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V. Відомості про дисертацію
Мова дисертації:
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Тема дисертації:
1. Оптичні та нелінійно-оптичні властивості п-спряжених олігомерів в локальній теорії зв'язаних кластерів

2. Optical and non-linear optical properties of п-conjugated oligomers in local coupled cluster theory

Реферат:
1. Розроблено, програмно реалізовано (пакет HELIOS), та випробувано новий п-електронний квантово-
хімічний підхід, що оснований на PPP варіанті нерелаксованого локального методу зв'язаних кластерів (cue-
CCSD). Продемонстровано високу ефективність методу cue-CCSD при описі електронних (зарядовий
розподіл, індекси реакційної здатності), оптичних (поляризовності, енергії електронних переходів) та
нелінійно-оптичних (перші та другі гіперполяризовності) властивостей широкого ряду п-спряжених
вуглеводнів (від квазіодновимірних систем до наносистем). Отримано граничні значення дипольних
моментів, поляризовностей, перших та других гіперполяризовностей транс-полієнів, поліінів,
конденсованих та неконденсованих поліфульвенів, полікаліценів, лінійних поліаценів,
полібензоциклобутадієнів, полі(пара-хінодіметанів), поліфеніленвеніленів та полістільбенів. Отримані
граничні значення енергій найнижчого дозволеного електронного переходу для полієнів та поліфульвенів.

2. A new п-electron quantum-chemical approach basing on the PPP variant unrelaxed CCSD method and using the
ideas of the local theory of electron correlation was developed (in HELIOS package) and tested. The high efficiency



of the developed cue-CCSD method describing electronic (charge distribution, indices of reactivity), optical
(polarizability, energy of electronic transitions) and nonlinear optical effects (first and second hyperpolarizability)
for wide range of п-conjugated hydrocarbons (from quasi- to nano) is demonstrated. The reliable limit values of
polarizabilities, first and second hyperpolarizabilities for trans-polyenes, polyynes, condensed and non-condensed
polyfulvenes, polycalicenes, linear polyacenes, polybenzocyclobutadienes, poly(p quinodimethanes),
polyphenylenevinylenes and polystilbenes were obtained.
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