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1. Багаточастинковi ефекти в процесах електронного збудження i фотоiонiзацiє p- оболонок супряжених
органiчних молекул

2. Many-body effects in the p-shell electron excitation and photoionization processes of conjugated organic
molecules

Реферат:
1. Деталiзовано загальну багаточастинкову теорiю фотоiонiзацiє p-оболонок i багато- фотонних pp*
переходiв в супряжених молекулах. Основнi об'їкти теорiє, такi як дайсонiвськi спiн-орбiталi (ДО) та єх
узагальнення дослiджено з позицiй коварiантноє квантовоє хiмiє. Зокрема, для ДО вперше повнiстю
розв'язано задачу вiдокремлення спiнових змiнних i проведено конкретнi розрахунки на засадах теорiє
повноє конфiгурацiйноє взаїмодiє. Показано, що ДО з'являються також при вивченнi мiжмолекулярного
переносу заряду та iонiзацiє зiткненням за Пеннiнгом. Запропоновано нову обчислювальну процедуру
розрахунку реактивного поля, що дiї на молекулу та єє iоннi форми в дiелектричному континуумi, i дано
спрощенi схеми оцiнки поляризацiйних внескiв до iонноє сольватацiє супряжених катiон- радикалiв.

2. The general many-body theory of the p-shell photoionization and multiphoton pp*-transitions in conjugated
hydrocarbons is examined in detail. The main entities of the theory such as the Dyson spin-orbitals (DOs) and their



generalizations are investigated within the covariant quantum chemistry. Specifically, for these objects the spin
separation procedure is first solved completely and some concrete p-systems are calculated at the full-CI level. It
is shown that the some DOs make their appearance when treating intermolecular charge transfer or collisional
ionization processes such as the Penning effect. A new computational procedure for the reaction field acting on a
molecule or its ions in dielectric medium is proposed and some simplified schemes for estimating polarization
contributions into ion solvation of the conjugated cation-radicals are suggested as well.
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