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Приводится обзор современных вычислительных методов квантовой теории 
(DFT, Хартри – Фока и др.), применяемых для анализа физико–химических 
свойств конденсированных сред (электронные и магнитные структуры, химиче-
ской связи, механических, спектральных характеристик, фазовой и динамиче-
ской стабильности, динамических характеристик на основе первопринципных 
методов молекулярной динамики и др.). Рассматриваются модели учета сильной 
электронной корреляции (LSDA+U, гибридные функционалы, методы теории 
динамического среднего поля). Приводится сравнение вычислительных пакетов 
(VASP, Quantum Espresso, Wien2K, Siesta, ELK и проч.). Обсуждаются их воз-
можности, преимущества и недостатки. Приводится сравнение теоретических 
расчетов с имеющимися экспериментальными результатами. Показывается, что 
корректное использование современных вычислительных методов квантовой 
теории конденсированных сред позволяет получить объяснение большого коли-
чества их физико-химических свойств, так же дать точный прогноз этих свойств 
для новых материалов. 

 

 


