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Процесс установления структуры молекулы сводится к формированию структурных гипотез и их последующей  проверке. Для идентификации новых сложных соединений используется информация, извлекаемая из МС и 2М ЯМР спектров. Известно [1], что эта информация очень часто оказывается нечеткой, неполной, противоречивой и неопределенной. Поэтому из одних и тех же спектральных данных разные группы спектроскопистов нередко выводят разные структуры. Результатом этого является большое число работ, посвященных пересмотру ранее опубликованных структур. Применение экспертных систем (ЭC) позволяет резко понизить вероятность ошибочного решения структурной задачи. Разработанная нами экспертная система Structure Elucidator [1], ориентирована на определение структуры с учетом указанных свойств исходной информации. Эта информация для каждой конкретной задачи представляется как система «аксиом». Программа находит все без исключения структуры, являющиеся следствиями этих «аксиом». Использование быстрых и весьма точных эмпирических методов расчета ЯМР спектров позволяет автоматически выделить одну или несколько наиболее вероятных структур. При этом может быть установлена и относительная стереохимия нового соединения. В последнее время появились работы, в которых проверку структурных гипотез, выдвинутых исследователями, предлагается проводить квантовым расчетом ЯМР спектров. В докладе показано,  что этот метод не является оптимальным. Предлагается генерировать наиболее вероятные структурные  гипотезы с помощью ЭС, а дальнейшее их уточнение (если необходимо)  и окончательный выбор структуры и ее стереохимии производить с применением квантовой химии.  В докладе приводятся многочисленные примеры, показывающие преимущества предложенного подхода.  
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