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1. ПРЕДСТАВЛЕНИЕ КАНДИДАТСКОЙ ДИССЕРТАЦИИ     (ЦФ РАН – ведущая организация)

Айбушев Арсений Валерьевич (ИХФ РАН)

"Фемтосекундная фотоника наноструктурированных систем Ag/TiO2 и Au/TiO2."

Научные руководители:

д.ф.-м.н., профессор,  Саркисов О.М. (ИХФ РАН)

к.ф.-м.н., профессор, Лозовик Ю.Н. (ИХФ РАН)

Рецензент: к.ф.-м.н. Иванов А.А. (ЦФ РАН)

2. ПРЕДСТАВЛЕНИЕ СТАТЬИ ДЛЯ ПУБЛИКАЦИИ

Григорьев Ф.В. (НИВЦ МГУ, ООО «Димонта»)
"Методы молекулярного моделирования для определения структуры и оценки устойчивости супрамолекулярных комплексов."
Ф. В. Григорьев, А. Н. Романов, Д. Н. Лайков, С. Н. Жабин, А. Ю. Головачева, И. В. Оферкин,  М. В. Базилевский, А. В.Сулимов, В. Б. Сулимов

В настоящей работе предлагается оригинальный подход к определению структуры супрамолекул (СМ), образованных двумя и более молекулами,  с использованием методов молекулярного моделирования (ММ). Поиск возможных конфигураций СМ предлагается осуществлять с использованием генетического алгоритма глобальной оптимизации и классического силового поля для расчета потенциальной энергии взаимодействия компонентов СМ. Для уточнения геометрии найденных конфигураций и их относительной стабильности предлагается использовать методы квантовой химии. Свободная энергия образования СМ  может быть определена в квазигармоническом приближении по результатам молекулярно –динамического моделирования.  

В работе описан программный комплекс KOSMOS, в рамках которого реализованы упомянутые выше методы ММ.
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Рецензент: кхн Авакян В.Г. (ЦФ РАН)

