Моделирование и исследование электронного строения и реакционной способности молекул с применением программы Гауссиан-98
Рассматриваются возможности методов квантовой химии в исследовании физико-химических свойств и реакционной способности молекул. Изучаются основные расчетные схемы полуэмпирических и неэмпирических методов квантовой химии, а также уровень их точности в расчетах определенных свойств молекулярных систем. Контингент слушателей - ППС, научные сотрудники, аспиранты. Требования к образовательному уровню - высшее образование.
