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	Объектом исследования является: 


  - создание широкого форума для молодых ученых, аспирантов и студентов в области вычислительной и квантовой химии; 


  - повышение качества образования и уровня подготовки молодых ученых, аспирантов и студентов в области вычислительной и квантовой химии;


  - содействие расширению использования методов вычислительной и квантовой химии в смежных и прикладных областях;


- интеграция исследований и послевузовского образования в области вычислительной и квантовой химии в рамках СНГ.


Метод исследования и аппаратура: создание организационных структур Школы-конференции, создание распределенной информационной среды для групп и отдельных исследователей, разрабатывающих и применяющих методы вычислительной и квантовой химии, с использованием сети Internet. 


Полученные результаты и новизна: впервые после длительного перерыва проведена школа-конференция по квантовой и вычислительной химии, созданы базовые элементы (оборудование и программное обеспечение) распределенной информационной среды интегрирующей группы и отдельных исследователей, разрабатывающих и применяющих методы вычислительной и квантовой химии. 


Итоги внедрения результатов НИР: проведена 1-ая сессия Школы-конференции, отлажена система взаимодействия между организационными структурами Школы, отлажена система взаимодействия между организационными  структурами Школы и ее участниками, получены положительные отклики от участников Школы и от членов российского сообщества квантовых химиков представленного участниками Всероссийской конференции по квантовой и вычислительной химии, посвященной 100-летию академика В.А. Фока,  обеспечена возможность оперативного обмена информацией, взаимных консультаций и координации исследований по тематике конференции в масштабе России.


Прогнозные предположения о развитии объема исследования: по результатам проведенных работ и полученным положительным откликам можно предположить расширение числа участников в последующих сессиях Школы. Также необходимо продолжать работы по развитию информационной системы созданной в рамках проекта. 
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Введение





Квантовая химия является фундаментом знаний о строении, свойствах и превращениях химических соединений. Без нее невозможно развитие прикладной химии, материаловедения, спектроскопии, молекулярной биологии, фармакологии, токсикологии, экологии и др.  Мировая практика убедительно доказала, что методы вычислительной и квантовой химии находят широкое применение в этих областях, способствуя значительному сокращению временных и материальных затрат на разработку новых препаратов, материалов, лекарств, средств защиты растений, и других химических продуктов и процессов их получения. В настоящее время в России отсутствует единая система, способная обеспечить взаимодействие молодых ученых, повышение квалификации специалистов и сохранение традиций российской школы исследований в области квантовой и вычислительной химии. 


Само существование квантовой и вычислительной химии неразрывно связано с именем профессора Петербургского (Ленинградского) университета, академика В.А. Фока (1898 - 1975), обосновавшего в своих работах основной метод, лежащий в основе этих наук и известный под именем метода Хартри-Фока или метода самосогласованного поля.  Достаточно сказать, что все без исключения расчетные программы по квантовой химии, используемые мировым научным сообществом, основаны на использовании этого приближения. Представляется необходимым в том числе и в целях поддержания престижа российской науки подчеркнуть влияние, оказанное работами академика В.А. Фока на современное развитие квантовой и вычислительной химии, придать высокий статус и приоритет исследованиям и образованию в области квантовой и вычислительной химии. 


В рамках настоящего проекта ведется работа по созданию периодически действующей Школы (Конференции) молодых ученых по вычислительной и квантовой химии. В результате разрозненные группы и отдельные исследователи и специалисты получают возможность на систематической основе обсуждать, а специалисты из смежных областей - повышать свою квалификацию и обучаться в рамках Школы применению методов вычислительной и квантовой химии в своих исследованиях и прикладных разработках. 


Школа (Конференция) проводится ежегодно с привлечением в качестве лекторов ведущих ученых РФ. В качестве докладчиков выступают также перспективные молодые ученые. В программу сессий Школы включаются стендовые сессии, на которых студенты и аспиранты имеют возможность доложить и обсудить свои научные результаты с ведущими специалистами в данной области, а также круглые столы, тематика которых отражает проблемы преподавания вычислительной и квантовой химии, и применения современных методов этих наук в химических исследованиях. 


	Результатом работы Школы (конференции) по вычислительной и квантовой химии для молодых ученых, аспирантов и студентов будет подготовка квалифицированных, в полном объеме владеющих современными достижениями и методами вычислительной и квантовой химии научных кадров, формирование новых научных коллективов на наиболее перспективных направлениях, преемственность научных школ, интеграция образования и науки.


	На данном этапе работы проведена 1-ая сессия Школы, созданы базовые элементы (оборудование и программное обеспечение) распределенной информационной системы, служащей для обеспечения координации исследований в области вычислительной и квантовой химии между группами и отдельными исследователями, получены позитивные отклики от участников, отлажено взаимодействие организационных структур Школы: Оргкомитета, программного комитета, местного оргкомитета в Новгороде. 


�
1. Создание Всероссийской школы (конференции) 


молодых ученых им. В.А.Фока по квантовой и вычислительной химии








	Направление: 1.6 Воссоздание системы научных олимпиад, конкурсов, научных молодежных школ и конференций. 


	Цели проекта сформулированные при подаче проекта:


  - создание широкого форума для молодых ученых, аспирантов и студентов, позволяющего расширить круг научных контактов, ознакомится с новыми идеями и методами квантовой и вычислительной химии, осознанно определиться при выборе  направления исследований; 


- повышение качества образования и уровня подготовки молодых ученых, аспирантов и студентов, ВУЗов химического профиля РФ, институтов РАН в области квантовой и вычислительной химии;


- привлечение широкого круга ведущих ученых РАН к работе по воспитанию и образованию новых поколений ученых, сохранению и развитию традиций российской школы исследований в области квантовой и вычислительной химии;


- содействие расширению использования методов вычислительной и квантовой химии в смежных и прикладных областях;


- интеграция исследований и послевузовского образования в области вычислительной и квантовой химии в рамках СНГ. 


Во исполнение поставленных задач была произведена рассылка информационных материалов Школы, проведена работа по формированию организационного и программного комитетов, причем в состав программного комитета дали свое согласие войти видные зарубежные ученые (списки членов организационного и программного комитетов приведены в Приложении 7). По результатам рассылки информационных материалов была проведена предварительная регистрация потенциальных участников Школы с использованием программных средств адаптированных на сервере Школы.. Всего было зарегистрировано 142 потенциальных участника, которые рассматриваются как актив Школы (список предварительной регистрации см. Приложение 4). Основной массив предварительно зарегистрировавшихся был сформирован к началу августа 1998 г.  С 14 по 19 декабря 1998 года была проведена 1-ая сессия Школы, посвященная 100-летию со дня рождения В.А. Фока. В работе сессии приняли участие 52 человека (список участников см. Приложение 3). Из них - 18 докторов наук, профессоров и 6 кандидатов наук были приглашены в качестве лекторов, 10 молодых кандидатов наук и 18 студентов и аспирантов выступили в качестве докладчиков и слушателей.  


Был создан постоянно действующий сервер Школы в сети Internet, обеспечивающий возможность оперативного обмена информацией и на этой основе - интеграцию различных групп исследователей, разрабатывающих и применяющих методы вычислительной и квантовой химии. На сервере Школы была организована электронная стендовая сессия, на которой было представлено 59 электронных стендовых докладов (заголовки электронных стендов см. Приложение 5). В рамках электронной сессии была проведена также электронная конференция в режиме реального времени, в которой приняло участие около 10 человек, в основном из числа тех, кто не имел возможности участвовать в обычных заседаниях в Новгороде. 


Параллельно и в тесном взаимодействии с работой Школы-конференции проходила работа Всероссийской конференции по квантовой и вычислительной химии, поддержанная РФФИ.   Решения Всероссийской конференции (Приложение 6) содержат рекомендации относительно дальнейшего проведения Школы-конференции и развития проекта. В соответствии с рекомендациями Всероссийской  Конференции материалы Школы будут опубликованы в Журнале Физической химии (специальный номер посвященный 100-летию В.А. Фока). 


Объем финансирования на 1998 г.: 100 тыс. руб. из средств ФЦП «Интеграция».  В соответствии с назначениями Федерального Казначейства 26,029 руб. было ассигновано на прочие расходы (статья 111000), остальные средства - на заработную плату и на начисления на заработную плату 73,971 руб. по статьям 110100 (53,409 руб.) и 110200 (20,562 руб.), соответственно.  Средства ассигнованные на прочие расходы были использованы на усовершенствование (замена винчестеров, элементов памяти, процессоров, сетевых карт) информационных серверов ВХК и НовГУ, используемых для размещения материалов Школы. Средства, ассигнованные по статье заработная плата, использовались для оказания поддержки молодым ученым (студентам, аспирантам, молодым кандидатам наук) для обеспечения их участия в работе Школы, для оплаты работы членов Оргкомитета,  программного комитета и местного Оргкомитета Школы, для оплаты работ по инсталлированию и адаптации программного обеспечения, необходимого   для работы распределенной информационной системы Школы, для оплаты работ по администрированию сервера Школы, для оплаты работ по публикации материалов Школы.  





�
2. Решение школы-конференции молодых ученых 


по квантовой и вычислительной химии 


имени В.А.Фока





Рассмотрев работу Оргкомитета, программного комитета, и местного оргкомитета по организации и проведению 1-й сессии Всероссийской Школы-конференции молодых ученых по квантовой и вычислительной химии им. В.А. Фока и ход самой сессии, проходившей  с 14 по 19 декабря 1998 г. в г. Новгороде участники Школы-конференции постановляют:


Признать работу организационных структур Школы (Оргкомитета, программного комитета, и местного оргкомитета) удовлетворительной.


Признать проведение 1-й сессии Всероссийской Школы-конференции молодых ученых по квантовой и вычислительной химии им. В.А. Фока полезным с точки зрения повышения уровня исследований проводимых молодыми учеными в области вычислительной и квантовой химии, а также прикладных исследований в различных областях, использующих методы этих наук. 


Отметить высокий научный уровень и педагогическое мастерство приглашенных лекторов Школы. 


Просить дирекцию Федеральной Целевой Программы «Интеграция» поддержать проведение 2-й сессии Школы в октябре 1999 г. в Новгороде. 


Создать на сервере Школы постоянно действующий Web-узел, позволяющий обмениваться информацией между группами исследователей. Просить дирекцию Федеральной Целевой Программы «Интеграция» поддержать работу этого узла. 


Организовать при Кафедре вычислительной и квантовой химии ВХК постоянно действующий молодежный семинар. 


�
Заключение








1) По результатам проделанной работы можно сделать вывод о перспективности продолжения работ по проведению Школы. 


2) Задачи первого этапа (проведение 1-й сессии Школы, создание базовых компонентов информационной среды, отработка организационной структуры), в основном, выполнены. 


3) Разработаны рекомендации по использованию полученных результатов. 


Всероссийская Школа-конференция молодых ученых по вычислительной  и квантовой химии проведена впервые. Удалось обеспечить высокий научный и педагогический уровень преподавания и широкое участие молодых ученых (студентов, аспирантов, молодых кандидатов наук) соответствующее сложившемуся в России стандарту проведения мероприятий такого рода. В международной практике аналогом Школы-конференции по характеристикам участников и представленного материала являются проводимые под эгидой NATO институты высших исследований (Advanced Studies Institutes - NATO ASI). 


	�
Предложения по работе на следующий год (1999 г.)





В соответствии с рекомендациями Всероссийской конференции по квантовой и вычислительной химии посвященной 100-летию В.А. Фока (Приложение 5) и решением Школы-конференции молодых ученых им. В.А. Фока по квантовой и вычислительной химии провести 2-ую сессию Школы (конференции) в октябре 1999 г. в г. Новгороде на базе НовГУ им. Ярослава Мудрого.


Необходимый объем финансирования обосновывается реальными затратами отчетного этапа и оценкой предполагаемого роста объемов работ в будущем году. Предполагается, что число участников увеличится в два раза и составит примерно 100 человек.  Это потребует трехкратного увеличения объема финансирования (с учетом роста цен) ассигнуемого на поддержку участия молодых ученых: суммарно до  225 тыс. руб. по статьям 110100 и 110200. С учетом прогнозируемого роста цен на комплектующие маетриалы к компьютерам, необходимые для поддержания и развития информационной системы (сервера) Школы финансирование по  статье 111000 должно составить 75 тыс. руб. Таким образом суммарный запрвшиваемый объем финансирования на 1999 г.  составляет 300 тыс. руб.


В соответствии с указаниями дирекции ФЦП “Интеграция” ВХК РАН вошел с предложением в Правительство Москвы о поддержке развития данного проекта. 
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Приложение 1








ОПИСАНИЕ СТРУКТУРЫ ПРОЕКТА








	Работа Школы (конференции) невозможна без систематического финансирования. Инвестиции в работу Школы являются инвестициями в  научную смену, помогают формированию молодого научного поколения, предотвращают отъезд за границу и уход молодых талантливых людей из сферы науки и образования. В отсутствие финансирования невозможно  обеспечить широкую молодежную аудиторию Школы, издавать материалы, статьи и лекции ее сессий.


	Успехом настоящего проекта следует считать продолжение работы Школы, а также расширение круга участников Школы, в первую очередь за счет более широкого и систематического участия в работе школы ученых Московского региона, Санкт-Петербургского научного центра, ВУЗов С-Петербурга, СО РАН и Новосибирского университета, Уральского и Дальневосточного научных центров,  ВУЗов и научных учреждений других регионов страны, а также ученых Украины, Белоруссии и других стран. 


	Инвестиции в данный проект прежде всего будут использованы на:


	- оплату расходов молодых ученых, аспирантов и студентов на участие в работе школы-симпозиума;


	- оплату приглашенных лекторов - ведущих ученых России и СНГ;


- расходы на публикацию материалов и издание сборников статей и лекций.


 	- расходы на создание и поддержание сервера школы - ключевого элемента пространственно распределенной информационной структуры, объединяющей научные центры и исследовательские группы, разрабатывающие и использующие методы квантовой и вычислительной химии в своей работе. 


	Описание структуры проекта:


1) Всероссийская  школа (конференция) молодых ученых по квантовой и вычислительной химии  проходит один раз в год. Планируемое число участников - 100 человек. В лекционной работе школы планируется широкое участие российских ученых, а также - ведущих иностранных ученых. В программу Школы будут включаться доклады наиболее талантливых молодых ученых и студентов, предполагается проведение круглых столов по проблемам преподавания вычислительной и квантовой химии, методическим аспектам привлечения молодежи к научным исследованиям, использованию современных информационных и вычислительных ресурсов для преподавания и ведения научной работы.


Организация школы-симпозиума включает в себя:


- формирование научной программы школы;


	- издание и рассылку информационных писем в научные и учебные центры России;


- аренду лекционных залов и аудиторий;


- издание тезисов докладов и сборников тематических статей;


- создание и поддержку работы сервера школы в сети Интернет;


2) Школа (конференция) по вычислительной и квантовой химии позволит осуществить:


- широкое и активное участие в научном творчестве аспирантов и студентов;


- широкое привлечение российских и зарубежных ученых к работе по повышению квалификации молодых ученых и специалистов по вычислительной и квантовой химии;


- сочетание различных форм преподавания; 


- преемственность научных школ;


- внедрение методов вычислительной и квантовой химии в разработки в смежных научных областях.


3) Председатель организационного комитета - Председатель Высшего Химического Колледжа РАН, академик О.М. Нефедов. Ответственный за проведение Школы (Конференции) - координатор проекта - заведующий кафедрой вычислительной и квантовой химии ВХК РАН, к.ф.-м.н. А.Л. Чугреев.  


Сроки проведения: 4-й квартал 1998 г, далее ежегодно. 


4) Расчет финансовых и иных ресурсов для его реализации:


Запрашиваемые средства на 1998 г.:


Общая сумма расходов - 336 000 тыс.руб.


Командировочные расходы - 200 000 тыс.руб.


Расходы на аренду лекционных залов-15 000 тыс.руб.


Почтовые, издательские и канцелярские расходы - 56 000 тыс.руб.


Транспортные расходы - 15 000 тыс.руб.


Накладные расходы - 50 000 тыс.руб.


Ресурсами Головной организации и организаций участников являются:


- отлаженная система подготовки студентов в области квантовой и вычислительной химии (ВХК РАН);


- наличие в числе членов попечительского совета ученых с мировым именем в области квантовой химии: включая лауреата Нобелевской премии Р. Хоффманна (ВХК РАН); 


- наличие штата высококвалифицированных преподавателей и  лекторов (ИОНХ РАН, ИОХ РАН, ИХФ РАН);


- наличие учебных пособий, демонстрационного оборудования, помещений опыта проведения Всероссийских конференций и Школ (НовГУ, ИОНХ РАН, ИОХ РАН, ИХФ РАН);


- наличие опыта создания учебных и информационных серверов в сети Интернет, специализирующихся по представлению учебных материалов в области химии  (ВХК РАН).


�






ПРИЛОЖЕНИЕ 2








Программа Школы-конференции





14 декабря (понедельник)





10.00 	Пленарное заседание


   	Председатель проф. Левин А.Л.


Открытие конференции


1 Вступительное слово. Ректор Новгородского государственного университета Гавриков А.Л.


2 Берсукер И.Б.   Новый метод комбинированного квантово-классического (QM/MM) моделирования для больших металлорганических и металлобиохимических систем.


3 Сенченя И.Н. Современное состояние химической промышленности России.


14.00 	Устные доклады:


4 Пупышев В.И. Атом водорода в полости.


5 Соломоник В.Г. Проблема молекулярной структуры и спектров галогенидов переходных металлов: действительный вызов для вычислительной квантовой химии.


6 Захаров А.Ю. Представление интегралов по траекториям и метод факторизации в статистической механике.


Окончание работы - 17.00





15 декабря (вторник)








10.00 	Пленарное заседание


   	Председатель Тулуб А.В.


1 Плахутин Б.Н. Теория Хартри-Фока для открытой оболочки в высокосимметричных системах.


2 Дементьев А.И. Ab-initio квазирелятивистские расчеты возбужденных состояний OsO4  и IrO4


3 Фаустов В.И.  Электронная структура и поверхности потенциальной энергии реакций аналогов карбенов.


14.00 	Пленарное заседание


4 Тулуб А.В.   Метод Хартри-Фока.


5 Тупицын И.И. Релятивистский метод валентных связей с конфигурационным взаимодействием для расчетов электронной структуры двухатомных молекул тяжелыми атомами.


6 Верязов В.А. Атомные валентности и порядки связей в кристаллах в теории ССП Хартри-Фока.


7 Чугреев А.Л. Применения групповых функций и эффективных гамильтонианов для построения сшивок между квантовохимической и молекулярномеханической подсистемами в гибридных QC/MM методах.





16 декабря (среда)





10.00 	Пленарное заседание


   	Председатель Захаров А.Ю.


1 Миняев Р.М. Ab-initio квантовомеханическое исследование донорно-акцепторных комплексов.


2 Базилевский М.В. Коллективные координаты полярного растворителя в теории реакций переноса электрона.


3 Тимашев С.Ф. Эволюция сложных систем как временной фрактал.





17 декабря (четверг)





10.00 	Пленарное заседание


		Председатель Тулуб А.В.


1 Степанов Н.Ф. Модель гидратированного электрона (на фоне метода Хартри-Фока).


2 Жидомиров Г.М.  Квантовая химия гетерогенных каталитических систем.


3 Левин А.А. Квантовая химия водородносвязанных сегнетоэлектриков: Новая область исследований. 


14.00 	Пленарное заседание


4 Зверев В.В. Исследование влияния растворителя на нитроксильные радикалы неограниченным методом Хартри-Фока.


5 Гурин В.В. Ab-initio расчеты кластеров с полупроводниковыми остовами: квантовые размерные эффекты, координация и связывание лигандов. 


6 Михейкин И.Д. Расчеты молекул в сильных неоднородных электрических полях.


7 Чеканов Н.А. Полуклассическое описание двумерного атома водорода в магнитном поле. 





18 декабря (пятница)





10.00    	Пленарное заседание


             	Председатель  Плахутин Б.Н.


1 Максимов С.Н. Геометрические корреляционные эффекты для S-состояний атома He.


2 Тимергазин К.К.  Теоретическое исследование реакции между озоном и С-Н связью. Газофазные реакции углеводородов с озоном.


3 Тимошкин А.Ю.  DFT  modelling of the large cluster systems in the gas phase: a new look on the CVD process.


4 Гамзиани Г.А.  Лесси-программа логического перечисления и идентификации структурных изомеров органических соединений.


Закрытие школы-конференции ВШК-КВХ-98





Стендовые доклады





1 Francisco  TORRENS


Fractal hybrid orbitals in biopolymer chains





2 Eugene  NODA


Symmetry-polarized UHF in solids: high-performance realization





3 Yuri  RAKITIN


A Generalized Angular Overlap Model in Spectro- and Stereochemistry of Coordination Compounds





4 Leonid  SHUNDRIN


Angular Dependencies of Hyperfine Coupling Constants in Radical Anions of Fluorinated and Chlorinated Nitrobenzenes in terms of Pseudo-Jahn-Teller Structural Distortions.





5 Dmitry  MAKHOV


Numerical calculations of the optical line-shapes for molecular aggregates





6 Alexandra  FREIDZON


Molecular modeling of crown ethers and their complexes by ab initio and DFT





7 Ephraim  ELIAV (ILYABAEV)


Relativistic Fock-Space Multireference Couple Cluster Method: Theory and Applications





8 Andrey  TOKMACHEV


Semiempirical method for molecular electronic structure based on the trial wave function taken as antisymmetrized product of strictly localized geminals.





9 Ilya  KAPLAN


Many-body interactions, electron correlation and chemical bonding in small metal clusters





10 Timofei  SHINKEVICH


Just to look how it is to have a talk with participants.





11 Irina  BEREGOVAYA


Non empirical study of PES structure and monomolecular decay of the isomeric chlorobenzonitrile radical anions





12 Nikolai  CHUVYLKIN


Justification for Modifications of Hartree-Fock Proportionality Coefficients in Modern Semi-empirical Calculations of Proton Isotropic Hyperfine Coupling in Free Radicals.





13 Svetlana  KESHTOVA


Empirical and non-empirical approaches to computing atomic charges in molecules.





14 Igor  BASKIN


The use of semi-empirical molecular orbital calculations for estimating substituent constants.





15 Vladimir  PALYULIN


Empirical and non-empirical approaches to atomic charge computations.





16 Alexey  TIMOSHKIN


DFT modelling of the large cluster systems in the gas phase: a new look on the CVD process.





17 Tatiana  MIKHAILOVA


Evolution operator approximations





18 V.A. Bataev, V.I. Pupyshev, I.A. Godunov 


Ab initio calculation of the structures and conformations of molecules CHnCl3-nCHO (n=3D3,2,1,0) in lowest excited triplet electronic states.





19 Andrei  SCHERBININ


The Lenz vector in the confined hydrogen atom problem





20 Valentin  ANANIKOV


Carbon-Carbon triple bond activation by Pt(IV) complexes





21 Alexey  MASLIY


Quantum-chemical Density Functional Calculations of Chemisorption of Water Molecules and Cyanide Ions on the Metals of Copper Subgroup





22 Dinara  KULICOVA


A Study of Complexing between Sb(III) and Tartaric Acid and ist Anions Using IR-spectroscopy and Quantum-chemical Calculations








23 Alexander  GRANOVSKY


New semidirect MP2 energy and energy gradient algorithms.





24 Eugene  KRYACHKO


Local-Scaling Density Functional Theory of Many-Electron Systems.





25 E.A. SMOLENSKII, N.D. CHUVIL


Modern methods of construction of multielectron wavefunctions and the Fock principle of cyclic symmetry





26 Tatyana  DOMRACHEVA


Water Interaction with Active Zeolite Sites: Nonempirical Modelling





27 Snezana  ZARIC


Theoretical Studies of the Mechanism of Alkane Activation Reaction by Transition Metal Complexes





28 Mikhayl  BUDYKA


Theoretic investigation of diphenylamine to carbazole photocyclization reaction





29 Valerii  KOVALENKO


The thiocyanate and cyanophosphine ligand coordination in Palladium (II) complexes as revealed by IR spectroscopy and ab initio calculations





30 Dmitri  CHARKIN


Non-empirical study of structure, stability in molecules of thiocarbonates, thiosilicates, thionitrates, thiophosphates, 


thioborates, and thioaluminates L2AS3 and MAS3 (L =3D Li, Na M =3D Be, M)





31 Mikhail  MILOV


Semiempirical NDDO study of oxygen chemisorption on silver surfaces





32 George  ZATONSKY


Ab Initio and MM study of the conformational space of a-L-Fucose methyl glycoside





33 Alexey  RAZUVAEV


Hartree-Fock, DFT, and MP2 potential hypersurfaces of the gas-phase interaction of the silicon hydride and fluoride with water





34 Anton  AIT


Combining Semi-empirical Computations with the Use of Artificial Neural Networks as a Universal Approach to Predicting Properties of Complex Molecular Systems.





35 Edward  MUHUTDINOV


The Investigation of mechanisme of reactions of elementoorganic with ethyl-iod.





36 Ludmila  SZTERENBERG


Geometry and tautomerism of sapphyrin - DFT calculation





37 Boris I. SELEZNEV


Modification of microelectronic layer structures using ion ingots and impulse optical treatment





38 Dmitrij A. FILIPPOV


Method of calculation of crystalline field's potential in ion compounds





39 Igor  NIKIFOROV


Method of calculation of crystalline field's potential in ion compounds 


�



40 Boris M. SHISHLIANNIKOV


Influence of impurity on piezoresistance in n-Si





41 Maxim  ZAKHAROV


Statistical Thermodynamics of Quasi-Equilibrium Condensed Matter





42 Mihail M. PELEAH


Taking into consideration Pseudo-Jahn-Teller effect in coordinated state of reagents is the way to problem of selectivity.





43 Sergei Y. NOSKOV


The new set of ab-initio pair interaction potentials for alcali metal salts in the liquid methanol. Molecular Dynamics simulation.





44 Vadim N. URAZBAEV


Quantum-chemical investigation of metathesis polymerization mechanism of norbornene under the action of RuCl3 3H2O





45 Vladimir V. KRASILNIKOV, N.A.Chekanov


Tentative title of my contribution will be later. 





46 Sergey N. MAXIMOFF


Nodal structer of degenerate state wavefunctions. The nodal fiber.





47 Sergey A. SHPILKIN


Degenerate states wavefunctions nodal stucture. Nodal fiber.





48 Roman V. KREMS


Vibrationally resolved electronic spectra of trans octatetraene in the gas phase and solutions





49 Igor V. PLETNEV








50 Mirza I. BICHURIN


Microscopic mechanism of magnetoelectric effect in lithium orthophosphates





51 Igor A. KORNEV


Microscopic mechanism of magnetoelectric effect in lithium ortophosphates





52 Gia A. GAMZIANI


LESSI - program for logical enumaration and identification of structural isomers.





53 Gia A. GAMZIANI


DISTEC - program for calculation of distribution of electronic charges and electronic densities on atoms of chemical


compounds.





54 Anastassia V. SHABATINA


The influence of solvants on vibrational spectrum of tetrahedral systems in accordance with SCRF-model.





55 Alexander Y. ERMILOV


MOdelling IR spectra of the complexes Ho(L)n (L=3DCO,N2) for the interpretation IR matrix isolated experiment





56 Dmitry V. KIRIN


Augmented standing waves method in theory of electronic structures of molecules.





57 Nadezhda M. VITKOVSKAYA


An ab initio study of multiple bond migration with a participation of a protophilic agent


58 Vladimir B. KOBYCHEV


An ab initio study of multiple bond migration with participation of a protophilic agent





59 Elena Y. LARIONOVA


An ab initio study of multiple bond migration with participation of a protophilic agent





60 Boris Y. SUKHAREVSKY


MESOSCOPIC STRUCTURE OF METHANE HYDRATE





61 Antonina V. LEONTYEVA


MESOSCOPIC STRUCTURE OF METHANE HYDRATE.





62 Vladimir N. VASYUKOV


MESOSCOPIC STRUCTION OF METHAN HYDRAT.





63 Andrey Y. PROHOROV


MESOSCOPIC SRUCTURE OF METHAN HYDRAT.





64 Alexei V. CHUGREEV


Optical spectroscopy of fullerene molecules





65 Obis  CASTANO


High Level ab initio Study of Strained Hydrocarbons.





66 Anna  KRYLOVA


Size-consistent wavefunction for nondynamical correlation energy: valence active space variational Brueckner Coupled-Cluster Doubles Model





67 Vladimir G. MASLOV


Quantum chemical study of structure and electronic spectra of meso-hidrogeneted metalloporphyrins.





68 A I. DEMENTEV


Ab Initio 


 


69 Andrew B. RYZHKOV


UHF/PM3 Modelling of Diphenylcarbonyl oxide Recombination.





70 Michael G. RAZUMOV


Analysis of Structure and Stubility of Metalorganic Lanthanide Complexes Using Molecular Mechanics Method





71 Yakov A. LEVIN


Unrestricted Hartree-Fock Study of Solvent Effects on Nitroxyl Radicals





72 Denis S. OTKIDACH


Theoretical Investigation of Interaction of Phenilboric Acid And Related Substances with Polyhydroxy Compounds





73 GABOR  NARAY-SZABO


Chemical Fragmentation in Molecular Orbital Theories (electronic presentation)





74 Michael B. DARHOVSKII


Derivation and calculation of AOM parameters on the basis of local ECF approach





75 Irina K. VORONTSOVA


Calculations on moleculaes in strong nonuniform electrin fields





76 Vasilii F. UDAEV


Calculations on moleculaes in strong nonuniform electrin fields





77 Marina A. BELOGOUROVA


Phase diagram for the system of two electrons on the planar lattice with impuriries





78 Nikolaii A. ANIKIN


Parallelization research of some ab initio methods within Gaussian-94 program on SGI Power Challenge





79 Mikhail B. KUSMINSKY


Parallelization research of some ab initio methods within Gaussian-94 program on SGI Power Challenge





80 Olga Y. MAROCHKO


Spectroscopic manifestation of the ScF3, YF3 and LaF3 molecules structural nonrigidity





81 Nikolai B. BALABANOV


Spectroscopic manifestation of the ScF3, YF3 and LaF3 molecules structural nonrigidity





82 Alexandr V. MARENICH


The molecular structures and vibrational spectra of alkali-metal tungstates: an ab initio study with an accounting for electron correlation








�
Приложение 3





Список участников 1-й сессии Всероссийской школы-конференции





№�
Фамилия, имя, отчество�
Место работы�
Должность�
Уч. ст., звание�
�
1�
Абронин Игорь Александрович�
МГТА�
профессор�
д.х.н., проф.�
�
2�
Бабаев Евгений Вениаминович�
МГУ�
�
к.х.н.�
�
3�
Базилевский Михаил Викторович�
НИФХИ им. Л.Я. Карпова�
зав. лабораторией�
д.х.н., проф.�
�
4�
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Приложение 5





Решение Всероссийской конференции  


по квантовой и вычислительной химии


посвященной 100-летию академика В.А.Фока





Рассмотрев работу Оргкомитета, программного комитета, и местного оргкомитета по организации и проведению Всероссийской конференции  по квантовой и вычислительной химии, посвященной 100-летию академика В.А.Фока и 1-й сессии Всероссийской Школы-конференции молодых ученых по квантовой и вычислительной химии им. В.А. Фока и ход самой сессии, проходивших  с 14 по 19 декабря 1998 г. в г. Новгороде участники конференции постановляют:


Признать работу организационных структур конференции (Оргкомитета, программного комитета, и местного оргкомитета) удовлетворительной. Особенно, отмечаетить превосходную работу местного оргкомитета.  


Признать целесообразным с точки зрения повышения уровня исследований проводимых молодыми учеными в области вычислительной и квантовой химии, а также прикладных исследований в различных областях, использующих методы этих наук, проведение Всероссийской Школы-конференции молодых ученых по квантовой и вычислительной химии им. В.А. Фока параллельно с проведением всероссийских конференций по квантовой и вычислительной химии. В этой связи  просить дирекцию Федеральной Целевой Программы «Интеграция» поддержать проведение 2-й сессии Школы молодых ученых по квантовой и вычислительной химии в октябре 1999 г. в Новгороде. 


Поручить рабочей группе в составе И.Н. Сенчени, В.И. Фаустова, А.Л. Чугреева подготовить предложения по следующим вопросам:


1. Систематические электронные публикации по тематике конференции.


2. Разработка отечественного пакета программ по квантовой и вычислительной химии.


3. Связь с российскими компаниями, работающими в области разработки программного обеспечения. 


Связь с соотечественниками - учеными в области квантовой и вычислительной химии, работающими за рубежом. 


Координация исследований по тематике конференции. 


Создание постоянно действующих координирующих органов квантовохимического сообщества. 


4. Принять окончательное решение по данным вопросам по результатам обсуждения предложений рабочей группы с использованием электронных средств коммуникации реализованных на сервере Школы. 
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ПРИЛОЖЕНИЕ 6
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