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Функции Бехлера-Парринелло
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Радиус отсечки и силы на атомах
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Радиальные функции Бехлера-Парринелло
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Радиальные функции Бехлера-Парринелло
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Радиальные части угловых функций Бехлера-Парринелло
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Сравнение количество шагов оптимизации геометрии для 
квантово-химического пакета VASP и нейронной сети
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Спасибо за внимание!
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