0%B1%D1%80%D1%8B
https://ru.wikipedia.org/wiki/%D0%90%D0%BD%D0%B3%D0%BB%D0%B8%D0%B9%D1%81%D0%BA%D0%B8%D0%B9_%D1%8F%D0%B7%D1%8B%D0%BA
https://ru.wikipedia.org/wiki/%D0%90%D0%BD%D0%B3%D0%BB%D0%B8%D0%B9%D1%81%D0%BA%D0%B8%D0%B9_%D1%8F%D0%B7%D1%8B%D0%BA
https://ru.wikipedia.org/wiki/%D0%9F%D1%80%D0%B8%D0%BA%D0%BB%D0%B0%D0%B4%D0%BD%D0%BE%D0%B5_%D0%BF%D1%80%D0%BE%D0%B3%D1%80%D0%B0%D0%BC%D0%BC%D0%BD%D0%BE%D0%B5_%D0%BE%D0%B1%D0%B5%D1%81%D0%BF%D0%B5%D1%87%D0%B5%D0%BD%D0%B8%D0%B5
https://ru.wikipedia.org/wiki/%D0%9F%D1%80%D0%B8%D0%BA%D0%BB%D0%B0%D0%B4%D0%BD%D0%BE%D0%B5_%D0%BF%D1%80%D0%BE%D0%B3%D1%80%D0%B0%D0%BC%D0%BC%D0%BD%D0%BE%D0%B5_%D0%BE%D0%B1%D0%B5%D1%81%D0%BF%D0%B5%D1%87%D0%B5%D0%BD%D0%B8%D0%B5
https://ru.wikipedia.org/wiki/%D0%9F%D1%80%D0%B8%D0%BA%D0%BB%D0%B0%D0%B4%D0%BD%D0%BE%D0%B5_%D0%BF%D1%80%D0%BE%D0%B3%D1%80%D0%B0%D0%BC%D0%BC%D0%BD%D0%BE%D0%B5_%D0%BE%D0%B1%D0%B5%D1%81%D0%BF%D0%B5%D1%87%D0%B5%D0%BD%D0%B8%D0%B5
https://ru.wikipedia.org/wiki/%D0%A1%D0%B8%D0%BC%D0%B2%D0%BE%D0%BB%D1%8C%D0%BD%D1%8B%D0%B5_%D0%B2%D1%8B%D1%87%D0%B8%D1%81%D0%BB%D0%B5%D0%BD%D0%B8%D1%8F
https://ru.wikipedia.org/wiki/%D0%A1%D0%B8%D0%BC%D0%B2%D0%BE%D0%BB%D1%8C%D0%BD%D1%8B%D0%B5_%D0%B2%D1%8B%D1%87%D0%B8%D1%81%D0%BB%D0%B5%D0%BD%D0%B8%D1%8F
https://ru.wikipedia.org/wiki/%D0%A1%D0%B8%D0%BC%D0%B2%D0%BE%D0%BB%D1%8C%D0%BD%D1%8B%D0%B5_%D0%B2%D1%8B%D1%87%D0%B8%D1%81%D0%BB%D0%B5%D0%BD%D0%B8%D1%8F
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Рисунки и плакаты: 
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Построение графиков: 
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Анализ и оформление результатов 

VMD [1] is a molecular graphics program designed for the interactive 

visualization and analysis of biopolymers such as proteins, nucleic acids, lipids, 

and membranes. VMD runs on all major Unix workstations, Apple MacOS X, 

and Microsoft Windows. Online information about VMD is available from:  
http://www.ks.uiuc.edu/Research/vmd/  

http://www.ks.uiuc.edu/Research/vmd/current/ug/node256.html#HUMP96
http://www.ks.uiuc.edu/Research/vmd/
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Визуализаторы молекул 

Интерпретатор ChemCraft (http://www.chemcraftprog.com/) сочетает в 

себе как классические графические инструменты для подготовки 

исходной структуры, так и широкие возможности визуализация 
результатов расчетов  

ViewMol3D (http://redandr.tripod.com/vm3/) – это Windows-ориентиро- 

ванная свободно распространяемая программа, разработанная Андреем 

Рыж- ковым и Аркадием Антипиным для визуализации результатов 

квантово- химических расчетов  

Данный визуализатор представлен свободно распространяемой Linux- 

версией (впрочем, есть возможность запустить его в среде Windows 

посред- ством эмулятора). Загрузить Molden можно с сайта 

http://www.cmbi.ru.nl/molden/molden.html  

http://physic.kemsu.ru/pub/library/learn_pos/Udin_ModelChemSoed/HTML/lec/lek/lecture-19.pdf 

GaussView (http://www.gaussian.com/) является стандартным средством 

интерпретации результатов квантово-химических расчетов, выполненных 

в программах семейства Gaussian.  
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Молекулярная динамика 

 
 
LAMMPS (англ. Large-scale Atomic/Molecular Massively Parallel Simulator) 

— свободный пакет для классической молекулярной динамики, 

написанный группой из Сандийских национальных лабораторий. Пакет 

может применяться для крупных расчётов (до десятков миллионов 

атомов). Для работы на многопроцессорных системах используется 

интерфейс MPI. 

https://ru.wikipedia.org/wiki/%D0%90%D0%BD%D0%B3%D0%BB%D0%B8%D0%B9%D1%81%D0%BA%D0%B8%D0%B9_%D1%8F%D0%B7%D1%8B%D0%BA
https://ru.wikipedia.org/wiki/%D0%90%D0%BD%D0%B3%D0%BB%D0%B8%D0%B9%D1%81%D0%BA%D0%B8%D0%B9_%D1%8F%D0%B7%D1%8B%D0%BA
https://ru.wikipedia.org/wiki/%D0%A1%D0%B2%D0%BE%D0%B1%D0%BE%D0%B4%D0%BD%D0%BE%D0%B5_%D0%BF%D1%80%D0%BE%D0%B3%D1%80%D0%B0%D0%BC%D0%BC%D0%BD%D0%BE%D0%B5_%D0%BE%D0%B1%D0%B5%D1%81%D0%BF%D0%B5%D1%87%D0%B5%D0%BD%D0%B8%D0%B5
https://ru.wikipedia.org/wiki/%D0%9F%D0%B0%D1%80%D0%B0%D0%BB%D0%BB%D0%B5%D0%BB%D1%8C%D0%BD%D1%8B%D0%B5_%D0%B2%D1%8B%D1%87%D0%B8%D1%81%D0%BB%D0%B8%D1%82%D0%B5%D0%BB%D1%8C%D0%BD%D1%8B%D0%B5_%D1%81%D0%B8%D1%81%D1%82%D0%B5%D0%BC%D1%8B
https://ru.wikipedia.org/wiki/%D0%9F%D0%B0%D1%80%D0%B0%D0%BB%D0%BB%D0%B5%D0%BB%D1%8C%D0%BD%D1%8B%D0%B5_%D0%B2%D1%8B%D1%87%D0%B8%D1%81%D0%BB%D0%B8%D1%82%D0%B5%D0%BB%D1%8C%D0%BD%D1%8B%D0%B5_%D1%81%D0%B8%D1%81%D1%82%D0%B5%D0%BC%D1%8B
https://ru.wikipedia.org/wiki/%D0%9F%D0%B0%D1%80%D0%B0%D0%BB%D0%BB%D0%B5%D0%BB%D1%8C%D0%BD%D1%8B%D0%B5_%D0%B2%D1%8B%D1%87%D0%B8%D1%81%D0%BB%D0%B8%D1%82%D0%B5%D0%BB%D1%8C%D0%BD%D1%8B%D0%B5_%D1%81%D0%B8%D1%81%D1%82%D0%B5%D0%BC%D1%8B
https://ru.wikipedia.org/wiki/Message_Passing_Interface
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Первопринципное моделирование 

 
 
SIESTA (Spanish Initiative for Electronic Simulations with Thousands of 

Atoms) is an original method and a software implementation for 

performing electronic structure calculations and ab initio molecular 

dynamics simulations of molecules and solids. 

It uses a density functional theory code that predicts the physical properties of a 

collection of atoms. 

https://en.wikipedia.org/wiki/Electronic_structure
https://en.wikipedia.org/wiki/Electronic_structure
https://en.wikipedia.org/wiki/Electronic_structure
https://en.wikipedia.org/wiki/Ab_initio
https://en.wikipedia.org/wiki/Ab_initio
https://en.wikipedia.org/wiki/Ab_initio
https://en.wikipedia.org/wiki/Molecular_dynamics
https://en.wikipedia.org/wiki/Molecular_dynamics
https://en.wikipedia.org/wiki/Molecular_dynamics
https://en.wikipedia.org/wiki/Molecules
https://en.wikipedia.org/wiki/Density_functional_theory
https://en.wikipedia.org/wiki/Density_functional_theory
https://en.wikipedia.org/wiki/Density_functional_theory
https://en.wikipedia.org/wiki/Density_functional_theory
https://en.wikipedia.org/wiki/Density_functional_theory
https://en.wikipedia.org/wiki/Atom
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Континуальное моделирование 
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Языки программирования 

 
 
Научное программирование — высокоориентированный стиль 
программирования для научных расчетов. От других видов программирования 
его отличают предельные корректность и стабильность конечного продукта, 
строгое разделение научной и интерфейсной частей, индивидуальность 
алгоритмов, а также преобладание эффективности над универсальностью. 

Ученые используют различные языки программирования, выбор которых 
зависит от типа задачи и предпочтений автора. Исторически первым 
высокоуровневым языком программирования является Fortran, на нем 
написано много отлаженных библиотек математической статистики и библиотек 
для решения дифференциальных уравнений, что актуально для экономики и 
биологии соответственно. 
  
Более простым синтаксисом обладает Python, также подходящий для 
программирования математических вычислений. Язык Python привлекается для 
обработки данных в математике, физике, экономике, биологии, химии и умеет 
работать с некоторыми другими «научными» языками: Fortran, C++, C#. 
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The End 


