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SPECTRAL THEORY

Spectra of Atoms and Spectral Theory of Atomic Hamiltonians ����������������������� 41
William P. Reinhardt

Stieltjes Methods for Schrödinger Spectra: Hilbert-Space
Approximations to the Discrete and Continuum Eigenstates
of Spatially Anisotropic Hamiltonian Operators ��������������������������������������������������� 85

Peter W. Langhoff

CLASSICAL MANY-BODY SYSTEMS

Classical Molecular Dynamics Simulations: Algorithms
and Applications, Stochastic Dynamics, and Free Energies ����������������������������� 136

Wilfred F. van Gunsteren

Collective Phenomena in Statistical Mechanics and the
Geometry of Potential Energy Hypersurfaces ����������������������������������������������������� 156

Frank H. Stillinger

QUANTUM DYNAMICS

Quantum Evolution in External Electromagnetic Fields:
Exact Results and Asymptotic Approximations ��������������������������������������������������� 175

T.A. Osborn



New Time-Dependent and Time-Independent
Computational Methods for Molecular Collisions ��������������������������������������������� 207

Donald J. Kouri, Yan Sun, Richard C. Mowrey, John Z. H. Zhang,
Donald G. Truhlar, Kenneth Haug, and David W. Schwenke

DYNAMICAL GROUPS

Lie Algebraic Approach to Molecular Structure and Dynamics ����������������������� 245
R. D. Levine

Lie Algebraic Approach to the Many-Electron Correlation Problem ������������� 262
Josef Paldus

Unitary Group Approach to Configuration Interaction
Calculations of the Electronic Structure of Atoms and Molecules ������������������� 300

Isaiah Shavitt


