
I. £ÄÇÆÇÐËÇ
¯ÑÄÇÌÛËÇ ÆÑÔÕËÉÇÐËâ Ä ÑÃÎÂÔÕË ÕÇÑÓÇÕËÚÇÔÍÑÌ ØËÏËË ÄÑ
ÏÐÑÅÑÏ ÑÃÖÔÎÑÄÎÇÐÞ ÓÂÊÄËÕËÇÏ ÍÄÂÐÕÑÄÑÌ ØËÏËË. £ÐÇÆÓÇ-
ÐËÇ ÍÑÏÒßáÕÇÓÑÄ Ô ÄÇÍÕÑÓÐÞÏË ÒÓÑÙÇÔÔÑÓÂÏË, ÕÂÍËØ ÏÂÓÑÍ
ÍÂÍ CRAY Ë CYBER, Ä ÍÑÐÙÇ 1970-Ø ë ÐÂÚÂÎÇ 1980-Ø ÅÑÆÑÄ
ÔËÎßÐÑ ÒÑÄÎËâÎÑ ÐÂ ÔÕÂÕÖÔ ÍÄÂÐÕÑÄÑ-ØËÏËÚÇÔÍËØ ÓÂÔÚÇÕÑÄ.1

¦ÜÇ ÃÑÎÇÇ ÓÇÊÍËÇ ÒÇÓÇÏÇÐÞ Ä ÍÑÏÒßáÕÇÓÐÑÌ ÍÄÂÐÕÑÄÑÌ
ØËÏËË ÒÓÑËÊÑÛÎË ÒÑÔÎÇ ÒÑâÄÎÇÐËâ ÍÑÏÒßáÕÇÓÑÄ Ô ÒÂÓÂÎ-
ÎÇÎßÐÑ ÓÂÃÑÕÂáÜËÏË ÒÓÑÙÇÔÔÑÓÂÏË.

±ÓËÎÑÉÇÐËâ ÍÑÏÒßáÕÇÓÐÞØ ÍÄÂÐÕÑÄÑ-ØËÏËÚÇÔÍËØ ÏÇÕÑ-
ÆÑÄ Ä ÐÂÔÕÑâÜÇÇ ÄÓÇÏâ ÄÞÛÎË ÆÂÎÇÍÑ ÊÂ ÒÓÇÆÇÎÞ ÕÓÂÆËÙËÑÐ-
ÐÞØ ÓÂÊÆÇÎÑÄ ØËÏËË (ÑÓÅÂÐËÚÇÔÍÑÌ, ÐÇÑÓÅÂÐËÚÇÔÍÑÌ, ×ËÊËÚÇ-
ÔÍÑÌ) Ë ÓÂÔÒÓÑÔÕÓÂÐËÎËÔß ÐÂ ÏÐÑÅËÇ ÑÃÎÂÔÕË ×ËÊËÍË, ÃËÑÎÑ-
ÅËË, ×ÂÓÏÂÍÑÎÑÅËË, ÏÂÕÇÓËÂÎÑÄÇÆÇÐËâ Ë Õ.Æ. ¬ÓÖÅ àÕËØ ÒÓË-
ÎÑÉÇÐËÌ ÓÂÔÛËÓâÇÕÔâ, ÒÑÔÍÑÎßÍÖ ÒÑâÄÎâÇÕÔâ ÄÔÇ ÃÑÎßÛÇ
ÊÂÆÂÚ, ÆÎâ ÓÇÛÇÐËâ ÍÑÕÑÓÞØ ÏÑÅÖÕ ÃÞÕß ËÔÒÑÎßÊÑÄÂÐÞ
ÏÇÕÑÆÞ ÍÑÏÒßáÕÇÓÐÑÌ ØËÏËË, ÔÕÂÄÛÇÌ ÑÃÜÇÒÓËÊÐÂÐÐÞÏ
ËÔÕÑÚÐËÍÑÏ ÙÇÐÐÑÌ ËÐ×ÑÓÏÂÙËË. ¬ÑÏÒßáÕÇÓ ÏÑÉÇÕ ÆÑÒÑÎ-

ÐËÕß (Â ËÐÑÅÆÂ Ë ÊÂÏÇÐËÕß) ÕÓÂÆËÙËÑÐÐÖá ÎÂÃÑÓÂÕÑÓÐÖá
ÕÇØÐËÍÖ, ÇÔÎË àÍÔÒÇÓËÏÇÐÕÂÎßÐÂâ ËÐ×ÑÓÏÂÙËâ ÑÍÂÊÞÄÂÇÕÔâ
ÐÇÆÑÔÕÂÕÑÚÐÑÌ ËÎË ÇÇ ÐÇÎßÊâ ÒÑÎÖÚËÕß ÄÔÎÇÆÔÕÄËÇ ÕÇÏÒÇÓÂ-
ÕÖÓÐÞØ, ÍÑÐÙÇÐÕÓÂÙËÑÐÐÞØ, ÏÇÕÑÆËÚÇÔÍËØ ÑÅÓÂÐËÚÇÐËÌ.

¯ÂÆÇÉÐÞÇ ÍÄÂÐÕÑÄÑ-ØËÏËÚÇÔÍËÇ ÒÓÑÅÐÑÊÞ àÎÇÍÕÓÑÐÐÑÅÑ
ÔÕÓÑÇÐËâ Ë ×ËÊËÍÑ-ØËÏËÚÇÔÍËØ ÒÂÓÂÏÇÕÓÑÄ ÏÑÎÇÍÖÎâÓÐÞØ
ÔËÔÕÇÏ ÃÂÊËÓÖáÕÔâ ÐÂ ÃÑÎÇÇ ÔÕÓÑÅËØ, ÚÇÏ ÑÆÐÑàÎÇÍÕÓÑÐÐÑÇ
ÒÓËÃÎËÉÇÐËÇ ·ÂÓÕÓË ë¶ÑÍÂ (HF), ÐÇàÏÒËÓËÚÇÔÍËØ (ab initio)
ÏÇÕÑÆÂØ, Ä ÍÑÕÑÓÞØ ÖÚËÕÞÄÂÇÕÔâ àÎÇÍÕÓÑÐÐÂâ ÍÑÓÓÇÎâÙËâ.
²ÂÊÄËÕËá ËÏÇÐÐÑ ÕÂÍËØ ÏÇÕÑÆÑÄ ÖÆÇÎâÇÕÔâ ÑÔÑÃÑÇ ÄÐËÏÂ-
ÐËÇ.1 ë 5 £ ÓÇÊÖÎßÕÂÕÇ Í ÐÂÔÕÑâÜÇÏÖ ÄÓÇÏÇÐË ÓÂÊÓÂÃÑÕÂÐÑ
ÏÐÑÉÇÔÕÄÑ ÍÑÏÒßáÕÇÓÐÞØ ÒÓÑÅÓÂÏÏ, ÒÑÊÄÑÎâáÜËØ Ä ÕÑÌ
ËÎË ËÐÑÌ ÔÕÇÒÇÐË ÖÚËÕÞÄÂÕß à××ÇÍÕÞ ÍÑÓÓÇÎâÙËË àÎÇÍÕÓÑ-
ÐÑÄ.

¢ÎÂÅÑÆÂÓâ ÒÑÄÔÇÏÇÔÕÐÑÌ ÍÑÏÒßáÕÇÓËÊÂÙËË, Â ÕÂÍÉÇ
ÆÑÔÕÖÒÐÑÔÕË ÆÎâ ØËÏËÍÑÄ ÑÔÐÑÄÐÞØ ÒÂÍÇÕÑÄ ÍÄÂÐÕÑÄÑ-ØËÏË-
ÚÇÔÍËØ ÒÓÑÅÓÂÏÏ ÐÇÍÑÕÑÓÞÇ ËÊ ÕÂÍËØ ÒÓÑÅÓÂÏÏ Ô ÐÇÆÂÄÐËØ
ÒÑÓ ÔÕÂÎË ÔÚËÕÂÕß äÔÕÂÐÆÂÓÕÐÞÏËã. ¦ÔÎË 30 ÎÇÕ ÐÂÊÂÆ Í
ÒÓÑÅÐÑÊÂÏ ÍÄÂÐÕÑÄÞØ ØËÏËÍÑÄ Ä ÎÖÚÛÇÏ ÔÎÖÚÂÇ ÑÕÐÑÔËÎËÔß
ÔÍÇÒÕËÚÇÔÍË, ÕÑ Ä ÐÂÔÕÑâÜÇÇ ÄÓÇÏâ ÒÑâÄËÎÂÔß ÑÒÂÔÐÑÔÕß ÒÇÓÇ-
ÑÙÇÐÍË ÐÂÆÇÉÐÑÔÕË ÓÇÊÖÎßÕÂÕÑÄ ÍÄÂÐÕÑÄÑ-ØËÏËÚÇÔÍËØ ÓÂÔ-
ÚÇÕÑÄ. ¯ÇÎßÊâ ÊÂÃÞÄÂÕß, ÚÕÑ ÏÂÅËÚÇÔÍËÌ ÕÇÓÏËÐ ab initio
ÆÂÎÇÍÑ ÐÇ ÄÔÇÅÆÂ ÏÑÉÇÕ ÔÎÖÉËÕß ÅÂÓÂÐÕËÇÌ ÄÞÔÑÍÑÌ ÕÑÚÐÑÔÕË
ÓÂÔÚÇÕÂ.

¦ÆÄÂ ÎË ÏÑÉÐÑ ÃÞÕß ÖÄÇÓÇÐÐÞÏ Ä ÒÓÂÄËÎßÐÑÔÕË ÍÄÂÐ-
ÕÑÄÑ-ØËÏËÚÇÔÍËØ ÒÓÑÅÐÑÊÑÄ, ÇÔÎË, ÐÂÒÓËÏÇÓ, ÑÛËÃÍË Ä ÑÒÓÇ-
ÆÇÎÇÐËË àÐÇÓÅËË ÔËÔÕÇÏÞ, ËÏÇáÜËÇ ÏÇÔÕÑ ÄÑ ÄÔÇØ ÓÂÔÚÇÕÂØ
ab initio ÄÔÎÇÆÔÕÄËÇ ÐÇÖÚÇÕÂ ËÎË ÐÇÒÑÎÐÑÅÑ ÖÚÇÕÂ à××ÇÍÕÑÄ
ÍÑÓÓÇÎâÙËÌ àÎÇÍÕÓÑÐÑÄ, ÏÑÅÖÕ ÊÐÂÚËÕÇÎßÐÑ ÒÓÇÄÞÛÂÕß ÑÙÇ-
ÐËÄÂÇÏÞÇ àÐÇÓÅËË ÂÍÕËÄÂÙËË, ÃÂÓßÇÓÞ ÄÐÖÕÓÇÐÐËØ ÄÓÂÜÇÐËÌ
Ë ËÐÄÇÓÔËË, àÐÇÓÅËË ÆËÔÔÑÙËÂÙËË ØËÏËÚÇÔÍËØ ÔÄâÊÇÌ Ë Õ.Ò.
±ÑàÕÑÏÖ ÆÎâ ÒÑÎÖÚÇÐËâ ÆÑÔÕÑÄÇÓÐÑÌ ×ËÊËÍÑ-ØËÏËÚÇÔÍÑÌ
ËÐ×ÑÓÏÂÙËË ËÊ ÓÂÔÚÇÕÑÄ ab initio ÐÇÑÃØÑÆËÏÞ à××ÇÍÕËÄÐÞÇ
ÏÇÕÑÆÞ ÖÚÇÕÂ ÍÑÓÓÇÎâÙËË àÎÇÍÕÓÑÐÑÄ. ¯Ç ÔÎÖÚÂÌÐÑ ÒÓÑÃÎÇ-
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ÏÞ ÕÑÚÐÑÅÑ ÓÂÔÚÇÕÂ ÍÑÓÓÇÎâÙËÑÐÐÞØ à××ÇÍÕÑÄ ÐÂ ÑÔÐÑÄÇ
ÒÇÓÄÞØ ÒÓËÐÙËÒÑÄ ÑÕÐÑÔâÕ Í ÚËÔÎÖ ÄÂÉÐÇÌÛËØ Ä ÍÄÂÐÕÑÄÑÌ
ØËÏËË.

¬ ÔÑÉÂÎÇÐËá, ÍÑÏÒßáÕÇÓÐÞÇ ÒÓÑÙÇÆÖÓÞ ÖÔÕÓÂÐÇÐËâ ÍÑÓ-
ÓÇÎâÙËÑÐÐÞØ ÑÛËÃÑÍ äÄÔÕÓÑÇÐÞã ÐÇ ÄÑ ÄÔÇ äÔÕÂÐÆÂÓÕÐÞÇã
ÍÄÂÐÕÑÄÑ-ØËÏËÚÇÔÍËÇ ÒÓÑÅÓÂÏÏÞ. ±ÑÍÂ ÔÑÄÓÇÏÇÐÐÂâ ÄÞÚË-
ÔÎËÕÇÎßÐÂâ ÕÇØÐËÍÂ ÐÇ ÃÖÆÇÕ àÍÔÒÎÖÂÕËÓÑÄÂÕßÔâ ØËÏËÍÂÏË Ô
ÒÑÐËÏÂÐËÇÏ ÇÇ ÑÅÓÂÐËÚÇÐÐÞØ ÄÑÊÏÑÉÐÑÔÕÇÌ, ÆÂÉÇ ÐÂËÃÑÎÇÇ
ÆÑÓÑÅÑÔÕÑâÜËÇ ÓÂÔÚÇÕÞ ab initio ÃÖÆÖÕ ÚÓÇÄÂÕÞ ÂÓÕÇ×ÂÍÕÂÏË
Ë ÐÇÍÑÓÓÇÍÕÐÞÏË ÄÞÄÑÆÂÏË.

¬ÓËÕËÚÇÔÍËÌ ÂÐÂÎËÊ 1 ë 3 ÕÇÐÆÇÐÙËÌ Ë ÒÇÓÔÒÇÍÕËÄ ÓÂÊÄËÕËâ
ÔÑÄÓÇÏÇÐÐÑÌ ÍÄÂÐÕÑÄÑÌ ØËÏËË ÒÑÍÂÊÂÎ, ÚÕÑ ÕÓÂÆËÙËÑÐÐÞÇ
ÓÂÔÚÇÕÞ ab initio, ÑÃÓÂÊÐÑ ÅÑÄÑÓâ, ÄÞÛÎË ÐÂ ÐÇÍÑÕÑÓÞÌ
ÒÓÇÆÇÎ. ¿ÕÑ ÊÂÔÕÂÄÎâÇÕ ËÔÍÂÕß ÒÓËÐÙËÒËÂÎßÐÑ ÐÑÄÞÇ, ÐÇ
ÃÂÊËÓÖáÜËÇÔâ ÐÂ ÒÓËÃÎËÉÇÐËË HF, ÒÖÕË ÓÇÛÇÐËâ ÖÓÂÄÐÇÐËâ
ºÓÇÆËÐÅÇÓÂ ÆÎâ ÏÐÑÅÑàÎÇÍÕÓÑÐÐÞØ ÔËÔÕÇÏ. ²ÂÃÑÕÂâ Ä ÆÂÐ-
ÐÑÏ ÐÂÒÓÂÄÎÇÐËË, ÂÄÕÑÓÞ ÐÂÔÕÑâÜÇÅÑ ÑÃÊÑÓÂ ÒÓÇÆÎÑÉËÎË
ÏÇÕÑÆ ÒÓËÃÎËÉÇÐÐÑÅÑ ÓÇÛÇÐËâ àÕÑÅÑ ÖÓÂÄÐÇÐËâ Ë ÐÂÊÄÂÎË
ÇÅÑ ÏÇÕÑÆÑÏ ÏÐÑÅÑàÎÇÍÕÓÑÐÐÞØ ÄÑÎÐÑÄÞØ ×ÖÐÍÙËÌ (®£¶).6

®ÇÕÑÆ ®£¶ ÑÔÐÑÄÂÐ ÐÂ ÖÅÎÖÃÎÇÐÐÑÏ ÏÂÕÇÏÂÕËÚÇÔÍÑÏ
ÂÐÂÎËÊÇ ÑÃÜÇÒÓËÐâÕÑÌ ÕÓÂÍÕÑÄÍË ×ÖÐÆÂÏÇÐÕÂÎßÐÑÅÑ ÒÓËÐ-
ÙËÒÂ ±ÂÖÎË, Ä ÆÇÌÔÕÄËÕÇÎßÐÑÔÕË ÊÂÒÓÇÜÂáÜÇÅÑ ÐÇ ÕÑÎßÍÑ
äÕÓËÄËÂÎßÐÞÇã, ÐÑ Ë ÏÐÑÉÇÔÕÄÑ ÆÓÖÅËØ, ÍÂÊÂÎÑÔß ÃÞ, ÄÒÑÎÐÇ
ÆÑÒÖÔÕËÏÞØ àÎÇÍÕÓÑÐÐÞØ ÍÑÐ×ËÅÖÓÂÙËÌ. °ÔÑÃÇÐÐÑÔÕß ÒÓÇÆ-
ÎÂÅÂÇÏÑÅÑ ÏÇÕÑÆÂ ÊÂÍÎáÚÂÇÕÔâ Ä ÕÑÏ, ÚÕÑ Ä ÔÑÑÕÄÇÕÔÕÄËË Ô
ÄÑÊÊÓÇÐËâÏË ÓÑÆÑÐÂÚÂÎßÐËÍÑÄ ÍÄÂÐÕÑÄÑÌ ÏÇØÂÐËÍË ì
£.¤ÇÌÊÇÐÃÇÓÅÂ, ±.¥ËÓÂÍÂ, ¿.ºÓÇÆËÐÅÇÓÂ ì ÒÇÓÄÑÔÕÇÒÇÐÐÑÇ
ÊÐÂÚÇÐËÇ ÑÕÄÑÆËÕÔâ ÂÐÂÎËÊÖ ÔÄÑÌÔÕÄ ÖÊÎÑÄÞØ ÒÑÄÇÓØÐÑÔÕÇÌ
ÂÐÕËÔËÏÏÇÕÓËÚÐÞØ ®£¶.

±ÎÂÕ×ÑÓÏÖ ÏÇÕÑÆÂ®£¶ ÔÑÔÕÂÄÎâáÕ ÆÄÂ ×ÖÐÆÂÏÇÐÕÂÎß-
ÐÞØ ÒÑÎÑÉÇÐËâ.

1. °ÃÑÃÜÇÐËÇ 7 ÕÇÑÓÇÏÞ ¬ÖÓÂÐÕÂ ë¤ËÎßÃÇÓÕÂ ÐÂ ÔÎÖÚÂÌ
ÕÑÚÐÑÌ ÐÇÓÇÎâÕËÄËÔÕÔÍÑÌ ÏÐÑÅÑàÎÇÍÕÓÑÐÐÑÌ ÄÑÎÐÑÄÑÌ
×ÖÐÍÙËËC ÆÎâ àÎÇÍÕÓÑÐÐÑÅÑ ÔÑÔÕÑâÐËâ Ô ÊÂÆÂÐÐÞÏ ÔÒËÐÑÏ.

2. °ÓËÅËÐÂÎßÐÂâ ÅËÒÑÕÇÊÂ,8 ÔÑÅÎÂÔÐÑ ÍÑÕÑÓÑÌ ÒÓËÐÙËÒ
±ÂÖÎË ÔÎÇÆÖÇÕ ÕÓÂÍÕÑÄÂÕß ÍÂÍ ÊÂÒÓÇÕ ÆÎâ ÆÄÖØ àÎÇÍÕÓÑÐÑÄ Ô
ÑÆËÐÂÍÑÄÞÏË ÔÒËÐÂÏË ÐÂØÑÆËÕßÔâ ÐÂ ÑÆÐÑÌ Ë ÕÑÌ ÉÇ àÍÄËÒÑ-
ÕÇÐÙËÂÎßÐÑÌ ÒÑÄÇÓØÐÑÔÕË Ä ÆÂÐÐÑÏ ÍÑÐ×ËÅÖÓÂÙËÑÐÐÑÏ ÒÓÑ-
ÔÕÓÂÐÔÕÄÇ.

¬ ÐÂÔÕÑâÜÇÏÖ ÄÓÇÏÇÐË ÏÇÕÑÆ ®£¶ ÂÒÓÑÃËÓÑÄÂÐ ÐÂ
ÐÇÍÑÕÑÓÞØ ÐÂËÃÑÎÇÇ ÒÓÇÆÔÕÂÄËÕÇÎßÐÞØ ÆÎâ ÍÄÂÐÕÑÄÑÌ ÏÇØÂ-
ÐËÍË äÕÇÔÕÑÄÞØ ÔËÔÕÇÏÂØã.

II. ²ÇÕÓÑÔÒÇÍÕËÄÐÞÌ ÄÊÅÎâÆ ÐÂ ÓÂÊÄËÕËÇ
ÐÇàÏÒËÓËÚÇÔÍËØ ÏÇÕÑÆÑÄ Ä ÍÄÂÐÕÑÄÑÌ ØËÏËË
±ÑÔÍÑÎßÍÖ ÏÇÕÑÆ HF Ä ÒÓËÃÎËÉÇÐËË ab initio ÔÄÑÃÑÆÇÐ ÑÕ
àÍÔÒÇÓËÏÇÐÕÂÎßÐÑ ÑÒÓÇÆÇÎâÇÏÞØ ËÎË ÒÑÆÅÑÐÑÚÐÞØ ÒÂÓÂÏÇÕ-
ÓÑÄ Ë ÆÑÒÖÔÍÂÇÕ ÒÓÑÔÕÖá Ë ÐÂÅÎâÆÐÖá ËÐÕÇÓÒÓÇÕÂÙËá ÓÂÔ-
ÔÚËÕÂÐÐÞØ ÔÄÑÌÔÕÄ, ÏÐÑÅËÇ ÍÄÂÐÕÑÄÞÇ ØËÏËÍË ÐÇ ÄËÆâÕ
ÑÔÑÃÑÅÑ ÔÏÞÔÎÂ Ä ÓÂÊÄËÕËË ÂÎßÕÇÓÐÂÕËÄÐÞØ ÇÏÖ ÒÑÆØÑÆÑÄ,
ÔÔÞÎÂâÔß ÐÂ ÐÂÃÎáÆÂÇÏÑÇ Ä ÒÑÔÎÇÆÐÇÇ ÆÇÔâÕËÎÇÕËÇ ÓÇÊÍÑÇ
ÄÑÊÓÂÔÕÂÐËÇ ÔÕÇÒÇÐË ÍÑÏÒßáÕÇÓËÊÂÙËË ÕÇÑÓÇÕËÚÇÔÍËØ ËÔÔÎÇ-
ÆÑÄÂÐËÌ Ë ÐÂ ÖÉÇ ÆÑÔÕËÅÐÖÕÞÌ (ÓÂÄÐÑ ÍÂÍ Ë ÐÂ ÅÓâÆÖÜËÌ)
ÒÓÑÅÓÇÔÔ Ä ÑÃÎÂÔÕË ÄÞÚËÔÎËÕÇÎßÐÑÌ ÕÇØÐËÍË. ¥ÇÌÔÕÄËÕÇÎßÐÑ,
ÄÔÇÅÑ ÎËÛß ÊÂ *50 ÒÑÔÎÇÆÐËØ ÎÇÕ ÒÓÑËÊÑÛÇÎ ÒÇÓÇØÑÆ ÑÕ
ÔÍÂÎâÓÐÞØ ÍÑÏÒßáÕÇÓÑÄ (ÕÓÇØ ÔÏÇÐËÄÛËØ ÆÓÖÅ ÆÓÖÅÂ ÒÑÍÑ-
ÎÇÐËÌ) Í ÔÑÄÓÇÏÇÐÐÞÏ ÄÇÍÕÑÓÐÞÏ ÍÑÏÒßáÕÇÓÂÏ. ±ÓË àÕÑÏ
ÄÞÚËÔÎËÕÇÎßÐÞÇ ÄÑÊÏÑÉÐÑÔÕË ÓÇÊÍÑ ÄÑÊÓÑÔÎË.

£ ÓÂÔÒÑÓâÉÇÐËË ØËÏËÍÑÄ ÖÉÇ ÇÔÕß ÏÑÜÐÞÇ ÍÑÏÒßáÕÇÓÞ
ÐÑÄÑÌ ÂÓØËÕÇÍÕÖÓÞ. ¯Ç ËÔÍÎáÚÇÐÑ, ÚÕÑ ÐÇ ÕÑÎßÍÑ ÔÖÒÇÓ-
ÍÑÏÒßáÕÇÓÞ, ÐÑ Ë ÔËÔÕÇÏÞ ÒÂÓÂÎÎÇÎßÐÑ ÓÂÃÑÕÂáÜËØ
ÍÑÏÒßáÕÇÓÑÄ Ô ÔÑÕÐâÏË ËÎË ÕÞÔâÚÂÏË ÑÆÐÑÄÓÇÏÇÐÐÑ ÆÇÌ-
ÔÕÄÖáÜËØ ÄÞÚËÔÎËÕÇÎßÐÞØ ÃÎÑÍÑÄ ÔÞÅÓÂáÕ ÄÂÉÐÖá ÓÑÎß Ä
ÆÂÎßÐÇÌÛÇÏ ÓÂÊÄËÕËË ÍÄÂÐÕÑÄÑÌ ØËÏËË Ë ÄÞÊÑÄÖÕ ÐÑÄÖá
ÎÂÄËÐÖ ÃÑÎÇÇ ÕÑÚÐÞØ ÓÂÔÚÇÕÑÄ ab initio, ÑÔÐÑÄÞÄÂáÜËØÔâ ÐÂ
ÒÓËÃÎËÉÇÐËË HF. °ÆÐÂÍÑ ÐÂ ÓÂÊÄËÕËË ÕÇÑÓÇÕËÚÇÔÍÑÌ ÍÄÂÐ-
ÕÑÄÑÌ ØËÏËË àÕÑ ÔÍÑÓÇÇ ÄÔÇÅÑ ÔÍÂÉÇÕÔâ ÐÇÅÂÕËÄÐÑ, ÒÑÔÍÑÎßÍÖ

ÅÑÓÂÊÆÑ ÒÓÑÜÇ ÒÓËÎÑÉËÕß ÖÉÇ ÑÔÄÑÇÐÐÞÇ ÕÇÑÓÇÕËÚÇÔÍËÇ
ÏÇÕÑÆÞ Í ÐÑÄÞÏ ÔËÔÕÇÏÂÏ, ÚÇÏ ÓÂÊÓÂÃÂÕÞÄÂÕß ÒÓËÐÙËÒË-
ÂÎßÐÑ ÐÑÄÞÇ ÒÑÆØÑÆÞ.

¯ÂÓâÆÖ Ô ÆÑÔÕÑËÐÔÕÄÂÏË ÒÓËÃÎËÉÇÐËâ ·ÂÓÕÓË ë¶ÑÍÂ ÐÇ
ÔÎÇÆÖÇÕ ÊÂÃÞÄÂÕß Ë Ñ ÇÅÑ ÔÖÜÇÔÕÄÇÐÐÞØ ÐÇÆÑÔÕÂÕÍÂØ. ¿ÕË
ÐÇÆÑÔÕÂÕÍË ÔÄâÊÂÐÞ Ô ÕÇÏ, ÚÕÑ ÒÓË ËÔÒÑÎßÊÑÄÂÐËË ÆÂÐÐÑÅÑ
ÒÓËÃÎËÉÇÐËâ ÍÑÎËÚÇÔÕÄÑ ÆÄÖØàÎÇÍÕÓÑÐÐÞØ ËÐÕÇÅÓÂÎÑÄ ÓÂÔ-
ÕÇÕ ÍÂÍ m(m+1)/2, ÅÆÇ m= n(n+1)/2, n ì ÚËÔÎÑ ÃÂÊËÔÐÞØ
×ÖÐÍÙËÌ. ´ÂÍÂâ ÓÇÊÍÂâ (*n4) ÊÂÄËÔËÏÑÔÕß ÐÂÍÎÂÆÞÄÂÇÕ
ÇÔÕÇÔÕÄÇÐÐÞÇ ÑÅÓÂÐËÚÇÐËâ ÐÂ ÄÞÔÑÍÑÕÑÚÐÞÇ ÓÂÔÚÇÕÞ ab initio
ÃÑÎßÛËØ ÏÑÎÇÍÖÎâÓÐÞØ ÔËÔÕÇÏ. ¬ÓÑÏÇ ÕÑÅÑ, ÐÇÓÇÆÍË ÔÎÖÚÂË,
ÍÑÅÆÂ à××ÇÍÕÞ ÍÑÓÓÇÎâÙËË àÎÇÍÕÓÑÐÑÄ ÄÇÎËÍË. ¯ÂÒÓËÏÇÓ, Ä
ÒÓËÃÎËÉÇÐËË HF ÐÇÂÆÇÍÄÂÕÐÑ ÑÒËÔÞÄÂÇÕÔâ ÆËÔÔÑÙËÂÙËâ
ÆÂÉÇ ÆÄÖØÂÕÑÏÐÞØ ÏÑÎÇÍÖÎ, ÑÔÑÃÇÐÐÑ Be2 Ë F2 (ÕÂÃÎ. 1).
°ÃÞÚÐÑ ÒÑÆÑÃÐÞÇ ÐÇÆÑÔÕÂÕÍË ÏÑÅÖÕ ÃÞÕß ÖÔÕÓÂÐÇÐÞ ÎËÛß
ÚÂÔÕËÚÐÑ ÒÓË ÒÇÓÇØÑÆÇ Í ÏÇÕÑÆÂÏ ÍÑÐ×ËÅÖÓÂÙËÑÐÐÑÅÑ ÄÊÂË-
ÏÑÆÇÌÔÕÄËâ (Conéguration Interaction, CI), ÐÇÔÏÑÕÓâ ÐÂ ÄÒÇ-
ÚÂÕÎâáÜÇÇ ÚËÔÎÑ (*106) ÆÑÒÑÎÐËÕÇÎßÐÑ ÖÚÕÇÐÐÞØ
ÍÑÐ×ËÅÖÓÂÙËÌ.

°ÆÐÂÍÑ ÒÑÒÖÎâÓÐÑÔÕË ÏÇÕÑÆÑÄ CI ÐÇ ÔÒÑÔÑÃÔÕÄÖÇÕ ÕÑ, ÚÕÑ
ÐÇàÏÒËÓËÚÇÔÍËÌ ÓÂÔÚÇÕ, ÒÑ ÕÑÚÐÑÔÕË ÆÑÔÕËÅÂáÜËÌ äÛÓÇÆËÐ-
ÅÇÓÑÄÔÍÑÅÑã ÒÓÇÆÇÎÂ, ÔÕÂÐÑÄËÕÔâ ×ËÊËÚÇÔÍË ÐÇ ÐÂÅÎâÆÐÞÏ Ë
ÇÅÑ ÓÇÊÖÎßÕÂÕÞ, ÍÂÍ Ë ÆÂÐÐÞÇ àÍÔÒÇÓËÏÇÐÕÂ, ÐÇÑÃØÑÆËÏÑ
ËÐÕÇÓÒÓÇÕËÓÑÄÂÕß. ¥ÇÎÑ Ä ÕÑÏ, ÚÕÑ ÒÑÎÐÂâ ÄÑÎÐÑÄÂâ ×ÖÐÍÙËâ
Ä ÄÞÔÑÍÑÕÑÚÐÞØ ÏÇÕÑÆÂØ ab initio Ô ÖÚÇÕÑÏ ÍÑÐ×ËÅÖÓÂÙËÑÐ-
ÐÑÅÑ ÄÊÂËÏÑÆÇÌÔÕÄËâ äÓÂÊÏÂÊÂÐÂã ÒÑ ÏÐÑÅËÏ ÕÞÔâÚÂÏ
ÆÇÕÇÓÏËÐÂÐÕÑÄ, ÐÂÅÎâÆÐÂâ ÕÓÂÍÕÑÄÍÂ ÍÑÕÑÓÞØ ÒÓÑÔÕÑ ÐÇÄÑÊ-
ÏÑÉÐÂ. ³ÎÇÆÖÇÕ ÊÂÏÇÕËÕß, ÚÕÑ ÐÂ ÔÑÄÓÇÏÇÐÐÑÏ àÕÂÒÇ ÓÇÂÎË-
ÊÂÙËâ ÏÇÕÑÆÑÄ CI ÆÎâ ÔÎÑÉÐÞØ ÏÑÎÇÍÖÎâÓÐÞØ ÔËÔÕÇÏ ÐÇ
ÒÑÊÄÑÎâÇÕ ÆÑÔÕËÚß ØÑÕâ ÃÞ 90%-ÅÑ ÖÚÇÕÂ àÐÇÓÅËË ÍÑÓÓÇÎâÙËË
àÎÇÍÕÓÑÐÑÄ.

¯Â ÒÇÓÄÞÌ ÄÊÅÎâÆ, àÕÑ ÆÑÔÕÂÕÑÚÐÑ ÔÕÓÂÐÐÑ. £ ÔÂÏÑÏ ÆÇÎÇ,
ÊÂÆÂÚÂ ÒÓË N=2 (N ì ÚËÔÎÑ àÎÇÍÕÓÑÐÑÄ), ÐÂÒÓËÏÇÓ ÆÎâ
ÂÕÑÏÂ ÅÇÎËâ ËÎË ÏÑÎÇÍÖÎÞ ÄÑÆÑÓÑÆÂ, ÓÇÛÂÇÕÔâ ÄÞÔÑÍÑÕÑÚ-
ÐÞÏ ÐÇàÏÒËÓËÚÇÔÍËÏ ÏÇÕÑÆÑÏ ÐÂ ÔÑÄÓÇÏÇÐÐÑÏ ÍÑÏÒßáÕÇÓÇ
ÊÂ ÆÑÎË ÔÇÍÖÐÆÞ Ô ÕÑÚÐÑÔÕßá ÒÑ àÐÇÓÅËË ÆÑ 1078 Â.Ç., ÐÑ ÆÎâ
N=3 (ÂÕÑÏLi) ËÎËN=4 (ÏÑÎÇÍÖÎÂLiH) ÕÑÕÉÇ ÍÑÏÒßáÕÇÓ Ä
ÎÖÚÛÇÏ ÔÎÖÚÂÇ ÊÂ ÐÇÔÍÑÎßÍÑ ÚÂÔÑÄ ÏÑÉÇÕ ÆÂÕß ÕÑÚÐÑÔÕß ÒÑ
àÐÇÓÅËË*0.001 Â.Ç., Õ.Ç. ÆÎËÕÇÎßÐÑÔÕß ÄÞÒÑÎÐÇÐËâ ÓÂÄÐÑÙÇÐ-
ÐÑÅÑ ÄÞÔÑÍÑÕÑÚÐÑÅÑ ÓÂÔÚÇÕÂ ÖÄÇÎËÚËÄÂÇÕÔâ ÒÓË ÒÇÓÇØÑÆÇ ÑÕ
N=2 Í N=4 ÒÓËÏÇÓÐÑ ÐÂ ÆÇÔâÕß (!) ÒÑÓâÆÍÑÄ. ±ÓË àÕÑÏ
ÒÓÑËÔØÑÆËÕ ÐÂÔÕÑÎßÍÑ ÍÂÕÂÔÕÓÑ×ËÚÇÔÍÑÇ ÖÔÎÑÉÐÇÐËÇ ÊÂÆÂÚË,
ÚÕÑ ÒÓÑÄÇÆÇÐËÇ ÐÇàÏÒËÓËÚÇÔÍËØ ÓÂÔÚÇÕÑÄ Ô ÕÂÍÑÌ ÉÇ ÄÞÔÑÍÑÌ
ÕÑÚÐÑÔÕßá ÆÎâ ÆÑÔÕÂÕÑÚÐÑ ÔÎÑÉÐÞØ àÎÇÍÕÓÑÐÐÞØ ÔËÔÕÇÏ
ÄÑÑÃÜÇ ÐÇ ÒÓÇÆÔÕÂÄÎâÇÕÔâ ÄÑÊÏÑÉÐÞÏ.

¿ÕÑ ÑÊÐÂÚÂÇÕ, ÚÕÑ ÒÓË ÒÇÓÇØÑÆÇ Í ÔËÔÕÇÏÂÏ Ô N=3
ÒÓËÐÙËÒËÂÎßÐÑ ÏÇÐâÇÕÔâ ÓÂÔÚÇÕÐÂâ ÔËÕÖÂÙËâ. CÍÎÂÆÞÄÂÇÕÔâ
ÏÐÇÐËÇ, ÚÕÑ ÄÔÎÇÆÔÕÄËÇ ÊÐÂÚËÕÇÎßÐÑÅÑ ÓÑÔÕÂ ÚËÔÎÂ ÏÂÕÇÏÂ-
ÕËÚÇÔÍËØ ÑÒÇÓÂÙËÌ ÒÓË ËÔÒÑÎßÊÑÄÂÐËË ÔØÇÏÞ ÔÂÏÑÔÑÅÎÂÔÑ-

´ÂÃÎËÙÂ 1. ¿ÐÇÓÅËË ÆËÔÔÑÙËÂÙËË (Ä à£) ÆÄÖØÂÕÑÏÐÞØ ÏÑÎÇÍÖÎ.1

®ÑÎÇÍÖÎÂ ²ÂÔÚÇÕ Ä ÒÓËÃÎËÉÇÐËË HF ¿ÍÔÒÇÓËÏÇÐÕ

H2 3.64 4.75
Li2 0.17 1.07
Be2 ³Ï.a 0.10
B2 0.89 3.09
C2 0.79 6.32
N2 5.20 9.91
O2 1.28 5.22
F2 71.37 1.66
LiH 1.49 2.52
HF 4.38 6.10

a ±ÓËÃÎËÉÇÐËÇ HF ÒÓËÄÑÆËÕ Í ÚËÔÕÑ äÑÕÕÂÎÍËÄÂÕÇÎßÐÑÌã ÍÓËÄÑÌ
ÊÂÄËÔËÏÑÔÕË àÐÇÓÅËË ÑÕ ÓÂÔÔÕÑâÐËâ ÏÇÉÆÖ âÆÓÂÏË.
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ÄÂÐÐÑÅÑ ÒÑÎâ (Self Consisten Field, SCF) ÆÂÉÇ ÒÓË ÐÇÊÐÂÚË-
ÕÇÎßÐÑÏ ÖÄÇÎËÚÇÐËË ÚËÔÎÂ àÎÇÍÕÓÑÐÑÄ Ä ÏÑÎÇÍÖÎâÓÐÑÌ
ÔËÔÕÇÏÇ ÆÎâ ÃÑÎßÛËÐÔÕÄÂ ÓÂÊÆÇÎÑÄ ØËÏËË Ë ÏÂÕÇÓËÂÎÑÄÇÆÇ-
ÐËâ ÄÞÔÑÍÑÕÑÚÐÞÇ ÓÂÔÚÇÕÞ ab initio ÃÇÔÒÇÓÔÒÇÍÕËÄÐÞ, ÕÂÍ ÍÂÍ
ÑÐË ÄÞÐÖÉÆÇÐÐÑ ÑÓËÇÐÕËÓÑÄÂÐÞ ÐÂ ÔÓÂÄÐËÕÇÎßÐÑ ÏÂÎÞÇ
ÏÑÎÇÍÖÎÞ. ±ÑàÕÑÏÖ ËÔÔÎÇÆÑÄÂÕÇÎË ÒÑ-ÒÓÇÉÐÇÏÖ ÃÑÎßÛÑÇ
ÄÐËÏÂÐËÇ ÖÆÇÎâáÕ ÔÑÄÇÓÛÇÐÔÕÄÑÄÂÐËá ÒÑÎÖàÏÒËÓËÚÇÔÍËØ
ÏÇÕÑÆÑÄ. °ÆÐÂÍÑ ÆÂÐÐÑÇ ÐÂÒÓÂÄÎÇÐËÇ ÐÇ ÑÕÐÑÔËÕÔâ Í ÚËÔÎÖ
ÒÓËÑÓËÕÇÕÐÞØ, ØÑÕâ Ë ËÏÇÇÕ ÑÕÐáÆß ÐÇ ÄÕÑÓÑÔÕÇÒÇÐÐÑÇ ÊÐÂ-
ÚÇÐËÇ. £ ÐÂÔÕÑâÜÇÇ ÄÓÇÏâ ÐÂ ÒÇÓÄÞÌ ÒÎÂÐ ÄÞÆÄËÐÖÕÂ ÒÓÑ-
ÃÎÇÏÂ ÒÑËÔÍÂ ÒÓËÐÙËÒËÂÎßÐÑ ÐÑÄÞØ ÏÇÕÑÆÑÄ ÓÇÛÇÐËâ
ÖÓÂÄÐÇÐËâ ºÓÇÆËÐÅÇÓÂ ÆÎâ ÏÐÑÅÑàÎÇÍÕÓÑÐÐÞØ ÔËÔÕÇÏ.1

³ÒÇÙËÂÎËÔÕÞ Ä ÑÃÎÂÔÕË ÍÄÂÐÕÑÄÑÌ ØËÏËË ÄÔÇ ÚÂÜÇ ÔÕÂÎË
ÑÕÍÂÊÞÄÂÕßÔâ ÑÕ ÃÂÊËÔÐÞØ ÍÑÐÙÇÒÙËÌ, ÔÄâÊÂÐÐÞØ Ô ÏÑÆÇÎßá
ÐÇÊÂÄËÔËÏÞØ ÚÂÔÕËÙ, Ë ÆÑÔÕÂÕÑÚÐÑ ØÑÓÑÛÑ ËÊÄÇÔÕÐÞØ ÃÑÎß-
ÛËÐÔÕÄÖ ×ËÊËÍÑØËÏËÍÑÄ. £ÏÇÔÕÑ àÕÑÅÑ ÑÐË ÔÕÂÎË ÊÂËÏÔÕÄÑ-
ÄÂÕß ÓÂÊÐÑÑÃÓÂÊÐÞÇ ÕÇÑÓËË ËÊ ×ËÊËÍË ÕÄÇÓÆÑÅÑ ÕÇÎÂ, âÆÇÓÐÑÌ
×ËÊËÍË Ë ÓÑÆÔÕÄÇÐÐÞØ ÑÃÎÂÔÕÇÌ,1 ë 3 Ä ÍÑÕÑÓÞØ ÓÇÛÂáÕÔâ
N-ÚÂÔÕËÚÐÞÇ ÊÂÆÂÚË ÒÓË N??. ²ÂÊÄËÕÞÌ ÆÎâ ËÆÇÂÎßÐÞØ
ÕÓÂÐÔÎâÙËÑÐÐÑ-ËÐÄÂÓËÂÐÕÐÞØ ÑÃÝÇÍÕÑÄ ÏÂÕÇÏÂÕËÚÇÔÍËÌ
ÂÒÒÂÓÂÕ ÓÇÛÇÐËâ ÕÂÍËØ ÊÂÆÂÚ Ä ÒÑÔÎÇÆÐÇÇ ÆÇÔâÕËÎÇÕËÇ ÒÑÆ-
ÄÇÓÅÔâ ÏÑÆË×ËÍÂÙËâÏ, ÔÄâÊÂÐÐÞÏ ÒÓÇÉÆÇ ÄÔÇÅÑ Ô ÑÕÍÂÊÑÏ ÑÕ
ÖÒÓÑÜÇÐËÌ, ÒÓÇÆÑÔÕÂÄÎâÇÏÞØ ÕÓÂÐÔÎâÙËÑÐÐÑÌ ÔËÏÏÇÕÓËÇÌ,
ÒÑÔÍÑÎßÍÖ ÒÑÔÎÇÆÐââ ÐÇ ÔÄÑÌÔÕÄÇÐÐÂ ÍÑÐÇÚÐÞÏ ÏÑÎÇÍÖÎâÓ-
ÐÞÏ ÔËÔÕÇÏÂÏ.

²ÂÊÓÂÃÑÕÂÐÞ ÐÇàÏÒËÓËÚÇÔÍËÇ ÏÇÕÑÆÞ, Ä ÍÑÕÑÓÞØ ËÔÒÑÎß-
ÊÑÄÂÐÑ ÒÑÐâÕËÇ äÂÕÑÏÐÑÅÑ ÒÔÇÄÆÑÒÑÕÇÐÙËÂÎÂã ËÎË à××ÇÍÕËÄ-
ÐÑÅÑ ÑÔÕÑÄÐÑÅÑ ÒÑÕÇÐÙËÂÎÂ (Effective Core Potential (Pseuedo-
potentical), ECP). £ÄÇÆÇÐËÇ ÕÂÍÑÅÑ ÒÑÐâÕËâ ÒÑÊÄÑÎËÎÑ ÔÖÜÇ-
ÔÕÄÇÐÐÑ ÖÒÓÑÔÕËÕß ÓÂÔÚÇÕ Ë ÔÄÇÔÕË ÇÅÑ Í ÓÂÔÔÏÑÕÓÇÐËá
ÕÑÎßÍÑ ÄÂÎÇÐÕÐÞØ àÎÇÍÕÓÑÐÑÄ. £ÔÎÇÆÔÕÄËÇ äÒÂÔÔËÄÐÑÔÕËã
ÑÔÕÑÄÐÞØ àÎÇÍÕÓÑÐÑÄ ÄÐÖÕÓÇÐÐËØ àÎÇÍÕÓÑÐÐÞØ ÑÃÑÎÑÚÇÍ
ÚÂÔÕÑ ÐÇ ÖÚËÕÞÄÂáÕ ËØ ÄÎËâÐËÇ ÐÂ ÄÂÎÇÐÕÐÞÇ àÎÇÍÕÓÑÐÞ Ä
âÄÐÑÏ ÄËÆÇ, Â ËÏËÕËÓÖáÕ ÇÅÑ Ô ÒÑÏÑÜßá ECP. ¢ÎÂÅÑÆÂÓâ
àÕÑÏÖ ÕÓÖÆÑÇÏÍÑÔÕß ÐÇàÏÒËÓËÚÇÔÍËØ ÍÄÂÐÕÑÄÑ-ØËÏËÚÇÔÍËØ
ÓÂÔÚÇÕÑÄ ÓÇÊÍÑ ÔÐËÉÂÇÕÔâ. ¬ÓÑÏÇ ÕÑÅÑ, ÒÑâÄÎâÇÕÔâ ÄÑÊÏÑÉ-
ÐÑÔÕß ÔÓÂÄÐËÕÇÎßÐÑ ÒÓÑÔÕÑ ÖÚÇÔÕß ÓÇÎâÕËÄËÔÕÔÍËÇ à××ÇÍÕÞ,
ÊÂ ÍÑÕÑÓÞÇ ÑÕÄÇÕÔÕÄÇÐÐÞ Ä ÑÔÐÑÄÐÑÏ ÑÔÕÑÄÐÞÇ àÎÇÍÕÓÑÐÞ.9

£Ñ ÏÐÑÅËØ ÒÔÇÄÆÑÒÑÕÇÐÙËÂÎßÐÞØ ÏÇÕÑÆÂØ ÒÓÇÆÒÑÎÂ-
ÅÂÇÕÔâ, ÚÕÑ ËÏÇÇÕÔâ Nv ÄÂÎÇÐÕÐÞØ ÂÍÕËÄÐÞØ Ë Nc ÑÔÕÑÄÐÞØ
ÒÂÔÔËÄÐÞØ àÎÇÍÕÓÑÐÑÄ. ±ÑÎÐÞÌ ÅÂÏËÎßÕÑÐËÂÐ (Ä ÂÕÑÏÐÞØ
ÇÆËÐËÙÂØ) ÆÎâ ÔËÔÕÇÏÞ ËÊ N=Nv+Nc àÎÇÍÕÓÑÐÑÄ ÒÓÇÆÔÕÂÄ-
ÎâáÕ Ä ÄËÆÇ
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ÅÆÇ WÃ A�ri� ì ÏÑÆÇÎßÐÞÌ ÒÔÇÄÆÑÒÑÕÇÐÙËÂÎ, ÑÒËÔÞÄÂáÜËÌ
ÄÊÂËÏÑÆÇÌÔÕÄËÇ ÄÂÎÇÐÕÐÞØ àÎÇÍÕÓÑÐÑÄ Ô âÆÓÑÏ Ë àÎÇÍÕÓÑ-
ÐÂÏË ÄÐÖÕÓÇÐÐËØ ÑÃÑÎÑÚÇÍ ÂÕÑÏÂ A, r ì ÓÂÔÔÕÑâÐËÇ ÏÇÉÆÖ
àÎÇÍÕÓÑÐÂÏË, ZA

v ì àÍÓÂÐËÓÑÄÂÐÐÞÌ ÊÂÓâÆ ÂÕÑÏÐÑÅÑ âÆÓÂ
(ZA

v � ZA ÿNA
c ), R ì ÓÂÔÔÕÑâÐËÇ ÏÇÉÆÖ âÆÓÂÏË, A,B ì

ÐÑÏÇÓÂ âÆÇÓ ÂÕÑÏÑÄ, i, j ì ÐÑÏÇÓÂ àÎÇÍÕÓÑÐÑÄ. ¥Îâ ÎáÃÑÅÑ
ØËÏËÚÇÔÍÑÅÑ àÎÇÏÇÐÕÂ ŴA�ri � âÄÎâÇÕÔâ ×ËÍÔËÓÑÄÂÐÐÞÏ Ë
ÕÓÂÐÔ×ÇÓÂÃÇÎßÐÞÏ ÑÒÇÓÂÕÑÓÑÏ, ÍÑÕÑÓÞÌ ÑÃÞÚÐÑ ÑÒÓÇÆÇ-
ÎâáÕ ËÊ ÓÂÔÚÇÕÑÄ ÂÕÑÏÐÞØ ÄÑÎÐÑÄÞØ×ÖÐÍÙËÌ Ä ÒÓËÃÎËÉÇÐËË
HF.

¡ÄÕÑÓÞ ÏÐÑÅËØ ËÔÔÎÇÆÑÄÂÐËÌ ÒÑ ÂÐÂÎÑÅËË Ô ÏÇÕÑÆÑÏ
ECP ÐÇÃÇÊÖÔÒÇÛÐÑ ËÔÒÑÎßÊÑÄÂÎË ÔØÇÏÞ à××ÇÍÕËÄÐÞØ ÒÑ-
×ÓÂÅÏÇÐÕÐÞØ ÒÑÕÇÐÙËÂÎÑÄ, ËÏËÕËÓÖáÜËØ ÐÂÎËÚËÇ Ä ÏÑÎÇ-
ÍÖÎâÓÐÞØ ÔËÔÕÇÏÂØ ØËÏËÚÇÔÍË ÐÇÂÍÕËÄÐÞØ ×ÖÐÍÙËÑÐÂÎßÐÞØ
ÅÓÖÒÒ. ªÐÕÖËÕËÄÐÞÇ ÆÑÄÑÆÞ Ä ÒÑÎßÊÖ ÕÂÍËØ ÔØÇÏ ÄÞÅÎâÆâÕ
ÆÑÔÕÂÕÑÚÐÑ ÖÃÇÆËÕÇÎßÐÑ, ØÑÕâ ÄÓâÆ ÎË ËØ ÏÑÉÐÑ ÐÂÊÄÂÕß
ÑÃÑÔÐÑÄÂÐÐÞÏË.

³ ÖÚÇÕÑÏ ËÊÎÑÉÇÐÐÑÅÑ ÄÞÛÇ ÎÇÅÍÑ ÒÑÐâÕß, ÒÑÚÇÏÖ ÐÂ
ÒÇÓÄÞÌ ÒÎÂÐ Ä ÍÄÂÐÕÑÄÑÌ ØËÏËË ÐÇÍÑÕÑÓÞÇ ËÔÔÎÇÆÑÄÂ-
ÕÇÎË 10 ë 20 ÔÕÂÎË ÄÞÆÄËÅÂÕß ÕÇÑÓËá ×ÖÐÍÙËÑÐÂÎÂ ÒÎÑÕÐÑÔÕË
(Density Functional Theory, DFT). ªÆÇâ ËÔÒÑÎßÊÑÄÂÕß DFT Ä

ÓÂÔÚÇÕÂØ ÒÑÎÐÞØ àÐÇÓÅËÌ ÑÔÐÑÄÐÑÅÑ ÔÑÔÕÑâÐËâ ÏÐÑÅÑàÎÇÍÕ-
ÓÑÐÐÞØ ÔËÔÕÇÏ ÒÓËÐÂÆÎÇÉËÕ ´ÑÏÂÔÖ Ë ¶ÇÓÏË.21, 22 £ ËØ
ÏÑÆÇÎË ÆÄËÉÇÐËÇ àÎÇÍÕÓÑÐÑÄ ÒÓÇÆÒÑÎÂÅÂÇÕÔâ ÒÑÎÐÑÔÕßá
ÐÇÍÑÓÓÇÎËÓÑÄÂÐÐÞÏ. ±ÓË àÕÑÏ ÓÇÂÎßÐÑÏÖ N-àÎÇÍÕÓÑÐÐÑÏÖ
ÑÃÝÇÍÕÖ ÔÕÂÄËÕÔâ Ä ÔÑÑÕÄÇÕÔÕÄËÇ ÐÇÍÑÕÑÓÂâ ×ËÍÕËÄÐÂâ
(ÄÞÏÞÛÎÇÐÐÂâ) ÔËÔÕÇÏÂ ÐÇÄÊÂËÏÑÆÇÌÔÕÄÖáÜËØ àÎÇÍÕÓÑÐÑÄ,
ÍÑÕÑÓÂâ ÇÏÖ ÐÇ ÕÑÉÆÇÔÕÄÇÐÐÂ, Â ÎËÛß àÍÄËÄÂÎÇÐÕÐÂ. ¿ÕÂ
ÔËÔÕÇÏÂ ËÏÇÇÕ ÕÂÍÖá ÉÇ àÎÇÍÕÓÑÐÐÖá ÒÎÑÕÐÑÔÕß r(r), ÍÂÍ Ë
ËÔØÑÆÐÂâ ÔËÔÕÇÏÂ, ÔÑÔÕÑâÜÂâ ËÊ ÄÊÂËÏÑÆÇÌÔÕÄÖáÜËØ àÎÇÍÕ-
ÓÑÐÑÄ.

±ÑÐÂÚÂÎÖ ÏÑÆÇÎß ´ÑÏÂÔÂ ë¶ÇÓÏË ÄÑÔÒÓËÐËÏÂÎË ÍÂÍ
ÒÑÎÇÊÐÑÇ ÖÒÓÑÜÇÐËÇ, ÑÔÐÑÄÂÐÐÑÇ ÐÂ ÆÑÒÖÜÇÐËË, ÚÕÑ àÐÇÓÅËâ
ÕÂÍÑÌ ÍÄÂÐÕÑÄÑÌ ÔËÔÕÇÏÞ ÏÑÉÇÕ ÃÞÕß ÄÞÓÂÉÇÐÂ Ä ÕÇÓÏËÐÂØ
àÎÇÍÕÓÑÐÐÑÌ ÒÎÑÕÐÑÔÕË. ¿ÕÂ ÅËÒÑÕÇÊÂ ÒÑÎÖÚËÎÂ ×ÑÓÏÂÎßÐÑÇ
ÆÑÍÂÊÂÕÇÎßÔÕÄÑ Ä ÄËÆÇ ÕÇÑÓÇÏÞ·ÑÇÐÃÇÓÅÂ ë¬ÑÐÂ,10 ÔÑÅÎÂÔÐÑ
ÍÑÕÑÓÑÌ àÐÇÓÅËâ ÑÔÐÑÄÐÑÅÑ ÔÑÔÕÑâÐËâ ÔËÔÕÇÏÞ àÎÇÍÕÓÑÐÑÄ ÄÑ
ÄÐÇÛÐÇÏ ÒÑÎÇ âÄÎâÇÕÔâ ×ÖÐÍÙËÑÐÂÎÑÏ ÑÕ ÑÆÐÑÚÂÔÕËÚÐÑÌ
ÒÎÑÕÐÑÔÕË r(r), ÒÓËÚÇÏ ÇÆËÐÔÕÄÇÐÐÞÏ. ³ ÒÑâÄÎÇÐËÇÏ àÕÑÌ
ÕÇÑÓÇÏÞ ÓÇÊÍÑ ÖÔËÎËÎÔâ ËÐÕÇÓÇÔ ËÔÔÎÇÆÑÄÂÕÇÎÇÌ Í DFT.

²ÂÊÎËÚÐÞÇ ÏÑÆË×ËÍÂÙËË ÕÇÑÓËË ×ÖÐÍÙËÑÐÂÎÂ ÒÎÑÕÐÑÔÕË
ÑÒËÔÂÐÞ Ä ÏÐÑÅÑÚËÔÎÇÐÐÞØ ÒÖÃÎËÍÂÙËâØ (ÔÏ, ÐÂÒÓËÏÇÓ,
ÓÂÃÑÕÞ 12 ë 14). ³ÕÑËÕ ÑÕÏÇÕËÕß, ÚÕÑ ÒÓËÄÐÇÔÇÐÐÂâ ËÊ ×ËÊËÍË
ÕÄÇÓÆÑÅÑ ÕÇÎÂ ÓÂÐÐââ ÏÑÆÇÎß ³ÎàÕÇÓÂ ÒÑ ÔÖÜÇÔÕÄÖ ÔÄÑÆËÕ
ÒÓÑÃÎÇÏÖ ÓÇÛÇÐËâ ÏÐÑÅÑÚÂÔÕËÚÐÑÅÑ ÖÓÂÄÐÇÐËâ ºÓÇÆËÐÅÇÓÂ
Í ÓÇÛÇÐËá ÑÆÐÑÚÂÔÕËÚÐÑÅÑ ÆË××ÇÓÇÐÙËÂÎßÐÑÅÑ ÖÓÂÄÐÇÐËâ�
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ÅÆÇ VXa
c �r� ì ÍÖÎÑÐÑÄÔÍËÌ ÒÑÕÇÐÙËÂÎ (ÄÍÎáÚÂáÜËÌ ÄÍÎÂÆ

àÎÇÍÕÓÑÐÐÑÅÑ ÔÂÏÑÆÇÌÔÕÄËâ), VXa
e �r� ì ÑÃÏÇÐÐÞÌ ÔÎàÕÇÓÑÄ-
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CXa
i ì ÑÆÐÑàÎÇÍÕÓÑÐÐÂâ ÑÓÃËÕÂÎß, eXa

i ì ÇÇ àÐÇÓÅËâ.
£ÞÓÂÉÇÐËâ (2) Ë (3) ÑÕÓÂÉÂáÕ ÔÖÜÐÑÔÕß ÕÂÍ ÐÂÊÞÄÂÇÏÑÅÑ

ÏÇÕÑÆÂ·a . ®ÂÔÛÕÂÃÐÞÌ ÒÂÓÂÏÇÕÓ a ÄÑÊÐËÍ ËÔÕÑÓËÚÇÔÍË ÒÓË
ÔÕÂÐÑÄÎÇÐËË ·a-ÏÇÕÑÆÂ Ë ÄØÑÆËÕ Ä ÇÅÑ ÐÂÊÄÂÐËÇ. £ ÓÂÔÚÇÕÂØ
ÑÃÞÚÐÑ ÒÓËÐËÏÂáÕ ÊÐÂÚÇÐËÇ a ËÊ ËÐÕÇÓÄÂÎÂ ÑÕ 2/3 ÆÑ 1.

³ÎàÕÇÓÑÄÔÍËÌ ÒÑÕÇÐÙËÂÎ ÏÐÑÅËÇ ÅÑÆÞ ÖÔÒÇÛÐÑ ÒÓËÏÇ-
ÐâÎË Ä ÍÄÂÐÕÑÄÑÌ ØËÏËË ÐÇÔÏÑÕÓâ ÐÂ ÑÕÔÖÕÔÕÄËÇ ÔÕÓÑÅÑÅÑ
ÕÇÑÓÇÕËÚÇÔÍÑÅÑ ÑÃÑÔÐÑÄÂÐËâ ÇÅÑ ËÔÒÑÎßÊÑÄÂÐËâ Ä ÔÎÖÚÂâØ
ÐÇÑÆÐÑÓÑÆÐÑÌ àÎÇÍÕÓÑÐÐÑÌ ÒÎÑÕÐÑÔÕË. ±ÓË àÕÑÏ ÏÐÑÅÑ ÖÔË-
ÎËÌ ÃÞÎÑ ÔÍÑÐÙÇÐÕÓËÓÑÄÂÐÑ ÐÂ ÒÓÑÃÎÇÏÇ ÔÑÄÇÓÛÇÐÔÕÄÑÄÂ-
ÐËâ ÒÑÕÇÐÙËÂÎÂ (3), ÚÕÑ Ä ÐÇÏÂÎÑÌ ÔÕÇÒÇÐË ÔÒÑÔÑÃÔÕÄÑÄÂÎÑ
ÖÔÒÇÛÐÑÏÖ ÔÕÂÐÑÄÎÇÐËá ÑÃÜËØ ÏÇÕÑÆÑÄ DFT, Ä ÍÑÕÑÓÞØ
×ËÅÖÓËÓÖÇÕ ÑÃÏÇÐÐÑ-ÍÑÓÓÇÎâÙËÑÐÐÞÌ ÒÑÕÇÐÙËÂÎ

Vec �
dEec

dr
, (4)

ÅÆÇ Eec ì ×ÖÐÍÙËÑÐÂÎ ÑÃÏÇÐÐÑ-ÍÑÓÓÇÎâÙËÑÐÐÑÌ àÐÇÓÅËË.
³ÓÇÆË ÓÂÊÐÞØ ÄÂÓËÂÐÕÑÄ DFT Ä ÐÂÔÕÑâÜÇÇ ÄÓÇÏâ ÐÂËÃÑ-

ÎÇÇ ÒÑÒÖÎâÓÐÂ Ë ÃÑÎÇÇ ÆÓÖÅËØ ÓÂÊÄËÕÂ ÄÇÓÔËâ ¬ÑÐÂ ëºàÏÂ
(KS),11 ÍÑÕÑÓÖá Ä ÒÓËÐÙËÒÇ ÏÑÉÐÑ ÓÂÔÔÏÂÕÓËÄÂÕß ÍÂÍ ÍÄÂÐ-
ÕÑÄÑ-ÏÇØÂÐËÚÇÔÍÑÇ ÑÃÑÃÜÇÐËÇ ÏÑÆÇÎË ´ÑÏÂÔÂ ë¶ÇÓÏË.
£ àÕÑÌ ÔØÇÏÇ ÓÇÛÇÐËÇ ÏÐÑÅÑàÎÇÍÕÓÑÐÐÑÅÑ ÖÓÂÄÐÇÐËâ ºÓÇ-
ÆËÐÅÇÓÂ ÔÄÇÆÇÐÑ Í ÓÇÛÇÐËá ÑÆÐÑàÎÇÍÕÓÑÐÐÑÅÑ ÖÓÂÄÐÇÐËâ
ÕËÒÂ (2), Ä ÍÑÕÑÓÑÏ ÒÑÎÐÞÌ à××ÇÍÕËÄÐÞÌ ÒÑÕÇÐÙËÂÎ
âÄÎâÇÕÔâ ÔÖÏÏÑÌ ÕÓÇØ ÒÑÕÇÐÙËÂÎÑÄ: âÆÇÓÐÑÅÑ Vnuc(r), ÍÎÂÔÔË-
ÚÇÔÍÑÅÑ ÍÖÎÑÐÑÄÔÍÑÅÑ ÆÎâ àÎÇÍÕÓÑÐÑÄ Vel(r) Ë ÑÃÏÇÐÐÑ-ÍÑÓ-
ÓÇÎâÙËÑÐÐÑÅÑ Vec(r). ±ÓÇÆÒÑÎÂÅÂÇÕÔâ, ÚÕÑ ÊÐÂÚÇÐËÇ ÑÃÏÇÐÐÑ-
ÍÑÓÓÇÎâÙËÑÐÐÑÅÑ ÒÑÕÇÐÙËÂÎÂ Ä ÕÑÚÍÇ r ÊÂÄËÔËÕ ÕÑÎßÍÑ ÑÕ
àÎÇÍÕÓÑÐÐÑÌ ÒÎÑÕÐÑÔÕË r(r) Ä àÕÑÌ ÕÑÚÍÇ. ²ÇÊÖÎßÕËÓÖáÜÇÇ
ÑÆÐÑàÎÇÍÕÓÑÐÐÑÇ ÖÓÂÄÐÇÐËÇ ÓÇÛÂÇÕÔâ ËÕÇÓÂÙËÑÐÐÑ, ÕÂÍ ÚÕÑ
ÆÂÐÐÂâ ÔØÇÏÂ âÄÎâÇÕÔâ ÔÂÏÑÔÑÅÎÂÔÑÄÂÐÐÑÌ.
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µÓÂÄÐÇÐËÇ KS ÑÚÇÐß ÒÑØÑÉÇ ÐÂ ÖÓÂÄÐÇÐËÇ ·ÂÓÕÓË ë¶ÑÍÂ.
²ÂÊÎËÚËÇ ÊÂÍÎáÚÂÇÕÔâ Ä ÕÑÏ, ÚÕÑ Ä ÖÓÂÄÐÇÐËË KS ÑÓÃËÕÂÎßÐÑ
ÊÂÄËÔËÏÞÌ ÑÃÏÇÐÐÞÌ HF-ÑÒÇÓÂÕÑÓ ×ÑÓÏÂÎßÐÑ ÊÂÏÇÐÇÐ ÐÂ
ÑÃÏÇÐÐÑ-ÍÑÓÓÇÎâÙËÑÐÐÞÌ (ÖÚËÕÞÄÂáÜËÌ ÍÑÓÓÇÎâÙËá
àÎÇÍÕÓÑÐÑÄ) ÑÒÇÓÂÕÑÓ Vec(r), ÍÑÕÑÓÞÌ ÊÂÄËÔËÕ ÑÕ r(r) (Â
ÕÂÍÉÇ ÑÕ ÔÒËÐÑÄÑÌ ÒÎÑÕÐÑÔÕË Ä ÔÒËÐ-ÒÑÎâÓËÊÑÄÂÐÐÞØ
ÄÂÓËÂÐÕÂØ DFT). ¢ÎÂÅÑÆÂÓâ àÕÑÏÖ ×ÑÓÏÂ ÏÂÕÓËÚÐÞØ àÎÇ-
ÏÇÐÕÑÄ äÏÑÆË×ËÙËÓÑÄÂÐÐÑÅÑ ×ÑÍËÂÐÂã ÔÕÂÐÑÄËÕÔâ ÒÓÑÜÇ,
ÒÓËÚÇÏ ÑÆÐÑàÎÇÍÕÓÑÐÐÞÇ ÏÑÎÇÍÖÎâÓÐÞÇ ÑÓÃËÕÂÎË (®°) ci

ÐÂ ÒÓÂÍÕËÍÇ ÏÑÅÖÕ ÃÞÕß ÒÓÇÆÔÕÂÄÎÇÐÞ ÎËÐÇÌÐÞÏË ÍÑÏÃËÐÂ-
ÙËâÏË ÐÇ ÕÑÎßÍÑ ×ÖÐÍÙËÌ ÅÂÖÔÔÑÄÂ ÕËÒÂ (Gaussian Type
Function, GTF), ÐÑ Ë ÆÓÖÅËØ ×ÖÐÍÙËÌ, ÕÂÍËØ ÍÂÍ ÑÓÃËÕÂÎË
ÔÎàÕÇÓÑÄÔÍÑÅÑ ÕËÒÂ (Slater Type Orbital, STO), ÚËÔÎÇÐÐÞÇ
ØÂÓÕÓË ë×ÑÍÑÄÔÍËÇ ÂÕÑÏÐÞÇ ÑÓÃËÕÂÎË, ÒÎÑÔÍËÇ ÄÑÎÐÞ Ë Õ.Ò.
ªÔÒÑÎßÊÑÄÂÐËÇ GTF Ä ÕÇÑÓËË KS, ÍÂÍ Ë Ä ÕÇÑÓËË ·ÂÓÕÓË ë
¶ÑÍÂ, ÒÓËÄÑÆËÕ Í ÖÔÍÑÓÇÐËá ÄÞÚËÔÎÇÐËÌ ÏÐÑÅÑÙÇÐÕÓÑÄÞØ
ËÐÕÇÅÓÂÎÑÄ, ÑÕÍÓÞÄÂÇÕ ÄÑÊÏÑÉÐÑÔÕß ÒÑÔÕÓÑÇÐËâ ÃÂÊËÔÐÞØ
ÐÂÃÑÓÑÄ, ÍÑÕÑÓÞÇ ÆÑÔÕÂÕÑÚÐÑ à××ÇÍÕËÄÐÞ Ë ÕÑÚÐÞ, ÐÑ ËØ
ÓÂÊÏÇÓÞ ÄÔÇ ÇÜÇ ÔÓÂÄÐËÕÇÎßÐÑ ÏÂÎÞ, ÖÒÓÑÜÂÇÕ ÂÐÂÎËÕË-
ÚÇÔÍÑÇ ÑÒÓÇÆÇÎÇÐËÇ ÅÓÂÆËÇÐÕÑÄ àÐÇÓÅËË Ë Õ.Æ. ¢ÑÎÇÇ ÕÑÅÑ,
ÄÇÔß ÐÂÍÑÒÎÇÐÐÞÌ Ä ÕÇÑÓËË HF ÑÒÞÕ ÒÑ ÄÞÃÑÓÖ ÃÂÊËÔÐÞØ
ÐÂÃÑÓÑÄ ÏÑÉÐÑ ËÔÒÑÎßÊÑÄÂÕß ÒÓË ÓÂÔÚÇÕÂØ ÏÑÎÇÍÖÎâÓÐÞØ
ÔËÔÕÇÏ Ä ÓÂÏÍÂØ DFT.

£ ÒÓËÎÑÉÇÐËË Í ÏÑÎÇÍÖÎÂÏ Ô ÃÑÎßÛËÏ ÚËÔÎÑÏ ÂÕÑÏÑÄ
ÓÂÊÎËÚÐÞÇ ÄÂÓËÂÐÕÞ ÒÑÆØÑÆÂ SCF, ÑÔÐÑÄÂÐÐÞÇ ÐÂ DFT,
ÑÍÂÊÞÄÂáÕÔâ ÅÑÓÂÊÆÑ ÒÓËÄÎÇÍÂÕÇÎßÐÇÇ ÏÇÕÑÆÑÄ ab initio,
ÒÑÔÍÑÎßÍÖ ÚËÔÎÑ ÂÓË×ÏÇÕËÚÇÔÍËØ ÑÒÇÓÂÙËÌ ÄDFT ÄÑÊÓÂÔÕÂÇÕ
ÍÂÍ *N 3, Ä ÑÕÎËÚËÇ ÑÕ *N 4 Ä ÒÓËÃÎËÉÇÐËË HF ËÎË *N 5 Ä
ÔØÇÏÇ CI. £ ÐÂÔÕÑâÜÇÇ ÄÓÇÏâ DFT ì ÔÕÓÇÏËÕÇÎßÐÑ ÓÂÊÄË-
ÄÂáÜÂâÔâ ÑÃÎÂÔÕß ÍÄÂÐÕÑÄÑÌ ØËÏËË. ±ÑÒÖÎâÓÐÑÔÕß DFT ÄÑ
ÏÐÑÅÑÏ ÑÃÖÔÎÑÄÎÇÐÂ ÕÇÏ, ÚÕÑ Ô ÇÇ ÒÑÏÑÜßá ÏÑÉÐÑ ËÊÖÚÂÕß
ÆÑÔÕÂÕÑÚÐÑ ÔÎÑÉÐÞÇ, ÓÇÂÎßÐÞÇ, Â ÐÇ äÏÑÆÇÎßÐÞÇã ÑÃÝÇÍÕÞ,
ÊÂÕÓÂÚËÄÂâ ÅÑÓÂÊÆÑ ÏÇÐßÛÇ ÓÇÔÖÓÔÑÄ Ë ÍÑÏÒßáÕÇÓÐÑÅÑ ÄÓÇ-
ÏÇÐË, ÚÇÏ ÒÓË ÒÓÑÄÇÆÇÐËË HF-ÓÂÔÚÇÕÑÄ. ±ÓË àÕÑÏ ÑÃÞÚÐÑ
ÆÑÔÕËÅÂÇÕÔâ ÐÂÏÐÑÅÑ ÎÖÚÛÇÇ ÔÑÅÎÂÔËÇ Ô àÍÔÒÇÓËÏÇÐÕÑÏ, ÑÔÑ-
ÃÇÐÐÑ Ä ÔÎÖÚÂÇ ÔÑÇÆËÐÇÐËÌ ÒÇÓÇØÑÆÐÞØ àÎÇÏÇÐÕÑÄ.15

£ ÏÑÆÇÎË KS ÓÂÄÇÐÔÕÄÑ ÒÎÑÕÐÑÔÕÇÌ r(r) Ä ÓÇÂÎßÐÑÌ Ë Ä
ÔÑÑÕÄÇÕÔÕÄÖáÜÇÌ àÍÄËÄÂÎÇÐÕÐÑÌ ÔËÔÕÇÏÂØ ÑÃÇÔÒÇÚËÄÂÇÕ
×ÖÐÍÙËÑÐÂÎ VKS(r). ¢ÖÆß ÑÐ ËÊÄÇÔÕÇÐ ÕÑÚÐÑ, ÕÑÅÆÂ Ë àÐÇÓÅËá
ÓÇÂÎßÐÑÌ ÔËÔÕÇÏÞ ÏÑÉÐÑ ÃÞÎÑ ÃÞ ÑÒÓÇÆÇÎËÕß ËÊ ÓÇÛÇÐËâ
ÏÑÆÇÎßÐÑÅÑ ÑÆÐÑÚÂÔÕËÚÐÑÅÑ ÖÓÂÄÐÇÐËâ KS. ¬ ÔÑÉÂÎÇÐËá,
ÕÑÚÐÞÌ ÄËÆ àÕÑÅÑ ×ÖÐÍÙËÑÐÂÎÂ ÒÑÚÕË ÐËÍÑÅÆÂ ÐÇ ÃÞÄÂÇÕ
ËÊÄÇÔÕÇÐ, ÒÑàÕÑÏÖ ÑÔÕÂÇÕÔâ ÎËÛß ËÔÒÑÎßÊÑÄÂÕß ÇÅÑ ÏÑÆÇÎß-
ÐÞÇ ×ÑÓÏÞ.

°ÃÏÇÐÐÑ-ÍÑÓÓÇÎâÙËÑÐÐÞÌ ×ÖÐÍÙËÑÐÂÎ ÔÕÂÓÂáÕÔâ ÑÒÓÇ-
ÆÇÎËÕß ÕÂÍËÏ ÑÃÓÂÊÑÏ, ÚÕÑÃÞ ÑÃÇÔÒÇÚËÕß ÕÓÇÃÖÇÏÖá ÕÑÚ-
ÐÑÔÕß ÄÞÚËÔÎÇÐËÌ ÓÂÔÔÏÂÕÓËÄÂÇÏÞØ ÔÄÑÌÔÕÄ. ±ÓË àÕÑÏ, ÍÂÍ
ÒÓÂÄËÎÑ, ÑÃÐÂÓÖÉËÄÂÇÕÔâ ÇÅÑ ÔËÎßÐÂâ ÊÂÄËÔËÏÑÔÕß ÑÕ ÒÓËÐâ-
ÕÑÌ ÅÇÑÏÇÕÓËË ÓÂÔÔÏÂÕÓËÄÂÇÏÑÌ ÔËÔÕÇÏÞ Ë ÄÞÃÑÓÂ ÐÂÃÑÓÂ
ÃÂÊËÔÐÞØ ×ÖÐÍÙËÌ, Â ÕÂÍÉÇ ÐÇÓÇÆÍÑ ÖØÖÆÛÇÐËÇ ÔØÑÆËÏÑÔÕË
ÓÇÊÖÎßÕÂÕÑÄ Ô ÄÑÊÓÂÔÕÂÐËÇÏ ÓÂÊÏÇÓÂ ÃÂÊËÔÂ.23 ±ÑàÕÑÏÖ ÐÇ
ÄÔÇÅÆÂ ÃÞÄÂÇÕ âÔÐÑ, ÐÂÔÍÑÎßÍÑ ÓÇÍÑÏÇÐÆÖÇÏÞÇ ×ÖÐÍÙËÑÐÂÎÞ,
ÑÒÓÑÃËÓÑÄÂÐÐÞÇ ÆÎâ ÒÑÎÖÚÇÐËâ ÑÆÐËØ ØÂÓÂÍÕÇÓËÔÕËÍ, ÔÒÑ-
ÔÑÃÐÞ ÅÂÓÂÐÕËÓÑÄÂÕß ÕÑÚÐÑÔÕß ÒÓÇÆÔÍÂÊÂÐËÌ ÍÂÚÇÔÕÄÇÐÐÑ
ËÐÞØ ØÂÓÂÍÕÇÓËÔÕËÍ ØËÏËÚÇÔÍËØ ÔÑÇÆËÐÇÐËÌ.

¬ ÐÂÔÕÑâÜÇÏÖ ÄÓÇÏÇÐË ÒÓÇÆÎÑÉÇÐ ÓâÆ ÄÞÓÂÉÇÐËÌ ÆÎâ
Vec(r) Ä ÓÂÏÍÂØ ÒÓËÃÎËÉÇÐËâ ÎÑÍÂÎßÐÑÌ ÒÎÑÕÐÑÔÕË (Local
Density, LD).12 ë 15 ±ÑÚÕË ÄÔÇ àÕË ÄÞÓÂÉÇÐËâ ×ÑÓÏÂÎßÐÑ
ÏÑÉÐÑ ÔÄÇÔÕË Í ÔÎÇÆÖáÜÇÌ ×ÑÓÏÖÎÇ:

Vec�r� � a�r�VS
e �r�, (5)

ÄËÆ ÍÑÕÑÓÑÌ ÒÑÆÚÇÓÍËÄÂÇÕ ÄÊÂËÏÑÔÄâÊß ÒÓËÃÎËÉÇÐËâ LD Ô
ÏÇÕÑÆÑÏ Xa (ÔÓÂÄÐËÕÇ Ô ÖÓÂÄÐÇÐËÇÏ (3)). °ÕÏÇÕËÏ ÕÂÍÉÇ, ÚÕÑ
ÓÂÊÓÂÃÑÕÂÐÑ ÏÐÑÉÇÔÕÄÑ ×ÖÐÍÙËÑÐÂÎÑÄ ÎÑÍÂÎßÐÑÌ ÔÒËÐÑÄÑÌ
ÒÎÑÕÐÑÔÕË (Local Spin Density, LSD) Ë ÅÓÂÆËÇÐÕÐÑ-ÍÑÓÓÇÍÕ-
ÐÞØ×ÖÐÍÙËÑÐÂÎÑÄ ÎÑÍÂÎßÐÑÌ ÔÒËÐÑÄÑÌ ÒÎÑÕÐÑÔÕË (Gradient-
Corrected Local Spin Density, GCLSD), ÍÑÕÑÓÞÇ ÐÂÓâÆÖ ÔÑ
ÔÒËÐÑÄÞÏË ÒÎÑÕÐÑÔÕâÏË ra Ë rb ÔÑÆÇÓÉÂÕ ËØ ÅÓÂÆËÇÐÕÞ!ra

Ë !rb, ÖÚËÕÞÄÂáÜËÇ ÐÇÑÆÐÑÓÑÆÐÑÔÕß ÔÒËÐÑÄÞØ ÓÂÔÒÓÇÆÇÎÇ-
ÐËÌ Ä ÓÇÂÎßÐÞØ ÔËÔÕÇÏÂØ ÒÑ ÔÓÂÄÐÇÐËá ÔÑ ÔÒËÐÑÄÞÏË ÓÂÔ-
ÒÓÇÆÇÎÇÐËâÏË Ä ÏÑÆÇÎâØ ÑÆÐÑÓÑÆÐÑÅÑ àÎÇÍÕÓÑÐÐÑÅÑ ÅÂÊÂ, Ä
ÍÑÕÑÓÞØ ÆÄËÉÇÐËÇ àÎÇÍÕÓÑÐÑÄ ÐÇÍÑÓÓÇÎËÓÑÄÂÐÑ.18 ¤ÓÂ-
ÆËÇÐÕÐÑ-ÍÑÓÓÇÍÕÐÞÇ ×ÖÐÍÙËÑÐÂÎÞ ÔÖÜÇÔÕÄÇÐÐÑ ÒÑÄÞÔËÎË
ÐÂÆÇÉÐÑÔÕß ÏÇÕÑÆÑÄ, ÑÔÐÑÄÂÐÐÞØ ÐÂ DFT.

°ÔÑÃÑ ÔÎÇÆÖÇÕ ÑÕÏÇÕËÕß, ÚÕÑ Ä ÔÑÄÓÇÏÇÐÐÑÌ DFT ÒÓËÃÎË-
ÉÇÐËÇ LD ËÅÓÂÇÕ ÒÓËÏÇÓÐÑ ÕÂÍÖá ÉÇ ÓÑÎß, ÍÑÕÑÓÂâ ÑÕÄÑ-
ÆËÕÔâ ÒÓËÃÎËÉÇÐËá HF Ä ÕÇÑÓËË ÏÐÑÅÑàÎÇÍÕÓÑÐÐÞØ ÔËÔÕÇÏ.
£ÏÇÔÕÇ Ô ÕÇÏ ÒÑÆØÑÆ LD ËÏÇÇÕ ÊÐÂÚËÕÇÎßÐÑÇ ÒÓÇËÏÖÜÇÔÕÄÑ,
ÊÂÍÎáÚÂáÜÇÇÔâ Ä ÕÑÏ, ÚÕÑ ÑÐÏÇÐÇÇ ÕÓÖÆÑÇÏÍËÌ, ÐÇÔÏÑÕÓâ ÐÂ
ÚÂÔÕËÚÐÞÌ ÖÚÇÕ ÍÑÓÓÇÎâÙËË àÎÇÍÕÓÑÐÑÄ (Ä ÓÂÏÍÂØ ÏÑÆÇÎÇÌ
àÎÇÍÕÓÑÐÐÑÅÑ ÅÂÊÂ). °ÔÐÑÄÐÂâ ÕÓÖÆÐÑÔÕß ÒÓË ËÔÒÑÎßÊÑÄÂÐËË
ÒÓËÃÎËÉÇÐËâ LD ÊÂÍÎáÚÂÇÕÔâ Ä ÑÕÔÖÕÔÕÄËË ÔÕÓÑÅËØ ÔËÔÕÇÏÂ-
ÕËÚÇÔÍËØ ÏÇÕÑÆÑÄ ËÔÒÓÂÄÎÇÐËâ ÑÛËÃÑÍ, Õ.Ç. ÐÇÓÇÆÍÑ ÄÄÇÆÇÐ-
ÐÞÇ ÒÑÒÓÂÄÍË ÊÂÄËÔâÕ ÑÕ ËÐÕÖËÙËË ËÔÔÎÇÆÑÄÂÕÇÎâ.

±ÑÏËÏÑ ÄÍÎáÚÇÐËâ Ä ×ÖÐÍÙËÑÐÂÎ àÐÇÓÅËË ÅÓÂÆËÇÐÕÐÞØ
ÒÑÒÓÂÄÑÍ ÒÓË ÄÞØÑÆÇ ÊÂ ÒÓÇÆÇÎÞ ÔØÇÏÞ LD ÓÇÂÎËÊÑÄÂÐÂ ËÆÇâ
ÔÑÚÇÕÂÐËâ ÒÓËÃÎËÉÇÐËÌHF Ë LD,19 ÚÕÑ ÒÓËÄÇÎÑ Í ÒÑâÄÎÇÐËá
ÃÑÎÇÇ ÕÓÖÆÑÇÏÍÑÅÑ, ÐÑ Ë ÃÑÎÇÇ ÒÓËÄÎÇÍÂÕÇÎßÐÑÅÑ ÒÑ ÔÄÑÇÌ
ÓÇÊÖÎßÕÂÕËÄÐÑÔÕË ÏÇÕÑÆÂ. £ àÕÑÏ ÏÇÕÑÆÇ ÒÓËÏÇÐâÇÕÔâ ÑÔÑ-
ÃÞÌ ÕÓÇØÒÂÓÂÏÇÕÓËÚÇÔÍËÌ ÅËÃÓËÆÐÞÌ ×ÖÐÍÙËÑÐÂÎ B3LYP
(Becke ëLee ëYang ëParr), ÔÑÆÇÓÉÂÜËÌ ÕÓË ÒÑÎÖàÏÒËÓË-
ÚÇÔÍËØ ÍÑà××ËÙËÇÐÕÂ (a0=0.80, ae=0.72, ac=0.81), ÒÑÆÑÃ-
ÓÂÐÐÞØ ÒÓË ÒÑÆÅÑÐÍÇ Í àÍÔÒÇÓËÏÇÐÕÂÎßÐÞÏ ÆÂÐÐÞÏ
ÊÐÂÚÇÐËÌ 56 àÐÇÓÅËÌ ÂÕÑÏËÊÂÙËË, 42 ÒÑÕÇÐÙËÂÎÑÄ ËÑÐËÊÂÙËË,
8 ÊÐÂÚÇÐËÌ ÔÓÑÆÔÕÄÂ Í ÒÓÑÕÑÐÖ Ë 10 ÊÐÂÚÇÐËÌ ÂÕÑÏÐÞØ
àÐÇÓÅËÌ ÆÎâ ÔÒÇÙËÂÎßÐÑ ÑÕÑÃÓÂÐÐÑÅÑ ÐÂÃÑÓÂ ÏÑÎÇÍÖÎ. £ ÐÂ-
ÔÕÑâÜÇÇ ÄÓÇÏâ Ä ÒÓËÃÎËÉÇÐËË B3LYP ÒÑÄÔÇÏÇÔÕÐÑ ÄÇÆÖÕÔâ
ÄÞÔÑÍÑÕÑÚÐÞÇ ÓÂÔÚÇÕÞ ÕÇÓÏÑØËÏËÚÇÔÍËØ Ë ÔÒÇÍÕÓÑÔÍÑÒË-
ÚÇÔÍËØ ÒÂÓÂÏÇÕÓÑÄ ÐÇÔÎÑÉÐÞØ ÏÑÎÇÍÖÎâÓÐÞØ ÔËÔÕÇÏ. ¶ÖÐÍ-
ÙËÑÐÂÎ B3LYP Ä ÔÑÚÇÕÂÐËË ÔÑ ÔÒÇÙËÂÎßÐÑ ÒÑÔÕÓÑÇÐÐÞÏË
ÃÂÊËÔÐÞÏË ÐÂÃÑÓÂÏË ÖÏÇÓÇÐÐÑÅÑ ÓÂÊÏÇÓÂ ÑÍÂÊÂÎÔâ ÕÂÍÉÇ
ÒÓËÅÑÆÐÞÏ ÆÎâ ËÊÖÚÇÐËâ ÄÊÂËÏÑÔÄâÊË ÔÕÓÖÍÕÖÓÂ ë ÔÄÑÌÔÕÄÑ
(ÔÏ. ÃËÃÎËÑÅÓÂ×Ëá Ä ÓÂÃÑÕÇ 23).

£ÏÇÔÕÇ Ô ÕÇÏ ÂÐÂÎËÊ ËÔÒÑÎßÊÑÄÂÐËâ ÎÑÍÂÎßÐÑÅÑ ÒÓËÃÎË-
ÉÇÐËâ ÆÎâ ÑÃÏÇÐÐÑÅÑ ÄÍÎÂÆÂ, ÒÓÑÄÇÆÇÐÐÞÌ ÂÄÕÑÓÂÏË
ÓÂÃÑÕ 24, 25, ÒÑÍÂÊÂÎ, ÚÕÑ ÊÂ ÐÂËÃÑÎÇÇ ÔÇÓßÇÊÐÞÇ ÑÛËÃÍË ÑÕÄÇÕ-
ÔÕÄÇÐÐÞ ÕÇ ËÊÏÇÐÇÐËâ, ÍÑÕÑÓÞÇ ÒÓÇÕÇÓÒÇÄÂáÕ äÖÅÎÑÄÞÇã
ÖÊÎÑÄÞÇ ÒÑÄÇÓØÐÑÔÕË ÄÑÎÐÑÄÞØ ×ÖÐÍÙËÌ.

£ÇÔßÏÂ ÒÇÓÔÒÇÍÕËÄÐÞÏË ÏÑÅÖÕ ÔÕÂÕß ÍÄÂÐÕÑÄÞÇ ÏÇÕÑÆÞ
®ÑÐÕÇ-¬ÂÓÎÑ (QuantumMonte Carlo, QMC), ÒÓËÄÐÇÔÇÐÐÞÇ Ä
ÍÄÂÐÕÑÄÖá ØËÏËá ËÊ âÆÇÓÐÑÌ ×ËÊËÍË Ä 1970 ë 1980-x
ÅÑÆÂØ.26 ë 28 ¯ÂËÃÑÎÇÇ ÛËÓÑÍÑ ÓÂÔÒÓÑÔÕÓÂÐÇÐÞ ÕÓË ÄÂÓËÂÐÕÂ
QMC-ÒÑÆØÑÆÂ: ÄÂÓËÂÙËÑÐÐÞÌ (Voriational Quantum Monte
Carlo, VQMC), ÆË××ÖÊËÑÐÐÞÌ (Diffusion Quantum Monte
Carlo, DQMC) Ë ÑÒÇÓËÓÖáÜËÌ Ô ÅÓËÐÑÄÔÍËÏË ×ÖÐÍÙËâÏË
(Green's Function Quantum Monte Carlo, GFQMC). ¿ÕË
ÄÂÓËÂÐÕÞ ÒÑ ÔÄÑÇÌ ÒÓËÓÑÆÇ ÕÇÔÐÑ ÔÄâÊÂÐÞ, ÐÑ ÍÂÉÆÑÏÖ ËÊ
ÐËØ ÒÓËÔÖÜË ÔÄÑË ÑÔÑÃÇÐÐÑÔÕË, ÆÑÔÕÑËÐÔÕÄÂ Ë ÐÇÆÑÔÕÂÕÍË.

°ÔÐÑÄÞ ÒÓËÃÎËÉÇÐËâ VQMC Ä ÒÓËÐÙËÒÇ ÕÇ ÉÇ, ÚÕÑ Ë
ÕÓÂÆËÙËÑÐÐÑÅÑ ÂÐÂÎËÕËÚÇÔÍÑÅÑ ÄÂÓËÂÙËÑÐÐÑÅÑ ÒÑÆØÑÆÂ,
ÑÆÐÂÍÑ ÐÇÑÃØÑÆËÏÞÇ ËÐÕÇÅÓÂÎÞ ÐÂØÑÆâÕ ÖÉÇ Ô ÒÑÏÑÜßá
ÔÒÇÙËÂÎßÐÞØ ÏÇÕÑÆÑÄ ®ÑÐÕÇ-¬ÂÓÎÑ. £ àÕÑÏ ÒÓËÃÎËÉÇÐËË
ÑÉËÆÂÇÏÑÇ ÊÐÂÚÇÐËÇ ÒÑÎÐÑÌ àÎÇÍÕÓÑÐÐÑÌ àÐÇÓÅËË hE i
ÑÙÇÐËÄÂáÕ ÒÓË ËÔÒÑÎßÊÑÄÂÐËË ÎÑÍÂÎßÐÞØ àÐÇÓÅËÌ
(Eloc�ĤC0=C0) ÆÎâ ÒÓÑÃÐÑÌ ÄÑÎÐÑÄÑÌ ×ÖÐÍÙËË Ct Ë ÇÇ
ÍÄÂÆÓÂÕÂ Ä ÍÂÚÇÔÕÄÇ ÄÇÔÑÄÑÅÑ ×ÂÍÕÑÓÂ

hE i �

�
C2

t �ĤCt=Ct�dt�
C2

t dt
� lim

n? ?

Xn
i� 1

C2
t �ĤCt=Ct�
Xn
i� 1

Ct
2

. (6)

£ ÄÞÓÂÉÇÐËË (6) ÔÖÏÏËÓÑÄÂÐËÇ ÑÃÞÚÐÑ ÒÓÑÄÑÆâÕ ÒÑ ÒÓÑËÊ-
ÄÑÎßÐÑ ÄÞÃÓÂÐÐÞÏ ÕÑÚÍÂÏ Ä ÍÑÐ×ËÅÖÓÂÙËÑÐÐÑÏ ÒÓÑÔÕÓÂÐ-
ÔÕÄÇ àÎÇÍÕÓÑÐÑÄ, ØÂÓÂÍÕÇÓËÊÖÇÏÑÏ ÄÇÓÑâÕÐÑÔÕâÏË, ÒÓÑÒÑÓ-
ÙËÑÐÂÎßÐÞÏË C2

t . ¬ÂÍ Ë Ä ÂÐÂÎËÕËÚÇÔÍËØ ÄÂÓËÂÙËÑÐÐÞØ
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ÓÂÔÚÇÕÂØ, ÄÇÎËÚËÐÂ hE i âÄÎâÇÕÔâ ÑÙÇÐÍÑÌ äÔÄÇÓØÖã ÛÓÇÆËÐÅÇ-
ÓÑÄÔÍÑÅÑ ÊÐÂÚÇÐËâ àÐÇÓÅËË.

±ÓË ÕÂÍÑÏ ÒÑÆØÑÆÇ ÐÇÕ ÐÇÑÃØÑÆËÏÑÔÕË ÄÞÒÑÎÐâÕß
ÚËÔÎÇÐÐÑÇ ËÐÕÇÅÓËÓÑÄÂÐËÇ, Â ÆÑÔÕÂÕÑÚÐÑ ÆÎâ ÑÒÓÇÆÇÎÇÐËâ
E loc ÄÞÚËÔÎËÕß ÊÐÂÚÇÐËâ ĤCt/Ct Ä ÊÂÆÂÐÐÞØ ÕÑÚÍÂØ. ±ÑàÕÑÏÖ
àÕÂ ×ÖÐÍÙËâ ÏÑÉÇÕ ÒÓËÑÃÓÇÕÂÕß ÎáÃÑÌ ÄËÆ Ë ÆÂÉÇ Ä âÄÐÑÏ
ÄËÆÇ ÔÑÆÇÓÉÂÕß ÏÇÉàÎÇÍÕÓÑÐÐÞÇ ÓÂÔÔÕÑâÐËâ rij . ³ÎÇÆÑÄÂ-
ÕÇÎßÐÑ, Ô ÒÑÏÑÜßá ÑÕÐÑÔËÕÇÎßÐÑ ÒÓÑÔÕÞØ ÒÓÑÃÐÞØ ×ÖÐÍÙËÌ
ÏÑÉÐÑ ÑÃÇÔÒÇÚËÕß ÆÑÔÕÂÕÑÚÐÑ ÕÑÚÐÞÌ ÖÚÇÕ à××ÇÍÕÑÄ ÍÑÓÓÇ-
ÎâÙËË àÎÇÍÕÓÑÐÑÄ, ÚÕÑ ÒÓËÄÇÆÇÕ Í ÅÑÓÂÊÆÑ ÃÑÎÇÇ ÐËÊÍÑÏÖ
ÑÉËÆÂÇÏÑÏÖ ÊÐÂÚÇÐËá àÐÇÓÅËË ÏÑÎÇÍÖÎâÓÐÑÌ ÔËÔÕÇÏÞ, ÚÇÏ
ÊÐÂÚÇÐËÇ, ÑÕÄÇÚÂáÜÇÇ ØÂÓÕÓË-×ÑÍÑÄÔÍÑÏÖ ÒÓÇÆÇÎÖ.26, 27

´ÂÍ ÐÂÊÞÄÂÇÏÞÌ ÆË××ÖÊËÑÐÐÞÌ ÄÂÓËÂÐÕ ÏÇÕÑÆÂ QMC
×ËÊËÚÇÔÍË ÐÂÅÎâÆÇÐ Ë ÆÂÇÕ ÄÞÔÑÍÖá ÕÑÚÐÑÔÕß ÄÞÚËÔÎâÇÏÞØ
àÐÇÓÅÇÕËÚÇÔÍËØ ØÂÓÂÍÕÇÓËÔÕËÍ ÂÕÑÏÑÄ Ë ÏÑÎÇÍÖÎ, ÒÑÔÍÑÎßÍÖ
ÔÕÇÒÇÐß ÖÚÇÕÂ ÍÑÓÓÇÎâÙËÑÐÐÑÌ àÐÇÓÅËË ÐÇÓÇÆÍÑ ÔÑÔÕÂÄÎâÇÕ
80 ë 100%. ¸ÇÎÇÔÑÑÃÓÂÊÐÑÔÕß ËÔÒÑÎßÊÑÄÂÐËâ ÏÇÕÑÆÂ DQMC
ÒÓË ÓÇÛÇÐËË ÔÕÂÙËÑÐÂÓÐÑÅÑ ÖÓÂÄÐÇÐËâ ºÓÇÆËÐÅÇÓÂ

ÿ
X
i

h2

2me

H2
i C�R� � V̂C�R� � EC�R� (7)

ÎÇÅÍÑ ÒÑÐâÕß, ÇÔÎË ÒÓËÐâÕß ÄÑ ÄÐËÏÂÐËÇ ×ÑÓÏÂÎßÐÑÇ ÔØÑÆ-
ÔÕÄÑ ÏÇÉÆÖ ÐÇÔÕÂÙËÑÐÂÓÐÞÏ ÖÓÂÄÐÇÐËÇÏ ºÓÇÆËÐÅÇÓÂ ÆÎâ
ÑÆÐÑÅÑ àÎÇÍÕÓÑÐÂ Ô ÏÂÔÔÑÌ me Ä ÏÐËÏÑÏ ÄÓÇÏÇÐË t=it

h
qC�r; t�

qt
� h2

2me

H2C�r; t� ÿ V̂�r�C�r; t� (8)

Ë ÖÓÂÄÐÇÐËÇÏ ÆË××ÖÊËË Ô ÓÂÊÄÇÕÄÎÇÐËÇÏ

qC�R; t�
qt

� DH2C�R; t� ÿ kC�R; t�, (9)

ÅÆÇ R ì 3N-ÏÇÓÐÞÌ ÄÇÍÕÑÓ, ÊÂÆÂáÜËÌ ÍÑÑÓÆËÐÂÕÞ N àÎÇÍÕ-
ÓÑÐÑÄ Ä ÏÑÎÇÍÖÎâÓÐÑÌ ÔËÔÕÇÏÇ. °ÒÇÓÂÕÑÓ ÒÑÕÇÐÙËÂÎßÐÑÌ
àÐÇÓÅËË ÔËÔÕÇÏÞ ËÏÇÇÕ ÄËÆ

V̂�R� �
XN
i> j

XN e2

rij
ÿ
XN
i� 1

XM
A� 1
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2

riA
�
XM
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XM ZAZBe
2

rAB
, (10)

Ä ÐËÉÐËØ ËÐÆÇÍÔÂØ, ÍÂÍ Ë ÄÞÛÇ, ÃÖÍÄÂÏË i Ë j ÑÃÑÊÐÂÚÇÐÞ
àÎÇÍÕÓÑÐÞ, Â ÃÖÍÄÂÏË A Ë B ì âÆÓÂ; e ì ÊÂÓâÆ àÎÇÍÕÓÑÐÂ;
ZA ìÊÂÓâÆ âÆÓÂA. £ÕÑÓÑÌ ÚÎÇÐ Ä ÒÓÂÄÑÌ ÚÂÔÕË ÖÓÂÄÐÇÐËâ (9)
ÑÒËÔÞÄÂÇÕ ÖÏÇÐßÛÇÐËÇ ÍÑÐÙÇÐÕÓÂÙËË C ÚÂÔÕËÙ, ÆË××ÖÐÆË-
ÓÖáÜËØ Ô ÄÇÓÑâÕÐÑÔÕßá k (ÍÑÐÔÕÂÐÕÂ ÔÍÑÓÑÔÕË ØËÏËÚÇÔÍÑÌ
ÓÇÂÍÙËË ÒÇÓÄÑÅÑ ÒÑÓâÆÍÂ), Â à××ÇÍÕËÄÐÑ ÒÓÑØÑÆËÏÞÌ ËÏË
ÔÎÖÚÂÌÐÞÌ ÒÖÕß Dr ÊÂ ÄÓÇÏâ Dt ÑÒÓÇÆÇÎâÇÕÔâ ÚÇÓÇÊ ÍÑà××Ë-
ÙËÇÐÕ ÆË××ÖÊËË D ÒÑ ÔÑÑÕÐÑÛÇÐËá ¿ÌÐÛÕÇÌÐÂ

D � 1

2

�Dr�2
Dt

. (11)

±ÓË àÕÑÏ ÒÓÇÆÒÑÎÂÅÂÇÕÔâ, ÚÕÑ ÄÇÎËÚËÐÂC(R,t) ÔÑÑÕÄÇÕÔÕÄÖÇÕ
C(R,t), V(R) ì k, h2/2me ì D.

£ ÆË××ÖÊËÑÐÐÑÏ ÄÂÓËÂÐÕÇ ÏÇÕÑÆÂ QMC ×ÖÐÍÙËË C(R,t)
ÒÓËÆÂÇÕÔâ ÔÏÞÔÎ ÒÎÑÕÐÑÔÕË ÄÞÏÞÛÎÇÐÐÞØ äÃÎÖÉÆÂÕÇÎÇÌã, Â
ÒÑËÔÍ ÓÇÛÇÐËâ ÔÕÂÙËÑÐÂÓÐÑÅÑ ÖÓÂÄÐÇÐËâ (7) ÓÂÄÐÑÙÇÐÇÐ
ÒÑËÔÍÖ ÓÇÛÇÐËâ ÖÓÂÄÐÇÐËâ ÕËÒÂ (8) ÆÎâ ÓÂÄÐÑÄÇÔÐÑÅÑ ÖÔÕÑÌ-
ÚËÄÑÅÑ ÔÑÔÕÑâÐËâ. ±ÓË ËÏËÕÂÙËË ÖÓÂÄÐÇÐËâ ºÓÇÆËÐÅÇÓÂ ÄÑ
ÏÐËÏÑÏ ÄÓÇÏÇÐË Dr Ë Dt Ä ÔÑÑÕÐÑÛÇÐËË (11) ÄÞÃËÓÂáÕ
ÕÂÍËÏË, ÚÕÑÃÞ ÄÇÎËÚËÐÂ D ÃÞÎÂ ÃÞ ÃÎËÊÍÂ Í h2/2me . £ ÚÂÔÕ-
ÐÑÔÕË, ÆÎâ ÏÑÎÇÍÖÎÞ H2 Ô ×ËÍÔËÓÑÄÂÐÐÞÏË âÆÓÂÏË A Ë B
(ÒÓËÃÎËÉÇÐËÇ ¢ÑÓÐÂ ë°ÒÒÇÐÅÇÌÏÇÓÂ) ÖÓÂÄÐÇÐËÇºÓÇÆËÐÅÇÓÂ
Ä ÏÐËÏÑÏ ÄÓÇÏÇÐË ËÏÇÇÕ (Ä ÂÕÑÏÐÞØ ÇÆËÐËÙÂØ) ÔÎÇÆÖáÜËÌ
ÄËÆ:

qC
qt
� 1

2
H2
1C�

1

2
H2
2Cÿ VC, (12)

ÒÓËÚÇÏ ÑÒÇÓÂÕÑÓ ÒÑÕÇÐÙËÂÎßÐÑÌ àÐÇÓÅËË (V̂), ÃÇÊ ÖÚÇÕÂ
ÏÇÉÝâÆÇÓÐÑÅÑ ÑÕÕÂÎÍËÄÂÐËâ, ÑÒÓÇÆÇÎâáÕ ÒÑ ×ÑÓÏÖÎÇ

V̂ � ÿ 1

r1A
ÿ 1

r1B
ÿ 1

r2A
ÿ 1

r2B
� 1

r12
, (13)

ÅÆÇ r1A ì ÓÂÔÔÕÑâÐËÇ ÏÇÉÆÖ àÎÇÍÕÓÑÐÑÏ 1 Ë ÒÓÑÕÑÐÑÏ A,
r12 ì ÏÇÉàÎÇÍÕÓÑÐÐÑÇ ÓÂÔÔÕÑâÐËÇ. ´ÑÅÆÂ Ä ÑÃÑÊÐÂÚÇÐËâØ
ÖÓÂÄÐÇÐËâ ÆË××ÖÊËË ËÏÇÇÏ D=1/2 Ë k=V.

¯ÂÓâÆÖ Ô ÏÇÕÑÆÑÏ DQMC ËÔÒÑÎßÊÖáÕ ÏÇÕÑÆ GFQMC,26

ÑÔÐÑÄÂÐÐÞÌ ÐÂ ÕÑÏ, ÚÕÑ ÐÇÊÂÄËÔâÜÇÇ ÑÕ ÄÓÇÏÇÐË ÖÓÂÄÐÇÐËÇ
ºÓÇÆËÐÅÇÓÂ ÏÑÉÇÕ ÃÞÕß ÊÂÒËÔÂÐÑ Ä ×ÑÓÏÇ

ÿ
X
i

H2
i C�R� � k2C�R� � k2

V�R�
E

C�R�, (14)

ÅÆÇ k2=72mE/h2. ¹ÕÑÃÞ ÄÇÎËÚËÐÂ k2 ÃÞÎÂ ÒÑÎÑÉËÕÇÎßÐÑÌ,
ÐÇÑÃØÑÆËÏÑ, ÚÕÑÃÞ àÐÇÓÅËâ ËÏÇÎÂ ÑÕÓËÙÂÕÇÎßÐÞÌ ÊÐÂÍ. ¥Îâ
àÕÑÅÑ ÔÎÇÆÖÇÕ ÊÂÆÂÕß ÒÑÆØÑÆâÜËÌ ÖÓÑÄÇÐß ÑÕÔÚÇÕÂ ÒÑÕÇÐÙË-
ÂÎßÐÑÌ àÐÇÓÅËË. ¶ÖÐÍÙËâ ¤ÓËÐÂ ÆÎâ ÖÓÂÄÐÇÐËâ (14), ÖÆÑÄ-
ÎÇÕÄÑÓâáÜÂâ ÕÓÇÃÖÇÏÞÏ ÅÓÂÐËÚÐÞÏ ÖÔÎÑÄËâÏ (C? 0 ÒÓË
R??), ÏÑÉÇÕ ÃÞÕß ÒÓÇÆÔÕÂÄÎÇÐÂ Ä ÄËÆÇ

G�R?R 0� � K3N=2ÿ1
�2p�3N=2

kjR 0 ÿ Rj
kjR 0 ÿ Rj3N=2ÿ1

, (15)

ÅÆÇ K ì ÏÑÆË×ËÙËÓÑÄÂÐÐÂâ ×ÖÐÍÙËâ ¢ÇÔÔÇÎâ, N ì ÚËÔÎÑ
àÎÇÍÕÓÑÐÑÄ.

±ÑËÔÍ C(R) Ä ÓÂÏÍÂØ ÏÇÕÑÆÂ GFQMC ÑÔÖÜÇÔÕÄÎâÇÕÔâ
ËÕÇÓÂÙËÑÐÐÑ ÒÓË ËÔÒÑÎßÊÑÄÂÐËË ÒÓÑËÊÄÑÎßÐÑÌ ÐÂÚÂÎßÐÑÌ
ÄÑÎÐÑÄÑÌ ×ÖÐÍÙËËC0(R)

Cn�1�R0� �
�
G�R?R0�V�R�

E
Cn�R�dR. (16)

ªÕÇÓÂÙËÑÐÐÖá ÒÓÑÙÇÆÖÓÖ ÄÞÒÑÎÐâáÕ ÆÑ ÕÇØ ÒÑÓ, ÒÑÍÂ ÒÓÑ-
ÄÇÓÍÂ ÐÇ ÒÑÍÂÉÇÕ, ÚÕÑ ÆÑÔÕËÅÐÖÕÂ ÔØÑÆËÏÑÔÕß ÒÓÑÙÇÔÔÂ. ±Ñ
ÔÖÕË G(R?R 0) Ä ÖÓÂÄÐÇÐËË (16) ÒÓÇÆÔÕÂÄÎâÇÕ ÔÑÃÑÌ ÄÇÓÑâÕ-
ÐÑÔÕß ÒÓÇÄÓÂÜÇÐËâ ÑÆÐÑÌ àÎÇÍÕÓÑÐÐÑÌ ÍÑÐ×ËÅÖÓÂÙËË (R) Ä
ÆÓÖÅÖá (R 0) ÊÂ ÔÚÇÕ ÒÓÑËÊÄÑÎßÐÑÅÑ ÆÄËÉÇÐËâ ÍÂÉÆÑÅÑ àÎÇÍÕ-
ÓÑÐÂ.

²ÇÛÇÐËÇ ÖÓÂÄÐÇÐËâ ºÓÇÆËÐÅÇÓÂ ÆÎâ ÏÑÎÇÍÖÎ ÏÇÕÑÆÑÏ
GFQMC ÔÑÒÓâÉÇÐÑ Ô ÒÓÇÑÆÑÎÇÐËÇÏ ÄÇÔßÏÂ ÊÐÂÚËÕÇÎßÐÞØ
ÕÓÖÆÐÑÔÕÇÌ, ÑÃÖÔÎÑÄÎÇÐÐÞØ ÒÓÇÉÆÇ ÄÔÇÅÑ ØÂÓÂÍÕÇÓÑÏ ÍÖÎÑ-
ÐÑÄÔÍÑÅÑ ÒÑÕÇÐÙËÂÎÂ Ë ÕÓÇÃÑÄÂÐËÇÏ ÂÐÕËÔËÏÏÇÕÓËË. ®ÐÑ-
ÅÑàÎÇÍÕÓÑÐÐÖá ÄÑÎÐÑÄÖá ×ÖÐÍÙËá C(R,t), ÊÂÄËÔâÜÖá ÑÕ
ÄÓÇÏÇÐË, Ä ÐÂÚÂÎßÐÞÌ ÏÑÏÇÐÕ [C(R,0)] ÒÓÇÆÔÕÂÄÎâáÕ ÍÂÍ
ÐÂÃÑÓ 3N ÍÑÑÓÆËÐÂÕ àÎÇÍÕÓÑÐÑÄ. ¯ÂÒÓËÏÇÓ, ÆÎâ LiH ÕÂÍÑÌ
ÂÐÔÂÏÃÎß ÃÖÆÇÕ ÔÑÔÕÑâÕß ËÊ 12 ÆÇÍÂÓÕÑÄÞØ ÍÑÑÓÆËÐÂÕ, ÑÒÓÇ-
ÆÇÎâáÜËØ ÒÓÑÔÕÓÂÐÔÕÄÇÐÐÑÇ ÓÂÔÒÑÎÑÉÇÐËÇ ÍÂÉÆÑÅÑ ËÊ ÚÇÕÞ-
ÓÇØ àÎÇÍÕÓÑÐÑÄ. ­áÃÂâ ÊÂÆÂÐÐÂâ àÎÇÍÕÓÑÐÐÂâ ÍÑÐ×ËÅÖÓÂÙËâ
ÑÒÓÇÆÇÎâÇÕ ÑÆÐÖ ÕÑÚÍÖ (R) Ä 3N-ÍÑÑÓÆËÐÂÕÐÑÏ ÒÓÑÔÕÓÂÐÔÕÄÇ,
Â ÐÂÃÑÓ ÕÂÍËØ ÓÂÊÓÇÛÇÐÐÞØ ÍÑÐ×ËÅÖÓÂÙËÌ ÓÂÔÔÏÂÕÓËÄÂáÕ
ÍÂÍ ÍÑÐ×ËÅÖÓÂÙËÑÐÐÞÌ ÂÐÔÂÏÃÎß.

¦ÔÎË ÃÞ ÑÕÔÖÕÔÕÄÑÄÂÎÑ ÄÕÑÓÑÇ ÔÎÂÅÂÇÏÑÇ Ä ÒÓÂÄÑÌ ÚÂÔÕË
ÖÓÂÄÐÇÐËâ (8), ÕÑ ÑÐÑ ÔÑÑÕÄÇÕÔÕÄÑÄÂÎÑ ÃÞ ÑÃÞÚÐÑÏÖ ÖÓÂÄ-
ÐÇÐËá ÆË××ÖÊËË Ô ÍÑà××ËÙËÇÐÕÑÏD Ë ÑÒËÔÞÄÂÎÑ ÃÞ äÃÎÖÉ-
ÆÂÐËÇã ÚÂÔÕËÙ Ä ÍÑÐ×ËÅÖÓÂÙËÑÐÐÑÏ ÒÓÑÔÕÓÂÐÔÕÄÇ. °ÆÐÂÍÑ
ÕÑÎßÍÑ ÒÓË ÐÂÎËÚËË àÕÑÅÑ ÔÎÂÅÂÇÏÑÅÑ ÖÓÂÄÐÇÐËÇ (8) ÏÑÉÇÕ
ÑÒËÔÞÄÂÕß ÄÇÕÄâÜËÇÔâ ÒÓÑÙÇÔÔÞ, ÕÂÍËÇ, ÐÂÒÓËÏÇÓ, ÍÂÍ ÓÂÆËÑ-
ÂÍÕËÄÐÞÌ ÓÂÔÒÂÆ ËÎË àÍÔÒÑÐÇÐÙËÂÎßÐÑÇ ÓÂÊÄËÕËÇ ÒÑÒÖÎâÙËÌ.
´ÂÍÑÇ äÓÂÊÄÇÕÄÎÇÐËÇã ÑÃÖÔÎÑÄÎÇÐÑ ÖÏÇÐßÛÇÐËÇÏ ÒÎÑÕÐÑÔÕË
ÄÇÓÑâÕÐÑÔÕË Ä ÑÃÎÂÔÕâØ Ô ÃÑÎßÛËÏË ÊÐÂÚÇÐËâÏË ÒÑÕÇÐÙËÂÎÂ
V(R) Ë ÇÇ ÖÄÇÎËÚÇÐËÇÏ Ä ÑÃÎÂÔÕâØ Ô ÐÇÃÑÎßÛÑÌ ÒÑÕÇÐÙËÂÎß-
ÐÑÌ àÐÇÓÅËÇÌ.

ªÊ ËÐÕÇÓÒÓÇÕÂÙËË ÖÓÂÄÐÇÐËâ (8) ÍÂÍ ÆË××ÖÊËÑÐÐÑÅÑ ÔÎÇ-
ÆÖÇÕ, ÚÕÑ ÒÎÑÕÐÑÔÕß äÃÎÖÉÆÂÕÇÎÇÌã (Õ.Ç.C(R,t)) ÆÑÎÉÐÂ ÃÞÕß
ÄÔáÆÖ ÒÑÎÑÉËÕÇÎßÐÑÌ. ±ÑÔÍÑÎßÍÖ ×ÂÊÂ ×ÖÐÍÙËË C(R,t) ÒÓÑ-
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ËÊÄÑÎßÐÂ, ×ÖÐÍÙËâ ÏÑÉÇÕ ÃÞÕß ÄÔáÆÖ Ë ÑÕÓËÙÂÕÇÎßÐÑÌ;
ÐÇÑÃØÑÆËÏÑ, ÚÕÑÃÞ ÑÐÂ ÃÞÎÂ ÑÆÐÑÅÑ ÊÐÂÍÂ. ¿ÕÑ ÕÓÇÃÑÄÂÐËÇ
àÍÄËÄÂÎÇÐÕÐÑ ÑÕÔÖÕÔÕÄËá Ö ×ÖÐÍÙËËC(R,t) ÖÊÎÑÄ.

°ÆÐÂÍÑ Ä ÔÎÖÚÂÇ ×ÇÓÏËÇÄÔÍËØ ÔËÔÕÇÏ ®£¶ ÏÑÅÖÕ ËÏÇÕß
ÖÊÎÞ Ë ÏÇÐâÕß ÊÐÂÍ. ±ÑàÕÑÏÖ ÆÎâ ÔÑØÓÂÐÇÐËâ ÂÐÂÎÑÅËË Ô
ÖÓÂÄÐÇÐËÇÏ ÆË××ÖÊËË ÒÓËØÑÆËÕÔâ ÓÂÊÆÇÎßÐÑ ÓÂÔÔÏÂÕÓËÄÂÕß
ÑÃÎÂÔÕË ÒÑÎÑÉËÕÇÎßÐÞØ Ë ÑÕÓËÙÂÕÇÎßÐÞØ ÊÐÂÚÇÐËÌ ®£¶.
´ÂÍÑÌ ÊÂÒÓÇÕ ÐÂ äÃÎÖÉÆÂÐËÇã ÏÇÉÆÖ ÖÍÂÊÂÐÐÞÏË ÑÃÎÂÔÕâÏË
Ä ÏÇÕÑÆÇ QMC ÐÂÊÞÄÂáÕ ÒÓËÃÎËÉÇÐËÇÏ ×ËÍÔËÓÑÄÂÐÐÞØ
ÖÊÎÑÄ. µÓÂÄÐÇÐËÇ (8) ÓÇÛÂÇÕÔâ ÄÂÓËÂÙËÑÐÐÞÏ ÏÇÕÑÆÑÏ ÓÂÊ-
ÆÇÎßÐÑ ÆÎâ ÍÂÉÆÑÌ ÃÇÊÖÊÎÑÄÑÌ ÑÃÎÂÔÕË ÒÓË ÐÂÎÑÉÇÐËË
ÖÔÎÑÄËâ C(R,t)=0 ÕÑÎßÍÑ ÐÂ ÅÓÂÐËÙÇ ÓÂÔÔÏÂÕÓËÄÂÇÏÑÌ ÑÃ-
ÎÂÔÕË. £ ÒÓËÏÇÐÇÐËË Í ÒÓÑÙÇÔÔÖ ÆË××ÖÊËË Ô ÓÂÊÄÇÕÄÎÇÐËÇÏ
àÕÑ ÑÊÐÂÚÂÇÕ, ÚÕÑ, ÍÂÍ ÕÑÎßÍÑ äÃÎÖÉÆÂÕÇÎßã ÑÍÂÊÞÄÂÇÕÔâ ÐÂ
ÅÓÂÐËÙÇ ÔÄÑÇÌ ÑÃÎÂÔÕË, ÑÐ ÒÑÅËÃÂÇÕ.

¥Ñ ÐÇÆÂÄÐÇÅÑ ÄÓÇÏÇÐË ËÔÔÎÇÆÑÄÂÕÇÎË ÖÆÇÎâÎË ÔÓÂÄÐË-
ÕÇÎßÐÑ ÏÂÎÑ ÄÐËÏÂÐËâ ÕÑÒÑÎÑÅËÚÇÔÍÑÌ ÔÕÓÖÍÕÖÓÇ Ë ÆÓÖÅËÏ
ÔÄÑÌÔÕÄÂÏ ÖÊÎÑÄÞØ ÅËÒÇÓÒÑÄÇÓØÐÑÔÕÇÌ ®£¶. ¯Â ÒÓÂÍÕËÍÇ
ÒÓËÏÇÐÇÐËÇ ÏÇÕÑÆÂ QMC, ÍÂÍ ÒÓÂÄËÎÑ, ÔÄâÊÞÄÂÎË ÒÓÇÉÆÇ
ÄÔÇÅÑ Ô ÄÑÊÏÑÉÐÑÔÕßá ÖÔÑÄÇÓÛÇÐÔÕÄÑÄÂÕß ËÏÇáÜËÇÔâ ®£¶
Ô ËÊÄÇÔÕÐÞÏË ÖÊÎÑÄÞÏË ÅËÒÇÓÒÑÄÇÓØÐÑÔÕâÏË.

±ÓÑÃÐÂâ ×ÖÐÍÙËâCt(R, t) ÆÑÎÉÐÂ ÑÃÎÂÆÂÕß ÔÎÇÆÖáÜËÏË
ÔÄÑÌÔÕÄÂÏË:

1) ÃÞÕß ÆÑÔÕÂÕÑÚÐÑ ÒÓÑÔÕÑÌ, ÚÕÑ ÒÑÊÄÑÎËÕ ÃÞÔÕÓÑ ÄÞÚËÔ-
ÎËÕß ÊÐÂÚÇÐËÇ ÔÂÏÑÌ ×ÖÐÍÙËË Ë ÇÇ ÒÓÑËÊÄÑÆÐÞØ;

2) ÃÞÕß ÅÎÂÆÍÑÌ Ë ØÑÓÑÛÑ ÑÒÓÇÆÇÎÇÐÐÑÌ ×ÖÐÍÙËÇÌ ÑÕ
ÂÓÅÖÏÇÐÕÂ R, ÚÕÑÃÞ ÐÇ ÄÑÊÐËÍÂÎË ÕÓÖÆÐÑÔÕË ÒÓË ÄÞÚËÔÎÇÐËË
ÎÑÍÂÎßÐÞØ àÐÇÓÅËÌ (HÃ Ct/Ct);

3) ËÏÇÕß ÖÊÎÑÄÞÇ ÒÑÄÇÓØÐÑÔÕË, ÃÎËÊÍËÇ Í ÛÓÇÆËÐÅÇÓÑÄ-
ÔÍËÏ, ÚÕÑÃÞ ÑÃÇÔÒÇÚËÕß ÆÑÔÕÂÕÑÚÐÑ ÄÞÔÑÍÖá ÕÑÚÐÑÔÕß ÓÂÔ-
ÔÚËÕÞÄÂÇÏÑÌ àÐÇÓÅËË.

¥ÄÂ ÒÑÔÎÇÆÐËØ ÕÓÇÃÑÄÂÐËâ ÄÞÒÑÎÐâáÕÔâ ÕÇÏ ÎÖÚÛÇ, ÚÇÏ
ÃÎËÉÇ Ct Í ÕÑÚÐÑÏÖ ÓÇÛÇÐËá ÖÓÂÄÐÇÐËâ ºÓÇÆËÐÅÇÓÂ.
±ÑàÕÑÏÖ ÙÇÎÇÔÑÑÃÓÂÊÐÑ ËÔÒÑÎßÊÑÄÂÕß ÒÓË ÑÒÓÇÆÇÎÇÐËË Ct

ÄÔÇ, ÚÕÑ ÊÂÓÂÐÇÇ ËÊÄÇÔÕÐÑ ÑÃ ËÔÍÑÏÑÏ ÕÑÚÐÑÏ ÓÇÛÇÐËË (ÖÔÎÑ-
ÄËÇ ÔËÏÏÇÕÓËË, ÅÓÂÐËÚÐÞÇ ÖÔÎÑÄËâ Ë ÆÓ.).

°ÆÐÂ ËÊ ÓÇÍÑÏÇÐÆÂÙËÌ ÂÄÕÑÓÑÄ ÓÂÃÑÕ 27, 28 ÔÑÔÕÑËÕ Ä ÕÑÏ,
ÚÕÑÃÞ àÎÇÍÕÓÑÐÐÑÇ ÍÑÐ×ËÅÖÓÂÙËÑÐÐÑÇ ÒÓÑÔÕÓÂÐÔÕÄÑ ÓÂÊÆÇ-
ÎËÕß ÐÂ ÆÄÇ ÚÂÔÕË Ô ÒÑÏÑÜßá ÅËÒÇÓÒÑÄÇÓØÐÑÔÕË, ÐÂ ÍÑÕÑÓÑÌ
C(R)=0 ÆÎâ ÎáÃÑÌ ÒÂÓÞ àÎÇÍÕÓÑÐÑÄ Ô ÒÂÓÂÎÎÇÎßÐÞÏË
ÔÒËÐÂÏË. ´ÑÅÆÂ ÒÑÎÖÚÇÐÐÂâ ®£¶ ÃÖÆÇÕ ÑÃÎÂÆÂÕß ÐÇÑÃØÑÆË-
ÏÑÌ ÂÐÕËÔËÏÏÇÕÓËÇÌ, ÇÔÎË ÑÐÂ ÊÂÆÂÐÂ ÒÑÎÑÉËÕÇÎßÐÑÌ ÒÑ
ÑÆÐÖ ÔÕÑÓÑÐÖ Ë ÑÕÓËÙÂÕÇÎßÐÑÌ ÒÑ ÆÓÖÅÖá ÔÕÑÓÑÐÖ ÖÊÎÑÄÑÌ
ÅËÒÇÓÒÑÄÇÓØÐÑÔÕË. ¥Îâ ÑÒËÔÂÐËâ ÄÑÊÃÖÉÆÇÐÐÞØ àÎÇÍÕÓÑÐ-
ÐÞØ ÔÑÔÕÑâÐËÌ ÐÇÑÃØÑÆËÏÑ ÃÑÎßÛÇÇ ÚËÔÎÑ ÕÂÍËØ ÅËÒÇÓ-
ÒÑÄÇÓØÐÑÔÕÇÌ.

°ÆÐÂÍÑ ÐÇÕ ÖÄÇÓÇÐÐÑÔÕË Ä ÕÑÏ, ÚÕÑ ÖÍÂÊÂÐÐÑÇ ÒÓÑËÊ-
ÄÑÎßÐÑÇ ÆÇÎÇÐËÇ àÎÇÍÕÓÑÐÐÑÅÑ ÍÑÐ×ËÅÖÓÂÙËÑÐÐÑÅÑ ÒÓÑ-
ÔÕÓÂÐÔÕÄÂ ÒÓËÄÇÆÇÕ Í ÄÑÎÐÑÄÑÌ ×ÖÐÍÙËË, ÑÕÄÇÚÂáÜÇÌ
ÑÔÐÑÄÐÑÏÖ ÔÑÔÕÑâÐËá. ¢ÑÎÇÇ ÕÑÅÑ, ÆÂÎÇÍÑ ÐÇ ÄÔÇÅÆÂ ÏÂÕÇÏÂ-
ÕËÚÇÔÍË ÆÑÒÖÔÕËÏÑÇ ÓÇÛÇÐËÇ ÖÓÂÄÐÇÐËâ ºÓÇÆËÐÅÇÓÂ ËÏÇÇÕ
×ËÊËÚÇÔÍËÌ ÔÏÞÔÎ. £ ÑÕÔÖÕÔÕÄËÇ ÔÕÓÑÅËØ ÒÓÂÄËÎ ÑÒÓÇÆÇÎÇÐËâ
ÖÊÎÑÄÞØ ÅËÒÇÓÒÑÄÇÓØÐÑÔÕÇÌ ÆÎâ ÐÂØÑÉÆÇÐËâ ÆÑÔÕÂÕÑÚÐÑ
ÕÑÚÐÑÌ ÑÙÇÐÍË ÔÄÇÓØÖ ËÔÍÑÏÑÌ àÐÇÓÅËË, ÒÑ-ÄËÆËÏÑÏÖ, ÐÇÑÃ-
ØÑÆËÏÑ ÄÂÓßËÓÑÄÂÕß ÄÞÃÓÂÐÐÞÇ ÖÊÎÑÄÞÇ ÅËÒÇÓÒÑÄÇÓØÐÑÔÕË.

±ÓËÏÇÐÇÐËÇ ÖÓÂÄÐÇÐËâ (8) Í ÒÓÑÙÇÔÔÖ ÃÎÖÉÆÂÐËâ Ô ÓÂÊ-
ÄÇÕÄÎÇÐËÇÏ ÔÑÒÓâÉÇÐÑ Ô ÑÒÓÇÆÇÎÇÐÐÞÏË ÕÓÖÆÐÑÔÕâÏË. ¥ÇÎÑ
Ä ÕÑÏ, ÚÕÑ ÔÍÑÓÑÔÕß ÓÂÊÄÇÕÄÎÇÐËâ, ÒÓÑÒÑÓÙËÑÐÂÎßÐÂâ ÍÖÎÑ-
ÐÑÄÔÍÑÏÖ ÒÑÕÇÐÙËÂÎÖ, ÒÓË ÔËÎßÐÑÏ ÔÃÎËÉÇÐËË äÃÎÖÉÆÂÕÇ-
ÎÇÌã ÏÑÉÇÕ ÔÕÂÕß ÑÚÇÐß ÃÑÎßÛÑÌ, ÚÕÑ ÄÞÊÑÄÇÕ ÊÐÂÚËÕÇÎßÐÖá
×ÎÖÍÕÖÂÙËá ËØ ÚËÔÎÂ. °ÆÐÂÍÑ ÕÂÍËÇ ×ÎÖÍÕÖÂÙËË Ë, ÔÎÇÆÑÄÂ-
ÕÇÎßÐÑ, ÔÕÂÕËÔÕËÚÇÔÍËÇ ÐÇÑÒÓÇÆÇÎÇÐÐÑÔÕË Ä ÓÇÛÇÐËË ÖÓÂÄÐÇ-
ÐËÌ ÕËÒÂ ÖÓÂÄÐÇÐËâ (8), ÖÆÂÇÕÔâ ÔÖÜÇÔÕÄÇÐÐÑ ÖÏÇÐßÛËÕß Ô
ÒÑÏÑÜßá ÕÂÍ ÐÂÊÞÄÂÇÏÑÌ ÒÓÑÙÇÆÖÓÞ Importance Sampling
(IS), ÄÄÇÆÇÐÐÑÌ *35 ÎÇÕ ÕÑÏÖ ÐÂÊÂÆ.29 ³ÖÜÐÑÔÕß IS ÊÂÍÎá-
ÚÂÇÕÔâ Ä ËÔÒÑÎßÊÑÄÂÐËË ÒÓÇÆÄÂÓËÕÇÎßÐÞØ ÊÐÂÐËÌ Ñ ÔÄÑÌÔÕÄÂØ
®£¶ Ô ÙÇÎßá ÔÆÇÎÂÕß ÍÄÂÐÕÑÄÑ-ØËÏËÚÇÔÍËÇ ÓÂÔÚÇÕÞ ÃÑÎÇÇ

ÍÑÓÓÇÍÕÐÞÏË, Â ÔÂÏÂ ÒÓÑÙÇÆÖÓÂ ÔÄÑÆËÕÔâ Í ÄÄÇÆÇÐËá
äÖÒÓÂÄÎâáÜÇÌã ×ÖÐÍÙËË g(R), Ô ÒÑÏÑÜßá ÍÑÕÑÓÑÌ ÑÃÇÔ-
ÒÇÚËÄÂáÕÔâ ÔËÏÏÇÕÓËÌÐÞÇ ÕÓÇÃÑÄÂÐËâ Í ËÔÍÑÏÑÌ ×ÖÐÍÙËË
C(R,t). ¿ÕÑ ÒÑÊÄÑÎâÇÕ ÑÒÇÓËÓÑÄÂÕß ÐÇ Ô C(R,t), Â Ô
F(R,t)=C(R,t)g(R), ÃÎÂÅÑÆÂÓâ ÚÇÏÖ ÊÐÂÚËÕÇÎßÐÑ ÒÑÄÞ-
ÛÂÇÕÔâ ÕÑÚÐÑÔÕß ÑÙÇÐÑÍ ÔÓÇÆÐËØ ÊÐÂÚÇÐËÌ ×ËÊËÚÇÔÍËØ ÄÇÎË-
ÚËÐ ÏÇÕÑÆÂÏË QMC.26 ë 28

¹ÕÑÃÞ ×ÖÐÍÙËá F(R,t) ÏÑÉÐÑ ÃÞÎÑ ËÐÕÇÓÒÓÇÕËÓÑÄÂÕß
ÍÂÍ ÒÎÑÕÐÑÔÕß ÄÇÓÑâÕÐÑÔÕË, ÔÑÑÕÄÇÕÔÕÄÖáÜÖá ÖÓÂÄÐÇÐËá
ºÓÇÆËÐÅÇÓÂ, ÑÐÂ ÆÑÎÉÐÂ ÃÞÕß ÐÇÑÕÓËÙÂÕÇÎßÐÑÌ
(F(R,t)5 0). ¿ÕÑ ÑÊÐÂÚÂÇÕ, ÚÕÑ ×ÖÐÍÙËË C(R,t) Ë g(R) ËÏÇáÕ
ÑÆËÐÂÍÑÄÞÇ ÊÐÂÍË. °ÆÐÂÍÑ ÑÐË ÏÇÐâáÕ ÊÐÂÍ ÒÓË ÒÇÓÇÔÕÂ-
ÐÑÄÍÇ àÎÇÍÕÓÑÐÑÄ Ô ÑÆËÐÂÍÑÄÞÏË ÔÒËÐÂÏË, Õ.Ç. Ä ÑÆÐËØ
ÑÃÎÂÔÕâØ ÍÑÐ×ËÅÖÓÂÙËÑÐÐÑÅÑ ÒÓÑÔÕÓÂÐÔÕÄÂ ÑÐË ÒÑÎÑÉË-
ÕÇÎßÐÞ, Â Ä ÆÓÖÅËØ ì ÑÕÓËÙÂÕÇÎßÐÞ, ÒÓËÚÇÏ ÓÂÊÏÇÓÞ Ë
×ÑÓÏÞ àÕËØ ÑÃÎÂÔÕÇÌ ÙÇÎËÍÑÏ ÑÒÓÇÆÇÎâáÕÔâ ÖÊÎÑÄÞÏË
ÒÑÄÇÓØÐÑÔÕâÏË. °ÕÔáÆÂ ÄÞÕÇÍÂÇÕ, ÚÕÑ ÕÓÇÃÑÄÂÐËÇ ÐÇÑÕÓËÙÂ-
ÕÇÎßÐÑÌ ÑÒÓÇÆÇÎÇÐÐÑÔÕË ×ÖÐÍÙËËF(R,t) àÍÄËÄÂÎÇÐÕÐÑ ÕÓÇÃÑ-
ÄÂÐËá ÔÑÄÒÂÆÇÐËâ ÖÊÎÑÄÞØ ÒÑÄÇÓØÐÑÔÕÇÌ ÆÎâC(R,t) Ë g(R).

µÔÎÑÄËÇ ÐÂÎËÚËâ ËÆÇÐÕËÚÐÞØ ÖÊÎÑÄ Ö ®£¶ Ë g(R) ÑÅÓÂ-
ÐËÚËÄÂÇÕ ÒÓÑËÊÄÑÎ Ä ÄÞÃÑÓÇ ×ÖÐÍÙËË C(R,t). £ÔÎÇÆÔÕÄËÇ
ËÔÒÑÎßÊÑÄÂÐËâ ÒÓËÃÎËÉÇÐËâ ×ËÍÔËÓÑÄÂÐÐÞØ ÖÊÎÑÄ ÎáÃÂâ
àÎÇÍÕÓÑÐÐÂâ ÍÑÐ×ËÅÖÓÂÙËâ ÆÑÎÉÐÂ ÃÞÕß ËÔÍÎáÚÇÐÂ ËÊ ÍÑÐ-
×ËÅÖÓÂÙËÑÐÐÑÅÑ ÂÐÔÂÏÃÎâ (ÔÏ. ÄÞÛÇ), ÇÔÎË ÒÓË ÔÆÄËÅÇ ËÊ R
ÑÐÂ ÒÇÓÇÔÇÍÂÇÕ ÖÊÎÑÄÖá ÒÑÄÇÓØÐÑÔÕß ÆÎâ C(R,t). ¿ÕÑ ÕÓÇÃÑ-
ÄÂÐËÇ àÍÄËÄÂÎÇÐÕÐÑ ÐÂÎËÚËá ÃÇÔÍÑÐÇÚÐÑ ÃÑÎßÛÑÅÑ ÃÂÓßÇÓÂ
(ÒÑÕÇÐÙËÂÎÂ) ÒÓË g(R)=0. äµÒÓÂÄÎâáÜÂâã×ÖÐÍÙËâ g(R) ÒÓË
ÕÂÍÑÏ×ÑÓÏÂÎËÊÏÇ×ËÍÔËÓÖÇÕ ÖÊÎÞ®£¶ËÕÇÏ ÔÂÏÞÏÄÎËâÇÕ
ÐÂ ÕÑÚÐÑÔÕß ÄÞÚËÔÎÇÐËÌ. ¹ÇÏ ÃÎËÉÇ ÖÊÎÑÄÞÇ ÒÑÄÇÓØÐÑÔÕË
äÖÒÓÂÄÎâáÜÇÌã Ë ÔÑÃÔÕÄÇÐÐÑÌ (ÕÑÚÐÑÌ) ×ÖÐÍÙËÌ, ÕÇÏ ÕÑÚÐÇÇ
ÒÑÎÖÚÇÐÐÑÇ ÓÇÛÇÐËÇ ÖÓÂÄÐÇÐËâ ºÓÇÆËÐÅÇÓÂ.26 ë 28

£ÞÃÑÓ ÑÒÕËÏÂÎßÐÑÌ ÒÓÑÃÐÑÌ ®£¶ ÑÒÓÇÆÇÎâÇÕÔâ ÍÑÏ-
ÒÓÑÏËÔÔÑÏ ÆÄÖØ ÍÓËÕÇÓËÇÄ. ³ ÑÆÐÑÌ ÔÕÑÓÑÐÞ, ÉÇÎÂÕÇÎßÐÑ,
ÚÕÑÃÞ ÒÓË ÓÂÔÚÇÕÇ ÏÇÕÑÆÑÏ QMC ×ÖÐÍÙËâ Ct ÃÞÎÂ ÍÂÍ
ÏÑÉÐÑ ÒÓÑÜÇ, ÒÑÔÍÑÎßÍÖ Ä àÕÑÏ ÔÎÖÚÂÇ ÔËÎßÐÑ ÔÑÍÓÂÜÂáÕÔâ
ÊÂÕÓÂÕÞ ÄÓÇÏÇÐË ÐÂ ÄÞÚËÔÎÇÐËâ ÇÇ ÒÇÓÄÑÌ Ë ÄÕÑÓÑÌ ÒÓÑ-
ËÊÄÑÆÐÞØ Ä ÕÑÚÍÂØ R ÃÇÔÔÒËÐÑÄÑÅÑ ÍÑÐ×ËÅÖÓÂÙËÑÐÐÑÅÑ ÒÓÑ-
ÔÕÓÂÐÔÕÄÂ (ÕÂÍËÇ ÄÞÚËÔÎÇÐËâ ÒÓËØÑÆËÕÔâ ÒÑÄÕÑÓâÕß ÆÑ
107 ÓÂÊ).26 ë 28 ³ ÆÓÖÅÑÌ ÔÕÑÓÑÐÞ, ØÑÕÇÎÑÔß ÃÞ, ÚÕÑÃÞ ÒÓÑÃÐÂâ
×ÖÐÍÙËâ Ct ÃÞÎÂ ÍÂÍ ÏÑÉÐÑ ÃÎËÉÇ Í ÛÓÇÆËÐÅÇÓÑÄÔÍÑÌ,
ÒÑÔÍÑÎßÍÖ Ä àÕÑÏ ÔÎÖÚÂÇ ÖÏÇÐßÛÂáÕÔâ ÔÕÂÕËÔÕËÚÇÔÍËÇ ÑÕÍÎÑ-
ÐÇÐËâ Ë ÍÑÓÓÇÍÕÐÇÇ ÎÑÍÂÎËÊÖáÕÔâ ÖÊÎÞ ®£¶.

²ÇÊÖÎßÕÂÕÞ ÍÑÐÍÓÇÕÐÞØ ÓÂÔÚÇÕÑÄ (ÔÏ. ÃËÃÎËÑÅÓÂ×Ëá Ä
ÓÂÃÑÕÇ 26) ÒÑÍÂÊÂÎË, ÚÕÑ Í ÒÓËÇÏÎÇÏÑÏÖ ÍÑÏÒÓÑÏËÔÔÖ ÒÓËÄÑ-
ÆËÕ ÄÞÓÂÉÇÐËÇ ÆÎâ Ct , ÓÂÄÐÑÇ ÒÓÑËÊÄÇÆÇÐËá ÔÎàÕÇÓÑÄÔÍÑÅÑ
ÆÇÕÇÓÏËÐÂÐÕÂ det(Qkl) (k, l ì ÐÑÏÇÓÂ ÔÕÓÑÍ Ë ÔÕÑÎÃÙÑÄ Ä
ÆÇÕÇÓÏËÐÂÐÕÇ) Ë àÎÇÍÕÓÑÐ-àÎÇÍÕÓÑÐÐÑÅÑ Ë àÎÇÍÕÓÑÐ-âÆÇÓ-
ÐÑÅÑ ×ÂÍÕÑÓÑÄ ÁÔÕÓÑÄÂ (ÔÏ. ÃËÃÎËÑÅÓÂ×Ëá Ä ÓÂÃÑÕÂØ 26, 28),
ÐÂÍÎÂÆÞÄÂáÜËØ ÕÓÇÃÖÇÏÞÇ ÖÔÎÑÄËâ ÐÂ Ct ÒÓË rij? 0 Ë
riA? 0,

Ct�R� � det�Qkl� exp
 X

i> j

aijrij
1� brij

ÿ
X
i;A

ZAai;Ari;A
1� bri;A

!
. (17)

¶ÂÍÕÑÓÞ ÁÔÕÓÑÄÂ ÒÑÊÄÑÎâáÕ âÄÐÑ ÖÚÇÔÕß ÍÑÓÓÇÎâÙËá Ä
ÆÄËÉÇÐËË àÎÇÍÕÓÑÐÑÄ. °ÃÞÚÐÑ ÒÓËÐËÏÂáÕ aij=1/8D ÆÎâ
àÎÇÍÕÓÑÐÑÄ i Ë j Ô ÒÂÓÂÎÎÇÎßÐÞÏË ÔÒËÐÂÏË, aij=1/4D Ä ÔÎÖÚÂÇ
ËØ ÂÐÕËÒÂÓÂÎÎÇÎßÐÑÔÕË, ai,A=1/2D; ÒÂÓÂÏÇÕÓ b ÓÂÔÔÏÂÕÓË-
ÄÂáÕ ÍÂÍ ÄÂÓßËÓÖÇÏÖá ÄÇÎËÚËÐÖ ÒÓË ÏËÐËÏËÊÂÙËË àÐÇÓÅËË
(Dì ÍÑà××ËÙËÇÐÕ ÆË××ÖÊËË, ÔÏ. ×ÑÓÏÖÎÖ (11)).

±ÑÔÍÑÎßÍÖ ×ÂÍÕÑÓÞ ÁÔÕÓÑÄÂ ÒÑÎÑÉËÕÇÎßÐÞ, ÑÐË ÐÇ ÔÍÂ-
ÊÞÄÂáÕÔâ ÐÂ ÖÊÎÂØ ÒÓÑÃÐÑÌ ×ÖÐÍÙËË (17), ÄÔÇÙÇÎÑ ÑÃÖÔÎÑ-
ÄÎÇÐÐÞØ ÔÎàÕÇÓÑÄÔÍËÏ ÆÇÕÇÓÏËÐÂÐÕÑÏ. ®ÑÎÇÍÖÎâÓÐÞÇ
ÑÓÃËÕÂÎË jk(r), ÍÂÍ ÒÓÂÄËÎÑ, âÄÎâáÕÔâ ÎËÐÇÌÐÞÏË ÍÑÏÃËÐÂ-
ÙËâÏË àÍÔÒÑÐÇÐÙËÂÎßÐÞØ ×ÖÐÍÙËÌ (ÎËÐÇÌÐÞÏË ÍÑÏÃËÐÂ-
ÙËâÏË ÂÕÑÏÐÞØ ÑÓÃËÕÂÎÇÌ), ËØ ÐÂØÑÆâÕ Ô ÒÑÏÑÜßá
ÒÓÑÙÇÆÖÓÞ SCF. ±ÑÒÞÕÍË ËÔÒÑÎßÊÑÄÂÕß ÏÐÑÅÑÆÇÕÇÓÏËÐÂÐÕ-
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ÐÞÇ ÒÓÑÃÐÞÇ ×ÖÐÍÙËË SCF ÄÏÇÔÕÑ ÑÆÐÑÅÑ ÔÎàÕÇÓÑÄÔÍÑÅÑ
ÆÇÕÇÓÏËÐÂÐÕÂ ÒÑÍÂ ÚÕÑ ÄÇÔßÏÂ ÐÇÏÐÑÅÑÚËÔÎÇÐÐÞ.26 ë 28

¿ÐÇÓÅÇÕËÚÇÔÍËÇ ØÂÓÂÍÕÇÓËÔÕËÍË, ÄÞÚËÔÎÇÐÐÞÇ ÏÇÕÑÆÂÏË
QMC, ÍÂÍ ÆÎâÏÂÎÞØ, ÕÂÍ Ë ÆÎâ ÃÑÎßÛËØÏÑÎÇÍÖÎ, Â ÕÂÍÉÇ ÆÎâ
ÍÎÂÔÕÇÓÑÄ ÑÃÞÚÐÑ ÅÑÓÂÊÆÑ ÕÑÚÐÇÇ ÒÑÎÖÚÇÐÐÞØ ÒÓË ËÔÒÑÎß-
ÊÑÄÂÐËË ÆÓÖÅËØ ÍÄÂÐÕÑÄÑ-ØËÏËÚÇÔÍËØ ÒÑÆØÑÆÑÄ; ÊÂ ÒÑÔÎÇÆÐËÇ
ÅÑÆÞ ÃÎÂÅÑÆÂÓâ ÒÓËÏÇÐÇÐËá ÏÇÕÑÆÑÄ QMC ÆÑÔÕËÅÐÖÕÞ
ÊÐÂÚËÕÇÎßÐÞÇ ÖÔÒÇØË.28 ®ÇÕÑÆÞ QMC ÑÍÂÊÂÎËÔß ÄÞÔÑÍÑà×-
×ÇÍÕËÄÐÞÏË ÒÓË ËÊÖÚÇÐËË ÆÑÔÕÂÕÑÚÐÑ ÔÎÑÉÐÞØ ÏÑÎÇÍÖÎ,
àÎÇÍÕÓÑÐ-ÒÑÊËÕÓÑÐÐÞØ ÔËÔÕÇÏ, ÄËÃÓÑÐÐÞØ à××ÇÍÕÑÄ Ë Õ.Æ.
°ÆÐÂÍÑ ÕÓÖÆÐÑÔÕË ÒÓË ËØ ËÔÒÑÎßÊÑÄÂÐËË ÒÑ-ÒÓÇÉÐÇÏÖ ÄÇÔß-
ÏÂ ÄÇÎËÍË, ÑÔÑÃÇÐÐÑ ÍÑÅÆÂ ÓÂÔÔÚËÕÞÄÂáÕ ÏÐÑÅÑàÎÇÍÕÓÑÐÐÞÇ
ÔÑÇÆËÐÇÐËâ, ÄÍÎáÚÂáÜËÇ ÂÕÑÏÞ, ÃÑÎÇÇ ÕâÉÇÎÞÇ, ÚÇÏ ÂÕÑÏ
×ÕÑÓÂ. £ ÕÂÍËØ ÔÎÖÚÂâØ ÕÑÚÐÑÔÕß ÏÇÕÑÆÑÄ QMC ÓÇÊÍÑ ÔÐË-
ÉÂÇÕÔâ. ±ÓËÔÖÜÂâ QMC-ÓÂÔÚÇÕÂÏ ÔÕÂÕËÔÕËÚÇÔÍÂâ ÑÛËÃÍÂ,
ÍÂÍ ÒÓÂÄËÎÑ, ÒÓÑÒÑÓÙËÑÐÂÎßÐÂ t71/2 (t ì ÊÂÕÓÂÚÇÐÐÑÇ
ÍÑÏÒßáÕÇÓÐÑÇ ÄÓÇÏâ).30

£ ÐÂÔÕÑâÜÇÇ ÄÓÇÏâ ÏÇÕÑÆÞ QMC ËÔÒÑÎßÊÖáÕ ÒÓÇÉÆÇ
ÄÔÇÅÑ ÆÎâ ÖÔÑÄÇÓÛÇÐÔÕÄÑÄÂÐËâ ÖÉÇ ËÏÇáÜËØÔâ ÄÑÎÐÑÄÞØ
×ÖÐÍÙËÌ, ÆÎâ ÍÑÕÑÓÞØ ËÊÄÇÔÕÐÞ ÖÊÎÑÄÞÇ ÅËÒÇÓÒÑÄÇÓØÐÑÔÕË.
¬ ÔÑÉÂÎÇÐËá, ÆÎâ ®£¶ ÔÕÓÑÅÑÇ ÑÒÓÇÆÇÎÇÐËÇ ÖÊÎÑÄÞØ ÅËÒÇÓ-
ÒÑÄÇÓØÐÑÔÕÇÌ ÒÓÑÃÎÇÏÂÕËÚÐÑ.

´ÇÔÕËÓÑÄÂÐËÇ ÓÂÊÎËÚÐÞØ ÄÂÓËÂÐÕÑÄ QMC (ÔÏ. ÃËÃÎËÑ-
ÅÓÂ×Ëá Ä ÓÂÃÑÕÇ 31) ÒÑÍÂÊÂÎÑ, ÚÕÑ ÃÑÎßÛËÐÔÕÄÑ ËÊ ÐËØ
ÚËÔÎÇÐÐÑ ÐÇÔÕÂÃËÎßÐÞ. ¿ÕËÏ ÑÃÖÔÎÑÄÎÇÐÞ ÐÇÒÓËÇÏÎÇÏÞÇ
ÊÂÕÓÂÕÞ ÐÂ ÍÑÏÒßáÕÇÓÐÑÇ ÑÃÇÔÒÇÚÇÐËÇ, ÐÇÑÃØÑÆËÏÑÇ ÆÎâ
ÆÑÔÕËÉÇÐËâ ÄÞÔÑÍÑÌ ÕÑÚÐÑÔÕË. ³ÓÇÆË ÆÇÕÂÎßÐÑ ÑÃÔÖÉÆÂÄ-
ÛËØÔâ Ä ÎËÕÇÓÂÕÖÓÇ ÐÑÄÂÙËÌ ÔÕÑËÕ ÖÒÑÏâÐÖÕß ÒÓÑÙÇÆÖÓÖ
ÓÂÔÙÇÒÎÇÐÐÞØ ÖÊÎÑÄ Ô ÒÑÆÒÓÑÔÕÓÂÐÔÕÄÇÐÐÞÏ ÒÓÑÇÍÕËÓÑÄÂ-
ÐËÇÏ,32 Â ÕÂÍÉÇ ÄÇÓÔËá ÏÇÕÑÆÂ ÊÇÓÍÂÎßÐÑÅÑ ÒÑÕÇÐÙËÂÎÂ,33

ÑÓËÇÐÕËÓÑÄÂÐÐÖá ÐÂ àÎÇÍÕÓÑÐÐÞÇ ÔËÔÕÇÏÞ. £ÇÔßÏÂ ÖÔÒÇÛÐÑ
ÏÑÆË×ËÙËÓÖáÕ ÐÇÍÑÕÑÓÞÇ ÔÕÂÓÞÇ ÒÑÆØÑÆÞ.34, 35

¬ ÔÑÉÂÎÇÐËá, Ä ÃÑÎßÛËÐÔÕÄÇ ÔÎÖÚÂÇÄ ÏÑÉÐÑ ÑÙÇÐËÕß,
ÐÂÔÍÑÎßÍÑ ÍÑÓÓÇÍÕÐÑ ÄÞÃÓÂÐÞ ÖÊÎÑÄÞÇ ÅËÒÇÓÒÑÄÇÓØÐÑÔÕË
®£¶, ÓÂÊÆÇÎâáÜËÇ ÍÑÐ×ËÅÖÓÂÙËÑÐÐÑÇ ÒÓÑÔÕÓÂÐÔÕÄÑ ÐÂ
ÑÃÎÂÔÕË ÒÑÔÕÑâÐÔÕÄÂ ÊÐÂÍÂ, ÕÑÎßÍÑ ÒÓÇÆÄÂÓËÕÇÎßÐÑ ÓÇÛËÄ
ÖÓÂÄÐÇÐËÇ ºÓÇÆËÐÅÇÓÂ Ô ÒÓËÇÏÎÇÏÑÌ ÕÑÚÐÑÔÕßá. ±ÓË àÕÑÏ,
ÚÕÑÃÞ ÐÂÌÆÇÐÐÂâ®£¶ ËÏÇÎÂ ×ËÊËÚÇÔÍËÌ ÔÏÞÔÎ, ÑÐÂ ÆÑÎÉÐÂ
ÖÆÑÄÎÇÕÄÑÓâÕß ÑÃÜËÏ ÒÓËÐÙËÒÂÏ ÍÄÂÐÕÑÄÑÌ ÏÇØÂÐËÍË
(ÔÒËÐÑÄÞÏ Ë ÔËÏÏÇÕÓËÌÐÞÏ), ÍÑÕÑÓÞÇ ÑÒÓÇÆÇÎËÎË ÇÜÇ
Ä 1925 ë 1926 ÅÅ. ±ÂÖÎË, ¥ËÓÂÍ Ë ¤ÇÌÊÇÐÃÇÓÅ.36 ë 38 £ 1927 ë
1928 ÅÅ. £ËÅÐÇÓ, ·ÖÐÆ Ë ¤ÂÌÕÎÇÓ Ô×ÑÓÏÖÎËÓÑÄÂÎË àÕË ÒÓËÐ-
ÙËÒÞ Ä ÕÇÓÏËÐÂØ ÕÇÑÓËË ÅÓÖÒÒ.39 ë 41 ªÏÇÐÐÑ Ä 20-Ç ÅÑÆÞ
ÒÓÑÛÎÑÅÑ ÔÕÑÎÇÕËâ ËÔÔÎÇÆÑÄÂÕÇÎË ÖÆÇÎâÎË ÏÐÑÅÑ ÄÐËÏÂÐËâ
ÔÍÓÖÒÖÎÇÊÐÑÏÖ ËÊÖÚÇÐËá ÔÄÑÌÔÕÄ ÖÊÎÑÄÞØ ÒÑÄÇÓØÐÑÔÕÇÌ
®£¶.

±ÑÔÎÇ ÄÄÇÆÇÐËâ ³ÎàÕÇÓÑÏ 42 (Ä 1929 Å.) ÆÇÕÇÓÏËÐÂÐÕÐÑÅÑ
ÒÓÇÆÔÕÂÄÎÇÐËâ ÆÎâ ®£¶ ÒÓÑÃÎÇÏÂ ÖÊÎÑÄÞØ ÒÑÄÇÓØÐÑÔÕÇÌ
ÐÂÆÑÎÅÑ ÑÍÂÊÂÎÂÔß ÑÕÑÆÄËÐÖÕÑÌ ÐÂ ÊÂÆÐËÌ ÒÎÂÐ. ¥ÇÌÔÕÄË-
ÕÇÎßÐÑ, ÒÓË ËÔÒÑÎßÊÑÄÂÐËË ÔÎàÕÇÓÑÄÔÍËØ ÆÇÕÇÓÏËÐÂÐÕÑÄ
ÂÐÕËÔËÏÏÇÕÓËâ ÒÓÑÃÐÞØ ÏÐÑÅÑàÎÇÍÕÓÑÐÐÞØ ×ÖÐÍÙËÌ ÅÂÓÂÐ-
ÕËÓÖÇÕÔâ ÂÄÕÑÏÂÕËÚÇÔÍË. ¬ ÕÑÏÖÉÇ Ä ÔÑÑÕÄÇÕÔÕÄËË Ô ÆÑÍÂÊÂÐ-
ÐÑÌ ­ÇÄÆËÐÞÏ 43 ÕÇÑÓÇÏÑÌ, ÕÑÚÐÂâ ®£¶ ÑÔÐÑÄÐÑÅÑ ËÎË
ÄÑÊÃÖÉÆÇÐÐÞØ ÔÑÔÕÑâÐËÌ N-àÎÇÍÕÓÑÐÐÑÌ ÔËÔÕÇÏÞ ÏÑÉÇÕ
ÃÞÕß ÒÓÇÆÔÕÂÄÎÇÐÂ Ä ÄËÆÇ ÎËÐÇÌÐÑÌ ÍÑÏÃËÐÂÙËË ÄÔÇÄÑÊÏÑÉ-
ÐÞØ ÔÎàÕÇÓÑÄÔÍËØ ÆÇÕÇÓÏËÐÂÐÕÑÄ (ÓÂÊÏÇÓÐÑÔÕË N6N), Ä
ÍÑÕÑÓÞÇ ÄØÑÆâÕ ÑÆÐÑàÎÇÍÕÓÑÐÐÞÇ ÔÒËÐ-ÑÓÃËÕÂÎË, ÔÑÔÕÂÄ-
ÎâáÜËÇ ÏÂÕÇÏÂÕËÚÇÔÍË ÒÑÎÐÞÌ ÐÂÃÑÓ ÃÂÊËÔÐÞØ ×ÖÐÍÙËÌ.

£ËÆËÏÑ, ÒÑÆ ÄÎËâÐËÇÏ ÔÍÂÊÂÐÐÑÅÑ ÄÞÛÇ ËÐÕÇÓÇÔ Í ÆÇ-
ÕÂÎßÐÑÏÖ ËÊÖÚÇÐËá ÔÕÓÖÍÕÖÓÞ ÖÊÎÑÄ ®£¶ ÒÓË ÓÇÛÇÐËË
ÖÓÂÄÐÇÐËâ ºÓÇÆËÐÅÇÓÂ ÄÂÓËÂÙËÑÐÐÞÏ ÏÇÕÑÆÑÏ ÃÞÎ ÖÕÇÓâÐ.
£ ÓÂÊÄËÄÂÇÏÑÏ ÏÇÕÑÆÇ ®£¶ ÆÂÐÐÂâ ÒÓÑÃÎÇÏÂ ÄÐÑÄß ÒÓËÑÃ-
ÓÇÎÂ ÒÇÓÄÑÔÕÇÒÇÐÐÑÇ ÊÐÂÚÇÐËÇ (ÚÇÏ, ÍÔÕÂÕË, ÇÜÇ ÓÂÊ ÒÓÑËÎÎá-
ÔÕÓËÓÑÄÂÐÑ ÖÉÇ ÐÇÑÆÐÑÍÓÂÕÐÑ ÑÒÓÂÄÆÞÄÂÄÛÇÇÔâ ÖÕÄÇÓÉÆÇ-
ÐËÇ, ÚÕÑ ÄÔâÍÑÇ ÐÑÄÑÇ ì àÕÑ ØÑÓÑÛÑ ÊÂÃÞÕÑÇ ÔÕÂÓÑÇ).

III. ®ÇÕÑÆ ÏÐÑÅÑàÎÇÍÕÓÑÐÐÞØ ÄÑÎÐÑÄÞØ
×ÖÐÍÙËÌ
¡ÐÕËÔËÏÏÇÕÓËâ Ë ÏÐÑÅÑÑÃÓÂÊËÇ ÖÊÎÑÄÞØ ÒÑÄÇÓØÐÑÔÕÇÌ
âÄÎâáÕÔâ ×ÖÐÆÂÏÇÐÕÂÎßÐÞÏË ØÂÓÂÍÕÇÓËÔÕËÍÂÏË ®£¶.
¦ÔÎË ÒÑÕÇÐÙËÂÎ ÑÃÎÂÆÂÇÕ ÔÄÑÌÔÕÄÑÏ ÔËÏÏÇÕÓËË, ÕÑ ÔÑÃÔÕÄÇÐ-
ÐÞÇ ×ÖÐÍÙËË Ci ÅÂÏËÎßÕÑÐËÂÐÂ (ÓÇÛÇÐËâ ÔÕÂÙËÑÐÂÓÐÑÅÑ
ÖÓÂÄÐÇÐËâ ºÓÇÆËÐÅÇÓÂ ĤC � EC) ÏÑÉÐÑ ÍÎÂÔÔË×ËÙËÓÑÄÂÕß
ÒÑ ÐÇÒÓËÄÑÆËÏÞÏ ÒÓÇÆÔÕÂÄÎÇÐËâÏ ÔÑÑÕÄÇÕÔÕÄÖáÜÇÌ ÅÓÖÒÒÞ
ÔËÏÏÇÕÓËË. £ ÑÕÎËÚËÇ ÑÕ ÑÆÐÑàÎÇÍÕÓÑÐÐÞØ ÑÓÃËÕÂÎÇÌ ×ËÊË-
ÚÇÔÍË ÒÓËÇÏÎÇÏÂâ ®£¶ ÑÕÓÂÉÂÇÕ ÐÇ ÕÑÎßÍÑ ÕÑÚÇÚÐÖá
ÔËÏÏÇÕÓËá ÅÂÏËÎßÕÑÐËÂÐÂ, ÐÑ Ë ÇÅÑ ËÐÄÂÓËÂÐÕÐÑÔÕß ÑÕÐÑ-
ÔËÕÇÎßÐÑ ÒÇÓÇÔÕÂÐÑÄÑÍ ÔÒËÐÑÄÞØ Ë ÒÓÑÔÕÓÂÐÔÕÄÇÐÐÞØ ÍÑÑÓ-
ÆËÐÂÕ àÎÇÍÕÓÑÐÑÄ Ë ÑÃÓÂÜÂÇÕÔâ Ä ÐÖÎß ÐÂ ÖÊÎÑÄÞØ
ÒÑÄÇÓØÐÑÔÕâØ, ÒÓÇÆÑÒÓÇÆÇÎÇÐÐÞØ ÒÇÓÇÔÕÂÐÑÄÑÚÐÑÌ ÔËÏÏÇÕ-
ÓËÇÌ. °ÚÇÄËÆÐÑ, ÚÕÑ ÖÉÇ ÒÓË N=3 ÆÂÉÇ ÆÎâ ÑÔÐÑÄÐÑÅÑ
ÔÑÔÕÑâÐËâ N-àÎÇÍÕÓÑÐÐÑÌ ÔËÔÕÇÏÞ ÒÑÔÕÓÑËÕß ÏÐÑÅÑ-
àÎÇÍÕÓÑÐÐÖá ÄÑÎÐÑÄÖá ×ÖÐÍÙËáC0 ÃÇÊ ÖÊÎÑÄ ÐÇÄÑÊÏÑÉÐÑ.

µÊÎÑÄÞÇ ÒÑÄÇÓØÐÑÔÕË ÆÇÎâÕ ÄÔÇ ÍÑÑÓÆËÐÂÕÐÑÇ ÒÓÑÔÕÓÂÐ-
ÔÕÄÑ, Ä ÍÑÕÑÓÑÏ ÊÂÆÂÐÂ ®£¶, ÐÂ ÑÃÎÂÔÕË, ÄÐÖÕÓË ÍÑÕÑÓÞØ ÇÇ
ÊÐÂÍ ÒÑÔÕÑâÐÇÐ (ÒÑÎÑÉËÕÇÎÇÐ ÒÑ ÑÆÐÖ ÔÕÑÓÑÐÖ Ë ÑÕÓËÙÂÕÇÎÇÐ
ÒÑ ÆÓÖÅÖá ÔÕÑÓÑÐÖ ÑÕ ÍÂÉÆÑÌ ÖÊÎÑÄÑÌ ÒÑÄÇÓØÐÑÔÕË). ±Ñ-
ÔÍÑÎßÍÖ ®£¶ âÄÎâÇÕÔâ 3N-ÏÇÓÐÑÌ, ÕÑ ÄÓâÆ ÎË ÏÑÉÐÑ ÒÑÎÂ-
ÅÂÕßÔâ ÐÂ ËÐÕÖËÙËá ÒÓË ÒÑÒÞÕÍÂØ ÄËÊÖÂÎËÊÂÙËË ÖÊÎÑÄÞØ
ÅËÒÇÓÒÑÄÇÓØÐÑÔÕÇÌ. ¯ÂÅÎâÆÐÑ ÒÓÇÆÔÕÂÄËÕß ÒÑÔÎÇÆÐËÇ ÆÂÉÇ
ÆÎâ ÑÚÇÐß ÒÓÑÔÕÞØ ÔËÔÕÇÏ (He ËH3) ÖÆÂÇÕÔâ ÎËÛß Ô ÒÑÏÑÜßá
ÒÑÔÕÓÑÇÐËâ ÕÓÇØÏÇÓÐÞØ (3D) ÔÇÚÇÐËÌ 3N-ÏÇÓÐÑÅÑ ÒÓÑÔÕÓÂÐ-
ÔÕÄÂ ÒÓË ×ËÍÔËÓÑÄÂÐÐÞØ ÒÑÎÑÉÇÐËâØ ÄÔÇØ ÚÂÔÕËÙ, ÍÓÑÏÇ
ÑÆÐÑÅÑ àÎÇÍÕÓÑÐÂ.44, 45

´ÓÇÃÑÄÂÐËâ ÂÐÕËÔËÏÏÇÕÓËË ×ÖÐÍÙËË Ci ÑÕÐÑÔËÕÇÎßÐÑ
ÒÇÓÇÔÕÂÐÑÄÑÍ ÒÓÑÔÕÓÂÐÔÕÄÇÐÐÞØ ÍÑÑÓÆËÐÂÕ àÎÇÍÕÓÑÐÑÄ Ô
ÒÂÓÂÎÎÇÎßÐÞÏË ÔÒËÐÂÏË, ÊÂ ËÔÍÎáÚÇÐËÇÏ ÕÂÍËØ ÔËÔÕÇÏ, ÍÂÍ
He (3S), ÐÇ ÆÑÔÕÂÕÑÚÐÑ ÆÎâ ÍÑÓÓÇÍÕÐÑÅÑ ÑÒÓÇÆÇÎÇÐËâ ÍÑÑÓÆË-
ÐÂÕÐÞØ ÖÊÎÑÄÞØ ÒÑÄÇÓØÐÑÔÕÇÌ, ØÑÕâ ÑÐÑ ÔËÎßÐÑ ÑÅÓÂÐËÚËÄÂÇÕ
ÒÓÑËÊÄÑÎ Ä ÂÒÓËÑÓÐÑÏ ÄÞÃÑÓÇ ×ÑÓÏÞ àÕËØ ÒÑÄÇÓØÐÑÔÕÇÌ.31

±Ñ ÔÖÜÇÔÕÄÖ ÐÇ ÔÒÑÔÑÃÇÐ ÔÎÖÉËÕß à××ÇÍÕËÄÐÞÏ ÒÑÆÔÒÑÓßÇÏ
Ë ÒÑÆØÑÆ £ËÅÐÇÓÂ (ÍÑÕÑÓÞÌ ÑÃÔÖÉÆÇÐ Ä ÓÂÃÑÕÇ 46), ËÃÑ ÑÐ ÐÇ
ÔÑÆÇÓÉËÕ ÐËÍÂÍËØ ÒÓÂÍÕËÚÇÔÍËØ ÓÇÍÑÏÇÐÆÂÙËÌ ÒÑ ÍÑÐÔÕÓÖË-
ÓÑÄÂÐËá ÍÑÑÓÆËÐÂÕÐÞØ (ÃÇÔÔÒËÐÑÄÞØ) ®£¶ Ô ÕÓÇÃÖÇÏÞÏË
ÔËÏÏÇÕÓËÌÐÞÏË ÔÄÑÌÔÕÄÂÏË. ®ÇÕÑÆ, ËÊÎÑÉÇÐÐÞÌ ÐËÉÇ,
ÖÚËÕÞÄÂÇÕ ÑÅÓÂÐËÚÇÐÐÑÔÕß ÑÃÜÇÒÓËÐâÕÑÌ ÕÓÂÍÕÑÄÍË ×ÖÐÆÂ-
ÏÇÐÕÂÎßÐÑÅÑ ÒÓËÐÙËÒÂ ±ÂÖÎË.

¬ÂÐÑÐËÚÇÔÍÑÇ ÕÑÎÍÑÄÂÐËÇ ÒÓËÐÙËÒÂ ±ÂÖÎË ÆÎâ ÏÐÑÅÑ-
àÎÇÍÕÓÑÐÐÞØ ÂÕÑÏÑÄ ÔÑÔÕÑËÕ Ä ÕÑÏ, ÚÕÑ ÆÄÖÏ àÎÇÍÕÓÑÐÂÏ Ô
ÑÆËÐÂÍÑÄÞÏË ÔÒËÐÂÏË ÊÂÒÓÇÜÇÐÑ ÐÂØÑÆËÕßÔâ Ä ÑÆÐÑÏ Ë ÕÑÏ
ÉÇ ÔÑÔÕÑâÐËË, ÊÂÆÂÄÂÇÏÑÏ ÚÇÕÄÇÓÍÑÌ ÍÄÂÐÕÑÄÞØ ÚËÔÇÎ.
£ ÒÓËÃÎËÉÇÐËË HF ËÔÍÑÏÖá ®£¶ ÒÓÇÆÔÕÂÄÎâáÕ Ä ÄËÆÇ
ÔÎàÕÇÓÑÄÔÍÑÅÑ ÆÇÕÇÓÏËÐÂÐÕÂ, ÅÂÓÂÐÕËÓÖâ ÕÇÏ ÔÂÏÞÏ ÄÞÒÑÎ-
ÐÇÐËÇ ÒÓËÐÙËÒÂ±ÂÖÎË Ë ÂÐÕËÔËÏÏÇÕÓËÚÐÑÔÕß ÒÑ ÑÕÐÑÛÇÐËá
Í ÔÑÑÕÄÇÕÔÕÄÖáÜËÏ ÒÇÓÇÔÕÂÐÑÄÍÂÏ àÎÇÍÕÓÑÐÑÄ.

µÔÎÑÄËÇ ÂÐÕËÔËÏÏÇÕÓËË®£¶ ÑÊÐÂÚÂÇÕ ÐÂÎËÚËÇ Ä ÏÐÑÅÑ-
ÏÇÓÐÑÏ ÍÑÐ×ËÅÖÓÂÙËÑÐÐÑÏ ÒÓÑÔÕÓÂÐÔÕÄÇ ÑÒÓÇÆÇÎÇÐÐÑÅÑ
ÐÂÃÑÓÂ ÖÊÎÑÄÞØ ÒÑÄÇÓØÐÑÔÕÇÌ. £ÇÓÑâÕÐÑÔÕß ÑÃÐÂÓÖÉËÕß
àÎÇÍÕÓÑÐÐÖá ÍÑÐ×ËÅÖÓÂÙËá ÐÂ àÕÑÌ ÒÑÄÇÓØÐÑÔÕË ÓÂÄÐÂ
ÐÖÎá. ¯Ç ÄÞÊÞÄÂÇÕ ÔÑÏÐÇÐËâ ÕÑÕ ×ÂÍÕ, ÚÕÑ ÆÎâ ÎáÃÑÌ
ÏÐÑÅÑàÎÇÍÕÓÑÐÐÑÌ ÔËÔÕÇÏÞ ÓÇÛÇÐËÇ ÔÕÂÙËÑÐÂÓÐÑÅÑ ÖÓÂÄÐÇ-
ÐËâ ºÓÇÆËÐÅÇÓÂ ÆÑÎÉÐÑ ÑÃÓÂÕËÕßÔâ Ä ÐÖÎß ÐÂ ÐÇÍÑÕÑÓÑÌ
ÖÊÎÑÄÑÌ ÒÑÄÇÓØÐÑÔÕË. ³ÓÇÆË ÄÑÊÏÑÉÐÑÅÑ ÏÐÑÅÑÑÃÓÂÊËâ ÏÐÑ-
ÅÑÏÇÓÐÞØ ÖÊÎÑÄÞØ ÒÑÄÇÓØÐÑÔÕÇÌ ÇÔÕß ÕÂÍËÇ, ÍÑÕÑÓÞÏË ÑÒÓÇ-
ÆÇÎâáÕÔâ ÍÑÐ×ËÅÖÓÂÙËË, ÔÑÑÕÄÇÕÔÕÄÖáÜËÇ ÐÂØÑÉÆÇÐËá
ÒÂÓÞ àÎÇÍÕÓÑÐÑÄ Ô ÑÆËÐÂÍÑÄÑ ÑÓËÇÐÕËÓÑÄÂÐÐÞÏË ÔÒËÐÂÏË Ä
ÑÆÐÑÌ ÕÑÚÍÇ ÒÓÑÔÕÓÂÐÔÕÄÂ. ©ÂÒÓÇÕ ÒÑÆÑÃÐÞØ ÍÑÐ×ËÅÖÓÂÙËÌ
ÒÓËÐÙËÒÑÏ ±ÂÖÎË ÂÄÕÑÏÂÕËÚÇÔÍË ÖÚËÕÞÄÂÇÕÔâ ÒÓË ÒÑÔÕÓÑÇ-
ÐËË ÂÐÕËÔËÏÏÇÕÓËÚÐÑÌ ®£¶. °ÆÐÂÍÑ Ä ÆÇÌÔÕÄËÕÇÎßÐÑÔÕË
ÐÂÓâÆÖ Ô ÖÍÂÊÂÐÞÏË ÍÑÐ×ËÅÖÓÂÙËâÏË ÒÓËÐÙËÒ ±ÂÖÎË ÊÂÒÓÇ-
ÜÂÇÕ Ë ÏÐÑÉÇÔÕÄÑ ÆÓÖÅËØ, ÍÂÊÂÎÑÔß ÃÞ, ÄÒÑÎÐÇ ÆÑÒÖÔÕËÏÞØ
ÍÑÐ×ËÅÖÓÂÙËÌ.47
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°ÔÐÑÄÐÑÇ ÑÕÎËÚËÇ ËÊÎÂÅÂÇÏÑÅÑ ÒÑÆØÑÆÂ ÑÕ ØÂÓÕÓË-
×ÑÍÑÄÔÍÑÅÑ ÊÂÍÎáÚÂÇÕÔâ Ä ËÔÔÎÇÆÑÄÂÐËË ÄÑÊÏÑÉÐÑÅÑ ÄËÆÂ
ÖÊÎÑÄÞØ ÒÑÄÇÓØÐÑÔÕÇÌ. ¿ÕÑ ÒÑÊÄÑÎâÇÕ ÔÖÜÇÔÕÄÇÐÐÑ ÔÖÊËÕß
ÚÓÇÊÏÇÓÐÑ ÛËÓÑÍËÌ ÍÎÂÔÔ ÒÓËÇÏÎÇÏÞØ ÂÐÕËÔËÏÏÇÕÓËÚÐÞØ
×ÖÐÍÙËÌ, ÄÞÆÇÎËÄ ÕÑÎßÍÑ ÕÇ, ÍÑÕÑÓÞÇ ÖÆÑÄÎÇÕÄÑÓâáÕ ÅÓÂ-
ÐËÚÐÞÏ ÖÔÎÑÄËâÏ, ÄÞÕÇÍÂáÜËÏ ËÊ ÏÑÆÇÓÐËÊËÓÑÄÂÐÐÑÌ
ÕÓÂÍÕÑÄÍË 47 ÒÓËÐÙËÒÂ ±ÂÖÎË. ®ÑÉÐÑ ÒÑÍÂÊÂÕß, ÐÂÒÓËÏÇÓ,
ÚÕÑ ÔÎàÕÇÓÑÄÔÍËÇ ÆÇÕÇÓÏËÐÂÐÕÞ, ÑÕÄÇÚÂáÜËÇ ÓÂÊÎËÚÐÞÏ
àÎÇÍÕÓÑÐÐÞÏ ÍÑÐ×ËÅÖÓÂÙËâÏ, ÑÃÓÂÜÂáÕÔâ Ä ÐÖÎß ÐÂ ÐÇÔÑÄ-
ÒÂÆÂáÜËØ ÒÑÄÇÓØÐÑÔÕâØ; ÒÑàÕÑÏÖ ÓÂÔÚÇÕÞ ÏÇÕÑÆÑÏ CI ÏÇÆ-
ÎÇÐÐÑ ÔØÑÆâÕÔâ, ËÃÑ ÐÖÉÐÑ ÄÊâÕß ÑÚÇÐß ÏÐÑÅÑ ÆÇÕÇÓÏËÐÂÐÕÑÄ
Ô ÓÂÊÐÞÏË ÖÊÎÑÄÞÏË ÒÑÄÇÓØÐÑÔÕâÏË, ÚÕÑÃÞ ÒÓËÃÎËÊËÕßÔâ Í
ËÔÕËÐÐÑÌ (ÛÓÇÆËÐÅÇÓÑÄÔÍÑÌ) ®£¶ Ë Í ÔÑÑÕÄÇÕÔÕÄÖáÜÇÌ
ÖÊÎÑÄÑÌ ÒÑÄÇÓØÐÑÔÕË. ¦ÔÎË ÃÞ ÏÞ ÏÑÅÎË ÑÒÓÇÆÇÎâÕß a priori
ÖÊÎÑÄÞÇ ÒÑÄÇÓØÐÑÔÕË Ë ËÔÒÑÎßÊÑÄÂÕß ËØ ÆÎâ ÒÑÔÕÓÑÇÐËâ
ÒÓÑÃÐÞØ ®£¶, ÕÑ ÔØÑÆËÏÑÔÕß ÍÄÂÐÕÑÄÑ-ØËÏËÚÇÔÍËØ ÓÂÔ-
ÚÇÕÑÄ ÒÓÑËÔØÑÆËÎÂ ÃÞ ÔÖÜÇÔÕÄÇÐÐÑ ÃÞÔÕÓÇÇ, Â ÕÑÚÐÑÔÕß
ÃÞÎÂ ÄÞÛÇ.

¬ÓÑÏÇ ÕÑÅÑ, ÃÎÂÅÑÆÂÓâ ËÔÒÑÎßÊÑÄÂÐËá ÔËÏÏÇÕÓËÚÇÔÍÑÌ
ÅÓÖÒÒÞ ÒÓË ÍÑÐÔÕÓÖËÓÑÄÂÐË ®£¶, ÓÂÔÚÇÕÐÂâ ÒÓÑÙÇÆÖÓÂ
ÔËÎßÐÑ ÖÒÓÑÜÂÇÕÔâ, ÒÑÔÍÑÎßÍÖ ÆÎâ ÔËÔÕÇÏÞ ËÊ N àÎÇÍÕÓÑÐÑÄ
ËÔØÑÆÐÂâ ÊÂÆÂÚÂ ÃÇÊ ÒÑÕÇÓË ÕÑÚÐÑÔÕË Ä ÍÑÐÇÚÐÑÏ ËÕÑÅÇ
ÔÄÑÆËÕÔâ Í N! ËÆÇÐÕËÚÐÞÏ ÊÂÆÂÚÂÏ, ÐÑ Ô ÖÏÇÐßÛÇÐÐÑÌ ÑÃ-
ÎÂÔÕßá ËÐÕÇÅÓËÓÑÄÂÐËâ.47, 48 ¥ÇÌÔÕÄËÕÇÎßÐÑ, ÇÔÎË Ä ÔËÔÕÇÏÇ
ÔÑ ÔÒËÐÑÏ S ËÏÇÇÕÔâ K=(N/2)+S àÎÇÍÕÓÑÐÑÄ ÔÑ ÔÒËÐÑÄÞÏË
ÍÑÑÓÆËÐÂÕÂÏË si=+1/2 (ÏÐÑÉÇÔÕÄÑ I ), Ë N7K=(N/2)7S
àÎÇÍÕÓÑÐÑÄ Ô sj=71/2 (ÏÐÑÉÇÔÕÄÑ J ), ÕÑ ËÊ ÒÑÎÐÑÌ ÅÓÖÒÒÞ
ÒÇÓÇÔÕÂÐÑÄÑÍ SN ÏÑÉÐÑ ÄÞÆÇÎËÕß ÒÑÆÅÓÖÒÒÞ SK Ë SN7K ,
ÆÇÌÔÕÄÖáÜËÇ ÐÂ àÎÇÏÇÐÕÞ ÏÐÑÉÇÔÕÄ I Ë J ÔÑÑÕÄÇÕÔÕÄÇÐÐÑ.
±ÓâÏÑÇ ÒÓÑËÊÄÇÆÇÐËÇ àÕËØ ÒÑÆÅÓÖÒÒ SK6SN7K:S(I,J )
ÇÔÕÇÔÕÄÇÐÐÑ ÐÂÊÄÂÕß äÔÒËÐ-ËÐÄÂÓËÂÐÕÐÑÌ ÒÑÆÅÓÖÒÒÑÌã,
ÒÑÔÍÑÎßÍÖ ÇÇ àÎÇÏÇÐÕÞ ÆÇÌÔÕÄÖáÕ ÕÑÎßÍÑ ÐÂ àÎÇÍÕÓÑÐÞ Ô
ÑÆËÐÂÍÑÄÞÏË ÒÓÑÇÍÙËâÏË ÔÒËÐÂ.49

±ÓËÏÇÐÇÐËÇ äÔÒËÐ-ËÐÄÂÓËÂÐÕÐÞØ ÒÑÆÅÓÖÒÒã ÒÓË ÓÇÛÇ-
ÐËË ÖÓÂÄÐÇÐËâºÓÇÆËÐÅÇÓÂ ÒÑÊÄÑÎâÇÕ ÑÒÇÓËÓÑÄÂÕß ÐÇ ÔÑ ÄÔÇÌ
ÏÐÑÅÑàÎÇÍÕÓÑÐÐÑÌ ÄÑÎÐÑÄÑÌ ×ÖÐÍÙËÇÌ C(r1, s1; ...; rN, sN), Â
ÕÑÎßÍÑ Ô ÕÑÌ ÇÇ ÚÂÔÕßá, ÍÑÕÑÓÂâ ÂÐÕËÔËÏÏÇÕÓËÚÐÂ ÒÑ ÑÕÐÑ-
ÛÇÐËá Í ÒÇÓÇÔÕÂÐÑÄÍÂÏ àÎÇÍÕÓÑÐÑÄ, ÔÑÆÇÓÉÂÜËÏÔâ Ä S(I,J ).
±ÑÎÐÂâ ®£¶ ÎÇÅÍÑ ÄÑÔÔÕÂÐÂÄÎËÄÂÇÕÔâ ËÊ àÕÑÌ ÚÂÔÕË Ô ÒÑ-
ÏÑÜßá ÔÑÑÕÄÇÕÔÕÄÖáÜËØ ÑÒÇÓÂÙËÌ ÔËÏÏÇÕÓËË. ±ÓË ÕÂÍÑÏ
ÒÑÆØÑÆÇ ÚËÔÎÑ ËÐÕÇÅÓÂÎÑÄ, ÐÇÑÃØÑÆËÏÞØ ÆÎâ ÄÞÚËÔÎÇÐËâ
ÏÂÕÓËÚÐÞØ àÎÇÏÇÐÕÑÄ ÅÂÏËÎßÕÑÐËÂÐÂ, ÖÏÇÐßÛÂÇÕÔâ Ä
M=N!/[((N/2)+ S)!((N/2)7S)!] ÓÂÊ.

£ÑÒÓÑÔ Ñ ÒÓÂÍÕËÚÇÔÍËØ ÔÒÑÔÑÃÂØ ÒÑÔÕÓÑÇÐËâ ËÏÇáÜËØ
×ËÊËÚÇÔÍËÌ ÔÏÞÔÎ ×ÖÐÍÙËÌ C(r1, s1; ...; rN, sN) ËÊ ÃÇÔÔÒËÐÑÄÞØ
×ÖÐÍÙËÌ, ÍÑÕÑÓÞÇ ÊÂÄËÔâÕ ÕÑÎßÍÑ ÑÕ ÒÓÑÔÕÓÂÐÔÕÄÇÐÐÞØ ÍÑÑÓ-
ÆËÐÂÕ ri Ë ÑÃÎÂÆÂáÕ ÐÇÑÃØÑÆËÏÞÏË ÔÄÑÌÔÕÄÂÏË ÔËÏÏÇÕÓËË,
ÃÞÎ ÄÔÇÔÕÑÓÑÐÐÇ ËÔÔÎÇÆÑÄÂÐ ¶ÑÍÑÏ.46 ±ÓË àÕÑÏ ÍÂÍ ÒÓËÐÙËÒ
±ÂÖÎË, ÕÂÍ Ë ÖÓÂÄÐÇÐËÇ ÆÎâ ÒÑÎÐÑÅÑ ÔÒËÐÑÄÑÅÑ ÏÑÏÇÐÕÂ
ÍÑÎËÚÇÔÕÄÂ ÆÄËÉÇÐËâ

Ŝ 2C�x1; :::; xN� � S�S� 1�C�x1; :::; xN� (18)

(ÚÇÓÇÊ xi ÑÃÑÊÐÂÚÇÐÂ ÔÑÄÑÍÖÒÐÑÔÕß ÒÓÑÔÕÓÂÐÔÕÄÇÐÐÞØ ÍÑÑÓ-
ÆËÐÂÕ Ë ÔÒËÐÑÄÑÌ ÒÇÓÇÏÇÐÐÑÌ i-ÅÑ àÎÇÍÕÓÑÐÂ) ÃÞÎË ÖÚÕÇÐÞ
ÂÄÕÑÓÑÏ ÓÂÃÑÕÞ 46 ÏÂÕÇÏÂÕËÚÇÔÍË ÔÕÓÑÅÑ. ±ÓÇÆÔÕÂÄËÄ ÑÒÇ-
ÓÂÕÑÓ SÃ 2 Ä ÄËÆÇ

Ŝ 2 � NÿN2

4
�
X
i< j

P̂ij , (19)

ÅÆÇ P̂ij ìÑÒÇÓÂÕÑÓ ÒÇÓÇÔÕÂÐÑÄÍË ÔÒËÐÑÄÞØ ÒÇÓÇÏÇÐÐÞØ si Ë sj ,
¶ÑÍ ÄÞÓÂÊËÎ ÒÑÎÐÖá ®£¶ ÔËÔÕÇÏÞ N àÎÇÍÕÓÑÐÑÄ ÚÇÓÇÊ
ÇÆËÐÔÕÄÇÐÐÖá ÃÇÔÔÒËÐÑÄÖá ÄÑÎÐÑÄÖá ×ÖÐÍÙËá (ÆÎâ k àÎÇÍÕ-
ÓÑÐÑÄ Ô ÑÆËÐÂÍÑÄÑ ÑÓËÇÐÕËÓÑÄÂÐÐÞÏË Ë (N7k) àÎÇÍÕÓÑÐÑÄ Ô
ÒÓÑÕËÄÑÒÑÎÑÉÐÑ ÑÓËÇÐÕËÓÑÄÂÐÐÞÏË ÔÒËÐÂÏË)

C � C�r1; r2; ::: ; rkjrk�1; rk�2; ::: ; rN� (20)

Ë ÖÍÂÊÂÎ ÆÎâ ÒÑÔÎÇÆÐÇÌ ÔÎÇÆÖáÜËÇ ÐÇÑÃØÑÆËÏÞÇ Ë ÆÑÔÕÂÕÑÚ-
ÐÞÇ ÔÄÑÌÔÕÄÂ ÔËÏÏÇÕÓËË:

1) ÂÐÕËÔËÏÏÇÕÓËÚÐÑÔÕß ÑÕÐÑÔËÕÇÎßÐÑ k ÂÓÅÖÏÇÐÕÑÄ ÔÎÇÄÂ
ÑÕ ÄÇÓÕËÍÂÎßÐÑÌ ÚÇÓÕÞ Ä ÓâÆÖ (20), ÐÂÒÓËÏÇÓ

C�r2; r1; ::: ; rkjrk�1; ::: ; rN� � ÿC�r1; r2; ::: ; rkjrk�1; ::: ; rN�;
2) ÂÐÕËÔËÏÏÇÕÓËÚÐÑÔÕß ÑÕÐÑÔËÕÇÎßÐÑ (N7k) ÂÓÅÖÏÇÐÕÑÄ

ÔÒÓÂÄÂ ÑÕ ÚÇÓÕÞ Ä ÓâÆÖ (20), ÐÂÒÓËÏÇÓ

C�r1; ::: ; rkjrk�2; rk�1; ::: ; rN� � ÿC�r1; ::: ; rkjrk�1; rk�2; ::: ; rN�;
3) ÕÂÍ ÐÂÊÞÄÂÇÏÂâ ÙËÍÎËÚÇÔÍÂâ ÔËÏÏÇÕÓËâ, ÄÞÓÂÉÂÇÏÂâ

ÔÎÇÆÖáÜËÏË ÓÂÄÇÐÔÕÄÂÏË:
ÒÓË (N7k) ÚÇÕÐÑÏ

�1� P� P2 � :::� PNÿk�C � 0, (21)

ÒÓË (N7k) ÐÇÚÇÕÐÑÏ

�1ÿ P� P2 ÿ :::ÿ PNÿk�C � 0, (22)

ÅÆÇ ÚÇÓÇÊ² ÑÃÑÊÐÂÚÇÐÂ ÙËÍÎËÚÇÔÍÂâ ÒÇÓÇÔÕÂÐÑÄÍÂ ÂÓÅÖÏÇÐÕÑÄ
(rk, rk+1, ... , rN), Õ.Ç. ÒÇÓÇÔÕÂÐÑÄÍÂ, Ä ÍÑÕÑÓÑÌ ÍÂÉÆÞÌ ÚÎÇÐ
ÙËÍÎÂ (rk, rk+1, ... , rN) ÊÂÏÇÐâÇÕÔâ ÔÎÇÆÖáÜËÏ, Â ÒÑÔÎÇÆÐËÌ
ÚÎÇÐ ì ÒÇÓÄÞÏ.

ªÊ ÓÂÄÇÐÔÕÄ (21) Ë (22) ÄÞÕÇÍÂÇÕ, Ä ÚÂÔÕÐÑÔÕË, ÚÕÑ ÔËÔÕÇÏÂ
ËÊ ÆÄÖØ àÎÇÍÕÓÑÐÑÄ Ô ÐÖÎÇÄÞÏ ÔÖÏÏÂÓÐÞÏ ÔÒËÐÑÏ (S=0,
N=2, k=1) ÑÒËÔÞÄÂÇÕÔâ ÔËÏÏÇÕÓËÚÐÑÌ ÛÓÇÆËÐÅÇÓÑÄÔÍÑÌ
×ÖÐÍÙËÇÌ, Â ÇÇ ÕÓËÒÎÇÕÐÑÇ ÔÑÔÕÑâÐËÇ (S=1, N=2, k=0) ì
ÂÐÕËÔËÏÏÇÕÓËÚÐÑÌ ×ÖÐÍÙËÇÌ ÑÕÐÑÔËÕÇÎßÐÑ àÎÇÍÕÓÑÐÐÞØ
ÒÓÑÔÕÓÂÐÔÕÄÇÐÐÞØ ÍÑÑÓÆËÐÂÕ. ºÓÇÆËÐÅÇÓÑÄÔÍÂâ ÄÑÎÐÑÄÂâ
×ÖÐÍÙËâ ÐÇ ÊÂÄËÔËÕ ÑÕ ÔÒËÐÑÄÞØ ÒÇÓÇÏÇÐÐÞØ, ÑÆÐÂÍÑ ÓÇÊÖÎß-
ÕËÓÖáÜËÌ ÔÒËÐ Ä ÆÂÐÐÑÏ ÔÎÖÚÂÇ ÐÂØÑÆËÕ ÔÄÑÇ ÑÕÓÂÉÇÐËÇ Ä ÇÇ
ÔÄÑÌÔÕÄÂØ, ÒÓÇÆÑÒÓÇÆÇÎââ ÔËÏÏÇÕÓËá Ë ÖÊÎÑÄÞÇ ÒÑÄÇÓØ-
ÐÑÔÕË.

ªÔÍÎáÚËÕÇÎßÐÑ ÄÂÉÐÞÏ ÆÎâ ÍÄÂÐÕÑÄÑÌ ØËÏËË ÒÓËÏÇÓÑÏ
ÏÐÑÅÑàÎÇÍÕÓÑÐÐÑÌ ×ÖÐÍÙËË, ÖÆÑÄÎÇÕÄÑÓâáÜÇÌ ÕÓÇÏ ÖÍÂÊÂÐ-
ÐÞÏ ÄÞÛÇ ÖÔÎÑÄËâÏ ÔËÏÏÇÕÓËË, âÄÎâÇÕÔâ ÒÓÑËÊÄÇÆÇÐËÇ ÆÄÖØ
ÑÒÓÇÆÇÎËÕÇÎÇÌ 46

C � jAj � jBj, (23)

ÅÆÇ

jAj �
�����j1�rk�1� ::: jNÿk�rk�1�

::: ::: :::
j1�rN� ::: jNÿk�rN�

�����; jBj �
�����j1�r1� ::: jk�r1�

::: ::: :::
j1�rk� ::: jk�rk�

�����
Ë 2k4N.

¿ÕË ÑÒÓÇÆÇÎËÕÇÎË ÔÑÔÕÂÄÎÇÐÞ ËÊ ÑÆÐÑÅÑ ÐÂÃÑÓÂ ÑÆÐÑ-
àÎÇÍÕÓÑÐÐÞØ ÑÓÃËÕÂÎÇÌ {j1(r),j2(r), ... ,jN7k(r)}, ÒÓËÚÇÏ
ÃÑ'ÎßÛËÌ ËÊ ÐËØ ÔÑÆÇÓÉËÕ ÄÔÇ (N7k) ÑÓÃËÕÂÎÇÌ, Â ÏÇÐß-
ÛËÌ ì ÕÑÎßÍÑ ÒÇÓÄÞÇ k ÄØÑÆâÜËØ Ä ÐÂÃÑÓ ÄÑÎÐÑÄÞØ ×ÖÐÍ-
ÙËÌ.

¡ÐÂÎÑÅËÚÐÑÇ ÓÂÔÔÏÑÕÓÇÐËÇ 48, 50 ë 55 ÔÄÑÌÔÕÄ ÔËÏÏÇÕÓËË Ë
ÖÊÎÑÄ ®£¶, ËÏÇáÜËØ ×ËÊËÚÇÔÍËÌ ÔÏÞÔÎ Ë ÖÚËÕÞÄÂáÜËØ
ÐÂËÃÑÎÇÇ ÔÑÆÇÓÉÂÕÇÎßÐÞÇ ÔÄÑÌÔÕÄÂ ÖÊÎÑÄÞØ ÒÑÄÇÓØÐÑÔÕÇÌ,
ÒÑÊÄÑÎËÎÑ Ô×ÑÓÏÖÎËÓÑÄÂÕß ÕÇÑÓÇÏÖ,7 âÄÎâáÜÖáÔâ ÑÃÑÃÜÇ-
ÐËÇÏ ÕÇÑÓÇÏÞ ¬ÖÓÂÐÕÂ ë¤ËÎßÃÇÓÕÂ 56 ÑÃ ÖÊÎÂØ ÔÑÃÔÕÄÇÐÐÞØ
×ÖÐÍÙËÌ àÎÎËÒÕËÚÇÔÍËØ ÑÒÇÓÂÕÑÓÑÄ, Â ÕÂÍÉÇ ÕÇÑÓÇÏÞ, ÆÑÍÂ-
ÊÂÐÐÑÌ ¨ËÔÎËÐÞÏ,57 ÑÃ ÖÊÎÂØ ÔÑÃÔÕÄÇÐÐÞØ ×ÖÐÍÙËÌ ÑÒÇÓÂ-
ÕÑÓÂ ºÓÇÆËÐÅÇÓÂ Ä ÑÕÔÖÕÔÕÄËÇ ÕÓÇÃÑÄÂÐËâ ËØ ÒÇÓÇÔÕÂÐÑ-
ÄÑÚÐÑÌ ÂÐÕËÔËÏÏÇÕÓËË. £ ÔÑÑÕÄÇÕÔÕÄËË Ô ×ÑÓÏÖÎËÓÑÄÍÑÌ
ÕÇÑÓÇÏÞ, ÒÓËÄÇÆÇÐÐÑÌ Ä ÓÂÃÑÕÇ 7, ÔÖÜÇÔÕÄÖÇÕ ÔÑÃÔÕÄÇÐÐÂâ
×ÖÐÍÙËâ C0(r1, r2, ... , rN) N-àÎÇÍÕÓÑÐÐÑÅÑ ÑÒÇÓÂÕÑÓÂ ºÓÇ-
ÆËÐÅÇÓÂ
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rAi
, (24)

ÑÕÄÇÚÂáÜÂâ ÑÔÐÑÄÐÑÏÖ àÎÇÍÕÓÑÐÐÑÏÖ ÔÑÔÕÑâÐËá ÔÑ ÔÒËÐÑÏ
S, ÖÊÎÑÄÞÇ ÒÑÄÇÓØÐÑÔÕË ÍÑÕÑÓÑÌ ÆÇÎâÕ àÄÍÎËÆÑÄÑ ÒÓÑÔÕÓÂÐ-
ÔÕÄÑ jR3N � fr1; r2; ::: ; rNg ÐÇ ÏÇÐÇÇ ÚÇÏ ÐÂ

µÔÒÇØË ØËÏËË 74 (11) 2005 1125



L=(N/2+S)! (N/27S)!

ÑÃÎÂÔÕÇÌ O1, ... ,OL ÒÑÔÕÑâÐÔÕÄÂ ÊÐÂÍÂ. ­áÃÖá ËÊ àÕËØ
ÑÃÎÂÔÕÇÌ Oi ÏÑÉÐÑ ÔÚËÕÂÕß ×ÖÐÆÂÏÇÐÕÂÎßÐÑÌ, Â ÄÔÇ ÑÔÕÂÎß-
ÐÞÇ ì ÇÇ ÍÑÒËâÏË. ±ÑÎÐÂâ ÏÐÑÅÑàÎÇÍÕÓÑÐÐÂâ ÄÑÎÐÑÄÂâ
×ÖÐÍÙËâ C0 ÏÑÉÇÕ ÃÞÕß ÄÑÔÔÕÂÐÑÄÎÇÐÂ ÒÑ ÄÞÆÇÎÇÐÐÑÌ ÇÇ
ÚÂÔÕË Ô ÒÑÏÑÜßá ÑÒÇÓÂÙËÌ ÔËÏÏÇÕÓËË.

¯ÇÒÓÇÓÞÄÐÂâ ×ÖÐÍÙËâ C0 ÄÐÖÕÓË ÍÂÉÆÑÌ ËÊ ÑÃÎÂÔÕÇÌ
ÒÑÔÕÑâÐÔÕÄÂ ÊÐÂÍÂ ÐÇ ÓÂÄÐÂ ÐÖÎá, ÐÑ ÑÃÓÂÜÂÇÕÔâ Ä ÐÖÎß ÐÂ
ÇÇ ÅÓÂÐËÙÇ. ¢ÎÂÅÑÆÂÓâ ÓÂÊÃËÇÐËá ÄÔÇÅÑ ÒÓÑÔÕÓÂÐÔÕÄÂ jR3N ÐÂ
L ÕÂÍËØ ÑÃÎÂÔÕÇÌ Oi ÐÂØÑÉÆÇÐËÇ ®£¶ äÖÒÓÑÜÂÇÕÔâã Ä
*L ÓÂÊ ÃÇÊ ÒÑÕÇÓË ÕÑÚÐÑÔÕË ÄÔÎÇÆÔÕÄËÇ ÒÇÓÇØÑÆÂ ÑÕ ÑÃÎÂÔÕË
ËÐÕÇÅÓËÓÑÄÂÐËâ ÒÑ jR3N Í ÑÃÎÂÔÕË Oi . ±ÓË ÃÑÎßÛÑÏ N ÚËÔÎÑ
L ÄÇÎËÍÑ. ¬ ÕÑÏÖ ÉÇ Ä ÆÂÐÐÑÏ ÔÎÖÚÂÇ ÐÇÕ ÐÖÉÆÞ ÊÂÃÑÕËÕßÔâ Ñ
ÔËÏÏÇÕÓËË ËÔÍÑÏÑÌ ×ÖÐÍÙËË Ë ÇÇ ÔÒËÐÑÄÑÌ ÚÂÔÕË, ÄÞÆÇÎÇÐ-
ÐÑÌ Ä ÄËÆÇ ÏÐÑÉËÕÇÎâ, Â ÆÑÔÕÂÕÑÚÐÑ ÕÑÎßÍÑ, ÚÕÑÃÞ ÑÐÂ
ÑÃÓÂÕËÎÂÔß Ä ÐÖÎß ÐÂ ÅÓÂÐËÙÇ ×ÖÐÆÂÏÇÐÕÂÎßÐÑÌ ÑÃÎÂÔÕË.

£ÑÊÏÑÉÐÑÔÕß ÄÑÔÔÕÂÐÑÄËÕß ÒÑÎÐÖá ®£¶ Ô ÒÑÏÑÜßá
ÑÒÇÓÂÙËÌ ÔËÏÏÇÕÓËË, ÃÇÊÖÔÎÑÄÐÑ, ÆÑÎÉÐÂ ÑÃÎÇÅÚËÕß ÄÞÔÑÍÑ-
ÕÑÚÐÞÇ ÓÂÔÚÇÕÞ ÐÂÃÎáÆÂÇÏÞØ ÄÇÎËÚËÐ Ë ÍÑÐÔÕÓÖËÓÑÄÂÐËÇ
ÒÓÑÃÐÞØ ®£¶ ÔÕÂÙËÑÐÂÓÐÞØ ÔÑÔÕÑâÐËÌ ÊÂÆÂÐÐÑÌ ÏÖÎßÕË-
ÒÎÇÕÐÑÔÕË. ³ ÖÚÇÕÑÏ ÏÂÕÇÏÂÕËÚÇÔÍË ÔÕÓÑÅÑ ÑÃÑÔÐÑÄÂÐÐÑÌ
ÄÑÊÏÑÉÐÑÔÕË ÊÂÏÇÐÞ ÂÐÕËÔËÏÏÇÕÓËÊÂÙËË ÒÑ ÑÃÜÇÌ ÅÓÖÒÒÇ
ÒÇÓÇÔÕÂÐÑÄÑÍ SN ÐÂ ÂÐÕËÔËÏÏÇÕÓËÊÂÙËá ÒÑ ÔÒËÐ-ËÐÄÂÓËÂÐÕ-
ÐÑÌ ÒÑÆÅÓÖÒÒÇ S(I,J ) àÕÑÌ ÅÓÖÒÒÞ (ÔÏ.ÄÞÛÇ) ÑÃÝÇÏ ÄÞÚËÔÎÇ-
ÐËÌ ÒÓË ÚËÔÎÇÐÐÑÏ ÓÇÛÇÐËË ÖÓÂÄÐÇÐËâºÓÇÆËÐÅÇÓÂ ÆÑÎÉÇÐ Ä
ÙÇÎÑÏ ÔÑÍÓÂÕËÕßÔâ Ä L6M=N! ÓÂÊ. ¯ÂÒÓËÏÇÓ, ÆÎâ ÏÑÎÇ-
ÍÖÎÞ LiH (N=4) ÏÑÉÐÑ ÑÉËÆÂÕß ÒÑÄÞÛÇÐËâ ÒÓÑËÊÄÑÆË-
ÕÇÎßÐÑÔÕË ÓÂÔÚÇÕÐÑÌ ÒÓÑÙÇÆÖÓÞ ÒÑ ÔÓÂÄÐÇÐËá Ô
ÕÓÂÆËÙËÑÐÐÑ ÒÓËÏÇÐâÇÏÑÌ ÆÑ 24 ÓÂÊ, Â ÆÎâ CH4 (N=10) ì
ÆÑ 3 628 800 ÓÂÊ.

¥Îâ ÎáÃÑÌ ÂÕÑÏÐÑÌ ËÎËÏÑÎÇÍÖÎâÓÐÑÌ ÔËÔÕÇÏÞ ÍÂÉÆÑÏÖ
àÎÇÍÕÓÑÐÐÑÏÖ ÔÑÔÕÑâÐËá ÔÑÑÕÄÇÕÔÕÄÖáÕ ÖÊÎÑÄÞÇ ÒÑÄÇÓØ-
ÐÑÔÕË ®£¶. ³ÄÑÌÔÕÄÑ ÂÐÕËÔËÏÏÇÕÓËË ®£¶ ÒÑ ÑÕÐÑÛÇÐËá
Í ÒÇÓÇÔÕÂÐÑÄÍÂÏ ÚÂÔÕËÙ ÒÓËÔÖÜÇ ËÔÍÎáÚËÕÇÎßÐÑ ÏÐÑÅÑ-
àÎÇÍÕÓÑÐÐÞÏ ÔËÔÕÇÏÂÏ. ®ÐÑÅÑàÎÇÍÕÓÑÐÐÞÇ ÄÑÎÐÑÄÞÇ ×ÖÐÍ-
ÙËË ÔÖÜÇÔÕÄÇÐÐÑ ÑÕÎËÚÂáÕÔâ ÑÕ ÒÓËÄÞÚÐÞØ ÆÎâ ØËÏËÍÑÄ
ÑÆÐÑàÎÇÍÕÓÑÐÐÞØ ×ÖÐÍÙËÌ ì ¡° ËÎË ®°. (°ÕÏÇÕËÏ, ÚÕÑ
®£¶ Ä ÏÇÕÑÆÇ CI ÒÓÇÆÔÕÂÄÎâÇÕÔâ Ä ÄËÆÇ ÔÖÏÏÞ ÂÐÕËÔËÏÏÇÕ-
ÓËÊÑÄÂÐÐÞØ ÒÓÑËÊÄÇÆÇÐËÌ ÑÆÐÑàÎÇÍÕÓÑÐÐÞØ ×ÖÐÍÙËÌ.43)
¯ÂÒÓËÏÇÓ, ÒÓÑÔÕÓÂÐÔÕÄÇÐÐÂâ ÚÂÔÕß ®£¶ ÕÓËÒÎÇÕÐÑÅÑ
ÔÑÔÕÑâÐËâ ÂÕÑÏÂ ÅÇÎËâ Ä ÒÓËÃÎËÉÇÐËË HF ËÏÇÇÕ ÄËÆ

3C�r1; r2� �
1���
2
p �

j1�r1�j2�r2� ÿ j1�r2�j2�r1�
�
, (25)

ÅÆÇ j1 Ë j2 ì ØÂÓÕÓË-×ÑÍÑÄÔÍËÇ ¡°. ¥ÂÉÇ ÇÔÎË ÍÑÑÓÆËÐÂÕÞ,
ÆÑÒÖÔÕËÏ, àÎÇÍÕÓÑÐÂ 1 ÕÂÍÑÄÞ, ÚÕÑ ÑÕÄÇÚÂáÕ ÖÊÎÖ j1-¡°, Õ.Ç.
j(r1)=0, ÕÇÏ ÐÇ ÏÇÐÇÇ ×ÖÐÍÙËâ 3C(r1, r2) ÐÇ ÑÃâÊÂÕÇÎßÐÑ
ÑÃÓÂÜÂÇÕÔâ Ä ÐÖÎß, ÒÑÔÍÑÎßÍÖ ÔÎÂÅÂÇÏÑÇ [7j1(r2)j2(r1)]
ÏÑÉÇÕ ÃÞÕß ÐÇÐÖÎÇÄÞÏ. µÔÎÑÄËÇ 3C(r1, r2)=0 ÆÑÔÕËÅÂÇÕÔâ
ÎËÛß ÒÓË ÔÑÄÒÂÆÇÐËË ÑÃÇËØ ÔÑÔÕÂÄÎâáÜËØ Ä ÒÓÂÄÑÌ ÚÂÔÕË
ÖÓÂÄÐÇÐËâ (25). ¡ÐÂÎÑÅËÚÐÑ ÏÑÉÐÑ ÔÚËÕÂÕß, ÚÕÑ (ÊÂ ËÔÍÎáÚÇ-
ÐËÇÏ ÑÔÐÑÄÐÞØ ÔÑÔÕÑâÐËÌ ÆÄÖØàÎÇÍÕÓÑÐÐÞØ ÔËÔÕÇÏ, ÆÎâ
ÍÑÕÑÓÞØ ÒÓÑÔÕÓÂÐÔÕÄÇÐÐÂâ ÂÐÕËÔËÏÏÇÕÓËâ ËÔÍÎáÚÇÐÂ ÒÑÎ-
ÐÑÔÕßá) ÂÐÕËÔËÏÏÇÕÓËÊÑÄÂÐÐÂâ ®£¶ ÑÃÎÂÆÂÇÕ ÖÊÎÂÏË,
ÆÂÉÇ ÇÔÎË ÑÐÂ ÒÑÔÕÓÑÇÐÂ ËÊ ÃÇÊÖÊÎÑÄÞØ ¡° ËÎË ®°.

£ÏÇÔÕÇ Ô ÕÇÏ Ä ÔÎÖÚÂÇ ÔÑÔÕÑâÐËâ 3S ÂÕÑÏÂ ÅÇÎËâ ÇÅÑ ®£¶
ÕÑÚÐÑ ÄÞÓÂÉÂÇÕÔâ ÚÇÓÇÊ àÎÇÍÕÓÑÐ-âÆÇÓÐÞÇ (r1,r2) Ë ÏÇÉàÎÇÍÕ-
ÓÑÐÐÑÇ (r12) ÓÂÔÔÕÑâÐËâ.58 ±ÑÔÍÑÎßÍÖ ®£¶ ÆÑÎÉÐÂ ÃÞÕß
ÂÐÕËÔËÏÏÇÕÓËÚÐÂ ÑÕÐÑÔËÕÇÎßÐÑ ÒÇÓÇÔÕÂÐÑÄÍË àÎÇÍÕÓÑÐÑÄ 1
Ë 2, Õ.Ç.

C�r1; r2; r12� � ÿC�r2; r1; r21�, (26)

ÕÑ Ô ÖÚÇÕÑÏ r12= r21 ÒÑÎÖÚËÏ ÖÔÎÑÄËÇ r1= r2 , ÒÓË ÍÑÕÑÓÑÏ
®£¶ ÑÃÓÂÜÂÇÕÔâ Ä ÐÖÎß.

¬ ÔÑÉÂÎÇÐËá, ËÔÍÎáÚËÕÇÎßÐÑÏÂÎÑ ÔÎÖÚÂÇÄ, ÍÑÅÆÂ ÕÑÎßÍÑ
ÐÂ ÑÔÐÑÄÇ ÔÑÑÃÓÂÉÇÐËÌ ÔËÏÏÇÕÓËË ÖÆÂÇÕÔâ a priori ÖÔÕÂ-
ÐÑÄËÕß ÆÎâ ®£¶ ÕÑÚÐÖá ×ÑÓÏÖ ÖÊÎÑÄÑÌ ÒÑÄÇÓØÐÑÔÕË ÓÂÊ-

ÏÇÓÐÑÔÕË (3N71). ¬ÂÍ ÒÓÂÄËÎÑ, àÕÂ ÊÂÆÂÚÂ ÑÍÂÊÞÄÂÇÕÔâ
ÐÇÓÂÊÓÇÛËÏÑÌ ÒÓÇÉÆÇ ÄÔÇÅÑ ÄÔÎÇÆÔÕÄËÇ ÃÑÎßÛÑÅÑ ÚËÔÎÂ
ÒÇÓÇÏÇÐÐÞØ.

³ ÖÚÇÕÑÏ ÑÔÑÃÑÌ ÊÐÂÚËÏÑÔÕË ÖÊÎÑÄ ®£¶ ÒÓÇÆÔÕÂÄÎâÇÕÔâ
ÙÇÎÇÔÑÑÃÓÂÊÐÞÏ ÄÄÇÔÕË ÔÒÇÙËÂÎßÐÞÌ ÔÑÏÐÑÉËÕÇÎß Ä ÄÞÓÂ-
ÉÇÐËÇ ÆÎâ ÒÓÑÃÐÑÌ ÄÑÎÐÑÄÑÌ ×ÖÐÍÙËË, âÄÐÑ ÊÂÆÂáÜËÌ
×ÑÓÏÖ ÇÇ ÖÊÎÑÄÑÌ ÒÑÄÇÓØÐÑÔÕË. ±ÓË àÕÑÏ ÆÓÖÅÑÌ ÔÑÏÐÑÉË-
ÕÇÎß ÆÑÔÕÂÕÑÚÐÑ ÑÒÓÇÆÇÎËÕß ÎËÛß Ä ÑÆÐÑÌ ËÊ ÑÃÎÂÔÕÇÌ
ÒÑÔÕÑâÐÔÕÄÂ ÊÐÂÍÂ ®£¶ (ÔÏ. ÄÞÛÇ). ³ÑÅÎÂÔÐÑ ÄÞÆÄËÐÖÕÑÌ
ÅËÒÑÕÇÊÇ,8, 47 ÔÑÃÔÕÄÇÐÐÞÇ ×ÖÐÍÙËË N-àÎÇÍÕÓÑÐÐÑÅÑ ÑÒÇÓÂ-
ÕÑÓÂ ºÓÇÆËÐÅÇÓÂ ËÏÇáÕ ÖÊÎÑÄÞÇ ÒÑÄÇÓØÐÑÔÕË, ÑÒÓÇÆÇÎâÇ-
ÏÞÇ ÖÓÂÄÐÇÐËÇÏ Ô ÒÑÕÇÐÙËÂÎßÐÞÏË ×ÖÐÍÙËâÏË ÄËÆÂ

Uij �
XN
k 6� i; j

�
e2

rki
ÿ e2

rkj

�
ÿ
XM
A� 1

�
ZAe

rAi
ÿ ZAe

rAj

�
: 0. (27)

±ÓË àÕÑÏ ÒÓÇÆÒÑÎÂÅÂÇÕÔâ, ÚÕÑ àÎÇÍÕÓÑÐÞ (i, j ) ËÏÇáÕ ÑÆËÐÂ-
ÍÑÄÑ ÑÓËÇÐÕËÓÑÄÂÐÐÞÇ ÔÒËÐÞ. ¿ÕÑ ÑÊÐÂÚÂÇÕ, ÚÕÑ ÎáÃÞÏ
ÆÄÖÏ àÎÇÍÕÓÑÐÂÏ Ô ÒÂÓÂÎÎÇÎßÐÞÏË ÔÒËÐÂÏË ÊÂÒÓÇÜÇÐÑ ÐÂØÑ-
ÆËÕßÔâ ÐÂ ÑÆÐÑÌ Ë ÕÑÌ ÉÇ àÍÄËÒÑÕÇÐÙËÂÎßÐÑÌ ÒÑÄÇÓØÐÑÔÕË
(ÒÓËÐÙËÒ ÊÂÒÓÇÕÂ àÍÄËÒÑÕÇÐÙËÂÎßÐÞØ ÒÑÄÇÓØÐÑÔÕÇÌ).

£ ÑÃÜÇÏ ÔÎÖÚÂÇ ÔÎÇÆÖÇÕ ÑÉËÆÂÕß, ÚÕÑ ÆÎâ ÓÂÊÐÑÕËÒÐÞØ
ËÊÑàÎÇÍÕÓÑÐÐÞØ ÔÑÇÆËÐÇÐËÌ ×ÑÓÏÞ àÍÄËÒÑÕÇÐÙËÂÎßÐÞØ
ÒÑÄÇÓØÐÑÔÕÇÌ ÃÖÆÖÕ ÓÂÊÐÞÏË ÒÓÇÉÆÇ ÄÔÇÅÑ ÄÔÎÇÆÔÕÄËÇ ÓÂÊÎË-
ÚËÌ Ä âÆÇÓÐÞØ ÍÑÐ×ËÅÖÓÂÙËâØ. £ ÔÑÑÕÄÇÕÔÕÄËË Ô ÒÓËÐÙËÒÑÏ
ÊÂÒÓÇÕÂ àÍÄËÒÑÕÇÐÙËÂÎßÐÞØ ÒÑÄÇÓØÐÑÔÕÇÌ ÐÇÑÃØÑÆËÏÑ ÐÂÎË-
ÚËÇ Ö ×ÖÐÍÙËË C(r1, ... , rN) ÕÂÍËØ ÖÊÎÑÄ, ÍÑÕÑÓÞÏË ÑÃÎÂÆÂÇÕ
ÔÑÄÑÍÖÒÐÑÔÕß ÒÑÕÇÐÙËÂÎßÐÞØ ×ÖÐÍÙËÌ Uij àÎÇÍÕÓÑÐÐÑ-âÆÇÓ-
ÐÑÌ ÔËÔÕÇÏÞ. ¥ÂÐÐÞÏ ÕÓÇÃÑÄÂÐËÇÏ ÑÒÓÇÆÇÎâÇÕÔâ ÄËÆ Ë
ÏËÐËÏÂÎßÐÑÇ ÚËÔÎÑ ÖÊÎÑÄÞØ ÒÑÄÇÓØÐÑÔÕÇÌ, ËÏÇáÜËØ ÑÕÐÑ-
ÛÇÐËÇ Í ÒÇÓÇÔÕÂÐÑÄÍÇ ÍÑÑÓÆËÐÂÕ ÆÎâ ÎáÃÑÌ ËÊ ÒÂÓ àÎÇÍÕÓÑ-
ÐÑÄ. ±ÓË àÕÑÏ ÑÕÒÂÆÂÇÕ ÐÇÑÃØÑÆËÏÑÔÕß Ä ÂÐÕËÔËÏÏÇÕÓËË
ÓÇÛÇÐËâ, ÒÑÔÍÑÎßÍÖ ÑÐÂ, ÍÂÍ ÑÕÏÇÚÇÐÑ ÄÞÛÇ, ÅÂÓÂÐÕËÓÖÇÕÔâ
ÂÄÕÑÏÂÕËÚÇÔÍË ÒÓÑÙÇÆÖÓÑÌ ÆÂÎßÐÇÌÛÇÅÑ ÒÑÔÕÓÑÇÐËâ ÒÑÎÐÑÌ
®£¶.

ªÔÍÑÏÑÌ ×ÖÐÍÙËËC(r1, ... , rN), ÃÇÊÖÔÎÑÄÐÑ, ÏÑÅÖÕ ÒÓËÐÂÆ-
ÎÇÉÂÕß ÆÑÒÑÎÐËÕÇÎßÐÞÇ ÖÊÎÑÄÞÇ ÒÑÄÇÓØÐÑÔÕË, ÑÕÔÖÕÔÕÄÖá-
ÜËÇ Ö ÔÑÄÑÍÖÒÐÑÔÕË ÒÑÕÇÐÙËÂÎßÐÞØ ×ÖÐÍÙËÌUij . ¢ÑÎÇÇ ÕÑÅÑ,
ÐÇ ËÔÍÎáÚÇÐÑ, ÚÕÑ ÄÞÆÄËÐÖÕÂâ ÅËÒÑÕÇÊÂ Ä ÙÇÎÑÏ ÐÇ ÐÂÌÆÇÕ
ÆÑÔÕÂÕÑÚÐÑ ÂÓÅÖÏÇÐÕËÓÑÄÂÐÐÑÅÑ ÒÑÆÕÄÇÓÉÆÇÐËâ, ÑÆÐÂÍÑ ÇÇ
ÒÓÑÄÇÓÍÂ Ô ÒÑÏÑÜßá ÄÞÔÑÍÑÕÑÚÐÞØ ÐÇàÏÒËÓËÚÇÔÍËØ ÓÂÔÚÇ-
ÕÑÄ ÒÓÑÔÕÇÌÛËØ ÕÇÔÕÑÄÞØ ÑÃÝÇÍÕÑÄ ÒÓÇÆÔÕÂÄÎâÇÕÔâ ÙÇÎÇÔÑ-
ÑÃÓÂÊÐÑÌ.

IV. ¡ÒÓÑÃÂÙËâ ÏÇÕÑÆÂ ÏÐÑÅÑàÎÇÍÕÓÑÐÐÞØ
ÄÑÎÐÑÄÞØ ×ÖÐÍÙËÌ
ªÊÎÑÉÇÐÐÞÇ ÄÞÛÇ ÒÑÎÑÉÇÐËâ, ÔÑÔÕÂÄÎâáÕ ÒÎÂÕ×ÑÓÏÖ
ÏÇÕÑÆÂ ®£¶. ªØ ÏÑÉÐÑ ÒÑÆÕÄÇÓÆËÕß ÐÂ ÒÓÑÔÕÇÌÛÇÏ ÒÓË-
ÏÇÓÇ ì ÓÂÔÚÇÕÇ ÑÔÐÑÄÐÑÅÑ ÕÓËÒÎÇÕÐÑÅÑ ÔÑÔÕÑâÐËâ ÂÕÑÏÂ
ÅÇÎËâ (3S). ·ËÏËÍË-àÍÔÒÇÓËÏÇÐÕÂÕÑÓÞ ÑÃÞÚÐÑ ÑÕÐÑÔâÕÔâ Í
äÍÄÂÐÕÑÄÑÌ ØËÏËË ÅÇÎËâã ÍÂÍ Í ÃÇÔÒÑÎÇÊÐÑÌ Ë ÐÇËÐÕÇÓÇÔÐÑÌ.
°ÆÐÂÍÑ ÖÐËÍÂÎßÐÂâ ÄÑÊÏÑÉÐÑÔÕß ÒÑÎÖÚËÕß ÓÇÊÖÎßÕÂÕÞ
ËÔÍÎáÚËÕÇÎßÐÑ ÄÞÔÑÍÑÌ ÕÑÚÐÑÔÕË ÔÕÂÎÂ ÒÓËÚËÐÑÌ, ÒÑ ÍÑÕÑ-
ÓÑÌ ÂÕÑÏ ÅÇÎËâ ÐÂËÃÑÎÇÇ ÚÂÔÕÑ ÄÞÃËÓÂáÕ Ä ÍÂÚÇÔÕÄÇ ÕÇÔÕÑÄÑÌ
ÔËÔÕÇÏÞ ÆÎâ ÒÓÑÄÇÓÍË ÏÐÑÅÑàÎÇÍÕÓÑÐÐÞØ ÕÇÑÓËÌ.

£ 1959 Å. ±ÇÍÇÓËÔ,59 ËÔÒÑÎßÊÑÄÂÄ 1078-ÚÎÇÐÐÖá ÒÓÑÃÐÖá
×ÖÐÍÙËá, ÒÑÎÖÚËÎ ÐÂËÎÖÚÛÇÇ Ä ÕÑ ÄÓÇÏâ ÊÐÂÚÇÐËÇ ÒÑÎÐÑÌ
àÐÇÓÅËË ÆÎâ ÑÔÐÑÄÐÑÅÑ ÔÑÔÕÑâÐËâ 1s2 (1S) ÂÕÑÏÂ ÅÇÎËâ

E0=72.903724375 a.e.

±ÑÊÆÐÇÇ,60 ÑÃÓÂÕËÄÛËÔß Í ÒÑÆØÑÆÖ, ÒÓÇÆÎÑÉÇÐÐÑÏÖ
¶ÑÍÑÏ,61 ÖÆÂÎÑÔß ÖÏÇÐßÛËÕß ÃÂÊËÔÐÞÌ ÐÂÃÑÓ ÆÑ 246 ×ÖÐÍ-
ÙËÌ Ë ÒÑÄÞÔËÕß ÕÑÚÐÑÔÕß ÓÂÔÚÇÕÂ.±ÓË àÕÑÏ ÐÂÌÆÇÐÑ ÊÐÂÚÇÐËÇ

E0=72.9037243770326 a.e.

´ÂÍËÏ ÉÇ ÔÒÑÔÑÃÑÏ Ë Ô ÒÑÏÑÜßá ÆÑÒÑÎÐËÕÇÎßÐÑÅÑ ÂÐÂ-
ÎËÊÂ 62 ÒÓË ËÔÒÑÎßÊÑÄÂÐËË ÕÑÎßÍÑ 230-ÚÎÇÐÐÑÌ ×ÖÐÍÙËË ÕÑÅÑ
ÉÇ ÄËÆÂ ÃÞÎÑ ÒÑÎÖÚÇÐÑ ÊÐÂÚÇÐËÇ

1126 ¯.¥.¹ÖÄÞÎÍËÐ, ¦.¡.³ÏÑÎÇÐÔÍËÌ, ¯.³.©Ç×ËÓÑÄ



E0=72.90372437703407 a.e.
°ÕÏÇÕËÏ, ÚÕÑ ÒÑ ÐÇÍÑÕÑÓÞÏ ÑÙÇÐÍÂÏ 63 ÆÎâ ÆÑÔÕËÉÇÐËâ
ÔÓÂÄÐËÏÑÌ ÕÑÚÐÑÔÕË Ä ÏÇÕÑÆÇ CI ÒÑÕÓÇÃÑÄÂÎÑÔß ÃÞ
*104 ÚÎÇÐÑÄ Ä ÓÂÊÎÑÉÇÐËË ­ÇÉÂÐÆÓÂ Ë *1012 àÎÇÍÕÓÑÐÐÞØ
ÍÑÐ×ËÅÖÓÂÙËÌ.

²ÂÔÚÇÕÞ ÔÑÔÕÑâÐËâ 1s2s (3S) ÙÇÎÇÔÑÑÃÓÂÊÐÑ ÒÓÑÄÑÆËÕß
ÒÓËÐÙËÒËÂÎßÐÑ ËÐÞÏ ÔÒÑÔÑÃÑÏ.64 ¶ÑÓÏÂÎßÐÑ ÒÇÓÇÔÕÂÐÑÄÍÂ
ÚÂÔÕËÙ Ä ÍÑÐ×ËÅÖÓÂÙËÑÐÐÑÏ ÒÓÑÔÕÓÂÐÔÕÄÇ {r1, r2, r12} ÑÊÐÂ-
ÚÂÇÕ ÄÊÂËÏÑÊÂÏÇÐÖ r1 Ë r2 ÒÓË r12= r21 . ³ÎÇÆÑÄÂÕÇÎßÐÑ,
ÒÑÄÇÓØÐÑÔÕß r1= r2 ÓÂÊÆÇÎâÇÕ ÍÑÐ×ËÅÖÓÂÙËÑÐÐÑÇ ÒÓÑÔÕÓÂÐ-
ÔÕÄÑ ÐÂ ÆÄÇ ÑÃÎÂÔÕË, ÒÓËÚÇÏ Ä ÑÆÐÑÌ ËÊ ÐËØ (r15 r2 ËÎË r25 r1)
ÕÓÇÃÖÇÕÔâ ÐÂÌÕË ÓÇÛÇÐËÇ ÖÓÂÄÐÇÐËâ ºÓÇÆËÐÅÇÓÂ Ô ÖÚÇÕÑÏ
ÐÂÎÑÉÇÐÐÑÅÑ ÐÂ ÄÑÎÐÑÄÖá ×ÖÐÍÙËá ÅÓÂÐËÚÐÑÅÑ ÖÔÎÑÄËâ

C(r1, r2, r12)jr1 � r2
=0.

±ÓË ÕÂÍÑÏ ÒÑÆØÑÆÇ ÏÑÉÐÑ ËÔÒÑÎßÊÑÄÂÕß ÒÓÑÃÐÞÇ ÄÑÎÐÑ-
ÄÞÇ ×ÖÐÍÙËË ÆÄÖØ ÕËÒÑÄ

C�r1; r2; r12� � �eÿar1 ÿ eÿar2�eÿb�r1 � r2�Cs
n�r1; r2; r12�, (28)

C�r1; r2; r12� � �eÿar1 ÿ eÿar2�eÿb�r1 � r2�Cu
n�r1; r2; r12�, (29)

ÅÆÇ Cs
n ì ÔËÏÏÇÕÓËÚÐÞÌ, Â Cu

n ì ÒÓÑËÊÄÑÎßÐÞÌ ÒÑÎËÐÑÏ,
ÔÑÆÇÓÉÂÜËÌ n ÔÎÂÅÂÇÏÞØ. ±ÇÓÄÞÌ àÍÔÒÑÐÇÐÙËÂÎßÐÞÌ ÏÐÑ-
ÉËÕÇÎß Ä àÕËØ ×ÖÐÍÙËâØ ÑÕÄÇÚÂÇÕ ÖÔÎÑÄËá ÂÐÕËÔËÏÏÇÕÓËË, Â
ÄÕÑÓÑÌ ì ÕÓÇÃÑÄÂÐËá ËØ ÃÞÔÕÓÑÅÑ ÑÃÓÂÜÇÐËâ Ä ÐÖÎß ÒÓË
ÃÑÎßÛËØ ÓÂÔÔÕÑâÐËâØ àÎÇÍÕÓÑÐÑÄ ÑÕ âÆÓÂ. ¶ÖÐÍÙËâ (28)
âÄÎâÇÕÔâ ÂÐÕËÔËÏÏÇÕÓËÚÐÑÌ, ÚÇÅÑ ÐÇÎßÊâ ÔÍÂÊÂÕß Ñ ×ÖÐÍÙËË
(29), ÑÆÐÂÍÑ, ÑÐÂ ÏÑÉÇÕ ÃÞÕß ÑÕÓÂÉÇÐÂ Ä ÆÓÖÅÖá ÒÑÎÑÄËÐÖ
ÍÑÐ×ËÅÖÓÂÙËÑÐÐÑÅÑ ÒÓÑÔÕÓÂÐÔÕÄÂ, ÂÐÕËÔËÏÏÇÕÓËÚÐÑ ÑÕÐÑ-
ÔËÕÇÎßÐÑ ÒÑÄÇÓØÐÑÔÕË r1= r2 .

±ÓÂÍÕËÚÇÔÍÑÇ ÒÓÇËÏÖÜÇÔÕÄÑ ËÔÒÑÎßÊÑÄÂÐËâ ÄÞÓÂÉÇÐËâ
(29) ÔÑÔÕÑËÕ Ä ÕÑÏ, ÚÕÑ ÍÎÂÔÔ ×ÖÐÍÙËÌ, ÍÑÕÑÓÞÏË ÂÒÒÓÑÍÔË-
ÏËÓÖÇÕÔâ ÓÇÛÇÐËÇ ÖÓÂÄÐÇÐËâ ºÓÇÆËÐÅÇÓÂ, ÔÖÜÇÔÕÄÇÐÐÑ
ÛËÓÇ, ÕÂÍ ÍÂÍ ÏÐÑÉÇÔÕÄÑ ÔËÏÏÇÕÓËÚÐÞØ ÒÑÎËÐÑÏÑÄ fCs

ng
âÄÎâÇÕÔâ ÒÑÆÏÐÑÉÇÔÕÄÑÏ ÏÐÑÉÇÔÕÄÂ ÒÓÑËÊÄÑÎßÐÞØ ÒÑÎËÐÑ-
ÏÑÄ fCu

ng, ÃÎÂÅÑÆÂÓâ ÚÇÏÖ ÒÑÎËÐÑÏËÂÎßÐÑÇ ÓÂÊÎÑÉÇÐËÇ (29)
ÔØÑÆËÕÔâ ÊÂÏÇÕÐÑ ÃÞÔÕÓÇÇ, ÚÇÏ ÓÂÊÎÑÉÇÐËÇ (28). °ÕÍÂÊ ÑÕ
ÑÅÓÂÐËÚÇÐËÌ ÒÑ ÔËÏÏÇÕÓËË ÒÑÊÄÑÎâÇÕ Ô ÒÑÏÑÜßá ÒÓÑËÊ-
ÄÑÎßÐÞØ ÒÑÎËÐÑÏÑÄ ÔÕÓÑËÕß ÃÑÎÇÇ ÛËÓÑÍËÌ ÍÎÂÔÔ ÒÓÑÃÐÞØ
×ÖÐÍÙËÌ. ¯ÂÒÓËÏÇÓ, Ä ÔÎÖÚÂÇ ÒÑÎËÐÑÏÂ ÄÕÑÓÑÌ ÔÕÇÒÇÐË
ÄÞÓÂÉÇÐËâ (28) Ë (29) ÒÓËÐËÏÂáÕ ÔÎÇÆÖáÜËÌ ÄËÆ:

Cs
7 � a0 � a1�r1 � r2� � a2r12 � a3�r21 � r22�� (30)

�a4r1r2 � a5�r1 � r2�r12 � a6r
2
12 (n=7),

Cu
10 � b0 � b1r1 � b2r2 � b3r12 � b4r

2
1 � b5r

2
2� (31)

�b6r1r2 � b7r1r12 � b8r1r12 � b9r
2
12 (n=10).

¥Îâ ÔÑÔÕÑâÐËâ 3S ÂÕÑÏÂ ÅÇÎËâ ÒÓË ÒÓÑËÊÄÑÎßÐÑÏ ÒÑÎË-
ÐÑÏÇ ÒâÕÑÌ ÔÕÇÒÇÐË fCu

47g (47 ÄÂÓßËÓÖÇÏÞØ ÎËÐÇÌÐÞØ ÍÑ-
à××ËÙËÇÐÕÑÄ 64) ÒÑÎÖÚÇÐÂ àÐÇÓÅËâ 3E=72.1752288 a.e.,
ÍÑÕÑÓÂâ ÏÇÐßÛÇ ÓÂÔÔÚËÕÂÐÐÑÌ ±ÇÍÇÓËÔÑÏ 59 Ô ËÔÒÑÎßÊÑÄÂ-
ÐËÇÏ ×ÖÐÍÙËË, ÔÑÆÇÓÉÂÜÇÌ 715 ÒÂÓÂÏÇÕÓÑÄ, ÐÂ 5 . 1077 Â.Ç.
(àÍÔÒÇÓËÏÇÐÕÂÎßÐÑÇ ÊÐÂÚÇÐËÇ 3E ÔÑÔÕÂÄËÎÑ 72.175230 Â.Ç.).
¿ÕÑÕ ÒÓËÏÇÓ ÔÄËÆÇÕÇÎßÔÕÄÖÇÕ Ñ ÐÇÍÑÕÑÓÑÏ ÒÓÇËÏÖÜÇÔÕÄÇ
ÒÓËÏÇÐÇÐËâ ÏÇÕÑÆÂ ®£¶ Ä ÒÓËÍÎÂÆÐÞØ ÍÄÂÐÕÑÄÑ-ØËÏËÚÇ-
ÔÍËØ ÓÂÔÚÇÕÂØ.

¥Îâ ÒÓËÏÇÓÂ ÐÂ ÓËÔ. 1 ÒÑÍÂÊÂÐÑ, ÍÂÍ ÄÞÅÎâÆËÕ Ä ÆÇÍÂÓÕÑ-
ÄÞØ ÍÑÑÓÆËÐÂÕÂØ ÖÊÎÑÄÂâ ÒÑÄÇÓØÐÑÔÕß ÂÕÑÏÂ ÅÇÎËâ Ä ÕÓË-
ÒÎÇÕÐÑÏ ÔÑÔÕÑâÐËË, ÑÕÄÇÚÂáÜÂâ ÒÓËÐÙËÒÖ ÊÂÒÓÇÕÂ
àÍÄËÒÑÕÇÐÙËÂÎßÐÞØ ÒÑÄÇÓØÐÑÔÕÇÌ. ²ËÔÖÐÑÍ ÐÂÅÎâÆÐÑ ËÎÎá-
ÔÕÓËÓÖÇÕ ×ÂÍÕ, ÚÕÑ Ä àÕÑÏ ÔÑÔÕÑâÐËË, ÐÇÊÂÄËÔËÏÑ ÑÕ ÓÂÔÔÕÑâ-
ÐËâ ÏÇÉÆÖ àÎÇÍÕÓÑÐÂÏË, ÊÂÒÓÇÜÇÐÐÞÏ ÆÑÎÉÐÑ ÃÞÕß ËØ
ÓÂÔÒÑÎÑÉÇÐËÇ ÐÂ ÑÆÐÑÌ Ô×ÇÓÇ Ô ÙÇÐÕÓÑÏ Ä ÂÕÑÏÐÑÏ âÆÓÇ.

£ ÍÂÚÇÔÕÄÇ äÕÇÔÕÑÄÑÌ ÔËÔÕÇÏÞã ÐÂÓâÆÖ Ô ÅÇÎËÇÏ ÕÓÂÆË-
ÙËÑÐÐÑ ËÔÒÑÎßÊÖáÕ ÎËÕËÌ. ¡ÕÑÏ ÎËÕËâ ÑÃÎÂÆÂÇÕ ÕÓÇÏâ
àÎÇÍÕÓÑÐÂÏË Ë ÏÑÉÇÕ ÔÎÖÉËÕß ÒÓÑÔÕÇÌÛÇÌ ÏÑÆÇÎßÐÑÌ ÚÂÔÕË-
ÙÇÌ, ÆÎâ ÍÑÕÑÓÑÌ à××ÇÍÕÞ ÍÑÓÓÇÎâÙËË àÎÇÍÕÓÑÐÑÄ, ÄÑ-ÒÇÓ-
ÄÞØ, ÄÇÔßÏÂ ÔÖÜÇÔÕÄÇÐÐÞ (ÄÔÎÇÆÔÕÄËÇ ÐÇÊÂÏÍÐÖÕÑÔÕË

àÎÇÍÕÓÑÐÐÑÌ ÑÃÑÎÑÚÍË) Ë, ÄÑ-ÄÕÑÓÞØ, ÄÍÎáÚÂáÕ ÄÍÎÂÆÞ ÑÕ
ÑÔÕÑÄÐÞØ Ë ÄÂÎÇÐÕÐÑÅÑ àÎÇÍÕÓÑÐÑÄ. ±ÑàÕÑÏÖ ÐÇ ÔÎÖÚÂÌÐÑ,
ÚÕÑ Ä ÒÑÔÎÇÆÐËÇ ÅÑÆÞ ÆÎâ ÑÔÐÑÄÐÑÅÑ ÔÑÔÕÑâÐËâ 2S àÕÑÅÑ ÂÕÑÏÂ
ÄÞÒÑÎÐÇÐ ÓâÆ ÍÄÂÐÕÑÄÑ-ÏÇØÂÐËÚÇÔÍËØ ÓÂÔÚÇÕÑÄ ÄÞÔÑÍÑÌ
ÕÑÚÐÑÔÕË.

£ ÆÂÐÐÑÏ ÍÑÐÕÇÍÔÕÇ ÑÕÏÇÕËÏ, ÚÕÑ Ä ÔÎÖÚÂÇ ÕÓÇØàÎÇÍÕÓÑÐ-
ÐÞØ ÔËÔÕÇÏ Ô ÑÆÐËÏ ÐÇÔÒÂÓÇÐÐÞÏ àÎÇÍÕÓÑÐÑÏ ÔÕÓÖÍÕÖÓÖ ÕÓÇØ
9-ÏÇÓÐÞØ ÒÑÆÒÓÑÔÕÓÂÐÔÕÄ Ë ÆÇÌÔÕÄËÇ ÐÂ ÐËØ ÕÓÂÐÔÒÑÊËÙËÌPij

(ÒÂÓÐÞØ ÒÇÓÇÔÕÂÐÑÄÑÍ, ÒÓËÐÂÆÎÇÉÂÜËØ ÔÒËÐ-ËÐÄÂÓËÂÐÕÐÑÌ
ÅÓÖÒÒÇ S3) ÏÑÉÐÑ ÒÓÇÆÔÕÂÄËÕß Ä ÄËÆÇ ÔØÇÏÞ,47 ËÊÑÃÓÂÉÇÐÐÑÌ
ÐÂ ÓËÔ. 2. £ËÆÐÑ, ÚÕÑ ÍÂÉÆÑÇ ËÊ ÕÓÇØ 9-ÏÇÓÐÞØ ÒÑÆ-
ÒÓÑÔÕÓÂÐÔÕÄ ÓÂÊÆÇÎÇÐÑ ÐÂ ÆÄÇ ÑÃÎÂÔÕË ÒÑÔÕÑâÐÔÕÄÂ ÊÐÂÍÂ
®£¶ (ÄÑÎÐËÔÕÂâ ÎËÐËâ). ­áÃÂâ ÕÑÚÍÂ ÍÑÐ×ËÅÖÓÂÙËÑÐÐÑÅÑ
ÒÓÑÔÕÓÂÐÔÕÄÂ (r1s1; r2s2; r3s3) Ô ÊÂÆÂÐÐÞÏË ÍÑÑÓÆËÐÂÕÂÏË (r) Ë
ÔÒËÐÂÏË (s) ÕÓÇØ àÎÇÍÕÓÑÐÑÄ ÒÑÒÂÆÂÇÕ Ä ÑÆÐÑ ËÊ àÕËØ ÒÑÆÒÓÑ-
ÔÕÓÂÐÔÕÄ. °ÚÇÄËÆÐÑ, ÚÕÑ ÕÓË ÒÓÑÔÕÓÂÐÔÕÄÇÐÐÞÇ ×ÖÐÍÙËË,
ÔÑÑÕÄÇÕÔÕÄÖáÜËÇ ÔØÇÏÇ, ÒÓËÄÇÆÇÐÐÑÌ ÐÂ ÓËÔ. 2, ÄÊÂËÏÑÔÄâ-
ÊÂÐÞ, Ë ÆÑÔÕÂÕÑÚÐÑ ÐÂÌÕË ÓÇÛÇÐËÇ ÔÕÂÙËÑÐÂÓÐÑÅÑ ÖÓÂÄÐÇÐËâ
ºÓÇÆËÐÅÇÓÂ ÕÑÎßÍÑ ÆÎâ ÑÆÐÑÅÑ ËÊ ÒÑÆÒÓÑÔÕÓÂÐÔÕÄ.7

¬ ÚËÔÎÖ ÐÂËÃÑÎÇÇ ÕÑÚÐÞØ ÑÕÐÑÔËÕÔâ ÆÇÕÂÎßÐÞÌ ÄÂÓËÂ-
ÙËÑÐÐÞÌ ÓÂÔÚÇÕ 65 ÂÕÑÏÂ ÎËÕËâ, ÒÓÑÄÇÆÇÐÐÞÌ Ô ËÔÒÑÎßÊÑÄÂ-
ÐËÇÏ ÒÓÑÃÐÑÌ ÄÑÎÐÑÄÑÌ ×ÖÐÍÙËË

Ct � A
XM
m� 1

Cmjmwm , (32)

ÅÆÇ A ì ÂÐÕËÔËÏÏÇÕÓËÊÂÕÑÓ, M ì ÚËÔÎÑ ÃÂÊËÔÐÞØ ×ÖÐÍÙËÌ,
Cm ì ÄÂÓËÂÙËÑÐÐÑ ÑÒÓÇÆÇÎâÇÏÞÇ ÍÑà××ËÙËÇÐÕÞ ÓÂÊÎÑÉÇ-
ÐËâ;

jm � Rj�r1; r2; r3; r12; r13; r23� � exp�ÿamr1 ÿ bmr2 ÿ gmr3�, (33)

(Rj�r1; r2; r3; r12; r13; r23� ì ÒÓÑËÊÄÇÆÇÐËÇ ÓÂÔÔÕÑâÐËÌ r Ä ÐÇ-
ÃÑÎßÛËØ ÔÕÇÒÇÐâØ, am, bm, gmìÄÂÓßËÓÖÇÏÞÇ ÒÂÓÂÏÇÕÓÞ); wmì
ÔÑÃÔÕÄÇÐÐÞÇ ÆÖÃÎÇÕÐÞÇ ÔÒËÐÑÄÞÇ ×ÖÐÍÙËË (ÄÔÇ ÑÆËÐÂÍÑÄÞÇ)

wm � w � a�1�b�2�a�3� ÿ b�1�a�2�a�3�, (34)

²ËÔ. 1. ³×ÇÓËÚÇÔÍÂâ ×ÑÓÏÂ ÖÊÎÑÄÑÌ ÒÑÄÇÓØÐÑÔÕË ÆÎâ ÕÓËÒÎÇÕÐÑÅÑ
ÔÑÔÕÑâÐËâ ÂÕÑÏÂ ÅÇÎËâ.

+

+
+

7

7
7

P12

P12

P23 P13

P13 P23

s1= s2=1/2; s3=71/2

s1= s3=1/2;
s2=71/2

s2= s3=1/2;
s1=71/2

²ËÔ. 2. ³ØÇÏÂ ÖÔÕÓÑÌÔÕÄÂ ÍÑÐ×ËÅÖÓÂÙËÑÐÐÑÅÑ ÒÓÑÔÕÓÂÐÔÕÄÂ ÆÎâ
ÑÔÐÑÄÐÑÅÑ ÔÑÔÕÑâÐËâ ÕÓÇØàÎÇÍÕÓÑÐÐÑÌ ÔËÔÕÇÏÞ (ÔÏ. ÕÇÍÔÕ).
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a Ë b ì ×ÖÐÍÙËË, ÊÂÄËÔâÜËÇ ÑÕ ÔÒËÐÑÄÞØ ÍÑÑÓÆËÐÂÕ àÎÇÍ-
ÕÓÑÐÂ.

£ ÔÎÖÚÂÇ ÏÐÑÅÑÚÎÇÐÐÑÌ ÒÓÑÃÐÑÌ ×ÖÐÍÙËË (32) ÚËÔÎÑ
ÄÂÓßËÓÖÇÏÞØ ÒÑÍÂÊÂÕÇÎÇÌ àÍÔÒÑÐÇÐÕ ÚÓÇÊÏÇÓÐÑ ÄÇÎËÍÑ.
±ÑàÕÑÏÖ àÕÖ ×ÖÐÍÙËá ÍÑÐÔÕÓÖËÓÑÄÂÎË ÒÑÚÎÇÐÐÑ, ÒÓËÚÇÏ
ÑÒÕËÏËÊËÓÑÄÂÎË ÎËÛß ÒÑÍÂÊÂÕÇÎË àÍÔÒÑÐÇÐÕ ÄÐÑÄß ÆÑÃÂÄ-
ÎâÇÏÞØ ÚÎÇÐÑÄ. ¢ÇÊ ÒÑÆÑÃÐÑÅÑ ÑÅÓÂÐËÚÇÐËâ ÓÂÔÚÇÕ ÐÂ ¿£®
ÕËÒÂ CRAY-1M ÑÍÂÊÂÎÔâ ÐÇÄÑÊÏÑÉÐÞÏ. °ÆÐÂÍÑ ÔÎÇÆÖÇÕ
ÒÑÆÚÇÓÍÐÖÕß, ÚÕÑ ÆÎâ 296-ÚÎÇÐÐÑÌ ×ÖÐÍÙËË ÒÑÒÞÕÍÂ ÐÑÄÑÌ
ÑÒÕËÏËÊÂÙËË ÒÑÍÂÊÂÕÇÎÇÌ àÍÔÒÑÐÇÐÕ ÒÇÓÄÞØ ÒâÕË ÃÂÊËÔÐÞØ
×ÖÐÍÙËÌ (j1, ...,j5) ÒÓËÄÇÎÂ Í ÒÓÇÐÇÃÓÇÉËÏÑ ÏÂÎÑÏÖ ËÔÒÓÂÄ-
ÎÇÐËá ÒÑÎÐÑÌ àÐÇÓÅËË, ÄÔÎÇÆÔÕÄËÇ ÚÇÅÑ ÑÕ ÆÂÎßÐÇÌÛÇÅÑ ÒÓÑ-
ÄÇÆÇÐËâ ÒÓÑÙÇÆÖÓÞ ÐÑÄÑÌ ÑÒÕËÏËÊÂÙËË ÂÄÕÑÓÞ ÓÂÃÑÕÞ 65

ÑÕÍÂÊÂÎËÔß.
¡ÐÂÎËÊ 296-ÚÎÇÐÐÑÌ ×ÖÐÍÙËË 65 ÆÎâ ÂÕÑÏÂ ÎËÕËâ Ô ÖÚÇÕÑÏ

ÓÂÔÒÓÇÆÇÎÇÐËâ ÇÇ ÍÑÏÒÑÐÇÐÕ ÒÑ ÕÓÇÏ ÒÑÆÒÓÑÔÕÓÂÐÔÕÄÂÏ (ÔÏ.
ÓËÔ. 2) ÒÑÍÂÊÂÎ,66 ÚÕÑ ÊÐÂÚËÕÇÎßÐÂâ ÚÂÔÕß àÕËØ ÍÑÏÒÑÐÇÐÕ
ËÏÇÇÕ ÖÊÎÑÄÞÇ ÒÑÄÇÓØÐÑÔÕË ri= rj , ÑÕÄÇÚÂáÜËÇ ÅËÒÑÕÇÊÇ,
ÄÞÔÍÂÊÂÐÐÑÌ Ä ÓÂÃÑÕÇ 8. °ÔÕÂÎßÐÞÇ ÍÑÏÒÑÐÇÐÕÞ ÑÃÎÂÆÂáÕ
ÖÊÎÑÄÞÏË ÒÑÄÇÓØÐÑÔÕâÏË, ÑÕÎËÚËâ ÍÑÕÑÓÞØ ÑÕ ÒÑÄÇÓØÐÑÔÕÇÌ
ri= rj ÐÇÔÖÜÇÔÕÄÇÐÐÞ. ²ÇÊÖÎßÕÂÕÞ ÆÂÐÐÑÅÑ ÂÐÂÎËÊÂ ÏÑÉÐÑ
ÕÂÍÉÇ ÑÕÐÇÔÕË Í ÂÓÅÖÏÇÐÕÂÏ Ä ÒÑÎßÊÖ ÒÓËÐÙËÒÂ ÊÂÒÓÇÕÂ
àÍÄËÒÑÕÇÐÙËÂÎßÐÞØ ÒÑÄÇÓØÐÑÔÕÇÌ.

¬ÓÑÏÇ ÕÑÅÑ, ÃÞÎË ÄÞÒÑÎÐÇÐÞ 67 ÔÒÇÙËÂÎßÐÞÇ ÔÓÂÄÐË-
ÕÇÎßÐÞÇ ÓÂÔÚÇÕÞ ÑÔÐÑÄÐÑÅÑ ÔÑÔÕÑâÐËâ (2S) ÂÕÑÏÂ ÎËÕËâ Ä
ÑÆËÐÂÍÑÄÞØ ÃÂÊËÔÂØ (×ÖÐÍÙËË ÕËÒÂ (33), ÐÑ ÒÓË ËÔÒÑÎßÊÑÄÂ-
ÐËË, Ô ÑÆÐÑÌ ÔÕÑÓÑÐÞ, ÔÕÂÐÆÂÓÕÐÑÌ ÒÓÑÙÇÆÖÓÞ ÂÐÕËÔËÏÏÇÕ-
ÓËÊÂÙËË (E1),65 Â Ô ÆÓÖÅÑÌ ì ÅÓÂÐËÚÐÞØ ÖÔÎÑÄËÌ, ÔÑÑÕ-
ÄÇÕÔÕÄÖáÜËØ ÒÓËÐÙËÒÖ ÊÂÒÓÇÕÂ àÍÄËÒÑÕÇÐÙËÂÎßÐÞØ ÒÑÄÇÓØ-
ÐÑÔÕÇÌ (E2)). ±ÑÎÖÚÇÐÐÞÇ Ô ÒÑÏÑÜßá IBM PC-486 ÊÐÂÚÇÐËâ
ÒÑÎÐÑÌ àÐÇÓÅËË (Ä Â.Ç.) ÔÎÇÆÖáÜËÇ:

n m E1 E2

1 5 7.421257 7.444296
2 17 7.465906 7.470490

(nìÏÂÍÔËÏÂÎßÐÞÌ ÒÑÓâÆÑÍ ×ÖÐÍÙËË ÕËÒÂ (33) Ä ÃÂÊËÔÇ,mì
ÚËÔÎÑ ×ÖÐÍÙËÌ Ä ÃÂÊËÔÇ). ³ÓÂÄÐÇÐËÇ ÊÐÂÚÇÐËÌ àÐÇÓÅËË, ÒÓË-
ÄÇÆÇÐÐÞØ ÄÞÛÇ, Ô àÍÔÒÇÓËÏÇÐÕÂÎßÐÑÌ ÄÇÎËÚËÐÑÌ
E=77.478069 a.e. (ÔÏ.65) ÒÑÍÂÊÂÎÑ, ÚÕÑ ÒÓË ÐÂÎÑÉÇÐËË ÅÓÂ-
ÐËÚÐÞØ ÖÔÎÑÄËÌ, ÑÕÄÇÚÂáÜËØ ÖÒÑÏâÐÖÕÑÏÖ ÒÓËÐÙËÒÖ,
ÏÑÉÐÑ ÆÑÔÕËÚß ÎÖÚÛÇÅÑ ÔÑÅÎÂÔËâ Ô àÍÔÒÇÓËÏÇÐÕÑÏ ÒÓË ËÔ-
ÒÑÎßÊÑÄÂÐËË ÐÇÃÑÎßÛËØ Ë ÖÏÇÓÇÐÐÑÅÑ ÓÂÊÏÇÓÂ ÃÂÊËÔÐÞØ
ÐÂÃÑÓÑÄ. ¥Îâ ÂÕÑÏÂ ÎËÕËâ, ÍÂÍ Ë ÆÎâ ÂÕÑÏÂ ÅÇÎËâ, ÒÑÎÖÚÇÐÑ 67

ÔÖÜÇÔÕÄÇÐÐÑÇ ÖÎÖÚÛÇÐËÇ ÔØÑÆËÏÑÔÕË.
¥Îâ ÑÔÐÑÄÐÑÅÑ ÔÑÔÕÑâÐËâ ÂÕÑÏÂ ÎËÕËâ ÄËÆ àÍÄËÒÑÕÇÐ-

ÙËÂÎßÐÞØ ÒÑÄÇÓØÐÑÔÕÇÌ Ë ËØ ÔÇÚÇÐËÌ, ÍÑÐÇÚÐÑ, ÔÎÑÉÐÇÇ, ÚÇÏ
ÆÎâ ÄÑÊÃÖÉÆÇÐÐÑÅÑ ÕÓËÒÎÇÕÐÑÅÑ ÔÑÔÕÑâÐËâ ÂÕÑÏÂ ÅÇÎËâ. ´ÇÏ
ÐÇ ÏÇÐÇÇ ÐÂÅÎâÆÐÑÇ ÒÓÇÆÔÕÂÄÎÇÐËÇ ÑÃ ÖÊÎÑÄÞØ ÒÑÄÇÓØÐÑÔÕâØ
ÆÎâ àÎÇÍÕÓÑÐÑÄ 1 Ë 2 Ô ÒÂÓÂÎÎÇÎßÐÞÏË ÔÒËÐÂÏË ÏÑÉÇÕ ÃÞÕß
ÒÑÎÖÚÇÐÑ, ÇÔÎË ÊÂ×ËÍÔËÓÑÄÂÕß ÒÑÎÑÉÇÐËÇ àÎÇÍÕÓÑÐÂ 3 Ô ÒÓÑ-
ÕËÄÑÒÑÎÑÉÐÞÏ ÔÒËÐÑÏ ÐÂ ÐÇÍÑÕÑÓÑÏ ÓÂÔÔÕÑâÐËË r3 ÑÕ âÆÓÂ
ÂÕÑÏÂ ÎËÕËâ. ³ÑÅÎÂÔÐÑ ÒÓËÐÙËÒÖ ÊÂÒÓÇÕÂ àÍÄËÒÑÕÇÐÙËÂÎß-
ÐÞØ ÒÑÄÇÓØÐÑÔÕÇÌ (ÔÏ. ÖÓÂÄÐÇÐËÇ (27)), ÐÇÑÃØÑÆËÏÑ ÒÓÑÂÐÂ-
ÎËÊËÓÑÄÂÕß ÄÞÓÂÉÇÐËÇ

3

r1
ÿ 1

r13
� C, (35)

Ä ÍÑÕÑÓÑÏ C ÏÑÉÇÕ ÃÞÕß ÎáÃÞÏ ÆÇÌÔÕÄËÕÇÎßÐÞÏ ÚËÔÎÑÏ.
´ÑÅÆÂ, ÐÂÒÓËÏÇÓ, Ä ÒÎÑÔÍÑÔÕË (Ø,Ö) ÆÎâ ÆÇÍÂÓÕÑÄÞØ ÍÑÑÓÆË-
ÐÂÕ âÆÓÂ (0,0) Ë ÕÓÇÕßÇÅÑ àÎÇÍÕÓÑÐÂ (2,0) ÂÕÑÏÂ ÎËÕËâ ÒÑÎÖ-
ÚËÕÔâ ÐÂÃÑÓ àÍÄËÒÑÕÇÐÙËÂÎßÐÞØ ÎËÐËÌ. °ÆÐÂ ËÊ ÕÂÍËØ ÎËÐËÌ,
ÑÕÄÇÚÂáÜÂâ C=0.3, ËÊÑÃÓÂÉÇÐÂ ÐÂ ÓËÔ. 3,a. £ ÓÇÊÖÎßÕÂÕÇ ÇÇ
ÄÓÂÜÇÐËâ ÄÑÍÓÖÅ ÑÔË x ÒÑÎÖÚËÕÔâ ÔÎÇÅÍÂ ËÔÍÂÉÇÐÐÂâ Ô×ÇÓË-
ÚÇÔÍÂâ ÒÑÄÇÓØÐÑÔÕß Ô ÒÑÎÑÔÕßá, ÓÂÊÏÇÓÞ ÍÑÕÑÓÑÌ ÆÑÔÕÂ-
ÕÑÚÐÑ ÏÂÎÞ (ÓËÔ. 3,b,c). ±ÓË C* 0.25 ÒÑÎÑÔÕß ÔÕÂÐÑÄËÕÔâ

ÊÂÏÍÐÖÕÑÌ Ë ÓÂÔÒÑÎÂÅÂÇÕÔâ ÄÑ ÄÐÖÕÓÇÐÐÇÌ ÑÃÎÂÔÕË ÊÂÏÍÐÖÄ-
ÛÇÌÔâ ÐÇÔÍÑÎßÍÑ ËÔÍÂÉÇÐÐÑÌ Ô×ÇÓËÚÇÔÍÑÌ ÒÑÄÇÓØÐÑÔÕË.

¦ÜÇ ÃÑÎÇÇ ÄÇÔÑÏÑÌ ÆÑÎÉÐÂ ÃÞÕß ÓÑÎß ÒÓÇÆÑÒÓÇÆÇÎÇÐËâ
ÖÊÎÑÄÞØ ÒÑÄÇÓØÐÑÔÕÇÌ Ä ÍÄÂÐÕÑÄÑ-ØËÏËÚÇÔÍËØ ÓÂÔÚÇÕÂØ ÏÑÎÇ-
ÍÖÎâÓÐÞØ ÔËÔÕÇÏ, ÒÑÔÍÑÎßÍÖ ÆÎâ ÐËØ ÑÃÞÚÐÑ ÚÖÕß ÎË ÐÇ
ÍÂÉÆÂâ ÃÂÊËÔÐÂâ ×ÖÐÍÙËâ ËÏÇÇÕ ÔÄÑá ÖÊÎÑÄÖá ÒÑÄÇÓØÐÑÔÕß,
ÐÇÓÇÆÍÑ ÑÚÇÐß ÔËÎßÐÑ ÑÕÎËÚÂáÜÖáÔâ ÑÕ ÒÑÄÇÓØÐÑÔÕÇÌ ÆÓÖ-
ÅËØ ×ÖÐÍÙËÌ.

´ÂÍ, ÓÂÔÚÇÕ ÕÓËÒÎÇÕÐÑÅÑ ÔÑÔÕÑâÐËâ 3P�
u ÏÑÎÇÍÖÎÞ ÄÑÆÑ-

ÓÑÆÂ ÏÇÕÑÆÑÏ DQMC ÒÓË ÏÇÉÝâÆÇÓÐÑÏ ÓÂÔÔÕÑâÐËË 1.4 Â.Ç.
ÒÓÑÄÇÆÇÐ 31 Ä ÒÓÇÆÒÑÎÑÉÇÐËË, ÚÕÑ ÒÓÑÃÐÂâ ÄÑÎÐÑÄÂâ ×ÖÐÍÙËâ
Ct ÆÑÎÉÐÂ ÃÞÕß ÔËÏÏÇÕÓËÚÐÑÌ ÑÕÐÑÔËÕÇÎßÐÑ ÄÓÂÜÇÐËâ
ÄÑÍÓÖÅ ÏÇÉÝâÆÇÓÐÑÌ ÑÔË z Ë ÂÐÕËÔËÏÏÇÕÓËÚÐÑÌ ÒÓË ËÐÄÇÓÔËË
ÑÕÐÑÔËÕÇÎßÐÑ ÙÇÐÕÓÂ ËÐÄÇÓÔËË ÐÂ ÑÔË z. £ ÓÂÃÑÕÇ 31 ËÔÒÑÎß-
ÊÑÄÂÎË ÔÎÇÆÖáÜÖá ÒÓÑÃÐÖá ÄÑÎÐÑÄÖá ×ÖÐÍÙËá, ÖÆÑÄÎÇÕÄÑ-
ÓâáÜÖá àÕËÏ ÖÔÎÑÄËâÏ:

Ct � fexp�ÿa�r1A � r2B��ÿ (36)

ÿ exp�ÿa�r2A � r1B��g exp
�

br12
�1� cr12�

�
,

ÅÆÇ a=1.0, b=0.25, Ô=0.25 (Â.Ç.)71. £ËÆÐÑ, ÚÕÑ Ct=0 ÒÓË
r1A7r1B= r2A7r2B . ±ÓË ËÔÒÑÎßÊÑÄÂÐËË ×ÖÐÍÙËË (36) ÒÑÎÖ-
ÚÇÐÑ ÊÐÂÚÇÐËÇ E= 70.7838� 0.0007 a.e., ØÑÓÑÛÑ ÔÑÅÎÂÔÖá-
ÜÇÇÔâ ÔÑ ÊÐÂÚÇÐËÇÏ 70.7830 a.e., ÐÂÌÆÇÐÐÞÏ 68 ÄÂÓËÂÙËÑÐ-
ÐÞÏ ÏÇÕÑÆÑÏ.

¥Îâ ÕÓËÒÎÇÕÐÑÅÑ ÔÑÔÕÑâÐËâ ÏÑÎÇÍÖÎÞ ÄÑÆÑÓÑÆÂ Ô ÖÚÇÕÑÏ
ÒÓËÐÙËÒÂ ÊÂÒÓÇÕÂ àÍÄËÒÑÕÇÐÙËÂÎßÐÞØ ÒÑÄÇÓØÐÑÔÕÇÌ (ÔÏ.
ÖÓÂÄÐÇÐËÇ (27)) ÂÐÂÎËÊÖ ÒÑÆÎÇÉËÕ ÄÞÓÂÉÇÐËÇ
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72
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²ËÔ. 3. ¿ÍÄËÒÑÕÇÐÙËÂÎßÐÂâ ÒÑÄÇÓØÐÑÔÕß (³=0.3) ÆÎâ ÑÔÐÑÄÐÑÅÑ
ÔÑÔÕÑâÐËâ ÂÕÑÏÂ ÎËÕËâ.
aìÔÇÚÇÐËÇ Ä ÄÇÓÕËÍÂÎßÐÑÌ ÒÎÑÔÍÑÔÕË, bìÕÓÇØÏÇÓÐÑÇ ËÊÑÃÓÂÉÇÐËÇ,
cì ÖÄÇÎËÚÇÐÐÂâ ÄÑÅÐÖÕÂâ ÚÂÔÕß ÖÊÎÑÄÑÌ ÒÑÄÇÓØÐÑÔÕË.

1128 ¯.¥.¹ÖÄÞÎÍËÐ, ¦.¡.³ÏÑÎÇÐÔÍËÌ, ¯.³.©Ç×ËÓÑÄ



1

r1A
� 1

r1B
� C, (37)

Ä ÍÑÕÑÓÑÏ C ì ÎáÃÑÇ ÒÑÎÑÉËÕÇÎßÐÑÇ ÚËÔÎÑ, Â r1A Ë r1B ì
ÓÂÔÔÕÑâÐËâ ÑÕ àÎÇÍÕÓÑÐÂ 1 ÆÑ ÍÂÉÆÑÅÑ ËÊ ÆÄÖØ ÒÓÑÕÑÐÑÄ,
ÐÂØÑÆâÜËØÔâ ÐÂ ÓÂÔÔÕÑâÐËËR ÆÓÖÅ ÑÕ ÆÓÖÅÂ. µÊÎÑÄÞÇ ÒÑÄÇÓØ-
ÐÑÔÕË ÆÎâ ÕÓËÒÎÇÕÐÑÅÑ ÔÑÔÕÑâÐËâ ÏÑÎÇÍÖÎÞ ÄÑÆÑÓÑÆÂ
ËÊÑÃÓÂÉÇÐÞ ÐÂ ÓËÔ. 4. ±ÓË C=2 (ÔÏ. ÓËÔ. 4,a) àÍÄËÒÑÕÇÐ-
ÙËÂÎßÐÂâ ÒÑÄÇÓØÐÑÔÕß ËÏÇÇÕ ×ÑÓÏÖ äÅÂÐÕÇÎËã.

±ÓËC<2 ÕÑÚÍÂ ÍÂÔÂÐËâ ÆÄÖØ ËÔÍÂÉÇÐÐÞØ Ô×ÇÓ ËÔÚÇÊÂÇÕ,
Ë ÒÑ ÏÇÓÇ ÒÑÔÎÇÆÑÄÂÕÇÎßÐÑÅÑ ÒÓËÃÎËÉÇÐËâ C Í ÐÖÎá ÍÂÉÆÂâ
ÄÐÇÛÐââ àÍÄËÒÑÕÇÐÙËÂÎßÐÂâ ÒÑÄÇÓØÐÑÔÕß Ä ÓÂÔÔÏÂÕÓËÄÂÇ-
ÏÑÏ ÏÐÑÉÇÔÕÄÇ ÔÕÂÐÑÄËÕÔâ ÄÔÇ ÃÑÎÇÇ ÒÑØÑÉÇÌ ÐÂ Ô×ÇÓÖ,
ÔÒÎáÔÐÖÕÖá ÔÄÇÓØÖ Ë ÔÐËÊÖ (ÔÏ. ÓËÔ. 4,b). ªÏÇÐÐÑ àÕÑÅÑ Ë
ÔÎÇÆÑÄÂÎÑ ÑÉËÆÂÕß, ËÏÇâ Ä ÄËÆÖ äÒÓÇÆÇÎßÐÞÌ ÒÇÓÇØÑÆã Ä
ÕÓËÒÎÇÕÐÑÇ ÔÑÔÕÑâÐËÇ ÂÕÑÏÂ ÅÇÎËâ Ô ÖÄÇÎËÚÇÐËÇÏ r1A Ë r1B ÆÑ
ÕÂÍÑÌ ÔÕÇÒÇÐË, ÚÕÑ ÓÂÔÔÕÑâÐËÇÏ R ÏÇÉÆÖ ÒÓÑÕÑÐÂÏË ÏÑÉÐÑ
ÒÓÇÐÇÃÓÇÚß.

±ÓË C>0 äÅÂÐÕÇÎßã ÑÍÂÊÞÄÂÇÕÔâ ÓÂÊÑÓÄÂÐÐÑÌ ÐÂ ÆÄÇ
ÊÂÏÍÐÖÕÞÇ ÕÑÒÑÎÑÅËÚÇÔÍË ÐÇÔÄâÊÂÐÐÞÇ ÚÂÔÕË àÍÄËÒÑÕÇÐ-
ÙËÂÎßÐÑÌ ÒÑÄÇÓØÐÑÔÕË, Ä ÙÇÐÕÓÇ ÍÂÉÆÑÌ ËÊ ÍÑÕÑÓÞØ ÓÂÔÒÑÎÑ-
ÉÇÐ äÔÄÑÌã ÒÓÑÕÑÐ (ÔÏ. ÓËÔ. 4,c). ±ÓË ÐÂØÑÉÆÇÐËË ÒÇÓÄÑÅÑ
àÎÇÍÕÓÑÐÂ ÐÂ ÑÆÐÑÌ ÚÂÔÕË ÕÂÍÑÌ ÓÂÊÝÇÆËÐËÄÛÇÌÔâ ÒÑÄÇÓØ-
ÐÑÔÕË, ÔÑÔÓÇÆÑÕÑÚÇÐÐÑÌ ÄÑÍÓÖÅ âÆÓÂ A, ÄÕÑÓÑÏÖ àÎÇÍÕÓÑÐÖ
ÊÂÒÓÇÜÇÐÑ ÐÂØÑÆËÕÔâ ÐÇ ÕÑÎßÍÑ ÐÂ ÐÇÌ, ÐÑ Ë ÐÂ ÆÓÖÅÑÌ ÚÂÔÕË
ÆÂÐÐÑÌ ÒÑÄÇÓØÐÑÔÕË Ô ÙÇÐÕÓÑÏ ÐÂ âÆÓÇ B.

V. ©ÂÍÎáÚÇÐËÇ
´ÇÏÞ ÔÑÄÓÇÏÇÐÐÞØ ÍÑÐ×ÇÓÇÐÙËÌ ÒÑ ÍÄÂÐÕÑÄÑÌ ØËÏËË Ë ÇÇ
ÍÑÏÒßáÕÇÓÐÞÏ ÒÓËÎÑÉÇÐËâÏ ÄÍÎáÚÂáÕ ÕÇÑÓÇÕËÚÇÔÍËÇ ÓÂÊ-
ÆÇÎÞ, ÒÑÔÄâÜÇÐÐÞÇ ÏÑÎÇÍÖÎâÓÐÑÌ ÔÒÇÍÕÓÑÔÍÑÒËË, ÏÇÉÏÑÎÇ-
ÍÖÎâÓÐÞÏ ÄÊÂËÏÑÆÇÌÔÕÄËâÏ, ÍÄÂÐÕÑÄÑÌ ÏÑÎÇÍÖÎâÓÐÑÌ
ÆËÐÂÏËÍÇ, ÔÑÄÓÇÏÇÐÐÑÌ ÕÇÑÓËË ÄÂÎÇÐÕÐÞØ ÔÄâÊÇÌ, ÏÇÕÑÆÂÏ
ÖÚÇÕÂ ÍÑÓÓÇÎâÙËË àÎÇÍÕÓÑÐÑÄ, ÆÑÔÕËÉÇÐËâÏ ÕÇÑÓËË ×ÖÐÍÙËÑ-
ÐÂÎÂ ÒÎÑÕÐÑÔÕË, ÍÑÏÒßáÕÇÓÐÑÏÖ ÍÄÂÐÕÑÄÑ-ØËÏËÚÇÔÍÑÏÖ
ÒÓÑÅÐÑÊËÓÑÄÂÐËá ÔÄÑÌÔÕÄ ÏÂÕÇÓËÂÎÑÄ ÆÎâ ÐÑÄÑÌ ÕÇØÐËÍË Ë

ÃËÑÎÑÅËÚÇÔÍÑÌ ÂÍÕËÄÐÑÔÕË ÔÑÇÆËÐÇÐËÌ, ÓÇÊÖÎßÕÂÕÂÏ ÂÐÂÎËÊÂ
àÎÇÏÇÐÕÂÓÐÞØ ÒÓÑÙÇÔÔÑÄ Ä ÍÑÐÆÇÐÔËÓÑÄÂÐÐÞØ ÔÓÇÆÂØ, ÓÂÔÚÇ-
ÕÂÏ ÒÑÄÇÓØÐÑÔÕÇÌ ÒÑÕÇÐÙËÂÎßÐÑÌ àÐÇÓÅËË Ë ÖÔÕÂÐÑÄÎÇÐËá
ÏÇØÂÐËÊÏÑÄ ØËÏËÚÇÔÍËØ ÓÇÂÍÙËÌ, Â ÕÂÍÉÇ ÓÂÊÓÂÃÑÕÍÇ ÐÑÄÞØ
ÏÇÕÑÆÑÄ ÍÄÂÐÕÑÄÑÌ ØËÏËË ÆÎâ ËÊÖÚÇÐËâ àÎÇÍÕÓÑÐÐÑÅÑ ÔÕÓÑÇ-
ÐËâ ÏÑÎÇÍÖÎâÓÐÞØ ÔËÔÕÇÏ Ä ÑÔÐÑÄÐÑÏ Ë ÄÑÊÃÖÉÆÇÐÐÞØ
ÔÑÔÕÑâÐËâØ. ¬ ÒÑÔÎÇÆÐÇÏÖ ËÊ ÖÒÑÏâÐÖÕÞØ ÐÂÖÚÐÞØ ÐÂÒÓÂÄÎÇ-
ÐËÌ ÑÕÐÑÔËÕÔâ ÓÂÊÄËÄÂÇÏÞÌ ÏÇÕÑÆ ÏÐÑÅÑàÎÇÍÕÓÑÐÐÞØ ÄÑÎ-
ÐÑÄÞØ ×ÖÐÍÙËÌ.

³ÑÄÓÇÏÇÐÐÑÇ ÔÑÔÕÑâÐËÇ ÄÞÔÑÍÑÕÑÚÐÞØ ÓÂÔÚÇÕÑÄ ab initio,
ÐÇÔÏÑÕÓâ ÐÂ ÆÑÔÕËÅÐÖÕÞÇ ÖÔÒÇØË, ÐÇÎßÊâ ÐÂÊÄÂÕß ÖÆÑÄÎÇÕÄÑ-
ÓËÕÇÎßÐÞÏ. ±Ñ-ÒÓÇÉÐÇÏÖ ÐÇ ÓÇÛÇÐÞ ÒÓÑÃÎÇÏÞ ÖÚÇÕÂ ÍÑÓÓÇ-
ÎâÙËË àÎÇÍÕÓÑÐÑÄ Ä ÏÑÎÇÍÖÎâÓÐÞØ ÔËÔÕÇÏÂØ Ô ÑÕÍÓÞÕÞÏË
àÎÇÍÕÓÑÐÐÞÏË ÑÃÑÎÑÚÍÂÏË Ë ÍÄÂÊËÄÞÓÑÉÆÇÐÐÞÏË ÔÑÔÕÑâ-
ÐËâÏË. ³ÖÜÇÔÕÄÖáÕ ÕÂÍÉÇ ÒÓÑÃÎÇÏÞ ÏÂÕÇÏÂÕËÚÇÔÍÑÅÑ
ØÂÓÂÍÕÇÓÂ. ¦ÔÎË ËØ ÖÆÂÔÕÔâ ÓÇÛËÕß, ÕÑ ÓÂÊÄËÕËÇ ÏÇÕÑÆÂ
®£¶ ÔÖÜÇÔÕÄÇÐÐÑ ÖÔÍÑÓËÕÔâ.

£ ÒÑÔÎÇÆÐËÇ ÅÑÆÞ ÄÑÊÑÃÐÑÄËÎÔâ ËÐÕÇÓÇÔ Í ÏÇÕÑÆÖ ÄÂÎÇÐÕ-
ÐÞØ ÔÄâÊÇÌ (Valence Bond, VB), ÚÕÑ âÓÍÑ ÑÕÓÂÉÇÐÑ Ä ÐÇÃÑÎß-
ÛÑÏ ÑÃÊÑÓÇ 69. ¯ÇËÊÃÇÉÐÑÔÕß ÄÑÊÓÑÉÆÇÐËâ ÏÇÕÑÆÂ VB, Ä ÔÄÑÇ
ÄÓÇÏâ ÖÕÓÂÕËÄÛÇÅÑ ÔÄÑÇ ÒÇÓÄÑÔÕÇÒÇÐÐÑÇ ÊÐÂÚÇÐËÇ Ä ÕÇÑÓÇÕË-
ÚÇÔÍÑÌ ØËÏËË, ÒÓÇÆÑÒÓÇÆÇÎÇÐÂ ÕÇÏ, ÚÕÑ ÑÐ ÑÔÐÑÄÂÐ ÐÂ ÍÑÐ-
ÙÇÒÙËË ØËÏËÚÇÔÍÑÌ ÔÄâÊË.

´ÇÑÓËâ VB ÒÑÎÖÚËÎÂ ÓÂÔÒÓÑÔÕÓÂÐÇÐËÇ Ä 1930-Ç ÅÑÆÞ
ÃÎÂÅÑÆÂÓâ ÓÂÃÑÕÂÏ ­.±ÑÎËÐÅÂ. ¯Ñ ÖÉÇ Ä 1950-Ç ÅÑÆÞ ÐÂËÃÑ-
ÎÇÇ ÒÑÒÖÎâÓÐÑÌ ÔÕÂÎÂ ÐÇÃÇÊÖÔÒÇÛÐÑ ÓÂÊÄËÄÂÄÛÂâÔâ Ä ÕÑ
ÄÓÇÏâ ÕÇÑÓËâ ®°. ¯ÇÅÂÕËÄÐÑÏÖ ÑÕÐÑÛÇÐËá Í ÏÇÕÑÆÖ VB
ÔÒÑÔÑÃÔÕÄÑÄÂÎ Ä ÕÑÏ ÚËÔÎÇ Ë ÕÑÕ ×ÂÍÕ, ÚÕÑ ÆÎâ ÏÑÎÇÍÖÎÞ
ÍËÔÎÑÓÑÆÂ Ô ÒÑÏÑÜßá àÕÑÅÑ ÏÇÕÑÆÂ ÃÞÎÑ ÒÓÇÆÔÍÂÊÂÐÑ ÐÇ
ÒÂÓÂÏÂÅÐËÕÐÑÇ (àÍÔÒÇÓËÏÇÐÕÂÎßÐÑ ÖÔÕÂÐÑÄÎÇÐÐÑÇ Ë ÄÑÔÒÓÑ-
ËÊÄÇÆÇÐÐÑÇ ÏÇÕÑÆÑÏ ®°), Â ÆËÂÏÂÅÐËÕÐÑÇ ÑÔÐÑÄÐÑÇ ÔÑÔÕÑâ-
ÐËÇ Ô ÎßáËÔÑÄÔÍËÏ ÔÒÂÓËÄÂÐËÇÏ àÎÇÍÕÓÑÐÑÄ. ²ÇÊÖÎßÕÂÕÞ
àÕÑÅÑ Ë ÓâÆÂ ÒÑÆÑÃÐÞØ ÒÓËÎÑÉÇÐËÌ ÏÇÕÑÆÂ VB ÒÑÊÄÑÎËÎË
äÊÂÍÎÇÌÏËÕßã ÇÅÑ ÍÂÍ ÒÓÑÄÂÎßÐÞÌ.

±ÓËÚËÐÂ ÕÂÍËØ ÒÓÑÄÂÎÑÄ ÍÓÑÇÕÔâ Ä ÐÇÔÑÄÇÓÛÇÐÔÕÄÇ ÒÇÓ-
ÄÑÐÂÚÂÎßÐÑÅÑ ÄÂÓËÂÐÕÂ ÆÂÐÐÑÅÑ ÏÇÕÑÆÂ: ÒÑ ÔÖÜÇÔÕÄÖ Ä ÕÑ
ÄÓÇÏâ ÑÐ ÃÞÎ ÔÄÇÆÇÐ Í ÖÒÓÑÜÇÐÐÑÏÖ ÓÇÊÑÐÂÐÔÐÑÏÖ ÄÂÓËÂÐÕÖ
Ô ÐÇÒÓÑÆÖÍÕËÄÐÞÏ ÒÑÆÔÚÇÕÑÏ ÓÇÊÑÐÂÐÔÐÞØ ÔÕÓÖÍÕÖÓ. ¯Â
×ÑÐÇ ÕÇÑÓËË ÓÇÊÑÐÂÐÔÂ ÆÂÉÇ ÒÓÑÔÕÑÌ ÏÇÕÑÆ ®° ÄÞÅÎâÆÇÎ
ÅÑÓÂÊÆÑ ÒÎÑÆÑÕÄÑÓÐÇÇ. ±ÑÐÂÚÂÎÖ ÑÐ ÒÓËÄÎÇÍ ÄÐËÏÂÐËÇ
ÔÒÇÍÕÓÑÔÍÑÒËÔÕÑÄ (ÃÎÂÅÑÆÂÓâ ÖÐË×ËÙËÓÑÄÂÐÐÑÌ ÕÓÂÍÕÑÄÍÇ
ÑÒÕËÚÇÔÍËØ, ª¬- Ë µ¶-ÔÒÇÍÕÓÑÄ), ÓÂÆËÑÔÒÇÍÕÓÑÔÍÑÒËÔÕÑÄ
(ÔÕÂÄÛËØ ËÐÕÇÓÒÓÇÕËÓÑÄÂÕß ÔÒÇÍÕÓÞ ¿±² ÐÂ ÑÔÐÑÄÇ ÐÑÄÑÅÑ
ÒÑÐâÕËâ äÔÒËÐÑÄÂâ ÒÎÑÕÐÑÔÕßã), Â ÊÂÕÇÏ Ë ØËÏËÍÑÄ-ÑÓÅÂÐË-
ÍÑÄ (ÖÃÇÆËÄÛËØÔâ Ä ÐÂÆÇÉÐÑÔÕË ÒÓÇÆÎÑÉÇÐÐÑÅÑ ÍÂÚÇÔÕÄÇÐ-
ÐÑÅÑ ÑÃÝâÔÐÇÐËâ ÔÕÂÃËÎßÐÑÔÕË ÓÂÊÐÑÑÃÓÂÊÐÞØ ÔËÔÕÇÏ Ë,
ÔÎÇÆÑÄÂÕÇÎßÐÑ, Ä ÄÑÊÏÑÉÐÑÔÕË ÑÔÑÊÐÂÐÐÑÅÑ ÒÎÂÐËÓÑÄÂÐËâ
ÐÑÄÞØ ÙÇÎÇÐÂÒÓÂÄÎÇÐÐÞØ àÍÔÒÇÓËÏÇÐÕÑÄ).

¡ÐÂÎËÊ ÓÇÂÍÙËÑÐÐÑÌ ÔÒÑÔÑÃÐÑÔÕË ÑÓÅÂÐËÚÇÔÍËØ ÔÑÇÆËÐÇ-
ÐËÌ ÄÑ ÄÓÇÏÇÐÂ ÔÕÓÇÏËÕÇÎßÐÑÅÑ ÓÂÊÄËÕËâ ÕÇÑÓËË ®° ÑÔÖ-
ÜÇÔÕÄÎâÎÔâ ÒÑÚÕË ËÔÍÎáÚËÕÇÎßÐÑ Ä ÓÂÏÍÂØ ÒÑÔÎÇÆÐÇÌ, Ñ ÚÇÏ
ÔÄËÆÇÕÇÎßÔÕÄÖÇÕ ×ÇÐÑÏÇÐÂÎßÐÂâ ÒÑÒÖÎâÓÐÑÔÕß ÒÓÂÄËÎ £ÖÆ-
ÄÑÓÆÂ ë·Ñ×ÏÂÐÂ. ¢ÇÊÑÅÑÄÑÓÑÚÐÑÇ ÒÓÇÆÒÑÚÕÇÐËÇ ÑÕÆÂÄÂÎÑÔß
ÔØÇÏÂÏ ®° Ë ÒÓË ËÐÕÇÓÒÓÇÕÂÙËË ÔÒÇÍÕÓÑÔÍÑÒËÚÇÔÍËØ ÆÂÐ-
ÐÞØ.

¢ÇÊÖÔÎÑÄÐÑ, äÒÇÓÇÍÑÔã Ä ÒÑÎßÊÖ ÕÇÑÓËË ®° ÃÞÎ ÕÂÍÉÇ
ÑÃÖÔÎÑÄÎÇÐ ÒÓÑÅÓÇÔÔÑÏ Ä ÄÞÚËÔÎËÕÇÎßÐÑÌ ÕÇØÐËÍÇ.
£ ÚÂÔÕÐÑÔÕË, ÒÑÄÔÇÏÇÔÕÐÑ ÆÑÔÕÖÒÐÞÏ ÔÕÂÎ ÖÐËÄÇÓÔÂÎßÐÞÌ
ÒÂÍÇÕ ÍÄÂÐÕÑÄÑ-ØËÏËÚÇÔÍËØ ÒÓÑÅÓÂÏÏ GAUSSAIN Ô ËÔÍÎá-
ÚËÕÇÎßÐÞÏË ÓÂÔÚÇÕÐÞÏË ÄÑÊÏÑÉÐÑÔÕâÏË. ±ÑàÕÑÏÖ ØËÏËÍË-
àÍÔÒÇÓËÏÇÐÕÂÕÑÓÞ ÄÔÇ ÚÂÜÇ ÐÂÚÂÎË ÑÃÓÂÜÂÕßÔâ Í ÕÇÏ, ÍÕÑ
ÏÑÅ ÄÞÒÑÎÐËÕß ØÑÕâ ÃÞ ÒÑÎÖÍÑÎËÚÇÔÕÄÇÐÐÞÇ ÍÄÂÐÕÑÄÑ-ØËÏË-
ÚÇÔÍËÇ ÓÂÔÚÇÕÞ ËÐÕÇÓÇÔÖáÜËØ ËØ ÔËÔÕÇÏ.

£ÏÇÔÕÇ Ô ÕÇÏ ÄÓÇÏâ ÒÑÍÂÊÂÎÑ, ÚÕÑ ÏÇÕÑÆ ®° Ô ÒÑÎÐÞÏ
ÖÚÇÕÑÏ ÍÑÐ×ËÅÖÓÂÙËÑÐÐÑÅÑ ÄÊÂËÏÑÆÇÌÔÕÄËâ àÍÄËÄÂÎÇÐÕÇÐ
ÏÇÕÑÆÖ VB Ô ÖÚÇÕÑÏ ÄÔÇØ ËÑÐÐÞØ ÔÕÓÖÍÕÖÓ. £ÊÂËÏÑÔÄâÊß
ÏÇÕÑÆÑÄ ®° Ë VB ÑÕÓÂÉÂÇÕ ÓÂÔÒÓÑÔÕÓÂÐâáÜÂâÔâ ÕÇÐÆÇÐÙËâ
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70.5

71.0

71.0

71.5

z

y

x

0.5

1.5

70.5

71.5

0.5

1.0

1.5

71.5

c

²ËÔ. 4. £ËÆ àÍÄËÒÑÕÇÐÙËÂÎßÐÞØ ÒÑÄÇÓØÐÑÔÕÇÌ ÆÎâ ÕÓËÒÎÇÕÐÑÅÑ
ÔÑÔÕÑâÐËâ ÏÑÎÇÍÖÎÞ ÄÑÆÑÓÑÆÂ ÒÓË C=2 (a), C<2 (b) Ë C>2 (c).
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ÎÑÍÂÎËÊÑÄÂÕß ÓÂÔÔÚËÕÂÐÐÞÇ ®°, Â ÏÞÛÎÇÐËÇ Ä ÕÇÓÏËÐÂØ
ÎÑÍÂÎËÊÑÄÂÐÐÞØ ÑÓÃËÕÂÎÇÌ ÔÑÑÕÄÇÕÔÕÄÖÇÕ ÕÇÑÓËË VB.

ªÔÒÑÎßÊÑÄÂÐËÇ ÏÇÕÑÆÂ®° ÙÇÎÇÔÑÑÃÓÂÊÐÇÇ Ä ÕÇØ ÔÎÖÚÂâØ,
ÍÑÅÆÂ ÆÎâ ÒÑÐËÏÂÐËâ âÄÎÇÐËâ ÔÖÜÇÔÕÄÇÐ ÖÚÇÕ ÆÇÎÑÍÂÎËÊÂÙËË
àÎÇÍÕÓÑÐÑÄ. ±ÓË ÓÂÔÚÇÕÂØ ÃÑÎßÛËØ ÏÑÎÇÍÖÎ ÒÓÇÆÒÑÚÕËÕÇÎß-
ÐÇÇ ÒÓËÏÇÐÇÐËÇ ÏÇÕÑÆÂ ®°, ÒÑÔÍÑÎßÍÖ ÒÑÎÖÚÂÇÏÞÇ ÆÎâ ÐËØ
ÄÑÎÐÑÄÞÇ ×ÖÐÍÙËË ÏÇÐÇÇ ÅÓÑÏÑÊÆÍË, ÚÇÏ Ä ÏÇÕÑÆÇ VB.

£ ÕÑ ÉÇ ÄÓÇÏâ Ä ÓÂÏÍÂØ ÕÇÑÓËË VB ÎÇÅÚÇ ÒÓÇÆÔÕÂÄËÕß
ÒÓÑÙÇÔÔ ÒÇÓÇÓÂÔÒÓÇÆÇÎÇÐËâ àÎÇÍÕÓÑÐÑÄ Ä ØÑÆÇ ØËÏËÚÇÔÍËØ
ÒÓÇÄÓÂÜÇÐËÌ ËÎË ÏÇØÂÐËÊÏ ×ÑÓÏËÓÑÄÂÐËâ ÂÍÕËÄÂÙËÑÐÐÞØ
ÃÂÓßÇÓÑÄ Ä ÓÂÊÐÑÑÃÓÂÊÐÞØ ØËÏËÚÇÔÍËØ ÒÓÑÙÇÔÔÂØ Ô ÒÑÏÑÜßá
ÍÑÓÓÇÎâÙËÑÐÐÞØ ÆËÂÅÓÂÏÏ ÔÑÔÕÑâÐËâ ÄÂÎÇÐÕÐÞØ ÔÄâÊÇÌ.
´ÂÍËÇ ÆËÂÅÓÂÏÏÞ ÒÑÊÄÑÎâáÕ ÒÓÇÆÔÍÂÊÞÄÂÕß ÂÍÕËÄÂÙËÑÐÐÞÇ
ÃÂÓßÇÓÞ ËÔØÑÆâ ËÊ ÔÕÓÖÍÕÖÓÐÞØ ÒÂÓÂÏÇÕÓÑÄ ÓÇÂÅÇÐÕÑÄ, ËØ
ÒÑÕÇÐÙËÂÎÑÄ ËÑÐËÊÂÙËË, ÔÓÑÆÔÕÄÂ Í àÎÇÍÕÓÑÐÖ, àÐÇÓÅËË
ÔËÐÅÎÇÕ-ÕÓËÒÎÇÕÐÑÅÑ ÓÂÔÜÇÒÎÇÐËâ ÆÎâ ÓÂÊÓÞÄÂáÜÇÌÔâ
ØËÏËÚÇÔÍÑÌ ÔÄâÊË, ØÂÓÂÍÕÇÓÂ ÄÎËâÐËâ ÊÂÏÇÔÕËÕÇÎÇÌ, ÔÑÎßÄÂ-
ÕÂÙËÑÐÐÞØ à××ÇÍÕÑÄ Ë Õ.Ò.°ÃÓÂÜÇÐËÇ ÍÏÑÆÇÎâÏVBÒÓËÄÇÎÑ
Í ÑÕÍÓÞÕËá ÐÑÄÑÅÑ ÕËÒÂ ÔÄâÊÞÄÂÐËâ Ä ÏÇÕÂÎÎËÚÇÔÍËØ ÍÎÂ-
ÔÕÇÓÂØ (×ÇÓÓÑÏÂÅÐËÕÐÑÅÑ ÔÄâÊÞÄÂÐËâ), ÖÔÕÂÐÑÄÎÇÐËá ÔÕÓÑÇ-
ÐËâ ÐÇÑÃÞÚÐÞØ ÍÑÏÒÎÇÍÔÑÄ ÒÇÓÇØÑÆÐÞØ ÏÇÕÂÎÎÑÄ Ë Õ.Æ.
±ÇÓÇÚËÔÎÇÐÐÑÇ ÄÞÛÇ ÔÄËÆÇÕÇÎßÔÕÄÖÇÕ Ñ ÔÖÜÇÔÕÄÇÐÐÑÌ ÓÑÎË
ÏÇÕÑÆÂ VB Ä ÕÇÑÓÇÕËÚÇÔÍÑÌ ØËÏËË.69

·ËÏËÍË-àÍÔÒÇÓËÏÇÐÕÂÕÑÓÞ ÄÓâÆ ÎË ÑÕÍÂÉÖÕÔâ ÑÕ ÐÂÅÎâÆ-
ÐÞØ ÓÇÊÑÐÂÐÔÐÞØ ÔÕÓÖÍÕÖÓ. °ÆÐÂÍÑ ÔÎÇÆÖÇÕ ÒÑÏÐËÕß, ÚÕÑ
ÔÖÜÇÔÕÄÖáÕ ÆÄÂ ÒÑÆØÑÆÂ Í ÑÒËÔÂÐËá àÎÇÍÕÓÑÐÐÑÅÑ ÔÕÓÑÇÐËâ
Ë ×ËÊËÍÑ-ØËÏËÚÇÔÍËØ ÔÄÑÌÔÕÄ ÏÑÎÇÍÖÎ, ÍÑÕÑÓÞÇ ÒÎÑÆÑ-
ÕÄÑÓÐÑ ÆÑÒÑÎÐâáÕ, Â ÐÇ ËÔÍÎáÚÂáÕ ÆÓÖÅ ÆÓÖÅÂ.

¥Îâ ÒÑÄÞÛÇÐËâ ÆÑÔÕÑÄÇÓÐÑÔÕË ÓÇÊÖÎßÕÂÕÑÄ ÎáÃÑÅÑ ÍÄÂÐ-
ÕÑÄÑ-ØËÏËÚÇÔÍÑÅÑ ÏÇÕÑÆÂ ÕÓÇÃÖÇÕÔâ ÃÑÎÇÇ ÂÆÇÍÄÂÕÐÑÇ ÑÒËÔÂ-
ÐËÇ ÆÄËÉÇÐËâ àÎÇÍÕÓÑÐÑÄ. ªÔØÑÆâ ËÊ ÑÃÜËØ ÒÓÇÆÔÕÂÄÎÇÐËÌ,
ÔÎÇÆÖÇÕ ÑÉËÆÂÕß, ÚÕÑ ÒÓÇÉÆÇ ÄÔÇÅÑ ÄÂÉÇÐ ÖÚÇÕ ÍÑÓÓÇÎâÙËË Ä
ÆÄËÉÇÐËË äËÐÆËÄËÆÖÂÎßÐÞØã àÎÇÍÕÓÑÐÐÞØ ÒÂÓ. ¿ÕÑ ÒÓÇÆÒÑ-
ÎÑÉÇÐËÇ ÑÔÐÑÄÞÄÂÇÕÔâ ÐÂ ÕÑÏ, ÚÕÑ ÒÓËÐÙËÒ ±ÂÖÎË ÄÑÑÃÜÇ
ÊÂÒÓÇÜÂÇÕ ÕÓÇÏ ËÎË ÃÑÎßÛÇÏÖ ÚËÔÎÖ àÎÇÍÕÓÑÐÑÄ ÐÂØÑÆËÕßÔâ
Ä ÑÆÐÑÌ ÕÑÚÍÇ ÍÑÐ×ËÅÖÓÂÙËÑÐÐÑÅÑ ÒÓÑÔÕÓÂÐÔÕÄÂ, ÖÏÇÐßÛÂâ
ÕÇÏ ÔÂÏÞÏ ÍÑÓÓÇÎâÙËÑÐÐÖá ÑÛËÃÍÖ ÆÎâ ÒÑÆÑÃÐÞØ àÎÇÍÕ-
ÓÑÐÐÞØ ÅÓÖÒÒ (ÍÑÐÅÎÑÏÇÓÂÕÑÄ). ±ÑàÕÑÏÖ ÏÐÑÅËÇ ÔÑÄÓÇÏÇÐ-
ÐÞÇ ÏÇÕÑÆÞ ËÔÔÎÇÆÑÄÂÐËâ ÍÑÓÓÇÎâÙËÑÐÐÞØ à××ÇÍÕÑÄ Ä ÕÑÌ
ËÎË ËÐÑÌ ×ÑÓÏÇ ÔÑÆÇÓÉÂÕ äËÐÕÖËÕËÄÐÖá ÍÑÐÙÇÒÙËáã àÎÇÍÕ-
ÓÑÐÐÞØ ÒÂÓ.

©ÂÒÓÇÕ ÒÓËÐÙËÒÑÏ ±ÂÖÎË äÕÓÑÌÐÞØ àÎÇÍÕÓÑÐÐÞØ ÔÕÑÎÍ-
ÐÑÄÇÐËÌã ÐÇÆÄÖÔÏÞÔÎÇÐÐÑ ÖÍÂÊÞÄÂÇÕ, ÚÕÑ ÆÂÐÐÞÌ ÒÓËÐÙËÒ
ÍÂÍ-ÕÑ ÔÑÑÕÐÑÔËÕÔâ Ô ÖÊÎÑÄÞÏË ÒÑÄÇÓØÐÑÔÕâÏË. ®Þ ÒÑÒÞÕÂ-
ÎËÔß ÑÕÓÂÊËÕß ÄÓâÆ ÎË ÄÞÊÞÄÂáÜÇÇ ÔÇÓßÇÊÐÞÇ ÄÑÊÓÂÉÇÐËâ
ÔÑÑÕÄÇÕÔÕÄËÇ ÏÇÉÆÖ ÒÓËÐÙËÒÑÏ ±ÂÖÎË Ë ÖÊÎÑÄÞÏË ÒÑÄÇÓØ-
ÐÑÔÕâÏË ÒÑÔÓÇÆÔÕÄÑÏ ÒÓÑÔÕÑÌ ×ËÊËÚÇÔÍÑÌ ÅËÒÑÕÇÊÞ,
ÔÑÅÎÂÔÐÑ ÍÑÕÑÓÑÌ ÆÄÖÏ àÎÇÍÕÓÑÐÂÏ Ô ÒÂÓÂÎÎÇÎßÐÞÏË ÔÒË-
ÐÂÏË ÊÂÒÓÇÜÇÐÑ ÐÂØÑÆËÕßÔâ ÐÂ ÑÆÐÑÌ àÍÄËÒÑÕÇÐÙËÂÎßÐÑÌ
ÒÑÄÇÓØÐÑÔÕË.

¢ÇÊÖÔÎÑÄÐÑ, ÒÓÇÆÎÑÉÇÐÐÂâ ÅËÒÑÕÇÊÂ ÐÖÉÆÂÇÕÔâ ÄÑ ÄÔÇÔÕÑ-
ÓÑÐÐÇÌ ÒÓÑÄÇÓÍÇ Ë ÆÂÎßÐÇÌÛÇÏ ÓÂÊÄËÕËË. £ÑÊÏÑÉÐÑ, ÑÐÂ
ÑÍÂÉÇÕÔâ ÐÇÔÑÔÕÑâÕÇÎßÐÑÌ ÆÎâ ÔÎÑÉÐÞØ ÏÑÎÇÍÖÎâÓÐÞØ
ÔËÔÕÇÏ, Â ÏÑÉÇÕ ÃÞÕß, ÇÇ ÖÆÂÔÕÔâ ÖÕÑÚÐËÕß ËÎË ÄËÆÑËÊÏÇÐËÕß,
ÐÑ Ä ÎáÃÑÏ ÔÎÖÚÂÇ ÔÂÏÂ ÒÑÔÕÂÐÑÄÍÂ ÊÂÆÂÚË ÔÑØÓÂÐËÕ ÂÍÕÖ-
ÂÎßÐÑÔÕß. ±ÓË ÇÇ ÖÔÒÇÛÐÑÏ ÓÇÛÇÐËË ÑÕÍÓÑáÕÔâ ÐÑÄÞÇ
ÒÇÓÔÒÇÍÕËÄÞ ÆÎâ ÓÂÊÓÂÃÑÕÑÍ ÄÞÔÑÍÑÕÑÚÐÞØ ÍÄÂÐÕÑÄÑ-ØËÏË-
ÚÇÔÍËØ ÏÇÕÑÆÑÄ, ÒÑÔÍÑÎßÍÖ ËÊ ÏÐÑÉÇÔÕÄÂ ÐÂÃÑÓÑÄ ÂÐÕËÔËÏ-
ÏÇÕÓËÚÐÞØ ®£¶, ÍÑÕÑÓÞÇ ÏÑÅÖÕ ÔÎÖÉËÕß ÃÂÊËÔÑÏ ÒÓË
ÐÂØÑÉÆÇÐËË ÒÓËÃÎËÉÇÐÐÞØ ÓÇÛÇÐËÌ ÖÓÂÄÐÇÐËâºÓÇÆËÐÅÇÓÂ,
ÖÆÂÔÕÔâ ÖÄÇÓÇÐÐÑ ÄÞÆÇÎËÕß ÑÒÕËÏÂÎßÐÞÌ ÆÎâ ÍÂÉÆÑÌ ÍÑÐ-
ÍÓÇÕÐÑÌ ÔËÔÕÇÏÞ.

µÔÕÂÐÂÄÎËÄÂÕß a priori ÐÇÍÑÕÑÓÞÇ ÖÊÎÑÄÞÇ ÒÑÄÇÓØÐÑÔÕË
®£¶ (Ä ÕÑÏ ÚËÔÎÇ ÆÎâ ÄÞÓÑÉÆÇÐÐÞØ ÔÑÔÕÑâÐËÌ) ÒÑÊÄÑÎâÇÕ
ÑÃÑÃÜÇÐÐÞÌ ÕÇÑÓÇÕËÍÑ-ÅÓÂ×ÑÄÞÌ ÏÇÕÑÆ, ÒÓË ËÔÒÑÎßÊÑÄÂÐËË
ÍÑÕÑÓÑÅÑ ÖÊÎÞ ®£¶ ÍÎÂÔÔË×ËÙËÓÖáÕ Ô ÕÑÚÐÑÔÕßá ÆÑ àÍÄË-
ÄÂÎÇÐÕÐÑÔÕË, ÒÓËÚÇÏ ÍÑÐ×ËÅÖÓÂÙËÑÐÐÑÇ ÒÓÑÔÕÓÂÐÔÕÄÑ ÓÂÊ-
ÃËÄÂÇÕÔâ ÐÂ ÏËÐËÏÂÎßÐÑÇ ÚËÔÎÑ ÑÃÎÂÔÕÇÌ ÒÑÔÕÑâÐÔÕÄÂ

ÊÐÂÍÂ.70 ¶ÇÓÏËÇÄÔÍÂâ ÍÑÓÓÇÎâÙËâ àÎÇÍÕÓÑÐÑÄ Ô ÒÂÓÂÎÎÇÎß-
ÐÞÏË ÔÒËÐÂÏË, ÑÃÖÔÎÑÄÎÇÐÐÂâ ÒÓËÐÙËÒÑÏ ±ÂÖÎË Ë ÔÑÑÕÐÑ-
ÔâÜÂâÔâ Ô ÅÇÑÏÇÕÓËÇÌ ÖÊÎÑÄÞØ ÒÑÄÇÓØÐÑÔÕÇÌ ®£¶, ÊÂÐËÏÂÇÕ
ÑÔÑÃÑÇ ÒÑÎÑÉÇÐËÇ.71, 72 £ÞÊÞÄÂÇÕ ËÐÕÇÓÇÔ ÐÑÄÞÌ ÕËÒ ÍÑÓÓÇ-
ÎâÙËÑÐÐÞØ à××ÇÍÕÑÄ, ÐÂÊÄÂÐÐÞØ ÅÇÑÏÇÕÓËÚÇÔÍËÏË,71 ÍÑÕÑ-
ÓÞÇ ÕÇÔÐÑ ÔÄâÊÂÐÞ Ô ÏËÐËÏÖÏÂÏË àÎÇÍÕÓÑÐÐÑÌ ÒÎÑÕÐÑÔÕË Ä
ÄÑÊÃÖÉÆÇÐÐÞØ ÔÑÔÕÑâÐËâØ ÆÄÖØàÎÇÍÕÓÑÐÐÑÅÑ ÂÕÑÏÂ. £ÔÎÇÆ-
ÔÕÄËÇ àÕËØ à××ÇÍÕÑÄ ÑÍÂÊÞÄÂáÕÔâ ÊÂÒÓÇÜÇÐÐÞÏË, ÍÂÊÂÎÑÔß
ÃÞ, ÄÒÑÎÐÇ ÒÓËÇÏÎÇÏÞÇ àÎÇÍÕÓÑÐÐÞÇ ÍÑÐ×ËÅÖÓÂÙËË, ÕÂÍ ÍÂÍ
ÒÓÑËÔØÑÆËÕ äÄÞÕÂÎÍËÄÂÐËÇã ÑÆÐÑÅÑ ËÊ àÎÇÍÕÓÑÐÑÄ ËÊ ÄÐÖÕ-
ÓÇÐÐËØ ÕÓÇØÏÇÓÐÞØ ÑÃÎÂÔÕÇÌ ÍÑÑÓÆËÐÂÕÐÑÅÑ ÒÓÑÔÕÓÂÐÔÕÄÂ
ÒÓË ÐÂØÑÉÆÇÐËË ÆÓÖÅÑÅÑ àÎÇÍÕÓÑÐÂ ÐÂ ÑÒÓÇÆÇÎÇÐÐÑÏ ÓÂÔ-
ÔÕÑâÐËË ÑÕ ÂÕÑÏÐÑÅÑ âÆÓÂ.

¥ÇÕÂÎßÐÞÌ ÂÐÂÎËÊ ÄÑÎÐÑÄÞØ ×ÖÐÍÙËÌ ÂÕÑÏÂ ÃÇÓËÎÎËâ Ä
ÒÓËÃÎËÉÇÐËË ·ÂÓÕÓË ë¶ÑÍÂ ÒÑÍÂÊÂÎ,73 ÚÕÑ ÒÓË ÒÓÑÄÇÆÇÐËË
ÍÑÐÍÓÇÕÐÞØ ÍÄÂÐÕÑÄÑ-ØËÏËÚÇÔÍËØ ÓÂÔÚÇÕÑÄ ÐÇ ËÔÍÎáÚÇÐÑ
ÒÑâÄÎÇÐËÇ Ö ÒÑÎÖÚÂÇÏÞØ ×ÖÐÍÙËÌ ÎÑÉÐÞØ ÖÊÎÑÄ ÄÔÎÇÆÔÕÄËÇ
ÐÇÒÑÎÐÑÕÞ Ë ÔÒÇÙË×ËÍË ÃÂÊËÔÂ, ÑÅÓÂÐËÚÇÐËÌ ÒÑ ÔØÑÆËÏÑÔÕË
ËÕÇÓÂÙËÑÐÐÑÌ ÒÓÑÙÇÆÖÓÞ Ë Õ.Ò. £ÏÇÔÕÇ Ô ÕÇÏ ÐÇÑÃØÑÆËÏÑ
ËÏÇÕß Ä ÄËÆÖ Ë ÕÑ, ÚÕÑ ÆÂÉÇ ÇÔÎË ÒÓÇÆÒÓËÐâÕÞÇ ÒÑËÔÍË
ÒÓËÐÙËÒËÂÎßÐÑ ÐÑÄÞØ ÐÂÒÓÂÄÎÇÐËÌ Ä ÔÑÄÓÇÏÇÐÐÑÌ ÍÄÂÐÕÑ-
ÄÑÌ ØËÏËË ÑÍÂÉÖÕÔâ ÐÇ ÄÑ ÄÔÇÏ ÑÆËÐÂÍÑÄÑ ÖÔÒÇÛÐÞÏË, Ä
ÙÇÎÑÏ ÆÂÐÐÞÌ ÓÂÊÆÇÎ ÐÂÖÍË ÆÑÒÑÎÐËÕÇÎßÐÑ ÑÃÑÅÂÕËÕÔâ
ÒÑÎÇÊÐÞÏ ÑÒÞÕÑÏ.

¬ÂÊÂÎÑÔß ÃÞ, ÒÓËÐÙËÒ±ÂÖÎË ÐÂÔÕÑÎßÍÑ ØÑÓÑÛÑ ËÊÄÇÔÕÇÐ,
ÚÕÑ ÎáÃÞÇ ÍÑÏÏÇÐÕÂÓËË Í ÐÇÏÖ ËÊÎËÛÐË. °ÆÐÂÍÑ ÐÂ ÒÑÄÇÓÍÖ
ÑÍÂÊÞÄÂÇÕÔâ, ÚÕÑ ÆÑ ÔËØ ÒÑÓ ÐÇÕ ÑÕÄÇÕÂ ÆÂÉÇ ÐÂ ÄÑÒÓÑÔ: ä¡ ÚÕÑ
ÉÇ ËÏÇÐÐÑ ÊÂÒÓÇÜÂÇÕ ÒÓËÐÙËÒ ±ÂÖÎË Ä ÕÑÌ ËÎË ËÐÑÌ ÏÐÑÅÑ-
àÎÇÍÕÓÑÐÐÑÌ ÔËÔÕÇÏÇ?ã. ´ÓÖÆÐÑÔÕß ÒÑÐËÏÂÐËâ ÒÓËÐÙËÒÂ
±ÂÖÎË ÑÕÏÇÕËÎ ÇÜÇ ­. ÆÇ ¢ÓÑÌÎß: ä... ÐÂ ÔÇÅÑÆÐâÛÐËÌ ÆÇÐß
ÒÑÚÕË ÐÇÄÑÊÏÑÉÐÑ ÒÑÐâÕß, ÍÂÍËÏ ÑÃÓÂÊÑÏ ÆÄÇ ÕÑÉÆÇÔÕÄÇÐ-
ÐÞÇ ÚÂÔÕËÙÞ ÄÊÂËÏÐÑ ÊÂÒÓÇÜÂáÕ ÆÓÖÅ ÆÓÖÅÖ ÊÂÐâÕß ÑÆÐÑ Ë ÕÑ
ÉÇ ÔÑÔÕÑâÐËÇã.74 µ ².¶ÇÌÐÏÂÐÂ ÃÞÎÑ ÇÜÇ ÃÑÎÇÇ ÍÂÕÇÅÑÓËÚÐÑÇ
ÏÐÇÐËÇ ÑÕÐÑÔËÕÇÎßÐÑ ÆÂÐÐÑÅÑ ÒÓËÐÙËÒÂ: ä¿ÕÑ, ÄËÆËÏÑ, ÑÆÐÑ
ËÊ ÐÇÏÐÑÅËØ ÏÇÔÕ Ä ×ËÊËÍÇ, ÍÑÅÆÂ ÒÓÂÄËÎÑ ×ÑÓÏÖÎËÓÖÇÕÔâ
ÑÚÇÐß ÒÓÑÔÕÑ, ØÑÕâ ÔÕÑÎß ÉÇ ÒÓÑÔÕÑÅÑ ÑÃÝâÔÐÇÐËâ ÇÏÖ ÐÇ
ÐÂÌÆÇÐÑ. ±Ñ-ÄËÆËÏÑÏÖ, àÕÑ ÑÊÐÂÚÂÇÕ, ÚÕÑ ÏÞ ÆÑ ÍÑÐÙÂ ÐÇ
ÒÑÐËÏÂÇÏ ÎÇÉÂÜÇÅÑ Ä ÇÅÑ ÑÔÐÑÄÇ ÒÓËÐÙËÒÂ. ¢ÖÆÇÏ ÔÚËÕÂÕß
ÇÅÑ ÒÑÍÂ ÑÆÐËÏ ËÊ ÊÂÍÑÐÑÄ £ÔÇÎÇÐÐÑÌã.75

­ËÕÇÓÂÕÖÓÂ

1. ¯.¥.¹ÖÄÞÎÍËÐ.¨ÖÓÐ. £ÔÇÔÑáÊ. ØËÏ. Ñ-ÄÂ ËÏ. ¥.ª.®ÇÐÆÇÎÇÇÄÂ,
35, 660 (1990)

2. Encyclopedia of Computational Chemistry. Vols 1 ë 5.
(Eds P.v.R.Schleyer, N.L.Allinger, T.Clark, J.Gasteiger,
P.A.Kollman, H.F.Schlaefer III, P.R.Schreiner). Wiley, Chichester,
1998

3. Quantum Chemistry: Basic Aspects, Actual Trends. (Ed. R.Carbo).
Elsevier, Amsterdam; Oxford; New York; Tokyo, 1989

4. £.ª.®ËÐÍËÐ, ¢.Á.³ËÏÍËÐ, ®.¯.¤ÎÖØÑÄÙÇÄ. µÔÒÇØË ØËÏËË, 58,
1067 (1989)

5. ¯.±.¤ÂÏÃÂÓâÐ, ª.£.³ÕÂÐÍÇÄËÚ. µÔÒÇØË ØËÏËË, 58, 1945 (1989)
6. ¦.¡.³ÏÑÎÇÐÔÍËÌ, ¯.¥.¹ÖÄÞÎÍËÐ. £ ÍÐ. ´ÇÊËÔÞ ÆÑÍÎÂÆÑÄ

X £ÔÇÔÑáÊÐÑÅÑ ÔÑÄÇÜÂÐËâ ÒÑ ÍÄÂÐÕÑÄÑÌ ØËÏËË. ¬ÂÊÂÐß, 1991.
³. 293

7. ¦.¡.³ÏÑÎÇÐÔÍËÌ, ª.£.³ÕÂÐÍÇÄËÚ. ´ÇÑÓÇÕ. ÏÂÕ. ×ËÊËÍÂ, 88, 46
(1991)

8. ¦.¡.³ÏÑÎÇÐÔÍËÌ. ¥ÑÍÎ. ¡¯ ³³³², 304, 595 (1989)
9. M.Krauss, W.J.Stevens. Annu. Rev. Phys. Chem., 35, 357 (1984)
10. P.Hohenberg, W.Kohn. Phys. Rev. B, 136, 86 (1964)
11. W.Kohn, L.J.Sham. Phys. Rev. A, 140, 1133 (1965)
12. Local Density Approximation in Quantum Chemistry and Solid State

Physics. (Eds J.P.Dahl, J.Avery). Plenum, New York;
London, 1984

13. R.O.Johes. In Ab initio Method in Quantum Chemistry. Pt. I.
(Ed. K.P.Lawley). Wiley-Interscience, New York, 1987

14. R.G.Parr, W.Yang. Density Functional Theory of Atoms and
Molecules. Oxford University Press, New York; Oxford, 1989

1130 ¯.¥.¹ÖÄÞÎÍËÐ, ¦.¡.³ÏÑÎÇÐÔÍËÌ, ¯.³.©Ç×ËÓÑÄ



15. T.Ziegler. Chem. Rev., 91, 651 (1991)
16. J.Andzelm, E.Wimmer. J. Chem. Phys., 96, 1280 (1992)
17. A.D.Becke. J. Chem. Phys., 96, 2155 (1992)
18. B.G.Johnson, P.M.W.Gill, J.A.Pople. J. Chem. Phys., 98, 5612

(1993)
19. A.D.Becke. J. Chem. Phys., 98, 5648 (1993)
20. G.J.Laming, V.Termath, N.C.Handy. J. Chem. Phys., 99, 8765

(1993)
21. E.Fermi. Z. Phys., 48, 73 (1928)
22. L.H.Thomas. Proc. Cambridge Philos. Soc., 23, 542 (1927)
23. M.Karelson, V.Lobanov, A.R.Katrizky. Chem. Rev., 96, 1027

(1996)
24. R.O.Jones, O.Gunnarsson. Phys. Rev. Lett., 55, 107 (1985)
25. O.Gunnarsson, R.O.Jones. Phys. Rev. B, 31, 7588 (1985)
26. B.H.Wells. InMethods in Computational Chemistry. Vol. 1.

(Ed. S.Wilson). Plenum, New York; London, 1987. P. 311
27. D.M.Ceperley, L.Mitas. Adv. Chem. Phys., 93, 1 (1996)
28. J.B.Anderson. In Reviews in Computational Chemistry. Vol. 13.

(Eds K.B.Lipkowitz, D.B.Boyd). Wiley-VCH, New York, 1999.
P. 133

29. R.C.Grimm, R.G.Storer. J. Comput. Phys., 7, 134 (1971)
30. D.R.Garmer, J.B.Anderson. J. Chem. Phys., 86, 4025 (1987)
31. J.B.Anderson, C.A.Traynor, B.M.Boghosian. J. Chem. Phys., 95,

7418 (1991)
32. D.M.Ceperley, B.Bernu. J. Chem. Phys., 93, 552 (1990)
33. J.Carlson, M.H.Kalos. Phys. Rev. C, 32, 1735 (1985)
34. K.Jankowski. InMethods in Computational Chemistry. Vol. 1.

(Ed. S.Wilson). Plenum, New York; London, 1987. P. 1
35. T.Koga. J. Chem. Phys., 96, 1276 (1992)
36. W.Pauli. Z. Phys., 31, 765 (1925)
37. P.A.M.Dirac. Proc. R. Soc. London, Ser. A, 112, 661 (1926)
38. W.Heisenberg. Z. Phys., 38, 411 (1926)
39. E.Wigner. Z. Phys., 40, 492, 883 (1927)
40. F.Hund. Z. Phys., 43, 788 (1927)
41. W.Heitler. Z. Phys., 46, 47 (1928)
42. J.C.Slater. Phys. Rev., 34, 1293 (1929)
43. P.-O.LoÈ wdin. Adv. Chem. Phys., 2, 207 (1959)
44. B.Anderson. Phys. Rev. A, 35, 3550 (1987)
45. R.N.Barnett, P.J.Reynolds, W.A.Lester. J. Chem. Phys., 82, 2700

(1985)
46. £.¡.¶ÑÍ. ¨ÖÓÐ. àÍÔÒÇÓËÏ. ÕÇÑÓÇÕ. ×ËÊËÍË, 10, 961 (1940)
47. ¦.¡.³ÏÑÎÇÐÔÍËÌ.ªÊÄ. ¡¯. ³ÇÓ. ØËÏ., 1666 (1995)
48. ª.£.³ÕÂÐÍÇÄËÚ, ¦.¡.³ÏÑÎÇÐÔÍËÌ, ¯.³.©Ç×ËÓÑÄ. ¥ÑÍÎ. ¡¯

³³³², 314, 213 (1991)

49. ¦.¡.³ÏÑÎÇÐÔÍËÌ, ®.³.®ÑÎÚÂÐÑÄÂ, ®.·.¬ÎËÐ, ¯.¥.¹ÖÄÞÎÍËÐ.
£ ÍÐ. ´ÇÊËÔÞ ÆÑÍÎÂÆÑÄ I £ÔÇÔÑáÊÐÑÌ ÍÑÐ×ÇÓÇÐÙËË ÒÑ ÕÇÑÓÇÕËÚÇ-
ÔÍÑÌ ÑÓÅÂÐËÚÇÔÍÑÌ ØËÏËË. £¡´°·, £ÑÎÅÑÅÓÂÆ, 1991. ³. 103

50. ¦.¡.³ÏÑÎÇÐÔÍËÌ, ª.£.³ÕÂÐÍÇÄËÚ, ¯.³.©Ç×ËÓÑÄ. ¥ÑÍÎ ¡¯
³³³², 317, 413 (1991)

51. ¦.¡.³ÏÑÎÇÐÔÍËÌ. ¥ÑÍÎ. ¡¯ ³³³², 266, 160 (1982)
52. ¦.¡.³ÏÑÎÇÐÔÍËÌ. ¥ÑÍÎ. ¡¯ ³³³², 289, 664 (1986)
53. ¦.¡.³ÏÑÎÇÐÔÍËÌ.¨ÖÓÐ. ×ËÊ. ØËÏËË, 62, 3273 (1988)
54. ¦.¡.³ÏÑÎÇÐÔÍËÌ, ¯.³.©Ç×ËÓÑÄ. ¥ÑÍÎ. ¡¯, 329, 40 (1993)
55. E.A.Smolenskii, S.A.Shpilkin, N.S.Zeérov. J. Chem. Inf. Comp.

Sci., 36, 409 (1996)
56. ².¬ÖÓÂÐÕ, ¥.¤ËÎßÃÇÓÕ.®ÇÕÑÆÞ ÏÂÕÇÏÂÕËÚÇÔÍÑÌ ×ËÊËÍË. ´. 1.

¤ÑÔÕÇØËÊÆÂÕ, ®ÑÔÍÄÂ; ­ÇÐËÐÅÓÂÆ, 1951
57. ¤.®.¨ËÔÎËÐ. µÔÒÇØË ÏÂÕÇÏÂÕËÚÇÔÍËØ ÐÂÖÍ, 16 (1), 149 (1961)
58. D.M.Ceperley. J. Stat. Phys., 63, 1237 (1991)
59. C.L.Pekeris. Phys. Rev., 115, 1216 (1959)
60. K.Frankowski, C.L.Pekeris. Phys. Rev., 146, 46 (1966)
61. £.¡.¶ÑÍ. ªÊÄ. ¡¯ CCC². ³ÇÓ. ×ËÊ., 18, 161 (1954)
62. D.E.Freund, B.D.Huxtable, J.D.Morgan. Phys. Rev. A, 29, 980

(1984)
63. D.P.Carroll, H.J.Silverstone, R.M.Metzger. J. Chem. Phys., 71,

4142 (1979)
64. ¦.¡.³ÏÑÎÇÐÔÍËÌ. ´ÇÑÓÇÕ. Ë àÍÔÒÇÓËÏ. ØËÏËâ, 19, 523 (1983)
65. F.W.King, M.P.Bergsbaken. J. Chem. Phys., 93, 2570 (1990)
66. E.A.Smolenskii, T.S.Pivina, S.A.Shpilkin, L.K.Maslova,

N.D.Chuvilkin. In Euro Pyro 95. Tours, France. 1995. P. 503
67. E.A.Smolenskii, P.P.Aristov, S.Ya.Itshenko, S.A.Shpilkin.

J. Chem. Inf. Comp. Sci., 36, 402 (1996)
68. W.Kolos, C.C.J.Roothaan. Rev. Mod. Phys., 32, 219 (1960)
69. R.Hoffmann, S.Shaik, P.C.Hiberty. Acc. Chem. Rec. 36, 750 (2003)
70. S.N.Maximoff, S.A.Shpilkin, E.A.Smolenskii. Phys. Rev. A, 61,

2250 (2000)
71. ¦.¡.³ÏÑÎÇÐÔÍËÌ, ³.¯.®ÂÍÔËÏÑÄ, ³.¡.ºÒËÎßÍËÐ. ¥ÑÍÎ. ¡¯,

394, 65 (2004)
72. ¦.¡.³ÏÑÎÇÐÔÍËÌ, ³.¯.®ÂÍÔËÏÑÄ, ³.¡.ºÒËÎßÍËÐ. ¥ÑÍÎ. ¡¯,

362, 187 (1998)
73. J.Hachmann, P.T.A.Galek, T.Yanai, G.K.-L.Chan, N.C.Handy.

Chem. Phys. Lett., 392, 55 (2004)
74. ­.ÆÇ ¢ÓÑÌÎß. ²ÇÄÑÎáÙËâ Ä ×ËÊËÍÇ. ¡ÕÑÏËÊÆÂÕ, ®ÑÔÍÄÂ, 1965.

³. 213
75. ².¶ÇÌÐÏÂÐ, ².­ÇÌÕÑÐ, ®.³àÐÆÔ. £ ÍÐ.¶ÇÌÐÏÂÐÑÄÔÍËÇ ÎÇÍÙËË ÒÑ

×ËÊËÍÇ. ´. 8. (¬ÄÂÐÕÑÄÂâ ÏÇØÂÐËÍÂ. ¹ÂÔÕß I). ®ËÓ, ®ÑÔÍÄÂ,
1966. ³. 34

QUANTUM-CHEMICAL METHODS FOR THE CONSTRUCTION OF WAVE FUNCTIONS OF
MULTIELECTRON SYSTEMS ALTERNATIVE TO THE HARTREEëFOCK
APPROXIMATION

N.D.Chuvylkin, E.A.Smolenskii, N.S.Zeérov
N.D.Zelinsky Institute of Organic Chemistry, Russian Academy of Sciences
47, Leninsky prosp., 117913 Moscow, Russian Federation, Fax +7(095)135 ë 5328

The modern quantum-chemical methods for the construction of approximate multielectron wave
functions differing from the traditional HartreeFock approximation are considered. The attention is
focused on the methods based on the use of symmetric group and nodal surfaces of multielectron wave
functions. A new interpretation of the Pauli principle is discussed.
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