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 & Thlepikoinwni¸nSunepiblèpwn: Dr Euaggel�a Qrus�na, Ejnikì 'Idruma Ereun¸nH Fasmatoskop�a MagnhtikoÔ SuntonismoÔ Pur nwn (NMR) e�nai mia sÔgqronh teqnik  me ragda�aexèlixh kai entupwsiak� apotelèsmata, dedomènou ìti parèqei ti
 apost�sei
 metaxÔ orismènwn pur nwnatìmwn (Nuclear Overhauser Effect Spectroscopy, NOESY), e�te me akr�beia e�te proseggistik�. TozhtoÔmeno e�nai na katanohje� h tritotag 
 dom  tou mor�ou, eidikìtera gia efarmogè
 prìsdesh
  sÔgkrish
 dom¸n.Mia majhmatik  montelopo�hsh apotup¸nei ti
 apost�sei
 se ènan p�naka apost�sewn kai zhte�tai nasumplhrwje� o p�naka
 kat�llhla [Hav98]. IsodÔnama, or�zoume bebarumèno gr�fo me kìmbou
 ta�toma kai akmè
 pou antistoiqoÔn sti
 apost�sei
 pou metr jhkan. An broÔme trisdi�state
 sunte-tagmène
 gia tou
 kìmbou
 tou gr�fou, tìte o gr�fo
 embuj�sthke ston Eukle�deio q¸ro kai èqoumeupolog�sei thn tritotag  dom  tou mor�ou [Lau01]. Parìlo pou sthn genik  tou morf  prìkeitai giaèna prìblhma kajolik 
 beltistopo�hsh
 mia
 sun�rthsh
 me poll� topik� el�qista, up�rqoun mèjodoi(kai logismik�) pou to antimetwp�zoun se arketè
 shmantikè
 peript¸sei
 kai m�lista od ghsan sto
Nobel Qhme�a
 2002 tou Kurt Wüthrich [GMW97, HW].H ergas�a ja esti�sei se sugkekrimène
 kathgor�e
 pin�kwn apost�sewn ¸ste na ulopoi sei kai naepekte�nei kat�llhle
 arijmhtikè
 mejìdou
 kai na ti
 efarmìsei se moriak� dedomèna. H qr sh tètoiwnmejìdwn se p�nake
 apost�sewn èqei  dh dokimaste� epituq¸
 [EN05], all� ìqi gia meg�la mìria.Stìqo
. H arijmhtik  beltistopo�hsh ektele�tai se èna algebrikì logismikì ìpw
 to Matlab, ba-sismènh se mia seir� diatar�xewn tou p�naka apost�sewn, ètsi ¸ste na katal xoume se ènan apodektìp�naka. Sth mèqri t¸ra doulei� ma
, den èqoume ekmetalleute� thn gn¸sh th
 akr�beia
 k�je dedomènh
apìstash
, oÔte to gegonì
 pw
 h katanom  th
 pragmatik 
 apìstash
 den e�nai omoiìmorfh stadedomèna diast mata. Tèlo
, mia beltiwmènh mèjodo
 diataraq 
 mpore� na qalar¸sei ton periorismìpw
 h telik  apìstash ofe�lei na br�sketai sto eswterikì k�je ant�stoiqou diast mato
. Par�llh-la, melet�me thn embÔjish gr�fwn [EM99, ETV09] gia thn antimet¸pish mikr¸n upoproblhm�twn meapìluth akr�beia.Ja qrhsimopoihjoÔn dedomèna apost�sewn apì peir�mata NMR. H epibeba�wsh twn jewrhtik¸n apo-telesm�twn mpore� na pragmatopoihje� kai me thn qr sh gnwst¸n dom¸n apì thn Protein Data Bank.H paroÔsa ergas�a ja èqei mia shmantik  ereunhtik  sunist¸sa, epomènw
 ìsa perigr�fhsan apoteloÔnmia skiagr�fhsh pou mpore� na metablhje� an�loga me ta apotelèsmata th
 doulei�
 ma
. StoqeÔoumese mia dhmos�eush se anagnwrismèno diejnè
 sunèdrio, h opo�a na odhg sei telik� se dhmos�eush sediejnè
 periodikì.



Gn¸sei
. Apara�thth h qr sh enì
 algebrikoÔ logismikoÔ ìpw
 to Matlab, Maple   Mathematica.Epijumht  h gn¸sh algorijmik¸n teqnik¸n, kur�w
 grammik 
 �lgebra
   beltistopo�hsh
.Oi gn¸sei
 pou ja apokthjoÔn aforoÔn ston programmatismì enì
 ek twn parap�nw algebrik¸n lo-gismik¸n, sth qr sh tou
 se sunduasmì pijan¸
 kai me �lla up�rqonta logismik� bioplhroforik 
.Ep�sh
 ja apokthjoÔn gn¸sei
 algorijmik¸n teqnik¸n kai prwtìtuph
 ereunhtik� efarmog 
 tou
 semoriak� probl mata.
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