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Лаборатория спектральных методов 

 

Тема: «Экспериментальное и теоретическое исследование адсорбции спиртов на 

поверхности металлов» 

 

Аннотация: 

Работа связана с проведением квантово-химических расчетов адсорбции молекул спиртов 

на поверхности металлов (Pt, Pd) с использованием периодических моделей, расчет 

геометрии адсорбционных комплексов и колебательных спектров. Сравнение полученных 

данных с экспериментальными результатами. 
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