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I.[em; AUCHHUIIIINHBI

O3HakoMiIeHHE O0Yy4aroUIMXcs C TOTOJHUTENbHBIMU pa3ienaMi (pU3NUecKol XUMUU, FIEKTPOXUMUH,
(U3HYECKOTO MATEPUAIOBEICHHSI, OCHOBHBIMH CIIOCOOAMH pacdyeTa TEPMOXUMHUYECCKUX BEIUYUH IS
pa3IMYHBIX MaTEepPHaOB C WCIHOJIb30BaHHWEM TeOopHH (YHKIMOHANA SJIEKTPOHHOM IUIOTHOCTH H
BKJIFOYCHHUSI  TIOJYYCHHBIX  PE3yJbTAaTOB B  ME30CKONMUYECKHE  MOJCIU  XUMHUYECKUX H
AIEKTPOXUMUYECKUX MTPOIIECCOB

3agaun AUCIUITIIMHBI

dopmupoBaHuE MPEACTAaBIECHUN O crmoco0ax COCTABJICHUS MHOTOMACIITAOHBIX MOJENEH CIOMKHBIX
XUMUYECKUX M AJIEKTPOXHMHUUYECKHUX TPOIIECCOB B BEIIECTBE, (POPMUPOBAHUE TTIOHUMAHUS O CIIOCO0ax
pacueTa OCHOBHBIX BEJIHYWH, BXOMAINUX B (PH3UKO-XUMHUYECKHE MOJEITH IMPOIECCOB B Pa3TUYHBIX
cpenax, C MCIOJIb30BAHUEM BBIYMCIUTEIBHBIX METOJOB KIIACCUYECKOW MOJIEKYJISIPHOW AUHAMUKU U
TeopuH GyHKIIHOHAA JIEKTPOHHOU IITIOTHOCTH

Conep:xaHue TUCHUILTHHBI

1. BBeaenue.

CtpoeHune 1 COCTOsTHUE BelecTBA. MaKpOCKONMUYECKUE CUCTEMBI M UX COCTOSIHUE. XUMHUYECKas CBSI3b.
HexkoBanentnsie B3aumoerictus. I'a3bl. XKuakoctu. Kpucramisl. PactBopsl. [lonumepsi.

CocTosiHug MakpocKkonuyeckux cucteM. [lapameTpsl cCOCTOSAHUS U ypaBHEHUE COCTOSIHUS. BHYTpeHHsIs
sHeprus. DuTponus. CoctaB pacTBOpoB. [lapunanbHbie MOJISIPHBIE BETUYUHBI.

OCHOBBI aTOMUCTHYECKOI0 MOJIEIHpOBaHus. MosekysipHast fuHamMuKa. Teopus pyHKIHOHaTa
3JIEKTPOHHOM IJIOTHOCTHU. PacueTHple XapaKTepUCTUKU B METOAAaX aTOMUCTUYECKOI'O MOJIEIUPOBAHUS.

2. XuMHUYeCKHH MNOTCHIHAJI KaK NapuuajJbHasd MOJIApHAas BEJINUUHA.

XUMHUYECKUI MOTEHIIMaJl KOMIIOHEHTa pacTBOPa. 3aBUCUMOCTh XMMHUYECKOT'0 IIOTEHIIMAjIa OT COCTaBa.
AKTUBHOCTh KOMIIOHEHTa pacTBopa. YpaBHeHue [ uboca-/lrorema. CrangapTable cocTOsiHUSL. MeTo bl
pacyera XUMHYECKOTO IMOTEHIIMANA TI0 Pe3yJIbTaTaM aTOMUCTHYECKOTO MOJICTTUPOBAHMS U CIIOCOOBI BEIOOpa
CTaHJAPTHOT'O COCTOSTHHUSL.

3. TepMonnHaaneCKne BCJIMYUHBI B XUMHUH.

VYpaBHeHHne xuMuueckoi peakuind. CKOpocTh XMMUUYECKOHN peakiMi. XUMU4eckoe paBHoBecue. Temnnosble
3¢ (HeKTh XUMUYECKUX peakiuil. YpaBHEHUE U30TEPMbl XMMUUECKOM peakliy U KOHCTaHTa PaBHOBECHSI.
CBsI3b KOHCTAHTBI PABHOBECHSI U U3MEHEHUS CTaHAAPTHOM sHepruu ['m60ca B XMMUUYECKOH peakiuu.
Tepmoaunamuueckue QyHKIUU HOHOB B pacTBope. [Ipubnmxenus ans pacuera TEPMOXUMHUYECKUX



XapaKTCPUCTUK MPOUCCCOB B aTOMUCTUYCCKOM MOJACIUPOBAHNH.

4, Teopml AKTUBHPOBAHHOI'0 KOMIIJIEKCA. I[I/IHaMI/IKa XUMHYECCKHUX pealcmm

DneMeHTapHbIl aKT XMMHUYECKOTO MpeBpalleHnsa. KoHCTaHTa CKOpOCTH 3J1€EMEHTApHON PEaKIuU. DHEPrHUsl
aKTUBALlMU U €€ OTJINYME OT cTaHJapTHOU sHepruu ['md0ca. IlpepkcnoHeHnanbHbI MHOKUTEIND.
O0600uIeHHas KOOpAMHATAa XUMHUECKOHW peakiuu. II0BepXHOCTh MOTEHIIMAILHON YHEPTUU.
OKCIIEpUMEHTAIIBHBIE METO/IbI HCCIIEN0BAHUS IEPEXOTHOTO COCTOSHUS B XUMUYECKON PEAKLIUN —
(beMTOoCeKyHIHbIE Ja3epHbIe UMITYJIbChl. KorepeHTHBIE BOTHOBBIE MAKETHl M UX PaCIlJIbIBaHUE.

5. MeTtoabl pacyeTra TepMOXMMHUYECKUX BeJu4uH npu nomomu DFT.

DFT-pacuer cuHTE3a amMMHaka C WCIOIB30BAaHUEM TETEPOreHHOro Karanu3a. OO0o0meHue Teopuu
[IEPEXOJHOT0 COCTOSIHUS Ha MHOTOMEPHBIN cilydaid. MeToasl OUCKa CTPYKTYpPBI IEPEXOIHOIO COCTOSHUS
JUIS IPOBEACHUS KBAHTOBO-XUMHUYECKHUX PACUeTOB. MeTo/1 «ympyroi JeHTb. DHEPTHUsl HYJIeBBIX KOJIeOaHUN.
Mertoapl pacyeTa BKIIaJI0B B DHTPOITHIO MOJIEKYJI KOJIEOATEIIEHOTO U BPAIIATEeIbHOTO IBUKCHUN.

6. Teopusi 371eKTPOAHBIX MPOLECCOB.

DIEeKTPOXMMHUUYECKUI OTEHIM A Kak 00o01menne xumudeckoro. [lorennuan ["aneBanu. [lorenunan Bonbra.
Peanpupiii moteHnman. PaGora BbIXOAa 3apsOKEHHOW 4YacTHWIBI M3 cCpenbl. PaBHOBecme Ha TpaHHIAX
METaJU/MeTall ¥ Ha TPaHULIaX METaJll/pacTBOp. DIEKTPOXUMHUUECKOE paBHOBECHE. J|BOWHOM 3TIeKTpUIeCKUit
CJION U €r0 CTPYKTYpa. DIEKTPOXUMHUUECKas SYCHKa.

7. Kimaccupukanms 1 KOJIMYECTBEHHAS XapPAKTEPUCTHKA 3JIeKTPOXMMHUYECKHX Lenei.
[lonsiTue »snexkTpoXxMMHUUECKOW 1enu. PaBHOBecMe B  JJIEKTpOXUMHUYECKOW 1ienu. OKHUCIUTETBHO-
BOCCTAaHOBUTEJIBHBIE TOJYPEAKIIMM W IIOHATUE JJIEKTPOAHOTO IOTEHIMaia. YCTPOMCTBO CTaHIAPTHOIO
BOJIOPOJAHOTO 3JIeKTpoaa. Psin HanpspkeHuid. OKUCIUTETbHBIE M BOCCTAHOBUTEIIbHBIC (DYHKIIMH METAJUIOB.

8. IlpuHumnsl padoThl Oartapeii M akKymyJsTopoB. MeToasl pacuera
IEKTPOXMMHUYECKUX BeJUYUH npu nomouu DFT.

YcerpoiictBo pH-meTpoB. MoHOCENnEKTUBHBIE AIEKTPOAbI. [laTunku akTUBHOCTH Kucinopoza. [lepsuunbie u
BTOpUYHBIE UCTOYHUKHU ToKa. Cyxue U menounble 0aTapeu. JINTUH-nOHHbBIE, CBUHIIOBO-KUCIIOTHBIE U
JUTUNA-BO3AYIIHBIE aKKyMyJIATOpbl. TomnuBHble ssueliku. CriocoObl pacyera XapakTepUCTUK
ANEKTPOXUMUYECKUX MUKPOITPOLIECCOB C MCIOIb30BAHNEM TEOPUH (PYHKIIMOHANIA HJIEKTPOHHOM IJIOTHOCTH.

9. Teopusi KOPPO3MOHHBIX MPOIECCOB.

CoBMECTMMOCTH MaTEPUANIOB CO cpeoi. XMMHUUYECKas KOPPO3Usl METAJUIOB, B TOM 4yHciie ra3oBas. CocTas u
CTPYKTYypa OKCHJIOB. DNUTaKcUs. MexaHu3M XMMHUYECKOM ra30BOil KOppo3uu. BiusHue BHYTpEHHUX U
BHEIIHUX (DAKTOPOB HAa KHHETUKY KOPPO3UU. DIEKTPOXUMHUUECKasi KOppo3usi. BarnepoBckue Moiemnu.
Onexrpoautsl. PaboTa ranipBaHN4ecKoro neMeHTa. [[puunHbl reTeporeHHOCTH MOBEPXHOCTH METALIOB.
OnexTpoaHble noTeHmanbl. CMEaHHbI MOTEHIMAN. DJIeKTpoXuMudeckas 3amura. Koppos3us B
KHUJIKOMETANINYECKUX Cpeiax.

10. Moaeab ToYeYHBIX Je(eKTOB KAaK MHOroMAacCIITA0HAs MO/1eJIb KOPPO3HHU.

OCHOBHBIE OTJIIMYHS MOJIEIHM TOYCUHBIX JeEeKTOB 0T Moaenu Baruepa. Koppo3noHHsIii moTeHIaI.
[IpoBoaumocCTs xenezoxpomuctoil mmnuHenu. CocTaBieHre MHOroMacuTabHOM MOJeNTu KOPPO3UH CTaIH B
KOHTAKTE C BOAHBIMU pacTBOpaMu. ONTUMHU3aLUs TapaMeTPOB MOJyYeHHON Mozenu. Bnusaue cocrasa
CTaJIM HA KUHETUKY KOPPO3HUHU.



