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1.1 Численное моделирование
1.2 Соединения включения.
2 Теоретические методы
2.1 Метод решеточной динамики.
2.1.1 Молекулярные кристаллы
2.1.2 Упругие модули и нестабильность в молекулярных кристаллах.
2.1.3 Схема для оптимизации геометрии в молекулярных кристаллах.
2.2 Расчеты из первых принципов
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2.2.2 Теория функционала плотности для основного состояния
2.2.3 Метод конфигурационного взаимодействия для возбужденного состояния.
3 Циклодекстрин: новая конфигурация димеров гостей в циклодекстрине
3.1 Взаимодействие и расположение двух молекул антрацена в 7-циклодекстрине.
3.1.1 Эксперимент.
3.1.2 Расчеты из первых принципов .G
3.1.3 Обсуждение результатов.
Гидрохинон: Зависимость решетки хозяина от размеров молекул гостей
4.1 Динамические свойства клатратов гидрохинона с малыми молекулами гостей.
4.1.1 Описание используемых расчетных моделей.
4.1.2 Результаты и их обсуждение.
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4.2.1 Детали расчетов.
4.2.2 Результаты и их обсуждение.
Мочевина: Геометрия и свойства кластеров малых размеров
5.1 Расчет структуры, энергетики и колебательных свойств малых клатеров мочевины из первых принципов.
5.1.1 Методы Ab initio и функционала плотности.
5.1.2 Результаты и их обсуждение.
Льды и гидратные структуры: дииамические и термодинамические свойства
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G.1.2 Результаты и их обсуждение.
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G.2.1 Описание используемых расчетных моделей.
G.2.2 Результаты и их обсуждение.
С.З Природа плавления и аморфизации льда Д.
6.3.1 Описание используемых расчетных моделей.
6.3.2 Результаты и их обсуждение.
6.4 Стабильность гидратов метана и ксенона под давлением - роль протонного разупорядочевания
6.4.1 Описание используемых расчетных моделей.
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