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Тема дисертації:
1. Нові аспекти в теорії та методах обчислення багаточастинкових квантових систем. Застосування до
електронної структури молекул.

2. New aspects in theory and computational methods for many-body quantum systems. Applications to the
electronic structure of molecules.

Реферат:
1. Електронна структура молекул. Розробити ефективний підхід до розв'язання проблем квантової теорії
молекул, сформульованих як задачі на власні значення з обмеженнями ортогональності на власні вектори.
Методи дослідження використовують методи теорії лінійних операторів у гільбертових просторах, варіаційні
методи для стаціонарних станів та методи багаточастинкової теорії збурень. Розв'язано проблеми
варіаційного визначення енергій збуджених станів, проблему недіагональних множників Лагранжа у теорії
відкритих оболонок та проблеми оптимізації одночастинкових базисів. Запропоновані методи і розроблені
на їх основі пакети комп'ютерних програм мають переваги у порівнянні з традиційними аналогами і



забезпечують високу точність розрахунків енергій електронного збудження.

2. . Electronic structure of molecules. To develop an effective approach to solving the problems in quantum theory
of molecules, which can be formulated in terms of eigenvalue problems with the orthogonality constraints
imposed on the eigenvectors. The methods of investigation employ the linear operator methods in the Hilbert
space, variational and many-body perturbational methods. One has been solved a variational problem for
determination of excited states having the same symmetry as the ground one, the problem for off-diagonal
Lagrangian multipliers and basis set optimization problems. The proposed methods and software packages based
on them have advantages in a comparison with the traditional ones and are capable supporting high precision
electronic excitation energies of molecules.
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