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1. Теорія зв’язаних кластерів у ab initio розрахунках поверхні потенційної енергії малих молекул

2. The coupled-cluster theory in ab initio calculations of potential energy surfaces for small molecules

Реферат:
1. Об’єкти дослідження: малі молекулярні системи як моделі для опису розриву/виникнення хімічних
зв’язків. Мета дослідження: розробити на базі теорії зв’язаних кластерів ефективну методику розрахунку
поверхонь потенційної енергії з хімічною точністю (? ккал/моль). Методи: мультиреференсна теорія
зв’язаних кластерів, теорія конфігураційної взаємодії. Вивчено: динаміку зміни структури та складності
хвильової функції при квантово-хімічному описі розриву/виникнення хімічного зв’язку. Запропоновано
комплексний підхід, що дозволяє систематично будувати хвильову функцію, необхідну для коректного (з
хімічною точністю) опису розриву/виникнення хімічного зв’язку. Ступінь впровадження: методики
квантово-хімічного опису процесів розриву/виникнення хімічного зв’язку та побудови відповідних
поверхонь потенційної енергії впроваджені в навчальний процес хімічного факультету Харківського
національного університету імені В.Н. Каразіна за спеціалізацією «Дизайн матеріалів і хімічна інформатика»
в рамках курсу «Прикладна квантова хімія».



2. Investigation objects: small molecules as models for describing breaking/formation of chemical bonds. Purpose:
to develop an effective approach for calculating potential energy surfaces with chemical accuracy (? kcal/mol) on
the base of the coupled cluster theory. Methods: multireference coupled cluster theory, configuration interaction
theory. Results: Dynamics of changing of wave function structure and complexity with respect to bond stretching
has been studied. An effective approach for building a proper wave function has been suggested. The approach is
capable for describing breaking/formation of chemical bonds with chemical accuracy. Application: the quantum-
chemical approaches for modeling breaking/formation of chemical bonds and building appropriate potential
energy surfaces have been adopted within the course “Applied Quantum Chemistry” at the department of
chemistry of V.N. Karazin Kharkiv National University.
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