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Аннотация 
Обобщены литературные данные квантовохимических исследований хемосорбции на поверх-

ностях металлов, описаны методы с периодическими граничными условиями. Рассмотрено влияние 
оксидного носителя на электронное строение нанесенного нанокластера металла. Значительное 
внимание уделено расчетам адсорбции и реакционных превращений на поверхности сплавов.  
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