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      Аннотация

    
        
          Данная работа посвящена исследованию карт молекулярной плотности и методов, с помощью которых можно уменьшить количество дефектов (шумовых элементов), возникающих при визуализации этих карт. Задачи, которые решались в ходе исследования: - Изучение процесса получения карт молекулярной плотности. - Обзор некоторых алгоритмов шумоподавления изображений, обобщение их работы для объёмных данных. - Разработка алгоритма шумоподавления BM4D, адаптированного для работы с картами молекулярной плотности, для последующего внедрения его в визуализатор молекул Miew. Была предложена модель для карт молекулярной плотности, опираясь на которую, стало возможным связать качество работы алгоритмов шумоподавления для карт молекулярной плотности с качеством визуализируемых данных этих карт. В результате было реализовано три алгоритма шумоподавления (BM4D, non-local means, median filter), которые адаптированы под работу с картами молекулярной плотности. Приведено сравнение качества их работы.
        

        
          The given work is devoted to the study of molecular density maps and methods which decrease the number of defects (noise elements) appearing during visualization of these maps. The research sets the following goals: - Studying the process of obtaining molecular density maps. - Reviewing some noise reduction algorithms for images, and their generalization for volumetric data. - Development of the BM4D noise reduction algorithm, adapted to work with the molecular density maps and intended for its subsequent implementation in the Miew (3D Molecular Viewer). A model for molecular density maps was proposed, based on which it became possible to associate the quality of the noise reduction algorithms with the quality of the visualized data of these maps. The study resulted in three noise reduction algorithms (BM4D, non-local means, median filter), which are adapted to work with molecular density maps. Comparison of the quality of their work is also provided.
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