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ChemBrain XTE

Vorhersage molekularer Eigenschaften
Prediction of molecular properties
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I Die weltweit einzige

ChemBrain
XTE

chemische, lernfahige

Datenbank fiir dreidimensionale Molekiilstrukturen
mit integrierter kinstlicher Intelligenz zur Verwen-
dung in der Vorhersage beliebiger molekularer
Eigenschaften sowie zum Einsatz als Laborjournal.

Fahigkeiten

Extrem einfache und benutzerfreundliche
Eingabe von dreidimensionalen Molekiilen,
unterstiitzt von einem schnellen Geometrie-
Optimierer
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Speichert jede
Art von Daten zur

Verwendung in
Berechnungen
kuinstlicher  neuro-
naler Netze

® lernt aus den
gespeicherten
Daten zur Prognose
von Eigenschaften
noch unbekannter
Molekiile

| ¢ Automatische

Datenbank: Ahnlichkeitssuche
Database: Similarity Search

Klassifizierung von
Molekilen

Kartierung von Molekiilen auf Grund ihrer
strukturellen Aehnlichkeit

Erlaubt unzweideutige Fragmentsuche

Erméglicht Ahnlichkeitssuchen basierend auf
verschiedenen molekularen Eigenschaften

Texteingabe-Option ermdglicht seine Verwen-
dung als Laborjournal

Volle Kompatibilitdét mit allen Windows-
Versionen ab Windows 95
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%IE Worldwide unique chem_lcal_database for t_h_rt_ae d_lmer?swnal
molecular structures with integrated artificial intelligence
capable of learning, applicable in the prediction of any
molecular properties as well as for use as laboratory

notebook.
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Datenblétter mit 3D-Grafik
Data sheets with 3D graphics

Features

Extremely simple and user-friendly input of three-
dimensional molecules, supported by a fast geometry-

optimizer

Stores any kind of data for use in artificial neural

networks calculations

Learns from stored data for property prediction of as

yet unknown molecules

Automatic classification of molecules

Mapping of molecules in relation to their structural

similarity

Allows unambiguous fragment search

® Enables similarity searches based on various

molecular properties

® Text-input option enables its use as electronic

lab journal

® Full compatibil
from Windows

ity with all Windows versions

95 and up
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Struktur / Wirkungs-Korrelationen

Structure / Activity-Correlations

@ ChemBrain
XTE

Eine Testversion finden Sie unter

Please find a trial version on

http://science.expertsoft.ch
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