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V. Відомості про дисертацію
Мова дисертації:
Коди тематичних рубрик: 31.15.15

Тема дисертації:
1. Електронно-збуджені та збурені стани молекул у теорії зв'язаних кластерів

2. Coupled-cluster theory of excited and perturbed electronic states

Реферат:
1. Об'єкт дослідження: двохатомні молекулярні системи: BH, FH, LiH, Li2, О2, пі-cпряжені молекули. Мета
дослідження - встановити переваги концепції фіксованого стану мультиреференсної теорії СС в розрахунках
електронно-збуджених станів малих молекул на рівні експериментальної точності. Розробити
напівемпіричний варіант теорії СС для вирішення проблеми врахування електронної кореляції при
розрахунках параметрів збурення пі-спряжених систем електричним полем. Методи дослідження та
апаратура - неемпіричні та напівемпіричні методи квантової хімії, програмний пакет GAMESS; програмний
пакет CLUSTER; авторський програмний комплекс обробки чисельних даних ППЕ та розв'язання радіального
рівняння Шредінгера (HERZBERG); авторський програмний комплекс розрахунку дипольних
(гіпер)поляризовностей спряжених молекул у пі-електронному наближенні (пі-СС). Теоретичні і практичні
результати - розроблено напівемпіричний варіант теорії зв'язаних кластерів для вирішення проблеми
врахування електронної кореляції при розрахунках параметрів збурення пі-спряжених систем електричним
полем. Розроблена методика ab initio розрахунку та аналізу поверхні потенціальної енергії двохатомних



систем забезпечує високоточне оцінювання спектральних характеристик молекул в основному та
електронно-збуджених станах. Новизна - в чисельному та аналітичному вигляді отримано CASCCSD
адіабатичні криві потенціальної енергії ряду двохатомних молекул для основного та збуджених електронних
станів. Деталізовано метод заданого (фіксованого) стану в CASCCSD розрахунках електронно-збуджених
станів малих молекул. Створено та протестовано програмний комплекс HERZBERG для аналітичної обробки
чисельних даних ППЕ. Встановлено значну ефективність методу СС (в особливості в не релаксованому
варіанті теорії) при дослідженні нелінійно-оптичних характеристик спряжених молекул. Створено
відповідний програмний комплекс для пі-електронних розрахунків (пі-СС). Ступінь впровадження -
упроваджено в учбовий процес. Сфера (галузь) використання - фізична хімія.

2. Object of study: diatomic molecular systems: BH, FH, LiH, Li2, O2, pi-conjugated molecules. The purpose of the
study - set the advantages of the concept of a fixed state in СС multireference theory in calculations of
electronically excited states of small molecules at the level of experimental accuracy. Develop a semi empirical
version of the CC theory to solve the problem of electron correlation treatment in calculations of the parameter of
pi-conjugated systems perturbation with electric field. Research methods and apparatus - ab initio and semi
empirical methods of quantum chemistry, software package GAMESS; software package CLUSTER; author's
software package of numerical data processing of PES and solutions of the radial Schrodinger equation
(HERZBERG); author's software package for calculation of the dipole (hyper)polarizabilities of conjugated
molecules in the pi-electron approximation (pi-CC). Theoretical and practical results - developed a semi empirical
variant of coupled cluster theory for solving the problem of electron correlation treatment in calculations of the
parameter of pi-conjugated systems perturbation with electric field. The developed ab initio method for
calculation and analysis of the potential energy surface of diatomic systems provides highly accurate estimates of
the spectral characteristics of molecules in the ground and electronically excited states. Novelty - a numerical and
analytical forms of CASCCSD adiabatic potential energy curves for several diatomic molecules for the ground and
electronically excited states were obtained. The method of the given (fixed) state CASCCSD calculations of
electronically excited states of small molecules was detailed. Software package HERZBERG for analytical
processing of the numerical curves of PES was created and tested. It was established significant efficacy of the CC
(in particular, in the unrelaxed version of the theory) in the study of nonlinear-optical properties of conjugated
molecules. It was created the appropriate software package for the pi-electron calculations (pi-CC). The degree of
implementation - implemented in the educational process. Field (area) of use - physical chemistry.
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