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Квантовохимическое моделирование широко используется практически во всех областях химии. 

Особое значение оно имеет в решении задач биохимии и катализа, где требуется адекватное 

описание химических реакций в крупных динамических системах. Наиболее широко используемым 

методом для таких задач является теория функционала плотности (DFT), методы которой способны 

корректно описывать процессы возникновения/разрыва химических связей, а также имеют 

оптимальное соотношение ресурсоёмкость/точность. Для получения надёжных результатов с 

помощью DFT, в расчётах необходимо внимательно подходить к выбору используемых 

функционала и модели системы.  

В докладе будет рассмотрена проблема выбора адекватного функционала1,2, модели3 и других 

параметров расчёта для осуществления надёжного моделирования. Также будут приведены 

примеры проведённых докладчиком моделирований4–6 и разобрана необходимость применения 

суперкомпьютеров в моделировании сложных систем. 
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