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Тематическое направление: Теоретическая и компьютерная химия. Часть 1. 
Квантовохимические методы в теории гетерогенного катализа 
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Аннотация 
В обзоре приведена формальная систематизация квантовохимических расчётных схем. Акцент 

внимания сделан на тех методиках, которые применялись в расчётах хемосорбции и катализа. 
Представлено описание расчетных схем, начиная с полуэмпирических МО ЛКАО и кончая 
различными пост-хартри-фоковскими расчетами. Детально обсуждается теория DFT, применимость 
различных расчетных схем к кластерному подходу, описываются тведотельные (зонные) методы 
расчета. 

 


