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Тема дисертації:
1. Лінійні моделі та мультиреференсна теорія зв'язаних кластерів для заданого стану в проблемі
багаточастинкових кореляцій у молекулах

2. Linear models and multireference state specific coupled cluster theory of many particle correlations in
molecules

Реферат:
1. У рамках напівемпіричних і неемпіричних квантовохімічних підходів розроблено методики точного
урахування ефектів електронних кореляцій у молекулярних системах. Розроблено та тестовано новий
мультиреференсний метод теорії зв'язаних кластерів, який ураховує однократні та двократні збудження
відносно всіх референсних детермінантів (CASCCSD). Розвинуто і програмно реалізовано напівемпіричну та
ab initio методику FCI, що основана на "ітеративних просторах Крилова". Показано, що методика дозволяє
ефективно розрахувати ряд станів та зовнішніх збурень молекул. З використанням розвинутого алгоритму
FCI досліджено вплив пі-електронних багаточастинкових кореляційних ефектів на ряд дисперсійних
констант. Зроблено висновок про ефективність FCI пі-електронного наближення при розрахунках частотно-
залежних поляризовностей з урахуванням ефектів середовища за Кірквудом.



2. New methods capable of the exact account of electron correlation effects in molecules have been developed in
the frameworks of both semiempirical and nonempirical quantum chemistry. The new multireference coupled
cluster approach takes into account single and double excitations from all the reference determinants (CASCCSD).
Efficient semiempirical and ab initio FCI approaches based on "iterative Krylov space" have been developed and
implemented as a program code. They were shown to work well in calculating molecular states and external
perturbations. Also the new FCI method has been used to examine the pi-electron correlation effects in
calculations of dispersion constants. The FCI pi-electron method has been adapted for taking media effects into
account using Kirkwood model and frequency-dependent polarizabilities calculations have been carried out to
illustrate its potential.
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