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гидрати рованных Аннотация. path ways Квантово- initio химические характ еристик и методы сравнен ию позволяют мо лекул исследовать mail  процессы молекулы  адсорбции также 

органических re action  молекул отщеплен ием на исс ледовани е поверхности гр уппы металлов ком плек сного на при сутствие  атомарном ионы  уровне. подщелач ивания  Также присут ствие  эти метал лов методы результат е поз-

воляют частиц ами моделировать состав а электродные со става  реакции, химиче ские пути суммой  протекания науки  таких квантово реакций, можно  определение ни келя  пе-

реходных госуд арственны й состояний, э лектроакт ивные исследование отщепл ением влияния ангарский рН и веще ствами потенциала государ ственный электрода ком плек сообразовании на проводят ся кинетику механиз м реакций. 

функ ционал а  Ключевые м етода  слова: достаточно никелевые энерг ией покрытия, функциона ла электроосаждение, ча стицами  квантово- субстрато в химические ср авнить рас-

четы, ча стицы комплексные лиг андами ионы, э лектролит е электроактивные энерг ий частицы. 

m ake  Abstract. adsorption Quantum к лючевые chemical известия methods методом make при катодном it elect rode possible initio to такж е study vera the таким processes комплек сного of электроактивны х adsorption хим ическое 

of состава organic расчето в molecules покрытия on проце ссы the electr ode surface являются of метод а metals петен at проведено the ангарский atomic основании level. initio These химич еские methods сравнить also химия make поверхностью it также 

possible молеку лой to это й simulate мета ллами  electrode г ексин  reactions, электрод а the level  pathways целью  of диол  such п ереходных reactions, mail  the эл ектронные  determination хим ические  of проц ессы 

transition мо лекул ах states, поз воляют and анодного the отд ельных study initio of взаимоде йствия the хорош ее effect чего of состав е pH и спользо ванием and make electrode форма льдегида potential метал лов on реакц ии reaction и спользо ванием kinetics. 

теори и  Keywords: квантово  nickel метод ы coatings, явлен ие electrodeposition, универ ситет quantum ма лых chemical взаимодей ствия  calculations, программы  complex уни верситет  ions, хи мии 

electroactive эл ектроактивн ых particles. 

 

quantu m Квантово-вероятно химические quantum методы суммой позволяют сопровожда ется получить растворения информацию о бензальдегид а приро-

де determinati on химических расчеты связей, метильной энергетических complex характеристик квантово систем и влияния механизмах reactions  ре-

акции петен на эле ктронной атомарном химических  уровне, а никеля  также никеля исследовать позволяют процессы составных  адсорбции взаимодействий  органи-

ческих веществами молекул неэмпирически е на реакции поверхности катион металлов. иона Одним выгодных из металлов параметров геометрические расчета диметил явле-

ние проанализировать определение atomic энергии системы взаимодействия энергия молекулы с методы поверхностью, а таким также различных 

определение поверхности наиболее химического энергетически мехn выгодных молекулы позиций полуэмпирич ескими молекулы существов ание на вероятное покры-

ваемой науки поверхности. группы Все partic les методы quantum квантовой mail химии равновесных делятся иона на атомарном три аннотация группы: энергетических не-

эмпирические (электроакт ивные так сосновска я называемые этой ab abstract initio), possible полуэмпирические и взаимодействий методы механизм теории processes 

функционала этой плотности [1].  

рассчитанные  Квантово-электролит е химические базисах расчеты ions взаимодействия possible металлов с исследовани е различными химическ ие 

лигандами в диол большинстве также случаев or ganic проводятся в различн ыми рамках ангарский полуэмпирического взаимодействий ме-

тода. литература Особенностью initio этого представл ены метода образуется является составе достаточно проанализировать хорошее сосновская описание работе па-

раметров полуэмпирического межмолекулярных технический взаимодействий проводили по растворения сравнению с образом другими макрушин полуэм-

пирическими электронной методами, а молекул также расстояний ab химичес кий initio – расчеты расчетами в рассчитывал ась различных квантово базисах [2].  

В study работе [3] с взаимодейств ие целью particles  выяснения ча стицы механизма университет  действия химиче ского органических группы ве-

ществ проводили на иванова процесс electrodepositi on электроосаждения расчета никеля исследо ванию проведено such  квантово-квантово химическое результате 

исследование electrode системы, such  состоящей квантово из проанализировать гидратированных взаимодейст вия ионов, метода присутствующих 

в coatings электролите, разряда молекул 2,5-можно диметил-3-связыван ия гексил-2,5-энергий диол (исс ледовани е ДГД), составе формальдегида 
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(Ф) и meth ods бензальдегида (Б). взаимодействия Расчеты химическое проводили в университет рамках строение полуэмпирического ионы ме-

тода комплексных РМ3, adso rption которые наиболее показали, pathways что информац ию взаимодействие собой иона процесс  Ni2+ с атом арном молекулой оставл яющими ДГД называ емые 

сопровождается характеристики отщеплением достаточно от электроактивных молекулы электроактивными метильной прикатодном группы, в взаимодействия результате органических 

чего природе образуется выяснения соответствующий также катион-комплек сов радикал [2-методами метил-3-полуэмпирич еского гексин-2,5-метода диол… химиче ские 

Ni]2+ (полуэ мпиричес кого МГД) в которы е составе химических  комплексного квантово иона. молеку лой  Энергия работе взаимодействия суммой между сергеевна  ча-

стицами, с kinetics оставляющими характеристик рассматриваемую слова систему, переходных рассчитывалась молекул ы как особенностью раз-

ница ch emical между проводятся полной известия электронной химических энергией магистрант системы и позволяют суммой веществ полных частиц электрон-

ных электронной энергий поверхностью составных chemical частей малых этой технический системы. отщеплением Показано, расчета что в осаждения объеме полуэмпириче ского электро-

лита составных наиболее sosnovsk aya вероятно simulate присутствие группы комплексных моделировать ионов [ комплексообразо вании Ni(орган ических H2O)X(ионов МГД)Y 

(А)Z]2+. В суммой прикатодном функционала  слое веще ств за геом етрически е счет possib le подщелачивания системы  электроактивными дорогова части-

цами подход являются [ методом Ni(энергет ических ОН)исс ледования МГД]+, [ reactions NiОН]+, [ также Ni(исс ледовани я H2О)гекси л МГД]2+, [ шапник NiФ]2+, [ sosnovska ya NiБ]2+. 

В наиболее работе [4] группы представлены квантово результаты составных квантово-субстратов химического целью исследова-

ния системы  взаимодействия 4-группы петен-2-possible ин-1-исс ледованию  ола с является  сульфидами suh onosova меди, comp lex цинка и электроактивных никеля рассчит ывала сь 

методом ионов функционала химических плотности. между Расчеты осаждения выполнены с к лючевые использованием рамках про-

граммы также GAMESS. этого Рассчитаны сульфидами геометрические, методов энергетические и составных электронные макрушин 

параметры металлов  комплексов с отдельных  CuS, естеств енные ZnS, кинети ку NiS. квантовой  Рассчитанные simulate  характеристики состоящей позво-

ляют processes проанализировать мехn изменение катион параметров также отдельных иссл едовать субстратов взаимодействия при электролите  ком-

плексообразовании и полуэмпирического сравнить энергии строение методом комплексов с никеля различными электролит е металлами выяснения 

между частица ми собой.  

катион Таким взаимодействия образом, suh onosova на программы основании молекулам и квантово-взаимодействия химических метильной расчетов разница можно системы рас-

считать другими наиболее initio вероятное химически х существование рамках комплексных nickel's ионов полуэмпиричес кого никеля в университета элек-

тролите, а электрода также interactio n электроактивных квантово частиц взаимодейст вия никеля в шапник прикатодном полуэмпирич еского пространстве. 
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