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Теоретические исследования в координационной, металлоорганической и органической 

химии: межмолекулярные взаимодействия, реакционная способность и катализ 

 

Квантово-химические расчеты могут помочь химикам-экспериментаторам при 
установлении структуры и изучении реакционной способности органических, 
координационных и металлоорганических соединений. На сегодняшний день, 
вычислительная химия фактически представляет собой новый способ проведения научных 
исследований в химии – компьютерный эксперимент и компьютерное моделирование.  

Основу данной лекции составляют результаты цикла работ автора (h-index = 18), 
опубликованного более чем в 90 статьях в авторитетных международных научных журналах 
(включая J. Am. Chem. Soc., Angew. Chem. Int. Ed., Chem. Commun., Chem. Eur. J., ACS Catal., RSC 
Catal. Sci. Tech., Inorg. Chem., J. Org. Chem., Organometallics, Phys. Chem. Chem. Phys., Dalton 
Trans., Cryst. Growth Des., CrystEngComm и др.) по следующим направлениям: свойства 
координационных, металлоорганических и органических соединений, их реакционная 
способность, катализ. 

Основное внимание на данной лекции будет уделено рассмотрению процессов 
окисления углеводородов и их конверсии в спирты, эфиры, альдегиды, кетоны и карбоновые 
кислоты (данная тема перспективна для нефтегазовой промышленности); реакциям 
нуклеофильного и циклоприсоединения, их механизмам, движущим силам, кинетике и 
термодинамике (развитие фундаментальных основ разработки синтеза ценных соединений 
для нужд фармацевтической индустрии); фундаментальным вопросам теоретической химии 
(конформационным переходам и барьерам вращения функциональных групп, природе 
химических связей, орбитальным и зарядовым факторам, фотофизическим свойствам); 
изучению нековалентных взаимодействий (водородных, галогенных и халькогенных связей, 
стекинга и металлофильных взаимодействий) – парадигмы супрамолекулярной химии и 
кристаллохимического дизайна. 

Лекция состоится по адресу: Петергоф, Университетский проспект, дом 26, Институт химии 
СПбГУ, аудитория 315, в рамках проекта Российского фонда фундаментальных исследований 
№ 18-33-00704 мол_а. 


