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2. Spin effects in the oxygen and ozone molecules and in collision complexes with molecular oxygen

Реферат:
1. Дисертація присвячена з'ясуванню ролі спінових ефектів при формуванні інтенсивності заборонених
переходів в молекулі кисню та посиленню цих переходів в комплексах зіткнень з молекулами Не, Н2, С2Н4,
С6Н6. Вияснена роль спін-орбітальної взаємодії в розщепленні низькозбуджених термів молекули кисню, а
також 3А2 стану молекули озону. Вперше запропоновані механізми формування інтенсивності забороненого
с1Sigma u- - b1Sigma g+ переходу в ізольованій молекулі кисню і на підставі квантово-хімічних розрахунків
оцінена його інтенсивність. Теорія формування інтенсивності заборонених за спіном переходів у молекулі
кисню застосована для більшої кількості молекул в комплексах зіткнень. Оцінені інтенсивності смуги Вульфа
в молекулі озону при використанні різних методів розрахунку, базисних наборів та активних просторів для
конфігураційної взаємодії.

2. Dissertation is devoted to the finding the role of spin effects in the mechanisms of intensity borrowing for the
forbidden transitions in the oxygen molecule and also in intensity enhancement of these transitions in the collision
complexes with the Не, Н2, С2Н4, С6Н6 molecules. The role of spin-orbit coupling in zero-field splitting of low-



lying excited states of the oxygen molecule and of the 3А2 states of the ozone molecule is found out. The
mechanisms of the forbidden с1Sigma u- - b1Sigma g+ transition intensity borrowing in the isolated oxygen
molecule is proposed for the first time and its intensity is appraised on the ground of quantum-chemical
calculations. The theory of intensity formation of the spin-forbidden transitions in the oxygen molecule is applied
to number of molecules in the collision complexes. Intensities of the Wulf band in the ozone molecule are
estimated with the use of different methods of calculation, basic sets and active spaces.
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