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Теория функционала электронной 

плотности [Density Functional Theory (DFT)] 

ныне является основным методом расчета 

электронной зонной структуры и 

равновесной геометрии кристаллической 

решетки твердых тел (металлов, 

полупроводников и диэлектриков). В своей 

динамической модификации [Time-

Dependent DFT (TDDFT)], DFT позволяет решать 

задачи возбуждения квантово-механических 

систем при внешних воздействиях, 

например, задачи оптической и электронной 

спектроскопии.

Теория функционала плотности
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https://icmmg.nsc.ru/sites/default/files/workshop/files/2016-04-07_bryljakova.pdf 

https://icmmg.nsc.ru/sites/default/files/workshop/files/2016-04-07_bryljakova.pdf
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https://icmmg.nsc.ru/sites/default/files/workshop/files/2016-04-07_bryljakova.pdf 

Исследование механизма реакции NO + H2 на 

монокристалле Pd(110) 

https://icmmg.nsc.ru/sites/default/files/workshop/files/2016-04-07_bryljakova.pdf
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Исследование механизма реакции NO + H2 на 

монокристалле Pd(110) 

https://icmmg.nsc.ru/sites/default/files/workshop/files/2016-04-07_bryljakova.pdf
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https://ppt-online.org/103878

Метод: СI–NEB (Climbing Image Nudged Elastic Band )

https://ppt-online.org/103878
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Диаграмма потенциальной энергии



Определение энергии активации: Энергия, необходимая для преодоления барьера 

реакции. Высокая энергия активации означает низкую скорость реакции. 

Роль в кинетике реакции: Энергия активации влияет на скорость реакции: чем ниже 

энергия активации, тем быстрее протекает реакция.

8

Энергия активации

https://umschool.net/library/himiya/skorost-himicheskoj-reakczii/ 

https://umschool.net/library/himiya/skorost-himicheskoj-reakczii/


Основные этапы квантово-химического расчёта кинетических параметров: 
1. Определение геометрии реагентов и продуктов: Используются методы квантовой химии для 

оптимизации структуры молекул, что позволяет определить их наиболее стабильные конфигурации. 
2. Поиск переходного состояния: Переходное состояние представляет собой энергетический барьер между 

реагентами и продуктами. Методы, такие как теория переходного состояния (TST), применяются для его 
идентификации. 

3. Расчёт энергии активации: Энергия активации определяется как разница между энергией переходного 
состояния и энергией исходных реагентов. 

4. Определение предэкспоненциального фактора: Этот фактор зависит от частот колебаний молекул и 
симметрии системы. Квантово-химические методы позволяют рассчитать эти параметры с высокой 
точностью.
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Основные этапы расчета



https://www.gubkin.ru/faculty/chemical_and_environmental/chairs_and_departments/physical_and_colloid_che
mistry/files/kvant_khim_printsip.pdf 

Механизм  химической реакции

https://www.gubkin.ru/faculty/chemical_and_environmental/chairs_and_departments/physical_and_colloid_chemistry/files/kvant_khim_printsip.pdf
https://www.gubkin.ru/faculty/chemical_and_environmental/chairs_and_departments/physical_and_colloid_chemistry/files/kvant_khim_printsip.pdf
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