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          В данной работе изложена разработанная методология решения молекулярных интегралов для водородоподобных орбиталей. Проведена компьютерная автоматизация решения молекулярных интегралов для водородоподобных и слэтеровских орбиталей. Проведен тестовый расчет молекулы моногидрида гелия и сравнение результатов с имеющимися экспериментальными данными и данными численных расчетов. Проведен расчет потенциалов взаимодействия некоторых наиболее распространенных в биологических системах атомов с атомом водорода.
        

        
          This paper presents the developed methodology for computing molecular integrals for hydrogen-like orbitals. Computer automation of molecular integral
solutions for hydrogen-like and Slater orbitals has been carried out. A test calculation of the helium monohydride molecule and the comparison of the results with the available experimental data and numerical calculations data has been performed. The interaction potentials of some of the most common in biological systems atoms with a hydrogen atom are calculated.
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