
I. £ÄÇÆÇÐËÇ

³Ñ ÄÓÇÏÇÐË ÑÕÍÓÞÕËâ 1 Ä 1985 Å. ÏÑÎÇÍÖÎÂ ×ÖÎÎÇÓÇÐÂ C60

ÒÓËÄÎÇÍÂÇÕ ÄÐËÏÂÐËÇ ÔÒÇÙËÂÎËÔÕÑÄ ËÊ ÓÂÊÎËÚÐÞØ ÑÃÎÂÔÕÇÌ
ØËÏËË Ë ×ËÊËÍË. ªÔÔÎÇÆÑÄÂÐËá àÕÑÌ ÖÐËÍÂÎßÐÑÌ ÏÑÎÇÍÖÎÞ Ë
ÇÇ ÓÂÊÎËÚÐÞØ ÒÓÑËÊÄÑÆÐÞØ (àÐÆÑ×ÖÎÎÇÓÇÐÑÄ, ×ÖÎÎÇÓËÆÑÄ Ë
ÆÓ.) ÒÑÔÄâÜÇÐÑ ÑÅÓÑÏÐÑÇ ÚËÔÎÑ àÍÔÒÇÓËÏÇÐÕÂÎßÐÞØ Ë ÕÇÑÓÇ-

ÕËÚÇÔÍËØ ÓÂÃÑÕ, ÓâÆ ÑÃÊÑÓÑÄ ËÏÑÐÑÅÓÂ×ËÌ.2 ë 8 ¬ ÐÂÔÕÑâÜÇÏÖ
ÄÓÇÏÇÐË Ô×ÑÓÏËÓÑÄÂÎÑÔß ÙÇÎÑÇ ÐÂÒÓÂÄÎÇÐËÇ Ä ×ËÊËÚÇÔÍÑÌ
ÑÓÅÂÐËÚÇÔÍÑÌ ØËÏËË, ÍÑÕÑÓÑÇ ÒÑÎÖÚËÎÑ ÐÂÊÄÂÐËÇ äØËÏËâ
×ÖÎÎÇÓÇÐÑÄã. °ÔÑÃÞÌ ËÐÕÇÓÇÔ Í àÕÑÌ ÏÑÎÇÍÖÎÇ ÔÑ ÔÕÑÓÑÐÞ
ÔÒÇÙËÂÎËÔÕÑÄ Ä ÑÃÎÂÔÕË ÍÄÂÐÕÑÄÑÌ ØËÏËË ÑÃÖÔÎÑÄÎÇÐ, Ä
ÒÇÓÄÖá ÑÚÇÓÇÆß, ÇÇ ÄÞÔÑÍÑÌ ÔËÏÏÇÕÓËÇÌ: ÔËÏÏÇÕÓËâ ×ÖÎÎÇ-
ÓÇÐÂ C60 ì ÅÓÖÒÒÂ ÒÓÇÑÃÓÂÊÑÄÂÐËÌ ËÍÑÔÂàÆÓÂ Ih ì ÔÂÏÂâ
ÄÞÔÑÍÂâ ËÊ ÄÔÇØ ËÊÄÇÔÕÐÞØ ÏÑÎÇÍÖÎâÓÐÞØ (×ËÐËÕÐÞØ) ÅÓÖÒÒ
ÔËÏÏÇÕÓËË. °ÕÎËÚËÕÇÎßÐÂâ ÑÔÑÃÇÐÐÑÔÕß ÏÑÎÇÍÖÎ ÕÂÍÑÌ ÔËÏ-
ÏÇÕÓËË ì ÒÑâÄÎÇÐËÇ ÐÑÄÞØ ÕËÒÑÄ àÎÇÍÕÓÑÐÐÞØ ÑÃÑÎÑÚÇÍ
(àÎÇÍÕÓÑÐÐÞØ ÍÑÐ×ËÅÖÓÂÙËÌ) gN Ë hN Ô ÍÓÂÕÐÑÔÕßá ÄÞÓÑÉÆÇ-
ÐËâ 4 Ë 5 ÔÑÑÕÄÇÕÔÕÄÇÐÐÑ, ÐÇ ÄÔÕÓÇÚÂáÜËØÔâ Ä ÔËÔÕÇÏÂØ ÃÑÎÇÇ
ÐËÊÍÑÌ ÔËÏÏÇÕÓËË Ë ØÂÓÂÍÕÇÓËÊÖáÜËØÔâ ÓâÆÑÏ ÐÇÕÓËÄËÂÎß-
ÐÞØ ÑÔÑÃÇÐÐÑÔÕÇÌ.

¯ÇÌÕÓÂÎßÐÂâ ÏÑÎÇÍÖÎÂ C60 ÑÃÎÂÆÂÇÕ ÊÂÏÍÐÖÕÑÌ ÑÃÑÎÑÚ-
ÍÑÌ, ÚÕÑ ÊÐÂÚËÕÇÎßÐÑ ÖÒÓÑÜÂÇÕ ÇÇ ÕÇÑÓÇÕËÚÇÔÍÑÇ ÑÒËÔÂÐËÇ,
ÕÂÍ ÍÂÍ ÆÎâ ÓÇÛÇÐËâ ÏÐÑÅËØ ÊÂÆÂÚ ÆÑÔÕÂÕÑÚÐÑ ÑÅÓÂÐËÚËÕßÔâ
ÑÆÐÑàÎÇÍÕÓÑÐÐÞÏ ÒÓËÃÎËÉÇÐËÇÏ. ±Ñ-ÐÂÔÕÑâÜÇÏÖ ÔÎÑÉÐÂâ
ÕÇÑÓÇÕËÚÇÔÍÂâ ÊÂÆÂÚÂ ÄÑÊÐËÍÂÇÕ ÒÓË ËÔÔÎÇÆÑÄÂÐËË ËÑÐËÊËÓÑ-
ÄÂÐÐÞØ Ë ÄÑÊÃÖÉÆÇÐÐÞØ ÔÑÔÕÑâÐËÌ C60 , Â ÕÂÍÉÇ ÔÑÇÆËÐÇÐËÌ
ÐÂ ÑÔÐÑÄÇ C60 , ÍÑÅÆÂ ÒÓÑËÔØÑÆËÕ ÒÇÓÇÐÑÔ ÊÂÓâÆÂ (ÑÆÐÑÅÑ ËÎË
ÐÇÔÍÑÎßÍËØ àÎÇÍÕÓÑÐÑÄ) Ô ÄÇÓØÐÇÌ ÊÂÒÑÎÐÇÐÐÑÌ ÏÑÎÇÍÖÎâÓ-
ÐÑÌ ÑÓÃËÕÂÎË (£©®°) ÔËÏÏÇÕÓËË hu ÐÂ ÐËÉÐáá ÔÄÑÃÑÆÐÖá
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ÐÞÏ ÔÕÓÑÇÐËÇÏ Ë ×ËÊËÚÇÔÍËÏË ÔÄÑÌÔÕÄÂÏË ÔÑÇÆËÐÇÐËÌ.
¢.¯.±ÎÂØÖÕËÐ. ¥ÑÍÕÑÓ ×ËÊËÍÑ-ÏÂÕÇÏÂÕËÚÇÔÍËØ ÐÂÖÍ, ÄÇÆÖÜËÌ
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àÎÇÍÕÓÑÐÐÞØ ÑÃÑÎÑÚÇÍ, ÔËÔÕÇÏÞ ÄÞÔÑÍÑÌ ÔËÏÏÇÕÓËË, ÏÑÎÇÍÖ-
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¥ÂÕÂ ÒÑÔÕÖÒÎÇÐËâ 28 âÐÄÂÓâ 2010 Å.

µ¥¬ 544.183; 539.194

¶ÖÎÎÇÓÇÐ C60 ÍÂÍ ÒÔÇÄÆÑÂÕÑÏ ËÍÑÔÂàÆÓËÚÇÔÍÑÌ ÔËÏÏÇÕÓËË

¡.£.¯ËÍÑÎÂÇÄ, ¢.¯.±ÎÂØÖÕËÐ

ªÐÔÕËÕÖÕ ×ËÊËÚÇÔÍÑÌ ØËÏËË Ë àÎÇÍÕÓÑØËÏËË ËÏ. ¡.¯.¶ÓÖÏÍËÐÂ ²ÑÔÔËÌÔÍÑÌ ÂÍÂÆÇÏËË ÐÂÖÍ
119991 ®ÑÔÍÄÂ, ­ÇÐËÐÔÍËÌ ÒÓÑÔÒ., 31, ×ÂÍÔ (495)952 ë 5308
ªÐÔÕËÕÖÕ ÍÂÕÂÎËÊÂ ËÏ. ¤.¬.¢ÑÓÇÔÍÑÄÂ ³ËÃËÓÔÍÑÅÑ °ÕÆÇÎÇÐËâ ²ÑÔÔËÌÔÍÑÌ ÂÍÂÆÇÏËË ÐÂÖÍ
630090 ¯ÑÄÑÔËÃËÓÔÍ, ÒÓÑÔÒ. ¡ÍÂÆ. ­ÂÄÓÇÐÕßÇÄÂ, 5, ×ÂÍÔ (383)330 ë 8056

°ÃÔÖÉÆÇÐÞ ÖÐËÍÂÎßÐÞÇ ÑÔÑÃÇÐÐÑÔÕË àÎÇÍÕÓÑÐÐÑÅÑ ÔÕÓÑÇÐËâ Ë ÔÒÇÍÕÓÑÄ ×ÖÎÎÇÓÇÐÂ C60 (Ih) Ë ÇÅÑ ËÑÐÑÄ, ÑÃÖÔÎÑÄ-
ÎÇÐÐÞÇ ËÍÑÔÂàÆÓËÚÇÔÍÑÌ ÔËÏÏÇÕÓËÇÌ. ²ÂÔÔÏÑÕÓÇÐÞ ÒÓÑÃÎÇÏÞ ÕÂÍ ÐÂÊÞÄÂÇÏÑÅÑ äÔÎÖÚÂÌÐÑÅÑã ÄÞÓÑÉÆÇÐËâ ÕÇÓÏÑÄ
Ä ÑÕÍÓÞÕÞØ àÎÇÍÕÓÑÐÐÞØ ÑÃÑÎÑÚÍÂØ gN Ë hN (ÔÑÑÕÄÇÕÔÕÄÖáÜËØ ÚÇÕÞÓÇØ- Ë ÒâÕËÍÓÂÕÐÑÏÖ ÄÞÓÑÉÆÇÐËá ÏÑÎÇÍÖÎâÓ-
ÐÞØ ÑÓÃËÕÂÎÇÌ) Ë ÂÐÑÏÂÎßÐÑÅÑ (äÐÇ-ÃÇÕÇÄÔÍÑÅÑã) ÓÂÔÜÇÒÎÇÐËâ ÕÇÓÏÑÄ Ä ÍÑÐ×ËÅÖÓÂÙËË hN. ©ÂÆÂÚÂ ÑÒËÔÂÐËâ ÕÂÍËØ
ÕÇÓÏÑÄ ÄÑÊÐËÍÂÇÕ ÒÓË ËÔÔÎÇÆÑÄÂÐËË ËÑÐËÊËÓÑÄÂÐÐÞØ Ë ÄÑÊÃÖÉÆÇÐÐÞØ ÔÑÔÕÑâÐËÌ ÏÑÎÇÍÖÎÞ C60 Ë ÇÇ ÓÂÊÎËÚÐÞØ
ÒÓÑËÊÄÑÆÐÞØ. ¥ÇÕÂÎßÐÑ ÓÂÔÔÏÑÕÓÇÐ ÐÑÄÞÌ ÒÑÆØÑÆ Í ÑÒËÔÂÐËá ËÑÐÑÄ Cm�

60 , ÑÔÐÑÄÂÐÐÞÌ ÐÂ ÒÓÇÆÔÕÂÄÎÇÐËË
×ÖÎÎÇÓÇÐÂ C60 (Ih) ÍÂÍ (ÒÔÇÄÆÑ)ÂÕÑÏÂ ËÍÑÔÂàÆÓËÚÇÔÍÑÌ ÔËÏÏÇÕÓËË. ±ÑÆØÑÆ ÑÔÐÑÄÂÐ ÐÂ ÒÓÇÆÔÕÂÄÎÇÐËË ÏÑÎÇÍÖÎâÓ-
ÐÞØ ÑÓÃËÕÂÎÇÌ C60 Ä ÄËÆÇ ÓÂÊÎÑÉÇÐËâ ÒÑ ÂÕÑÏÐÞÏ ÑÓÃËÕÂÎâÏ, ÙÇÐÕÓËÓÑÄÂÐÐÞÏ Ä ÐÂÚÂÎÇ ÍÑÑÓÆËÐÂÕ (Ä ÙÇÐÕÓÇ
ÏÑÎÇÍÖÎÞ C60) Ë ÏÖÎßÕËÒÑÎßÐÑÏ ÓÂÊÎÑÉÇÐËË ÏÇÉàÎÇÍÕÓÑÐÐÑÅÑ ÄÊÂËÏÑÆÇÌÔÕÄËâ. ²ÂÔÔÏÑÕÓÇÐÞ ÔÒÇÍÕÓÞ àÐÇÓÅËÌ
×ÖÎÎÇÓÇÐÂ Ë ËÑÐÑÄ Cm�

60 , ÏÂÅÐËÕÐÞÇ ÏÑÏÇÐÕÞ Ë ÑÒÕËÚÇÔÍËÇ ÆËÒÑÎßÐÞÇ ÒÇÓÇØÑÆÞ. ±ÓÑÄÇÆÇÐÑ ÔÓÂÄÐÇÐËÇ ÓÇÊÖÎßÕÂÕÑÄ
ÓÂÔÚÇÕÑÄ Ô ÆÂÐÐÞÏË ÐÇàÏÒËÓËÚÇÔÍËØ ÓÂÔÚÇÕÑÄ Ë Ô àÍÔÒÇÓËÏÇÐÕÂÎßÐÞÏË ÆÂÐÐÞÏË.
¢ËÃÎËÑÅÓÂ×Ëâ ì 119 ÔÔÞÎÑÍ.
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I. £ÄÇÆÇÐËÇ 803
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IV. ®ÇÕÑÆ ÏÖÎßÕËÒÑÎßÐÞØ ÄÊÂËÏÑÆÇÌÔÕÄËÌ 817
V. ¿ÐÇÓÅÇÕËÚÇÔÍËÌ ÔÒÇÍÕÓ ÏÐÑÅÑàÎÇÍÕÓÑÐÐÞØ ÕÇÓÏÑÄ. ±ÓÂÄËÎÂ ·ÖÐÆÂ 820
VI. ¿ÎÇÍÕÓÑÐÐÞÇ Ë ÑÒÕËÚÇÔÍËÇ ÒÇÓÇØÑÆÞ 825
VII. ©ÂÍÎáÚÇÐËÇ 828

µÔÒÇØË ØËÏËË 79 (9) 2010 # 2010 ²ÑÔÔËÌÔÍÂâ ÂÍÂÆÇÏËâ ÐÂÖÍ, ªÐÔÕËÕÖÕ ÑÓÅÂÐËÚÇÔÍÑÌ ØËÏËË ËÏ. ¯.¥.©ÇÎËÐÔÍÑÅÑ



ÏÑÎÇÍÖÎâÓÐÖá ÑÓÃËÕÂÎß (¯³®°) ÕËÒÂ t1u . ±ÇÓÇÐÑÔ ÊÂÓâÆÂ
ÐÂ C60ì ÕËÒËÚÐÑÇ âÄÎÇÐËÇ ÆÎâ ×ÖÎÎÇÓËÆÑÄÜÇÎÑÚÐÞØ ÏÇÕÂÎ-
ÎÑÄ AnC60 , ÅÆÇ ¡=K, Rb, Cs (n=1ë6). £ ÕÂÍÑÏ ÔÎÖÚÂÇ
ÄÑÊÐËÍÂáÕ ÔËÕÖÂÙËË, ÍÑÅÆÂ ÐÂ ÑÆÐÑÌ ÑÕÍÓÞÕÑÌ ÑÃÑÎÑÚÍÇ
ÐÂØÑÆâÕÔâ ÐÇÔÍÑÎßÍÑ àÍÄËÄÂÎÇÐÕÐÞØ àÎÇÍÕÓÑÐÑÄ (àÎÇÍÕÓÑÐ-
ÐÞÇ ÍÑÐ×ËÅÖÓÂÙËË tN, gN Ë hN). ¿ÕÑ ÔÖÜÇÔÕÄÇÐÐÑ ÏÐÑÅÑàÎÇÍÕ-
ÓÑÐÐÂâ ÊÂÆÂÚÂ, ÓÂÔÔÏÑÕÓÇÐËá ÍÑÕÑÓÑÌ Ë ÒÑÔÄâÜÇÐ ÆÂÐÐÞÌ
ÑÃÊÑÓ. ªÊÖÚÇÐËÇ àÎÇÍÕÓÑÐÐÞØ ÔÄÑÌÔÕÄ ÏÑÎÇÍÖÎâÓÐÞØ ÂÐËÑ-
ÐÑÄ Cnÿ

60 ÐÇÑÃØÑÆËÏÑ, Ä ÚÂÔÕÐÑÔÕË, ÆÎâ ÒÑÐËÏÂÐËâ ÕÂÍËØ
âÄÎÇÐËÌ, ÍÂÍ ÒÑÎËÏÇÓËÊÂÙËâ, ÒÇÓÇØÑÆ ÏÇÕÂÎÎ ë ËÊÑÎâÕÑÓ,
ÏÂÅÐËÕÐÑÇ ÖÒÑÓâÆÑÚÇÐËÇ Ë ÔÄÇÓØÒÓÑÄÑÆËÏÑÔÕß, ÍÑÕÑÓÞÇ
ÐÂÃÎáÆÂáÕÔâ Ä ÔÑÇÆËÐÇÐËâØ AnC60 .4 ë 8 ¬ÓÑÏÇ ÕÑÅÑ, ÏÐÑÅÑ-
àÎÇÍÕÓÑÐÐÞÇ à××ÇÍÕÞ ÔÕÂÐÑÄâÕÔâ ÊÐÂÚËÏÞÏË Ë ÒÓË ÑÒËÔÂÐËË
ÑÒÕËÚÇÔÍËØ ÔÒÇÍÕÓÑÄ ÐÇÌÕÓÂÎßÐÑÌ ÏÑÎÇÍÖÎÞ C60 .9, 10 ±ÓËÏÇ-
ÐÇÐËÇ ÐÇàÏÒËÓËÚÇÔÍËØ ÍÄÂÐÕÑÄÑØËÏËÚÇÔÍËØ ÏÇÕÑÆÑÄ ÒÑÍÂÊÞ-
ÄÂÇÕ, ÚÕÑ ÏÞ ÇÜÇ ÆÂÎÇÍË ÑÕ ÕÑÚÐÑÌ ËÆÇÐÕË×ËÍÂÙËË ÒÑÎÑÔ
ÒÇÓÇØÑÆÑÄ ÆÂÉÇ Ä ÔÎÖÚÂÇ ÐÇÌÕÓÂÎßÐÑÌ ÏÑÎÇÍÖÎÞ C60 .11

£ÏÇÔÕÇ Ô ÕÇÏ ÏÐÑÅËÇ âÄÎÇÐËâ ÏÑÉÐÑ ÒÑÐâÕß ÍÂÚÇÔÕÄÇÐÐÑ
(Â ËÐÑÅÆÂ Ë ÑØÂÓÂÍÕÇÓËÊÑÄÂÕß ÍÑÎËÚÇÔÕÄÇÐÐÑ) Ä ÓÂÏÍÂØ ÒÓÑÔ-
ÕÑÌ ÏÑÆÇÎË, ÓÂÔÔÏÂÕÓËÄÂâ ×ÖÎÎÇÓÇÐ C60 ÍÂÍ ÔÄÑÇÑÃÓÂÊÐÞÌ
ÒÔÇÄÆÑÂÕÑÏ ËÍÑÔÂàÆÓËÚÇÔÍËÌ ÔËÏÏÇÕÓËË.12

°ÃÊÑÓ ÒÑÔÕÓÑÇÐ ÔÎÇÆÖáÜËÏ ÑÃÓÂÊÑÏ. ±ÑÔÎÇ ÍÓÂÕÍÑÅÑ
ÄÄÇÆÇÐËâ (ÓÂÊÆÇÎ I) ÑÃÔÖÉÆÂáÕÔâ ÖÐËÍÂÎßÐÞÇ ÑÔÑÃÇÐÐÑÔÕË
àÎÇÍÕÓÑÐÐÞØ ÔÒÇÍÕÓÑÄ Ä ÔËÔÕÇÏÂØ ËÍÑÔÂàÆÓËÚÇÔÍÑÌ ÔËÏÏÇÕ-
ÓËË Ô ÑÕÍÓÞÕÞÏË ÑÃÑÎÑÚÍÂÏË gN Ë hN ÐÂ ÑÔÐÑÄÇ ÕÇÑÓËË
äËÐÕÇÅÓÂÎßÐÞØ ËÐÄÂÓËÂÐÕÑÄã (ÓÂÊÆÇÎ II). £ ÓÂÊÆÇÎÇ III
ÄÄÑÆâÕÔâ ÖÅÎÑÄÞÇ ÊÂÄËÔËÏÑÔÕË ÄÂÎÇÐÕÐÞØ ÏÑÎÇÍÖÎâÓÐÞØ
ÑÃÑÎÑÚÇÍ hu , t1u Ë t1g , ÍÑÕÑÓÞÇ ËÔÒÑÎßÊÖáÕÔâ Ä ÏÇÕÑÆÇ
ÏÖÎßÕËÒÑÎßÐÞØ ÏÐÑÅÑàÎÇÍÕÓÑÐÐÞØ ÄÊÂËÏÑÆÇÌÔÕÄËÌ (ÓÂÊ-
ÆÇÎ IV). ¿ÕÂ ÕÇØÐËÍÂ ÊÂÕÇÏ ÒÓËÏÇÐâÇÕÔâ ÆÎâ ÑÒËÔÂÐËâ
ÓÂÊÎËÚÐÞØ ÊÂÓâÆÑÄÞØ ÔÑÔÕÑâÐËÌ C60 ì ÂÐËÑÐÑÄ Cnÿ

60 Ë ÍÂÕËÑ-
ÐÑÄ Cm�

60 (ÓÂÊÆÇÎ V). ´ÂÏÉÇ ÖÔÕÂÐÑÄÎÇÐÂ ÔÄâÊß ÏÇÉÆÖ ÕÇÑÓËÇÌ
ËÐÕÇÅÓÂÎßÐÞØ ËÐÄÂÓËÂÐÕÑÄ Ë ÕÇÑÓËÇÌ ÏÖÎßÕËÒÑÎßÐÑÅÑ
ÓÂÊÎÑÉÇÐËâ, ÒÓÇÆÔÕÂÄÎÇÐÞ ÒÑÎÖÚÇÐÐÞÇ ÔÒÇÍÕÓÞ àÐÇÓÅËË Ë
ÏÂÅÐËÕÐÞÇ ÏÑÏÇÐÕÞ, ÑÃÔÖÉÆÇÐÞ ÒÓÂÄËÎÂ ·ÖÐÆÂ Ë ÒÓÑÄÇÆÇÐÑ
ÔÓÂÄÐÇÐËÇ Ô ÆÓÖÅËÏË ÓÂÔÚÇÕÂÏË. £ ÓÂÊÆÇÎÇ VI ÓÂÔÔÏÑÕÓÇÐÞ
ÆËÒÑÎßÐÞÇ ÒÇÓÇØÑÆÞ C2ÿ

60 Ë C3ÿ
60 , Â ÕÂÍÉÇ ÑÃÔÖÉÆÇÐÞ ÑÒÕËÚÇ-

ÔÍËÇ ÒÇÓÇØÑÆÞ ÐÇÌÕÓÂÎßÐÑÌ ÏÑÎÇÍÖÎÞ C60 . £ ÊÂÍÎáÚËÕÇÎß-
ÐÑÏ ÓÂÊÆÇÎÇ VII Ô×ÑÓÏÖÎËÓÑÄÂÐÞ ÑÔÐÑÄÐÞÇ ÄÞÄÑÆÞ ÒÑ
ËÔÔÎÇÆÑÄÂÐËá ÏÑÎÇÍÖÎâÓÐÞØ ËÑÐÑÄ Cn�

60 .

1. ¬ÓÂÕÍÂâ ËÔÕÑÓËâ ÑÕÍÓÞÕËâ ÏÑÎÇÍÖÎÞ C60

£Ñ ÄÕÑÓÑÌ ÒÑÎÑÄËÐÇ 1980-Ø ÅÑÆÑÄ ÃÞÎË ÑÕÍÓÞÕÞ ÖÅÎÇÓÑÆÐÞÇ
ÍÎÂÔÕÇÓÞ, ÐÂÊÄÂÐÐÞÇ ÒÑÊÆÐÇÇ ×ÖÎÎÇÓÇÐÂÏË.13 ³ÂÏÑ ÑÕÍÓÞÕËÇ
ÒÓÑËÊÑÛÎÑ Ä ÓÇÊÖÎßÕÂÕÇ ÔÑÕÓÖÆÐËÚÇÔÕÄÂ ÆÄÖØ ÐÂÖÚÐÞØ ÅÓÖÒÒ,
ÓÂÃÑÕÂÄÛËØ Ä ÓÂÊÐÞØ ÑÃÎÂÔÕâØ.8 ±ÇÓÄÂâ ÅÓÖÒÒÂ, ÔÑÔÕÑâÄÛÂâ
ËÊ ÂÔÕÓÑ×ËÊËÍÑÄ Ë ÔÒÇÍÕÓÑÔÍÑÒËÔÕÑÄ, ÒÑÆ ÓÖÍÑÄÑÆÔÕÄÑÏ
¬ÓÑÕÑ ËÊÖÚÂÎÂ ª¬-ÔÒÇÍÕÓÞ ÏÇÉÊÄÇÊÆÐÞØ ÖÅÎÇÓÑÆÐÞØ ÍÎÂ-
ÔÕÇÓÑÄ.14, 15 £ÕÑÓÂâ ÅÓÖÒÒÂ, ÄÑÊÅÎÂÄÎâÇÏÂâ ³ÏÑÎÎË, ÒÓÑÄÑ-
ÆËÎÂ ÔËÐÕÇÊ ÖÅÎÇÓÑÆÐÞØ ÔÕÓÖÍÕÖÓ ÒÖÕÇÏ ËÔÒÂÓÇÐËâ ÖÅÎÇÓÑÆÂ
ÒÑÆ ÆÇÌÔÕÄËÇÏ ÎÂÊÇÓÐÑÅÑ ËÊÎÖÚÇÐËâ.16 ³ÓÇÆË ÒÑÎÖÚÇÐÐÞØ
ÍÎÂÔÕÇÓÑÄ ÔÓÂÊÖ ÉÇ ÄÞÆÇÎËÎË ÔÕÓÖÍÕÖÓÖ ËÊ 60 ÂÕÑÏÑÄ ÖÅÎÇ-
ÓÑÆÂ, ÍÑÕÑÓÂâ ÒÑÎÖÚËÎÂ ÐÂÊÄÂÐËÇ ÃÂÍÏËÐÔÕÇÓ×ÖÎÎÇÓÇÐ (buck-
minsterfullerene).1 ¿ÕÑ Ë ÃÞÎÂ ÕÂ ÔÂÏÂâ ÄÞÔÑÍÑÔËÏÏÇÕÓËÚÐÂâ
ÍÂÓÍÂÔÐÂâ ÔÕÓÖÍÕÖÓÂ, ÍÑÕÑÓÖá ÏÞ ÔÇÌÚÂÔ ÐÂÊÞÄÂÇÏ ÏÑÎÇÍÖ-
ÎÑÌ C60.

³ÕÓÖÍÕÖÓÂ ÖÔÇÚÇÐÐÑÅÑ ËÍÑÔÂàÆÓÂ ÆÎâ ÏÑÎÇÍÖÎÞ ÃÂÍÏËÐ-
ÔÕÇÓ×ÖÎÎÇÓÇÐÂ, ËÎË ÔÑÍÓÂÜÇÐÐÑì äÃÂÍËÃÑÎÂã (bucky ball) ì
ÃÞÎÂ ÄÞÃÓÂÐÂ ÐÇ ÔÕÑÎßÍÑ ËÔØÑÆâ ËÊ ÍÓËÕÇÓËâ ÄÞÔÑÍÑÌ ÏÑÎÇ-
ÍÖÎâÓÐÑÌ ÔËÏÏÇÕÓËË, ÔÍÑÎßÍÑ ËÔØÑÆâ ËÊ àÍÔÒÇÓËÏÇÐÕÂÎßÐÑ
ÐÂÃÎáÆÂÄÛÇÌÔâ ÔÕÂÃËÎßÐÑÔÕË ÇÇ àÎÇÍÕÓÑÐÐÑÅÑ ÔÕÓÑÇÐËâ.
£ ÔÂÏÑÏ ÆÇÎÇ, Ä ÕÂÍÑÌ ÔÕÓÖÍÕÖÓÇ ÍÂÉÆÞÌ ÂÕÑÏ ÐÂØÑÆËÕÔâ Ä
ÚÇÕÞÓÇØÄÂÎÇÐÕÐÑÏ ÔÑÔÕÑâÐËË, ÍÑÕÑÓÑÇ ØÂÓÂÍÕÇÓÐÑ ÆÎâ ÂÕÑÏÂ

ÖÅÎÇÓÑÆÂ. ±ÓË àÕÑÏ ÄÔÇ ÚÇÕÞÓÇ ÄÂÎÇÐÕÐÞØ àÎÇÍÕÓÑÐÂ
ÖÚÂÔÕÄÖáÕ Ä ØËÏËÚÇÔÍÑÌ ÔÄâÊË: ÑÆËÐ s- Ë ÆÄÂ p-àÎÇÍÕÓÑÐÂ
ÅËÃÓËÆËÊÖáÕÔâ (sp2-ÅËÃÓËÆËÊÂÙËâ) Ô ÑÃÓÂÊÑÄÂÐËÇÏ ÕÓÇØ
s-ÔÄâÊÇÌ, ÑÃÓÂÊÖáÜËØ ÍÂÓÍÂÔ ÏÑÎÇÍÖÎÞ C60. °ÔÕÂÄÛËÌÔâ
p-àÎÇÍÕÓÑÐ ÖÚÂÔÕÄÖÇÕ Ä ÑÃÓÂÊÑÄÂÐËË ÃÑÎÇÇ ÔÎÂÃÑÌ p-ÔÄâÊË.
©ÂÏÇÕËÏ, ÚÕÑ ÔÕÓÖÍÕÖÓÂ ÖÔÇÚÇÐÐÑÅÑ ËÍÑÔÂàÆÓÂ ÐÇÑÃâÊÂÕÇÎßÐÑ
ÒÓËÄÑÆËÕ Í ÑÆËÐÂÍÑÄÞÏ ÆÎËÐÂÏ ÔÄâÊÇÌ. ¥ÇÌÔÕÄËÕÇÎßÐÑ, àÍÔ-
ÒÇÓËÏÇÐÕÂÎßÐÑ ÑÃÐÂÓÖÉÇÐÑ, ÚÕÑ Ä ÏÑÎÇÍÖÎÇ C60 ÏÑÉÐÑ ÄÞÆÇ-
ÎËÕß ÆÄÂ ÕËÒÂ ÔÄâÊÇÌÏÇÉÆÖ ÂÕÑÏÂÏË ÖÅÎÇÓÑÆÂ. °ÐË ÒÑÎÖÚËÎË
ÐÂÊÄÂÐËÇ äÆÄÑÌÐÑÌã Ë äÑÆËÐÂÓÐÑÌã, ÐÑ àÕË ÕÇÓÏËÐÞ ÔÍÑÓÇÇ
×ÇÐÑÏÇÐÑÎÑÅËÚÇÔÍËÇ. £ÂÉÐÑ ÑÕÏÇÕËÕß ÚÕÑ ÄÔÇ 60 ÂÕÑÏÑÄ Ä
ÏÑÎÇÍÖÎÇ ÒÓË àÕÑÏ ÑÔÕÂáÕÔâ àÍÄËÄÂÎÇÐÕÐÞÏË, Ë ÑÕ ÍÂÉÆÑÅÑ
ÂÕÑÏÂ ËÔØÑÆËÕ ÑÆÐÂ ÆÄÑÌÐÂâ ÔÄâÊß (R6=1.404�A) Ë ÆÄÇ ÑÆË-
ÐÂÓÐÞÇ (R5=1.448�A),17 ë 19 ÍÑÕÑÓÞÇ ÊÂÏÞÍÂáÕÔâ ÐÂ ÔÑÔÇÆÐËØ
ÂÕÑÏÂØ (ÓËÔ. 1). ®ÑÎÇÍÖÎâÓÐÂâ ÔËÏÏÇÕÓËâ C60 (ËÎË ÅÓÖÒÒÂ
ÒÓÇÑÃÓÂÊÑÄÂÐËÌ ËÍÑÔÂàÆÓÂ) Ih ÔÑÔÕÑËÕ ËÊ 120 ÑÒÇÓÂÙËÌ.8

(¤ÓÖÒÒÂ I, Ä ÍÑÕÑÓÑÌ Ä ÑÕÎËÚËÇ ÑÕ Ih ÐÇÕ ÑÒÇÓÂÙËË ËÐÄÇÓÔËË,
ÔÑÆÇÓÉËÕ 60 ÒÓÇÑÃÓÂÊÑÄÂÐËÌ.) ªÏÇÐÐÑ ÃÎÂÅÑÆÂÓâ ÕÂÍÑÌ
ÄÞÔÑÍÑÌ ÔËÏÏÇÕÓËË ×ÑÓÏÂ ÏÑÎÇÍÖÎÞ ÃÎËÊÍÂ Í Ô×ÇÓËÚÇÔÍÑÌ,
Ë ÒÎÑÔÍÖá äÄÞÍÓÑÌÍÖã ×ÖÕÃÑÎßÐÑÅÑ ÏâÚÂ ÆÇÎÂáÕ Ä ×ÑÓÏÇ
ÖÔÇÚÇÐÐÑÅÑ ËÍÑÔÂàÆÓÂ.

µÔÇÚÇÐÐÞÌ ËÍÑÔÂàÆÓ ÔÑÆÇÓÉËÕ 60 ÄÇÓÛËÐ Ë 90 ÓÇÃÇÓ. ±ÓË
àÕÑÏ 20 ÅÓÂÐÇÌ ÒÓÇÆÔÕÂÄÎâáÕ ÔÑÃÑÌ ÐÇÒÓÂÄËÎßÐÞÇ ÛÇÔÕË-
ÖÅÑÎßÐËÍË (Ô ÑÔßá ÔËÏÏÇÕÓËË ÕÓÇÕßÇÅÑ ÒÑÓâÆÍÂ), Â
12 ÅÓÂÐÇÌ ì ÒÓÂÄËÎßÐÞÇ ÒâÕËÖÅÑÎßÐËÍË (ÑÔß ÔËÏÏÇÕÓËË
ÒâÕÑÅÑ ÒÑÓâÆÍÂ). ¥Ñ ÑÕÍÓÞÕËâ ÏÑÎÇÍÖÎÞ C60 ËÔÔÎÇÆÑÄÂÕÇÎË
Ä ÑÃÎÂÔÕË ×ËÊËÍË ÕÄÇÓÆÑÅÑ ÕÇÎÂ ÐÇ ÖÆÇÎâÎË ÆÑÎÉÐÑÅÑ ÄÐËÏÂ-
ÐËâ ÕÑÚÇÚÐÞÏ ÅÓÖÒÒÂÏ ËÍÑÔÂàÆÓÂ ì I Ë Ih , ÒÑÔÍÑÎßÍÖ ÑÐË
ÔÚËÕÂÎËÔß àÍÊÑÕËÚÇÔÍËÏË.

£ 1990 Å. Ä ÐÂÖÍÇ Ñ ×ÖÎÎÇÓÇÐÂØ ÒÓÑËÊÑÛÇÎ ÐÂÔÕÑâÜËÌ
ÒÓÑÓÞÄ. ¬ÓÇÕÚÏÇÓ, ·Â××ÏÂÐ Ë ÆÓ. ÔÏÑÅÎË ÖÔÒÇÛÐÑ ÔËÐÕÇÊË-
ÓÑÄÂÕß ÍÓËÔÕÂÎÎÞ C60 Ë C70 Ä ÏÂÍÓÑÔÍÑÒËÚÇÔÍËØ ÍÑÎËÚÇ-
ÔÕÄÂØ.20, 21 ¥Ñ àÕÑÅÑ ÑÕÍÓÞÕËâ C60 Ë C70 ËÊÖÚÂÎË ÏÇÕÑÆÂÏË
ÏÂÔÔ-ÔÒÇÍÕÓÑÏÇÕÓËË ËÔÍÎáÚËÕÇÎßÐÑ Ä ÅÂÊÑÄÑÌ ×ÂÊÇ.22 ¬ÓÇÕÚ-
ÏÇÓ Ë ·Â××ÏÂÐ ÐÂÊÄÂÎË ÍÓËÔÕÂÎÎÞ C60 Ë C70 ×ÖÎÎÇÓËÕÂÏË.
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²ËÔ. 1. ³ÕÂÐÆÂÓÕÐÂâ ÑÓËÇÐÕÂÙËâ ÏÑÎÇÍÖÎÞ C60 .
a ì ÕÓÇØÏÇÓÐÑÇ ËÊÑÃÓÂÉÇÐËÇ, b ë d ì ÕÓË ÒÓÑÇÍÙËË ÐÂ ÍÑÑÓÆË-
ÐÂÕÐÞÇ ÒÎÑÔÍÑÔÕË: b ì xy-ÒÓÑÇÍÙËâ, Ô ì yz-ÒÓÑÇÍÙËâ, d ì
zx-ÒÓÑÇÍÙËâ. ³ÄâÊË ³7³ ÒÑÍÂÊÂÐÞ ÕÑÐÍËÏË, Â ³=³ìÖÕÑÎÜÇÐ-
ÐÞÏË ÎËÐËâÏË. ´ÓÇÕßâ ÑÔß ÒÇÓÇÔÇÍÂÇÕ ÆÄÑÌÐÖá ÔÄâÊß Ä ÔÇÓÇÆËÐÇ
(ÔÄÇÕÎÞÌ ÍÓÖÉÑÍ). ¿ÕÂ ÍÑÑÓÆËÐÂÕÐÂâ ÑÔß ÑÆÐÑÄÓÇÏÇÐÐÑ âÄÎâÇÕÔâ
ÏÑÎÇÍÖÎâÓÐÑÌ ÑÔßá ÄÕÑÓÑÅÑ ÒÑÓâÆÍÂ, Â ÍÑÑÓÆËÐÂÕÐÞÇ
ÒÎÑÔÍÑÔÕË ì ÒÎÑÔÍÑÔÕâÏË ÔËÏÏÇÕÓËË.

804 ¡.£.¯ËÍÑÎÂÇÄ, ¢.¯.±ÎÂØÖÕËÐ



±Ñ ÔÄÑÇÌ ÒÓËÓÑÆÇ àÕÑ ÏÑÎÇÍÖÎâÓÐÞÇ ÍÓËÔÕÂÎÎÞ, ÅÆÇ C60

(ËÎË C70) ÐÂØÑÆâÕÔâ Ä ÖÊÎÂØ ÔÑÑÕÄÇÕÔÕÄÖáÜÇÌ ÍÓËÔÕÂÎÎËÚÇ-
ÔÍÑÌ ÓÇÛÇÕÍË. ®ÇÕÑÆ ÒÑÎÖÚÇÐËâ C60 Ë C70, ÓÂÊÓÂÃÑÕÂÐÐÞÌ
¬ÓÇÕÚÏÇÓÑÏ Ë ·Â××ÏÂÐÑÏ, ÔÞÅÓÂÎ ÃÑÎßÛÖá ÓÑÎß Ä ËÊÖÚÇ-
ÐËË àÕËØ ÏÑÎÇÍÖÎ Ë ËØ ÍÓËÔÕÂÎÎÑÄ, Ë ÒÑÔÎÖÉËÎ ÃÂÊÑÌ ÆÎâ
ÒÑÔÎÇÆÖáÜËØ ÑÕÍÓÞÕËÌ.

¶ÖÎÎÇÓËÕÞ ÏÑÉÐÑ ÆÑÒËÓÑÄÂÕß. £ ÓÇÊÖÎßÕÂÕÇ ÒÑÎÖÚÂáÕÔâ
ÔÑÇÆËÐÇÐËâ, ÐÂÊÞÄÂÇÏÞÇ ×ÖÎÎÇÓËÆÂÏË. ¯ÂËÃÑÎÇÇ ËÔÔÎÇÆÑ-
ÄÂÐÐÞÏ ×ÖÎÎÇÓËÆÑÏ âÄÎâÇÕÔâ ÍÓËÔÕÂÎÎ C60 , ÆÑÒËÓÑÄÂÐÐÞÌ
ÂÕÑÏÂÏË ÜÇÎÑÚÐÞØ ÏÇÕÂÎÎÑÄ. £ ÍÂÚÇÔÕÄÇ ÆÑÒÂÐÕÂ ÏÑÉÐÑ
ÕÂÍÉÇ ËÔÒÑÎßÊÑÄÂÕß ÂÕÑÏÞ ÓÇÆÍÑÊÇÏÇÎßÐÞØ ÏÇÕÂÎÎÑÄ, ËÑÆÂ
Ë ÍËÔÎÑÓÑÆÂ.5 £ ÐÂÔÕÑâÜÇÇ ÄÓÇÏâ ÖÆÂÎÑÔß àÍÔÒÇÓËÏÇÐÕÂÎßÐÑ
ÒÑÎÖÚËÕß Ë ËÔÔÎÇÆÑÄÂÕß ×ÖÎÎÇÓËÆÞ AnC60 , ÅÆÇ n ÏÇÐâÇÕÔâ Ä
ÆÑÄÑÎßÐÑ ÛËÓÑÍËØ ÒÓÇÆÇÎÂØ: n = 1ë4, 6 Ë 10.23 ë 29 ³ÒÑÔÑÃ-
ÐÑÔÕß ÏÑÎÇÍÖÎâÓÐÑÅÑ ÍÓËÔÕÂÎÎÂ C60 ÑÃÓÂÊÑÄÞÄÂÕß ÔÑÇÆËÐÇ-
ÐËâ Ô ÆÓÖÅËÏË ÂÕÑÏÂÏË (ÆÑÒÂÐÕÂÏË), ÔÓÇÆË ÒÓÑÚÇÅÑ,
ÑÃÖÔÎÑÄÎÇÐÂ ÐÂÎËÚËÇÏ (ËÎË ÑÕÔÖÕÔÕÄËÇÏ) ÔÄÑÃÑÆÐÑÅÑ ÏÇÔÕÂ
ÄÏÇÉÖÊÇÎßÐÑÏ ÒÓÑÔÕÓÂÐÔÕÄÇÏÇÉÆÖ ÑÕÐÑÔËÕÇÎßÐÑ ÃÑÎßÛËÏË
ÏÑÎÇÍÖÎÂÏË C60 . ³ÓÇÆË ÜÇÎÑÚÐÑÊÇÏÇÎßÐÞØ ×ÖÎÎÇÓËÆÑÄ C60

ÄÞÆÇÎâáÕÔâ ÔÑÇÆËÐÇÐËâ ÔÑ ÔÕÇØËÑÏÇÕÓËÇÌ A3C60 (A=Na, K,
Rb ËÎË Cs). °ÐË ËÊÄÇÔÕÐÞ Ä ÒÇÓÄÖá ÑÚÇÓÇÆß ÔÄÑËÏË ÔÄÇÓØ-
ÒÓÑÄÑÆâÜËÏË ÔÄÑÌÔÕÄÂÏË Ô ÑÕÐÑÔËÕÇÎßÐÑ ÄÞÔÑÍÑÌ ÕÇÏÒÇÓÂ-
ÕÖÓÑÌ ÒÇÓÇØÑÆÂ Ä ÔÄÇÓØÒÓÑÄÑÆâÜÇÇ ÔÑÔÕÑâÐËÇ (Tc).30 °ÆÐÂÍÑ
ÍÓÑÏÇ ÔÄÇÓØÒÓÑÄÑÆËÏÑÔÕË Ä ×ÖÎÎÇÓËÆÂØÜÇÎÑÚÐÞØ ÏÇÕÂÎÎÑÄ
ÐÂÃÎáÆÂáÕÔâ Ë ÆÓÖÅËÇ âÄÎÇÐËâ: ÒÇÓÇØÑÆÞÏÇÕÂÎÎ ë ËÊÑÎâÕÑÓ,
ÒÑÎËÏÇÓËÊÂÙËâ, ×ÂÊÑÄÞÇ ÒÇÓÇØÑÆÞ Ë ÏÂÅÐËÕÐÞÇ ÂÐÑÏÂ-
ÎËË.2, 5 ë 8

2. ©ÂÆÂÚÂ ÑÒËÔÂÐËâ ÏÐÑÅÑàÎÇÍÕÓÑÐÐÑÅÑ ÔÕÓÑÇÐËâ ÂÐËÑÐÑÄ
Cnÿ

60 Ë ÍÂÕËÑÐÑÄ Cm�
60

¶ÖÎÎÇÓËÆÞ ÜÇÎÑÚÐÑÊÇÏÇÎßÐÞØ ÏÇÕÂÎÎÑÄ AnC60 ÏÑÉÐÑ ÑØÂ-
ÓÂÍÕÇÓËÊÑÄÂÕß ÍÂÍ ËÑÐÐÞÇ ÏÑÎÇÍÖÎâÓÐÞÇ ÍÓËÔÕÂÎÎÞ. ªØ
ÅÎÂÄÐÂâ ÑÔÑÃÇÐÐÑÔÕß ì ÒÇÓÇÐÑÔ ÊÂÓâÆÂ Ô ÂÕÑÏÂ ÜÇÎÑÚÐÑÅÑ
ÏÇÕÂÎÎÂ ÐÂ ×ÖÎÎÇÓÇÐ C60 . ¿ÍÔÒÇÓËÏÇÐÕÂÎßÐÑ ÒÇÓÇÐÑÔ ÊÂÓâÆÂ
ÒÑÆÕÄÇÓÉÆÂÇÕÔâ ËÊÏÇÓÇÐËÇÏ ÔÆÄËÅÑÄ ¯ÂÌÕÂ Ä ÏÇÕÂÎÎËÚÇÔÍËØ
×ÖÎÎÇÓËÆÂØ.31, 32 ±ÑàÕÑÏÖ Ä ÖÊÎÂØ ÍÓËÔÕÂÎÎËÚÇÔÍÑÌ ÓÇÛÇÕÍË
ÐÂØÑÆËÕÔâ ÐÇ ÐÇÌÕÓÂÎßÐÂâ ÏÑÎÇÍÖÎÂ C60 , Â ×ÂÍÕËÚÇÔÍË ÏÑÎÇ-
ÍÖÎâÓÐÞÌ ÂÐËÑÐ Cnÿ

60 . ¿ÕÑÕ ÂÐËÑÐ ÄÇÆÇÕ ÔÇÃâ ÍÂÍ ÑÕÆÇÎßÐÞÌ
àÎÇÏÇÐÕ ì ÍÄÂÊËàÎÇÏÇÐÕ, ËÎË ÍÄÂÊËÂÕÑÏ,6 ì Ä ÑÅÓÑÏÐÑÏ
ÚËÔÎÇ ÔÑÇÆËÐÇÐËÌ ÐÂ ÑÔÐÑÄÇ ×ÖÎÎÇÓÇÐÑÄ.

´ÂÍËÏ ÑÃÓÂÊÑÏ, ÆÎâ ÒÑÐËÏÂÐËâ ×ËÊËÍÑ-ØËÏËÚÇÔÍËØ
ÔÄÑÌÔÕÄ AnC60 Ä ÍÂÚÇÔÕÄÇ ÒÇÓÄÑÅÑ ÛÂÅÂ ÒÓÇÆÔÕÂÄÎâÇÕÔâ ÐÇÑÃ-
ØÑÆËÏÞÏ ËÊÖÚËÕß àÎÇÍÕÓÑÐÐÞÇ ÔÄÑÌÔÕÄÂ Cnÿ

60 . °ÕÏÇÕËÏ, ÚÕÑ
ÑÒÓÇÆÇÎÇÐÐÞÇ ÕÓÖÆÐÑÔÕË ÄÑÊÐËÍÂáÕ ÖÉÇ ÒÓË ËÐÕÇÓÒÓÇÕÂÙËË
àÍÔÒÇÓËÏÇÐÕÂÎßÐÞØ ÆÂÐÐÞØ (Í ÒÓËÏÇÓÖ, ÕÇØÉÇ ÔÆÄËÅÑÄ¯ÂÌÕÂ
Ä ÊÂÓâÉÇÐÐÞØ ×ÖÎÎÇÓÇÐÂØ 33, 34) ËÎË ÒÓË ÔÑÒÑÔÕÂÄÎÇÐËË ÑÒÕË-
ÚÇÔÍËØ ÒÑÎÑÔ Ë ÕÇÑÓÇÕËÚÇÔÍÑÅÑ ÔÒÇÍÕÓÂ àÐÇÓÅËÌ. ¥Îâ ËØ ÒÓÇ-
ÑÆÑÎÇÐËâ ÕÓÇÃÖÇÕÔâ ÐÇÊÂÄËÔËÏÞÌ ÕÇÑÓÇÕËÚÇÔÍËÌ ÂÐÂÎËÊ. ¯Â
ÓÇÛÇÐËÇ ÆÂÐÐÑÌ ÒÓÑÃÎÇÏÞ Ä ÒÇÓÄÖá ÑÚÇÓÇÆß Ë ÐÂÒÓÂÄÎÇÐ
ÐÂÔÕÑâÜËÌ ÑÃÊÑÓ. ³ÎÇÆÖÇÕ ÕÂÍÉÇ ÑÕÏÇÕËÕß, ÚÕÑ Ä ÑÃÜÇÏ
ÔÎÖÚÂÇ (n 6� 1) ÒÑÆÓÂÊÖÏÇÄÂÇÕÔâ ÏÐÑÅÑàÎÇÍÕÓÑÐÐÂâ ÊÂÆÂÚÂ,
ÍÑÅÆÂ ÐÂ ÑÕÍÓÞÕÑÌ ÏÑÎÇÍÖÎâÓÐÑÌ ÑÃÑÎÑÚÍÇ ÐÂØÑÆËÕÔâ n
àÍÄËÄÂÎÇÐÕÐÞØ àÎÇÍÕÓÑÐÑÄ.12, 35, 36 ¹ÕÑ ÉÇ ÍÂÔÂÇÕÔâ ÐÇÌÕÓÂÎß-
ÐÑÌ ÏÑÎÇÍÖÎÞ, ÕÑ àÕÑ ÆÓÖÅÂâ ÊÂÆÂÚÂ, ÍÑÕÑÓÂâ ÓÇÛÂÇÕÔâ Ä
ÓÂÏÍÂØ ÑÆÐÑàÎÇÍÕÓÑÐÐÑÅÑ ÒÑÆØÑÆÂ. ±ÇÓÄÞÇ ÓÂÔÚÇÕÞ ÏÑÎÇ-
ÍÖÎÞ ×ÖÎÎÇÓÇÐÂ ÑÔÐÑÄÞÄÂÎËÔß ÐÂ ÏÑÆÇÎË ·áÍÍÇÎâ.37 ë 39

±ÑÔÍÑÎßÍÖ C60 âÄÎâÇÕÔâ ÂÍÙÇÒÕÑÓÑÏ àÎÇÍÕÓÑÐÑÄ, ÕÑ
ÕÓÖÆÐÑ ÐÂÌÕË ÔÑÇÆËÐÇÐËÇ, Ä ÍÑÕÑÓÑÏ àÕÂ ÏÑÎÇÍÖÎÂ ÐÂØÑÆË-
ÎÂÔß ÃÞ Ä ÒÑÎÑÉËÕÇÎßÐÑÏ ÊÂÓâÆÑÄÑÏ ÔÑÔÕÑâÐËË, Õ.Ç. ×ÂÍÕË-
ÚÇÔÍË ÑÕÆÂÄÂÎÂ ÃÞ àÎÇÍÕÓÑÐÞ ÆÓÖÅÑÏÖ àÎÇÏÇÐÕÖ. ³ÎÑÉÐÑÔÕË,
ÄÑÊÐËÍÂáÜËÇ ÒÓË ØËÏËÚÇÔÍÑÏ ÑÍËÔÎÇÐËË ×ÖÎÎÇÓÇÐÑÄ,
ÑÃÔÖÉÆÂáÕÔâ Ä ÑÃÊÑÓÇ ²ËÆÂ Ë ¢ÑÎÔÍÂÓÂ.33 ´ÇÏ ÐÇ ÏÇÐÇÇ Ä
ÓÂÃÑÕÂØ 40 ë 42 ÖÕÄÇÓÉÆÂÇÕÔâ, ÚÕÑ Ä ÔÑÇÆËÐÇÐËâØ (AsF6)2C60 Ë

(SbF6)C60 ÑÃÓÂÊÖÇÕÔâ ÍÂÕËÑÐ C2�
60 . ´ÂÍËÏ ÑÃÓÂÊÑÏ, ÄÑÊÐËÍÂÇÕ

ÊÂÆÂÚÂ ÑÒËÔÂÐËâ ÏÐÑÅÑàÎÇÍÕÓÑÐÐÑÅÑ ÔÒÇÍÕÓÂ ÏÑÎÇÍÖÎâÓÐÞØ
ÍÂÕËÑÐÑÄ Cm�

60 (m=2, 3, ... , 8), ÍÑÕÑÓÂâ ÕÂÍÉÇ ÓÂÔÔÏÂÕÓË-
ÄÂÇÕÔâ Ä ÐÂÔÕÑâÜÇÏ ÑÃÊÑÓÇ. ¬ÓÑÏÇ ÒÓÂÍÕËÚÇÔÍÑÅÑ ËÐÕÇÓÇÔÂ
ÑÒÓÇÆÇÎÇÐËÇ ÔÕÓÖÍÕÖÓÞ àÎÇÍÕÓÑÐÐÑÅÑ ÔÒÇÍÕÓÂ Cm�

60 ÒÓÇÆÔÕÂÄ-
ÎâÇÕ ÔÑÃÑÌ Ë ÐÇÕÓËÄËÂÎßÐÖá ÕÇÑÓÇÕËÚÇÔÍÖá ÊÂÆÂÚÖ,43 ë 62

ÒÓËÐËÏÂâ ÄÑ ÄÐËÏÂÐËÇ ÐÇÑÃÞÚÐÑ ÄÞÔÑÍÖá ÔÕÇÒÇÐß ÄÞÓÑÉÆÇ-
ÐËâ (ÒâÕËÍÓÂÕÐÖá) ÏÑÎÇÍÖÎâÓÐÑÌ hu-ÑÃÑÎÑÚÍË, Â ÕÂÍÉÇ
ÔÑÑÕÄÇÕÔÕÄÖáÜËÇ ÄËÃÓÑÐÐÞÇ (âÐ ë ÕÇÎÎÇÓÑÄÔÍËÇ) ÄÊÂËÏÑ-
ÆÇÌÔÕÄËâ.

£ ÆÂÐÐÑÏ ÑÃÊÑÓÇ ÔÚËÕÂÇÕÔâ, ÚÕÑ ÏÑÎÇÍÖÎÂ C60 Ë ÏÑÎÇÍÖ-
ÎâÓÐÞÇ ËÑÐÞ ÑÃÎÂÆÂáÕ ÔËÏÏÇÕÓËÇÌ ËÍÑÔÂàÆÓÂ, Õ.Ç. ÒÑÆÓÂÊÖ-
ÏÇÄÂÇÕÔâ, ÚÕÑ 60 âÆÇÓ ÂÕÑÏÑÄ ÖÅÎÇÓÑÆÂ ÐÂØÑÆâÕÔâ Ä ÕÑÏ ÉÇ
ÒÑÎÑÉÇÐËË, ÚÕÑ Ë Ä ÐÇÌÕÓÂÎßÐÑÌ ÏÑÎÇÍÖÎÇ C60 . ¥Îâ âÐ ë ÕÇÎ-
ÎÇÓÑÄÔÍÑÌ ÊÂÆÂÚË 53 ë 64 ì ÄËÃÓÑÐÐÑÅÑ ËÔÍÂÉÇÐËâ ÅÇÑÏÇÕÓËË
Cm�

60 ËÎË Cnÿ
60 ì ÓÂÔÔÏÑÕÓÇÐÐÞÇ ÐËÉÇ àÐÇÓÅËË Ë ×ÖÐÍÙËË

ÄÞÔÕÖÒÂáÕ Ä ÍÂÚÇÔÕÄÇ ÐÂÚÂÎßÐÑÅÑ Ë ÂÃÔÑÎáÕÐÑ ÐÇÑÃØÑÆË-
ÏÑÅÑ ÒÓËÃÎËÉÇÐËâ. ¬ ÒÓËÏÇÓÖ, ËÊÄÇÔÕÐÑ, ÚÕÑ ÄËÃÓÑÐÐÂâ
ÏÑÆÂ ÃÖÆÇÕ ÂÍÕËÄÐÑÌ, ÇÔÎË [Gel]2 ÔÑÆÇÓÉËÕ Gvib .63, 64 ©ÆÇÔß
Gel ì ÐÇÒÓËÄÑÆËÏÑÇ ÒÓÇÆÔÕÂÄÎÇÐËÇ (ÔËÏÏÇÕÓËâ) ÑÔÐÑÄÐÑÅÑ
àÎÇÍÕÓÑÐÐÑÅÑ ÔÑÔÕÑâÐËâ, Â Gvib ì ÔËÏÏÇÕÓËâ ÔÑÑÕÄÇÕÔÕÄÖá-
ÜÇÌ ÍÑÎÇÃÂÕÇÎßÐÑÌ ÏÑÆÞ. ´ÂÍËÏ ÑÃÓÂÊÑÏ, ÆÎâ ÒÑÆÑÃÐÑÅÑ
ÂÐÂÎËÊÂ ÖÉÇ ÐÂ ÆÂÐÐÑÏ àÕÂÒÇ ÐÇÑÃØÑÆËÏÑ ÊÐÂÕß ÔËÏÏÇÕÓËá
àÎÇÍÕÓÑÐÐÞØ ÖÓÑÄÐÇÌ ÏÑÎÇÍÖÎÞ. ¬ÓÑÏÇ ÕÑÅÑ, ÇÔÕß ÑÔÐÑÄÂÐËâ
ÔÚËÕÂÕß, ÚÕÑ ÔÕÂÕËÚÇÔÍËÌ à××ÇÍÕÁÐÂ ë´ÇÎÎÇÓÂ ÆÑÄÑÎßÐÑÏÂÎ
ÆÎâ Cÿ60 , Ë ÔËÕÖÂÙËá Ä ÙÇÎÑÏ ÏÑÉÐÑ ÑØÂÓÂÍÕÇÓËÊÑÄÂÕß ÍÂÍ
ÆËÐÂÏËÚÇÔÍËÌ à××ÇÍÕ, ÍÑÅÆÂ ÏÑÎÇÍÖÎÂ Ä ÔÓÇÆÐÇÏ ÔÑØÓÂÐâÇÕ
ÔÄÑá ÔËÏÏÇÕÓËá. £Ñ ÄÔâÍÑÏ ÔÎÖÚÂÇ àÍÔÒÇÓËÏÇÐÕÂÎßÐÑ (ÏÇÕÑ-
ÆÑÏ ÐÇÌÕÓÑÐÐÑÌ ÆË×ÓÂÍÙËË) ËÔÍÂÉÇÐËâ ÖÅÎÇÓÑÆÐÞØ ÔÄâÊÇÌ Ä
C60 ÐÂÃÎáÆÂÎËÔß ÕÑÎßÍÑ Ä ÍÓËÔÕÂÎÎÂØ AC60 (A=Rb, Cs) ÒÓË
ÑÃÓÂÊÑÄÂÐËË ÙÇÒÑÚÍË ËÊ ÏÑÐÑÏÇÓÑÄ C60 .65 £ ÑÔÕÂÎßÐÞØ ÔÎÖ-
ÚÂâØ ÏÑÎÇÍÖÎÞ C60 ÔÑØÓÂÐâÎË ÔÄÑá ×ÑÓÏÖ, Â ÄËÃÓÑÐÐÞÇ
ÄÊÂËÏÑÆÇÌÔÕÄËâ ÆÎâ ÐËØ ÑÙÇÐÇÐÞ Ä 0.1 ë 0.2 à£. ¯ËÉÇ ÖÄËÆËÏ,
ÚÕÑ ÓÂÔÜÇÒÎÇÐËÇ ÔÂÏÑÅÑ ÄÇÓØÐÇÅÑ Ë ÔÂÏÑÅÑ ÐËÉÐÇÅÑ àÎÇÍÕ-
ÓÑÐÐÞØ ÕÇÓÏÑÄ Ä ÐÇÔÍÑÎßÍÑ ÓÂÊ ÃÑÎßÛÇ ÒÓËÄÇÆÇÐÐÑÅÑ ÊÐÂÚÇ-
ÐËâ. ¿ÕÑ ÑÊÐÂÚÂÇÕ, ÚÕÑ à××ÇÍÕ ÁÐÂ ë´ÇÎÎÇÓÂ Ä ÆÂÐÐÑÏ ÔÎÖÚÂÇ
ÏÑÉÐÑ ËÊÖÚÂÕß Ä ÒÓËÃÎËÉÇÐËË ÔÎÂÃÑÅÑ (ËÎË ÔÓÇÆÐÇÅÑ) àÎÇÍÕ-
ÓÑÐÐÑ-ÍÑÎÇÃÂÕÇÎßÐÑÅÑ ÄÊÂËÏÑÆÇÌÔÕÄËâ.64

II. µÐËÍÂÎßÐÞÇ ÑÔÑÃÇÐÐÑÔÕË àÎÇÍÕÓÑÐÐÑÅÑ
ÔÕÓÑÇÐËâ Ë ÔÒÇÍÕÓÑÄ ÔËÔÕÇÏ ËÍÑÔÂàÆÓËÚÇÔÍÑÌ
ÔËÏÏÇÕÓËË

±ÓÑÃÎÇÏÞ, ÔÄâÊÂÐÐÞÇ Ô ÑÒËÔÂÐËÇÏ àÎÇÍÕÓÑÐÐÑÅÑ ÔÕÓÑÇÐËâ
ÔËÔÕÇÏ ËÍÑÔÂàÆÓËÚÇÔÍÑÌ ÔËÏÏÇÕÓËË Ô ÑÕÍÓÞÕÞÏË ÑÃÑÎÑÚ-
ÍÂÏË gN Ë hN, ÂÐÂÎÑÅÑÄ ÍÑÕÑÓÞØ ÐÇÕ Ä ÆÓÖÅËØ ÏÑÎÇÍÖÎâÓÐÞØ
ÔËÔÕÇÏÂØ, ÄÞÊÄÂÎË ÃÑÎßÛÑÌ ÕÇÑÓÇÕËÚÇÔÍËÌ ËÐÕÇÓÇÔ ËÔÔÎÇÆÑ-
ÄÂÕÇÎÇÌ ÓÂÊÎËÚÐÞØ ÐÂÖÚÐÞØ ÛÍÑÎ. £ ÆÂÐÐÑÏ ÓÂÊÆÇÎÇ ÍÓÂÕÍÑ
ÑØÂÓÂÍÕÇÓËÊÑÄÂÐÞ ÑÔÐÑÄÐÞÇ ÒÑÆØÑÆÞ Í ÓÇÛÇÐËá àÕËØ ÊÂÆÂÚ
Ë ÒÓËÄÇÆÇÐÞ ÐÇÍÑÕÑÓÞÇ ÓÇÊÖÎßÕÂÕÞ, ËÎÎáÔÕÓËÓÖáÜËÇ ÐÑÄÞÇ
ËÆÇË Ë ÒÓÑÃÎÇÏÞ, ÍÑÕÑÓÞÇ ÄÑÊÐËÍÎË ÒÓË ÓÂÔÔÏÑÕÓÇÐËË
ÒÑÆÑÃÐÞØ ÔËÔÕÇÏ.

1. ´ÇÑÓËâ ËÐÕÇÅÓÂÎßÐÞØ ËÐÄÂÓËÂÐÕÑÄ

£ÂÉÐÞÇ ÓÇÊÖÎßÕÂÕÞ ÒÑÎÖÚÇÐÞ Ä ÓÂÏÍÂØ ÐÑÄÑÅÑ ÕÇÑÓÇÕËÍÑ-
ÅÓÖÒÒÑÄÑÅÑ ÒÑÆØÑÆÂì ÕÇÑÓËË äËÐÕÇÅÓÂÎßÐÞØ ËÐÄÂÓËÂÐÕÑÄã,
ÓÂÊÓÂÃÑÕÂÐÐÑÌ ±ÎÂØÖÕËÐÞÏ 43 ë 50 ÆÎâ ÂÐÂÎËÊÂ ÔÒÇÍÕÓÂ àÎÇÍÕ-
ÓÑÐÐÞØ ÔÑÔÕÑâÐËÌ Ä ÏÑÎÇÍÖÎâÓÐÞØ ÔËÔÕÇÏÂØ ÄÞÔÑÍÑÌ ÔËÏ-
ÏÇÕÓËË Ô ÄÞÓÑÉÆÇÐÐÞÏË ÑÕÍÓÞÕÞÏË ÑÃÑÎÑÚÍÂÏË gN (g=e, t,
g, h; N ì ÚËÔÎÑ àÎÇÍÕÓÑÐÑÄ). °ÔÐÑÄÖ àÕÑÌ ÕÇÑÓËË ÔÑÔÕÂÄÎâÇÕ
ÒÓÇÆÔÕÂÄÎÇÐËÇ ËÐÕÇÅÓÂÎÑÄ ÍÖÎÑÐÑÄÔÍÑÅÑ ÏÇÉàÎÇÍÕÓÑÐÐÑÅÑ
ÄÊÂËÏÑÆÇÌÔÕÄËâ
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ÔÒËÐÑÄÖá ÏÖÎßÕËÒÎÇÕÐÑÔÕß, G ì ÐÇÒÓËÄÑÆËÏÑÇ ÒÓÇÆÔÕÂÄÎÇ-
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ÅÆÇ a�k��i; j; k; l � Ë c�k�ÿ2S�1G; gN�ìÍÑà××ËÙËÇÐÕÞÓÂÊÎÑÉÇÐËâ.
¿ÐÇÓÅÇÕËÚÇÔÍËÇ ÄÇÎËÚËÐÞ Hk�gg�, ÐÂÊÄÂÐÐÞÇ äËÐÕÇÅÓÂÎß-
ÐÞÏË ËÐÄÂÓËÂÐÕÂÏËã,43 âÄÎâáÕÔâ ÏÑÎÇÍÖÎâÓÐÞÏË ÂÐÂÎÑ-
ÅÂÏË ËÐÕÇÅÓÂÎÑÄ ³ÎàÕÇÓÂ 66 F k�ll� ÆÎâ ÂÕÑÏÐÑÌ ÑÃÑÎÑÚÍË l
(l=s, p, d, ...), Â ÓÂÊÎÑÉÇÐËâ (1), (2) Ä ÙÇÎÑÏ ÂÐÂÎÑÅËÚÐÞ
ÍÎÂÔÔËÚÇÔÍËÏ ÓÂÊÎÑÉÇÐËâÏ ËÐÕÇÅÓÂÎÑÄ ÏÇÉàÎÇÍÕÓÑÐÐÑÅÑ
ÄÊÂËÏÑÆÇÌÔÕÄËâ ÐÂ ÄÞÓÑÉÆÇÐÐÞØ ÂÕÑÏÐÞØ ÑÓÃËÕÂÎâØ Ë àÐÇÓ-
ÅËÌ ÂÕÑÏÐÞØ ÔÑÔÕÑâÐËÌ

ÿ
2S�1L; l N

�
ÒÑ ËÐÕÇÅÓÂÎÂÏ ³ÎàÕÇÓÂ

(ËÎË, ÚÕÑ Ä ÆÂÐÐÑÏ ÔÎÖÚÂÇ àÍÄËÄÂÎÇÐÕÐÑ, ÒÑ ÒÂÓÂÏÇÕÓÂÏ
²ÂÍÂ 67 All , Bll , ...).

¹ËÔÎÑ ÚÎÇÐÑÄ Ä ÓÂÊÎÑÉÇÐËâØ (1) Ë (2), Õ.Ç. ÚËÔÎÑ ËÐÕÇ-
ÅÓÂÎßÐÞØ ËÐÄÂÓËÂÐÕÑÄ (ÑÃÑÊÐÂÚÂÇÏÑÇ ÐËÉÇ Lg;O) ì ×ÖÐ-
ÆÂÏÇÐÕÂÎßÐÂâ ØÂÓÂÍÕÇÓËÔÕËÍÂ àÎÇÍÕÓÑÐÐÑÌ ÑÃÑÎÑÚÍË g Ë
ÅÓÖÒÒÞ ÕÑÚÇÚÐÑÌ ÔËÏÏÇÕÓËË O. ¿ÕË ÚËÔÎÂ ÆÎâ ÄÔÇØ ÅÓÖÒÒ
ÏÑÎÇÍÖÎâÓÐÑÌ ÔËÏÏÇÕÓËË Ë àÎÇÍÕÓÑÐÐÞØ ÑÃÑÎÑÚÇÍ ÒÓËÄÇ-
ÆÇÐÞ Ä ÕÂÃÎ. 1. ®ÇÕÑÆÞ ÒÑÔÕÓÑÇÐËâ ËÐÕÇÅÓÂÎßÐÞØ ËÐÄÂÓËÂÐ-
ÕÑÄ Hk�gg� Ä ÄËÆÇ ÍÑÏÃËÐÂÙËÌ ÖÐËÍÂÎßÐÞØ ÒÑ ÔËÏÏÇÕÓËË
ËÐÕÇÅÓÂÎÑÄ ÏÇÉàÎÇÍÕÓÑÐÐÑÅÑ ÄÊÂËÏÑÆÇÌÔÕÄËâ Ë ÄÞÚËÔÎÇÐËâ

ÍÑà××ËÙËÇÐÕÑÄ Ä ÖÓÂÄÐÇÐËâØ (1), (2) ËÊÎÑÉÇÐÞ Ä ÓÂÃÑ-
ÕÂØ 44, 45, 49. ¢ÑÎÇÇ ÑÃÜËÌ ÒÑÆØÑÆ Í ÓÂÔÚÇÕÖ ÍÑà××ËÙËÇÐÕÑÄ
ÔÑÔÕÑâÐËâ c�k�

ÿ
2S�1G; gN

�
ÆÎâ ËÍÑÔÂàÆÓËÚÇÔÍËØ ÔËÔÕÇÏ, ÑÔÐÑ-

ÄÂÐÐÞÌ ÐÂ ÕÇÑÓËË ÖÐËÕÂÓÐÑÌ ÅÓÖÒÒÞ, ÒÓÇÆÎÑÉÇÐ ÒÑÊÆÐÇÇ Ä
ÓÂÃÑÕÇ ¥ÉÂÆÆÂ Ë ­Ñ.68

°ÕÏÇÕËÏ, ÚÕÑ àÐÇÓÅËâ E
ÿ
2S�1G; gN

�
, ÑÒÓÇÆÇÎâÇÏÂâ ÖÓÂÄ-

ÐÇÐËÇÏ (2), ÔÑÔÕÂÄÎâÇÕ ÕÑÎßÍÑ ÚÂÔÕß ÒÑÎÐÑÌ àÐÇÓÅËË ÕÇÓÏÂ,
ÔÑÑÕÄÇÕÔÕÄÖáÜÖá ÏÇÉàÎÇÍÕÓÑÐÐÑÏÖ ÄÊÂËÏÑÆÇÌÔÕÄËá
ÄÐÖÕÓË ÑÕÍÓÞÕÑÌ ÑÃÑÎÑÚÍË. £ ÓÂÏÍÂØ ÑÆÐÑÍÑÐ×ËÅÖÓÂÙËÑÐ-
ÐÑÅÑ ÒÓËÃÎËÉÇÐËâ, ÎÇÉÂÜÇÅÑ Ä ÑÔÐÑÄÇ ÍÂÍ ÕÇÑÓËË ËÐÕÇÅÓÂÎß-
ÐÞØ ËÐÄÂÓËÂÐÕÑÄ, ÕÂÍ Ë ÂÕÑÏÐÑÌ ÕÇÑÓËË ³ÎàÕÇÓÂ ë ²ÂÍÂ,
ÒÑÎÐÂâ àÎÇÍÕÓÑÐÐÂâ àÐÇÓÅËâ ÕÇÓÏÂ ËÏÇÇÕ ÄËÆ

Etotal

�
2S�1G; gN

�
� E

�
2S�1G; gN

�
� Erest�gN�. (3)

³ÑÑÕÄÇÕÔÕÄÖáÜËÇ ÄÞÓÂÉÇÐËâ ÆÎâ ÔÎÂÅÂÇÏÞØ Ä ÒÓÂÄÑÌ ÚÂÔÕË
ÖÓÂÄÐÇÐËâ (3) ÑÒÓÇÆÇÎÇÐÞ ÄÏÇÕÑÆÇ·ÂÓÕÓË ë¶ÑÍÂ ÆÎâ ÑÕÍÓÞ-
ÕÞØ àÎÇÍÕÓÑÐÐÞØ ÑÃÑÎÑÚÇÍ (Restricted Open-shell Hartree ë
Fock Method (ROHF)),69
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ÅÆÇ f=N=�2 dim g� ì ÚËÔÎÑ ÊÂÒÑÎÐÇÐËâ ÑÕÍÓÞÕÑÌ ÑÃÑÎÑÚÍË
gN; ËÐÆÇÍÔÞ m, n Ë k, l ÑÕÐÑÔâÕÔâ Í ÑÓÃËÕÂÎâÏ ÑÕÍÓÞÕÑÌ Ë
ÊÂÏÍÐÖÕÑÌ ÑÃÑÎÑÚÇÍ ÔÑÑÕÄÇÕÔÕÄÇÐÐÑ; dim g (ÑÕ ÂÐÅÎËÌÔÍÑÅÑ
dimension of g)ìÓÂÊÏÇÓÐÑÔÕß ÐÇÒÓËÄÑÆËÏÑÅÑ ÒÓÇÆÔÕÂÄÎÇÐËâ
g; amn Ë bmn ì ÍÑà××ËÙËÇÐÕÞ, ØÂÓÂÍÕÇÓËÊÖáÜËÇ ÕÇÓÏ Ë
ÍÑÐ×ËÅÖÓÂÙËá.

³ÓÂÄÐÇÐËÇ ×ÑÓÏÖÎ (2) Ë (3) ë (5) ÒÑÍÂÊÞÄÂÇÕ, ÚÕÑ ÒÑÎÐÞÇ
àÎÇÍÕÓÑÐÐÞÇ àÐÇÓÅËË ÄÔÇØ ÕÇÓÏÑÄ, ÄÑÊÐËÍÂáÜËØ Ä
ÍÑÐ×ËÅÖÓÂÙËË gN, ÑÕÎËÚÂáÕÔâ ÑÕ E

ÿ
2S�1G; gN

�
(ÔÏ. ÖÓÂÄÐÇ-

ÐËâ (2) Ë (4)) ÐÂ ÂÆÆËÕËÄÐÖá ÒÑÔÕÑâÐÐÖá, ÓÂÄÐÖá Erest�gN�.
(±ÑÔÎÇÆÐÇÇ ÔÒÓÂÄÇÆÎËÄÑ, ÇÔÎË àÐÇÓÅËË ÄÔÇØ ÕÇÓÏÑÄ ÓÂÔÔÚË-
ÕÂÐÞ Ô ËÔÒÑÎßÊÑÄÂÐËÇÏ ÑÆÐËØ Ë ÕÇØ ÉÇ ÏÑÎÇÍÖÎâÓÐÞØ ÑÓÃË-
ÕÂÎÇÌ.) °ÕÏÇÕËÏ ÕÂÍÉÇ, ÚÕÑ ÖÓÂÄÐÇÐËâ (2) Ë (4) ÆÂáÕ ÆÄÂ
ÔÖÜÇÔÕÄÇÐÐÑ ÓÂÊÎËÚÐÞØ (ÐÑ àÍÄËÄÂÎÇÐÕÐÞØ) ÑÒÓÇÆÇÎÇÐËâ
àÐÇÓÅËË E �2S�1G; gN�. ¿ÕÑ ÒÑÊÄÑÎâÇÕ ËÔÒÑÎßÊÑÄÂÕß ÏÇÕÑÆ
ROHF ÆÎâ ÐÇÊÂÄËÔËÏÑÌ ÒÓÑÄÇÓÍË ÓÇÊÖÎßÕÂÕÑÄ, ÒÑÎÖÚÂÇÏÞØ
Ä ÕÇÑÓËË ËÐÕÇÅÓÂÎßÐÞØ ËÐÄÂÓËÂÐÕÑÄ 47, 70, 71 (ÔÏ. ÕÂÍÉÇ ÐËÉÇ).

2. ¿ÐÇÓÅÇÕËÚÇÔÍËÌ ÔÒÇÍÕÓ ÔÑÔÕÑâÐËÌ Ä ÍÑÐ×ËÅÖÓÂÙËË
gN (I, Ih)

±ÓË ÂÐÂÎËÊÇ ÔÒÇÍÕÓÂ ÔÑÔÕÑâÐËÌ Ä ËÍÑÔÂàÆÓËÚÇÔÍËØ ÔËÔÕÇÏÂØ Ô
àÎÇÍÕÓÑÐÐÞÏË ÍÑÐ×ËÅÖÓÂÙËâÏË tN, gN Ë hN Ô ÒÓËÏÇÐÇÐËÇÏ
ÕÇÑÓËË ËÐÕÇÅÓÂÎßÐÞØ ËÐÄÂÓËÂÐÕÑÄ ÒÑÎÖÚÇÐÞ ÐÇÑÉËÆÂÐÐÞÇ
ÓÇÊÖÎßÕÂÕÞ. ¥ÂÐÐÞÇ ÓÂÃÑÕ 43, 47, 48 ÆÎâ ÍÑÐ×ËÅÖÓÂÙËË gN ÒÓË-
ÄÇÆÇÐÞ Ä ÕÂÃÎ. 2 Ë 3.

£ ÕÂÃÎ. 3 ÒÓËÄÇÆÇÐÞ ÍÑà××ËÙËÇÐÕÞ c�k�
ÿ
2S�1G; gN

�
Ä ÓÂÊ-

ÎÑÉÇÐËË àÐÇÓÅËË (2) ÆÎâN=2, 3, 4 Ë 8. ¥Îâ ÔËÔÕÇÏ Ô 4<N< 8
(Õ.Ç. ÆÎâ ÔËÔÕÇÏ Ô ÃÑÎÇÇ ÚÇÏ ÐÂÒÑÎÑÄËÐÖ ÊÂÒÑÎÐÇÐÐÑÌ ÑÕÍÓÞ-
ÕÑÌ ÑÃÑÎÑÚÍÑÌ) ÍÑà××ËÙËÇÐÕÞ c�k� Ä ÖÓÂÄÐÇÐËË (2) ÑÒÓÇÆÇ-
ÎâáÕÔâ ÒÑ ÑÃÜÇÌ ×ÑÓÏÖÎÇ 50

c�k�
�
2S�1G; g2 dim gÿN

�
� c�k�

�
2S�1G; gN

�
+ (6)

+(1 ë 2 fN�6 c�k�
�
1A; g2 dim g

�
,

ÅÆÇ
ÿ
1A; g2 dim g�ì ÒÑÎÐÑÔËÏÏÇÕÓËÚÐÞÌ ÕÇÓÏ 1A Ä ÊÂÏÍÐÖÕÑÌ

ÑÃÑÎÑÚÍÇ g2 dim g (ÊÆÇÔß 2 dim g=Nmax ì ÏÂÍÔËÏÂÎßÐÑ ÄÑÊ-

´ÂÃÎËÙÂ 1. ¹ËÔÎÂ ËÐÕÇÅÓÂÎßÐÞØ ËÐÄÂÓËÂÐÕÑÄHk�gg� ÆÎâ ÔËÔÕÇÏ Ô
ÑÕÍÓÞÕÑÌ àÎÇÍÕÓÑÐÐÑÌ ÑÃÑÎÑÚÍÑÌ gN.

´ÑÚÇÚÐÞÇ ÅÓÖÒÒÞ ÔËÏÏÇÕÓËË gN dim g ¹ËÔÎÑ
(O) ËÐÄÂÓË-

ÂÐÕÑÄ
(Lg;O)

¶ËÐËÕÐÞÇ (ÍÑÐÇÚÐÞÇ) ÅÓÖÒÒÞ a

´ÇÕÓÂÅÑÐÂÎßÐÞÇ ÅÓÖÒÒÞ eN 2 3
(D4h, C4v, D2d) Ë ÐÇÒÓËÄÑÆË-
ÏÞÇ ÒÓÇÆÔÕÂÄÎÇÐËâ ek Ä ÅÓÖÒ-
ÒÂØ D4kh Ë D2kd ÒÓË k=2, 3, ...

£ÔÇ ÅÓÖÒÒÞ, ËÏÇáÜËÇ ÆÄÖÏÇÓ- eN, pN 2 2
ÐÑÇ ÐÇÒÓËÄÑÆËÏÑÇ ÒÓÇÆÔÕÂÄ-
ÎÇÐËÇ, ÍÓÑÏÇ ÕÇÕÓÂÅÑÐÂÎßÐÞØ

¬ÖÃËÚÇÔÍËÇ ÅÓÖÒÒÞ (Td, O, Oh) tN 3 3
ªÍÑÔÂàÆÓËÚÇÔÍËÇ ÅÓÖÒÒÞ (I, Ih) tN 3 2

gN 4 3
hN 5 5

¯ÇÒÓÇÓÞÄÐÞÇ ÅÓÖÒÒÞ b

¡ÕÑÏ (ÅÓÖÒÒÂ ÕÓÇØÏÇÓÐÞØ ÄÓÂ- pN 3 2
ÜÇÐËÌ O��3�) Ô ÍÑÐ×ËÅÖÓÂÙËÇÌ
l N (l= p, d, ...)

dN 5 3
°ÓÕÑÅÑÐÂÎßÐÂâ ÅÓÖÒÒÂ O��4� �10�N 4 2
°ÓÕÑÅÑÐÂÎßÐÂâ ÅÓÖÒÒÂ O��5� �10�N 5 2

a ¥ÂÐÐÞÇ ËÊ ÓÂÃÑÕÞ 43.
b ¥ÂÐÐÞÇ ÆÎâ ÂÕÑÏÂ ËÊ ÓÂÃÑÕÞ 66, ÆÂÐÐÞÇ ÆÎâ ÅÓÖÒÒ O��4� Ë
O��5�ì ËÊ ÓÂÃÑÕ 44, 48.
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ÏÑÉÐÑÇ ÚËÔÎÑ àÎÇÍÕÓÑÐÑÄ Ä ÍÑÐ×ËÅÖÓÂÙËË gN );
fN � N=�2 dim g� ì ÚËÔÎÑ ÊÂÒÑÎÐÇÐËâ Ä ÍÑÐ×ËÅÖÓÂÙËË gN.
±ÓË N=1 ÄÔÇ ÍÑà××ËÙËÇÐÕÞ c�k�

ÿ
2S�1G; g1

�
ÓÂÄÐÞ ÐÖÎá ÒÑ

ÑÒÓÇÆÇÎÇÐËá.
¥Îâ ÎÖÚÛÇÅÑ ÒÑÐËÏÂÐËâ ÔÕÓÖÍÕÖÓÞ gN-ÔÒÇÍÕÓÂ, ÒÓÇÆÔÕÂÄ-

ÎÇÐÐÑÅÑ Ä ÕÂÃÎ. 3, ÔÑÒÑÔÕÂÄËÏ ÇÅÑ ÔÑ ÔÒÇÍÕÓÑÏ ÔÑÔÕÑâÐËÌ,
ÄÑÊÐËÍÂáÜËØ ËÊ äÓÑÆËÕÇÎßÔÍÑÌã àÎÇÍÕÓÑÐÐÑÌ ÍÑÐ×ËÅÖÓÂ-
ÙËË. ³ÆÇÎÂÇÏ Ä àÕÑÌ ÔÄâÊË ÐÇÑÃØÑÆËÏÞÇ ÒÑâÔÐÇÐËâ. ±ÓË
ÂÐÂÎËÊÇ ÔÒÇÍÕÓÂ àÎÇÍÕÓÑÐÐÞØ ÔÑÔÕÑâÐËÌ Ä ÏÑÎÇÍÖÎÇ (ËÑÐÇ) Ô
ÄÞÓÑÉÆÇÐÐÑÌ ÑÕÍÓÞÕÑÌ ÑÃÑÎÑÚÍÑÌ gN (g=e, t, g, h) ÑÃÞÚÐÑ
ÔÓÂÄÐËÄÂáÕ ËÔÔÎÇÆÖÇÏÞÌ gN-ÔÒÇÍÕÓ ÔÑ ÔÒÇÍÕÓÑÏ ÔÑÔÕÑâÐËÌ,
ÄÑÊÐËÍÂáÜËØ Ä ÔËÔÕÇÏÇ ÃÑÎÇÇ ÄÞÔÑÍÑÌ ÔËÏÏÇÕÓËË, ËÏÇáÜÇÌ
ÔÑÑÕÄÇÕÔÕÄÖáÜÖá ÓÑÆËÕÇÎßÔÍÖá àÎÇÍÕÓÑÐÐÖá ÍÑÐ×ËÅÖÓÂ-
ÙËá lN, ÆÎâ ÍÑÕÑÓÑÌ ÓÂÊÏÇÓÐÑÔÕß ÑÃÑÎÑÚÍË âÄÎâÇÕÔâ ÕÑÌ ÉÇ
ÔÂÏÑÌ (dim l � dim g), Â ÚËÔÎÑ ÕÇÓÏÑÄ Ä ÍÑÐ×ËÅÖÓÂÙËË lN

ÏÇÐßÛÇ ÚËÔÎÂ ÕÇÓÏÑÄ Ä ÍÑÐ×ËÅÖÓÂÙËË gN. £ àÕÑÏ ÔÎÖÚÂÇ
ÕÇÓÏÞ ÍÑÐ×ËÅÖÓÂÙËË gN ÓÂÔÔÏÂÕÓËÄÂáÕÔâ ÍÂÍ ÄÑÊÐËÍÛËÇ Ä
ÓÇÊÖÎßÕÂÕÇ ÓÂÔÜÇÒÎÇÐËâ ÓÑÆËÕÇÎßÔÍËØ lN-ÕÇÓÏÑÄ. ¥Îâ ËÍÑ-
ÔÂàÆÓËÚÇÔÍËØ ÔÕÓÖÍÕÖÓ (I, Ih) Ô àÎÇÍÕÓÑÐÐÞÏË ÍÑÐ×ËÅÖÓÂ-
ÙËâÏË tN Ë hN ÓÑÆËÕÇÎßÔÍËÏË ÔËÔÕÇÏÂÏË âÄÎâáÕÔâ ÂÕÑÏÞ Ô
ÍÑÐ×ËÅÖÓÂÙËâÏË pN Ë dN ÔÑÑÕÄÇÕÔÕÄÇÐÐÑ.72, 73

¹ÇÕÞÓÇØÍÓÂÕÐÑ ÄÞÓÑÉÆÇÐÐÂâ ËÍÑÔÂàÆÓËÚÇÔÍÂâ àÎÇÍÕÓÑÐ-
ÐÂâ ÑÃÑÎÑÚÍÂ g (dim g=4) ÖÐËÍÂÎßÐÂ Ä ÕÑÏ ÔÏÞÔÎÇ, ÚÕÑ Ö ÐÇÇ
ÐÇÕ ÂÐÂÎÑÅÂ Ä ÓÇÂÎßÐÞØ ÏÑÎÇÍÖÎâÓÐÞØ (ÂÕÑÏÂÓÐÞØ) ÔËÔÕÇÏÂØ
(ÔÏ. ÕÂÃÎ. 1). °ÔÐÑÄÞÄÂâÔß ÐÂ ËÊÄÇÔÕÐÞØ ÓÇÊÖÎßÕÂÕÂØ ËÊ
ÕÇÑÓËË ÅÓÖÒÒ,73 Ä ÍÂÚÇÔÕÄÇ ÓÑÆËÕÇÎßÔÍÑÅÑ ÆÎâ ÑÃÑÎÑÚÍË g
ÇÔÕÇÔÕÄÇÐÐÑ ÄÞÃÓÂÕß ÚÇÕÞÓÇØÍÓÂÕÐÑ ÄÞÓÑÉÆÇÐÐÑÇ ÐÇÒÓËÄÑ-
ÆËÏÑÇ ÒÓÇÆÔÕÂÄÎÇÐËÇ Ä ÑÓÕÑÅÑÐÂÎßÐÑÌ ÅÓÖÒÒÇO��4�, ÍÑÕÑÓÑÇ
ÑÃÑÊÐÂÚÂÇÕÔâ ÍÂÍ (10). (£ÔÇ ÐÇÒÓËÄÑÆËÏÞÇ ÒÓÇÆÔÕÂÄÎÇÐËâ Ä
ÅÓÖÒÒÇ O��4� ÑÃÑÊÐÂÚÂáÕÔâ �m1m2�, ÅÆÇ m1 Ë m2 ì ÙÇÎÞÇ
ÚËÔÎÂ.)73

¿ÎÇÍÕÓÑÐÐÂâ ÍÑÐ×ËÅÖÓÂÙËâ �10�N Ä ÅÓÖÒÒÇO��4� âÄÎâÇÕÔâ
ÓÑÆËÕÇÎßÔÍÑÌ ÒÑ ÑÕÐÑÛÇÐËá Í ËÍÑÔÂàÆÓËÚÇÔÍÑÌ gN. ´ÇÓÏÞ,
ÄÑÊÐËÍÂáÜËÇ ËÊ ÍÑÐ×ËÅÖÓÂÙËË �10�N, ÑÃÑÊÐÂÚÇÐÞ ÆÂÎÇÇ ÍÂÍ
2S�1�m1m2� ËÎË Ä ÃÑÎÇÇ ÑÃÜÇÏ ÄËÆÇ ÍÂÍ

ÿ
2S�1�m1m2�; �10�N

�
.

±ÓË ÒÑÐËÉÇÐËË ÔËÏÏÇÕÓËË

O��4� (I, Ih)

ÕÇÓÏÞ 2S�1�m1m2� ÓÂÔÜÇÒÎâáÕÔâ Ë ÒÇÓÇØÑÆâÕ Ä ÕÇÓÏÞ ÍÑÐ×Ë-
ÅÖÓÂÙËË gN�
2S�1�m1m2�; �10�N

� �
2S�1G1; g

N
�
+
�
2S�1G2; g

N
�
+... . (7)

±ÑÎÐÂâ ÍÂÓÕËÐÂ ÓÂÔÜÇÒÎÇÐËâ ÕÇÓÏÑÄ, ÒÑÎÖÚÇÐÐÂâ Ä
ÓÂÃÑÕÇ 48, ÒÓËÄÇÆÇÐÂ Ä ÕÂÃÎ. 4. £ËÆÐÑ, ÚÕÑ ÄÔÇ ÕÇÓÏÞ, ÄÑÊÐË-
ÍÂáÜËÇ ËÊ ÍÑÐ×ËÅÖÓÂÙËË gN (I, Ih), ÅÇÐÇÂÎÑÅËÚÇÔÍË ÔÄâÊÂÐÞ Ô
ÔÑÑÕÄÇÕÔÕÄÖáÜËÏË (ÓÑÆËÕÇÎßÔÍËÏË) ÕÇÓÏÂÏË ËÊ ÍÑÐ×ËÅÖÓÂ-
ÙËË �10�N Ä ÑÓÕÑÅÑÐÂÎßÐÑÌ ÅÓÖÒÒÇ O��4�. ¯ÂÒÓËÏÇÓ, ÕÇÓÏÞ
1H Ë 1G Ä ÍÑÐ×ËÅÖÓÂÙËË g2, ËÏÇáÜËÇ ÔÑÑÕÄÇÕÔÕÄÇÐÐÑ ÍÓÂÕ-
ÐÑÔÕß ÄÞÓÑÉÆÇÐËâ 5 Ë 4 ÏÑÉÐÑ ÓÂÔÔÏÂÕÓËÄÂÕß ÍÂÍ ÓÇÊÖÎßÕÂÕ
ÓÂÔÜÇÒÎÇÐËâ ÆÇÄâÕËÍÓÂÕÐÑ ÄÞÓÑÉÆÇÐÐÑÅÑ ÕÇÓÏÂ 1�20�, ÄÑÊ-
ÐËÍÂáÜÇÅÑ ËÊ ÓÑÆËÕÇÎßÔÍÑÌ ÍÑÐ×ËÅÖÓÂÙËË �10�2:�

1�20�, �10�2
� �

1H; g2
�
+
�
1G; g2

�
. (8)

£ ÙÇÎÑÏ ÔÑÄÑÍÖÒÐÑÔÕß ËÊ ÒâÕË ÓÂÊÎËÚÐÞØ ÕÇÓÏÑÄ Ä ÍÑÐ-
×ËÅÖÓÂÙËË g2 (ÔÏ. ÕÂÃÎ. 3) ÓÂÊÃËÄÂÇÕÔâ ÐÂ ÕÓË ÅÓÖÒÒÞ ì Ä
ÔÑÑÕÄÇÕÔÕÄËË Ô ËØ ÅÇÐÇÂÎÑÅËÚÇÔÍËÏ ÒÓÑËÔØÑÉÆÇÐËÇÏ
(ÔÏ. ÕÂÃÎ. 4). ¡ÐÂÎÑÅËÚÐÑ, ÆÇÔâÕß ÕÇÓÏÑÄ ËÊ ÍÑÐ×ËÅÖÓÂÙËË

´ÂÃÎËÙÂ 3. ¿ÐÇÓÅËË ÕÇÓÏÑÄ 2S�1G Ä ÍÑÐ×ËÅÖÓÂÙËâØ gN, ÄÞÓÂÉÇÐ-
ÐÞÇ Ä ÕÇÓÏËÐÂØ ËÐÕÇÅÓÂÎßÐÞØ ËÐÄÂÓËÂÐÕÑÄHk�gg�.43, 47

´ÇÓÏ H0�gg� H1�gg� H 2�gg�

¬ÑÐ×ËÅÖÓÂÙËâ g2

3T1 1 73 0
3T2 1 73 0
1H 1 +1 +4
1G 1 +1 75
1A 1 +9 0

¬ÑÐ×ËÅÖÓÂÙËâ g3

4G 3 79 0
2H�1� 3 73 76
2H�2� 3 73 +6
2G 3 +3 0
2T1 3 73 0
2T2 3 73 0

¬ÑÐ×ËÅÖÓÂÙËâ g4

5A 6 718 0
3H 6 710 74
3G 6 710 +5
3T1 6 76 0
3T2 6 76 0
1H�1� 6 76 76
1H�2� 6 76 +6
1H�3� 6 72 +4
1G 6 72 75
1A 6 +6 0

¬ÑÐ×ËÅÖÓÂÙËâ g8

1A 28 736 0

±ÓËÏÇÚÂÐËâ. 1. ¹ËÔÎÂ Ä ÕÂÃÎËÙÇ ì ÊÐÂÚÇÐËâ ÍÑà××ËÙËÇÐÕÑÄ c(k)

(k=0, 1, 2) Ä ÖÓÂÄÐÇÐËË (2). 2. ¯ËÉÐËÌ ÒÓÂÄÞÌ ËÐÆÇÍÔ Ä ÔÍÑÃÍÂØ Ä
ÑÃÑÊÐÂÚÇÐËË ÕÇÓÏÑÄ 2S+1H(i ) ÐÖÏÇÓÖÇÕ ÍÓÂÕÐÞÇ (ÒÑÄÕÑÓâáÜËÇÔâ)
ÕÇÓÏÞ ÑÆÐÑÌ ÔËÏÏÇÕÓËË. ¯ÇÆËÂÅÑÐÂÎßÐÞÇ ÏÂÕÓËÚÐÞÇ àÎÇÏÇÐÕÞ
ÅÂÏËÎßÕÑÐËÂÐÂ ÏÇÉÆÖ ÄÑÎÐÑÄÞÏË ×ÖÐÍÙËâÏË àÕËØ ÕÇÓÏÑÄ ÓÂÄÐÞ
ÐÖÎá ÄÑ ÄÔÇØ ÔÎÖÚÂâØ. ±ÑÎÖÉËÓÐÞÏ ÛÓË×ÕÑÏ ÄÞÆÇÎÇÐÞ ÄÞÓÑÉ-
ÆÇÐÐÞÇ ÕÇÓÏÞ.

´ÂÃÎËÙÂ 2. ªÐÕÇÅÓÂÎÞ ÏÇÉàÎÇÍÕÓÑÐÐÑÅÑ ÄÊÂËÏÑÆÇÌÔÕÄËâ
hi; j j k; l i ÐÂ ÚÇÕÞÓÇØÍÓÂÕÐÑ ÄÞÓÑÉÆÇÐÐÞØ (ÄÇÜÇÔÕÄÇÐÐÞØ) ËÍÑÔÂ-
àÆÓËÚÇÔÍËØ g-ÑÓÃËÕÂÎâØ äÔÕÂÐÆÂÓÕÐÑÅÑã ÒÓÇÆÔÕÂÄÎÇÐËâ.47

ªÐÕÇÅÓÂÎ H0�gg� H1�gg� H 2�gg�

J11 � J22 � J33 1 +3 �9=4
J44 1 +3 715/4
J12 � J13 � J23 1 71 77/4
J14 � J24 � J34 1 71 �5=4
K12 � K13 � K23 0 +2 77/4
K14 � K24 � K34 0 +2 �5=4X
i

X
j

�2Jij ÿ Kij) 28 736 0

1; 2h j 3; 4i � 1; 3h j 2; 4i � 1; 4h j 2; 3i 0 0 ÿ
�����
45
p

=4

±ÓËÏÇÚÂÐËâ. 1. ¹ËÔÎÂ Ä ÕÂÃÎËÙÇ ì ÊÐÂÚÇÐËâ ÍÑà××ËÙËÇÐÕÑÄ a(k)

(k=0, 1, 2) Ä ÖÓÂÄÐÇÐËË (1). 2. °ÒÓÇÆÇÎÇÐËÇ g-ÑÓÃËÕÂÎÇÌ äÔÕÂÐ-
ÆÂÓÕÐÑÅÑã ÒÓÇÆÔÕÂÄÎÇÐËâ Ë ËØ ÑÃÜËÌ ÄËÆ ÒÓËÄÇÆÇÐÞ Ä ÓÂÃÑ-
ÕÂØ 47, 48. 3. ªÊ ÍÂÉÆÑÌ ÅÓÖÒÒÞ ËÐÕÇÅÓÂÎÑÄ, ÓÂÄÐÞØ ÏÇÉÆÖ ÔÑÃÑÌ
ÒÑ ÔËÏÏÇÕÓËË, ÐÂÒÓËÏÇÓ, 1; 2j 3; 4h i � 1; 2j 4; 3h i � 2; 1j 3; 4h i �
� 2; 1j 4; 3h i � 3; 4j 1; 2h i=... , ÒÓËÄÇÆÇÐ ÕÑÎßÍÑ ÑÆËÐ, ÖÐËÍÂÎßÐÞÌ
ÒÑ ÔËÏÏÇÕÓËË. £ÔÇ ÕÓÇØËÐÆÇÍÔÐÞÇ ËÐÕÇÅÓÂÎÞ ÄËÆÂ i; j j k; kh i Ë
i; jj k; ih i, Â ÕÂÍÉÇ ÆÄÖØËÐÆÇÍÔÐÞÇ ËÐÕÇÅÓÂÎÞ, ÑÕÎËÚÐÞÇ ÑÕ ÍÖÎÑ-
ÐÑÄÔÍËØ Ë ÑÃÏÇÐÐÞØ, ÓÂÄÐÞ ÐÖÎá.
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g4 ÑÕÐÑÔâÕÔâ Í ÛÇÔÕË ÓÂÊÎËÚÐÞÏ ÅÓÖÒÒÂÏ. ¯Â ÓËÔ. 2 ÒÓËÄÇ-
ÆÇÐÂ ÆÇÕÂÎßÐÂâ ÍÂÓÕËÐÂ ÓÂÔÜÇÒÎÇÐËâ ÕÇÓÏÑÄ ÆÎâ ÔÎÖÚÂâ
N=2 Ô ËÔÒÑÎßÊÑÄÂÐËÇÏ àÐÇÓÅÇÕËÚÇÔÍËØ ØÂÓÂÍÕÇÓËÔÕËÍ (ÄÇÎË-
ÚËÐ ÓÂÔÜÇÒÎÇÐËâ) ËÊ ÕÂÃÎ. 3 Ë 4.

3. ²ÂÔÜÇÒÎÇÐËÇ ÕÇÓÏÑÄ

²ÂÔÜÇÒÎÇÐËâ ÕÇÓÏÑÄ, ÂÐÂÎÑÅËÚÐÞÇ ÒÓËÄÇÆÇÐÐÞÏ ÐÂ ÓËÔ. 2,
ØÑÓÑÛÑ ËÊÄÇÔÕÐÞ ËÊ ÕÇÑÓËË ÒÑÎâ ÎËÅÂÐÆÑÄ.72, 74 ¥ÑÒÑÎÐË-
ÕÇÎßÐÞÇ ÆÂÐÐÞÇ ÒÑ ÓÂÔÜÇÒÎÇÐËá ÕÇÓÏÑÄ, ÒÑÎÖÚÂÇÏÞÇ Ä
ÓÂÏÍÂØ ÕÇÑÓËË ËÐÕÇÅÓÂÎßÐÞØ ËÐÄÂÓËÂÐÕÑÄ,44, 47 ÆÂáÕ ÒÓËÐ-
ÙËÒËÂÎßÐÑ ÐÑÄÖá ËÐ×ÑÓÏÂÙËá Ë ÒÑÊÄÑÎâáÕ ÔÄâÊÂÕß ÓÂÔ-
ÜÇÒÎÇÐËÇ ÕÇÓÏÑÄ, ÑÃÖÔÎÑÄÎÇÐÐÑÇ ÒÑÐËÉÇÐËÇÏ ÔËÏÏÇÕÓËË, Ô

×ÖÐÆÂÏÇÐÕÂÎßÐÑÌØÂÓÂÍÕÇÓËÔÕËÍÑÌ àÎÇÍÕÓÑÐÐÑÌÑÃÑÎÑÚÍËì
ÚËÔÎÑÏ ËÐÕÇÅÓÂÎßÐÞØ ËÐÄÂÓËÂÐÕÑÄ.43 ²ÂÔÔÏÑÕÓËÏ àÕÑÕ
ÄÑÒÓÑÔ ÐÂ ÒÓËÏÇÓÇ ÆÂÐÐÞØ ÓÂÃÑÕ 47, 48 ÆÎâ ÍÑÐ×ËÅÖÓÂÙËË gN

(ÔÏ. ÕÂÃÎ. 1, 3 Ë 4).
¥ÄÇ ÎáÃÞÇ ÅÇÐÇÂÎÑÅËÚÇÔÍË ÔÄâÊÂÐÐÞÇ àÎÇÍÕÓÑÐÐÞÇ ÍÑÐ-

×ËÅÖÓÂÙËË lN Ë gN, ÓÂÔÔÏÂÕÓËÄÂÇÏÞÇ Ä ÒÓÑÃÎÇÏÇ ÓÂÔÜÇÒ-
ÎÇÐËâ ÕÇÓÏÑÄ, ÒÓË ÍÑÕÑÓÑÏ ÔÑØÓÂÐâÇÕÔâ ÓÂÊÏÇÓÐÑÔÕß
àÎÇÍÕÓÑÐÐÑÌ ÑÃÑÎÑÚÍË (dim l � dim g), ØÂÓÂÍÕÇÓËÊÖáÕÔâ
ÓÂÊÎËÚÐÞÏ ÚËÔÎÑÏ ËÐÄÂÓËÂÐÕÑÄ (ÔÏ. ÕÂÃÎ. 1)

Ll;O�l�<Lg;O�g�, (9)

ÅÆÇ O�l� Ë O�g�ì ÆÄÇ ÕÑÚÇÚÐÞÇ ÅÓÖÒÒÞ ÔËÏÏÇÕÓËË, ÔÑÆÇÓÉÂ-
ÜËÇ ÔÑÑÕÄÇÕÔÕÄÖáÜËÇ ÐÇÒÓËÄÑÆËÏÞÇ ÒÓÇÆÔÕÂÄÎÇÐËâ l Ë g.
´ÂÍËÏ ÑÃÓÂÊÑÏ, ÓÂÔÜÇÒÎÇÐËÇ ÕÇÓÏÑÄ ÒÓË ÒÑÐËÉÇÐËË ÔËÏ-
ÏÇÕÓËË (ÒÓË ÒÇÓÇØÑÆÇ lN ? gN ) ÐÇÒÑÔÓÇÆÔÕÄÇÐÐÑ ÔÄâÊÂÐÑ Ô
ËÊÏÇÐÇÐËÇÏ ÚËÔÎÂ ËÐÄÂÓËÂÐÕÑÄ, Â ÔÂÏÑ ÚËÔÎÑ ËÐÄÂÓËÂÐÕÑÄ
âÄÎâÇÕÔâ ×ÖÐÆÂÏÇÐÕÂÎßÐÑÌ ØÂÓÂÍÕÇÓËÔÕËÍÑÌ àÎÇÍÕÓÑÐÐÑÌ
ÑÃÑÎÑÚÍË (ÐÂÓâÆÖ Ô ÇÇ ÓÂÊÏÇÓÐÑÔÕßá).

¥Îâ ÑÃÔÖÉÆÂÇÏÑÌ ÒÂÓÞ ÍÑÐ×ËÅÖÓÂÙËÌ �10�N ? gN ÚËÔÎÂ
ËÐÄÂÓËÂÐÕÑÄ ÔÑÑÕÄÇÕÔÕÄÇÐÐÑ ÓÂÄÐÞ 2 Ë 3 (ÔÏ. ÕÂÃÎ. 1). ¥Îâ
ÎÖÚÛÇÅÑ ÒÑÐËÏÂÐËâ ÄÊÂËÏÑÔÄâÊË ÏÇÉÆÖ ÚËÔÎÑÏ ËÐÄÂÓËÂÐÕÑÄ
Ë ÓÂÔÜÇÒÎÇÐËÇÏ ÕÇÓÏÑÄ ÓÂÔÔÏÑÕÓËÏ ÍÑà××ËÙËÇÐÕÞ c�k� Ä
ÓÂÊÎÑÉÇÐËË (2) ÆÎâ àÐÇÓÅËË gN-ÕÇÓÏÑÄ, ÒÓÑËÔØÑÆâÜËØ ËÊ
ÑÆÐÑÅÑ Ë ÕÑÅÑ ÉÇ ÓÑÆËÕÇÎßÔÍÑÅÑ �10�N-ÕÇÓÏÂ (ÔÑÑÕÄÇÕÔÕÄÖá-
ÜËÇ ÅÓÖÒÒÞ gN-ÕÇÓÏÑÄ ÒÓËÄÇÆÇÐÞ Ä ÕÂÃÎ. 4). ªÊ ÆÂÐÐÞØ,
ÒÓÇÆÔÕÂÄÎÇÐÐÞØ Ä ÕÂÃÎ. 3, ÄËÆÐÑ, ÚÕÑ ÄÔÇ gN-ÕÇÓÏÞ ÄÐÖÕÓË
ÑÆÐÑÌ ÅÓÖÒÒÞ ØÂÓÂÍÕÇÓËÊÖáÕÔâ ÑÆËÐÂÍÑÄÞÏË ÊÐÂÚÇÐËâÏË
ÍÑà××ËÙËÇÐÕÑÄ c�0� Ë c�1�. ¯ÂÒÓËÏÇÓ, ÆÎâ ÄÔÇØ g2-ÕÇÓÏÑÄ,
ÒÓÑËÔØÑÆâÜËØ ËÊ ÓÑÆËÕÇÎßÔÍÑÅÑ ÕÇÓÏÂ

ÿ
1�20�; �10�2�, àÕË

ÍÑà××ËÙËÇÐÕÞ ÓÂÄÐÞ

c�0��1H; g2� � c�0�
ÿ
1G; g2

�
=1, (10)

c�1�
ÿ
1H; g2

� � c�1�
ÿ
1G; g2

�
=1.

ªÊ àÕËØ ÔÑÑÕÐÑÛÇÐËÌ ÔÎÇÆÖÇÕ ÕÂÍÉÇ, ÚÕÑ ÔÓÇÆÐââ àÐÇÓÅËâ
ÄÔÇØ ÕÇÓÏÑÄ, ÒÓÑËÔØÑÆâÜËØ ËÊ ÑÆÐÑÅÑ Ë ÕÑÅÑ ÉÇ ÓÑÆËÕÇÎß-
ÔÍÑÅÑ ÕÇÓÏÂ,

1(00)
1A1

1(20)

3(11)

(10)2

O+(4)

3T1
3T2

1G

1H

g2

I, Ih

1 2 3

²ËÔ. 2. ²ÂÔÜÇÒÎÇÐËÇ ÕÇÓÏÑÄ, ÒÓÑËÔØÑÆâÜËØ ËÊ àÎÇÍÕÓÑÐÐÑÌ ÍÑÐ-
×ËÅÖÓÂÙËË (10)2 Ä ÑÓÕÑÅÑÐÂÎßÐÑÌ ÅÓÖÒÒÇ O+(4), Ä àÎÇÍÕÓÑÔÕÂÕË-
ÚÇÔÍÑÏ ÒÑÎÇ ËÍÑÔÂàÆÓËÚÇÔÍÑÌ ÔËÏÏÇÕÓËË (I, Ih).
1ì àÐÇÓÅËË ÕÇÓÏÑÄ Ä ÍÑÐ×ËÅÖÓÂÙËË (10)2 (ÔÏ. ÕÂÃÎ. 4); 2ì ÔÆÄËÅ
ÖÓÑÄÐÇÌ àÐÇÓÅËË, ÑÃÖÔÎÑÄÎÇÐÐÞÌ äÐÇÓÂÔÜÇÒÎâáÜËÏËã (ÒÑÎÐÑ-
ÔËÏÏÇÕÓËÚÐÞÏË) ÍÑÏÒÑÐÇÐÕÂÏË àÎÇÍÕÓÑÔÕÂÕËÚÇÔÍÑÅÑ ÒÑÎâ ËÍÑ-
ÔÂàÆÓËÚÇÔÍÑÌ ÔËÏÏÇÕÓËË; 3 ì àÐÇÓÅËË ÕÇÓÏÑÄ ÍÑÐ×ËÅÖÓÂÙËË g2

(ÔÏ. ÕÂÃÎ. 3).

´ÂÃÎËÙÂ 4. ²ÇÆÖÍÙËâ ÔÑÔÕÑâÐËÌ ÑÓÕÑÅÑÐÂÎßÐÑÌ ÅÓÖÒÒÞ O��4� ÐÂ ËÍÑÔÂàÆÓËÚÇÔÍËØ ÒÑÆÅÓÖÒÒÂØ (I, Ih) Ë ÓÂÊÎÑÉÇÐËâ (2) ÆÎâ ÕÇÓÏÑÄ ËÊ
ÅÓÖÒÒÞ O��4�.48, 73

N ´ÇÓÏÞ ÍÑÐ×ËÅÖÓÂÙËË �10�N Ä ÅÓÖÒÒÇ O��4� ´ÇÓÏÞ ÍÑÐ×ËÅÖÓÂÙËË gN (I, Ih) H0�10; 10� H1�10; 10�

ÔÒËÐ �m1 m2� dim �m1 m2�

2 1 (11) 6 3T1+
3T2 1 73

0 (20) 9 1H+1G 1 +1
0 (00) 1 1A 1 +9

3 3/2 (10) 4 4G 3 79
1/2 (21) 16 2H�1� �2 H�2� �2 T1 �2 T2 3 73
1/2 (10) 4 2G 3 +3

4 2 (00) 1 5A 6 718
1 (20) 9 3H+3G 6 710
1 (11) 6 3T1+

3T2 6 76
0 (22) 10 1H�1� �1 H�2� 6 76
0 (20) 9 1H�3�+

1G 6 72
0 (00) 1 1A 6 +6

±ÓËÏÇÚÂÐËâ. 1. ¯ÂÒÑÏÐËÏ, ÚÕÑ (m1m2) ì ÔÕÂÐÆÂÓÕÐÑÇ ÑÃÑÊÐÂÚÇÐËÇ ÐÇÒÓËÄÑÆËÏÞØ ÒÓÇÆÔÕÂÄÎÇÐËÌ Ä ÅÓÖÒÒÇ O+(4); dim(m1m2) ì
ÓÂÊÏÇÓÐÑÔÕß ÒÓÇÆÔÕÂÄÎÇÐËâ (m1m2). 2. ªÐÄÂÓËÐÕÞ ÆÎâ ÚÇÕÞÓÇØÍÓÂÕÐÑ ÄÞÓÑÉÆÇÐÐÑÅÑ ÒÓÇÆÔÕÂÄÎÇÐËâ (10) Ä ÑÓÕÑÅÑÐÂÎßÐÑÌ ÅÓÖÒÒÇ
O��4� ÑÃÑÊÐÂÚÇÐÞ ÍÂÍHk�10; 10�, ÅÆÇ k=0, 1 (ÔÏ. ÕÂÍÉÇ ÕÂÃÎ. 1).
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Eav �
5E
ÿ
1H; g2

�� 4E
ÿ
1G; g2

�
9

= (11)

=H0�gg�+H1�gg� � 06H 2�gg�
ØÂÓÂÍÕÇÓËÊÖÇÕÔâ ÕÇÏË ÉÇ ÍÑà××ËÙËÇÐÕÂÏË c�0� Ë c�1�, ÔÒÇÙË-
×ËÚÇÔÍËÏË ÆÎâ ËÐÆËÄËÆÖÂÎßÐÞØ (ÓÂÔÜÇÒÎÇÐÐÞØ) ÕÇÓÏÑÄ Ä
ÖÓÂÄÐÇÐËË (10).

ªÊ ÔÑÑÕÐÑÛÇÐËÌ (10), (11) ÄÞÕÇÍÂáÕ ÆÄÂ ÒÓËÐÙËÒËÂÎßÐÑ
ÄÂÉÐÞØ ÓÇÊÖÎßÕÂÕÂ. ±ÇÓÄÞÌ ÒÑÎÖÚÂÇÕÔâ ÒÓË ÔÑÒÑÔÕÂÄÎÇÐËË
ÔÓÇÆÐÇÌ àÐÇÓÅËË ÅÓÖÒÒÞ ÓÂÔÜÇÒÎÇÐÐÞØ ÕÇÓÏÑÄ Ô àÐÇÓÅËÇÌ
ÔÑÑÕÄÇÕÔÕÄÖáÜÇÅÑ ÓÑÆËÕÇÎßÔÍÑÅÑ ÕÇÓÏÂ

ÿ
1�20�; �10�2�, ÄÞÓÂ-

ÉÇÐÐÑÌ Ä ÕÇÓÏËÐÂØ ËÐÄÂÓËÂÐÕÑÄHk�10; 10� (ÔÏ. ÕÂÃÎ. 4),�
1�20�; �10�2

�
=H 0�10; 10�+H 1�10; 10�. (12)

¿ÕÑ ÔÑÒÑÔÕÂÄÎÇÐËÇ ÒÑÍÂÊÞÄÂÇÕ, ÚÕÑ ÍÑà××ËÙËÇÐÕÞ c�0� Ë c�1�,
ÔÒÇÙË×ËÚÇÔÍËÇ ÆÎâ ÓÂÔÜÇÒÎÇÐÐÞØ g2-ÕÇÓÏÑÄ (ÔÏ. ÖÓÂÄÐÇ-
ÐËÇ (10)) Ë ÆÎâ ËØ ÔÓÇÆÐÇÌ àÐÇÓÅËË (ÔÏ. ÖÓÂÄÐÇÐËÇ (11)),
ÓÂÄÐÞ ÑÆÐÑËÏÇÐÐÞÏ ÍÑà××ËÙËÇÐÕÂÏ (c�0� Ë c�1�) Ä ÄÞÓÂÉÇÐËË
ÆÎâ àÐÇÓÅËË ÓÑÆËÕÇÎßÔÍÑÅÑ ÕÇÓÏÂ (12).

³ÎÇÆÑÄÂÕÇÎßÐÑ, ÍÑà××ËÙËÇÐÕÞ c�0� Ë c�1� Ä ÓÂÊÎÑÉÇÐËË (2)
ÆÎâ àÐÇÓÅËË gN-ÕÇÓÏÂ ØÂÓÂÍÕÇÓËÊÖáÕ ÇÅÑ ÒÓÑËÔØÑÉÆÇÐËÇ.
(³ÕÓÑÅÑ ÅÑÄÑÓâ, ØÂÓÂÍÕÇÓËÔÕËÚÇÔÍËÏ âÄÎâÇÕÔâ ÕÑÎßÍÑ
ÍÑà××ËÙËÇÐÕ c�1�, ÒÑÔÍÑÎßÍÖ, ÒÑ ÑÒÓÇÆÇÎÇÐËá,
c�0�
ÿ
2S�1G; gN

� � N�Nÿ 1�=2 ÊÂÄËÔËÕ ÕÑÎßÍÑ ÑÕ ÚËÔÎÂ àÎÇÍÕ-
ÓÑÐÑÄ Ä ÍÑÐ×ËÅÖÓÂÙËË gN). ±ÑÆÚÇÓÍÐÇÏ, ÚÕÑ ÑÃÔÖÉÆÂÇÏÞÇ
ÔÑÑÕÐÑÛÇÐËâ ÆÎâ ÍÑà××ËÙËÇÐÕÑÄ c�0� Ë c�1� ËÏÇáÕ Ä ÕÇÑÓËË
ËÐÕÇÅÓÂÎßÐÞØ ËÐÄÂÓËÂÐÕÑÄ ÑÃÜËÌ ØÂÓÂÍÕÇÓ 75 Ë ÒÓËÏÇÐËÏÞ
ÍÑ ÄÔÇÏ ÅÇÐÇÂÎÑÅËÚÇÔÍË ÔÄâÊÂÐÐÞÏ ÍÑÐ×ËÅÖÓÂÙËâÏ lN ?gN,
ÆÎâ ÍÑÕÑÓÞØ Lg;O =3, Õ.Ç. ÆÎâ g=e, t, g (ÔÏ. ÕÂÃÎ. 1).

£ÕÑÓÑÌ ÒÓËÐÙËÒËÂÎßÐÑ ÄÂÉÐÞÌ ÓÇÊÖÎßÕÂÕ, ËÏÇáÜËÌ
ÐÇÒÑÔÓÇÆÔÕÄÇÐÐÑÇ ÑÕÐÑÛÇÐËÇ Í ÒÓÑÃÎÇÏÇ ÓÂÔÜÇÒÎÇÐËâ ÕÇÓ-
ÏÑÄ, ÔÑÔÕÑËÕ Ä ÕÑÏ, ÚÕÑ ÍÑà××ËÙËÇÐÕ c�2�, ÔÑÑÕÄÇÕÔÕÄÖáÜËÌ
ÔÓÇÆÐÇÌ àÐÇÓÅËË ÅÓÖÒÒÞ ÓÂÔÜÇÒÎÇÐÐÞØ ÕÇÓÏÑÄ (ÔÏ. ÖÓÂÄÐÇ-
ÐËÇ (11)), ÓÂÄÇÐ ÐÖÎá

c�2�(Eav)=0. (13)

ªÊ àÕÑÅÑ ÓÂÄÇÐÔÕÄÂ ÔÎÇÆÖÇÕ, ÚÕÑ ÍÑà××ËÙËÇÐÕ
c�2�
ÿ
2S�1G; gN

�
, ÔÒÇÙË×ËÚÇÔÍËÌ ÆÎâ ËÐÆËÄËÆÖÂÎßÐÑÅÑ ÕÇÓÏÂÿ

2S�1G; gN
�
, ØÂÓÂÍÕÇÓËÊÖÇÕ ÇÅÑ ÒÑÎÑÉÇÐËÇ ÐÂ àÐÇÓÅÇÕËÚÇÔÍÑÌ

ÛÍÂÎÇ ÑÕÐÑÔËÕÇÎßÐÑ ÙÇÐÕÓÂ ÕâÉÇÔÕË (ÔÓÇÆÐÇÌ àÐÇÓÅËË) ÄÔÇØ
gN-ÕÇÓÏÑÄ, ÒÓÑËÔØÑÆâÜËØ ËÊ ÑÆÐÑÅÑ Ë ÕÑÅÑ ÉÇ ÓÑÆËÕÇÎßÔÍÑÅÑ
ÕÇÓÏÂ (ÔÏ. ÖÓÂÄÐÇÐËÇ (11)). £ àÐÇÓÅÇÕËÚÇÔÍËØ ÄÇÎËÚËÐÂØ ÒÑÎÑ-
ÉÇÐËÇ ÕÇÓÏÂ ÑÕÐÑÔËÕÇÎßÐÑ ÙÇÐÕÓÂ ÕâÉÇÔÕË ÑÒÓÇÆÇÎâÇÕÔâ
ÄÇÎËÚËÐÑÌ c�2�6H2�gg�.

£ ÙÇÎÑÏ ÔÑÑÕÐÑÛÇÐËâ (10) ë (13) ÑÒËÔÞÄÂáÕ ÓÂÔÜÇÒÎÇÐËâ
ÕÇÓÏÑÄ (ÔÏ. ÓËÔ. 2) ÔÎÇÆÖáÜËÏ ÑÃÓÂÊÑÏ. ±ÓË ÒÇÓÇØÑÆÇ ÑÕ
ÅÓÖÒÒÞ ÔËÏÏÇÕÓËË O��4� Í ËÍÑÔÂàÆÓËÚÇÔÍÑÌ (I, Ih) ÓÂÔÜÇÒ-
ÎÇÐËÇ ÕÇÓÏÑÄ ËÊ ÍÑÐ×ËÅÖÓÂÙËË �10�2 ×ÑÓÏÂÎßÐÑ ÏÑÉÐÑ
ÒÓÇÆÔÕÂÄËÕß Ä ÄËÆÇ ÆÄÖØÔÕÂÆËÌÐÑÅÑ ÒÓÑÙÇÔÔÂ, ÑÕÆÇÎßÐÞÇ
ÔÕÂÆËË ÍÑÕÑÓÑÅÑ ÑÃÑÊÐÂÚÇÐÞ ÐÂ ÓËÔ. 2 ÙË×ÓÂÏË 2 Ë 3. ¿ÕË
ÔÕÂÆËË ÔÑÑÕÄÇÕÔÕÄÖáÕ ÒÑÔÎÇÆÑÄÂÕÇÎßÐÑÏÖ ÖÚÇÕÖ ÓÂÊÎËÚÐÞØ
ÔÑÔÕÂÄÎâáÜËØ àÎÇÍÕÓÑÔÕÂÕËÚÇÔÍÑÅÑ ÒÑÎâ ËÍÑÔÂàÆÓËÚÇÔÍÑÌ
ÔËÏÏÇÕÓËË. (¥ÇÕÂÎßÐÑÇ ÑÃÔÖÉÆÇÐËÇ àÕËØ ÔÑÔÕÂÄÎâáÜËØ
ÒÑÎâ ì ÍÑÏÒÑÐÇÐÕ ÏÖÎßÕËÒÑÎßÐÑÅÑ ÓÂÊÎÑÉÇÐËâ ì Ë ËØ
ÔÄâÊË Ô ËÐÕÇÅÓÂÎßÐÞÏË ËÐÄÂÓËÂÐÕÂÏË Hk�gg� ÒÓËÄÇÆÇÐÑ Ä
ÔÎÇÆÖáÜËØ ÓÂÊÆÇÎÂØ ÑÃÊÑÓÂ.)

¯Â ÒÇÓÄÑÌ (ÒÓÑÏÇÉÖÕÑÚÐÑÌ) ÔÕÂÆËË 2 ÄÔÇ ÕÇÓÏÞ ÍÑÐ×Ë-
ÅÖÓÂÙËË �10�2ËÔÒÞÕÞÄÂáÕ ÔÆÄËÅ ÃÇÊ ÓÂÔÜÇÒÎÇÐËâ. °Ð
ÑÃÖÔÎÑÄÎÇÐ ÆÇÌÔÕÄËÇÏ ÍÑÏÒÑÐÇÐÕ àÎÇÍÕÓÑÔÕÂÕËÚÇÔÍÑÅÑ ÒÑÎâ
ËÍÑÔÂàÆÓËÚÇÔÍÑÌ ÔËÏÏÇÕÓËË, ÍÑÕÑÓÞÇ ÐÇ ÒÓËÄÑÆâÕ Í ÓÂÔ-
ÜÇÒÎÇÐËá. £ ÓÂÏÍÂØ ÕÇÑÓËË ËÐÕÇÅÓÂÎßÐÞØ ËÐÄÂÓËÂÐÕÑÄ
ÖÚÇÕ àÕËØ ÍÑÏÒÑÐÇÐÕ ÔÑÑÕÄÇÕÔÕÄÖÇÕ ËÊÏÇÐÇÐËá (ÒÇÓÇÑÒÓÇÆÇ-

ÎÇÐËá) ËÐÕÇÅÓÂÎßÐÞØ ËÐÄÂÓËÂÐÕÑÄ Hk�gg� Ô k=0 Ë k=1
(ÔÏ.44, 75). ±ÓËÏÇÐËÕÇÎßÐÑ Í ÓÂÔÔÏÂÕÓËÄÂÇÏÑÏÖ ÒÓÑÙÇÔÔÖ
�10�N ? gN àÕÑ ÔÑÑÕÄÇÕÔÕÄÖÇÕ ÒÇÓÇÑÒÓÇÆÇÎÇÐËá ËÐÄÂÓËÂÐÕÑÄ
Hk�10; 10�,

H0�10; 10� H0�gg�, (14)

H1�10; 10� H1�gg�.

²ÇÊÖÎßÕÂÕÑÏ ÒÇÓÇÑÒÓÇÆÇÎÇÐËâ âÄÎâÇÕÔâ ËÊÏÇÐÇÐËÇ àÐÇÓ-
ÅËË ÄÔÇØ �10�N-ÕÇÓÏÑÄ.¯ÂÒÓËÏÇÓ, àÐÇÓÅËâ ÕÇÓÏÂ

ÿ
1�20�; �10�2�

(ÔÏ. ÖÓÂÄÐÇÐËÇ (12)), ÔÕÂÐÑÄËÕÔâ ÓÂÄÐÑÌ àÐÇÓÅËË Eav

(ÔÏ. ÖÓÂÄÐÇÐËÇ (11)).
¯Â ÄÕÑÓÑÌ ÔÕÂÆËË 3 (ÔÏ. ÓËÔ. 2) ÖÚËÕÞÄÂáÕÔâ ÑÔÕÂÄÛËÇÔâ

ÍÑÏÒÑÐÇÐÕÞ àÎÇÍÕÓÑÔÕÂÕËÚÇÔÍÑÅÑ ÒÑÎâ, ÑÃÖÔÎÂÄÎËÄÂáÜËÇ
ÓÂÔÜÇÒÎÇÐËÇ ÕÇÓÏÑÄ. ªØ ÄÍÎÂÆ Ä àÐÇÓÅËá ÕÇÓÏÂ ÑÒËÔÞÄÂÇÕÔâ
ËÐÄÂÓËÂÐÕÑÏ H2�gg�, Ö ÍÑÕÑÓÑÅÑ ÐÇÕ ÔÑÑÕÄÇÕÔÕÄÖáÜÇÅÑ ÂÐÂ-
ÎÑÅÂ ÔÓÇÆË ËÐÄÂÓËÂÐÕÑÄHk�10; 10� (ÅÆÇ k=0, 1), Õ.Ç. ÓÂÔÜÇÒ-
ÎÇÐËÇ ÕÇÓÏÑÄ Ä ÓÂÏÍÂØ ÕÇÑÓËË ËÐÕÇÅÓÂÎßÐÞØ ËÐÄÂÓËÂÐÕÑÄ
ÐÇÒÑÔÓÇÆÔÕÄÇÐÐÑ ÔÄâÊÂÐÑ Ô ËÊÏÇÐÇÐËÇÏ ÚËÔÎÂ ËÐÄÂÓËÂÐÕÑÄ.44

°ÕÏÇÕËÏ, ÚÕÑ ×ÑÓÏÂÎßÐÑÇ ÓÂÊÆÇÎÇÐËÇ ÒÓÑÙÇÔÔÂ ÓÂÔÜÇÒ-
ÎÇÐËâ ÕÇÓÏÑÄ ÐÂ ÆÄÂ àÕÂÒÂ ÑÃÜÇÒÓËÐâÕÑ Ä ÎËÕÇÓÂÕÖÓÇ (ÔÏ.,
ÐÂÒÓËÏÇÓ, ÑÃÔÖÉÆÇÐËÇ àÕÑÅÑ ÄÑÒÓÑÔÂ Ä ÓÂÏÍÂØ ÕÇÑÓËË ÒÑÎâ
ÎËÅÂÐÆÑÄ 74). £ ÕÇÑÓËË ËÐÕÇÅÓÂÎßÐÞØ ËÐÄÂÓËÂÐÕÑÄ ÒÑÆÑÃÐÑÇ
ÓÂÊÆÇÎÇÐËÇ ÇÔÕÇÔÕÄÇÐÐÑ Ä ÕÑÏ ÔÏÞÔÎÇ, ÚÕÑ ÄÔÇ ÖÓÑÄÐË àÐÇÓÅËË
(ÔÏ. ÓËÔ. 2) ËÏÇáÕ ÕÑÚÐÑÇ ÏÂÕÇÏÂÕËÚÇÔÍÑÇ ÑÒÓÇÆÇÎÇÐËÇ
(ÔÏ. ÖÓÂÄÐÇÐËâ (10) ë (14)). ±ÓË àÕÑÏ ÄÂÉÐÑ ÕÑÚÐÑ ÖÔÕÂÐÑÄËÕß
ÖÓÑÄÇÐß àÐÇÓÅËË, ÔÑÑÕÄÇÕÔÕÄÖáÜËÌ ÙÇÐÕÓÖ ÕâÉÇÔÕË
ÓÂÔÜÇÒÎÇÐÐÞØ gN-ÕÇÓÏÑÄ. ±ÑÔÎÇÆÐËÌ ÑÒÓÇÆÇÎâÇÕÔâ ÕÓÇÏâ
ÍÑà××ËÙËÇÐÕÂÏË

�
c�0�, c�1�, c�2� � 0

	
, ÅÆÇ

�
c�0�, c�1�, c�2�

	
ì

ÍÑà××ËÙËÇÐÕÞ, ØÂÓÂÍÕÇÓËÊÖáÜËÇ ËÐÆËÄËÆÖÂÎßÐÞÌ gN-ÕÇÓÏ.
£ÂÉÐÑÔÕß ÕÂÍÑÅÑ ÑÒÓÇÆÇÎÇÐËâ ÔÑÔÕÑËÕ Ä ÕÑÏ, ÚÕÑ ËÊ ÐÇÅÑ

ÐÇÒÑÔÓÇÆÔÕÄÇÐÐÑ ÄÞÕÇÍÂÇÕ ×ÖÐÆÂÏÇÐÕÂÎßÐÑÇ ÖÔÎÑÄËÇ ÓÂÔ-
ÜÇÒÎÇÐËâ ÕÇÓÏÑÄ Ä àÎÇÍÕÓÑÔÕÂÕËÚÇÔÍÑÏ ÒÑÎÇ, ÄÒÇÓÄÞÇ ÒÑÎÖ-
ÚÇÐÐÑÇ ¢ÇÕÇ.72 ³ÑÅÎÂÔÐÑ àÕÑÏÖ ÖÔÎÑÄËá, ÒÓË ÓÂÔÜÇÒÎÇÐËË
ÕÇÓÏÑÄ ÔÑØÓÂÐâÇÕÔâ ËØ ÙÇÐÕÓ ÕâÉÇÔÕË. ±ÑÔÎÇÆÐËÌ, ÍÂÍ ÔÎÇ-
ÆÖÇÕ ËÊ ÖÓÂÄÐÇÐËâ (13) (ÔÏ. ÕÂÍÉÇ ÓËÔ. 2), ÐÇ ÔÑÄÒÂÆÂÇÕ Ô
ÖÓÑÄÐÇÏ àÐÇÓÅËË ËÔØÑÆÐÑÅÑ (ÓÑÆËÕÇÎßÔÍÑÅÑ) ÕÇÓÏÂ, ÑÒÓÇÆÇ-
ÎÇÐÐÞÏ ÖÓÂÄÐÇÐËÇÏ (12).

4. ä³ÎÖÚÂÌÐÑÇã ÄÞÓÑÉÆÇÐËÇ ÕÇÓÏÑÄ

±ÓË ÂÐÂÎËÊÇ àÐÇÓÅÇÕËÚÇÔÍÑÅÑ ÔÒÇÍÕÓÂ ÔÑÔÕÑâÐËÌ Ä ÍÑÐ×ËÅÖ-
ÓÂÙËË gN (ÔÏ. ÕÂÃÎ. 3) Ô ËÔÒÑÎßÊÑÄÂÐËÇÏ ÔÑÑÕÐÑÛÇÐËÌ ÕËÒÂ
(10) ë (13) ÄÞâÄÎÇÐ ÓâÆ ÇÅÑ ÊÂÏÇÚÂÕÇÎßÐÞØ ÑÔÑÃÇÐÐÑÔÕÇÌ,
ÓÂÐÇÇ ÑÕÏÇÚÂÄÛËØÔâ ÕÑÎßÍÑ ÆÎâ ÂÕÑÏÐÞØ l N-ÔÒÇÍÕÓÑÄ.66, 76

¯ÂËÃÑÎÇÇ ËÐÕÇÓÇÔÐÞÏ Ë ÐÇÑÉËÆÂÐÐÞÏ ËÊ ÐËØ âÄÎâÇÕÔâ
ÄÞÓÑÉÆÇÐËÇ gN-ÕÇÓÏÑÄ ÓÂÊÎËÚÐÑÌ ÒÓÑÔÕÓÂÐÔÕÄÇÐÐÑÌ ÔËÏ-
ÏÇÕÓËË, ÖÔÕÂÐÑÄÎÇÐÐÑÇ ±ÎÂØÖÕËÐÞÏ,43

E
ÿ
2S�1T1; g

N� � E
ÿ
2S�1T2; g

N� (15)

ÒÓË N=2ë6. ªÊÄÇÔÕÐÑ, ÚÕÑ ÒÑÆÑÃÐÑÇ ÄÞÓÑÉÆÇÐËÇ, ÑÃÞÚÐÑ
ÐÂÊÞÄÂÇÏÑÇ äÔÎÖÚÂÌÐÞÏã, ÄÔÕÓÇÚÂÇÕÔâ ÍÓÂÌÐÇ ÓÇÆÍÑ. ¥Ñ ÒÖÃ-
ÎËÍÂÙËË ÓÂÃÑÕÞ 43 ÇÆËÐÔÕÄÇÐÐÞÏ ËÊÄÇÔÕÐÞÏ ÒÓËÏÇÓÑÏ
ÕÂÍÑÅÑ ÓÑÆÂ ÃÞÎÑ ÄÞÓÑÉÆÇÐËÇ ÂÕÑÏÐÞØ ÕÇÓÏÑÄ Ä ÍÑÐ×ËÅÖ-
ÓÂÙËË d3

E
ÿ
2H;d3

� � E
ÿ
2P;d3

�
, (16)

ÖÔÕÂÐÑÄÎÇÐÐÑÇ ÇÜÇ Ä 30-Ø ÅÑÆÂØ ÒÓÑÛÎÑÅÑ ÄÇÍÂ.76

£ ÐÂÔÕÑâÜÇÇ ÄÓÇÏâ ÔÚËÕÂÇÕÔâ, ÚÕÑ ÒÑÆÑÃÐÑÇ ÄÞÓÑÉÆÇÐËÇ
ÄÑÊÏÑÉÐÑ ÕÑÎßÍÑ Ä ÔËÔÕÇÏÂØ ÄÞÔÑÍÑÌ ÔËÏÏÇÕÓËË, ÐÑ ÍÂÍÑÄ
ÕÑÚÐÑ ÖÓÑÄÇÐß ÔËÏÏÇÕÓËË, ÐÂÚËÐÂâ Ô ÍÑÕÑÓÑÅÑ ÄÑÊÏÑÉÐÑ
äÔÎÖÚÂÌÐÑÇã ÄÞÓÑÉÆÇÐËÇ, ÐÇâÔÐÑ. ±ÓËÚËÐÞ ÄÞÓÑÉÆÇÐËâ (16)
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ÑÔÕÂÄÂÎËÔß Ä ÕÇÚÇÐËÇ ÆÎËÕÇÎßÐÑÅÑ ÄÓÇÏÇÐË ÐÇÒÑÐâÕÐÞÏË,
ÑÆÐÂÍÑ ÐÂ ÑÔÐÑÄÇ ÓâÆÂ ÕÇÑÓÇÕËÚÇÔÍËØ ÓÇÊÖÎßÕÂÕÑÄ, ÐÂÒÓËÏÇÓ
ÖÔÕÂÐÑÄÎÇÐÐÑÅÑ ¥ÉÂÆÆÑÏ 77 ×ÂÍÕÂ ÄÞÓÑÉÆÇÐËâ ÂÕÑÏÐÞØ
ÕÇÓÏÑÄ (16) ÒÓË ÎáÃÑÏ ÄÞÃÑÓÇ ÙÇÐÕÓÂÎßÐÑÅÑ ÒÑÎâ, ÒÓÇÆÒÑ-
ÎÂÅÂÎÑÔß, ÚÕÑ äÔÎÖÚÂÌÐÑÇã ÄÞÓÑÉÆÇÐËÇ ÄÑÊÏÑÉÐÑ ÕÑÎßÍÑ Ä
ÂÕÑÏÂØ (ËÎË, Ä ÑÃÜÇÏ ÔÎÖÚÂÇ, Ä ÔËÔÕÇÏÂØ ÐÇÒÓÇÓÞÄÐÑÌ ÔËÏ-
ÏÇÕÓËË, ËÏÇáÜËØ ÑÔË ÄÓÂÜÇÐËâ ÃÇÔÍÑÐÇÚÐÑÅÑ ÒÑÓâÆÍÂ).

°ÃÐÂÓÖÉÇÐËÇ ÔÎÖÚÂÌÐÑÅÑ ÄÞÓÑÉÆÇÐËâ (15) Ä ÔËÔÕÇÏÂØ
ËÍÑÔÂàÆÓËÚÇÔÍÑÌ ÔËÏÏÇÕÓËË,43 ÑØÂÓÂÍÕÇÓËÊÑÄÂÐÐÑÇ ÒÑÊÆÐÇÇ
ÍÂÍ ästriking discoveryã,68 âÄËÎÑÔß ÄÞÊÑÄÑÏ ÆÎâ ÕÇÑÓËË Ë
ÔÕËÏÖÎËÓÑÄÂÎÑ ËÔÔÎÇÆÑÄÂÐËâ àÕÑÌ ÒÓÑÃÎÇÏÞ Ä ÙÇÎÑÏ.
¥ÑÒÑÎÐËÕÇÎßÐÞÏ ÔÕËÏÖÎÑÏ ÔÕÂÎ ÐÑÄÞÌ ×ÂÍÕ äÔÎÖÚÂÌÐÑÅÑã
ÄÞÓÑÉÆÇÐËâ, ÖÔÕÂÐÑÄÎÇÐÐÞÌ ±ÎÂØÖÕËÐÞÏ 44 ÒÓË ÂÐÂÎËÊÇ
àÐÇÓÅÇÕËÚÇÔÍÑÅÑ ÔÒÇÍÕÓÂ ÔÑÔÕÑâÐËÌ Ä ËÍÑÔÂàÆÓËÚÇÔÍÑÌ ÍÑÐ-
×ËÅÖÓÂÙËË h3,

E
ÿ
2T1�a�; h3

� � E
ÿ
2T2�a�;h3

�
. (17)

³ÄÑÇÑÃÓÂÊÐÑÔÕß ÆÂÐÐÑÅÑ ÄÞÓÑÉÆÇÐËâ ÑÃÖÔÎÑÄÎÇÐÂ ÕÇÏ,
ÚÕÑ ÑÐÑ ÔÄâÊÂÐÑ ÄÇÔßÏÂ ÖÆËÄËÕÇÎßÐÞÏ ÑÃÓÂÊÑÏ Ô ÄÞÓÑÉÆÇ-
ÐËÇÏ ÂÕÑÏÐÞØ ÕÇÓÏÑÄ (16) Ä ÓÑÆËÕÇÎßÔÍÑÌ ÍÑÐ×ËÅÖÓÂÙËË d3.
¥Îâ ÒÑâÔÐÇÐËâ àÕÑÌ ÔÄâÊË, Ä ÕÂÃÎ. 5 ÒÓËÄÇÆÇÐ ÒÑÎÐÞÌ àÐÇÓÅÇ-
ÕËÚÇÔÍËÌ ÔÒÇÍÕÓ ÔÑÔÕÑâÐËÌ ÆÎâ ÍÑÐ×ËÅÖÓÂÙËÌ d3 (ÂÕÑÏ) Ë
h3 (I, Ih).44, 45

±ÓËÄÇÆÇÏ ÐÇÍÑÕÑÓÞÇ ÒÑâÔÐÇÐËâ. £ ÔÑÑÕÄÇÕÔÕÄËË Ô ËÊÄÇÔÕ-
ÐÞÏË ÆÂÐÐÞÏË ËÊ ÕÇÑÓËË ÅÓÖÒÒ,73 ÕÇÓÏÞ ÂÕÑÏÐÑÌ ÍÑÐ×ËÅÖ-
ÓÂÙËË d3 ÔÄâÊÂÐÞ Ô ÔÑÑÕÄÇÕÔÕÄÖáÜËÏË ÕÇÓÏÂÏË ËÍÑÔÂàÆÓË-
ÚÇÔÍÑÌ ÍÑÐ×ËÅÖÓÂÙËË h3 ÔÎÇÆÖáÜËÏ ÑÃÓÂÊÑÏ:

d3 h3, (18)

2P (3) 2T1 (3),

2H (11) 2T1 (3)+
2T2 (3)+

2H (5),

2F (7) 2T2 (3)+
2G (4),

ÅÆÇ ÚËÔÎÂ Ä ÔÍÑÃÍÂØ ÑÊÐÂÚÂáÕ ÍÓÂÕÐÑÔÕß ÄÞÓÑÉÆÇÐËâ ÕÇÓÏÑÄ
(ÃÇÊ ÖÚÇÕÂ ÔÒËÐÂ). ´ÂÍËÏ ÑÃÓÂÊÑÏ, ÕÇÓÏÞ 2T1(h3) Ë

2T2(h3),
×ËÅÖÓËÓÖáÜËÇ Ä ÖÓÂÄÐÇÐËË (17), ÑÃÓÂÊÖáÕÔâ ÍÂÍ ÓÇÊÖÎßÕÂÕ
ÓÂÔÜÇÒÎÇÐËâ ÂÕÑÏÐÞØ ÕÇÓÏÑÄ 2P, 2H Ë 2F ÍÑÐ×ËÅÖÓÂÙËË d3.
¬ÂÍ ÄËÆÐÑ ËÊ ÔÑÑÕÐÑÛÇÐËÌ (18), ËÏÇáÕÔâ ÆÄÂ ÕÇÓÏÂ 2T1 ,
ÍÑÕÑÓÞÇ ÑÃÑÊÐÂÚÇÐÞ Ä ÕÂÃÎ. 5 ÍÂÍ 2T1�a� Ë 2T1�b�, Ë ÆÄÂ
ÕÇÓÏÂ 2T2 , ÑÃÑÊÐÂÚÇÐÐÞÇ ÍÂÍ

2T2�a� Ë 2T2�b�.
£ ÔÑÑÕÄÇÕÔÕÄËË Ô ÆÂÐÐÞÏË ÕÂÃÎ. 1, ÚËÔÎÂ ËÐÄÂÓËÂÐÕÑÄ

Lg;O ÆÎâ ÒâÕËÍÓÂÕÐÑ ÄÞÓÑÉÆÇÐÐÞØ ÂÕÑÏÐÑÌ (d) Ë ËÍÑÔÂàÆÓË-
ÚÇÔÍÑÌ (h) ÑÃÑÎÑÚÇÍ ÔÑÔÕÂÄÎâáÕ 43, 66

Ld;O��3�=3, Lh; �I;Ih�=5, (19)

Õ.Ç. àÐÇÓÅËâ dN-ÕÇÓÏÑÄ ÑÒËÔÞÄÂÇÕÔâ ÕÓÇÏâ ËÐÄÂÓËÂÐÕÂÏË
(Ä ÍÂÚÇÔÕÄÇ ÍÑÕÑÓÞØ ËÔÒÑÎßÊÑÄÂÐÞ ÒÂÓÂÏÇÕÓÞ ²ÂÍÂ Add , Bdd

Ë Cdd , ÔÏ. ÕÂÃÎ. 5), Â àÐÇÓÅËâ hN-ÕÇÓÏÑÄ ì ÒâÕßá ËÐÄÂÓËÂÐ-
ÕÂÏË Hk�hh�. £ÞÓÑÉÆÇÐËÇ ÕÇÓÏÑÄ (ÔÏ. ÖÓÂÄÐÇÐËÇ (17)) ì
ÔÎÇÆÔÕÄËÇ ÕÑÅÑ, ÚÕÑ ÄÔÇ ÒâÕß ÍÑà××ËÙËÇÐÕÑÄ c�k� ÆÎâ ÕÇÓÏÂ
2T1�a� ÓÂÄÐÞ ÕÂÍÑÄÞÏÆÎâ ÕÇÓÏÂ 2T2�a� (ÔÏ. ÕÂÃÎ. 5). ©ÂÏÇÕËÏ
ÕÂÍÉÇ, ÚÕÑ ÒÇÓÄÞÇ ÕÓË ËÊ àÕËØ ÒâÕË ÍÑà××ËÙËÇÐÕÑÄ, Õ.Ç. c�0�,
c�1� Ë c�2�, ÓÂÄÐÞ ÍÑà××ËÙËÇÐÕÂÏ Ä ÓÂÊÎÑÉÇÐËË àÐÇÓÅËË ÔÑÑÕ-
ÄÇÕÔÕÄÖáÜÇÅÑ ÓÑÆËÕÇÎßÔÍÑÅÑ dN-ÕÇÓÏÂ ÒÑ ÒÂÓÂÏÇÕÓÂÏ ²ÂÍÂ
(àÕÑ ÖÔÎÑÄËÇ ÄÞÕÇÍÂÇÕ ËÊ ÑÒÓÇÆÇÎÇÐËâ ÍÑà××ËÙËÇÐÕÑÄ c�k� ÆÎâ
hN-ÕÇÓÏÂ 45), ÒÑàÕÑÏÖ àÕË ÕÓË ÍÑà××ËÙËÇÐÕÂ ØÂÓÂÍÕÇÓËÊÖáÕ
ÕÂÍÉÇ ÒÓÑËÔØÑÉÆÇÐËÇ ËÍÑÔÂàÆÓËÚÇÔÍÑÅÑ hN-ÕÇÓÏÂ.

³ÒÇÙË×ËÍÂ ÄÞÓÑÉÆÇÐËâ (17) ÔÑÔÕÑËÕ Ä ÕÑÏ, ÚÕÑ ÐÂ ÑÔÐÑÄÇ
ÆÂÐÐÞØ ÕÂÃÎ. 5 ÐÇÄÑÊÏÑÉÐÑ ÔÍÂÊÂÕß, ÍÂÍÑÌ ËÊ ÕÇÓÏÑÄ 2T1 , Õ.Ç.
2T1�a�ËÎË 2T1�b�, ÒÓÑËÔØÑÆËÕËÊ ÂÕÑÏÐÑÅÑ ÕÇÓÏÂ 2PË ÍÂÍÑÌì
ËÊ ÕÇÓÏÂ 2H, ÒÑÔÍÑÎßÍÖ àÕË ÂÕÑÏÐÞÇ ÕÇÓÏÞ ÄÞÓÑÉÆÇÐÞ
(ÔÏ. ÖÓÂÄÐÇÐËÇ (16)).

´ÂÃÎËÙÂ 5. ¿ÐÇÓÅËË ÕÇÓÏÑÄ, ÄÑÊÐËÍÂáÜËØ ËÊ ÂÕÑÏÐÑÌ ÍÑÐ×ËÅÖÓÂÙËË d3 Ë ËÍÑÔÂàÆÓËÚÇÔÍÑÌ ÍÑÐ×ËÅÖÓÂÙËË h3, ÄÞÓÂÉÇÐÐÞÇ Ä ÕÇÓÏËÐÂØ
ÒÂÓÂÏÇÕÓÑÄ ²ÂÍÂ (Add , Bdd , Cdd) Ë ËÐÕÇÅÓÂÎßÐÞØ ËÐÄÂÓËÂÐÕÑÄHk�hh� ÔÑÑÕÄÇÕÔÕÄÇÐÐÑ.44 ë 46

¡ÕÑÏÐÞÌ dimL ªÍÑÔÂàÆÓËÚÇÔÍËÌ Add Bdd Cdd 7 7
(ÓÑÆËÕÇÎßÔÍËÌ) ÕÇÓÏ

ÿ
2S�1G; h3

�
ÕÇÓÏ

ÿ2S�1
L; d3

�
H 0�hh� H1�hh� H 2�hh� H 3�hh� H 4�hh�

4F 7 4G 3 715 0 715 73
4F 7 4T2 3 715 0 715 +4
4P 3 4T1 3 0 0 +35 0

2H;2 P 11, 3 2T1�a� 3 76 3 75 71
2H;2 P 11, 3 2T1�b� 3 76 3 0 +7
2H 11 2T2�a� 3 76 3 75 71
2F 7 2T2�b� 3 9 3 +50 +3

2G 9 2G�1� 3 711 3 795/4 +4
2F 7 2G�2� 3 +9 3 175/4 +0
2G 9 2H�1� 3 711 3 7122/7 731/35
2H 11 2H�2� 3 76 3 74 3/5
2D�2� 5 2H�3� 3 +3 3 185/7 9/7
2D�1� 5 2H�4� 3 +7 7 +15 +3

±ÓËÏÇÚÂÐËâ. 1. ¹ËÔÎÂ Ä ÒÑÔÎÇÆÐËØ ÒâÕË ÍÑÎÑÐÍÂØ ÕÂÃÎËÙÞ ÒÓÇÆÔÕÂÄÎâáÕ ÔÑÃÑÌ ÍÑà××ËÙËÇÐÕÞ c�k� Ä ÖÓÂÄÐÇÐËË (2) ÆÎâ àÐÇÓÅËËÿ
2S�1G; h3

�
-ÕÇÓÏÑÄ. ±ÇÓÄÞÇ ÕÓË ËÊ ÐËØ

ÿ
c�0�, c�1�, c�2�

�
ÑÒÓÇÆÇÎâáÕ ÕÂÍÉÇ àÐÇÓÅËá ÔÑÑÕÄÇÕÔÕÄÖáÜËØ (ÓÑÆËÕÇÎßÔÍËØ) ÂÕÑÏÐÞØ ÔÑÔÕÑâÐËÌ,

ÄÞÓÂÉÇÐÐÖá Ä ÕÇÓÏËÐÂØ ÒÂÓÂÏÇÕÓÑÄ ²ÂÍÂ Add , Bdd , Cdd .
2. ±ÑÎÖÉËÓÐÞÏ ÛÓË×ÕÑÏ ÄÞÆÇÎÇÐÞ ÄÞÓÑÉÆÇÐÐÞÇ ÕÇÓÏÞ. ¬ÓÂÕÐÞÇ ÕÇÓÏÞ 2T1 Ë 2T2 ËÏÇáÕ ÐÖÎÇÄÞÇ ÐÇÆËÂÅÑÐÂÎßÐÞÇ ÏÂÕÓËÚÐÞÇ
àÎÇÏÇÐÕÞ ÅÂÏËÎßÕÑÐËÂÐÂ, Õ.Ç.
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3. ¯ËÉÐËÌ ÒÓÂÄÞÌ ËÐÆÇÍÔ Ä ÔÍÑÃÍÂØ Ä ÑÃÑÊÐÂÚÇÐËË ÂÕÑÏÐÞØ
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ÿ
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�
ÕÇÓÏÑÄ ÐÖÏÇÓÖÇÕ ÍÓÂÕÐÞÇ ÕÇÓÏÞ,

ÐÇÆËÂÅÑÐÂÎßÐÞÇ ÏÂÕÓËÚÐÞÇ àÎÇÏÇÐÕÞ ÅÂÏËÎßÕÑÐËÂÐÂ ÏÇÉÆÖ ÍÑÕÑÓÞÏË ÑÕÎËÚÐÞ ÑÕ ÐÖÎâ. ¿ÕË àÎÇÏÇÐÕÞ ÒÓËÄÇÆÇÐÞ Ä ÓÂÃÑÕÂØ 45, 46.
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±ÑÔÎÇÆÖáÜËÌ ÂÐÂÎËÊ 44 ÒÓÑÃÎÇÏÞ ÒÓÑËÔØÑÉÆÇÐËâ ÕÇÓ-
ÏÑÄ 2T1�a� Ë 2T1�b� ÒÓËÄÇÎ Í ÄÇÔßÏÂ ËÐÕÇÓÇÔÐÞÏ ÓÇÊÖÎßÕÂÕÂÏ.
°ÍÂÊÂÎÑÔß, ÚÕÑ ÍÂÉÆÂâ ËÊ ÍÑÏÒÑÐÇÐÕ ÄÑÎÐÑÄÑÌ ×ÖÐÍÙËË
ÕÓÇØÍÓÂÕÐÑ ÄÞÓÑÉÆÇÐÐÑÅÑ ÂÕÑÏÐÑÅÑ ÕÇÓÏÂ 2P ÔÄâÊÂÐÂ Ô
ÔÑÑÕÄÇÕÔÕÄÖáÜËÏË ÍÑÏÒÑÐÇÐÕÂÏË ÄÑÎÐÑÄÞØ ×ÖÐÍÙËÌ ËÍÑ-
ÔÂàÆÓËÚÇÔÍËØ ÕÇÓÏÑÄ 2T1�a� Ë 2T1�b� ÔÎÇÆÖáÜËÏ ÑÃÓÂ-
ÊÑÏ:44, 45

C�2P, d3)
���
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r
C
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2T1�a�; h3

�
+

���
2

7

r
C
ÿ
2T1�b�;h3

�
. (20)

°ÆËÐÐÂÆÙÂÕß ÄÞÓÑÉÆÇÐÐÞØ ÄÑÎÐÑÄÞØ ×ÖÐÍÙËÌ, ÑÒËÔÞ-
ÄÂáÜËØ ÕÇÓÏ 2H, ÒÓË ÒÇÓÇØÑÆÇ Í ËÍÑÔÂàÆÓËÚÇÔÍÑÌ ÔËÏÏÇÕÓËË
ÓÂÔÒÂÆÂáÕÔâ ÐÂ ÕÓË ÅÓÖÒÒÞ ×ÖÐÍÙËÌ, ÔÑÑÕÄÇÕÔÕÄÖáÜËØ ÕÇÓ-
ÏÂÏ 2T1,

2T2 Ë
2H (ÔÏ. ÔÑÑÕÐÑÛÇÐËâ (18)). ¶ÖÐÍÙËË, ÔÑÑÕÄÇÕ-

ÔÕÄÖáÜËÇ ÕÇÓÏÖ 2T1, ËÏÇáÕ ÄËÆ 44, 45
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���
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ªÊ ÔÑÑÕÐÑÛÇÐËÌ (20), (21) ÄÞÕÇÍÂÇÕ ÒÓËÐÙËÒËÂÎßÐÑ ÄÂÉ-
ÐÑÇ ÔÎÇÆÔÕÄËÇ: ÄÞÓÑÉÆÇÐËÇ ÂÕÑÏÐÞØ d3-ÕÇÓÏÑÄ (16) Ë ÄÞ-
ÓÑÉÆÇÐËÇ ËÍÑÔÂàÆÓËÚÇÔÍËØ h3-ÕÇÓÏÑÄ (17) ÐÇ âÄÎâáÕÔâ
ÔÎÖÚÂÌÐÞÏË. ¥ÇÌÔÕÄËÕÇÎßÐÑ, ÒÓË ÐÂÔÕÑâÜÇÏ ÔÎÖÚÂÌÐÑÏ
ÄÞÓÑÉÆÇÐËË (ÍÑÕÑÓÑÇ, Ô ÕÑÚÍË ÊÓÇÐËâ ×ËÊËÍË, àÍÄËÄÂÎÇÐÕÐÑ
ÑÕÔÖÕÔÕÄËá ÒÑÆÑÃÐÑÅÑ ÄÞÓÑÉÆÇÐËâ) ÄÏÇÔÕÑ ÔÑÑÕÐÑÛÇÐËâ
(20) ÆÑÎÉÐÑ ËÏÇÕß ÏÇÔÕÑ ÄÊÂËÏÐÑ-ÑÆÐÑÊÐÂÚÐÑÇ ÔÑÑÕÄÇÕÔÕÄËÇ
ÏÇÉÆÖ ÄÑÎÐÑÄÞÏË ×ÖÐÍÙËâÏË ÂÕÑÏÐÑÅÑ (ÓÑÆËÕÇÎßÔÍÑÅÑ)
ÕÇÓÏÂ 2P Ë ÔÑÑÕÄÇÕÔÕÄÖáÜÇÅÑ ÇÏÖ ÇÆËÐÔÕÄÇÐÐÑÅÑ ËÍÑÔÂàÆÓË-
ÚÇÔÍÑÅÑ ÕÇÓÏÂ 2T1.{

µÚËÕÞÄÂâ ÐÇÑÃÞÚÐÑÔÕß äÔÎÖÚÂÌÐÑÅÑã ÄÞÓÑÉÆÇÐËâ Ë
ÑÕÔÖÕÔÕÄËÇ ÍÂÍÑÌ-ÎËÃÑ âÔÐÑÔÕË Ä ÒÑÐËÏÂÐËË ×ËÊËÍË àÕÑÅÑ
âÄÎÇÐËâ, ÂÄÕÑÓÞ ÓÂÃÑÕ 47, 70, 71 ÒÓÑÄÇÎË ÐÇÊÂÄËÔËÏÖá ÒÓÑ-
ÄÇÓÍÖ ÄÞÓÑÉÆÇÐËÌ (15) Ë (17) ì ÒÖÕÇÏ ÒÓâÏÑÅÑ ÍÄÂÐÕÑÄÑØË-
ÏËÚÇÔÍÑÅÑ ÓÂÔÚÇÕÂ ÔÕÓÖÍÕÖÓ ËÍÑÔÂàÆÓËÚÇÔÍÑÌ ÔËÏÏÇÕÓËË
(ÓÇÂÎßÐÞØ Ë ÏÑÆÇÎßÐÞØ), ËÏÇáÜËØ ÔÑÑÕÄÇÕÔÕÄÖáÜÖá àÎÇÍÕ-
ÓÑÐÐÖá ÍÑÐ×ËÅÖÓÂÙËá. ¥Îâ ÒÓÑÄÇÓÍË ÄÞÓÑÉÆÇÐËâ gN-ÕÇÓ-
ÏÑÄ (15) ËÔÒÑÎßÊÑÄÂÎË ÏÑÎÇÍÖÎÖ C20 Ë ËÑÐÞ Cnÿ

20 (n=1, 2) c
ÍÑÐ×ËÅÖÓÂÙËâÏË g2, g3 Ë g4 ÔÑÑÕÄÇÕÔÕÄÇÐÐÑ.47, 70 ´ÇÔÕÑÄÞÏË
ÔËÔÕÇÏÂÏË ÆÎâ ÒÓÑÄÇÓÍË ÄÞÓÑÉÆÇÐËâ h3- (h7-) ÕÇÓÏÑÄ (17)
ÔÎÖÉËÎË 71 ÍÂÕËÑÐ ×ÖÎÎÇÓÇÐÂ C3�

60 c ÍÑÐ×ËÅÖÓÂÙËÇÌ h7u Ë ÓâÆ
ÏÇÕÂÎÎÑàÐÆÑ×ÖÎÎÇÓÇÐÑÄ M@C60 Ô ÍÑÐ×ËÅÖÓÂÙËâÏË h3g Ë h7g .
¥Îâ àÕËØ ÔËÔÕÇÏ ÃÞÎË ÒÓÑÄÇÆÇÐÞ ÐÇàÏÒËÓËÚÇÔÍËÇ ÓÂÔÚÇÕÞ
ÏÇÕÑÆÂÏË ROHF Ë ÒÑÎÐÑÅÑ ÍÑÐ×ËÅÖÓÂÙËÑÐÐÑÅÑ ÄÊÂËÏÑÆÇÌ-
ÔÕÄËâ Ä ÑÅÓÂÐËÚÇÐÐÑÏ ÂÍÕËÄÐÑÏ ÒÓÑÔÕÓÂÐÔÕÄÇ (Full Conégu-
ration Interaction in the Restricted Active Space (FCI RAS)).
¡ÍÕËÄÐÑÇ ÒÓÑÔÕÓÂÐÔÕÄÑ Ä ÏÇÕÑÆÇ FCI RAS ÄÍÎáÚÂÎÑ ÄÔÇ
àÎÇÍÕÓÑÐÞ Ë ÑÓÃËÕÂÎË ÔÑÑÕÄÇÕÔÕÄÖáÜÇÌ ÑÕÍÓÞÕÑÌ
ÑÃÑÎÑÚÍË gN, Â ÆÄÇ ÆÓÖÅËÇ ÑÃÑÎÑÚÍË (ÊÂÏÍÐÖÕÂâ Ë ÄËÓÕÖÂÎß-
ÐÂâ) ÃÞÎË ÊÂÏÑÓÑÉÇÐÞ. ±Ñ ÔÄÑÇÌ ×ËÊËÚÇÔÍÑÌ ÔÖÕË ÕÂÍÑÌ
ÒÑÆØÑÆ ÔÑÑÕÄÇÕÔÕÄÖÇÕ ÑÆÐÑÍÑÐ×ËÅÖÓÂÙËÑÐÐÑÏÖ ÒÓËÃÎËÉÇ-
ÐËá.47, 78 ¿ÕË ÓÂÔÚÇÕÞ ÒÑÎÐÑÔÕßá ÒÑÆÕÄÇÓÆËÎË ×ÂÍÕ ÄÞÓÑÉ-
ÆÇÐËâ ÕÇÓÏÑÄ Ä ËÍÑÔÂàÆÓËÚÇÔÍËØ gN- Ë h3-ÔËÔÕÇÏÂØ, ÄÒÇÓÄÞÇ
ÖÔÕÂÐÑÄÎÇÐÐÞÌ 43, 44 Ä ÓÂÏÍÂØ ÕÇÑÓËË ËÐÕÇÅÓÂÎßÐÞØ ËÐÄÂ-
ÓËÂÐÕÑÄ.

¶ÖÐÆÂÏÇÐÕÂÎßÐÞÌ ÂÐÂÎËÊ ÒÓÑÃÎÇÏÞ äÔÎÖÚÂÌÐÑÅÑã ÄÞ-
ÓÑÉÆÇÐËâ ÆÎâ ÄÔÇØ ÕÓÇØ ÖÍÂÊÂÐÐÞØ ÄÞÛÇ ÔÎÖÚÂÇÄ (ÔÏ. ÖÓÂÄ-
ÐÇÐËâ (15) ë (17)) ÒÓÑÄÇÆÇÐ ¥ÉÂÆÆÑÏ Ë ­Ñ Ä ÔÇÓËË ÔÕÂÕÇÌ,
ÑÒÖÃÎËÍÑÄÂÐÐÞØ Ä 1999 Å.68, 79, 80 £ àÕËØ ÓÂÃÑÕÂØ ÒÑÍÂÊÂÐÑ,

ÚÕÑ ÒÑÆÑÃÐÑÇ ÄÞÓÑÉÆÇÐËÇ ÐÇ âÄÎâÇÕÔâ ÔÎÖÚÂÌÐÞÏ, Â
ÑÃÖÔÎÑÄÎÇÐÑ ÅÎÖÃÑÍËÏË ÒÓËÚËÐÂÏË ÚËÔÕÑ ÔËÏÏÇÕÓËÌÐÑÅÑ
ØÂÓÂÍÕÇÓÂ.

¯Ç ÄÆÂÄÂâÔß Ä ÏÂÕÇÏÂÕËÚÇÔÍËÇ ÆÇÕÂÎË ÂÐÂÎËÊÂ,68, 79, 80

ÑÔÐÑÄÂÐÐÑÅÑ ÐÂ ÕÇÑÓËË ÖÐËÕÂÓÐÑÌ ÅÓÖÒÒÞ, ÑÕÏÇÕËÏ, ÚÕÑ
ÄÞÓÑÉÆÇÐËÇ ÕÇÓÏÑÄ T1 Ë T2 Ä ËÍÑÔÂàÆÓËÚÇÔÍËØ ÍÑÐ×ËÅÖÓÂ-
ÙËâØ gN Ë h3 ÒÑâÄÎâÇÕÔâ ÍÂÍ ÓÇÊÖÎßÕÂÕ ÔÖÜÇÔÕÄÑÄÂÐËâ ÆÑÒÑÎ-
ÐËÕÇÎßÐÞØ (ÔÍÓÞÕÞØ) àÎÇÏÇÐÕÑÄ ÔËÏÏÇÕÓËË Ä ÅÓÖÒÒÂØ I Ë Ih .
¿ÕË ÆÑÒÑÎÐËÕÇÎßÐÞÇ ÑÒÇÓÂÙËË ÔËÏÏÇÕÓËË ÔÑÔÕÑâÕ Ä ÒÇÓÇ-
ÔÕÂÐÑÄÍÇ ÛÇÔÕË ÑÔÇÌ ÒâÕÑÅÑ ÒÑÓâÆÍÂ. ±ÑÆÑÃÐÞÇ ÒÇÓÇÔÕÂ-
ÐÑÄÍË, ÐÇ ËÊÏÇÐâáÜËÇ ÔÕÓÖÍÕÖÓÖ ÏÑÎÇÍÖÎÞ, ÐÇ ÆÑÔÕËÅÂáÕÔâ
ÑÃÞÚÐÞÏË ÑÒÇÓÂÙËâÏË ÔËÏÏÇÕÓËË Ä ÅÓÖÒÒÂØ I Ë Ih , ÐÑ ËØ
ÓÂÔÔÏÑÕÓÇÐËÇ ÔÕÂÐÑÄËÕÔâ ÇÔÕÇÔÕÄÇÐÐÞÏ ÒÓË ÔÑÄÏÇÔÕÐÑÏ ÂÐÂ-
ÎËÊÇ ÆÂÐÐÞØ ÅÓÖÒÒ Ë ÅÓÖÒÒ ÃÑÎÇÇ ÄÞÔÑÍÑÌ ÔËÏÏÇÕÓËË.
£ ÓÂÏÍÂØ ÕÂÍÑÅÑ ÒÑÆØÑÆÂ ÔËÏÏÇÕÓËâ ÑÃÔÖÉÆÂÇÏÞØ (ÄÞÓÑÉ-
ÆÇÐÐÞØ) ÒÇÓÇÔÕÂÐÑÄÑÍ ÏÑÉÇÕ ÃÞÕß ÔÄâÊÂÐÂ Ô ÔËÏÏÇÕÓËÇÌ
ËÍÑÔÂàÆÓËÚÇÔÍËØ ÕÇÓÏÑÄ Ä ÖÓÂÄÐÇÐËâØ (15) Ë (17).

°ÕÏÇÕËÏ ÕÂÍÉÇ ÐÇÍÑÕÑÓÞÇ ÔÎÇÆÔÕÄËâ ËÊ ÂÐÂÎËÊÂ, ÒÓÑÄÇ-
ÆÇÐÐÑÅÑ¥ÉÂÆÆÑÏË­Ñ.±ÇÓÄÑÇ ÔÑÔÕÑËÕ Ä ÕÑÏ, ÚÕÑ ÕÇÑÓÇÕËÍÑ-
ÅÓÖÒÒÑÄÑÌ ÒÑÆØÑÆ 68, 79, 80 ÑÔÐÑÄÂÐ (ÐÇâÄÐÑ) ÐÂ ÑÆÐÑÍÑÐ×ËÅÖ-
ÓÂÙËÑÐÐÑÏ ÒÓËÃÎËÉÇÐËË. ªÊ àÕÑÅÑ ÔÎÇÆÖÇÕ, ÚÕÑ ÄÞÓÑÉÆÇÐËÇ
ÔÑÔÕÑâÐËÌ Ä ÖÓÂÄÐÇÐËâØ (15) Ë (17) âÄÎâÇÕÔâ ÕÑÚÐÞÏ (ÔÕÓÑÅÑ
ÆÑÍÂÊÂÐÐÞÏ) ÓÇÊÖÎßÕÂÕÑÏ ÕÑÎßÍÑ Ä ÓÂÏÍÂØ ÑÆÐÑÍÑÐ×ËÅÖÓÂ-
ÙËÑÐÐÑÅÑ ÒÓËÃÎËÉÇÐËâ.

£ÕÑÓÑÇ ÊÂÍÎáÚÂÇÕÔâ Ä ÕÑÏ, ÚÕÑ ÂÐÂÎËÊ ¥ÉÂÆÆÂ Ë ­Ñ ÒÓË
ÄÔÇÌ ÇÅÑ ×ÖÐÆÂÏÇÐÕÂÎßÐÑÔÕË ÐÇ ÓÇÛÂÇÕ ÒÓÑÃÎÇÏÞ äÔÎÖÚÂÌ-
ÐÑÅÑã ÄÞÓÑÉÆÇÐËâ Ä ÙÇÎÑÏ. ªÏÇÇÕÔâ ÓâÆ ÔËÔÕÇÏ, Ä ÍÑÕÑÓÞØ
äÔÎÖÚÂÌÐÑã ÄÞÓÑÉÆÇÐÞ ÕÇÓÏÞ ÓÂÊÎËÚÐÑÌ ÔÒËÐÑÄÑÌ (ÐÇ ÒÓÑ-
ÔÕÓÂÐÔÕÄÇÐÐÑÌ) ÔËÏÏÇÕÓËË. ±ÓËÏÇÓÑÏ âÄÎâÇÕÔâ ÄÞÓÑÉÆÇÐËÇ
ÕÇÓÏÑÄ ÎËÐÇÌÐÑÌ ÏÑÎÇÍÖÎÞ ÔËÏÏÇÕÓËË D? h,81
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¥ÓÖÅÑÌ ÒÓËÏÇÓ ì ÄÞÓÑÉÆÇÐËÇ ÕÇÓÏÑÄ Ä ÓÂÔÔÏÑÕÓÇÐÐÑÏ
ÄÞÛÇ ÔÎÖÚÂÇ ÍÑÐ×ËÅÖÓÂÙËË �10�N Ä ÑÓÕÑÅÑÐÂÎßÐÑÌ ÅÓÖÒÒÇ
O��4� (ÔÏ.48)

E
ÿ
1�22�; �10�4� � E

ÿ
3�11�; �10�4�, (23)

(ÔÏ. ÕÂÃÎ. 4). ¯ÂÔÍÑÎßÍÑ ËÊÄÇÔÕÐÑ ÂÄÕÑÓÂÏ ÑÃÊÑÓÂ, ÒÑÆÑÃÐÞÇ
ÔÎÖÚÂË ÄÞÓÑÉÆÇÐËâ ÓÂÐÇÇ Ä ÎËÕÇÓÂÕÖÓÇ ÐÇ ÂÐÂÎËÊËÓÑÄÂÎË.

°ÕÏÇÕËÏ, ÚÕÑ ÒÑÏËÏÑ äÔÎÖÚÂÌÐÑÅÑã ÄÞÓÑÉÆÇÐËâ ÕÇÓÏÑÄ
(ÔÏ. ÖÓÂÄÐÇÐËâ (15) Ë (17)), àÐÇÓÅÇÕËÚÇÔÍËÇ ÔÒÇÍÕÓÞ gN- Ë
hN-ÔÑÔÕÑâÐËÌ ØÂÓÂÍÕÇÓËÊÖáÕÔâ ÕÂÍÉÇ ÓâÆÑÏ ÆÓÖÅËØ ÑÔÑÃÇÐ-
ÐÑÔÕÇÌ. £ ÚÂÔÕÐÑÔÕË, ËÊ ÕÂÃÎ. 3 ÔÎÇÆÖÇÕ, ÚÕÑ ÂÃÔÑÎáÕÐÂâ
ÄÇÎËÚËÐÂ àÐÇÓÅÇÕËÚÇÔÍÑÌ ÜÇÎË ÏÇÉÆÖ ÕÇÓÏÂÏË
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ÑÆËÐÂÍÑÄÂ ÆÎâ ÓÂÊÎËÚÐÞØ ÍÑÐ×ËÅÖÓÂÙËÌ gN, ÐÑ

ÏÇÐâÇÕ ÔÄÑÌ ÊÐÂÍ Ä ÊÂÄËÔËÏÑÔÕË ÑÕ ÚËÔÎÂ àÎÇÍÕÓÑÐÑÄ N Ë
ÏÖÎßÕËÒÎÇÕÐÑÔÕË (2S+1):48, 68
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±ÑÆÑÃÐÑÇ ÂÎßÕÇÓÐËÓÑÄÂÐËÇ àÐÇÓÅÇÕËÚÇÔÍÑÌ ÜÇÎË ÒÑ

ÊÐÂÍÖ ÓÂÐÇÇ ÃÞÎÑ ËÊÄÇÔÕÐÑ ÕÑÎßÍÑ ÆÎâ ÂÕÑÏÑÄ (ÐÂÒÓËÏÇÓ,
ÆÎâ ÒÂÓÞ ÕÇÓÏÑÄ 4F Ë 4P Ä ÍÑÐ×ËÅÖÓÂÙËâØ d3 Ë d5).66, 76

ªÐÕÇÓÇÔ Í ÕÂÍÑÏÖ ÂÎßÕÇÓÐËÓÑÄÂÐËá Ä ÔÎÖÚÂÇ ÂÕÑÏÑÄ ÔÄâÊÂÐ
Ô ÕÇÏ, ÚÕÑ ÑÐÑ Ä ÍÂÍÑÏ-ÕÑ ÔÏÞÔÎÇ ÒÓÑÕËÄÑÓÇÚËÕ ÄÕÑÓÑÏÖ
ÒÓÂÄËÎÖ ·ÖÐÆÂ,82 ÔÑÅÎÂÔÐÑ ÍÑÕÑÓÑÏÖ ÕÇÓÏ Ô ÐÂËÃÑÎßÛËÏ
ÑÓÃËÕÂÎßÐÞÏ ÍÄÂÐÕÑÄÞÏ ÚËÔÎÑÏ L ËÏÇÇÕ ÐÂËÏÇÐßÛÖá àÐÇÓ-
ÅËá ÔÓÇÆË ÄÔÇØ ÕÇÓÏÑÄ Ô ÑÆËÐÂÍÑÄÑÌ ÔÒËÐÑÄÑÌ ÏÖÎßÕËÒÎÇÕ-
ÐÑÔÕßá. ¡ÎßÕÇÓÐËÓÑÄÂÐËÇ ÒÑ ÊÐÂÍÖ àÐÇÓÅÇÕËÚÇÔÍÑÌ ÜÇÎË
ÏÇÉÆÖ ÂÕÑÏÐÞÏË ÕÇÓÏÂÏË 4F Ë 4P ÑÊÐÂÚÂÇÕ, ÚÕÑ ÕÇÓÏ Ô

{ °ÕÏÇÕËÏ ÕÂÍÉÇ, ÚÕÑ ØÑÕâ ÚËÔÎÇÐÐÞÇ ÊÐÂÚÇÐËâ ÍÑà××ËÙËÇÐÕÑÄ Ä
ÔÑÑÕÐÑÛÇÐËË (20) ÑÒÓÇÆÇÎâáÕÔâ ËÊ ÂÐÂÎËÊÂ ÄÑÎÐÑÄÞØ ×ÖÐÍÙËÌ
ÑÆÐÑÊÐÂÚÐÑ, ÐÑ ÒÓÑËÔØÑÉÆÇÐËÇ Ë ×ËÊËÚÇÔÍËÌ ÔÏÞÔÎ ËÏÇÐÐÑ ÕÂÍËØ
ÊÐÂÚÇÐËÌ, Â ËÏÇÐÐÑ

��������
5=7

p
Ë

��������
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p
, ÑÔÕÂáÕÔâ ÐÇâÔÐÞÏË.44, 45

µÔÒÇØË ØËÏËË 79 (9) 2010 811



ÃÑ'ÎßÛËÏL (Õ.Ç. ÕÇÓÏ 4F), ÏÑÉÇÕ ÃÞÕß ÍÂÍ ÄÞÛÇ, ÕÂÍ Ë ÐËÉÇ ÒÑ
àÐÇÓÅËË, ÚÇÏ ÕÇÓÏ 4P. ¥Îâ ÔËÔÕÇÏ ×ËÐËÕÐÑÌ ÔËÏÏÇÕÓËË
ÂÐÂÎÑÅÑÏ ÂÕÑÏÐÑÅÑ ÕÇÓÏÂ Ô ÃÑ'ÎßÛËÏ L âÄÎâÇÕÔâ ÕÇÓÏ 2S�1G
Ô ÃÑÎßÛÇÌ ÓÂÊÏÇÓÐÑÔÕßá ÐÇÒÓËÄÑÆËÏÑÅÑ ÒÓÇÆÔÕÂÄÎÇÐËâ G.

°ÕÏÇÕËÏ ÕÂÍÉÇ, ÚÕÑ Ä ÑÕÎËÚËÇ ÑÕ äÔÎÖÚÂÌÐÑÅÑã ÄÞÓÑÉÆÇ-
ÐËâ (ÔÏ. ÖÓÂÄÐÇÐËâ (15) Ë (17)) ÂÎßÕÇÓÐËÓÑÄÂÐËÇ ÕËÒÂ (24)
ÃÞÎÑ ÑÃÐÂÓÖÉÇÐÑ ÕÂÍÉÇ Ä ÏÑÎÇÍÖÎâÓÐÞØ ÔËÔÕÇÏÂØ ÃÑÎÇÇ
ÐËÊÍÑÌ ÔËÏÏÇÕÓËË, ÐÂÒÓËÏÇÓ Ä ÍÑÐ×ËÅÖÓÂÙËË tN Ä ÔËÔÕÇÏÂØ
ÍÖÃËÚÇÔÍÑÌ ÔËÏÏÇÕÓËË (Td ,Oh).75

5. ¡ÐÑÏÂÎßÐÑÇ (äÐÇ-ÃÇÕÇÄÔÍÑÇã) ÓÂÔÜÇÒÎÇÐËÇ ÕÇÓÏÑÄ

£ÞÛÇ ÃÞÎÑ ÒÑÍÂÊÂÐÑ, ÚÕÑ ÑÃÜÂâ ÔÕÓÖÍÕÖÓÂ àÐÇÓÅÇÕËÚÇÔÍÑÅÑ
ÔÒÇÍÕÓÂ gN- Ë hN-ÔÑÔÕÑâÐËÌ, ÖÔÕÂÐÑÄÎÇÐÐÂâ Ä ÓÂÏÍÂØ ÕÇÑÓËË
ËÐÕÇÅÓÂÎßÐÞØ ËÐÄÂÓËÂÐÕÑÄ,43 ë 50 ÒÑÆÕÄÇÓÉÆÂÇÕÔâ ÓÂÊÎËÚ-
ÐÞÏË ÐÇÊÂÄËÔËÏÞÏË ÔÒÑÔÑÃÂÏË. £ ÆÂÐÐÑÏ ÓÂÊÆÇÎÇ ÏÞ ÍÑÔ-
ÐÇÏÔâ ÓâÆÂ ÐÇÓÇÛÇÐÐÞØ ÒÓÑÃÎÇÏ Ä ÕÇÑÓËË ËÐÕÇÅÓÂÎßÐÞØ
ËÐÄÂÓËÂÐÕÑÄ Ë ÔÄâÊÂÐÐÞØ Ô àÕËÏ ÕÓÖÆÐÑÔÕÇÌ Ä ËÐÕÇÓÒÓÇÕÂÙËË
ÐÇÍÑÕÑÓÞØ ÒÓÇÆÔÍÂÊÂÐËÌ àÕÑÌ ÕÇÑÓËË. °ÆÐÂ ËÊ ÕÂÍËØ ÒÓÑÃÎÇÏ
ÄÑÊÐËÍÎÂ ÒÓË ÂÐÂÎËÊÇ ÓÂÔÜÇÒÎÇÐËâ ÔÇÏËÍÓÂÕÐÑ ÄÞÓÑÉÆÇÐ-
ÐÑÅÑ ÂÕÑÏÐÑÅÑ ÕÇÓÏÂ

ÿ
2S�1F;dN

�
Ä ËÍÑÔÂàÆÓËÚÇÔÍÑÏ ÒÑÎÇ,ÿ

2S�1F; dN
� ÿ

2S�1T2;h
N�� ÿ2S�1G; hN�. (25)

´ÇÑÓËâ ËÐÕÇÅÓÂÎßÐÞØ ËÐÄÂÓËÂÐÕÑÄ ÒÓÇÆÔÍÂÊÞÄÂÇÕ ÂÐÑ-
ÏÂÎßÐÞÌ ØÂÓÂÍÕÇÓ àÕÑÅÑ ÓÂÔÜÇÒÎÇÐËâ ÒÓËN=5 (ÕÂÃÎ. 6). ªÊ
ÆÂÐÐÞØ àÕÑÌ ÕÂÃÎËÙÞ ÔÎÇÆÖÇÕ, ÚÕÑ ÓÂÔÜÇÒÎÇÐËÇ ÂÕÑÏÐÞØ
ÕÇÓÏÑÄ

ÿ
2S�1F; dN

�
ÒÓÑËÔØÑÆËÕ ÐÂ ËÐÄÂÓËÂÐÕÇH 4�hh�. (£ÞÓÂ-

ÉÂâÔß ÃÑÎÇÇ ÔÕÓÑÅÑ, ÑÃÔÖÉÆÂÇÏÑÇ ÓÂÔÜÇÒÎÇÐËÇ ÑÃÖÔÎÑÄÎÇÐÑ
ÕÇÏË ÍÑÏÒÑÐÇÐÕÂÏË àÎÇÍÕÓÑÔÕÂÕËÚÇÔÍÑÅÑ ÒÑÎâ ËÍÑÔÂàÆÓËÚÇ-
ÔÍÑÌ ÔËÏÏÇÕÓËË, ÄÍÎÂÆ ÍÑÕÑÓÞØ Ä àÐÇÓÅËá ÓÂÔÜÇÒÎÇÐÐÞØ
hN-ÕÇÓÏÑÄ ÑÒËÔÞÄÂÇÕÔâ ÄÇÎËÚËÐÑÌ c�4�6H 4�hh�.) £ ÔÑÑÕÄÇÕ-
ÔÕÄËË Ô ÑÃÜËÏ ÒÓËÐÙËÒÑÏ ÓÂÔÜÇÒÎÇÐËâ ÕÇÓÏÑÄ Ä àÎÇÍÕÓÑ-
ÔÕÂÕËÚÇÔÍÑÏ ÒÑÎÇ,72 ÆÑÎÉÐÂ ÔÑØÓÂÐâÕßÔâ ÔÓÇÆÐââ àÐÇÓÅËâ
(ÙÇÐÕÓ ÕâÉÇÔÕË) ÓÂÔÜÇÒÎÇÐÐÞØ ÕÇÓÏÑÄ (ÔÏ. ÕÂÍÉÇ ÖÓÂÄÐÇ-
ÐËÇ (13) Ë ÔÑÑÕÄÇÕÔÕÄÖáÜËÌ ÕÇÍÔÕ). ±ÓËÏÇÐËÕÇÎßÐÑ Í ÓÂÔ-
ÔÏÂÕÓËÄÂÇÏÑÏÖ ÔÎÖÚÂá (ÓÂÔÜÇÒÎÇÐËÇ (25)) ÔÓÇÆÐââ àÐÇÓÅËâ
ÓÂÔÜÇÒÎÇÐÐÞØ ÕÇÓÏÑÄ 2S�1T2 Ë

2S�1G, ÑÃÑÊÐÂÚÂÇÏÂâ ÐËÉÇ ÍÂÍ
Eav�N�, ÓÂÄÐÂ

Eav�N� �
3E
ÿ
2S�1T2;h

N� � 4E
ÿ
2S�1G; hN

�
7

, (26)

ÅÆÇ ÚËÔÎÂ 3, 4 Ë 7ì ÍÓÂÕÐÑÔÕË ÄÞÓÑÉÆÇÐËâ ÔÑÑÕÄÇÕÔÕÄÖáÜËØ
ÕÇÓÏÑÄ. ±ÑÔÍÑÎßÍÖ ÓÂÔÜÇÒÎÇÐËÇ ÕÇÓÏÑÄ ÒÓÑËÔØÑÆËÕ ÐÂ ËÐÄÂ-
ÓËÂÐÕÇ H4�hh�, ÒÑÎÑÉÇÐËÇ ÕÇÓÏÑÄ 2S�1T2 Ë 2S�1G ÐÂ àÐÇÓ-
ÅÇÕËÚÇÔÍÑÌ ÛÍÂÎÇ ÑÕÐÑÔËÕÇÎßÐÑ ÔÓÇÆÐÇÌ àÐÇÓÅËË (26)
ÑÒÓÇÆÇÎâÇÕÔâ ÔÑÑÕÄÇÕÔÕÄÖáÜËÏË ÍÑà××ËÙËÇÐÕÂÏË c�4�, ÍÑÕÑ-
ÓÞÇ ÆÑÎÉÐÞ ÖÆÑÄÎÇÕÄÑÓâÕß ÖÔÎÑÄËá

c�4��Eav�N�� �
3 c�4�

ÿ
2S�1T2;h

N
�� 4 c�4�

ÿ
2S�1G;hN

�
7

� 0. (27)

¬ÂÍ ÄËÆÐÑ ËÊ ÕÂÃÎ. 6, ÖÔÎÑÄËÇ (27) ÄÞÒÑÎÐâÇÕÔâ ÒÓËN=2
Ë 3, ÐÑ ÐÇ ÄÞÒÑÎÐâÇÕÔâ ÒÓË N=5, ÆÎâ ÍÑÕÑÓÑÅÑ

c�4�
ÿ
Eav�5�

� � 3�ÿ1� � 4��6�
7

=3. (28)

±ÑÔÎÇÆÐÇÇ ÑÊÐÂÚÂÇÕ, ÚÕÑ ÙÇÐÕÓ ÕâÉÇÔÕË ÓÂÔÜÇÒÎÇÐÐÞØ
ÕÇÓÏÑÄ 2S�1T2 Ë 2S�1G ÐÇ ÔÑÄÒÂÆÂÇÕ Ô ÇÅÑ ÕÇÑÓÇÕËÚÇÔÍËÏ
ÒÑÎÑÉÇÐËÇÏ ÐÂ àÐÇÓÅÇÕËÚÇÔÍÑÌ ÛÍÂÎÇ.

¿ÕÑÕ ÒÂÓÂÆÑÍÔÂÎßÐÞÌ ÓÇÊÖÎßÕÂÕ, ÄÒÇÓÄÞÇ ÒÑÎÖÚÇÐÐÞÌ Ä
ÓÂÃÑÕÇ 45 ÃÞÎ ÐÂÊÄÂÐ äÐÇ-ÃÇÕÇÄÔÍËÏã ÓÂÔÜÇÒÎÇÐËÇÏ.50 ±Ñ-
ÔÍÑÎßÍÖ ×ËÊËÚÇÔÍËÌ ÔÏÞÔÎ ÕÂÍÑÅÑ ÓÂÔÜÇÒÎÇÐËâ ÐÇâÔÇÐ, ÃÞÎË
ÒÓÇÆÒÓËÐâÕÞ ÒÑÒÞÕÍË ÇÅÑ ÒÓÑÄÇÓÍË ÐÇÊÂÄËÔËÏÞÏË ÔÒÑÔÑ-
ÃÂÏË.

¿ÐÇÓÅÇÕËÚÇÔÍËÌ ÔÒÇÍÕÓ hN-ÔÑÔÕÑâÐËÌ, ÂÐÂÎÑÅËÚÐÞÌ ÒÓË-
ÄÇÆÇÐÐÞÏ ÄÞÛÇ (ÔÏ. ÕÂÃÎ. 5 Ë 6), ÃÞÎ ÒÑÎÖÚÇÐ ÒÑÊÆÐÇÇ Ä
ÓÂÃÑÕÇ 83. ±ÓÇÆÔÕÂÄÎâÎÑÔß ÇÔÕÇÔÕÄÇÐÐÞÏ ËÔÒÑÎßÊÑÄÂÕß ÆÂÐ-
ÐÞÇ ÓÂÃÑÕÞ 83 ÆÎâ ÒÓÑÄÇÓÍË ÓÂÄÇÐÔÕÄÂ (28). ¬ ÔÑÉÂÎÇÐËá,
ÒÓâÏÑÇ ÔÑÒÑÔÕÂÄÎÇÐËÇ ÆÄÖØ ÅÓÖÒÒ ÆÂÐÐÞØ 45, 83 ÐÇ ÒÑÊÄÑÎËÎÑ
ÒÓÑÆÄËÐÖÕßÔâ Ä ÒÑÐËÏÂÐËË ÓÇÊÖÎßÕÂÕÂ (28). ¢ÑÎÇÇ ÕÑÅÑ, àÕÑ
ÔÑÒÑÔÕÂÄÎÇÐËÇ ÒÑÍÂÊÂÎÑ, ÚÕÑ àÐÇÓÅÇÕËÚÇÔÍËÌ ÔÒÇÍÕÓ 83 ÐÇ
âÄÎâÇÕÔâ ÒÓËÄÇÆÇÐÐÞÏ ÒÑ ÔËÏÏÇÕÓËË. µÚËÕÞÄÂâ ÒÓËÐÙË-
ÒËÂÎßÐÖá ÄÂÉÐÑÔÕß àÕÑÅÑ ÏÑÏÇÐÕÂ Ä ÕÇÑÓËË ËÐÕÇÅÓÂÎßÐÞØ
ËÐÄÂÓËÂÐÕÑÄ, ÑÔÕÂÐÑÄËÏÔâ ÐÂ ÐÇÏ ÒÑÆÓÑÃÐÇÇ. ªÐÄÂÓËÂÐÕÞ
Hk�hh� Ë ÒÂÓÂÏÇÕÓÞ ²ÂÍÂ (ÔÏ. ÕÂÃÎ. 5 Ë 6) ÔÄâÊÂÐÞ ÔÎÇÆÖá-
ÜËÏ ÑÃÓÂÊÑÏ:

H0�hh� Add , (29)

H1�hh� Bdd,

H2�hh� Cdd,

H3�hh� 0,

H4�hh� 0.

¥ÄÂ ÒÑÔÎÇÆÐËÇ ÔÑÑÕÐÑÛÇÐËâ ÒÑÍÂÊÞÄÂáÕ, ÚÕÑ ËÐÄÂÓËÂÐÕÞ
Hk�hh� Ô k=3 Ë 4 âÄÎâáÕÔâ ØÂÓÂÍÕÇÓËÔÕËÚÇÔÍËÏË ÕÑÎßÍÑ ÆÎâ
ÐÇÒÓËÄÑÆËÏÑÅÑ ÒÓÇÆÔÕÂÄÎÇÐËâ h (I, Ih) Ë ÐÇ ËÏÇáÕ ÂÐÂÎÑÅÂ
(ËÔÚÇÊÂáÕ) Ä ÂÕÑÏÇ.

£ ÓÂÃÑÕÇ 83 àÐÇÓÅËË hN-ÕÇÓÏÑÄ ÄÞÓÂÉÇÐÞ Ä ÕÇÓÏËÐÂØ
ÐÇÍÑÕÑÓÞØ ÒÂÓÂÏÇÕÓÑÄ, ÍÑÕÑÓÞÇ ÏÞ ÑÃÑÊÐÂÚËÏ ÊÆÇÔß ÍÂÍ Tk

(k=1ë5) (ÔÏ. ÕÂÃÎ. 8 Ä ÔÕÂÕßÇ 83). °ÕÏÇÕËÏ ÄÐÂÚÂÎÇ, ÚÕÑ
àÐÇÓÅËË ÕÇÓÏÑÄ Ä ÓÂÃÑÕÇ 83 ÑÕÔÚËÕÞÄÂÎË ÑÕ ÔÓÇÆÐÇÌ àÐÇÓÅËË
ÍÑÐ×ËÅÖÓÂÙËË, ÒÑàÕÑÏÖ ÒÂÓÂÏÇÕÓ T1 Ë ÔÑÑÕÄÇÕÔÕÄÖáÜËÌ
ÄÍÎÂÆ Ä àÐÇÓÅËá ÕÇÓÏÂ Ä ÓÂÃÑÕÇ 83 âÄÐÞÏ ÑÃÓÂÊÑÏ ÐÇ ×ËÅÖÓË-
ÓÑÄÂÎË (ÒÑÆÑÃÐÑÇ ÑÒÓÇÆÇÎÇÐËÇ àÐÇÓÅËË ÕÇÓÏÂ ÓÂÐÇÇ ËÔÒÑÎß-
ÊÑÄÂÎ ³ÎàÕÇÓ 66). ¯ÇÒÑÔÓÇÆÔÕÄÇÐÐÂâ ÔÄâÊß ÏÑÎÇÍÖÎâÓÐÞØ
ÒÂÓÂÏÇÕÓÑÄ Tk Ô ÂÕÑÏÐÞÏË ÒÂÓÂÏÇÕÓÂÏË ²ÂÍÂ ËÎË ËÐÕÇÅÓÂ-
ÎÂÏË ³ÎàÕÇÓÂ F k�dd� Ä ÓÂÃÑÕÇ 83 ÐÇ ÑÃÔÖÉÆÂÎÂÔß, ÐÑ ÕÇÏ ÐÇ
ÏÇÐÇÇ àÕÖ ÔÄâÊß ÎÇÅÍÑ ÖÔÕÂÐÑÄËÕß, ËÔÒÑÎßÊÖâ ÒÑÎÖÚÇÐÐÞÇ
ÂÄÕÑÓÂÏË àÕÑÌ ÓÂÃÑÕÞ ÄÞÓÂÉÇÐËâ ÆÎâ àÐÇÓÅËË. ¯ÂÒÓËÏÇÓ,
ÓÂÊÐÑÔÕß àÐÇÓÅËÌ ÕÇÓÏÑÄ 3G �h2) Ë 3T2 �h2) ÒÑ ÆÂÐÐÞÏ
ÓÂÃÑÕÞ 83 ÓÂÄÐÂ (5T275T4 +3

���
5
p

T5)/6. ±ÑÔÍÑÎßÍÖ àÕË
ÕÇÓÏÞ ÒÓÑËÔØÑÆâÕ ËÊ ÑÆÐÑÅÑ Ë ÕÑÅÑ ÉÇ ÂÕÑÏÐÑÅÑ ÕÇÓÏÂ
3F (d2), ÒÓË ÑÙÇÐÍÇ àÐÇÓÅËË ÒÑÔÎÇÆÐÇÅÑ (Ä ÕÇÓÏËÐÂØ Tk)

´ÂÃÎËÙÂ 6. ¡ÐÑÏÂÎßÐÑÇ ÓÂÔÜÇÒÎÇÐËÇ ÂÕÑÏÐÞØ ÕÇÓÏÑÄ
ÿ
2S�1F; dN

�
Ä ËÍÑÔÂàÆÓËÚÇÔÍÑÏ ÒÑÎÇ.45, 46

N dN hN Add Bdd Cdd 7 7
(I, Ih)

H 0�hh� H1�hh� H 2�hh� H 3�hh� H 4�hh�

2 3F 3G 1 ë8 0 ë15 ë3
3T2 1 ë8 0 ë15 +4

3 4F 4G 3 ë15 0 ë15 ë3
4T2 3 ë15 0 ë15 +4

5 4F 4G�2� 10 ë13 7 30 +6
4T2 10 ë13 7 30 71

±ÓËÏÇÚÂÐËÇ. £ ÍÑÐ×ËÅÖÓÂÙËË h5 ËÏÇáÕÔâ ÆÄÂ ÕÇÓÏÂ ÑÆËÐÂÍÑÄÑÌ
ÔËÏÏÇÕÓËË 4G (dimG=4): 4G�1� Ë

4G�2�. ±ÇÓÄÞÌ ËÊ ÐËØ ÒÓÑËÔ-
ØÑÆËÕ ËÊ ÂÕÑÏÐÑÅÑ ÕÇÓÏÂ 4G (d5), ËÏÇáÜÇÅÑ ÍÓÂÕÐÑÔÕß ÄÞÓÑÉÆÇ-
ÐËâ dimG=9, ÄÕÑÓÑÌ ì ËÊ ÕÇÓÏÂ 4F (d5). ªÍÑÔÂàÆÓËÚÇÔÍËÇ
ÕÇÓÏÞ 4G�1� Ë

4G�2� ËÏÇáÕ ÐÖÎÇÄÑÌ ÐÇÆËÂÅÑÐÂÎßÐÞÌ ÏÂÕÓËÚÐÞÌ
àÎÇÏÇÐÕ ÅÂÏËÎßÕÑÐËÂÐÂ, Õ.Ç.


4
G�1�jĤ j4G�2�

�
=0.

812 ¡.£.¯ËÍÑÎÂÇÄ, ¢.¯.±ÎÂØÖÕËÐ



ÖÍÂÊÂÐÐÂâ ÓÂÊÐÑÔÕß ÆÑÎÉÐÂ ÃÞÕß ÓÂÄÐÂ ÐÖÎá. C ËÔÒÑÎßÊÑÄÂ-
ÐËÇÏ àÕÑÅÑ Ë ÆÓÖÅËØ ÂÐÂÎÑÅËÚÐÞØ ÖÔÎÑÄËÌ ÃÞÎË ÒÑÎÖÚÇÐÞ
ÔÎÇÆÖáÜËÇ ÔÑÑÕÐÑÛÇÐËâ ÏÇÉÆÖ Tk Ë ÒÂÓÂÏÇÕÓÂÏË ²ÂÍÂ:

T1 5Add +7Cdd , (30)

T2 2Cdd ,

T3 5Bdd +2Cdd ,

T4 9Bdd +2Cdd ,

T5 3
���
5
p

Bdd .

¥ÂÐÐÞÇ ÔÑÑÕÐÑÛÇÐËâ Ô ÑÚÇÄËÆÐÑÔÕßá ÒÑÍÂÊÞÄÂáÕ, ÚÕÑ
ÒÂÓÂÏÇÕÓÞTk ËÊ ÓÂÃÑÕÞ 83 ÐÇ âÄÎâáÕÔâ ØÂÓÂÍÕÇÓËÔÕËÚÇÔÍËÏË
ÆÎâ ËÍÑÔÂàÆÓËÚÇÔÍÑÌ ÔËÏÏÇÕÓËË (ËÐÞÏË ÔÎÑÄÂÏË, ÐÇ
âÄÎâáÕÔâ ÒÓËÄÇÆÇÐÐÞÏË ÒÑ ÔËÏÏÇÕÓËË). £ ÔËÎÖ àÕÑÅÑ ÓÇ-
ÊÖÎßÕÂÕÞ ÓÂÃÑÕÞ 83 ÐÇ ÏÑÅÖÕ ËÔÒÑÎßÊÑÄÂÕßÔâ ÆÎâ ÂÐÂÎËÊÂ
ÓÂÔÜÇÒÎÇÐËâ ÂÕÑÏÐÞØ dN-ÕÇÓÏÑÄ Ä ËÍÑÔÂàÆÓËÚÇÔÍÑÏ ÒÑÎÇ.

³ ÙÇÎßá ÒÓÑÄÇÓÍË ÓÇÊÖÎßÕÂÕÂ (28) ÒÓÑÄÇÆÇÐÞ ÕÂÍÉÇ ÒÓâ-
ÏÞÇ ÍÄÂÐÕÑÄÑØËÏËÚÇÔÍËÇ ÓÂÔÚÇÕÞ ÒÑÆØÑÆâÜËØ ÔÕÓÖÍÕÖÓ ËÍÑ-
ÔÂàÆÓËÚÇÔÍÑÌ ÔËÏÏÇÕÓËË.71 £ ÍÂÚÇÔÕÄÇ ÕÂÍÑÄÞØ ËÔÒÑÎßÊÑÄÂÎË
ÏÇÕÂÎÎÑàÐÆÑ×ÖÎÎÇÓÇÐÞM@C60 (M=Cr,Mn, Fe) Ë ËØ ËÑÐÞ Ô
àÎÇÍÕÓÑÐÐÑÌ ÍÑÐ×ËÅÖÓÂÙËÇÌ h5g . ²ÂÔÚÇÕÞ ÒÓÑÄÑÆËÎË ÏÇÕÑ-
ÆÂÏË ROHF Ë FCI-RAS. ¡ÐÂÎËÊ ÓÇÊÖÎßÕÂÕÑÄ ËÔÔÎÇÆÑÄÂÐËâ 71

ÒÑÍÂÊÂÎ ÑÆÐÂÍÑ, ÚÕÑ ÒÓË ÓÇÂÎßÐÑÌ ÅÇÑÏÇÕÓËË ÏÇÕÂÎÎÑàÐÆÑ-
×ÖÎÎÇÓÇÐÑÄ (RM7C=3.54�A) ÓÂÔÜÇÒÎÇÐËâ dN-ÕÇÓÏÑÄ ÙÇÐÕ-
ÓÂÎßÐÑÅÑ ÂÕÑÏÂ ÐÇ ÒÓÑËÔØÑÆËÕ ì ËÊ-ÊÂ ÔÎÂÃÑÔÕË àÎÇÍÕÓÑÔÕÂ-
ÕËÚÇÔÍÑÅÑ ÒÑÎâ ÐÂ ÂÕÑÏÇ ÏÇÕÂÎÎÂ, ÔÑÊÆÂÄÂÇÏÑÅÑ ×ÖÎÎÇÓÇÐÑ-
ÄÑÌ Ô×ÇÓÑÌ. °ÚÇÐß ÔÎÂÃÑÇ ÓÂÔÜÇÒÎÇÐËÇ ËÏÇÇÕ ÏÇÔÕÑ ÕÑÎßÍÑ
ÒÓË ÔËÎßÐÑÏ ÔÉÂÕËË ×ÖÎÎÇÓÇÐÂ (RM7C=2.5�A), ÑÆÐÂÍÑ ÄÇÎË-
ÚËÐÂ àÕÑÅÑ ÓÂÔÜÇÒÎÇÐËâ (*1 ÔÏ71) ÐÂØÑÆËÕÔâ ÐÂ ÖÓÑÄÐÇ
ÒÑÅÓÇÛÐÑÔÕË ÄÞÚËÔÎÇÐËâ ÔÂÏÑÅÑ ÍÄÂÐÕÑÄÑØËÏËÚÇÔÍÑÅÑ ÓÂÔ-
ÚÇÕÂ.

£ ÊÂÍÎáÚÇÐËÇ ÑÕÏÇÕËÏ, ÚÕÑ ØÑÕâ ÔÑ ÄÓÇÏÇÐË ÒÖÃÎËÍÂÙËË Ä
ÓÂÃÑÕÇ 45 ÓÇÊÖÎßÕÂÕÂ (28) ÒÓÑÛÎÑ ÖÉÇ 10 ÎÇÕ, ÍÂÍËØ-ÎËÃÑ
ÖÃÇÆËÕÇÎßÐÞØ ÒÑÆÕÄÇÓÉÆÇÐËÌ ËÎË ÑÒÓÑÄÇÓÉÇÐËÌ ÇÅÑ Ä ÎËÕÇ-
ÓÂÕÖÓÇ ÐÇ ÃÞÎÑ, ÒÑàÕÑÏÖ ÄÑÒÓÑÔ Ñ ÄÑÊÏÑÉÐÑÔÕË äÐÇ-ÃÇÕÇÄ-
ÔÍÑÅÑã ÓÂÔÜÇÒÎÇÐËâ ÑÔÕÂÇÕÔâ ÑÕÍÓÞÕÞÏ.

III. ²ÂÊÎÑÉÇÐËÇ ÏÑÎÇÍÖÎâÓÐÞØ ÑÓÃËÕÂÎÇÌ
×ÖÎÎÇÓÇÐÂ C60 Ä ÓâÆ ÒÑ Ô×ÇÓËÚÇÔÍËÏ
ÅÂÓÏÑÐËÍÂÏ

£ àÕÑÏ ÓÂÊÆÇÎÇ ÑÃÔÖÉÆÂÇÕÔâ ÓÂÊÎÑÉÇÐËÇÏÑÎÇÍÖÎâÓÐÞØ ÑÓÃË-
ÕÂÎÇÌ p-ÕËÒÂ ×ÖÎÎÇÓÇÐÂ C60 Ä ÓâÆ ÒÑ Ô×ÇÓËÚÇÔÍËÏ ÅÂÓÏÑÐË-
ÍÂÏ. ³ÚËÕÂÇÕÔâ, ÚÕÑ ÐÂËÃÑÎßÛËÌ ÄÍÎÂÆ Ä ÄÇÓØÐáá
ÊÂÒÑÎÐÇÐÐÖá ÏÑÎÇÍÖÎâÓÐÖá ÑÓÃËÕÂÎß hu Ë Ä ÐËÉÐáá ÔÄÑ-
ÃÑÆÐÖá ÏÑÎÇÍÖÎâÓÐÖá ÑÓÃËÕÂÎß t1u ÄÐÑÔâÕ ÍÑÏÒÑÐÇÐÕÞ Ô
ÑÓÃËÕÂÎßÐÞÏ ËÐÆÇÍÔÑÏ l=5. ¥ÇÌÔÕÄËÕÇÎßÐÑ, ÑÆÐÑÊÐÂÚÐÑÇ
ÔÑÑÕÄÇÕÔÕÄËÇ ÏÇÉÆÖ ÏÑÎÇÍÖÎâÓÐÞÏË ÑÃÑÎÑÚÍÂÏË Ë ÑÓÃË-
ÕÂÎßÐÞÏ ÖÅÎÑÄÞÏ ÚËÔÎÑÏ l ËÔÒÑÎßÊÑÄÂÎÑÔß Ä ÓâÆÇ ÓÂÃÑÕ ÒÑ
C60 (ÔÏ., ÐÂÒÓËÏÇÓ,12, 52, 84 ë 88). °ÆÐÂÍÑ ÑÙÇÐÍÂ ÒÓËÏÇÐËÏÑÔÕË
ÆÂÐÐÑÅÑ ÒÓËÃÎËÉÇÐËâ ÃÞÎÂ ÔÆÇÎÂÐÂ ÐÇÆÂÄÐÑ ì Ä ÓÂÃÑÕÇ 89.
¯ËÉÇ ÏÞ ÓÂÔÔÏÑÕÓËÏ, ÍÂÍ ÄÞÄÑÆËÕÔâ ÒÓËÃÎËÉÇÐËÇ l=5 Ä
ÓÂÏÍÂØ ÏÑÆÇÎË ·áÍÍÇÎâ.37, 38 £ ÓÇÊÖÎßÕÂÕÇ ÒÑÎÖÚËÏ ÒÓÑÔÕÞÇ
ÂÐÂÎËÕËÚÇÔÍËÇ ÖÅÎÑÄÞÇ ÊÂÄËÔËÏÑÔÕË ÆÎâ £©®°, ¯³®° Ë
¯³®°+1, ÍÑÕÑÓÞÇ ÃÖÆÇÏ ËÔÒÑÎßÊÑÄÂÕß Ä ÆÂÎßÐÇÌÛËØ ÓÂÔ-
ÚÇÕÂØ.

1. ®ÑÎÇÍÖÎâÓÐÞÇ ÑÓÃËÕÂÎË C60 Ä ÏÑÆÇÎË ·áÍÍÇÎâ

£ ÏÑÆÇÎË ·áÍÍÇÎâ ÓÂÔÔÏÂÕÓËÄÂáÕÔâ ÕÑÎßÍÑ p-àÎÇÍÕÓÑÐÞ, Â
s-àÎÇÍÕÓÑÐÞ ÐÇ ÖÚËÕÞÄÂáÕÔâ (ÕÂÍ ÐÂÊÞÄÂÇÏÑÇ s ë p-ÓÂÔ-
ÜÇÒÎÇÐËÇ). ´ÇÏ ÐÇ ÏÇÐÇÇ ÏÑÆÇÎß ÒÓÇÆÔÍÂÊÞÄÂÇÕ ÒÓÂÄËÎßÐÑÇ

ÊÂÒÑÎÐÇÐËÇ ÏÑÎÇÍÖÎâÓÐÞØ ÑÓÃËÕÂÎÇÌ, ËØ ÑÕÐÑÔËÕÇÎßÐÑÇ
ÒÑÎÑÉÇÐËÇ, ÔÕÇÒÇÐß ÄÞÓÑÉÆÇÐËâ Ë ÆÂÇÕ ÐÇÒÎÑØÖá ÑÙÇÐÍÖ
ÑÆÐÑàÎÇÍÕÓÑÐÐÑÅÑ ÔÒÇÍÕÓÂ àÐÇÓÅËÌ (Ä ÇÆËÐËÙÂØ ËÐÕÇÅÓÂÎÂ b)
(ÓËÔ. 3).37, 38 ªÐÕÇÓÇÔÐÑ, ÚÕÑ ÒÇÓÄÞÌ ÓÂÔÚÇÕ ÏÇÕÑÆÑÏ·áÍÍÇÎâ
ÑÆÐÑàÎÇÍÕÓÑÐÐÑÅÑ ÔÒÇÍÕÓÂ ÏÑÎÇÍÖÎÞ C60 ÔÆÇÎÂÎË ¢ÑÚÄÂÓ Ë
¤ÂÎßÒÇÓÐ 37 Ä 1973 Å., Õ.Ç. ÊÂÆÑÎÅÑ ÆÑ ÑÕÍÓÞÕËâ ÔÂÏÑÌ ÏÑÎÇ-
ÍÖÎÞ. ±ÑÔÎÇÆÖáÜËÇ ÃÑÎÇÇ ÕÑÚÐÞÇ ÓÂÔÚÇÕÞ 38, 39 Ä ÓÂÏÍÂØ ÕÑÌ
ÉÇ ÏÑÆÇÎË ·áÍÍÇÎâ ËÎË ÐÇàÏÒËÓËÚÇÔÍËÏË ÏÇÕÑÆÂÏË (·ÂÓÕ-
ÓË ë¶ÑÍÂ, ÕÂÃÎ. 7) ÒÑÆÕÄÇÓÆËÎË ÒÑÔÎÇÆÑÄÂÕÇÎßÐÑÔÕß ÊÂÒÑÎ-
ÐÇÐËâ ÄÇÓØÐËØ ÄÂÎÇÐÕÐÞØ p-ÑÃÑÎÑÚÇÍ.

£ ÑÆÐÑàÎÇÍÕÓÑÐÐÑÏ ÔÒÇÍÕÓÇ C60 (ÔÏ. ÓËÔ. 3) ÍÂÉÆÑÌ p-ÑÃÑ-
ÎÑÚÍÇ ÔÑÑÕÄÇÕÔÕÄÖÇÕ ÑÒÓÇÆÇÎÇÐÐÑÇ ÑÓÃËÕÂÎßÐÑÇ ÚËÔÎÑ l.

¯³®°

£©®°

t1g

t1u

hu

l=5

l=3

l=4

l=2

l=1

l=0

l=6

gg+hg

gu

t2u

hg

t1u

ag73.0

72.5

72.0

71.5

71.0

70.5

0

0.5

E, b

²ËÔ. 3. °ÆÐÑàÎÇÍÕÓÑÐÐÞÌ (p) ÔÒÇÍÕÓ àÐÇÓÅËÌ ÏÑÎÇÍÖÎÞ ×ÖÎÎÇ-
ÓÇÐÂ C60, ÄÒÇÓÄÞÇ ÒÑÎÖÚÇÐÐÞÌ ¢ÑÚÄÂÓ Ë ¤ÂÎßÒÇÓÐ.37

¬ÂÉÆÑÌ ÏÑÎÇÍÖÎâÓÐÑÌ ÑÃÑÎÑÚÍÇ ÔÑÑÕÄÇÕÔÕÄÖÇÕ ÐÇÒÓËÄÑÆËÏÑÇ
ÒÓÇÆÔÕÂÄÎÇÐËÇ (a, t1, t2, g, h) ÅÓÖÒÒÞ ËÍÑÔÂàÆÓÂ Ih . ¬ÓÑÏÇ ÕÑÅÑ,
ÍÂÉÆÑÌ p-ÑÃÑÎÑÚÍÇ ÏÑÉÐÑ Ä ÒÇÓÄÑÏ ÒÓËÃÎËÉÇÐËË ÒÓËÒËÔÂÕß
ÑÓÃËÕÂÎßÐÞÌ ËÐÆÇÍÔ l (ÔÏ. ÕÇÍÔÕ). ¿ÐÇÓÅËË ÖÓÑÄÐÇÌ gg Ë hg
ÔÑÄÒÂÆÂáÕ, ÒÑÔÍÑÎßÍÖ Ä ÓÂÔÚÇÕÂØ ËÔÒÑÎßÊÑÄÂÎÑÔß ÕÑÎßÍÑ ÑÆÐÑ
ÊÐÂÚÇÐËÇ ËÐÕÇÅÓÂÎÂ ÒÇÓÇÐÑÔÂ b. ³ ÖÚÇÕÑÏ ÓÂÊÐÞØ ÆÎËÐ ÔÄâÊÇÌ Ë,
ÔÑÑÕÄÇÕÔÕÄÇÐÐÑ, ËÐÕÇÅÓÂÎÑÄ b1= b2 ÆÂÐÐÑÇ ÄÞÓÑÉÆÇÐËÇ ÔÐË-
ÏÂÇÕÔâ.

´ÂÃÎËÙÂ 7. °ÆÐÑàÎÇÍÕÓÑÐÐÞÇ àÐÇÓÅËË (EMO) àÎÇÍÕÓÑÐÐÞØ ÑÃÑÎÑ-
ÚÇÍ C60 Ä ÏÇÕÑÆÇ ·ÂÓÕÓË ë¶ÑÍÂ Ä ÑÍÓÇÔÕÐÑÔÕË ¯³®°ë£©®°.11

®° ¯ÑÏÇÓ ³ËÏÏÇÕÓËâ EMO , à£

¯³®°+2 187 ë 189 7t2u 1.150
¯³®°+1 184 ë 186 3t1g 0.947
¯³®° 181 ë 183 7t1u 70.817
£©®° 176 ë 180 6hu 77.834
£©®°71 171 ë 175 10hg 79.627
£©®°72 167 ë 170 6gg 79.890
£©®°73 163 ë 166 6gu 712.589
£©®°74 160 ë 162 6t2u 713.050

±ÓËÏÇÚÂÐËÇ. ¢ÂÊËÔÐÞÌ ÐÂÃÑÓ ì aug-cc-pVTZ 90 ÃÇÊ ×ÖÐÍÙËÌ
f-ÕËÒÂ; ÆÎËÐÞ ³7³-ÔÄâÊÇÌ 1.4507 Ë 1.3906�A;91 ÒÑÎÐÂâ àÐÇÓÅËâ
ÏÑÎÇÍÖÎÞ761832.1625 à£.
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¥ÇÌÔÕÄËÕÇÎßÐÑ, ÏÞ ÖÉÇ ÐÇÑÆÐÑÍÓÂÕÐÑ ÑÕÏÇÚÂÎË, ÚÕÑ ÏÑÎÇ-
ÍÖÎÂ C60 ÑÃÎÂÆÂÇÕ ÐÂËÃÑÎÇÇ ÄÞÔÑÍÑÌ ÏÑÎÇÍÖÎâÓÐÑÌ ÔËÏÏÇÕ-
ÓËÇÌ ì ÔËÏÏÇÕÓËÇÌ ËÍÑÔÂàÆÓÂ Ih . ±ÑàÕÑÏÖ, ÇÔÎË ÓÂÊÎÑÉËÕß
ÇÇ àÎÇÍÕÓÑÐÐÖá ÒÎÑÕÐÑÔÕß Ä ÏÖÎßÕËÒÑÎßÐÞÌ ÓâÆ ÒÑ ÔËÏÏÇÕ-
ÓËÊÑÄÂÐÐÞÏ Ô×ÇÓËÚÇÔÍËÏ ÅÂÓÏÑÐËÍÂÏ,92 ÕÑ ÑÍÂÉÇÕÔâ, ÚÕÑ ÊÂ
ËÔÍÎáÚÇÐËÇÏ ÕÓËÄËÂÎßÐÑÅÑ, ÐÑ ÊÐÂÚËÕÇÎßÐÑÅÑ Ô×ÇÓËÚÇÔÍÑÅÑ
ÄÍÎÂÆÂ Ô L=0, ÆÓÖÅËÇ ÍÑÏÒÑÐÇÐÕÞ, ÏÇÐßÛËÇ ÒÑ ÄÇÎËÚËÐÇ,
ØÂÓÂÍÕÇÓËÊÖáÕÔâ ÐÇÑÃÞÚÐÑ ÃÑÎßÛËÏ ÊÐÂÚÇÐËÇÏ ÏÖÎßÕË-
ÒÑÎßÐÑÅÑ ÏÑÏÇÐÕÂ: L=6, 10 Ë 12.93 ë 95 ¿ÕÑ ÑÊÐÂÚÂÇÕ, ÚÕÑ
ÏÑÎÇÍÖÎÂ C60 âÄÎâÇÕÔâ Ô×ÇÓËÚÐÑÌ Ô ÃÑÎßÛÑÌ ÔÕÇÒÇÐßá ÕÑÚ-
ÐÑÔÕË. ªÏÇÐÐÑ ÃÎÂÅÑÆÂÓâ àÕÑÏÖ ÏÑÎÇÍÖÎâÓÐÞÇ ÑÓÃËÕÂÎË
p-ÕËÒÂ ÆÑÎÉÐÞ ÒÑÚÕË ÑÆÐÑÊÐÂÚÐÑ ØÂÓÂÍÕÇÓËÊÑÄÂÕßÔâ ÑÒÓÇÆÇ-
ÎÇÐÐÞÏ ÑÓÃËÕÂÎßÐÞÏ ÚËÔÎÑÏ l. ´ÂÍËÏ ÑÃÓÂÊÑÏ, Ä ÐÇÌÕÓÂÎß-
ÐÑÌ ÏÑÎÇÍÖÎÇ ÒÑ ÏÇÓÇ ÊÂÒÑÎÐÇÐËâ p-ÑÃÑÎÑÚÍË Ä ÒÑÓâÆÍÇ
ÄÑÊÓÂÔÕÂÐËâ l ÖÔÕÂÐÂÄÎËÄÂÇÕÔâ ÔÎÇÆÖáÜÇÇ ÔÑÑÕÄÇÕÔÕÄËÇ
ÏÇÉÆÖ l Ë p-ÖÓÑÄÐâÏË (ÔÏ. ÓËÔ. 3):

p-µÓÑÄÇÐß 1ag 1t1u 1hg 1t2u 1gu 1gg 2hg 1hu
l 0 1 2 3 3 4 4 5

©ÂÏÇÕËÏ, ÚÕÑ 60 p-àÎÇÍÕÓÑÐÑÄ ÒÑÎÐÑÔÕßá ÊÂÐËÏÂáÕ
ÄÑÔÇÏß àÎÇÍÕÓÑÐÐÞØ ÑÃÑÎÑÚÇÍ Ë Ä ÔÑÑÕÄÇÕÔÕÄËË Ô ÑÃÑÃÜÇÐ-
ÐÑÌ ÕÇÑÓÇÏÑÌ µÐÔÑÎßÆÂ 96 àÎÇÍÕÓÑÐÐÂâ ÒÎÑÕÐÑÔÕß ÑÃÎÂÆÂÇÕ
ÒÑÎÐÑÌ (ÇÆËÐËÚÐÑÌ) ÔËÏÏÇÕÓËÇÌ ÅÓÖÒÒÞ ËÍÑÔÂàÆÓÂ ì ÒÓÇÆ-
ÔÕÂÄÎÇÐËÇ A1g . ¥ÂÎÇÇ, ÐËÉÐââ ÔÄÑÃÑÆÐÂâ ÏÑÎÇÍÖÎâÓÐÂâ
ÑÓÃËÕÂÎß 2t1u ÔÑÑÕÄÇÕÔÕÄÖÇÕ l=5 Ë, ÐÂÍÑÐÇÙ, ÔÎÇÆÖáÜÂâ
ÔÄÑÃÑÆÐÂâ ÑÓÃËÕÂÎß (¯³®°+1) 1t1g ØÂÓÂÍÕÇÓËÊÖÇÕÔâ l=6.
·ÑÕâ ÆÂÐÐÂâ ÔØÇÏÂ ÍÂÉÇÕÔâ ÓÂÊÖÏÐÑÌ Ë ÒÓÂÄÆÑÒÑÆÑÃÐÑÌ, ÏÞ
ÐÇ ÊÐÂÇÏ, ÐÂÔÍÑÎßÍÑ ÕÑÚÐÞÏ âÄÎâÇÕÔâ ÕÂÍÑÇ ÒÓËÃÎËÉÇÐËÇ.
±ÑàÕÑÏÖ ÆÂÎÇÇ ÓÇÛËÏ ÒÓÑÃÎÇÏÖ ÔÑÑÕÄÇÕÔÕÄËâ ÏÇÉÆÖ àÎÇÍÕ-
ÓÑÐÐÞÏ ÖÓÑÄÐÇÏ Ë ÑÓÃËÕÂÎßÐÞÏ ÚËÔÎÑÏ l ÆÓÖÅËÏ ÑÃÓÂÊÑÏ,
ËÔÒÑÎßÊÖâ ÓÂÔÔÚËÕÂÐÐÞÇ ÔÑÃÔÕÄÇÐÐÞÇ ÄÇÍÕÑÓÞ ÏÑÆÇÎË ·áÍ-
ÍÇÎâ.89

±ÓÇÆÔÕÂÄËÏ ÔÑÃÔÕÄÇÐÐÞÇ ÄÇÍÕÑÓÞ ÏÑÎÇÍÖÎâÓÐÞØ ÑÓÃË-
ÕÂÎÇÌ Ä ÏÑÆÇÎË ·áÍÍÇÎâ Ä ÄËÆÇ ÏÂÕÓËÙÞ C i

m , ÅÆÇ ËÐÆÇÍÔ i
ÐÖÏÇÓÖÇÕ ÏÑÎÇÍÖÎâÓÐÞÇ ÑÓÃËÕÂÎË ci , Â m ì ÂÕÑÏÐÞÇ
p-ÑÓÃËÕÂÎË (Õ.Ç. m=1ë60). ³ÑÑÕÄÇÕÔÕÄÇÐÐÑ,

ci�r� �
X60
m� 1

C i
mwm�r�. (31)

³ÑÃÔÕÄÇÐÐÞÇ ÄÇÍÕÑÓÞ C i
m ÐÂØÑÆâÕ ÒÖÕÇÏ ÆËÂÅÑÐÂÎËÊÂÙËË

ÏÂÕÓËÙÞ ·áÍÍÇÎâ Hm; n ÓÂÊÏÇÓÐÑÔÕßá 60660 (m, n=1ë60).
£ ÎÑÍÂÎßÐÑÌ ÒÑÎâÓÐÑÌ ÔËÔÕÇÏÇ ÍÑÑÓÆËÐÂÕ ÍÂÉÆÂâ ÂÕÑÏÐÂâ
ÑÓÃËÕÂÎß wm�r0� ÑÒÓÇÆÇÎâÇÕÔâ ÖÅÎÑÄÑÌ ÊÂÄËÔËÏÑÔÕßá
Ym� 0

l� 1 �y 0;j0�. ±ÓË àÕÑÏ ÎÑÍÂÎßÐÂâ ÑÔß z0 ÒÓÑØÑÆËÕ ËÊ ÙÇÐÕÓÂ
×ÖÎÎÇÓÇÐÂ (0,0,0) ÚÇÓÇÊ âÆÓÑ (ËÎË ÙÇÐÕÓ) ÂÕÑÏÂ ÖÅÎÇÓÑÆÂ Ô
ËÐÆÇÍÔÑÏ m Ô ÓÂÆËÖÔÑÏ rC60

=3.55�A (ÓËÔ. 4). ³ÑÑÕÄÇÕÔÕÄÖá-
ÜÂâ ÂÕÑÏÐÂâ ×ÖÐÍÙËâ wm ÑÒÓÇÆÇÎâÇÕÔâ ÒÓÑËÊÄÇÆÇÐËÇÏ ÖÅÎÑ-
ÄÑÌ Ym� 0

l� 1 �y 0;j0� Ë ÓÂÆËÂÎßÐÑÌ u(r) ÔÑÔÕÂÄÎâáÜËØ

wm�r� � u�r�Y 0
1�y;j�. (32)

µÔÎÑÄËÇ ÐÑÓÏËÓÑÄÍË:�?
0

u2�r�r2dr � 1.

£ ÍÂÚÇÔÕÄÇ ÒÇÓÄÑÅÑ ÒÓËÃÎËÉÇÐËâ ×ÖÐÍÙËá u(r) ÏÑÉÐÑ
ÐÂÌÕË Ä ÓÇÊÖÎßÕÂÕÇ ÒÓÑÔÕÞØ ÂÕÑÏÐÞØ ÓÂÔÚÇÕÑÄ, ÐÂÒÓËÏÇÓ,
ÏÇÕÑÆÑÏ×ÖÐÍÙËÑÐÂÎÂ àÎÇÍÕÓÑÐÐÑÌ ÒÎÑÕÐÑÔÕË (Density Func-
tional Theory (DFT)) Ä ÒÓËÃÎËÉÇÐËË ÎÑÍÂÎßÐÑÌ ÒÎÑÕÐÑÔÕË
(Local Density Approximation (LDA)).

2. ²ÂÊÎÑÉÇÐËÇ ÏÑÎÇÍÖÎâÓÐÞØ ÑÓÃËÕÂÎÇÌ ÒÑ Ô×ÇÓËÚÇÔÍËÏ
ÅÂÓÏÑÐËÍÂÏ

¯ÂÛÂ ÙÇÎß ì ÓÂÊÎÑÉËÕß 60 ÂÕÑÏÐÞØ ÑÓÃËÕÂÎÇÌ wm Ä ÓâÆ ÒÑ
Ô×ÇÓËÚÇÔÍËÏ ÅÂÓÏÑÐËÍÂÏ Ô ÙÇÐÕÓÑÏ Ä ÕÑÚÍÇ (0,0,0), ÍÑÕÑÓÂâ
âÄÎâÇÕÔâ ÕÂÍÉÇ ÏÑÎÇÍÖÎâÓÐÞÏ ÙÇÐÕÓÑÏ ×ÖÎÎÇÓÇÐÂ C60

(ÔÏ. ÓËÔ. 4), Â ÊÂÕÇÏ Ô ÒÑÏÑÜßá C i
m ÒÑÎÖÚËÕß ÓÂÊÎÑÉÇÐËÇ ÒÑ

Ô×ÇÓËÚÇÔÍËÏ ÅÂÓÏÑÐËÍÂÏ ÆÎâ ÄÔÇØ ÏÑÎÇÍÖÎâÓÐÞØ ÑÓÃËÕÂÎÇÌ.
¥Îâ àÕÑÅÑ ÐÂÚÐÇÏ ÔÑ ÄÔÒÑÏÑÅÂÕÇÎßÐÑÌ ÊÂÆÂÚË Ë ÓÂÔÔÏÑÕÓËÏ
ÂÕÑÏÐÖá ÑÓÃËÕÂÎß n, ÒÓËÐÂÆÎÇÉÂÜÖá ÂÕÑÏÖ ÖÅÎÇÓÑÆÂ Ô
ÍÑÑÓÆËÐÂÕÂÏË (0,0,rC60

). °ÕÏÇÕËÏ, ÚÕÑ ÆÂÐÐÂâ ÂÕÑÏÐÂâ ÑÓÃË-
ÕÂÎß ÄÞÕâÐÖÕÂ ÄÆÑÎß ÑÔË z. ²ÂÊÎÑÉËÏ wn Ä ÓâÆ ÒÑ Ô×ÇÓËÚÇÔÍËÏ
ÅÂÓÏÑÐËÍÂÏ Ô ÙÇÐÕÓÑÏ Ä ÕÑÚÍÇ (0,0,0)

wn�r� �
X?
l� 0

ul�r�Y 0
l �y;j�. (33)

µÔÎÑÄËÇ ÐÑÓÏËÓÑÄÍË ÔÎÇÆÖáÜÇÇ:

X?
l� 0

�?
0

u2l �r�r2dr � 1;

ul (r) ÏÑÉÐÑ ÓÂÔÔÚËÕÂÕß ÒÑ ×ÑÓÏÖÎÇ (A7a) Ä ÓÂÃÑÕÇ 86; ÐÇÑÃ-
ØÑÆËÏÞÇ ÆÇÕÂÎË ÆÎâ ÓÂÔÚÇÕÂ ÒÓËÄÇÆÇÐÞ Ä ±ÓËÎÑÉÇÐËË A Ä
ÕÑÌ ÉÇ ÓÂÃÑÕÇ. ¯ËÉÇ Ä àÕÑÏ ÓÂÊÆÇÎÇ ÏÞ ÖÄËÆËÏ, ÚÕÑ ÆÎâ
ÑÒËÔÂÐËâ ÏÑÎÇÍÖÎâÓÐÞØ ÑÓÃËÕÂÎÇÌ ÕËÒÂ hu (£©®°) Ë t1u
(¯³®°) ÒÑÕÓÇÃÖáÕÔâ ÕÑÎßÍÑ ÐÇÍÑÕÑÓÞÇ ËÊ ÐÂÃÑÓÂ ×ÖÐÍÙËÌ
ul (r), Â ËÏÇÐÐÑ Ô l=5 Ë 7.

²ÂÔÔÏÑÕÓËÏ ÕÓÂÐÔ×ÑÓÏÂÙËÑÐÐÞÇ ÔÄÑÌÔÕÄÂ Ô×ÇÓËÚÇÔÍËØ
ÅÂÓÏÑÐËÍ Ym� 0

l� 1 . ¯ÂÔ ËÐÕÇÓÇÔÖÇÕ, ÍÂÍ ËÊÏÇÐËÕÔâ ÓÂÊÎÑÉÇ-
ÐËÇ (33) ÒÓË ÖÔÎÑÄËË, ÚÕÑ ×ÖÐÍÙËâ wn Ô ÒÑÏÑÜßá ÑÒÇÓÂÙËÌ
ÄÓÂÜÇÐËâ ÐÂ ÕÓË ÖÅÎÂ ¿ÌÎÇÓÂ ÒÑÄÑÓÂÚËÄÂÇÕÔâ Í ÑÆÐÑÏÖ ËÊ 60
âÆÇÓ ÖÅÎÇÓÑÆÂ Cm (ÔÏ. ÓËÔ. 4). ±ÓË àÕÑÏ, ÒÑÔÍÑÎßÍÖ ÙÇÐÕÓ
ÒÑÄÑÓÑÕÂ ÐÂØÑÆËÕÔâ Ä ÕÑÚÍÇ (0,0,0), ÆÂÐÐÂâ p-×ÖÐÍÙËâ, ÍÂÍ ÆÑ,
ÕÂÍ Ë ÒÑÔÎÇ ÒÑÄÑÓÑÕÂ, ÐÂÒÓÂÄÎÇÐÂ ÄÆÑÎß ÓÂÆËÖÔÂ ×ÖÎÎÇÓÇÐÂ.
°ÒÇÓÂÕÑÓ ÄÓÂÜÇÐËâ ÐÂ ÕÓË ÖÅÎÂ ¿ÌÎÇÓÂ R(a,b,g) (ÔÏ.92) ÒÓÇ-
ÑÃÓÂÊÖÇÕ Ô×ÇÓËÚÇÔÍÖá ÅÂÓÏÑÐËÍÖ Ym

l �y;j� Ä ÆÓÖÅÖá ×ÖÐÍ-
ÙËá Y 0l

m�y;j�, ÍÑÕÑÓÖá ÏÑÉÐÑ ÓÂÊÎÑÉËÕß Ä ÓâÆ ÒÑ
×ËÍÔËÓÑÄÂÐÐÞÏ (ÐÇÒÓÇÑÃÓÂÊÑÄÂÐÐÞÏ) Ô×ÇÓËÚÇÔÍËÏ ÅÂÓÏÑ-
ÐËÍÂÏ Y n

l �y;j�, ÅÆÇ7l 4 n4 l (ÔÏ.92)

(0,0,0)

Y 0

z0
z

R(o)Y

²ËÔ. 4. ¶ÖÎÎÇÓÇÐ C60 Ë ÂÕÑÏÐÞÇ pz-ÑÓÃËÕÂÎË (ÖÅÎÑÄÂâ ÊÂÄËÔË-
ÏÑÔÕß Ym� 0

l� 1 ).
³ÐÂÚÂÎÂ Ä ÓâÆ ÒÑ Ô×ÇÓËÚÇÔÍËÏ ÅÂÓÏÑÐËÍÂÏ Ô ÙÇÐÕÓÑÏ Ä ÕÑÚÍÇ
(0,0,0) ÓÂÊÎÂÅÂÇÕÔâ ×ÖÐÍÙËâ Ym� 0

l� 1 (y,j), ÑÓËÇÐÕËÓÑÄÂÐÐÂâ ÄÆÑÎß
ÑÔË z. ©ÂÕÇÏ àÕÂ ×ÖÐÍÙËâ ÒÑÄÑÓÂÚËÄÂÇÕÔâ Í ÍÂÉÆÑÏÖ ËÊ ÖÅÎÇÓÑÆ-
ÐÞØ âÆÇÓ m (m=1ë60) (ÒÑÆÓÑÃÐÇÇ ÔÏ. ÕÇÍÔÕ).
Ym� 0

l� 1 (y0,j0)=R(om)Y
0
1(y,j) (z? z0) .
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R�a; b; g�Ym
l �y;j� �

Xl
n�ÿl

Dl
n;m�a; b; g�Y n

l �y;j�, (34)

ÅÆÇDl
n;m�a; b; g�ì×ÖÐÍÙËË (ËÎËÏÂÕÓËÙÞ) £ËÅÐÇÓÂ. °ÕÏÇÕËÏ,

ÚÕÑ ÊÆÇÔß Ë ÐËÉÇ Ô×ÇÓËÚÇÔÍËÇ ÅÂÓÏÑÐËÍË ÒÓËÄÑÆâÕÔâ Ô ×ÂÊÑ-
ÄÞÏ ÏÐÑÉËÕÇÎÇÏ Ä ÔÑÑÕÄÇÕÔÕÄËË Ô ÑÒÓÇÆÇÎÇÐËÇÏ ¢ÓàÆÎË Ë
¬ÓàÍÐÇÎÎÂ.92 ¿ÕÑ ÑÒÓÇÆÇÎÇÐËÇ ÑÕÎËÚÂÇÕÔâ ÑÕ ÑÒÓÇÆÇÎÇÐËâ,
ÆÂÐÐÑÅÑ Ä ÓÂÃÑÕÇ 63. ¥ÂÎÇÇ ÏÞ ÃÖÆÇÏ ËÔÒÑÎßÊÑÄÂÕß ÍÓÂÕÍÑÇ
ÑÃÑÊÐÂÚÇÐËÇ ÕÓÇØ ÖÅÎÑÄ ¿ÌÎÇÓÂ o � �a; b; g�. ³ ÖÚÇÕÑÏ ÖÓÂÄ-
ÐÇÐËâ (33) ÒÇÓÇÒËÛÇÏ ÓÂÊÎÑÉÇÐËÇ (31)

ci�r; y;j� �
X60
m� 1

C i
m

X?
l� 0

ul�r�R�om�Y 0
l �y;j�. (35)

´ÂÍËÏ ÑÃÓÂÊÑÏ, ÑÔÕÂÇÕÔâ ÒÓÇÆÔÕÂÄËÕß R(om)Y
0
1�y;j�. ªÊ

ÑÃÜÇÅÑ ÄÞÓÂÉÇÐËâ ÆÎâ D-×ÖÐÍÙËÌ £ËÅÐÇÓÂ,92 Ä ÚÂÔÕÐÑÏ
ÔÎÖÚÂÇ ÆÎâ Y 0

l , ÐÂØÑÆËÏ

Dl
n;0�a; b; g� � Dl

n;0�b; g� �
������������
4p

2l� 1

r
Y 0

l �y;j��.

±ÑÔÎÇÆÐÇÇ ÄÞÓÂÉÇÐËÇ ÊÐÂÚËÕÇÎßÐÑ ÒÓÑÜÇ ×ÑÓÏÖÎÞ (34),
ÒÑÔÍÑÎßÍÖ ÔÑÆÇÓÉËÕ ÊÂÄËÔËÏÑÔÕß ÕÑÎßÍÑ ÑÕ ÆÄÖØ ÖÅÎÑÄ.
±ÑÎÖÚÂÇÏ

R�a; b; g�Y 0
l �y;j� �

������������
4p

2l� 1

r
�Y 0

l �o1�Y 0
l �y;j�� (36)

�
Xl
n� 1

h
Y n; c

l �o1�Y n; c
l �y;j� � Y n; s

l �o1�Y n; s
l �y;j�

i
,

ÅÆÇ o1 � �b; g�; Y n; c
l Ë Y n; s

l ì ÆÇÌÔÕÄËÕÇÎßÐÞÇ Ô×ÇÓËÚÇÔÍËÇ
ÅÂÓÏÑÐËÍË. ¦ÔÎË ÑÔß z ×ÖÐÍÙËË Y 0

1 ÔÑÐÂÒÓÂÄÎÇÐÂ Ô ÑÔßá z0,
ÍÑÕÑÓÂâ ÑÒÓÇÆÇÎÇÐÂ ÒÑÎâÓÐÞÏË ÖÅÎÂÏË (ym,jm) (àÕË ÉÇ ÖÅÎÞ
ÊÂÆÂáÕ ÒÑÎâÓÐÞÇ ÍÑÑÓÆËÐÂÕÞ âÆÓÂ Cm), ÕÑ b � ym , g � jm.

®ÑÎÇÍÖÎÂ C60 ÄÍÎáÚÂÇÕ 60 ÂÕÑÏÑÄ ÖÅÎÇÓÑÆÂ Ô ÍÑÑÓÆËÐÂ-
ÕÂÏË âÆÇÓ (ym ,jm), ÒÑàÕÑÏÖ ËÊ ÖÓÂÄÐÇÐËÌ (35) Ë (36) ÒÑÎÖÚÂÇÏ

ci�r; y;j� �
X?
l� 0

ul�r�
X
t

a i
l; tY

t
l �y;j�,

ÅÆÇ a i
l; t ì ÍÑà××ËÙËÇÐÕÞ ÓÂÊÎÑÉÇÐËâ

a i
l; t �

������������
4p

2l� 1

r X60
m� 1

Y t
l �ym;jm�C i

m .

©ÆÇÔß t=(n,c) ËÎË (n,s), n=0ë l, Â C i
m ì ÍÑà××ËÙËÇÐÕÞ

ÓÂÊÎÑÉÇÐËâÏÑÎÇÍÖÎâÓÐÑÌ ÑÓÃËÕÂÎË i ÄÏÑÆÇÎË·áÍÍÇÎâ.37, 38

°ÕÏÇÕËÏ, ÚÕÑ ÍÑà××ËÙËÇÐÕÞ a i
l; t ÔÑÆÇÓÉÂÕ ÒÑÆÓÑÃÐÖá

ËÐ×ÑÓÏÂÙËá Ñ ÓÂÊÎÑÉÇÐËË Ë ÔËÏÏÇÕÓËË ÏÑÎÇÍÖÎâÓÐÞØ
ÑÓÃËÕÂÎÇÌ, ÐÑ, Í ÔÑÉÂÎÇÐËá, ÔÑÔÕÑâÕ ËÊ ÏÐÑÅËØ t-ÍÑÏÒÑÐÇÐÕ.
±ÑàÕÑÏÖ ÖÆÑÃÐÇÇ ÒÇÓÇÌÕË Í ËÐÕÇÅÓÂÎßÐÑÌ ØÂÓÂÍÕÇÓËÔÕËÍÇ.
¶ÂÍÕÑÓ

g i
l �

��������������������X
t

�ail; t�2
r

(37)

ØÂÓÂÍÕÇÓËÊÖÇÕ ÒÂÓÙËÂÎßÐÞÌ ÄÍÎÂÆ ÍÑÏÒÑÐÇÐÕ Ô ÑÆÐËÏ Ë ÕÇÏ
ÉÇ ÑÓÃËÕÂÎßÐÞÏ ËÐÆÇÍÔÑÏ l. £ÇÎËÚËÐÞ gil ÆÎâ ÄÔÇØ ÏÑÎÇÍÖ-
ÎâÓÐÞØ ÑÓÃËÕÂÎÇÌ p-ÕËÒÂ, ÓÂÔÔÚËÕÂÐÐÞÇ Ä ÓÂÃÑÕÇ 89, Â ÕÂÍÉÇ
ÍÑà××ËÙËÇÐÕÞ, ØÂÓÂÍÕÇÓËÊÖáÜËÇ ÒÂÓÙËÂÎßÐÞÇ ÄÍÎÂÆÞ
ÓÂÆËÂÎßÐÑÌ ÚÂÔÕË

Wl �
�?
0

u2l �r�r2dr,

ÒÓËÄÇÆÇÐÞ Ä ÕÂÃÎ. 8. ªÊ ÕÇÑÓÇÕËÍÑ-ÅÓÖÒÒÑÄÞØ ÔÑÑÕÐÑÛÇÐËÌ
ÔÎÇÆÖÇÕ, ÚÕÑ ÏÐÑÅËÇ ÍÑà××ËÙËÇÐÕÞ gil ÕÑÉÆÇÔÕÄÇÐÐÑ ÓÂÄÐÞ
ÐÖÎá. ¥ÂÐÐÞÇ ÕÂÃÎ. 8 ÒÑÎÐÑÔÕßá ÒÑÆÕÄÇÓÉÆÂáÕ ÒÑâÄÎÇÐËÇ
ÕÂÍËØ ÐÖÎÇÄÞØ ÊÐÂÚÇÐËÌ ÆÎâ ÄÔÇØ ÏÑÎÇÍÖÎâÓÐÞØ ÑÓÃËÕÂÎÇÌ.

ªÔØÑÆÐÂâ ÓÂÆËÂÎßÐÂâ ÊÂÄËÔËÏÑÔÕß u(r) Ä ÖÓÂÄÐÇÐËË (32)
ÃÞÎÂ ÐÂÌÆÇÐÂ Ä ÓÇÊÖÎßÕÂÕÇ ÔÂÏÑÔÑÅÎÂÔÑÄÂÐÐÑÅÑ ÓÂÔÚÇÕÂ
ÂÕÑÏÂ ÖÅÎÇÓÑÆÂ (ÍÑÐ×ËÅÖÓÂÙËâ s2p2) ÏÇÕÑÆÑÏ DFT LDA.
°ÕÏÇÕËÏ ÕÂÍÉÇ, ÚÕÑ ÓÂÆËÂÎßÐÂâ ÊÂÄËÔËÏÑÔÕß àÎÇÍÕÓÑÐÐÑÌ
ÒÎÑÕÐÑÔÕË ×ÖÎÎÇÓÇÐÂ C60 ÒÑÎÖÚÇÐÂ Ä ÓÂÃÑÕÇ 97.

3. ¡ÐÂÎËÕËÚÇÔÍËÇ ÄÞÓÂÉÇÐËâ ÆÎâ ÖÅÎÑÄÑÌ ÊÂÄËÔËÏÑÔÕË

¯ÇÐÖÎÇÄÞÇ ÍÑà××ËÙËÇÐÕÞ gil (ÔÏ. ÕÂÃÎ. 8) ÒÑÎÐÑÔÕßá ÔÑÑÕ-
ÄÇÕÔÕÄÖáÕ ÒÓÂÄËÎÂÏ ÑÕÃÑÓÂ ÆÎâ ÑÓÃËÕÂÎßÐÑÅÑ ËÐÆÇÍÔÂ l Ä
ÅÓÖÒÒÇ ËÍÑÔÂàÆÓÂ, ÍÑÕÑÓÞÇ ÒÑÎÖÚÇÐÞ Ä ÓÂÃÑÕÇ ¬ÑØÂÐ 93. ªÊ
ÆÂÐÐÞØ, ÒÓÇÆÔÕÂÄÎÇÐÐÞØ Ä ÕÂÃÎ. 2, ÄËÆÐÑ, ÚÕÑ ÐÂËÃÑÎÇÇ
ÄÂÉÐÞÇ ÍÑÏÒÑÐÇÐÕÞ £©®° (hu) Ë ¯³®° (t1u) ÑÒËÔÞÄÂáÕÔâ
l=5. ´ÂÍÉÇ ÄËÆÐÑ, ÚÕÑ ÍÓÑÏÇ ÊÐÂÚÇÐËÌ Ô l=1Ë 2 ÓÂÆËÂÎßÐÞÇ
ÄÍÎÂÆÞ Wl ÖÃÞÄÂáÕ Ô ÓÑÔÕÑÏ l, ÕÂÍ ÚÕÑ ÄÍÎÂÆÞ Ô l=7 Ë 9
ÅÑÓÂÊÆÑ ÏÇÐÇÇ ÄÂÉÐÞ, ÚÇÏ Ô l=5. ²ÂÔÔÚËÕÂÐÐÞÇ ÓÂÆËÂÎßÐÞÇ
ÊÂÄËÔËÏÑÔÕË ul (r) (l=5ë7) ÒÓÇÆÔÕÂÄÎÇÐÞ ÐÂ ÓËÔ. 5. µÚË-

´ÂÃÎËÙÂ 8. ±ÂÓÙËÂÎßÐÞÇ ÄÍÎÂÆÞ l-ÕËÒÂ gil (ÏÑÆÇÎß ·áÍÍÇÎâ) Ë ÓÂÆËÂÎßÐÞÇ ÄÍÎÂÆÞWl p-ÑÓÃËÕÂÎÇÌ C60 .89

i °ÓÃËÕÂÎß l=1 l=2 l=3 l=4 l=5 l=6 l=7 l=8 l=9 l=10

±ÂÓÙËÂÎßÐÞÇ ÄÍÎÂÆÞ gil

1 ag 0.33465 1.92725
2 ë 4 t1u 4.47159 0.28060 0.20204 1.38664
5 ë 9 hg 3.45823 0.37860 0.11346 1.22369 1.06693
10 ë 12 t2u 3.05156 0.19911 0.93154 0.62854
13 ë 16 gu 2.82811 1.42396 1.09570
17 ë 21 gg 2.47387 1.61285 0.20391 0.84758
22 ë 25 hg 0.20086 2.59756 1.12223 1.01239 0.51642
26 ë 30 hu 2.84819 0.20663 0.10719
31 ë 33 t1u 0.07011 2.13126 1.69637 0.74664
34 ë 36 t1g 2.67686 0.95258

²ÂÆËÂÎßÐÞÇ ÄÍÎÂÆÞ Wl

0.12230 0.14122 0.13435 0.11717 0.09695 0.07738 0.06027 0.04624 0.03518 0.02667

±ÓËÏÇÚÂÐËÇ. ±ÖÔÕÞÇ ÍÎÇÕÍË Ä ÕÂÃÎËÙÇ ÔÑÑÕÄÇÕÔÕÄÖáÕ ÐÖÎÇÄÞÏ ÊÐÂÚÇÐËâÏ.
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ÕÞÄÂâ ÑÆÐÑÄÓÇÏÇÐÐÑ gil Ë Wl (l4 10), ÆÎâ hu ÐÂØÑÆËÏ ÔÎÇ-
ÆÖáÜËÇ ÒÂÓÙËÂÎßÐÞÇ ÔÑÔÕÂÄÎâáÜËÇ: 0.276 (l=5), 0.012
(l=7) Ë 0.004 (l=9). ³ÑÑÕÄÇÕÔÕÄÇÐÐÑ, ÆÎâ t1u: 0.207 (l=5),
0.102 (l=7), 0.026 (l=9), 0.009 (l=1). °ÕÏÇÕËÏ, ÚÕÑ ÔÖÏÏÂ
ÄÔÇØ ÄÍÎÂÆÑÄ ÊÐÂÚËÕÇÎßÐÑ ÑÕÎËÚÂÇÕÔâ ÑÕ ÇÆËÐËÙÞ: 0.292 Ä
ÔÎÖÚÂÇ £©®° Ë 0.344 Ä ÔÎÖÚÂÇ ¯³®°. ¿ÕÑ ÑÃÖÔÎÑÄÎÇÐÑ
ÐÇÑÓÕÑÅÑÐÂÎßÐÑÔÕßá ËÔØÑÆÐÞØ ÃÂÊËÔÐÞØ ×ÖÐÍÙËÌ wm (ÔÏ.
ÖÓÂÄÐÇÐËÇ (32)) Ä ÏÑÆÇÎË ·áÍÍÇÎâ. ¹ÕÑÃÞ ËÔÍÎáÚËÕß
à××ÇÍÕÞ ÐÇÑÓÕÑÅÑÐÂÎßÐÑÔÕË, ÐÖÉÐÑ ÒÇÓÇÐÑÓÏËÓÑÄÂÕß ÏÑÎÇ-
ÍÖÎâÓÐÞÇ ÑÓÃËÕÂÎË ÐÂ ÇÆËÐËÙÖ ÆÎâ ÄÔÇØ ÄÍÎÂÆÑÄ l4 10.
±ÑÎÖÚÂÇÏ, ÚÕÑ ÔÑÔÕÂÄÎâáÜÂâ Ô l=5 ÑÒËÔÞÄÂÇÕ 94% £©®°
Ë 60% ¯³®°. ´ÂÍËÏ ÑÃÓÂÊÑÏ, £©®° ÏÑÉÐÑ ÑØÂÓÂÍÕÇÓË-
ÊÑÄÂÕß ÕÑÎßÍÑ ÑÆÐÑÌ ÓÂÆËÂÎßÐÑÌ ÍÑÏÒÑÐÇÐÕÑÌ Ô l=5
(ÔÏ. ÓËÔ. 5). £ ÔÎÖÚÂÇ ¯³®° ÄÇÆÖÜÂâ ÍÑÏÒÑÐÇÐÕÂ ÕÂÍÉÇ
ËÏÇÇÕ l=5, ÔÎÇÆÖáÜËÌ ÊÐÂÚËÏÞÌ ÄÍÎÂÆ Ô l=7 ÔÑÔÕÂÄÎâÇÕ
30%.

¦ÔÎË ÑÔÕÂÄËÕß ÕÑÎßÍÑ ÄÍÎÂÆÞ Ô l=5 ÆÎâ £©®° Ë ¯³®°,
ÕÑ ÏÑÉÐÑ ÊÂÒËÔÂÕß ÖÅÎÑÄÖá ÊÂÄËÔËÏÑÔÕß àÕËØ ÑÃÑÎÑÚÇÍ Ä
ÂÐÂÎËÕËÚÇÔÍÑÏ ÄËÆÇ. ¯ÂÒÑÏÐËÏ, ÚÕÑ ÒÑÎÐÂâ ÏÑÎÇÍÖÎâÓÐÂâ
ÄÑÎÐÑÄÂâ ×ÖÐÍÙËâ

c�r� � u�r�f�y;j�.
±ÓË ÕÇÑÓÇÕËÍÑ-ÅÓÖÒÒÑÄÑÏ ÒÑÆØÑÆÇ ÂÐÂÎËÊËÓÖÇÕÔâ ÕÑÎßÍÑ
ÖÅÎÑÄÂâ ÚÂÔÕß f�y;j�, ÒÑÔÍÑÎßÍÖ ÓÂÆËÂÎßÐÂâ ÚÂÔÕß u(r) ËÐÄÂ-
ÓËÂÐÕÐÂ ÆÎâ ÄÔÇØ ÑÒÇÓÂÙËÌ ÔËÏÏÇÕÓËË. ±ÑàÕÑÏÖ ÐËÉÇ ÏÞ
ÃÖÆÇÏ ÑÃÔÖÉÆÂÕß ÖÅÎÑÄÖá ×ÖÐÍÙËá f � f�y;j�, Â ÓÂÆËÂÎß-
ÐÂâ ÚÂÔÕß ÏÑÉÇÕ ÃÞÕß ÎáÃÑÌ. ÁÄÐÞÇ ÄÞÓÂÉÇÐËâ ÆÎâ ×ÖÐÍÙËÌ
f ÍÂÍ ÒÓÇÆÔÕÂÄÎÇÐËÌ ÅÓÖÒÒÞ ËÍÑÔÂàÆÓÂ Ä ÄËÆÇ Ô×ÇÓËÚÇÔÍËØ
ÅÂÓÏÑÐËÍ ÄÒÇÓÄÞÇ ÒÑÎÖÚÇÐÞ ¬ÑØÂÐ.93 ´ÂÍËÇ ×ÖÐÍÙËË ÐÂÊÞ-
ÄÂáÕ ÔËÏÏÇÕÓËÊÑÄÂÐÐÞÏË Ô×ÇÓËÚÇÔÍËÏË ÅÂÓÏÑÐËÍÂÏË
ÅÓÖÒÒÞ Ih , Ë Ä ÓÂÃÑÕÇ 93 ÑÐË ÊÂÕÂÃÖÎËÓÑÄÂÐÞ ÆÎâ ÄÔÇØ ÊÐÂÚÇ-
ÐËÌ l4 14. ¬ ÔÑÉÂÎÇÐËá, ×ÖÐÍÙËË ÒÓËÄÇÆÇÐÞ Ä ÐÇÐÑÓÏËÓÑ-
ÄÂÐÐÑÏ (ÐÇÔÕÂÐÆÂÓÕÐÑÏ) ÄËÆÇ, ÒÑàÕÑÏÖ ÓÂÃÑÕÂÕß Ô ÐËÏË
ÐÇÖÆÑÃÐÑ. ³ ÖÚÇÕÑÏ ÐÑÓÏËÓÖáÜÇÅÑ ÏÐÑÉËÕÇÎâ àÕË ×ÖÐÍÙËË
ÏÑÉÐÑ ÄÞÓÂÊËÕß Ä ÕÇÓÏËÐÂØ ÔÕÂÐÆÂÓÕÐÞØ ÆÇÌÔÕÄËÕÇÎßÐÞØ
Ô×ÇÓËÚÇÔÍËØ ÅÂÓÏÑÐËÍY t

l �y;j� (t=0; (m,c) ËÎË (m,s)). ¥ÂÎÇÇ Ä
àÕÑÏ ÓÂÊÆÇÎÇ ÆÎâ ÍÓÂÕÍÑÔÕË Ä ÑÃÑÊÐÂÚÇÐËâØ ×ÖÐÍÙËÌ ÑÒÖÔ-

ÍÂÇÏ ÒÑÎâÓÐÞÇ ÖÅÎÞ. £ ÚÂÔÕÐÑÔÕË, ÆÎâ £©®° hu Ô l=5
ÒÑÎÖÚÂÇÏ

f1�hu� � Y 5;s
5 , (38)

f2�hu� �
�����
7

10

r
Y 1;c

5 �
�����
3

10

r
Y 4;c

5 , (39)

f3�hu� �
�����
7

10

r
Y 1;s

5 ÿ
�����
3

10

r
Y 4;s

5 , (40)

f4�hu� �
���
2

5

r
Y 2;c

5 �
���
3

5

r
Y 3;c

5 , (41)

f5�hu� �
���
2

5

r
Y 2;s

5 ÿ
���
3

5

r
Y 3;s

5 . (42)

±ÓË àÕÑÏÏÑÎÇÍÖÎÂC60 ÑÓËÇÐÕËÓÑÄÂÐÂ ÕÂÍËÏ ÑÃÓÂÊÑÏ, ÚÕÑ ÇÇ
ÑÔß z âÄÎâÇÕÔâ ÑÆÐÑÌ ËÊÛÇÔÕË ÑÔÇÌ ÄÓÂÜÇÐËâ ÒâÕÑÅÑ ÒÑÓâÆÍÂ,
Â ÑÔß y ì ÑÆÐÂ ËÊ ÑÔÇÌ ÄÕÑÓÑÅÑ ÒÑÓâÆÍÂ, ÒÇÓÒÇÐÆËÍÖÎâÓÐÂâ
ÑÔË z. ´ÂÍÖá ÑÓËÇÐÕÂÙËá ÏÑÎÇÍÖÎÞ ÐÂÊÑÄÇÏ ÑÓËÇÐÕÂÙËÇÌ
¬ÑØÂÐ.93 ¥Îâ ÕÑÅÑ ÚÕÑÃÞ ÒÓËÄÇÔÕË ÏÑÎÇÍÖÎÖ Ä ÔÕÂÐÆÂÓÕÐÑÇ
ÒÑÎÑÉÇÐËÇ (ÔÏ. ÓËÔ. 1), ÅÆÇ ÑÔË ÄÕÑÓÑÅÑ ÒÑÓâÆÍÂ ÔÑÑÕÄÇÕ-
ÔÕÄÖáÕ ÐÂÒÓÂÄÎÇÐËâÏ x, y Ë z ÆÇÍÂÓÕÑÄÑÌ ÔËÔÕÇÏÞ ÍÑÑÓÆËÐÂÕ,
ÏÑÎÇÍÖÎÖ ÐÖÉÐÑ ÒÑÄÇÓÐÖÕß ÑÕÐÑÔËÕÇÎßÐÑ ÑÔË y ÐÂ ÖÅÑÎ b
(ÔÏ.51)

b � arccos 2
��������������������
10� 2

���
5
pp� �

& 58.288.

±ÓË àÕÑÏ ÍÂÉÆÂâ ËÊ ×ÖÐÍÙËÌ ÑÓÃËÕÂÎË hu ÄÞÓÂÉÂÇÕÔâ ÚÇÓÇÊ
Y t

5 . £ ÆÂÎßÐÇÌÛÇÏ ÒÑÆÓÂÊÖÏÇÄÂÇÕÔâ, ÚÕÑÏÑÎÇÍÖÎÂ ÐÂØÑÆËÕÔâ
Ä ÑÓËÇÐÕÂÙËË ¬ÑØÂÐ, ØÑÕâ ÍÑÐÇÚÐÞÇ ÓÇÊÖÎßÕÂÕÞ (ÔÒÇÍÕÓ
àÐÇÓÅËÌ Ë ÆÓ.), ÇÔÕÇÔÕÄÇÐÐÑ, ÐÇ ÊÂÄËÔâÕ ÑÕ ÄÞÃÑÓÂ ÐÂÚÂÎßÐÑÅÑ
ÒÑÎÑÉÇÐËâ ÏÑÎÇÍÖÎÞ.

¯ËÉÐââ ÔÄÑÃÑÆÐÂâ ÏÑÎÇÍÖÎâÓÐÂâ ÑÓÃËÕÂÎß t1u Ä ÒÇÓÄÑÏ
ÒÓËÃÎËÉÇÐËË ÔÑÑÕÄÇÕÔÕÄÖÇÕ l=5 Ë ÑÃÎÂÆÂÇÕ ÔÎÇÆÖáÜËÏË
ÕÓÇÏâ ÖÅÎÑÄÞÏË ÍÑÏÒÑÐÇÐÕÂÏË:

f1�t1u; 1� � 6�����
50
p Y 0

5 �
�����
7

25

r
Y 5;c

5 , (43)

f2�t1u; 1� �
�����
3

10

r
Y 1;c

5 ÿ
�����
7

10

r
Y 4;c

5 , (44)

f3�t1u; 1� �
�����
3

10

r
Y 1;s

5 �
�����
7

10

r
Y 4;s

5 , (45)

¥ÂÐÐÑÇ ÄÞÓÂÉÇÐËÇ ÆÎâ t1u ÃÞÎÑ ÒÑÎÖÚÇÐÑ Ä ÓÂÃÑÕÂØ 51, 62.
©ÐÂÚÇÐËâ ÖÅÎÑÄÞØ ÍÑÏÒÑÐÇÐÕ ÆÎâ C60 Ä ÔÕÂÐÆÂÓÕÐÑÌ ÑÓËÇÐÕÂ-
ÙËË ÒÓËÄÇÆÇÐÞ Ä ÔÕÂÕßÇ 51 (ÔÏ. ÕÂÃÎ. 1 Ä àÕÑÌ ÒÖÃÎËÍÂÙËË).
£ÕÑÓÂâ (l=7) ÍÑÏÒÑÐÇÐÕÂ àÕÑÌ ¯³®° ØÂÓÂÍÕÇÓËÊÖÇÕÔâ ÔÎÇ-
ÆÖáÜËÏ ÑÃÓÂÊÑÏ:

f1�t1u; 2� � 1

5

�����
77

5

r
Y 0

7 �
4

5

���
3

5

r
Y 5;c

7 , (46)

f2�t1u; 2� � 2

5

�����
11

5

r
Y 1;c

7 ÿ
1

5

���
3

5

r
Y 4;c

7 �
1

5

�����
78

5

r
Y 6;c

7 , (47)

f3�t1u; 2� � 2

5

�����
11

5

r
Y 1;s

7 �
1

5

���
3

5

r
Y 4;s

7 �
1

5

�����
78

5

r
Y 6;s

7 . (48)

³ÎÇÆÖáÜÂâ ÏÑÎÇÍÖÎâÓÐÂâ ÑÓÃËÕÂÎß (¯³®°+1) ÒÓËÐÂÆÎÇ-
ÉËÕ Í ÐÇÒÓËÄÑÆËÏÑÏÖ ÒÓÇÆÔÕÂÄÎÇÐËá t1g Ô l=6 Ë ÖÅÎÑÄÞÏË
ÍÑÏÒÑÐÇÐÕÂÏË

70.3

70.2

70.1

0

0.1

0.2

0.3

0 1 2 3 4 5 6 r, �A

u(r)

l=6

l=5

l=7

²ËÔ. 5. ²ÂÆËÂÎßÐÂâ ÊÂÄËÔËÏÑÔÕß p-ÄÑÎÐÑÄÑÌ ×ÖÐÍÙËË ×ÖÎÎÇ-
ÓÇÐÂ, ÒÑÎÖÚÇÐÐÂâ Ä ÏÑÆÇÎË ·áÍÍÇÎâ Ë ÐÑÓÏËÓÑÄÂÐÐÂâ ÐÂ ÇÆË-
ÐËÙÖ.
¥Îâ ÑÒËÔÂÐËâ hu-ÑÃÑÎÑÚÍË ËÔÒÑÎßÊÖÇÕÔâ ÓÂÆËÂÎßÐÂâ ÍÑÏÒÑÐÇÐÕÂ
Ô l=5; ÆÎâ t1u-ÑÃÑÎÑÚÍË ì ÆÄÇ ÓÂÆËÂÎßÐÞØ ÍÑÏÒÑÐÇÐÕÞ Ô l=5 Ë
7; ÆÎâ ÑÒËÔÂÐËâ t1g-ÑÃÑÎÑÚÍË ì ÓÂÆËÂÎßÐÂâ ÍÑÏÒÑÐÇÐÕÂ Ô l=6.
±ÇÓÇÔÇÚÇÐËÇ ÍÓËÄÞØ ÒÓÑËÔØÑÆËÕ ÒÓË ÓÂÆËÖÔÇ ×ÖÎÎÇÓÇÐÂ C60

3.55�A.
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f1�t1g� � Y 5;s
6 , (49)

f2�t1g� �
�����
11

2

r ���
3
p

5
Y 1;c

6 ÿ
�����
11

2

r
1

5
Y 4;c

6 �
���
3
p

5
Y 6;c

6 , (50)

f3�t1g� �
�����
11

2

r ���
3
p

5
Y 1;s

6 �
�����
11

2

r
1

5
Y 4;s

6 �
���
3
p

5
Y 6;s

6 . (51)

£ÞÓÂÉÇÐËâ (38) ë (45) Ë (49) ë (51) ÛËÓÑÍÑ ËÔÒÑÎßÊÑÄÂÎËÔß
Ä ÓÂÃÑÕÂØ 12, 51, 86, 87, Ä ÍÑÕÑÓÞØ ×ÖÎÎÇÓÇÐ ÓÂÔÔÏÂÕÓËÄÂÎÔâ
ÍÂÍ ÒÔÇÄÆÑÂÕÑÏ ËÍÑÔÂàÆÓËÚÇÔÍÑÌ ÔËÏÏÇÕÓËË. £ ÒÖÃÎËÍÂ-
ÙËâØ 11, 83, 98 ÒÑÍÂÊÂÐÑ, ÚÕÑ ÔÒÇÍÕÓ àÐÇÓÅËÌ, ÒÑÎÖÚÇÐÐÞÌ Ä
ÒÓËÃÎËÉÇÐËË äl=5ã ÆÎâ £©®° Ë ¯³®°, ØÑÓÑÛÑ ÔÑÑÕÄÇÕ-
ÔÕÄÖÇÕ ÓÂÔÚÇÕÂÏ ËÊ ÒÇÓÄÞØ ÒÓËÐÙËÒÑÄ, ÔÄÑÃÑÆÐÞØ ÑÕ ÒÓËÃÎË-
ÉÇÐËÌ (38) ë (45).

IV. ®ÇÕÑÆ ÏÖÎßÕËÒÑÎßÐÞØ ÄÊÂËÏÑÆÇÌÔÕÄËÌ

¿ÎÇÍÕÓÑÐÐÞÌ ÔÒÇÍÕÓ àÐÇÓÅËÌ ÏÑÎÇÍÖÎâÓÐÞØ ËÑÐÑÄ C60

ÏÑÉÐÑ ËÊÖÚÂÕß ÔÕÂÐÆÂÓÕÐÞÏË ÏÇÕÑÆÂÏË ÍÄÂÐÕÑÄÑÌ ØËÏËË.
°ÆÐÂÍÑ 60 ÂÕÑÏÑÄ ì àÕÑ ÆÑÄÑÎßÐÑ ÃÑÎßÛÂâ ÍÄÂÐÕÑÄÂâ
ÔËÔÕÇÏÂ. ±ÑàÕÑÏÖ ÒÇÓÄÞÇ ÓÂÔÚÇÕÞ ×ÖÎÎÇÓÇÐÂ C60 ÃÞÎË
ÄÞÒÑÎÐÇÐÞ ÎËÃÑ ÒÑÎÖàÏÒËÓËÚÇÔÍËÏË ÏÇÕÑÆÂÏË, ÎËÃÑ ÏÇÕÑ-
ÆÑÏ DFT LDA.84, 85, 98 ë 102 ¢ÑÎÇÇ ÕÑÚÐÞÇ ÐÇàÏÒËÓËÚÇÔÍËÇ ÓÂÔ-
ÚÇÕÞ ÒÓÑÄÇÆÇÐÞ ÔÓÂÄÐËÕÇÎßÐÑ ÐÇÆÂÄÐÑ.11, 83 £ ÕÑ ÉÇ ÄÓÇÏâ Ô
ËÔÒÑÎßÊÑÄÂÐËÇÏ ÏÑÎÇÍÖÎâÓÐÞØ ÑÓÃËÕÂÎÇÌ Ä ÏÑÆÇÎË ÒÔÇÄÆÑ-
ÂÕÑÏÂ (ÔÏ. ÓÂÊÆÇÎ III.3) ÓÂÊÄËÕ ÑÓËÅËÐÂÎßÐÞÌ ÏÇÕÑÆ 12, 103

ËÊÖÚÇÐËâ ÏÐÑÅÑàÎÇÍÕÓÑÐÐÞØ ÔÑÔÕÑâÐËÌ ÏÑÎÇÍÖÎâÓÐÞØ
ËÑÐÑÄ C60 . ´ÂÍÑÌ ÏÇÕÑÆ ÑÒËÔÂÐ Ä ÆÂÐÐÑÏ ÓÂÊÆÇÎÇ. °ÕÏÇÕËÏ,
ÚÕÑ ËÐÕÇÓÇÔÐÞÌ ÒÑÆØÑÆ Í ÒÓÑÃÎÇÏÇ ÏÖÎßÕËÒÑÎßÐÞØ ÄÊÂËÏÑ-
ÆÇÌÔÕÄËÌ Ä ÒÑÎÑÔÕË Ô×ÇÓÞ ÒÓÇÆÎÑÉÇÐ Ä ÔÕÂÕßÇ 104, Â ÂÄÕÑÓÂÏË
ÓÂÃÑÕ 105, 106 Ô×ÑÓÏÖÎËÓÑÄÂÐ ÑÓËÅËÐÂÎßÐÞÌ ÑÆÐÑàÎÇÍÕÓÑÐ-
ÐÞÌ ÏÇÕÑÆ ÎËÐÇÂÓËÊÑÄÂÐÐÞØ Ô×ÇÓËÚÇÔÍËØ ÄÑÎÐ ÆÎâ Ô×ÇÓËÚÇ-
ÔÍËØ ÍÎÂÔÕÇÓÑÄ, Ä ÕÑÏ ÚËÔÎÇ ×ÖÎÎÇÓÇÐÑÄ. °ÆÐÂÍÑ ÆÂÎÇÇ ÐÂÔ
ÃÖÆÖÕ ËÐÕÇÓÇÔÑÄÂÕß ÏÐÑÅÑàÎÇÍÕÓÑÐÐÞÇ à××ÇÍÕÞ.

1. ´ÇØÐËÍÂ ÏÖÎßÕËÒÑÎßÐÑÅÑ ÄÊÂËÏÑÆÇÌÔÕÄËâ
(àÎÇÍÕÓÑÐÞ ÐÂ ÑÃÑÎÑÚÍÇ t1u)

²ÂÔÔÏÑÕÓËÏ ÒÑÆÓÑÃÐÑ ÔÎÖÚÂÌ ÐÇÔÍÑÎßÍËØ t1u-àÎÇÍÕÓÑÐÑÄ.
³ÐÂÚÂÎÂ ËÊÎÑÉËÏ ÕÇØÐËÍÖ ÏÖÎßÕËÒÑÎßÐÑÅÑ ÄÊÂËÏÑÆÇÌÔÕÄËâ
ÆÎâ ÆÄÖØ àÎÇÍÕÓÑÐÑÄ, Â ÊÂÕÇÏ ÆÑÃÂÄËÏ ÇÜÇ ÑÆËÐ t1u-àÎÇÍÕÓÑÐ
Ë ÒÓÑÂÐÂÎËÊËÓÖÇÏ ÄÔÇ ËÊÏÇÐÇÐËâ Ä ÒÑÎÖÚËÄÛÇÌÔâ ÔËÔÕÇÏÇ.
¡ÐÂÎÑÅËÚÐÑ, Í ÔËÔÕÇÏÇ ËÊ ÕÓÇØ àÎÇÍÕÓÑÐÑÄ ÏÑÉÐÑ ÆÑÃÂÄËÕß
ÇÜÇ ÑÆËÐ Ë ÕÂÍ ÆÂÎÇÇ, ÒÑÍÂ ÚËÔÎÑ àÎÇÍÕÓÑÐÑÄ ÐÇ ÔÑÔÕÂÄËÕ
ÊÂÆÂÐÐÑÇ ÚËÔÎÑ n. ´ÂÍËÏ ÑÃÓÂÊÑÏ ÊÂÆÂÚÂ ÓÇÛÂÇÕÔâ Ä ÑÃÜÇÏ
ÄËÆÇ. ¯ÂÒÑÏËÐÂÇÏ, ÚÕÑ ÆÎâ t1u-ÑÃÑÎÑÚÍË n=1ë6. ±ÑÔÍÑÎßÍÖ
ÔÒËÐ-ÑÓÃËÕÂÎßÐÑÇ ÄÊÂËÏÑÆÇÌÔÕÄËÇ Ä ÆÂÐÐÑÏ ÔÎÖÚÂÇ ÑÚÇÐß
ÏÂÎÑ' (0.16 ÔÏ71) (ÔÏ.62), ÏÞ ËÔÒÑÎßÊÖÇÏ ÕÂÍ ÐÂÊÞÄÂÇÏÑÇ
ÒÓËÃÎËÉÇÐËÇ LS (ÓÂÔÔÇÎß-ÔÂÖÐÆÇÓÑÄÔÍÑÇ ÒÓËÃÎËÉÇÐËÇ). ¯Â
ÔÂÏÑÏ ÆÇÎÇ àÕÑ ÐÇ ÕÂÍ ÄÂÉÐÑ, ÒÑÔÍÑÎßÍÖ ÔÒËÐ-ÑÓÃËÕÂÎßÐÑÇ
ÄÊÂËÏÑÆÇÌÔÕÄËÇ ÑÒËÔÞÄÂÇÕÔâ ÑÆÐÑàÎÇÍÕÓÑÐÐÞÏ ÑÒÇÓÂÕÑÓÑÏ,
ÍÑÕÑÓÞÌ ÃÇÊ ÑÔÑÃÞØ ÔÎÑÉÐÑÔÕÇÌ ÏÑÉÇÕ ÃÞÕß ÄÍÎáÚÇÐ Ä
ÒÓÇÆÎÂÅÂÇÏÖá ÓÂÔÚÇÕÐÖá ÔØÇÏÖ.103

¥ÄÖØàÎÇÍÕÓÑÐÐÞÇ t1u-ÔÑÔÕÑâÐËâ ÃÖÆÇÏ ØÂÓÂÍÕÇÓËÊÑÄÂÕß
ÃÂÊËÔÐÞÏ ÍÇÕ-ÄÇÍÕÑÓÑÏ I, ÔÑÔÕÑâÜËÏ ËÊ ÆÄÖØ ÑÆÐÑàÎÇÍÕÓÑÐ-
ÐÞØ ËÐÆÇÍÔÑÄ (i1, i2),

jI i � ji1; i2i. (52)

±ÓË àÕÑÏ ËÐÆÇÍÔÞ i=(k,sz) ÐÖÏÇÓÖáÕ t1u-ÑÓÃËÕÂÎË
(k=1, 2, 3 ì ÑÓÃËÕÂÎßÐÑÇ ÄÞÓÑÉÆÇÐËÇ) Ë ÒÓÑÇÍÙËá ÔÒËÐÂ
ÐÂ ÑÔß z. ³ÑÑÕÄÇÕÔÕÄÖáÜËÇ ÆÄÖØàÎÇÍÕÓÑÐÐÞÇ ÄÑÎÐÑÄÞÇ ×ÖÐÍ-

ÙËË ÄÞÓÂÉÂáÕÔâ ÔÕÂÐÆÂÓÕÐÞÏ ÑÃÓÂÊÑÏ ÚÇÓÇÊ ÑÆÐÑàÎÇÍÕÓÑÐ-
ÐÞÇ

hr; r0jI i � hrji1ihr0ji2i,
ÅÆÇ

hrji i � u�r�hn̂ji i.
©ÆÇÔß u ì ÓÂÆËÂÎßÐÂâ ÍÑÏÒÑÐÇÐÕÂ ÏÑÎÇÍÖÎâÓÐÑÌ ÑÓÃËÕÂÎË
t1u , ÍÑÕÑÓÂâ ÐÇ ÊÂÄËÔËÕ ÑÕ ËÐÆÇÍÔÂ i, Â hn̂ji i ì ÇÇ ÖÅÎÑÄÂâ
ÍÑÏÒÑÐÇÐÕÂ. ³ËÏÄÑÎÑÏ n̂ ÑÃÑÊÐÂÚÇÐÞ ÆÄÂ ÖÅÎÂ Ä ÒÑÎâÓÐÑÌ
ÔËÔÕÇÏÇ ÍÑÑÓÆËÐÂÕ: O � �y;j�. ´ÂÍËÏ ÑÃÓÂÊÑÏ, ÄÔÇÅÑ ÒÑÎÖ-
ÚÂÇÏ ÛÇÔÕß ÄÇÍÕÑÓÑÄ t1u-ÔÑÔÕÑâÐËÌ (ËÎË ÔÒËÐ-ÑÓÃËÕÂÎÇÌ)
hn̂ji i,

hn̂ji i � fk�n̂�ss�sz�. (53)

©ÆÇÔß fk ì ÕÓË ÖÅÎÑÄÞØ t1u-ÍÑÏÒÑÐÇÐÕÞ, ÑÒËÔÞÄÂÇÏÞÇ ÖÓÂÄ-
ÐÇÐËâÏË (43) ë (45), ss ì ÔÒËÐÑÄÂâ ×ÖÐÍÙËâ (s=�) ÆÎâ ÒÓÑ-
ÇÍÙËÌ ÔÒËÐÂ sz=�1/2 ÐÂ ÑÔß z.

£ÄÇÆÇÏ ÔÒÎÑÛÐÖá ÐÖÏÇÓÂÙËá ÆÄÖØàÎÇÍÕÓÑÐÐÞØ ÔÑÔÕÑâ-
ÐËÌ i ÑÕ 1 ÆÑ 6. °ÕÐÑÔËÕÇÎßÐÑÇ ÓÂÔÒÑÎÑÉÇÐËÇ ËÐÆÇÍÔÑÄ Ä
ÖÓÂÄÐÇÐËË (52) ÔÕÂÐÑÄËÕÔâ ÔÖÜÇÔÕÄÇÐÐÞÏ, ÇÔÎË ÒÇÓÄÞÌ àÎÇÍÕ-
ÓÑÐ ÑÕÑÉÆÇÔÕÄÎâÇÕÔâ Ô ÔÑÔÕÑâÐËÇÏ i1 , Â ÄÕÑÓÑÌ ì Ô i2 .
£ ÔÑÑÕÄÇÕÔÕÄËË Ô ÒÓËÐÙËÒÑÏ ÆËÐÂÏËÚÇÔÍÑÌ àÍÄËÄÂÎÇÐÕÐÑÔÕË
àÎÇÍÕÓÑÐÑÄ, ÇÔÎË ÏÞ ÒÑÏÇÐâÇÏ ÒÑÓâÆÑÍ ÔÒËÐ-ÑÓÃËÕÂÎÇÌ
ÔÑÔÕÑâÐËâ, Õ.Ç. ji2; i1i, ÕÑ ÒÑÎÖÚËÏ

ji2; i1i � ÿji1; i2i, (54)

ÒÑÔÍÑÎßÍÖ ÆÂÐÐÂâ ÑÒÇÓÂÙËâ ÄÍÎáÚÂÇÕ ÒÇÓÇÔÕÂÐÑÄÍÖ ÆÄÖØ
àÎÇÍÕÓÑÐÑÄ. ¥Îâ ÑÒËÔÂÐËâ ÕÑÎßÍÑ ÐÇÊÂÄËÔËÏÞØ ÔÑÔÕÑâÐËÌ
ÃÖÆÇÏ ËÔÒÑÎßÊÑÄÂÕß ÄÇÍÕÑÓÞ (52) Ô ÖÔÎÑÄËÇÏ i1> i2 , Â Ä
ÒÓÑÕËÄÐÑÏ ÔÎÖÚÂÇ ÒÓËÏÇÐâÕß ÔÑÑÕÐÑÛÇÐËÇ (54).{´ÂÍËÏÑÃÓÂ-
ÊÑÏ, ÐÂÛ ÃÂÊËÔ ÔÑÔÕÑËÕ ËÊ (665)/2=15 ÓÂÊÎËÚÐÞØ ÄÇÍÕÑÓÑÄ
ÔÑÔÕÑâÐËÌ jI i.

£ ÆÄÖØàÎÇÍÕÓÑÐÐÑÏ ÃÂÊËÔÇ jI i ÓÂÔÔÚËÕÂÇÏ ÏÂÕÓËÚÐÞÇ
àÎÇÏÇÐÕÞ ÄÐÖÕÓËÏÑÎÇÍÖÎâÓÐÑÅÑ ÍÖÎÑÐÑÄÔÍÑÅÑ ÑÕÕÂÎÍËÄÂÐËâ
ÏÇÉÆÖ ÆÄÖÏâ àÎÇÍÕÓÑÐÂÏË (Ä ÂÕÑÏÐÑÌ ÔËÔÕÇÏÇ ÇÆËÐËÙ ÊÂÓâÆ
àÎÇÍÕÓÑÐÂ e=71),

V�r; r0� � 1

jrÿ r0j. (55)

£ ÕÇÓÏËÐÂØ ÆÇÌÔÕÄËÕÇÎßÐÞØ Ô×ÇÓËÚÇÔÍËØ ÅÂÓÏÑÐËÍY 0
l ,Y

m;c
l Ë

Ym;s
l ÍÖÎÑÐÑÄÔÍÑÇ ÑÕÕÂÎÍËÄÂÐËÇ ÊÂÒËÔÞÄÂÇÕÔâ Ä ÄËÆÇ ÏÖÎßÕË-

ÒÑÎßÐÑÅÑ ÓÂÊÎÑÉÇÐËâ

V�r; r0� �
X
l; t

ul�r; r0�Y t
l �n̂�Y t

l �n̂0�, (56)

ÅÆÇ

ul�r; r0� �
rl<

r�l�1�>

4p
2l� 1

. (57)

©ÆÇÔß r>=max(r,r0) ì ÃÑÎßÛËÌ ËÊ ÆÄÖØ ÓÂÆËÖÔÑÄ, Â
r<=min(r,r0) ì ÏÇÐßÛËÌ ËÊ ÐËØ.

®ÂÕÓËÚÐÞÇ àÎÇÏÇÐÕÞ ÒÓâÏÑÅÑ ÍÖÎÑÐÑÄÔÍÑÅÑ ÄÊÂËÏÑ-
ÆÇÌÔÕÄËâ ÒÑÎÖÚÂÇÏ ÆÎâ ÔÎÖÚÂâ ÒÇÓÇØÑÆÂ ÒÇÓÄÑÅÑ àÎÇÍÕÓÑÐÂ
i1? j1 , Â ÄÕÑÓÑÅÑ ì i2? j2 (ÐÂÒÑÏËÐÂÇÏ, ÚÕÑ ÒÓË àÕÑÏ i1> i2
Ë j1> j2). °ÃÑÊÐÂÚËÏ ÕÂÍËÇ ÆÄÖØàÎÇÍÕÓÑÐÐÞÇ ÒÇÓÇØÑÆÞ
ËÐÆÇÍÔÑÏ a2=1. ªÊ ÖÓÂÄÐÇÐËâ (56) ÒÑÎÖÚÂÇÏ

{ ®ÑÉÐÑ ÒÑÔÕÖÒËÕß ÒÑ-ÆÓÖÅÑÏÖ, Â ËÏÇÐÐÑ ì ÓÂÃÑÕÂÕß Ä ÒÓÑ-
ÔÕÓÂÐÔÕÄÇ ÆÇÕÇÓÏËÐÂÐÕÑÄ ³ÎàÕÇÓÂ, ÅÆÇ ÂÐÕËÔËÏÏÇÕÓËÊÂÙËâ ÖÚË-
ÕÞÄÂÇÕÔâ Ä âÄÐÑÏ ÄËÆÇ.

µÔÒÇØË ØËÏËË 79 (9) 2010 817



hI jV�r; r0�jJ icoul �
X
l; t

vlcl; t�i1j1�cl; t�i2 j2�, (58)

ÅÆÇ ËÐÕÇÅÓÂÎ

vl �
�
drr2

�
dr0r02u2�r�u2�r0�ul�r; r0� (59)

ÆÂÇÕ à××ÇÍÕËÄÐÑÇ ÓÂÆËÂÎßÐÑÇ ÖÔÓÇÆÐÇÐËÇ Ë ÐÇ ÊÂÄËÔËÕ ÑÕ
ÖÅÎÑÄÞØ ÍÑÏÒÑÐÇÐÕ. ¿ÕÂ ÄÇÎËÚËÐÂ ÂÐÂÎÑÅËÚÐÂ ËÐÕÇÅÓÂÎÂÏ
³ÎàÕÇÓÂ (ËÎË ¬ÑÐÆÑÐÂ ëºÑÓÕÎË) Ä ÍÎÂÔÔËÚÇÔÍÑÌ ÕÇÑÓËË
ÂÕÑÏÐÞØ ÑÃÑÎÑÚÇÍ.76 °ÐÂ âÄÎâÇÕÔâ ÔÄÑÇÑÃÓÂÊÐÑÌ ÏÇÓÑÌ
ÔËÎÞ ÆÄÖØàÎÇÍÕÓÑÐÐÞØ ÍÖÎÑÐÑÄÔÍËØ ÑÒÇÓÂÕÑÓÑÄ.68, 79, 80 ±ÓË
àÕÑÏ ÏÂÕÓËÚÐÞÇ àÎÇÏÇÐÕÞ ÒÇÓÇØÑÆÂ (cl, t) ÑÒÓÇÆÇÎâáÕÔâ ÍÂÍ

cl; t�ij� �
�
hi ĵniY t

l �n̂�hn̂j j idO. (60)

°ÐË, Ä ÔÄÑá ÑÚÇÓÇÆß, ÐÇ ÊÂÄËÔâÕ ÑÕ ÓÂÆËÂÎßÐÞØ ÍÑÏÒÑÐÇÐÕ.
®ÑÉÐÑ ÓÂÔÔÏÑÕÓÇÕß àÎÇÍÕÓÑÐÐÞÇ ÒÇÓÇØÑÆÞ ÆÓÖÅÑÅÑ

ÓÑÆÂ: i1? j2 ÆÎâ ÒÇÓÄÑÅÑ àÎÇÍÕÓÑÐÂ, i2? j1 ì ÆÎâ ÄÕÑÓÑÅÑ.
¢ÖÆÇÏ ÑÃÑÊÐÂÚÂÕß ÕÂÍËÇ ÒÇÓÇØÑÆÞ ËÐÆÇÍÔÑÏ a2=2; ÑÐË
ÒÓËÄÑÆâÕ Í ÑÃÏÇÐÐÑÏÖ ÄÊÂËÏÑÆÇÌÔÕÄËá. ¹ÕÑÃÞ ÄÇÓÐÖÕßÔâ Í
ÔÕÂÐÆÂÓÕÐÑÏÖ ÒÑÓâÆÍÖ ÔÒËÐ-ÑÓÃËÕÂÎÇÌ, ÄÑÔÒÑÎßÊÖÇÏÔâ ÔÑÑÕ-
ÐÑÛÇÐËÇÏ (54). ±ÑÎÖÚÂÇÏ

hI jV�r; r0�jJiexch � ÿ
X
l; t

vlcl; t�i1 j2�cl; t�i2 j1�. (61)

©ÆÇÔß vl ÒÑ-ÒÓÇÉÐÇÏÖ ÑÒËÔÞÄÂáÕÔâ ×ÑÓÏÖÎÑÌ (59), Â ÍÑà××Ë-
ÙËÇÐÕÞ cl, t ì ÖÓÂÄÐÇÐËÇÏ (60). ©ÂÏÇÕËÏ, ÚÕÑ ÇÔÎË ÖÅÎÑÄÞÇ
×ÖÐÍÙËË t1u ÄÞÃÓÂÐÞ ÄÇÜÇÔÕÄÇÐÐÞÏË, Õ.Ç. ÄÞÓÂÉÇÐÞ ÚÇÓÇÊ
ÆÇÌÔÕÄËÕÇÎßÐÞÇ Ô×ÇÓËÚÇÔÍËÇ ÅÂÓÏÑÐËÍË Y t

l , ÕÑ Ë ÍÑà××Ë-
ÙËÇÐÕÞ cl, t âÄÎâáÕÔâ ÆÇÌÔÕÄËÕÇÎßÐÞÏË.

²ÂÔÔÏÑÕÓËÏ Ô×ÇÓËÚÇÔÍË ÔËÏÏÇÕÓËÚÐÖá ÍÑÏÒÑÐÇÐÕÖ
ÍÖÎÑÐÑÄÔÍÑÅÑ ÓÂÊÎÑÉÇÐËâ (l=0), ÑÒËÔÞÄÂÇÏÖá ÕÓËÄËÂÎßÐÑÌ
ÖÅÎÑÄÑÌ ×ÖÐÍÙËÇÌ

Y 0
0 �

1������
4p
p .

´ÑÅÆÂ ÍÑà××ËÙËÇÐÕÞ cl, t Ä ÖÓÂÄÐÇÐËË (60) ÔÕÂÐÑÄâÕÔâ ÆËÂÅÑ-
ÐÂÎßÐÞÏË ÒÑ ËÐÆÇÍÔÂÏ i Ë j

cl=0(ij )=
1������
4p
p di j ,

ÅÆÇ dì ÔËÏÄÑÎ ¬ÓÑÐÇÍÇÓÂ.
±ÓË ÂÐÂÎËÊÇ ÆÓÖÅËØ ÍÑÏÒÑÐÇÐÕ (Ô l>0) ÄÑÔÒÑÎßÊÖÇÏÔâ

ÒÓÂÄËÎÂÏË ÑÕÃÑÓÂ ÆÎâ ÍÑà××ËÙËÇÐÕÑÄ cl, t (ÔÏ. ÔÑÑÕÐÑÛÇ-
ÐËÇ (60)). £Ñ-ÒÇÓÄÞØ, ÊÂÏÇÕËÏ, ÚÕÑ ÄÔÇ ÍÑà××ËÙËÇÐÕÞ cl, t

ÆËÂÅÑÐÂÎßÐÞ Ä ÕÇÓÏËÐÂØ ÔÒËÐÑÄÞØ ÍÑÏÒÑÐÇÐÕ us . £Ñ-ÄÕÑÓÞØ,
ÄÔÇ ÐÇÚÇÕÐÞÇ ÊÐÂÚÇÐËâ l ÑÃÓÂÜÂáÕÔâ Ä ÐÑÎß (ËÊ ÔÑÑÃÓÂÉÇÐËÌ
ÚÇÕÐÑÔÕË ÒÑÆÞÐÕÇÅÓÂÎßÐÑÅÑ ÄÞÓÂÉÇÐËâ Ä ÔÑÑÕÐÑÛÇÐËË (60)).
¬ÓÑÏÇ ÕÑÅÑ, ËÊ ÕÇÑÓËË ÔÎÑÉÇÐËâ ÖÅÎÑÄÞØ ÏÑÏÇÐÕÑÄ ÐÂØÑÆËÏ
lmax=10. ªÊ àÕÑÅÑ ÄÞÕÇÍÂÇÕ, ÚÕÑ ÐÇÐÖÎÇÄÞÇ ÍÑà××ËÙËÇÐÕÞ
ÄÑÊÏÑÉÐÞ ÆÎâ l=0, 2, 4, 6, 8 Ë 10. ©ÂÏÇÕËÏ, ÚÕÑ ÄÒÇÓÄÞÇ
ÍÑà××ËÙËÇÐÕÞ cl, t ËÔÒÑÎßÊÑÄÂÎË ÆÎâ ÓÂÔÚÇÕÂ ÍÓËÔÕÂÎÎËÚÇ-
ÔÍÑÅÑ ÒÑÎâ Cÿ60 Ä ÓÂÃÑÕÂØ 51, 52. ³ÎÑÉËÄ ÖÓÂÄÐÇÐËâ (61) Ë (58),
ÒÑÎÖÚËÏ

hI jV�r; r0�jJ i � U0d�I; J � � v2c2�I; J � � v4c4�I; J �� (62)

� v6c6�I; J � � v8c8�I; J � � v10c10�I; J �,
ÅÆÇ

U0=
v0
4p

ì ÕÂÍ ÐÂÊÞÄÂÇÏÑÇ ØÂÃÃÂÓÆÑÄÔÍÑÇ ÑÕÕÂÎÍËÄÂÐËÇ,

cl�I; J� �
X
t

�
cl;t�i1 j1�cl;t�i2 j2� ÿ cl;t�i1j2�cl;t�i2 j1�

�
. (63)

´ÇÒÇÓß ÔÎÇÆÖÇÕ ÒÑÔÕÓÑËÕß ÏÂÕÓËÙÖ ÓÂÊÏÇÓÐÑÔÕßá 15615,
ÖÚËÕÞÄÂáÜÖá ÄÔÇ ÄÐÖÕÓËÏÑÎÇÍÖÎâÓÐÞÇ ÄÊÂËÏÑÆÇÌÔÕÄËâ.
©ÂÕÇÏ ÏÑÉÐÑ ÓÇÛËÕß ÔÇÍÖÎâÓÐÖá ÒÓÑÃÎÇÏÖ Ä ÊÂÆÂÐÐÑÏ
ÃÂÊËÔÇ Ë ÒÑÎÖÚËÕß 15 ÖÓÑÄÐÇÌ àÐÇÓÅËËEp[t

2
1u] (p=1ë15) Ä ÄËÆÇ

Ep�t21u� � U0 � v2l2�p� � v4l4�p�� (64)

� v6l6�p� � v8l8�p� � v10l10�p�.

°ÕÏÇÕËÏ ÔÎÇÆÖáÜÖá ÄÂÉÐÖá ÑÔÑÃÇÐÐÑÔÕß ÖÓÂÄÐÇÐËâ
(64): ÑÃÜÇÇ ÓÇÛÇÐËÇ ÏÑÉÐÑ ÐÂÌÕË ÆÎâ ÎáÃÑÅÑ ÐÂÃÑÓÂ ÓÂ-
ÆËÂÎßÐÞØ ËÐÕÇÅÓÂÎÑÄ vl (l=2, 4, 6, 8, 10). ¥Îâ àÕÑÅÑ ÐÖÉÐÑ
ÔÐÂÚÂÎÂ ÐÂÌÕË ÏÂÕÓËÙÖ cl (I, J ) ÓÂÊÏÇÓÐÑÔÕßá 15615, ÄÑÔ-
ÒÑÎßÊÑÄÂÄÛËÔß ÖÓÂÄÐÇÐËÇÏ (63), Â ÊÂÕÇÏ ÆËÂÅÑÐÂÎËÊÑÄÂÕß ÇÇ
ÆÎâ ÍÂÉÆÑÅÑ ËÊ ÊÐÂÚÇÐËÌ l. ±ÑÎÖÚËÄÛËÇÔâ ÒÓË ÆËÂÅÑÐÂÎËÊÂ-
ÙËË ÍÑà××ËÙËÇÐÕÞ ÑÃÑÊÐÂÚÂáÕ ll(p) (ÕÂÃÎ. 9).

±âÕÐÂÆÙÂÕß ÖÓÑÄÐÇÌ àÐÇÓÅËË (64) ÅÓÖÒÒËÓÖáÕÔâ Ä ÕÓË
ÓÂÊÐÞØ ÕÇÓÏÂ, Â ËÏÇÐÐÑ: ÆÇÄâÕËÍÓÂÕÐÑ ÄÞÓÑÉÆÇÐÐÞÌ
(t21u; 1), ÒâÕËÍÓÂÕÐÑ ÄÞÓÑÉÆÇÐÐÞÌ (t21u; 2) Ë ÑÆËÐÑÚÐÞÌ ÕÇÓÏ
(t21u; 3). (©ÆÇÔß ÑÃÑÊÐÂÚÇÐËÇ t21u ÑÊÐÂÚÂÇÕ, ÚÕÑ ÐÂ t1u-ÑÃÑÎÑÚÍÇ
ÐÂØÑÆâÕÔâ ÆÄÂ àÍÄËÄÂÎÇÐÕÐÞØ àÎÇÍÕÓÑÐÂ.)ªÊ ÕÇÑÓÇÕËÍÑ-ÅÓÖÒ-
ÒÑÄÑÅÑ ÂÐÂÎËÊÂ ÔÎÇÆÖÇÕ, ÚÕÑ ÕÂÍÑÇ ÉÇ ÓÂÔÜÇÒÎÇÐËÇ ÐÂÃÎáÆÂ-
ÇÕÔâ ÆÎâ ÆÄÖØ ÆÞÓÑÍ,50 Õ.Ç. Ô ÑÒÓÇÆÇÎÇÐÐÞÏË ÑÅÑÄÑÓÍÂÏË
ÔÖÜÇÔÕÄÖÇÕ ÔËÏÏÇÕÓËâ ÏÇÉÆÖ àÎÇÍÕÓÑÐÂÏË Ë ÆÞÓÍÂÏË, ÒÓË-
ÐÂÆÎÇÉÂÜËÏË ÑÆÐÑÌ Ë ÕÑÌ ÉÇ ÑÃÑÎÑÚÍÇ. ¯ËÉÇ (Ä ÓÂÊÆÇÎÇ V.3)
ÏÞ ÑÃÔÖÆËÏ àÕÖ ÔËÏÏÇÕÓËá. ©ÆÇÔß ÉÇ ÑÕÏÇÕËÏ, ÚÕÑ Ô ÕÑÚÐÑ-
ÔÕßá ÆÑ ÐÇÍÑÕÑÓÑÌ ÒÑÔÕÑâÐÐÑÌ (ÔÆÄËÅ ±ÎÂØÖÕËÐÂ, ÔÏ.35, 50)

´ÂÃÎËÙÂ 9. ©ÐÂÚÇÐËâ ÍÑà××ËÙËÇÐÕÑÄ ll (p) . 103 ÆÎâ àÎÇÍÕÓÑÐÐÞØ ÏÑÎÇÍÖÎâÓÐÞØ ÍÑÐ×ËÅÖÓÂÙËÌ t21u (p=1ë15) Ë t31u (p=1ë20).

´ÇÓÏ p ¬ÓÂÕÐÑÔÕß l=2 l=4 l=6 l=8 l=10
ÄÞÓÑÉÆÇÐËâ

¬ÑÐ×ËÅÖÓÂÙËâ t21u

3T1g 1 ë 9 9 72.943 721.190 21.817 739.706 737.556
1Hg 10 ë 14 5 0.589 4.238 23.596 7.941 11.641
1Ag 15 1 5.886 42.379 26.265 79.413 85.436

¬ÑÐ×ËÅÖÓÂÙËâ t31u

4Au 1 ë 4 4 78.829 763.568 65.450 7119.119 7112.667
2Hu 5 ë 14 10 73.532 725.427 68.119 747.648 738.872
2T1u 15 ë 20 6 0 0 69.898 0 10.324

818 ¡.£.¯ËÍÑÎÂÇÄ, ¢.¯.±ÎÂØÖÕËÐ



ÏÑÉÐÑ ÔÚËÕÂÕß, ÚÕÑ ll(t
4
1u; p)= ll(t

2
1u; p), p=1ë15. ³ ÖÚÇÕÑÏ

àÕËØ ÊÂÏÇÚÂÐËÌ ÒÑÎÖÚÂÇÏ, ÚÕÑ ÖÓÂÄÐÇÐËÇ (64) ÄÞÒÑÎÐâÇÕÔâ Ë
ÆÎâ ÔÎÖÚÂâ ÚÇÕÞÓÇØ t1u-àÎÇÍÕÓÑÐÑÄ. ¹ÕÑÃÞ ÒÑÎÖÚËÕß ÚËÔÎÇÐ-
ÐÑÇ ÊÐÂÚÇÐËÇ ÓÂÔÜÇÒÎÇÐËâ, ÐÖÉÐÑ ÔÐÂÚÂÎÂ ÑÙÇÐËÕß ÓÂÆËÂÎß-
ÐÞÇ ËÐÕÇÅÓÂÎÞ vl (ÔÏ. ÄÞÓÂÉÇÐËÇ (59)).

±ÇÓÇÌÆÇÏ Í ÓÂÔÔÏÑÕÓÇÐËá ÔÎÖÚÂâ ÕÓÇØ t1u-àÎÇÍÕÓÑÐÑÄ.
¥Îâ ÕÓÇØ àÎÇÍÕÓÑÐÑÄ ÐÂ t1u-ÑÃÑÎÑÚÍÇ (ÍÑÐ×ËÅÖÓÂÙËâ t31u)
ÒÑÎÖÚÂÇÏ 66564/3!=20 ÃÂÊËÔÐÞØ ÍÇÕ-ÄÇÍÕÑÓÑÄ

jI 0i � ji1; i2; i3i,

ÅÆÇ i1> i2> i3 . ¬ÖÎÑÐÑÄÔÍÑÇ ÄÐÖÕÓËÏÑÎÇÍÖÎâÓÐÑÇ ÄÊÂËÏÑ-
ÆÇÌÔÕÄËÇ ÕÇÒÇÓß ÊÂÒËÔÞÄÂÇÕÔâ Ä ÄËÆÇ ÔÖÏÏÞ ÕÓÇØ ÆÄÖØàÎÇÍÕ-
ÓÑÐÐÞØ ÚÎÇÐÑÄ

V�3� � V�r1; r2� � V�r1; r3� � V�r2; r3�, (65)

ÅÆÇ ÍÂÉÆÑÇ ÔÎÂÅÂÇÏÑÇ V�ra; rb� ÒÓÇÆÔÕÂÄÎâÇÕ ÔÑÃÑÌ ÏÖÎßÕË-
ÒÑÎßÐÑÇ ÓÂÊÎÑÉÇÐËÇ (56), (57). ±ÓË ÓÂÔÚÇÕÇ ÏÂÕÓËÚÐÑÅÑ àÎÇ-
ÏÇÐÕÂ hI 0jV �3�jJ 0i ÐÖÉÐÑ ÓÂÔÔÏÑÕÓÇÕß ÄÔÇÄÑÊÏÑÉÐÞÇ
ÍÑÏÃËÐÂÙËË ÑÆÐÑàÎÇÍÕÓÑÐÐÞØ ËÐÆÇÍÔÑÄ Ä I 0 Ë J 0 (àÎÇÍÕÓÑÐ-
ÐÞÇ ÒÇÓÇØÑÆÞ). ¥Îâ àÕÑÅÑ ÐÇÑÃØÑÆËÏÑ ÒÓÑÂÐÂÎËÊËÓÑÄÂÕß
ÒÇÓÇÔÕÂÐÑÄÍË ÄÔÇØ àÎÇÍÕÓÑÐÑÄ.12, 36, 103 ¯ËÉÇ ÏÞ ÒÓÑËÎÎá-
ÔÕÓËÓÖÇÏ ÅÎÂÄÐÞÌ ÒÓËÐÙËÒ ÕÂÍÑÅÑ ÂÐÂÎËÊÂ, Â ËÏÇÐÐÑ: ÍÂÍ
ÔÎÖÚÂÌ ÕÓÇØ àÎÇÍÕÓÑÐÑÄ ÔÄÑÆËÕÔâ Í ÔÎÖÚÂá ÆÄÖØ àÎÇÍÕÓÑÐÑÄ.

°ÕÏÇÕËÏ, ÚÕÑ ÆÎâ ÕÓÇÕßÇÅÑ àÎÇÍÕÓÑÐÂ ÔÖÜÇÔÕÄÖáÕ ÕÑÎßÍÑ
ÕÓË ÄÑÊÏÑÉÐÑÔÕË: i3? j3 , i3? j2 Ë i3? j1 , ÍÑÕÑÓÞÇ ÏÞ ÐÖÏÇ-
ÓÖÇÏ ËÐÆÇÍÔÑÏ a3 (a3=1, 2 Ë 3). ¬ÂÍ ÔÎÇÆÖÇÕ ËÊ ÂÐÕËÍÑÏÏÖ-
ÕÂÙËÑÐÐÞØ ÔÑÑÕÐÑÛÇÐËÌ, ÚÇÕÐÑÔÕß ÕÂÍËØ ÒÇÓÇØÑÆÑÄ (P3)
ÔÑÑÕÄÇÕÔÕÄÇÐÐÑ ÓÂÄÐÂ +1, 71 Ë +1. ¥Îâ ÍÂÉÆÑÅÑ ËÊ àÕËØ
ÔÎÖÚÂÇÄ ÏÑÉÐÑ ÓÂÔÔÏÑÕÓÇÕß äÒÑÆÔÎÖÚÂËã, ÔÄâÊÂÐÐÞÇ Ô ÒÇÓÇ-
ØÑÆÂÏË ÆÄÖØ ÑÔÕÂÄÛËØÔâ t1u-àÎÇÍÕÓÑÐÑÄ. °ÃÑÊÐÂÚËÏ ËØ
ÍÑÐÇÚÐÞÇ ÔÑÔÕÑâÐËâ j 01 Ë j 02. (´ÂÍ, ÇÔÎË a3=1, ÕÑ àÕË ËÐÆÇÍÔÞ
ÓÂÄÐÞ j1 Ë j2; ÇÔÎË a3=2, ÕÑ ÑÐË ÃÖÆÖÕ j1 Ë j3; ÇÔÎË a3=3 ì
ÕÑ j2 Ë j3 .) ¯Ñ ÔÎÖÚÂÌ ÆÄÖØàÎÇÍÕÓÑÐÐÞØ ÒÇÓÇØÑÆÑÄ ÒÑÆÓÑÃÐÑ
ÓÂÔÔÏÑÕÓÇÐ ÄÞÛÇ, ÍÑÅÆÂ ÏÞ ÂÐÂÎËÊËÓÑÄÂÎË ÍÑÐ×ËÅÖÓÂÙËá
t21u. ±ÓË àÕÑÏ ÔÖÜÇÔÕÄÖáÕ ÕÑÎßÍÑ ÆÄÇ ÄÑÊÏÑÉÐÑÔÕË

i1? j 01 , i2? j 02 ÒÓË a2=1,

i1? j 02 , i2? j 01 ÒÓË a2=2.

¹ÇÕÐÑÔÕß ÒÇÓÄÑÅÑ ÒÇÓÇØÑÆÂ P2=+1, ÄÕÑÓÑÅÑ ì P2=71.
´ÂÍËÏ ÑÃÓÂÊÑÏ, ÕÓÇØàÎÇÍÕÓÑÐÐÞÇ ÒÇÓÇØÑÆÞ ÑÒËÔÞÄÂáÕÔâ
ÒÂÓÑÌ ËÐÆÇÍÔÑÄ (a3, a2), ÅÆÇ a3=1 ë 3, Â a2=1, 2.

£ ÑÃÜÇÏ ÔÎÖÚÂÇ n àÎÇÍÕÓÑÐÑÄ ÒÇÓÇØÑÆÞ ÍÎÂÔÔË×ËÙËÓÖáÕ
Ô ÒÑÏÑÜßá (n71) ËÐÆÇÍÔÑÄ (an , an71 , an72 , ... , a2), ÅÆÇ
ak=1, 2, ... , k. ¹ÇÕÐÑÔÕß ÕÓÇØàÎÇÍÕÓÑÐÐÞØ ÒÇÓÇØÑÆÑÄ (a3, a2)
ÐÂØÑÆËÕÔâ ÍÂÍ

P=P3(a3)P2(a2),

Ä ÑÃÜÇÏ ÔÎÖÚÂÇ

P=Pn(an)Pn71(an71) ...P2(a2).

£ÔÇÅÑ ÚËÔÎÑ ÒÇÓÇØÑÆÑÄ ÆÎâ ÕÓÇØ t1u-àÎÇÍÕÓÑÐÑÄ ÔÑÔÕÂÄÎâÇÕ
3 . 2=6, Ä ÑÃÜÇÏ ÔÎÖÚÂÇì n!. ´ÇÒÇÓß ÐÖÉÐÑ ÄÞÚËÔÎËÕß ÄÍÎÂÆ
ÍÂÉÆÑÅÑ ÄÂÓËÂÐÕÂ Ä ÏÂÕÓËÚÐÞÌ àÎÇÏÇÐÕ V (3) (ÔÏ. ÖÓÂÄÐÇ-
ÐËÇ (65))

hI 0jV�3�jJ 0i�a3; a2� �

� P3�a3�P2�a2�
X
l; t

vlcl;t�i1; j 01�cl; t�i2; j 02�d�i3; ja3� � p:i.

©ÆÇÔß ÚÇÓÇÊ p.i. ÑÃÑÊÐÂÚÇÐÞ ÆÓÖÅËÇ ÒÂÓÐÞÇ ÍÖÎÑÐÑÄÔÍËÇ
ÄÊÂËÏÑÆÇÌÔÕÄËâ V(ra, rb). £ ÔÎÖÚÂÇ ÕÓÇØ àÎÇÍÕÓÑÐÑÄ ÕÂÍËØ

ÚÎÇÐÑÄ ÕÓË (ÔÏ. ÖÓÂÄÐÇÐËÇ (65)). ±ÇÓÄÞÌ ËÊ ÐËØ ÒÓËÄÑ-
ÆËÕÔâ Ä âÄÐÑÏ ÄËÆÇ, ÆÄÂ ÆÓÖÅËØ ÒÑÎÖÚÂáÕÔâ ÊÂÏÇÐÑÌ
cl, t(i1, j

0
1)cl, t(i2, j

0
2)d(i3, ja3 ) ÐÂ cl, t(i1, j

0
1)cl, t(i3, ja3 )d(i2, j

0
2) Ë

cl, t(i2, j
0
2)cl, t(i3, ja3 )d(i1, j

0
1) (ÒÓË àÕÑÏ ÚÇÕÐÑÔÕß ÒÇÓÇØÑÆÑÄ ÐÇ

ÏÇÐâÇÕÔâ). ¥Îâ n àÎÇÍÕÓÑÐÑÄ ÐÂØÑÆËÏ n(n71)/2 ÓÂÊÎËÚÐÞØ
ÒÂÓÐÞØ ÄÊÂËÏÑÆÇÌÔÕÄËÌ. £ ÓÇÊÖÎßÕÂÕÇ ÆÎâ ÏÂÕÓËÚÐÑÅÑ àÎÇ-
ÏÇÐÕÂ hI 0jV �3�jJ 0i ÒÑÎÖÚÂÇÏ

I 0jV �3�jJ 0
D E

�
X3
a3 � 1

X2
a2 � 1

D
I 0jV �3�jJ 0

E�a3 ; a2�
.

¥ÂÎÇÇ, ÍÂÍ Ë Ä ÔÎÖÚÂÇ ÆÄÖØ àÎÇÍÕÓÑÐÑÄ, ÄÞÚËÔÎâÇÕÔâ ÏÂÕÓËÙÂ
ÄÊÂËÏÑÆÇÌÔÕÄËÌ ÓÂÊÏÇÓÐÑÔÕßá 20620 Ë ÓÇÛÂÇÕÔâ ÔÑÑÕÄÇÕ-
ÔÕÄÖáÜÇÇ ÔÇÍÖÎâÓÐÑÇ ÖÓÂÄÐÇÐËÇ. ¿ÐÇÓÅËâ ÍÑÐ×ËÅÖÓÂÙËË t31u
ÊÂÒËÔÞÄÂÇÕÔâ ÔÎÇÆÖáÜËÏ ÑÃÓÂÊÑÏ:

Ep0 �t31u� � 3U0 �
X10
l� 2

vlll�p0�. (66)

©ÆÇÔß ÔÖÏÏËÓÑÄÂÐËÇ ÄÇÆÇÕÔâ ÕÑÎßÍÑ ÒÑ ÚÇÕÐÞÏ l, p0=1ë20,
ÍÑà××ËÙËÇÐÕÞ ll ÒÓËÄÇÆÇÐÞ Ä ÕÂÃÎ. 9. µÓÑÄÐË àÐÇÓÅËË ÅÓÖÒ-
ÒËÓÖáÕÔâ Ä ÕÓË ÕÇÓÏÂ: ÚÇÕÞÓÇØÍÓÂÕÐÑ ÄÞÓÑÉÆÇÐÐÞÌ (t31u; 1)
(ÑÔÐÑÄÐÑÇ ÔÑÔÕÑâÐËÇ), ÆÇÔâÕËÍÓÂÕÐÑ ÄÞÓÑÉÆÇÐÐÞÌ (t31u; 2) Ë
ÛÇÔÕËÍÓÂÕÐÑ ÄÞÓÑÉÆÇÐÐÞÌ (t31u; 3).

´ÂÍÂâ ÉÇ ÍÎÂÔÔË×ËÍÂÙËÑÐÐÂâ ÔØÇÏÂ àÎÇÍÕÓÑÐÐÞØ ÒÇÓÇ-
ØÑÆÑÄ ËÔÒÑÎßÊÑÄÂÐÂ ÆÎâ ÄÞÚËÔÎÇÐËâ ÏÂÕÓËÚÐÞØ àÎÇÏÇÐÕÑÄ
ÎáÃÑÅÑ ÑÆÐÑàÎÇÍÕÓÑÐÐÑÅÑ ÑÒÇÓÂÕÑÓÂ A. ¬ ÆÂÐÐÑÌ ÍÂÕÇÅÑÓËË
ÑÕÐÑÔâÕÔâ ÑÒÇÓÂÕÑÓÞ àÎÇÍÕÓÑÐ-âÆÇÓÐÑÅÑ ÄÊÂËÏÑÆÇÌÔÕÄËâ,
ÍÓËÔÕÂÎÎËÚÇÔÍÑÅÑ ÒÑÎâ, ÄÐÇÛÐÇÅÑ ÏÂÅÐËÕÐÑÅÑ ÒÑÎâ, ÔÒËÐ-
ÑÓÃËÕÂÎßÐÑÅÑ ÄÊÂËÏÑÆÇÌÔÕÄËâ, Â ÕÂÍÉÇ àÎÇÍÕÓÑÐÐÞÌ ÆË-
ÒÑÎßÐÞÌ ÑÒÇÓÂÕÑÓ. ¤ÎÂÄÐÑÇ ÑÕÎËÚËÇ ÑÕ ÒÓÇÆÞÆÖÜÇÅÑ ÔÎÖÚÂâ
(ÍÖÎÑÐÑÄÔÍÑÅÑ àÎÇÍÕÓÑÐÐÑÅÑ ÄÊÂËÏÑÆÇÌÔÕÄËâ) ÊÂÍÎáÚÂÇÕÔâ Ä
ÕÑÏ, ÚÕÑ ÄÊÂËÏÑÆÇÌÔÕÄËÇ ÒÓÑËÔØÑÆËÕ Ô ÑÆÐËÏ àÎÇÍÕÓÑÐÑÏ, Â
ËÐÕÇÅÓËÓÑÄÂÐËÇ ÒÑ ÑÔÕÂÎßÐÞÏ ÒÇÓÇÏÇÐÐÞÏ ÆÂÇÕ ÏÐÑÉËÕÇÎß
¬ÓÑÐÇÍÇÓÂ. ¬ ÒÓËÏÇÓÖ, ÆÎâ ÕÓÇØ t1u-àÎÇÍÕÓÑÐÑÄ ÒÑÎÖÚÂÇÏ

A=A1+A2+A3 ,

ÅÆÇ Ak ÑÕÐÑÔËÕÔâ Í àÎÇÍÕÓÑÐÖ k. ¥Îâ ÍÂÉÆÑÅÑ äÒÑÆÔÎÖÚÂâã
(a3, a2) ÐÂØÑÆËÏ

hI 0jAjJ 0i�a3; a2� � P3�a3�P2�a2�
X
l; t

hi1jA1jj 01id�i2; j 02�d�i3; ja3� � c:p:

©ÆÇÔß ÚÇÓÇÊ c.p. ÑÃÑÊÐÂÚÇÐÞ ÆÄÂ ÆÓÖÅËØ ÄÍÎÂÆÂ, ÍÑÕÑÓÞÇ
ÒÑÎÖÚÂáÕÔâ ËÊ ÒÇÓÄÑÅÑ ÙËÍÎËÚÇÔÍÑÌ ÒÇÓÇÔÕÂÐÑÄÍÑÌ ËÐÆÇÍÔÑÄ,
Õ.Ç. i1? i2? i3 Ë j 01 ? j 02 ? j 0a3 . £ ÑÃÜÇÏ ÔÎÖÚÂÇ n àÎÇÍÕÓÑÐÑÄ
ÃÖÆÇÕ n ÕÂÍËØ ÚÎÇÐÑÄ ÆÎâ ÍÂÉÆÑÅÑ ÏÂÕÓËÚÐÑÅÑ àÎÇÏÇÐÕÂ
hI 0jAjJ 0i�an; anÿ1; :::; a2�.

£ ÊÂÍÎáÚÇÐËÇ ÑÕÏÇÕËÏ, ÚÕÑ ÑÒÇÓÂÕÑÓ ÄÓÂÜÇÐËâ ËÎË
ËÐÄÇÓÔËË (R) ÅÓÖÒÒÞ Ih ÆÇÌÔÕÄÖÇÕ ÐÂ ÄÔÇ àÎÇÍÕÓÑÐÞ ÑÆÐÑ-
ÄÓÇÏÇÐÐÑ. ±ÑàÕÑÏÖ ÑÐ ÊÂÒËÔÞÄÂÇÕÔâ ÍÂÍ

R=RnRn71 ...R1 ,

ÅÆÇ Rk ì ÔÑÑÕÄÇÕÔÕÄÖáÜËÌ ÑÆÐÑàÎÇÍÕÓÑÐÐÞÌ ÑÒÇÓÂÕÑÓ.
¥Îâ ÓÂÔÚÇÕÂ ÏÐÑÅÑàÎÇÍÕÓÑÐÐÞØ ÏÂÕÓËÚÐÞØ ÑÒÇÓÂÕÑÓÑÄ

ÑÒâÕß ËÔÒÑÎßÊÖÇÏ ËÊÎÑÉÇÐÐÖá ÍÎÂÔÔË×ËÍÂÙËÑÐÐÖá ÔØÇÏÖ.
¯ÂÒÓËÏÇÓ, Ä ÔÎÖÚÂÇ ÕÓÇØ t1u-àÎÇÍÕÓÑÐÑÄ ÒÑÎÖÚÂÇÏ

hI jRjJ i �
X3
a3 � 1

X2
a2 � 1

hI jRjJ i�a3; a2�,

ÅÆÇ

hI jRjJ i�a3; a2� � P�a3 ; a2� i1jR1j j 01

 �

i2jR1j j 02

 �

i3jR1j j 0a3

 �

.
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¿ÕË ÄÞÓÂÉÇÐËâ ËÔÒÑÎßÊÑÄÂÎË ÆÎâ ÑÒÓÇÆÇÎÇÐËâ ØÂÓÂÍÕÇÓÂ
ÏÑÎÇÍÖÎâÓÐÞØ ÕÇÓÏÑÄ, ÚÕÑÃÞ ÖÔÕÂÐÑÄËÕß, Í ÍÂÍÑÏÖ ÐÇÒÓË-
ÄÑÆËÏÑÏÖ ÒÓÇÆÔÕÂÄÎÇÐËá ÑÐË ÑÕÐÑÔâÕÔâ. ©ÂÏÇÕËÏ, ÚÕÑ ÑÓÃË-
ÕÂÎßÐÂâ ÚÂÔÕß ÒÓÇÑÃÓÂÊÖÇÕÔâ ÒÑ ÑÆÐÑÏÖ ËÊ ÐÇÒÓËÄÑÆËÏÞØ
ÒÓÇÆÔÕÂÄÎÇÐËÌ ÅÓÖÒÒÞ Ih , ÕÑÅÆÂ ÍÂÍ ÔÒËÐÑÄÂâ ÚÂÔÕß Ä ÊÂÄËÔË-
ÏÑÔÕË ÑÕ ÚÇÕÐÑÔÕË (2S) ÒÓÇÑÃÓÂÊÖÇÕÔâ ÍÂÍ ÑÃÞÚÐÑÇ (t21u) ËÎË
ÆÄÑÌÐÑÇ (t31u) ÒÓÇÆÔÕÂÄÎÇÐËÇ ÅÓÖÒÒÞ SO(3). ¯ÂÒÑÏÐËÏ, ÚÕÑ
ÏÑÎÇÍÖÎâÓÐÞÇ ÕÇÓÏÞ C60 ÑÃÑÊÐÂÚÂáÕÔâ 2S+1G, ÅÆÇ 2S+1
ÑÒËÔÞÄÂÇÕ ÔÒËÐÑÄÖá ÏÖÎßÕËÒÎÇÕÐÑÔÕß, Â G âÄÎâÇÕÔâ ÑÆÐËÏ
ËÊ ÐÇÒÓËÄÑÆËÏÞØ ÒÓÇÆÔÕÂÄÎÇÐËÌ ÅÓÖÒÒÞ Ih .8, 43, 68, 80

´ÂÍËÏ ÑÃÓÂÊÑÏ, ÏÑÎÇÍÖÎâÓÐÞÏË ÕÇÓÏÂÏË ÆÎâ ÍÑÐ×ËÅÖ-
ÓÂÙËË t21u âÄÎâáÕÔâ ÖÓÑÄÐË 3T1g , 1Hg , 1Ag , Â ÆÎâ t

3
1u ì ÖÓÑÄÐË

4Au , 2Hu , 2T1u (ÔÏ. ÕÂÃÎ. 9).

2. ¥ÓÖÅËÇ ËÑÐÐÞÇ ÍÑÐ×ËÅÖÓÂÙËË

£ÏÇÔÕÑ àÎÇÍÕÓÑÐÐÞØ ÔÑÔÕÑâÐËÌ Ä £©®° ÖÆÑÃÐÇÇ ÓÂÔ-
ÔÏÂÕÓËÄÂÕß ÍÑÏÒÎËÏÇÐÕÂÓÐÞÇ ÆÞÓÑÚÐÞÇ ÍÑÐ×ËÅÖÓÂÙËË
(h�u )m= h10ÿmu (m=2ë5). ´ÂÍËÇ ÔÑÔÕÑâÐËâ ÓÇÂÎËÊÖáÕÔâ Ä
ÍÂÕËÑÐÂØ Cm�

60 . (¬ÂÕËÑÐ C2�
60 ÑÃÓÂÊÖÇÕÔâ, Ä ÚÂÔÕÐÑÔÕË, Ä ÔÑÇÆË-

ÐÇÐËâØ (AsF6)2C60 Ë (SbF6)C60 .40 ë 42) £ ÕÇÑÓËË ÂÕÑÏÐÞØ ÑÃÑ-
ÎÑÚÇÍ ÍÑÐ×ËÅÖÓÂÙËâ ËÊm ÆÞÓÑÍ ÐÂ ÑÆÐÑÌ ÑÃÑÎÑÚÍÇ ÔÚËÕÂÇÕÔâ
àÍÄËÄÂÎÇÐÕÐÑÌ ÔÑÑÕÄÇÕÔÕÄÖáÜÇÌ àÎÇÍÕÓÑÐÐÑÌ.76 ´Ñ ÉÇ ÑÕÐÑ-
ÔËÕÔâ Ë Í ÏÑÎÇÍÖÎâÓÐÞÏ ËÑÐÂÏ Cm�

60 , ØÑÕâ ÊÆÇÔß ÔÖÜÇÔÕÄÖáÕ
ÑÒÓÇÆÇÎÇÐÐÞÇ ÐáÂÐÔÞ (ÔÏ. ÐËÉÇ ÓÂÊÆÇÎ V.3). °ÕÏÇÕËÏ, ÚÕÑ
ÓÂÔÜÇÒÎÇÐËÇ ÕÇÓÏÑÄ ÍÑÐ×ËÅÖÓÂÙËË ËÊ m ÆÞÓÑÍ (h�u )m ÔÑÄÒÂ-
ÆÂÇÕ Ô ÓÂÔÜÇÒÎÇÐËÇÏ ÕÇÓÏÑÄ ÕÂÍÑÅÑ ÉÇ ÍÑÎËÚÇÔÕÄÂ àÎÇÍÕÓÑ-
ÐÑÄ (hu

m), ØÑÕâ, ÇÔÕÇÔÕÄÇÐÐÑ, ÂÃÔÑÎáÕÐÞÇ ÊÐÂÚÇÐËâ àÐÇÓÅËÌ
ÓÂÊÎËÚÂáÕÔâ. ±ÑÔÍÑÎßÍÖ ÐÂÔ ËÐÕÇÓÇÔÖÇÕ ÅÎÂÄÐÞÏ ÑÃÓÂÊÑÏ
ÓÂÔÜÇÒÎÇÐËÇ ÕÇÓÏÑÄ, ÕÑ Ä ÆÂÎßÐÇÌÛÇÏ ÄÑÔÒÑÎßÊÖÇÏÔâ àÕÑÌ
ÖÔÎÑÄÐÑÌ àÍÄËÄÂÎÇÐÕÐÑÔÕßá. ¶ÂÍÕËÚÇÔÍË ÄÏÇÔÕÑ ÆÞÓÑÚÐÑÌ
(h�u )m ÐËÉÇ ÓÂÔÔÏÑÕÓÇÐÂ ÔÑÑÕÄÇÕÔÕÄÖáÜÂâ àÎÇÍÕÓÑÐÐÂâ ÍÑÐ-
×ËÅÖÓÂÙËË hu

m.
±ÓË ÑÒÓÇÆÇÎÇÐËË ÃÂÊËÔÐÞØ ×ÖÐÍÙËÌ ÖÚÕÇÏ, ÚÕÑ ËÐÆÇÍÔ ihu

ÏÇÐâÇÕÔâ ÑÕ 1 ÆÑ 10 (ÒâÕËÍÓÂÕÐÑÇ ÄÞÓÑÉÆÇÐËÇ ÑÃÖÔÎÑÄÎÇÐÑ
ÑÓÃËÕÂÎßÐÞÏËÐÆÇÍÔÑÏ, ÔÏ. ÄÞÓÂÉÇÐËâ (38) ë (42)), Â ÆÄÖÍÓÂÕ-
ÐÑÇ ì ÔÒËÐÑÏ). £ ÓÇÊÖÎßÕÂÕÇ ÆÎâ àÐÇÓÅËË ÕÇÓÏÑÄ ÒÑÎÖÚÂÇÏ

Ep�hum� � E0 �
X10
l� 2

vlm
�m�
l �p�, (67)

ÅÆÇ ÔÖÏÏËÓÑÄÂÐËÇ ÄÇÆÇÕÔâ ÒÑ ÚÇÕÐÞÏ l; E0 ì ÐÇÍÑÕÑÓÂâ
ÔÓÇÆÐââ àÐÇÓÅËâ ÄÔÇØ ÕÇÓÏÑÄ, ÆÎâ ÐÂÔ ÐÇ ËÏÇáÜÂâ ÊÐÂÚÇÐËâ.
¬Ñà××ËÙËÇÐÕÞ m�m�l (p) ØÂÓÂÍÕÇÓËÊÖáÕ ÔËÏÏÇÕÓËá ÏÑÎÇÍÖ-
ÎâÓÐÑÅÑ ÕÇÓÏÂ, ÆÎâ ÔÎÖÚÂâ ÆÄÖØ àÎÇÍÕÓÑÐÑÄ (ÆÞÓÑÍ) ËØ ÊÐÂ-
ÚÇÐËâ ÒÓËÄÇÆÇÐÞ Ä ÕÂÃÎ. 10; ÆÎâ ÑÔÕÂÎßÐÞØ ÔÎÖÚÂÇÄ ì
Ä ÓÂÃÑÕÇ 12. ¿ÕË ÍÑà××ËÙËÇÐÕÞ ÂÐÂÎÑÅËÚÐÞ ll ÆÎâ àÎÇÍÕÓÑÐ-

ÐÞØ ÕÇÓÏÑÄ t1u-ÑÃÑÎÑÚÍË. ¯ÂÒÑÏÐËÏ, ÚÕÑ àÎÇÍÕÓÑÐÐÞÇ ÍÑÐ-
×ËÅÖÓÂÙËË h2u Ë h3u ÔÑÑÕÄÇÕÔÕÄÖáÕ ÆÞÓÑÚÐÞÏ ÍÑÐ×ËÅÖÓÂÙËâÏ
(h�u )2 Ë (h�u )3. °ÍÂÊÞÄÂÇÕÔâ, ÚÕÑ ÐÇÍÑÕÑÓÞÇ ËÊ àÕËØ ÍÑà××Ë-
ÙËÇÐÕÑÄ ÊÂÄËÔâÕ ÑÕ vl , ÚÇÅÑ ÐÇ ÐÂÃÎáÆÂÎÑÔß Ä ÔÎÖÚÂÇ t21u ËÎË
t31u (ÔÏ. ÕÂÃÎ. 9). ±ÑâÄÎÇÐËÇ ÕÂÍËØ ÒÂÓÂÏÇÕÓÑÄ ÑÃÖÔÎÑÄÎÇÐÑ
ÐÂÎËÚËÇÏ ÑÆËÐÂÍÑÄÞØ ÒÓÇÆÔÕÂÄÎÇÐËÌ Ä ÔÒÇÍÕÓÇ àÐÇÓÅËÌ.
£ ÔÎÖÚÂÇ h2u àÕÑ ÆÄÂ 1Hg-ÖÓÑÄÐâ, Ä ÔÎÖÚÂÇ h3u ì ÚÇÕÞÓÇ 2Hu- Ë
ÆÄÂ 2Gu-ÖÓÑÄÐâ. £ ÒÑÆØÑÆÇ ±ÎÂØÖÕËÐÂ ÊÐÂÚÇÐËâÏ àÕËØ ÍÑà×-
×ËÙËÇÐÕÑÄ ÔÑÑÕÄÇÕÔÕÄÖáÕ ÐÇÆËÂÅÑÐÂÎßÐÞÇ ÚÎÇÐÞ ÄÊÂËÏÑ-
ÆÇÌÔÕÄËâ (ÔÏ. ÕÂÃÎ. 2 Ë 3 Ä ÓÂÃÑÕÇ 45). ±ÑâÄÎÇÐËÇ ÐÇÑÆÐÑ-
ÊÐÂÚÐÑ ÑÒÓÇÆÇÎÇÐÐÞØ ÍÑà××ËÙËÇÐÕÑÄ ml ÑÊÐÂÚÂÇÕ, ÚÕÑ ÊÂÆÂÚÂ
ÄÞÚËÔÎÇÐËâ ÓÂÔÜÇÒÎÇÐËâ ÕÇÓÏÑÄ (67) ÃÑÎßÛÇ ÐÇ ÔÄÑÆËÕÔâ Í
ÐÇÊÂÄËÔËÏÞÏ ÄÞÚËÔÎÇÐËâÏ vl Ë ml . äCÎÖÚÂÌÐÑÇã ÄÞÓÑÉÆÇÐËÇ
ÖÓÑÄÐÇÌ 2T1u Ë 2T2u ÍÑÐ×ËÅÖÓÂÙËË h3u ÓÂÔÔÏÑÕÓÇÐÑ ÄÞÛÇ
(ÔÏ. ÓÂÊÆÇÎ II.4).

¬ÓÑÏÇ ÆÞÓÑÚÐÞØ ÍÑÐ×ËÅÖÓÂÙËÌ (h�u )m Ä ÓÂÃÑÕÂØ 12, 36

ËÊÖÚÂÎËÔß ÄÑÊÃÖÉÆÇÐÐÞÇ ÍÑÐ×ËÅÖÓÂÙËË t1ut1g Ë t21ut1g , ÒÑÕÑÏÖ
ÚÕÑ ËØ ËÔÒÑÎßÊÖáÕ ÆÎâ ÄÞÚËÔÎÇÐËâ àÎÇÍÕÓÑÐÐÞØ ÆËÒÑÎßÐÞØ
ÒÇÓÇØÑÆÑÄ t21u ? t1ut1g Ë t31u ? t21ut1g Ä ÂÐËÑÐÂØ C2ÿ

60 Ë C3ÿ
60 .

¿ÍÔËÕÑÐÐÞÇ ÍÑÐ×ËÅÖÓÂÙËË ÐÇÌÕÓÂÎßÐÑÌ ÏÑÎÇÍÖÎÞ ÄÞÚËÔ-
ÎÇÐÞ Ä ÓÂÃÑÕÇ 11.

V. ¿ÐÇÓÅÇÕËÚÇÔÍËÌ ÔÒÇÍÕÓ ÏÐÑÅÑàÎÇÍÕÓÑÐÐÞØ
ÕÇÓÏÑÄ. ±ÓÂÄËÎÂ ·ÖÐÆÂ

1. ¿ÐÇÓÅËË ÓÂÔÜÇÒÎÇÐËâ

¹ÕÑÃÞ ÒÑÎÖÚËÕß ÍÑÎËÚÇÔÕÄÇÐÐÞÇ ÊÐÂÚÇÐËâ ÓÂÔÜÇÒÎÇÐËâ
ÏÑÎÇÍÖÎâÓÐÞØ ÕÇÓÏÑÄ, ÐÖÉÐÑ, ÒÑÎßÊÖâÔß ÄÞÓÂÉÇÐËÇÏ (59),
ÓÂÔÔÚËÕÂÕß ÓÂÆËÂÎßÐÞÇ ËÐÕÇÅÓÂÎÞ vl , Â ÆÎâ àÕÑÅÑ ÐÇÑÃØÑ-
ÆËÏÑ ÊÐÂÕß ÓÂÆËÂÎßÐÖá ÊÂÄËÔËÏÑÔÕß u(r) ÏÑÎÇÍÖÎâÓÐÞØ
ÑÓÃËÕÂÎÇÌ. ¥Îâ ÕÂÍÑÅÑ ÓÂÔÚÇÕÂ ÏÑÉÐÑ ËÔÒÑÎßÊÑÄÂÕß ÓÂÆË-
ÂÎßÐÞÇ ×ÖÐÍÙËË ul (r) (l=5, 6, 7), ÒÑÎÖÚÇÐÐÞÇ Ä ÓÂÏÍÂØ
ÏÑÆÇÎË ·áÍÍÇÎâ (ÔÏ. ÓÂÊÆÇÎ III, ÓËÔ. 5). ¬ÓÑÏÇ ul (r) ÏÞ
ÃÖÆÇÏ ËÔÒÑÎßÊÑÄÂÕß ÕÓË ÏÑÆÇÎßÐÞÇ ÊÂÄËÔËÏÑÔÕË u(r), ÓÂÔ-
ÔÏÑÕÓÇÐÐÞÇ Ä ÓÂÃÑÕÂØ 12, 36. £ ÒÇÓÄÑÌ (I) ì ÔÂÏÑÌ ÅÓÖÃÑÌ ì
ÏÑÆÇÎË ÄÄÑÆËÕÔâ ÊÂÄËÔËÏÑÔÕß

u�r� � d�rÿ rC60
�

r2
, (68)

ÅÆÇ d ì ÆÇÎßÕÂ-×ÖÐÍÙËâ, rC60
=3.55�A ì ÓÂÆËÖÔ Ô×ÇÓÞ, ÒÓÑ-

ØÑÆâÜËÌ ÚÇÓÇÊ ÖÅÎÇÓÑÆÐÞÇ âÆÓÂ ÏÑÎÇÍÖÎÞ C60 . £ ÓÇÊÖÎßÕÂÕÇ
ÆÎâ vl ÒÑÎÖÚÂÇÏ

vl �
4p

2l� 1

1

rC60

. (69)

£Ñ ÄÕÑÓÑÌ ÏÑÆÇÎË (II) ËÔÒÑÎßÊÑÄÂÐÂ àÍÔÒÑÐÇÐÙËÂÎßÐÑ ÖÃÞ-
ÄÂáÜÂâ ÊÂÄËÔËÏÑÔÕß ÕËÒÂ ÔÎàÕÇÓÑÄÔÍËØ ÑÓÃËÕÂÎÇÌ

u�r� � C exp
�
ÿ

�������
jE j

p
jrÿ rC60

j
�
, (70)

ÅÆÇ C ÐÂØÑÆËÕÔâ ËÊ ÖÔÎÑÄËâ ÐÑÓÏËÓÑÄÍË, E=75.863 à£ ì
ÑÆÐÑàÎÇÍÕÓÑÐÐÂâ àÐÇÓÅËâ ÂÕÑÏÐÑÌ pz-ÑÓÃËÕÂÎË, ÓÂÔÔÚËÕÂÐ-
ÐÂâ ÏÇÕÑÆÑÏ DFT LDA. (´ÂÍÂâ ÊÂÄËÔËÏÑÔÕß ÒÑÎÖÚÂÇÕÔâ ÆÎâ
pz-ÑÓÃËÕÂÎË Ä ÒÓÇÆÇÎÇ ÃÑÎßÛËØ ÓÂÔÔÕÑâÐËÌ ÑÕ âÆÓÂ.)

£ ÕÓÇÕßÇÌ ÏÑÆÇÎË (III)

u�r� � C 0Rpz

�
jrÿ rC60

j
�
, (71)

ÅÆÇ C 0 ì ÐÑÓÏËÓÑÄÑÚÐÞÌ ÏÐÑÉËÕÇÎß, Rpz
ì ÓÂÆËÂÎßÐÂâ

ÍÑÏÒÑÐÇÐÕÂ ÂÕÑÏÐÑÌ pz-ÑÓÃËÕÂÎË. ¿ÕÂ ÍÑÏÒÑÐÇÐÕÂ ÑÒÓÇÆÇ-
ÎâÎÂÔß ÚËÔÎÇÐÐÑ Ä ÓÂÔÚÇÕÇ ÂÕÑÏÂ ÖÅÎÇÓÑÆÂ ÏÇÕÑÆÑÏ
DFT LDA.12 ¯ÂÌÆÇÐÐÞÇ ÊÐÂÚÇÐËâ vl ÒÓËÄÇÆÇÐÞ Ä ÕÂÃÎ. 11.

´ÂÃÎËÙÂ 10. ©ÐÂÚÇÐËâ ÍÑà××ËÙËÇÐÕÑÄ ml (p) . 103 ÆÎâ ÏÑÎÇÍÖÎâÓÐÑÌ
ÍÑÐ×ËÅÖÓÂÙËË h2u.

´ÇÓÏ ¬ÓÂÕÐÑÔÕß l=2 l=4 l=6 l=8 l=10
ÄÞÓÑÉÆÇ-
ÐËâ

3T1g 9 725.702 74.238 78.063 730.424 711.151
3Gg 12 718.835 74.238 735.245 72.015 719.244
3T2g 9 710.987739.553 11.212 728.746 711.503
1Gg 4 718.050 0.471 29.597 13.426 11.721
1Ag 1 74.162 59.330 57.274 74.228 136.987
1Hg 5 718.492 a 0.471 a 712.595 a 29.970 a 6.970 a

1Hg 5 55.180 a 16.951 a 8.429 a 718.442 a 64.255 a

a ¥ÂÐÐÞÇ ÍÑà××ËÙËÇÐÕÞ ÊÂÄËÔâÕ ÑÕ ËÐÕÇÅÓÂÎÑÄ vl , Õ.Ç. ÑÒÓÇÆÇ-
ÎÇÐÞ ÐÇÑÆÐÑÊÐÂÚÐÑ.
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°ÕÏÇÕËÏ ÃÎËÊÑÔÕß ÒÂÓÂÏÇÕÓÑÄ vl , ÓÂÔÔÚËÕÂÐÐÞØ Ä ÏÑÆÇÎâØ II
Ë III. ±ÂÓÂÏÇÕÓÞ vl Ä ÏÑÆÇÎË I ÐÂÏÐÑÅÑ ÃÑÎßÛÇ, ÚÕÑ ÑÃÖÔÎÑÄ-
ÎÇÐÑ ÔËÎßÐÞÏ ÓÂÆËÂÎßÐÞÏ ÔÉÂÕËÇÏ (ÆÇÎßÕÂ-×ÖÐÍÙËâ).
³ ÒÑÏÑÜßá ÅÓÖÃÑÌ ÏÑÆÇÎË I ÏÑÉÐÑ ÑÙÇÐËÕß vl ÒÑ ÒÑÓâÆÍÖ
ÄÇÎËÚËÐÞ. ®ÑÆÇÎË II Ë III, Â ÕÂÍÉÇ ÊÐÂÚÇÐËâ, ÒÑÎÖÚÇÐÐÞÇ Ä
ÏÑÆÇÎË ·áÍÍÇÎâ (Ä ÕÂÃÎ. 11 ÑÃÑÊÐÂÚÇÐÂ ÍÂÍ l=5), âÄÎâáÕÔâ
ÓÇÂÎËÔÕËÚÐÞÏË Ë ÂÆÇÍÄÂÕÐÞÏË. ¶ÖÐÍÙËË ul (r) Ä ÏÑÆÇÎË
·áÍÍÇÎâ ÃÑÎÇÇ ÓÂÊÏÞÕÞ ÒÑ ÔÓÂÄÐÇÐËá Ô u(r) ÏÑÆÇÎÇÌ II Ë
III, ÚÕÑ ÒÓËÄÑÆËÕ Í ÐÇÔÍÑÎßÍÑ ÏÇÐßÛËÏ ÊÐÂÚÇÐËâÏ vl (ÓËÔ. 6).
°ÕÏÇÕËÏ, ÚÕÑ Ä ÑÕÎËÚËÇ ÑÕ ul (r) (l=5, 6, 7) ÓÂÆËÂÎßÐÞÇ
ÊÂÄËÔËÏÑÔÕË u(r) Ä ÏÑÆÇÎâØ II Ë III ÐÇ ÊÂÄËÔâÕ ÑÕ l. £ ÙÇÎÑÏ
ÒÂÓÂÏÇÕÓÞ vl ÄÏÑÆÇÎâØ II, III Ë l=5ÃÎËÊÍË Í ËÔÕËÐÐÞÏ; ÐËÉÇ
àÕÑ ÃÖÆÇÕ ÒÓÑÆÇÏÑÐÔÕÓËÓÑÄÂÐÑ ÒÓË ÔÓÂÄÐÇÐËË Ô ÓÇÊÖÎßÕÂ-
ÕÂÏË ÕÑÚÐÞØ ÍÄÂÐÕÑÄÑØËÏËÚÇÔÍËØ ÓÂÔÚÇÕÑÄ.

´ÇÒÇÓß Ô ÒÑÏÑÜßá ÖÓÂÄÐÇÐËÌ (64) Ë (66) ÏÑÉÐÑ ÒÑÎÖÚËÕß
ÔÒÇÍÕÓ àÐÇÓÅËÌ ÆÎâ ÍÑÐ×ËÅÖÓÂÙËÌ t21u Ë t31u (ÕÂÃÎ. 12). ©ÂÏÇ-
ÕËÏ, ÚÕÑ ÏÑÎÇÍÖÎâÓÐÞÇ ÕÇÓÏÞ àÕËØ ÍÑÐ×ËÅÖÓÂÙËÌ Ä ÑÒÓÇÆÇ-
ÎÇÐÐÑÌ ÔÕÇÒÇÐË ÒÑØÑÉË ÐÂ ÂÕÑÏÐÞÇ ÕÇÓÏÞ ÍÑÐ×ËÅÖÓÂÙËÌ p2

(3P, 1D, 1S) Ë p3 (4S, 2D, 2P) ÔÑÑÕÄÇÕÔÕÄÇÐÐÑ.76 ¿ÕÑ ÑÃÖÔÎÑÄÎÇÐÑ
ÕÇÏ, ÚÕÑ ÖÅÎÑÄÞÇ ×ÖÐÍÙËË Y 1;c

1 , Y 1;s
1 Ë Y 0

1, ÍÑÕÑÓÞÇ âÄÎâáÕÔâ
ÂÕÑÏÐÞÏË px-, py- Ë pz-ÑÓÃËÕÂÎâÏË, ÑÆÐÑÄÓÇÏÇÐÐÑ ÒÓËÐÂÆÎÇ-
ÉÂÕ Í ÐÇÒÓËÄÑÆËÏÑÏÖ ÒÓÇÆÔÕÂÄÎÇÐËá t1u ÅÓÖÒÒÞ Ih .93 °ÕÏÇ-
ÕËÏ, ÚÕÑ Ä ÏÑÆÇÎâØ II Ë III Ä ÍÑÐ×ËÅÖÓÂÙËâØ t21u Ë t31u ÒÑÎÐÑÇ
ÓÂÔÜÇÒÎÇÐËÇ ÒÓÂÍÕËÚÇÔÍË ÑÆËÐÂÍÑÄÑÇ ì 0.5 à£. (±ÑÎÐÑÇ
ÓÂÔÜÇÒÎÇÐËÇ ì àÕÑ ÓÂÊÐÑÔÕß àÐÇÓÅËÌ ÔÂÏÑÅÑ ÄÞÔÑÍÑÅÑ Ë
ÔÂÏÑÅÑ ÐËÊÍÑÅÑ ÖÓÑÄÐÇÌ ÅÓÖÒÒÞ.) ¿ÕÂ ÄÇÎËÚËÐÂ ÏÇÐßÛÇ, ÚÇÏ
ÒÑÎÐÑÇ ÓÂÔÜÇÒÎÇÐËÇ ÍÑÐ×ËÅÖÓÂÙËÌ t21g Ë t31g , ÍÑÕÑÓÑÇ ÔÑ-
ÔÕÂÄÎâÇÕ 0.75 à£.12

²ÂÔÜÇÒÎÇÐËâ ÆÎâ ÆÞÓÑÚÐÞØ ÍÑÐ×ËÅÖÓÂÙËÌ (h�u )m ÒÓËÄÇ-
ÆÇÐÞ Ä ÕÂÃÎ. 13 Ë 14. ±ÑÎÐÑÇ ÓÂÔÜÇÒÎÇÐËÇ (h�u )2 Ë (h�u )3 Ä
ÏÑÆÇÎâØ II, III ÔÑÔÕÂÄÎâÇÕ *1.2 à£. ¿ÕÑ ÊÐÂÚÇÐËÇ ÐÂÏÐÑÅÑ
ÃÑÎßÛÇ, ÚÇÏ ÆÎâ àÎÇÍÕÓÑÐÐÞØ ÍÑÐ×ËÅÖÓÂÙËÌ tn1u Ë tn1g . ¥Îâ
ÚÇÕÞÓÇØ Ë ÕÓÇØ hu-ÆÞÓÑÍ ÒÑÎÐÑÇ ÓÂÔÜÇÒÎÇÐËÇ Ä ÆÄÂ ÓÂÊÂ
ÃÑÎßÛÇ (*2.4 à£).12 ©ÂÏÇÕËÏ ÕÂÍÉÇ, ÚÕÑ ÆÞÓÑÚÐÞÇ ÕÇÓÏÞ
ØÂÓÂÍÕÇÓËÊÖáÕÔâ ÒÓËÔÖÕÔÕÄËÇÏ ÏÐÑÅËØ ÖÓÑÄÐÇÌ Ä ÐÇÒÑÔÓÇÆ-
ÔÕÄÇÐÐÑÌ ÃÎËÊÑÔÕË ÑÕ ÑÔÐÑÄÐÑÅÑ ÔÑÔÕÑâÐËâ. £Ñ ÄÔÇØ ÔÎÖÚÂâØ
ÄÞÒÑÎÐâÇÕÔâ ÒÇÓÄÑÇ ÒÓÂÄËÎÑ ·ÖÐÆÂ,63, 82 Õ.Ç. ÕÇÓÏ ÑÔÐÑÄÐÑÅÑ
àÎÇÍÕÓÑÐÐÑÅÑ ÔÑÔÕÑâÐËâ ÑÃÎÂÆÂÇÕ ÏÂÍÔËÏÂÎßÐÑÌ ÔÒËÐÑÄÑÌ
ÏÖÎßÕËÒÎÇÕÐÑÔÕßá.

°ÃÓÂÕËÏ ÄÐËÏÂÐËÇ ÐÂ ÕÑ, ÚÕÑ Ä ÕÂÃÎ. 12 ë 14 ÒÓËÄÇÆÇÐÞ
àÐÇÓÅËË ÓÂÔÜÇÒÎÇÐËâ, Õ.Ç. ×ÂÍÕËÚÇÔÍË ÓÂÊÐÑÔÕË àÐÇÓÅËÌ.
¹ÕÑÃÞ ÒÑÎÖÚËÕß ÂÃÔÑÎáÕÐÑÇ ÊÐÂÚÇÐËÇ àÐÇÓÅËË, ÐÖÉÐÑ ÓÂÔ-
ÔÚËÕÂÕß àÐÇÓÅËá ÑÕÕÂÎÍËÄÂÐËâ Ô×ÇÓËÚÇÔÍË ÔËÏÏÇÕÓËÚÐÑÌ
ÍÑÏÒÑÐÇÐÕÞ Ë, ÍÓÑÏÇ ÕÑÅÑ, ì ÄÔÇ ÑÆÐÑàÎÇÍÕÓÑÐÐÞÇ ÄÍÎÂÆÞ,
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²ËÔ. 6. ¡ÃÔÑÎáÕÐÞÇ ÊÐÂÚÇÐËâ ÓÂÊÎËÚÐÞØ ÓÂÆËÂÎßÐÞØ ÊÂÄËÔË-
ÏÑÔÕÇÌ ÆÎâ ÏÑÎÇÍÖÎâÓÐÞØ p-ÑÓÃËÕÂÎÇÌ ×ÖÎÎÇÓÇÐÂ C60 .
²ÂÆËÂÎßÐÞÇ ÊÂÄËÔËÏÑÔÕË Ä ÏÑÆÇÎâØ II Ë III (ÆÎâ ÄÔÇØ l-ÍÑÏÒÑÐÇÐÕ)
ËÔÒÑÎßÊÑÄÂÎËÔß Ä ÓÂÃÑÕÂØ 12, 36. ¬ÑÏÒÑÐÇÐÕÞ Ô l=5, 6, 7, ÒÑÎÖÚÇÐ-
ÐÞÇ Ä ÏÑÆÇÎË ·áÍÍÇÎâ, ÑÃÔÖÉÆÂáÕÔâ Ä ÆÂÐÐÑÏ ÑÃÊÑÓÇ. ´ÑÚÍÂ Ô
ÐÖÎÇÄÞÏ ÊÐÂÚÇÐËÇÏ u(r) ÔÑÑÕÄÇÕÔÕÄÖÇÕ ÓÂÆËÖÔÖ ×ÖÎÎÇÓÇÐÂ C60

(3.55�A).

´ÂÃÎËÙÂ 12. ¿ÐÇÓÅËË ÏÑÎÇÍÖÎâÓÐÞØ ÕÇÓÏÑÄ (à£) Ë ËØ ÄÞÓÑÉÆÇÐËÇ
(ÚËÔÎÂ Ä ÔÍÑÃÍÂØ) ÆÎâ àÎÇÍÕÓÑÐÐÞØ ÍÑÐ×ËÅÖÓÂÙËÌ t21u Ë t31u .

®ÑÆÇÎß, ¬ÑÐ×ËÅÖÓÂÙËâ t21u ¬ÑÐ×ËÅÖÓÂÙËâ t31u
ÏÇÕÑÆ

3T1g (9) 1Hg (5) 1Ag (1) 4Au (4) 2Hu (10) 2T1u (6)

I 70.225 0.225 0.898 70.674 0.0 0.449
II 70.0995 0.0995 0.398 70.298 0.0 0.199
III 70.095 0.095 0.380 70.285 0.0 0.191
l=5 70.0765 0.0765 0.306 70.230 0.0 0.154
¬£ 70.095 0.095 0.380 70.285 0.0 0.190
Ä ±¡±a

±ÓËÏÇÚÂÐËÇ. ¥ÂÐÐÞÇ ÆÎâ ÏÑÆÇÎÇÌ I ë III ÄÊâÕÞ ËÊ ÓÂÃÑÕÞ 12.
®ÑÆÇÎß l=5 ÔÑÑÕÄÇÕÔÕÄÖÇÕ ÓÂÆËÂÎßÐÑÌ ÊÂÄËÔËÏÑÔÕË, ÒÑÎÖÚÇÐ-
ÐÑÌ Ä ÏÑÆÇÎË ·áÍÍÇÎâ. a ®ÇÕÑÆ ÍÑÐ×ËÅÖÓÂÙËÑÐÐÑÅÑ ÄÊÂËÏÑ-
ÆÇÌÔÕÄËâ Ä ÔØÇÏÇ ÒÑÎÐÑÅÑ ÂÍÕËÄÐÑÅÑ ÒÓÑÔÕÓÂÐÔÕÄÂ.

´ÂÃÎËÙÂ 13. ¿ÐÇÓÅËË (à£) àÎÇÍÕÓÑÐÐÞØ ÏÑÎÇÍÖÎâÓÐÞØ ÕÇÓÏÑÄ
(h�u )2, ÓÂÔÔÚËÕÂÐÐÞÇ Ä ÏÑÆÇÎâØ II Ë III (ÔÏ. 12), Ä ÏÑÆÇÎË ·áÍÍÇÎâ
Ô l=5, Â ÕÂÍÉÇ ÏÇÕÑÆÑÏ ÍÑÐ×ËÅÖÓÂÙËÑÐÐÑÅÑ ÄÊÂËÏÑÆÇÌÔÕÄËâ.

´ÇÓÏ ¬ÓÂÕÐÑÔÕß II III l=5 ¬£
ÄÞÓÑÉÆÇÐËâ Ä ±¡±

3T1g 9 70.154 70.150 70.128 70.132
3Gg 12 70.129 70.124 70.104 70.119
3T2g 9 70.125 70.121 70.099 70.125
1Gg 4 0.047 0.043 0.029 0.047
1Hg 5 0.054 0.050 0.035 0.053
1Hg 5 0.504 0.494 0.427 0.460
1Ag 1 1.083 1.050 0.880 0.999

´ÂÃÎËÙÂ 11. ²ÂÔÔÚËÕÂÐÐÞÇ ÏÑÎÇÍÖÎâÓÐÞÇ ËÐÕÇÅÓÂÎÞ nl (à£) ÆÎâ
ÕÓÇØ ÏÑÆÇÎÇÌ ÊÂÄËÔËÏÑÔÕË u(r) ÓÂÃÑÕÞ 12 Ë ÒÑÎÖÚÇÐÐÞÇ Ä ÏÑÆÇÎË
·áÍÍÇÎâ (l=5, 6, 7).

MÑÆÇÎß l=2 l=4 l=6 l=8 l=10 l=12

I 10.195 5.664 3.921 2.998 2.427 2.039
II 6.919 3.064 1.752 1.137 0.797 0.589
III 6.798 2.965 1.673 1.074 0.747 0.550
l=5 5.941 2.439 1.327 0.834 0.574 0.419
l=6 6.087 2.542 1.399 0.885 0.611 0.448
l=7 6.254 2.656 1.476 0.941 0.652 0.480

®ÑÆÇÎß l=1 l=3 l=5 l=7 l=9 l=11

I 16.991 7.282 4.634 3.398 2.683 2.216
II 13.145 4.390 2.270 1.395 0.944 0.681
III 13.018 4.279 2.181 1.324 0.889 0.637
l=5 11.874 3.615 1.758 1.038 0.686 0.487
l=6 12.013 3.740 1.843 1.098 0.729 0.520
l=7 12.204 3.878 1.937 1.163 0.777 0.556

±ÓËÏÇÚÂÐËÇ. £ ÔÎÖÚÂÇ l=7ÆÑÒÑÎÐËÕÇÎßÐÞÇ ÊÐÂÚÇÐËâ nl=13=0.418,
nl=14 =0.368 à£.
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ÄÍÎáÚÂâ àÐÇÓÅËá ÄÐÖÕÓÇÐÐËØ àÎÇÍÕÓÑÐÐÞØ ÑÃÑÎÑÚÇÍ, ÚÕÑ ÐÇ
âÄÎâÇÕÔâ ÙÇÎßá ÐÂÔÕÑâÜÇÌ ÓÂÃÑÕÞ. °ÆÐÂÍÑ Ä ÐÇÍÑÕÑÓÞØ
ÔÎÖÚÂâØ ÆÎâ ÔÓÂÄÐÇÐËâ ÏÞ ÃÖÆÇÏ ÒÑÎßÊÑÄÂÕßÔâ ÑÙÇÐÍÑÌ ÓÂÊ-
ÐÑÔÕË ÑÆÐÑàÎÇÍÕÓÑÐÐÞØ àÐÇÓÅËÌÏÇÉÆÖ ÆÄÖÏâ ÖÓÑÄÐâÏË. ´ÂÍ,
ÒÓË ÄÑÊÃÖÉÆÇÐËË ÑÆÐÑÅÑ t1u-àÎÇÍÕÓÑÐÂ ÐÂ ÖÓÑÄÇÐß t1g ÇÅÑ
ÑÆÐÑàÎÇÍÕÓÑÐÐÂâ àÐÇÓÅËâ ÒÑÄÞÛÂÇÕÔâ ÐÂ*1.153 à£ (ÔÏ.33)

De1 � e�t1g� ÿ e�t1u�& 1:153 à£. (72)

¿ÕÂ ÓÂÊÐÑÔÕß àÐÇÓÅËÌ ÑÃÖÔÎÑÄÎÇÐÂ ÄÊÂËÏÑÆÇÌÔÕÄËÇÏ ÑÆÐÑÅÑ
ÄÂÎÇÐÕÐÑÅÑ àÎÇÍÕÓÑÐÂ Ô âÆÓÂÏË ÖÅÎÇÓÑÆÂ Ë ÄÐÖÕÓÇÐÐËÏË
àÎÇÍÕÓÑÐÂÏË s- Ë p-ÕËÒÂ. ´ÂÍËÏ ÑÃÓÂÊÑÏ, ÒÓË ÔÓÂÄÐÇÐËË, Í
ÒÓËÏÇÓÖ, ÂÃÔÑÎáÕÐÑÌ àÐÇÓÅËË t21g Ô àÐÇÓÅËÇÌ t21u ÄËÆÐÑ, ÚÕÑ Í
ÒÇÓÄÑÌ ÔÎÇÆÖÇÕ ÆÑÃÂÄËÕß ÄÇÎËÚËÐÖ 2De1 . ¥Îâ àÐÇÓÅËË ÕÓÇØ-
àÎÇÍÕÓÑÐÐÞØ ÍÑÐ×ËÅÖÓÂÙËÌ t31u Ë t

3
1g ÐÖÉÐÑ ÆÑÃÂÄËÕß ÄÇÎËÚËÐÖ

3De1 . ¡ÐÂÎÑÅËÚÐÑ, ÒÓË ÄÑÊÃÖÉÆÇÐËË ÑÆÐÑÅÑ àÎÇÍÕÓÑÐÂ Ô hu-
ÐÂ t1u-ÑÃÑÎÑÚÍÖ ÑÆÐÑàÎÇÍÕÓÑÐÐÂâ àÐÇÓÅËâ ÖÄÇÎËÚËÄÂÇÕÔâ ÐÂ
(ÔÏ.33)

De2 � e�t1u� ÿ e�hu�& 2:69 à£.

³ ÒÑÏÑÜßá De2 ÏÑÉÐÑ ÍÑÓÓÇÍÕËÓÑÄÂÕß ÓÂÊÐÑÔÕß àÐÇÓÅËÌ
ÏÇÉÆÖ ÍÑÐ×ËÅÖÓÂÙËâÏË t1u Ë hu .

£ ÓÂÃÑÕÇ 12 ÏÑÉÐÑ ÐÂÌÕË ÓÂÔÔÚËÕÂÐÐÞÇ ÏÑÎÇÍÖÎâÓÐÞÇ
ÕÇÓÏÞ ÍÑÐ×ËÅÖÓÂÙËÌ t1ut1g Ë t21ut1g , ÍÑÕÑÓÞÇ ËÅÓÂáÕ ÄÂÉÐÖá
ÓÑÎß ÒÓË ÓÂÔÚÇÕÇ ÆËÒÑÎßÐÞØ ÑÒÕËÚÇÔÍËØ ÒÇÓÇØÑÆÑÄ Ô ÍÑÐ×Ë-
ÅÖÓÂÙËÌ t21u Ë t31u. £ ÑÃÑËØ ÔÎÖÚÂâØ t1u-àÎÇÍÕÓÑÐ ÒÇÓÇØÑÆËÕ ÐÂ
ÃÑÎÇÇ ÄÞÔÑÍÖá t1g-ÑÃÑÎÑÚÍÖ. ±ÑàÕÑÏÖ ÒÓË ÔÓÂÄÐÇÐËË àÐÇÓÅËË
àÕËØ ÍÑÐ×ËÅÖÓÂÙËÌ Ë ÍÑÐ×ËÅÖÓÂÙËÌ t21u Ë t31u Í àÐÇÓÅËâÏ
ÒÇÓÄÞØ ÐÖÉÐÑ ÆÑÃÂÄËÕß ÄÇÎËÚËÐÖ De1. ªÐÕÇÓÇÔÐÑ ÑÕÏÇÕËÕß,
ÚÕÑ ÍÑÐ×ËÅÖÓÂÙËË t21u Ë t1ut1g , Â ÕÂÍÉÇ t31u Ë t21ut1g ØÂÓÂÍÕÇÓË-
ÊÖáÕÔâ ÓÂÊÐÑÌ ÚÇÕÐÑÔÕßá ÔÑÔÕÑâÐËÌ. ¿ÕÑ ÑÊÐÂÚÂÇÕ, ÚÕÑ
ÏÇÉÆÖ ÐËÏË ÐÇÕ ÐËÍÂÍÑÅÑ ÄÊÂËÏÑÆÇÌÔÕÄËâ.

2. ±ÇÓÄÑÇ ÒÓÂÄËÎÑ ·ÖÐÆÂ ÆÎâ ÑÔÐÑÄÐÑÅÑ ÔÑÔÕÑâÐËâ

®Þ ÖÉÇ ÑÕÏÇÚÂÎË, ÚÕÑ ÄÑ ÄÔÇØ ÓÂÔÔÏÑÕÓÇÐÐÞØ ÄÞÛÇ ÔÎÖÚÂâØ
(ÔÏ. ÕÂÃÎ. 12 ë 14)12 ÔÑÃÎáÆÂÇÕÔâ ÒÇÓÄÑÇ ÒÓÂÄËÎÑ ·ÖÐÆÂ ÆÎâ
ÑÔÐÑÄÐÑÅÑ ÔÑÔÕÑâÐËâ, ËÐÞÏË ÔÎÑÄÂÏË, ÑÔÐÑÄÐÑÇ ÔÑÔÕÑâÐËÇ
ÑÃÎÂÆÂÇÕ ÏÂÍÔËÏÂÎßÐÑÌ ÏÖÎßÕËÒÎÇÕÐÑÔÕßá.63, 82 °ÆÐÂÍÑ
ÐÂÛ ÕÇÑÓÇÕËÚÇÔÍËÌ ÂÐÂÎËÊ ÑÅÓÂÐËÚÇÐ ÂÍÕËÄÐÞÏ ÒÓÑÔÕÓÂÐ-

ÔÕÄÑÏ ÑÆÐÑÌ ÏÑÎÇÍÖÎâÓÐÑÌ ÑÃÑÎÑÚÍË (t1u , t1g ËÎË hu).
ªÊÄÇÔÕÐÑ, ÚÕÑ ÏÇÉÆÖ ÕÇÓÏÂÏË ÑÆËÐÂÍÑÄÑÌ ÚÇÕÐÑÔÕË Ë ÔËÏ-
ÏÇÕÓËË ÄÑÊÐËÍÂÇÕ ÍÑÐ×ËÅÖÓÂÙËÑÐÐÑÇ ÄÊÂËÏÑÆÇÌÔÕÄËÇ,
ÐÂÒÓËÏÇÓ, ÏÇÉÆÖ ÖÓÑÄÐâÏË t21u Ë t21g, ÍÑÕÑÓÞÇ ÑÃÎÂÆÂáÕ
ÑÆËÐÂÍÑÄÑÌ ÒÑÎÐÑÌ ÚÇÕÐÑÔÕßá. £ÑÊÃÖÉÆÇÐËÇ ÆÄÖØ àÎÇÍÕÓÑ-
ÐÑÄ Ô ÖÓÑÄÐâ t1u ÐÂ t1g ÔÑÒÓÑÄÑÉÆÂÇÕÔâ ÖÄÇÎËÚÇÐËÇÏ ÑÆÐÑ-
àÎÇÍÕÓÑÐÐÑÌ àÐÇÓÅËË ÐÂ 2De1 & 2.3 à£ (ÔÏ. ÖÓÂÄÐÇÐËÇ (72)).
´ÂÍÂâ ÃÑÎßÛÂâ ÓÂÊÐÑÔÕß ÏÇÉÆÖ ÙÇÐÕÓÂÏË ÍÑÐ×ËÅÖÓÂÙËÌ
ÔÒÑÔÑÃÔÕÄÖÇÕ ÖÏÇÐßÛÇÐËá ÄÊÂËÏÑÆÇÌÔÕÄËâ ÏÇÉÆÖ ÖÆÂÎÇÐ-
ÐÞÏË ÖÓÑÄÐâÏË. £ÎËâÐËÇDe1 ÐÂ àÐÇÓÅËá ÍÑÐ×ËÅÖÓÂÙËÑÐÐÑÅÑ
ÄÊÂËÏÑÆÇÌÔÕÄËâ ÏÇÉÆÖ t21u Ë t21g ËÊÖÚÂÎÑÔß Ä ÓÂÃÑÕÇ 12. ±ÓË
àÕÑÏ Ä ÓÂÔÚÇÕÂØ ÖÚËÕÞÄÂÎËÔß ÄÊÂËÏÑÆÇÌÔÕÄËâ ÏÇÉÆÖ ÆÄÖÏâ
ÕÇÓÏÂÏË 3T1g , ÆÄÖÏâ ÖÓÑÄÐâÏË 1Hg Ë ÆÄÖÏâ ÖÓÑÄÐâÏË 1Ag ÒÓË
ÓÂÊÎËÚÐÞØ ÊÐÂÚÇÐËâØ De1. ¬ÂÍ Ë ÓÂÐÇÇ, ËÔÒÑÎßÊÑÄÂÎÔâ ÏÇÕÑÆ
ÏÖÎßÕËÒÑÎßÐÑÅÑ ÓÂÊÎÑÉÇÐËâ ÍÖÎÑÐÑÄÔÍÑÅÑ ÑÕÕÂÎÍËÄÂÐËâ
(ÔÏ. ÓÂÊÆÇÎ IV). °ÍÂÊÂÎÑÔß, ÚÕÑ ÕÇÓÏÞ ÅÓÖÒÒËÓÖáÕÔâ Ä ÆÄÖØ
àÐÇÓÅÇÕËÚÇÔÍËØ ËÐÕÇÓÄÂÎÂØ. £ÐËÊÖ ÐÂØÑÆâÕÔâ ÏÑÎÇÍÖÎâÓÐÞÇ
ÕÇÓÏÞ ÒÓÇËÏÖÜÇÔÕÄÇÐÐÑ t21u-ÍÑÐ×ËÅÖÓÂÙËË, ÄÄÇÓØÖ ì ÒÓÇ-
ËÏÖÜÇÔÕÄÇÐÐÑ t21g-ÍÑÐ×ËÅÖÓÂÙËË. ´ÓË ÔÂÏÞØ ÐËÊÍËØ ÕÇÓÏÂ,
àÐÇÓÅËË ÍÑÕÑÓÞØ ÓÂÔÔÚËÕÂÐÞ ÒÓË ÓÂÊÎËÚÐÞØ ÊÐÂÚÇÐËâØ De1
(Ä ÆÂÐÐÑÏ ÔÎÖÚÂÇ àÕÂ ÄÇÎËÚËÐÂ ÔÚËÕÂÇÕÔâ ÐÇÊÂÄËÔËÏÞÏ ÒÂÓÂ-
ÏÇÕÓÑÏ), ÒÑÍÂÊÂÐÞ ÐÂ ÓËÔ. 7.

°ÕÏÇÕËÏ ËÐÕÇÓÇÔÐÖá ÑÔÑÃÇÐÐÑÔÕß: ÔÒËÐÑÄÞÌ ÕÓËÒÎÇÕ
3T1g ÒÇÓÇÔÇÍÂÇÕÔâ ÔÑ ÔÒËÐÑÄÞÏ ÔËÐÅÎÇÕÑÏ 1Ag Ä ÕÑÚÍÇ
0.58 à£, Ë ÊÂÕÇÏ ÒÓÑËÔØÑÆËÕ ËÐÄÇÓÔËâ àÕËØ ÕÇÓÏÑÄ. ´ÂÍËÏ
ÑÃÓÂÊÑÏ, ÒÓË De1<0.58 à£ ÑÔÐÑÄÐÞÏ ÔÑÔÕÑâÐËÇÏ âÄÎâÇÕÔâ
ÔÒËÐ-ÔËÐÅÎÇÕÐÞÌ ÕÇÓÏ 1Ag , ÕÑÅÆÂ ÍÂÍ ÒÓË De1>0.58 à£
ÑÔÐÑÄÐÞÏ ÔÑÔÕÑâÐËÇÏ âÄÎâÇÕÔâ ÔÒËÐÑÄÞÌ ÕÓËÒÎÇÕÐÞÌ ÕÇÓÏ
3T1g . ³ ÒÑÏÑÜßá ÆÂÐÐÞØ, ÒÓÇÆÔÕÂÄÎÇÐÐÞØ ÐÂ ÓËÔ. 7, ÏÑÉÐÑ
ÑÃÝâÔÐËÕß, ÒÑÚÇÏÖ Ä ÓÂÔÚÇÕÂØ ¯ÇÅÓË Ô ÔÑÂÄÕ.102 Ä ÍÂÚÇÔÕÄÇ
ÑÔÐÑÄÐÑÅÑ ÔÑÔÕÑâÐËâ ÏÑÎÇÍÖÎâÓÐÑÅÑ ËÑÐÂ C2ÿ

60 ÃÞÎ ÒÑÎÖÚÇÐ
ÖÓÑÄÇÐß 1Ag . ¤ÎÂÄÐÂâ ÒÓËÚËÐÂ ì ÏÂÎÇÐßÍÂâ ÓÂÊÐÑÔÕß ÏÇÉÆÖ
ÑÆÐÑàÎÇÍÕÓÑÐÐÞÏË àÐÇÓÅËâÏË ÑÃÑÎÑÚÇÍ t1g Ë t1u (ÔÏ. ÖÓÂÄ-
ÐÇÐËÇ (72)). ¥ÇÌÔÕÄËÕÇÎßÐÑ, Ä ÓÂÃÑÕÇ 102 ÐÂÌÆÇÐÑ De1=0.64
à£, ÚÕÑ ÒÑÚÕË Ä ÆÄÂ ÓÂÊÂ ÏÇÐßÛÇ ÊÐÂÚÇÐËâ 1.153 à£, ÒÑÎÖÚÇÐ-
ÐÑÅÑ Ä ÍÂÚÇÔÕÄÇ àÍÔÒÇÓËÏÇÐÕÂÎßÐÑÌ ÑÙÇÐÍË 33 ÆÎâ ËÑÐÂ Cÿ60 .
¯ËÊÍÑÎÇÉÂÜÂâ ÑÃÑÎÑÚÍÂ t1g ÒÓËÄÑÆËÕ Í ÊÂÄÞÛÇÐËá ÍÑÐ×Ë-
ÅÖÓÂÙËÑÐÐÑÅÑ ÔÏÇÛËÄÂÐËâ 1Ag[t

2
1u]71Ag[t

2
1g] Ô ÒÑÔÎÇÆÖáÜËÏ

ÔÐËÉÇÐËÇÏ àÐÇÓÅËË 1Ag-ÕÇÓÏÂ ÐËÉÇ 3T1g-ÖÓÑÄÐâ.
¥ÂÐÐÞÌ ÓÇÊÖÎßÕÂÕ ÏÑÉÐÑ ÒÓÑÄÇÓËÕß, ÒÓÑÄÇÆâ ÐÇàÏÒËÓË-

ÚÇÔÍËÌ ÓÂÔÚÇÕ ÏÇÕÑÆÑÏ ·ÂÓÕÓË ë¶ÑÍÂ Ô ÒÑÔÎÇÆÖáÜËÏ ËÔ-

70.6

70.4

70.2

0

0.2

E, à£

0 0.5 1.0 1.5 De, à£

1Hg

3T1g

1Ag

²ËÔ. 7. ©ÂÄËÔËÏÑÔÕË àÐÇÓÅËË ÕÓÇØ ÐËÉÐËØ àÎÇÍÕÓÑÐÐÞØ ÖÓÑÄÐÇÌ
ÄÊÂËÏÑÆÇÌÔÕÄÖáÜËØ ÍÑÐ×ËÅÖÓÂÙËÌ t21u+t21g ÑÕ De1 ì ÓÂÊÐÑÔÕË
ÏÇÉÆÖ ÑÆÐÑàÎÇÍÕÓÑÐÐÞÏË ÖÓÑÄÐâÏË t1g Ë t1u Ä ÏÑÆÇÎË ÒÔÇÄÆÑ-
ÂÕÑÏÂ C60 .12

°ÔÐÑÄÐÞÏ ÔÑÔÕÑâÐËÇÏ âÄÎâÇÕÔâ ÔÒËÐÑÄÞÌ ÔËÐÅÎÇÕÐÞÌ ÕÇÓÏ 1Ag ,
ÇÔÎË De1<0.58 à£, Ë ÔÒËÐÑÄÞÌ ÕÓËÒÎÇÕÐÞÌ ÕÇÓÏ 3T1g , ÇÔÎË
De1>0.58 à£. £ ÒÑÔÎÇÆÐÇÏ ÔÎÖÚÂÇ, ÍÑÕÑÓÞÌ ÔÑÑÕÄÇÕÔÕÄÖÇÕ ÓÇÂÎß-
ÐÑÌ ÔËÕÖÂÙËË, ÄÞÒÑÎâÇÕÔâ ÒÇÓÄÑÇ ÒÓÂÄËÎÑ ·ÖÐÆÂ.

´ÂÃÎËÙÂ 14. ¿ÐÇÓÅËË (à£) àÎÇÍÕÓÑÐÐÞØ ÏÑÎÇÍÖÎâÓÐÞØ ÕÇÓÏÑÄ
(h�u )3, ÓÂÔÔÚËÕÂÐÐÞÇ Ä ÏÑÆÇÎâØ II Ë III (ÔÏ.12), Ä ÏÑÆÇÎË ·áÍÍÇÎâ
Ô l=5, Â ÕÂÍÉÇ ÏÇÕÑÆÑÏ ÍÑÐ×ËÅÖÓÂÙËÑÐÐÑÅÑ ÄÊÂËÏÑÆÇÌÔÕÄËâ.

´ÇÓÏ ¬ÓÂÕÐÑÔÕß II III l=5 ¬£
ÄÞÓÑÉÆÇÐËâ Ä ±¡±

4T1u 12 70.425 70.412 70.348 70.382
4Gu 16 70.400 70.387 70.324 70.369
4T2u 12 70.396 70.383 70.320 70.375
2T2u 6 70.148 70.148 70.137 70.122
2Hu 10 70.132 70.132 70.122 70.112
2T1u 6 70.119 70.119 70.109 70.114
2Hu 10 70.114 70.114 70.105 70.106
2Gu 8 0.205 0.200 0.171 0.189
2T1u+2T2u 12 0.217 0.213 0.183 0.198
(ÔÏ.a)

2Hu 10 0.438 0.430 0.374 0.399
2Gu 8 0.442 0.434 0.378 0.400
2Hu 10 0.813 0.789 0.661 0.750

a µÓÑÄÇÐß (2T1u+2T2u) ÑÕÄÇÚÂÇÕ ÔÎÖÚÂÌÐÑÏÖ ÄÞÓÑÉÆÇÐËá ÆÄÖØ
ÕÇÓÏÑÄ (ÔÏ. ÓÂÊÆÇÎ II.4).
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ÒÑÎßÊÑÄÂÐËÇÏ ÍÑÐ×ËÅÖÓÂÙËÑÐÐÑÅÑ ÄÊÂËÏÑÆÇÌÔÕÄËâ Ä ÒÑÎÐÑÏ
ÂÍÕËÄÐÑÏ ÒÓÑÔÕÓÂÐÔÕÄÇ ÆÄÖØ ÏÑÎÇÍÖÎâÓÐÞØ ÑÃÑÎÑÚÇÍ: t1u Ë
t1g (¯³®° Ë ¯³®°+1). ³ ÒÑÏÑÜßá ÒÓÑÅÓÂÏÏÞ
AlgoQMT 107 c ÏÑÎÇÍÖÎâÓÐÞÏË ÑÓÃËÕÂÎâÏË ÐÇÌÕÓÂÎßÐÑÅÑ
×ÖÎÎÇÓÇÐÂ (ËÔÒÑÎßÊÖâ ÆÂÐÐËÐÅÑÄÔÍËÌ ÃÂÊËÔ 90 aug-cc-pVTZ
ÃÇÊ f-×ÖÐÍÙËÌ, Â ÕÂÍÉÇ ÓÂÊÎÑÉÇÐËÇ ÇÆËÐËÚÐÑÅÑ ÑÒÇÓÂÕÑÓÂ,108

Ä ÆÑÒÑÎÐËÕÇÎßÐÑÏ ÃÂÊËÔÇ 11 HCNO.001), ÒÑÎÖÚÂÇÏ

E�1Ag� ÿ E�3T1g�=0.056 à£,

E�1Hg� ÿ E�3T1g�=0.170 à£.

±ÓË ÆÂÎßÐÇÌÛÇÏ ÖÄÇÎËÚÇÐËË ÂÍÕËÄÐÑÅÑ ÒÓÑÔÕÓÂÐÔÕÄÂ ÆÑ 11
àÎÇÍÕÓÑÐÐÞØ ÑÃÑÎÑÚÇÍ C60 (ÑÕ ¯³®° ÆÑ ¯³®°+10 ÄÍÎá-
ÚËÕÇÎßÐÑ) ÒÑÓâÆÑÍ ÏÑÎÇÍÖÎâÓÐÞØ ÕÇÓÏÑÄ ÐÇ ÏÇÐâÇÕÔâ

E�1Ag� ÿ E�3T1g� � 0.073 à£,

E�1Hg� ÿ E�3T1g� � 0.096 à£.

¿ÕÑ ÑÊÐÂÚÂÇÕ, ÚÕÑ ÑÔÐÑÄÐÞÏ ÔÑÔÕÑâÐËÇÏ C2ÿ
60 ÄÔÇ-ÕÂÍË

âÄÎâÇÕÔâ ÔÒËÐÑÄÞÌ ÕÓËÒÎÇÕÐÞÌ ÕÇÓÏ 3T1g , Ä ÒÑÎÐÑÏ ÔÑÑÕÄÇÕ-
ÔÕÄËË Ô ÒÓÂÄËÎÂÏË ·ÖÐÆÂ.

£ ÕÑ ÉÇ ÄÓÇÏâ ÓÂÔÚÇÕÞ ÆÎâ ÕÓÇØàÎÇÍÕÓÑÐÐÑÌ ÍÑÐ×ËÅÖÓÂ-
ÙËË (C3ÿ

60 ) ÒÑÍÂÊÂÎË, ÚÕÑ Ä àÕÑÏ ÔÎÖÚÂÇ Ä ÃÑÎßÛÑÏ ÂÍÕËÄÐÑÏ
ÒÓÑÔÕÓÂÐÔÕÄÇ ÒÓÑËÔØÑÆËÕ ËÊÏÇÐÇÐËÇ ÔËÏÏÇÕÓËË ÕÇÓÏÂ
ÑÔÐÑÄÐÑÅÑ ÔÑÔÕÑâÐËâ. £ ÂÍÕËÄÐÑÏ ÒÓÑÔÕÓÂÐÔÕÄÇ t1u-ÑÃÑÎÑÚÍË
(ÔÏ. ÕÂÃÎ. 12) ÑÔÐÑÄÐÞÏ âÄÎâÇÕÔâ ÖÓÑÄÇÐß 4Au . £ ÂÍÕËÄÐÑÏ
ÒÓÑÔÕÓÂÐÔÕÄÇ t1u Ë t1g (¯³®° Ë ¯³®°+1) àÕÂ ÔËÕÖÂÙËâ
ÔÑØÓÂÐâÇÕÔâ

E�2Hu� ÿ E�4Au� � 0.352 à£,

E�2T1u� ÿ E�4Au� � 0.370 à£.

°ÆÐÂÍÑ Ä ÓÂÔÛËÓÇÐÐÑÏ ÂÍÕËÄÐÑÏ ÒÓÑÔÕÓÂÐÔÕÄÇ ÚÇÕÞÓÇØ
àÎÇÍÕÓÑÐÐÞØ ÑÃÑÎÑÚÇÍ (ÑÕ ¯³®° ÆÑ ¯³®°+3 ÄÍÎáÚË-
ÕÇÎßÐÑ) ÒÑÎÖÚÇÐÑ, ÚÕÑ ÑÔÐÑÄÐÞÏ ÔÕÂÐÑÄËÕÔâ ÖÓÑÄÇÐß 4T1u ;
ÊÂ ÐËÏ ÔÎÇÆÖáÕ 2T1u (0.014 à£) Ë 4Hu (0.029 à£). °ÕÏÇÕËÏ, ÚÕÑ Ë
Ä àÕÑÏ ÔÎÖÚÂÇ ÑÔÐÑÄÐÑÌ ÕÇÓÏ ÑÃÎÂÆÂÇÕ ÏÂÍÔËÏÂÎßÐÑÌ ÏÖÎß-
ÕËÒÎÇÕÐÑÔÕßá, Ä ÔÑÑÕÄÇÕÔÕÄËË Ô ÒÇÓÄÞÏ ÒÓÂÄËÎÑÏ ·ÖÐÆÂ.
´ÇÏ ÐÇ ÏÇÐÇÇ ËÊÏÇÐÇÐËÇ ÑÔÐÑÄÐÑÅÑ ÔÑÔÕÑâÐËâ Ô 4Au ÐÂ 4T1u

ÔÕÂÎÑ ÆÑÄÑÎßÐÑ ÐÇÑÉËÆÂÐÐÞÏ. ¥ÂÐÐÞÌ ÓÇÊÖÎßÕÂÕ ÐÇÒÑÔÓÇÆ-
ÔÕÄÇÐÐÑ ÄÎËâÇÕ ÐÂ ØÂÓÂÍÕÇÓ ÑÒÕËÚÇÔÍËØ ÒÇÓÇØÑÆÑÄ Ä C3ÿ

60

(ÔÏ. ÐËÉÇ ÓÂÊÆÇÎ VI.2).

3. ¶ÖÐÆÂÏÇÐÕÂÎßÐÞÇ ØÂÓÂÍÕÇÓËÔÕËÍË ÏÖÎßÕËÒÑÎßÐÑÅÑ
ÓÂÊÎÑÉÇÐËâ Ë ËØ ÔÄâÊß Ô ÕÇÑÓËÇÌ ËÐÕÇÅÓÂÎßÐÞØ
ËÐÄÂÓËÂÐÕÑÄ

¿ÐÇÓÅËË ËÐÆËÄËÆÖÂÎßÐÞØ ÕÇÓÏÑÄ Ä ÍÑÐ×ËÅÖÓÂÙËË gN (g=t, g,
h), ÒÑÎÖÚÂÇÏÞÇ ÏÇÕÑÆÑÏÏÖÎßÕËÒÑÎßÐÑÅÑ ÓÂÊÎÑÉÇÐËâ, ÏÑÅÖÕ
ÃÞÕß ÒÓÇÆÔÕÂÄÎÇÐÞ Ä ÑÃÜÇÏ ÄËÆÇ 12, 50

E
ÿ
2S�1G; gN� �

X
l

vl 6 ll
ÿ
2S�1G; gN

�
, (73)

£ ÚÂÔÕÐÑÔÕË, ÄÞÓÂÉÇÐËÇ ÆÎâ àÐÇÓÅËË ÕÇÓÏÑÄ Ä ËÍÑÔÂàÆÓË-
ÚÇÔÍÑÌ ÍÑÐ×ËÅÖÓÂÙËË t2, ÒÓËÄÇÆÇÐÐÑÇ Ä ÖÓÂÄÐÇÐËË (64), ÒÓË-
ÑÃÓÇÕÂÇÕ ÄËÆ (73), ÇÔÎË ÒÑÎÑÉËÕß 12, 50

U0 � v0 6 l0
ÿ
2S�1G; t2

�
.

±Ñ ÑÒÓÇÆÇÎÇÐËá, àÐÇÓÅËâ (73) ÔÑÑÕÄÇÕÔÕÄÖÇÕ ÚÂÔÕË ÒÑÎ-
ÐÑÌ àÐÇÓÅËË ÕÇÓÏÂ, ÄÍÎáÚÂáÜÇÌ ÏÇÉàÎÇÍÕÓÑÐÐÑÇ ÍÖÎÑÐÑÄ-
ÔÍÑÇ ÄÊÂËÏÑÆÇÌÔÕÄËÇ Ä ÑÕÍÓÞÕÑÌ ÑÃÑÎÑÚÍÇ gN, Ë ÔÎÇÆÑÄÂ-

ÕÇÎßÐÑ, ÕÑÚÐÑ ÔÑÑÕÄÇÕÔÕÄÖÇÕ àÐÇÓÅËË, ÑÒÓÇÆÇÎÇÐÐÑÌ Ä ÕÇÑÓËË
ËÐÕÇÅÓÂÎßÐÞØ ËÐÄÂÓËÂÐÕÑÄ (ÔÏ. ÖÓÂÄÐÇÐËÇ (2)).

³ ÖÚÇÕÑÏ àÕÑÅÑ ÏÑÉÐÑ ÖÔÕÂÐÑÄËÕß ÄÊÂËÏÑÔÄâÊß ÍÑà××Ë-
ÙËÇÐÕÑÄ ll

ÿ
2S�1G; gN

�
Ë c�k�

ÿ
2S�1G; gN

�
Ë ÔÑÑÕÄÇÕÔÕÄÖáÜËØ

àÐÇÓÅÇÕËÚÇÔÍËØ ØÂÓÂÍÕÇÓËÔÕËÍ vl Ë Hk�gg�, ÄØÑÆâÜËØ Ä ÖÓÂÄ-
ÐÇÐËâ (73) Ë (2).

£ÇÎËÚËÐÞ vl Ë Hk�gg� ÐÇ ÊÂÄËÔâÕ, ÒÑ ÑÒÓÇÆÇÎÇÐËá, ÑÕ
ÔÑÔÕÑâÐËâ (ÕÇÓÏÂ) ÔËÔÕÇÏÞ Ë âÄÎâáÕÔâ ØÂÓÂÍÕÇÓËÔÕËÍÂÏË
ÎËÛß àÎÇÍÕÓÑÐÐÑÌ ÑÃÑÎÑÚÍË g. £Ôâ ËÐ×ÑÓÏÂÙËâ Ñ ÓÂÔÔÚËÕÞ-
ÄÂÇÏÑÏ ÔÑÔÕÑâÐËË

ÿ
2S�1G; gN

�
ÔÑÆÇÓÉËÕÔâ Ä ÍÑà××ËÙËÇÐÕÂØ

ll
ÿ
2S�1G; gN

�
Ë c�k�

ÿ
2S�1G; gN

�
, ÑÃÑÊÐÂÚÇÐÐÞØ ÐËÉÇ ÆÎâ ÍÓÂÕÍÑ-

ÔÕË ÍÂÍ ll Ë c�k�. ±ÓËÐÙËÒËÂÎßÐÑÇ ÓÂÊÎËÚËÇ ÏÇÉÆÖ ll Ë c�k�

ÔÑÔÕÑËÕ Ä ÕÑÏ, ÚÕÑ ÒÇÓÄÞÇ ÊÂÄËÔâÕ ÕÂÍÉÇ ÑÕ ÐÑÏÇÓÂ l ÍÑÏÒÑ-
ÐÇÐÕÞ ÏÖÎßÕËÒÑÎßÐÑÅÑ ÓÂÊÎÑÉÇÐËâ, Õ.Ç. ÍÑà××ËÙËÇÐÕÞ ll
ÒÓÇÆÔÕÂÄÎâáÕ ÔÑÃÑÌ ×ÖÐÍÙËË ÆÄÖØ ÓÂÊÎËÚÐÞØ ×ËÊËÚÇÔÍËØ
ØÂÓÂÍÕÇÓËÔÕËÍ. ±ÓâÏÑÌ ÔÒÑÔÑÃ ÓÂÊÆÇÎÇÐËâ àÕËØ ÆÄÖØ ÊÂÄËÔË-
ÏÑÔÕÇÌ, ÒÓÇÆÎÑÉÇÐÐÞÌ±ÎÂØÖÕËÐÞÏ,50 ÔÑÔÕÑËÕ Ä ÒÓÇÆÔÕÂÄÎÇ-
ÐËË ÍÑà××ËÙËÇÐÕÑÄ ll Ä ÄËÆÇ

ll
ÿ
2S�1G; gN

� �X
k

b�k�l 6 c�k�
ÿ
2S�1G; gN

�
, (74)

ÅÆÇ b�k�l ì ÐÑÄÞÇ ÍÑà××ËÙËÇÐÕÞ, ÑÃÔÖÉÆÂÇÏÞÇ ÐËÉÇ. ±ÑÆ-
ÔÕÂÄËÄ (74) Ä ÖÓÂÄÐÇÐËÇ (73) Ë ÔÓÂÄÐËÄ ÒÑÎÖÚÇÐÐÑÇ ÄÞÓÂÉÇÐËÇ
Ô ÖÓÂÄÐÇÐËÇÏ (2), ÐÂÌÆÇÏ ÔÄâÊß ÏÇÉÆÖ ÔÑÑÕÄÇÕÔÕÄÖáÜËÏË
àÐÇÓÅÇÕËÚÇÔÍËÏË ØÂÓÂÍÕÇÓËÔÕËÍÂÏË:50

Hk�gg� �
X
l

b�k�l vl . (75)

ªÊ àÕÑÅÑ ÔÑÑÕÐÑÛÇÐËâ ÔÎÇÆÖÇÕ, ÚÕÑ ÍÑà××ËÙËÇÐÕÞ b�k�l ÐÇ
ÊÂÄËÔâÕ ÑÕ ÔÑÔÕÑâÐËâ (ÕÇÓÏÂ) ÔËÔÕÇÏÞ, Â âÄÎâáÕÔâ ØÂÓÂÍÕÇ-
ÓËÔÕËÍÂÏË ÕÑÎßÍÑ àÎÇÍÕÓÑÐÐÑÌ ÑÃÑÎÑÚÍË g (g=t, g, h) Ë
ÍÑÏÒÑÐÇÐÕÞ ÏÖÎßÕËÒÑÎßÐÑÅÑ ÓÂÊÎÑÉÇÐËâ l (l=0, 1, 2, ...).

³ ÒÑÊËÙËË ÕÇÑÓËË ÅÓÖÒÒ ÒÑÔÎÇÆÐÇÇ ÑÊÐÂÚÂÇÕ, ÚÕÑ ËÏÇÐÐÑ
ÍÑà××ËÙËÇÐÕÞ b�k�l ì ×ÖÐÆÂÏÇÐÕÂÎßÐÞÇ (ÒÓËÄÇÆÇÐÐÞÇ ÒÑ
ÔËÏÏÇÕÓËË) ØÂÓÂÍÕÇÓËÔÕËÍË ÏÖÎßÕËÒÑÎßÐÑÅÑ ÓÂÊÎÑÉÇÐËâ, Ä
ÕÑ ÄÓÇÏâ ÍÂÍ ÍÑà××ËÙËÇÐÕÞ ll (ÑÔÐÑÄÐÞÇ ÓÂÔÚÇÕÐÞÇ ÄÇÎËÚËÐÞ
Ä ÔÖÜÇÔÕÄÖáÜÇÏ ÄÂÓËÂÐÕÇ 12 ÏÇÕÑÆÂ ÏÖÎßÕËÒÑÎßÐÑÅÑ ÓÂÊÎÑ-
ÉÇÐËâ) âÄÎâáÕÔâ ÔÑÔÕÂÄÐÞÏË ØÂÓÂÍÕÇÓËÔÕËÍÂÏË. ¶ÖÐÆÂÏÇÐ-
ÕÂÎßÐÑÔÕß ÍÑà××ËÙËÇÐÕÑÄ b�k�l ÏÑÉÐÑ ÒÓÑÆÇÏÑÐÔÕÓËÓÑÄÂÕß
ÐÂ ÒÓËÏÇÓÇ ÆÂÐÐÞØ ÓÂÃÑÕÞ 50 ÆÎâ ÍÑÐ×ËÅÖÓÂÙËË tN1u (Ih), Ä
ÍÑÕÑÓÑÌ ÖÔÕÂÐÑÄÎÇÐÂ ÔÎÇÆÖáÜÂâ ÄÊÂËÏÑÔÄâÊß ÏÇÉÆÖ ËÐÄÂ-
ÓËÂÐÕÂÏË Hk(t1ut1u) (k=0, 1) Ë ÔÑÑÕÄÇÕÔÕÄÖáÜËÏË ØÂÓÂÍÕÇ-
ÓËÔÕËÍÂÏË ÏÖÎßÕËÒÑÎßÐÑÅÑ ÓÂÊÎÑÉÇÐËâ:

H 0�t1ut1u� � b�0�0 v0 + b�0�6 v6 + b�0�10 v10 , (76)

H1�t1ut1u� �
X10
l� 0

b� 1�l vl

(ÄÔÇ ÍÑà××ËÙËÇÐÕÞ b�0�l Ô l=1ë5 Ë l=7ë9 Ä àÕÑÏ ÔÎÖÚÂÇ
ÓÂÄÐÞ ÐÖÎá ÒÑ ÔËÏÏÇÕÓËË). °ÚÇÄËÆÐÑ, ÚÕÑ ËÐÄÂÓËÂÐÕ
H 0(t1ut1u) ÔÑÑÕÄÇÕÔÕÄÖÇÕ ÒÑÎÐÑÔËÏÏÇÕÓËÚÐÑÌ ÚÂÔÕË ÏÖÎßÕË-
ÒÑÎßÐÑÅÑ ÓÂÊÎÑÉÇÐËâ, ÍÑÕÑÓÂâ ÔÑÔÕÑËÕ ËÊ ÄÍÎÂÆÑÄ Ô l=0, 6, Ë
10. £ ÕÇÑÓËË ÏÖÎßÕËÒÑÎßÐÑÅÑ ÓÂÊÎÑÉÇÐËâ àÕÂ ËÐ×ÑÓÏÂÙËâ
ÔÑÆÇÓÉËÕÔâ ËÏÇÐÐÑ Ä ÍÑà××ËÙËÇÐÕÂØ b�k�l , Ë ÖÓÂÄÐÇÐËÇ (76)
ÔÎÖÉËÕ ËÎÎáÔÕÓÂÙËÇÌ àÕÑÅÑ ÖÕÄÇÓÉÆÇÐËâ.

³ÑÑÕÐÑÛÇÐËâ (74) ë (76) ÖÔÕÂÐÂÄÎËÄÂáÕ ÔÄâÊß ÏÇÉÆÖ
ÑÔÐÑÄÐÞÏË ØÂÓÂÍÕÇÓËÔÕËÍÂÏË ÏÇÕÑÆÂ ÏÖÎßÕËÒÑÎßÐÑÅÑ
ÓÂÊÎÑÉÇÐËâ Ë ÕÇÑÓËË ËÐÕÇÅÓÂÎßÐÞØ ËÐÄÂÓËÂÐÕÑÄ. ªÔÒÑÎßÊÖâ
ÆÂÐÐÞÇ ÔÑÑÕÐÑÛÇÐËâ Ë ËÊÄÇÔÕÐÑÇ ÓÂÊÎÑÉÇÐËÇ ÆÄÖØàÎÇÍÕÓÑÐ-
ÐÞØ ËÐÕÇÅÓÂÎÑÄ ÒÑ ËÐÕÇÅÓÂÎßÐÞÏ ËÐÄÂÓËÂÐÕÂÏ (ÔÏ. ÖÓÂÄÐÇ-
ÐËÇ (1)), ÏÑÉÐÑ ÒÑÎÖÚËÕß ÕÂÍÉÇ ÐÇÒÑÔÓÇÆÔÕÄÇÐÐÖá ÔÄâÊß
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ÏÇÉÆÖ àÕËÏË ËÐÕÇÅÓÂÎÂÏË Ë ÑÔÐÑÄÐÞÏË ØÂÓÂÍÕÇÓËÔÕËÍÂÏË
ÏÖÎßÕËÒÑÎßÐÑÅÑ ÓÂÊÎÑÉÇÐËâ

ÿ
vl Ë b�k�l

�
. ¥Îâ ÓÂÔÔÏÂÕÓËÄÂÇ-

ÏÑÅÑ ÔÎÖÚÂâ g � t1u (Ih) ÓÂÊÎÑÉÇÐËÇ ÆÄÖØàÎÇÍÕÓÑÐÐÞØ ËÐÕÇ-
ÅÓÂÎÑÄ ËÏÇÇÕ ÔÎÇÆÖáÜËÌ ÄËÆ:50

Jmm � H 0�t1ut1u�+4H1�t1ut1u�, (77)

Jmn � H 0�t1ut1u� ÿH1�t1ut1u�, m 6� n,

Kmn � H1�t1ut1u�, m 6� n,

ÅÆÇ ËÐÆÇÍÔÞ m, n=1, 2, 3 ÐÖÏÇÓÖáÕ ÑÓÃËÕÂÎË t1u .
ªÔÒÑÎßÊÑÄÂÐËÇ ÓÇÊÖÎßÕÂÕÑÄ ÕÇÑÓËË ËÐÕÇÅÓÂÎßÐÞØ ËÐÄÂ-

ÓËÂÐÕÑÄ Ä ÏÇÕÑÆÇ ÏÖÎßÕËÒÑÎßÐÑÅÑ ÓÂÊÎÑÉÇÐËâ ÒÑÊÄÑÎâÇÕ
ÕÂÍÉÇ ÖÔÕÂÐÑÄËÕß ÄÊÂËÏÑÔÄâÊß ÏÇÉÆÖ ÍÑà××ËÙËÇÐÕÂÏË ll
ÆÎâ ÕÇÓÏÑÄ ÍÑÐ×ËÅÖÓÂÙËË gN Ë ÂÐÂÎÑÅËÚÐÞÏË ÍÑà××ËÙËÇÐ-
ÕÂÏË ÆÎâ ÕÇÓÏÑÄ ÍÑÏÒÎÇÏÇÐÕÂÓÐÑÌ (ÆÑÒÑÎÐËÕÇÎßÐÑÌ) ÍÑÐ-
×ËÅÖÓÂÙËË

gNmaxÿN : g2 dim gÿN,

ÅÆÇNmax =2 dim gìÏÂÍÔËÏÂÎßÐÑ ÄÑÊÏÑÉÐÑÇ ÚËÔÎÑ àÎÇÍÕÓÑ-
ÐÑÄ Ä ÍÑÐ×ËÅÖÓÂÙËË gN, ÔÑÑÕÄÇÕÔÕÄÖáÜÇÇ ÊÂÏÍÐÖÕÑÌ ÑÃÑ-
ÎÑÚÍÇ. µÍÂÊÂÐÐÂâ ÄÊÂËÏÑÔÄâÊß ÄÞÓÂÉÂÇÕÔâ ×ÑÓÏÖÎÑÌ 50

ll
ÿ
2S�1G; g2 dim gÿN� � ll

ÿ
2S�1G; gN

�
+ (78)

+ (1 ë 2fN)6 ll� 1A; g2 dim g�,

(Ä ÆÂÐÐÑÏ ÖÓÂÄÐÇÐËË ËÔÒÑÎßÊÑÄÂÐÞÕÇÉÇ ÑÃÑÊÐÂÚÇÐËâ, ÚÕÑ Ë Ä
ÖÓÂÄÐÇÐËË (6)).

ªÊ ÖÓÂÄÐÇÐËâ (78) Ô ÑÚÇÄËÆÐÑÔÕßá ÔÎÇÆÖÇÕ, ÚÕÑ àÐÇÓÅÇÕË-
ÚÇÔÍÂâÜÇÎßÏÇÉÆÖ ÆÄÖÏâ ÎáÃÞÏË ÕÇÓÏÂÏË ÍÑÐ×ËÅÖÓÂÙËË gN

(ÐÂÒÓËÏÇÓ, ÕÇÓÏÂÏË 2S1�1G1 Ë
2S2�1G2), ÓÂÔÔÚËÕÂÐÐÂâ ÒÑ ÖÓÂÄ-

ÐÇÐËá (73), ÓÂÄÐÂ àÐÇÓÅÇÕËÚÇÔÍÑÌ ÜÇÎË ÏÇÉÆÖ ÆÄÖÏâ ÑÆÐÑ-
ËÏÇÐÐÞÏË ÕÇÓÏÂÏË Ä äÆÞÓÑÚÐÑÌã ÍÑÐ×ËÅÖÓÂÙËË g2 dim gÿN,
Õ.Ç.

E
ÿ
2S1�1G1; g

2 dim gÿN�ÿ E
ÿ
2S2�1G2; g

2 dim gÿN�= (79)

=E
ÿ
2S1�1G1; g

N�ÿ E
ÿ
2S2�1G2; g

N�.
¿ÕÑÕ ÓÇÊÖÎßÕÂÕ ÒÑÆÕÄÇÓÆËÎ ÍÑÓÓÇÍÕÐÑÔÕß ÄÇÎËÚËÐ ÓÂÔ-

ÜÇÒÎÇÐËâ 12 ÏÇÉÆÖ ÕÇÓÏÂÏË ÆÞÓÑÚÐÞØ ÍÑÐ×ËÅÖÓÂÙËÌ h10ÿNu Ä
ÍÂÕËÑÐÂØ ³60 , ÓÂÔÔÚËÕÂÐÐÞØ Ä ÒÓÇÆÒÑÎÑÉÇÐËË ÓÂÄÇÐÔÕÄÂ
ÍÑà××ËÙËÇÐÕÑÄ ll ÆÎâ ÑÆÐÑËÏÇÐÐÞØ ÕÇÓÏÑÄ àÎÇÍÕÓÑÐÐÑÌ
(gN) Ë ÆÞÓÑÚÐÑÌ

ÿ
gNmaxÿN� ÍÑÐ×ËÅÖÓÂÙËÌ.

£ ÊÂÍÎáÚÇÐËÇ ÑÕÏÇÕËÏ, ÚÕÑ ÏÇÕÑÆ ÏÖÎßÕËÒÑÎßÐÑÅÑ
ÓÂÊÎÑÉÇÐËâ,12 ÓÂÊÓÂÃÑÕÂÐÐÞÌ ÆÎâ ÑÒËÔÂÐËâ ÓÂÊÎËÚÐÞØ ×ËÊË-
ÚÇÔÍËØ ØÂÓÂÍÕÇÓËÔÕËÍ ËÑÐÑÄ Cm�

60 , ËÏÇÇÕ ÅÎÖÃÑÍÖá ÔÄâÊß Ô
ÆÓÖÅËÏË ËÊÄÇÔÕÐÞÏË ÒÑÆØÑÆÂÏË, ÕÂÍËÏË ÍÂÍ ÕÇÑÓËâ ËÐ-
ÕÇÅÓÂÎßÐÞØ ËÐÄÂÓËÂÐÕÑÄ 44 Ë ÏÇÕÑÆ ROHF.69 ¥Îâ ÔËÔÕÇÏ Ô
ÑÆÐÑÌ ÑÕÍÓÞÕÑÌ ÑÃÑÎÑÚÍÑÌ (ÍÑÐ×ËÅÖÓÂÙËâ gN) àÕÂ ÔÄâÊß
âÄÐÞÏ ÑÃÓÂÊÑÏ ÄÞÕÇÍÂÇÕ ËÊ àÍÄËÄÂÎÇÐÕÐÑÔÕË ÄÞÓÂÉÇÐËÌ
ÆÎâ àÐÇÓÅËË (ÔÏ. ÖÓÂÄÐÇÐËâ (2), (4) Ë (73)), Â ÕÂÍÉÇ ËÊ ÆÇÕÂÎß-
ÐÑÅÑ ÔÑÑÕÄÇÕÔÕÄËâ ÏÇÉÆÖ ÆÓÖÅËÏË ØÂÓÂÍÕÇÓËÔÕËÍÂÏË àÕËØ
ÏÇÕÑÆÑÄ (ÔÏ. ÖÓÂÄÐÇÐËâ (74) ë (77)). ¢ÑÎÇÇ ÒÑÆÓÑÃÐÑ àÕÂ ÔÄâÊß
ÑÃÔÖÉÆÇÐÂ Ä ÓÂÃÑÕÇ 50.

¯ÂÎËÚËÇ ÖÍÂÊÂÐÐÑÌ ÔÄâÊË ÒÑÊÄÑÎâÇÕ ÄÞâÄËÕß ÕÂÍÉÇ ÓâÆ
ÐÇÓÇÛÇÐÐÞØ ÕÇÑÓÇÕËÚÇÔÍËØ ÒÓÑÃÎÇÏ Ä ÔÂÏÑÏ ÏÇÕÑÆÇ ÏÖÎßÕË-
ÒÑÎßÐÑÅÑ ÓÂÊÎÑÉÇÐËâ. £ÂÉÐÇÌÛÇÌ ËÊ ÐËØ âÄÎâÇÕÔâ ÑÒÓÇÆÇÎÇ-
ÐËÇ ËÊ ÒÇÓÄÞØ ÒÓËÐÙËÒÑÄ ×ÖÐÆÂÏÇÐÕÂÎßÐÑÌ ØÂÓÂÍÕÇÓËÔÕËÍË
ÏÇÕÑÆÂ ì ÍÑà××ËÙËÇÐÕÑÄ b�k�l . £ ÐÂÔÕÑâÜÇÇ ÄÓÇÏâ àÕË ÍÑà×-
×ËÙËÇÐÕÞ ÑÒÓÇÆÇÎÇÐÞ ÎËÛß ÐÇâÄÐÞÏ ÑÃÓÂÊÑÏ 50 ì ÚÇÓÇÊ
ÍÑà××ËÙËÇÐÕÞ ll Ë c�k� (ÔÏ. ÖÓÂÄÐÇÐËÇ (74)).

4. ®ÂÅÐËÕÐÞÇ ÏÑÏÇÐÕÞ

°ÕÍÓÞÕÞÇ ÑÃÑÎÑÚÍË ÏÑÎÇÍÖÎâÓÐÞØ ËÑÐÑÄ Cm�
60 ÑÃÎÂÆÂáÕ

ÏÂÅÐËÕÐÞÏË ÏÑÏÇÐÕÂÏË. ¹ÕÑÃÞ ÓÂÔÔÚËÕÂÕß ËØ Ä ÏÑÆÇÎË
ÒÔÇÄÆÑÂÕÑÏÂ C60 , ÆÑÃÂÄËÏ Í ËÔØÑÆÐÑÏÖ ÏÐÑÅÑàÎÇÍÕÓÑÐÐÑÏÖ
ÍÖÎÑÐÑÄÔÍÑÏÖ ÄÊÂËÏÑÆÇÌÔÕÄËá V(r,r0) ÏÂÅÐËÕÐÑÇ ÄÊÂËÏÑ-
ÆÇÌÔÕÄËÇ àÎÇÍÕÓÑÐÑÄ ÄÑ ÄÐÇÛÐÇÏ ÏÂÅÐËÕÐÑÏ ÒÑÎÇ H:

Vmag � ÿMzH, (80)

ÅÆÇ

Mz=
Xn
k� 1

Mz�k�

ì ÔÖÏÏÂ ÑÆÐÑàÎÇÍÕÓÑÐÐÞØ ÄÍÎÂÆÑÄ Ô

M�k� � mB
ÿ
L�k� � 2S�k��. (81)

©ÆÇÔß mB ì ÏÂÅÐÇÕÑÐ ¢ÑÓÂ, L ì ÑÓÃËÕÂÎßÐÞÌ ÏÑÏÇÐÕ, S ì
ÔÒËÐÑÄÞÌ ÏÑÏÇÐÕ, ËÐÆÇÍÔ k ÒÓÑÃÇÅÂÇÕ ÊÐÂÚÇÐËâ ÑÕ 1 ÆÑ n ÆÎâ
àÎÇÍÕÓÑÐÑÄ Ë ÑÕ 1 ÆÑm ÆÎâ ÆÞÓÑÍ. °ÚÇÄËÆÐÑ, ÚÕÑ ÏÂÅÐËÕÐÞÌ
ÏÑÏÇÐÕ (ÔÏ. ÖÓÂÄÐÇÐËÇ (81)) ÒÓËÐÂÆÎÇÉËÕ Í ÅÓÖÒÒÇ ÑÆÐÑ-
àÎÇÍÕÓÑÐÐÞØ ÑÒÇÓÂÕÑÓÑÄ (ÔÏ. ÄÞÛÇ ÓÂÊÆÇÎ IV.1). ³ ÒÑ-
ÏÑÜßá ÏÂÕÓËÙÞ àÎÇÍÕÓÑÐÐÑÌ ÒÎÑÕÐÑÔÕË hI jVmagjJ i ÏÑÉÐÑ
ÄÞÓÂÊËÕß ÏÂÕÓËÚÐÞÇ àÎÇÏÇÐÕÞ ÑÆÐÑÚÂÔÕËÚÐÑÅÑ ÑÒÇÓÂÕÑÓÂ
ÚÇÓÇÊ i jMzj j ih .

£ ÔÄÑá ÑÚÇÓÇÆß, ËÊÄÇÔÕÐÞ ÄÞÓÂÉÇÐËâ ÆÎâ ÑÆÐÑÚÂÔÕËÚÐÞØ
ÏÂÕÓËÚÐÞØ àÎÇÏÇÐÕÑÄ ÔÒËÐÑÄÑÅÑ ÏÑÏÇÐÕÂ.63 °ÐË ÐÇ ÊÂÄËÔâÕ
ÑÕ ÑÓËÇÐÕÂÙËË ÏÑÎÇÍÖÎÞ.

¥Îâ ÓÂÔÚÇÕÂ ÑÓÃËÕÂÎßÐÑÅÑ ÏÑÏÇÐÕÂ ÔÐÂÚÂÎÂ ÓÂÔÔÏÑÕÓËÏ
×ÖÎÎÇÓÇÐ C60 , ÍÑÕÑÓÞÌ ÐÂØÑÆËÕÔâ Ä ÔÕÂÐÆÂÓÕÐÑÌ ÑÓËÇÐÕÂÙËË
ÒÑ ¬ÑØÂÐ.93 ¥Îâ ÆÇÌÔÕÄËÕÇÎßÐÞØ Ô×ÇÓËÚÇÔÍËØ ÅÂÓÏÑÐËÍ

LzY
m;c
l � imYm;s

l ,

LzY
m;s
l � ÿimYm;c

l ,

ÅÆÇ m ì ÂÊËÏÖÕÂÎßÐÑÇ ÍÄÂÐÕÑÄÑÇ ÚËÔÎÑ. ³ ÖÚÇÕÑÏ àÕËØ
ÔÑÑÕÐÑÛÇÐËÌ ÆÎâ ÑÓÃËÕÂÎßÐÑÅÑ ÏÑÏÇÐÕÂ t1u-ÔÑÔÕÑâÐËÌ
(ÖÓÂÄÐÇÐËâ (43) ë (45)) ÐÂØÑÆËÏ

ht1u; 2jLzjt1u; 3i � 2:5i

Ë ÂÐÂÎÑÅËÚÐÑÇ ÄÞÓÂÉÇÐËÇ ÆÎâ ÍÑÏÒÎÇÍÔÐÑ ÔÑÒÓâÉÇÐÐÑÌ ÄÇÎË-
ÚËÐÞ. ¥ÓÖÅËÇ ÏÂÕÓËÚÐÞÇ àÎÇÏÇÐÕÞ Lz ÓÂÄÐÞ ÐÖÎá. (©ÆÇÔß Ë
ÆÂÎÇÇ ÄÔÇ ÏÂÅÐËÕÐÞÇ ÏÑÏÇÐÕÞ ÒÓËÄÇÆÇÐÞ Ä ÏÂÅÐÇÕÑÐÂØ
¢ÑÓÂ.) ¥Îâ hu-ÔÑÔÕÑâÐËÌ (ÔÏ. ÖÓÂÄÐÇÐËâ (38) ë (42)) ÐÂØÑÆËÏ

hhu; 2jLzjhu; 3i �
i

2
,

hhu; 4jLzjhu; 5i � i

Ë ÂÐÂÎÑÅËÚÐÞÇ ÄÞÓÂÉÇÐËâ ÆÎâ ÍÑÏÒÎÇÍÔÐÑ ÔÑÒÓâÉÇÐÐÞØ
ÄÇÎËÚËÐ (ÑÔÕÂÎßÐÞÇ ÓÂÄÐÞ ÐÖÎá).

ªÔÔÎÇÆÑÄÂÕß ÏÂÅÐËÕÐÞÇ ÔÄÑÌÔÕÄÂ ÏÑÎÇÍÖÎÞ C60 ÒÑÆ
ÆÇÌÔÕÄËÇÏ ÄÐÇÛÐÇÅÑ ÒÑÎâ ÏÑÉÐÑ ÆÄÖÏâ ÔÒÑÔÑÃÂÏË. ±ÇÓÄÞÌ
ÊÂÍÎáÚÂÇÕÔâ Ä ÂÍÕËÄÐÑÏ ÄÓÂÜÇÐËË ÏÑÎÇÍÖÎÞ ÍÂÍ ÕÓÇØÏÇÓ-
ÐÑÅÑ ÑÃÝÇÍÕÂ, ÒÓË àÕÑÏÏÂÅÐËÕÐÑÇ ÒÑÎÇ ÄÔÇ ÄÓÇÏâ ÐÂÒÓÂÄÎÇÐÑ
ÄÆÑÎß ÑÔË z, Â ÒÑÎÑÉÇÐËÇ ÏÑÎÇÍÖÎÞ ÊÂÆÂÇÕÔâ ÕÓÇÏâ ÖÅÎÂÏË
¿ÌÎÇÓÂ o=(a,b, g,). £Ñ ÄÕÑÓÑÏ ÒÑÆØÑÆÇ ÒÑÎÑÉÇÐËÇ ÏÑÎÇ-
ÍÖÎÞ ÑÔÕÂÇÕÔâ ÒÑÔÕÑâÐÐÞÏ, Â ÏÇÐâÇÕÔâ ÐÂÒÓÂÄÎÇÐËÇ ÏÂÅÐËÕ-
ÐÑÅÑ ÒÑÎâ. £ àÕÑÏ ÔÎÖÚÂÇ ÐÖÉÐÑ ËÔÒÑÎßÊÑÄÂÕß ÏÂÕÓËÚÐÞÇ
àÎÇÏÇÐÕÞ ÆÎâ ÄÔÇØ ÕÓÇØ ÍÑÏÒÑÐÇÐÕ ÑÓÃËÕÂÎßÐÑÅÑ ÏÑÏÇÐÕÂ.

824 ¡.£.¯ËÍÑÎÂÇÄ, ¢.¯.±ÎÂØÖÕËÐ



±ÑÔÎÇ ÄÞÚËÔÎÇÐËâ ÏÂÕÓËÚÐÞØ àÎÇÏÇÐÕÑÄ Vmag ÆËÂÅÑÐÂ-
ÎËÊËÓÖÇÏ ÏÂÕÓËÙÖ

H=
X
a; b

V�ra; rb� � Vmag�a�.

±ÓË àÕÑÏ ÏÑÎÇÍÖÎâÓÐÞÇ ÄÞÓÑÉÆÇÐËâ ÔÐËÏÂáÕÔâ, Ë ÏÑÉÐÑ
ÄÞÚËÔÎËÕß ÏÂÅÐËÕÐÞÇ ÏÑÏÇÐÕÞ ÍÂÉÆÑÅÑ ÒÑÆÖÓÑÄÐâ p, ÄÑÔ-
ÒÑÎßÊÑÄÂÄÛËÔß ×ÑÓÏÖÎÑÌ

M�p� � h pjMzjpi, (82)

ÅÆÇ j piì ÔÑÑÕÄÇÕÔÕÄÖáÜËÌ ÔÑÃÔÕÄÇÐÐÞÌ ÄÇÍÕÑÓ.
²ÂÔÔÏÑÕÓËÏ ÑÔÐÑÄÐÑÇ ÔÑÔÕÑâÐËÇ ÔËÔÕÇÏÞ ËÊ ÆÄÖØ t1u-

àÎÇÍÕÓÑÐÑÄ (ÆÞÓÑÍ) ì ÕÇÓÏ 3T1g . ¦ÅÑ ÔÒËÐÑÄÂâ ÏÖÎßÕËÒÎÇÕ-
ÐÑÔÕß ÓÂÄÐÂ 3, ÚËÔÎÑ ÒÓÑÔÕÓÂÐÔÕÄÇÐÐÞØ ÍÑÏÒÑÐÇÐÕ ì 3,
ÒÑàÕÑÏÖ ÑÃÜÇÇ ÄÞÓÑÉÆÇÐËÇ ì 9, Õ.Ç. p=1ë9. ´ÂÍËÏ ÑÃÓÂ-
ÊÑÏ, Ä ÔÑÑÕÄÇÕÔÕÄËË Ô ÖÓÂÄÐÇÐËÇÏ (82), ÒÑÎÖÚÂÇÏ 9 ÊÐÂÚÇÐËÌ
ÏÂÅÐËÕÐÑÅÑ ÏÑÏÇÐÕÂ

M � 0; �0:5; �2; �2:5; �4:5.
¡ÐÂÎÑÅËÚÐÑ ÆÎâ ÕÇÓÏÂ 1Hg ÐÂØÑÆËÏ

M � 0; �2:5; �5;
ÆÎâ ÕÇÓÏÂ 1Ag ÔÒËÐÑÄÞÌ Ë ÑÓÃËÕÂÎßÐÞÌ ÏÑÏÇÐÕÞ ÓÂÄÐÞ
ÐÖÎá, ËÎË

M � 0.

¥Îâ ÔËÔÕÇÏÞ ËÊ ÕÓÇØ àÎÇÍÕÓÑÐÑÄ

M � �1; �3 (ÑÔÐÑÄÐÑÇ ÔÑÔÕÑâÐËÇ 4Au);

ÆÎâ ÕÇÓÏÂ 2Hu

M � �1; �1:5; �3:5; �4; �6;
ÆÎâ ÕÇÓÏÂ 2T1u

M � �1; �1:5; �3:5.
ªÊ ÒÓËÄÇÆÇÐÐÞØ ÄÞÛÇ ÊÐÂÚÇÐËÌM ÄËÆÐÑ, ÚÕÑ ÔØÇÏÂ ÔÎÑÉÇÐËâ
ÑÓÃËÕÂÎßÐÑÅÑ Ë ÔÒËÐÑÄÑÅÑ ÏÑÏÇÐÕÑÄ ÔÑÄÇÓÛÇÐÐÑ ËÐÂâ, ÚÇÏ
ÆÎâ ÂÕÑÏÑÄ.

£ ÔÎÖÚÂÇ ÍÑÐ×ËÅÖÓÂÙËÑÐÐÑÅÑ ÄÊÂËÏÑÆÇÌÔÕÄËâÏÇÐâáÕÔâ Ë
ÏÂÅÐËÕÐÞÇ ÏÑÏÇÐÕÞ. £ ÓÂÊÆÇÎÇ V.2 ÖÉÇ ÑÃÔÖÉÆÂÎÑÔß ÔÏÇÛË-
ÄÂÐËÇ ÍÑÐ×ËÅÖÓÂÙËÌ t21u Ë t21g ÂÐËÑÐÂ C2ÿ

60 . °ÍÂÊÞÄÂÇÕÔâ,12 ÚÕÑ
ÒÓË àÕÑÏ ÏÂÅÐËÕÐÞÇ ÏÑÏÇÐÕÞ ÑÔÐÑÄÐÑÅÑ ÕÇÓÏÂ 3T1g ÏÑÉÐÑ
ÒÓÇÆÔÕÂÄËÕß Ä ÔÎÇÆÖáÜÇÏ ÄËÆÇ:

M � 0; �g; �2; ��2� g�; ��4� g�. (83)

£ ÑÕÔÖÕÔÕÄËÇ ÔÏÇÛËÄÂÐËâ, Õ.Ç. Ä ÔÎÖÚÂÇ ÕÇÓÏÂ 3T1g ÍÑÐ×ËÅÖ-
ÓÂÙËË t21u , ÒÑÎÖÚÂÇÏ ÊÐÂÚÇÐËâ M ÒÑ ×ÑÓÏÖÎÇ (83), ÇÔÎË
ÒÑÎÑÉËÕß g=0.5. £ ÑÃÜÇÏ ÔÎÖÚÂÇ ÒÂÓÂÏÇÕÓ g ÊÂÄËÔËÕ ÑÕ
De1.12

®ÂÅÐËÕÐÞÇ ÏÑÏÇÐÕÞ ÆÞÓÑÚÐÞØ ÍÑÐ×ËÅÖÓÂÙËÌ (h�u )m, ÅÆÇ
m=2ë5, ÒÓËÄÇÆÇÐÞ Ä ÓÂÃÑÕÇ 12. ¬ÂÍ ÒÓÂÄËÎÑ, ÏÂÅÐËÕÐÞÇ
ÏÑÏÇÐÕÞ ÑÒËÔÞÄÂáÕÔâ ×ÑÓÏÖÎÑÌ, ÒÑÆÑÃÐÑÌ (83), ØÑÕâ Ä
ÐÇÍÑÕÑÓÞØ ÔÎÖÚÂâØ ÐÇÑÃØÑÆËÏÑ ËÔÒÑÎßÊÑÄÂÕß ÆÄÂ ÓÂÊÎËÚÐÞØ
ÒÂÓÂÏÇÕÓÂ g, Õ.Ç. g1 Ë g2 .12 ¬ ÒÓËÏÇÓÖ, ÏÂÅÐËÕÐÞÇ ÏÑÏÇÐÕÞ
ÕÇÓÏÂ 12Hu ÍÑÐ×ËÅÖÓÂÙËË (h�u )3 ÑÒËÔÞÄÂáÕÔâ ÔÎÇÆÖáÜËÏ
ÄÞÓÂÉÇÐËÇÏ:

M=�(g1; g2; 1; 27g2; 27g1),

g1=0.6529, g2=0.8265.

ªÐÕÇÓÇÔÐÑ, ÚÕÑ ÏÂÅÐËÕÐÞÇ ÏÑÏÇÐÕÞ ÐÇ ÊÂÄËÔâÕ ÑÕ ÑÓËÇÐ-
ÕÂÙËË ÏÑÎÇÍÖÎÞ. ¿ÕÑ ÔÒÓÂÄÇÆÎËÄÑ ÍÂÍ ÆÎâ t1u-, ÕÂÍ Ë ÆÎâ hu-
ÑÃÑÎÑÚÍË, ÕÂÍ ÚÕÑ, ÔÍÑÓÇÇ ÄÔÇÅÑ, ÄÑÊÏÑÉÐÑ ÍÂÍÑÇ-ÕÑ ÕÇÑÓÇ-

ÕËÍÑ-ÅÓÖÒÒÑÄÑÇ ÑÃÝâÔÐÇÐËÇ ÆÂÐÐÑÅÑ ×ÂÍÕÂ. ±ÑÒÓÑÃÖÇÏ ÓÂÊÑ-
ÃÓÂÕßÔâ Ä ÔËÕÖÂÙËË ÐÂ ÒÓËÏÇÓÇ ÕÑÎßÍÑ ÑÆÐÑÅÑ t1u-àÎÇÍÕÓÑÐÂ Ä
ÏÂÅÐËÕÐÑÏ ÒÑÎÇ. ±ÓËÎÑÉËÏ ÄÐÇÛÐÇÇ ÏÂÅÐËÕÐÑÇ ÒÑÎÇ H Ä
ÐÂÒÓÂÄÎÇÐËË n � H=H. ´ÑÅÆÂ

nx � sin y cosj,

ny � sin y sinj,

nz � cos y,

Vmag � HL=HLn .

®ÂÕÓËÙÂ Ln ÊÂÒËÔÞÄÂÇÕÔâ ÕÂÍ:

Ln � nxLx � nyLy � nzLz.

³ ÒÑÏÑÜßá ÖÓÂÄÐÇÐËÌ (43) ë (45) ÆÎâ ÕÓÇØ ÍÑÏÒÑÐÇÐÕ t1u
ÒÑÔÎÇ ÄÞÚËÔÎÇÐËâ ÏÂÕÓËÚÐÞØ àÎÇÏÇÐÕÑÄ ÒÑÎÖÚÂÇÏ

Ln �
0 ÿM0nyi M0nxi

M0nyi 0 M0nzi
ÿM0nxi ÿM0nzi 0

0@ 1A;
ÅÆÇ M0=2.5 mB . ¬ÂÍ Ë ÓÂÐßÛÇ, ÏÂÅÐËÕÐÞÇ ÏÑÏÇÐÕÞ ÐÂØÑ-
ÆËÏ ÒÖÕÇÏ ÆËÂÅÑÐÂÎËÊÂÙËË ÏÂÕÓËÙÞ Ln . ±ÑÎÖÚÂÇÏ M=0 Ë
M=�2.5 mB ÆÎâ ÎáÃÑÅÑ ÐÂÒÓÂÄÎÇÐËâH. ±ÑØÑÉËÌ ÓÇÊÖÎßÕÂÕ
ÒÑÎÖÚÂÇÕÔâ ÆÎâ ÑÆÐÑÅÑ hu-àÎÇÍÕÓÑÐÂ (ÆÞÓÍË). £ àÕÑÏ ÔÎÖÚÂÇ
ÏÂÅÐËÕÐÞÇ ÏÑÏÇÐÕÞ ÓÂÄÐÞ 0; �1/2; �1 mB ÆÎâ ÎáÃÑÅÑ
ÐÂÒÓÂÄÎÇÐËâ H. ±Ñ-ÄËÆËÏÑÏÖ, ÕÂÍÑÌ ÓÇÊÖÎßÕÂÕ ÆÎâ ÑÆÐÑÅÑ
àÎÇÍÕÓÑÐÂ ÑÃÖÔÎÑÄÎËÄÂÇÕ ÐÇÊÂÄËÔËÏÑÔÕß ÏÂÅÐËÕÐÞØ ÏÑÏÇÐ-
ÕÑÄ ÑÕ ÄÓÂÜÇÐËâ ÏÑÎÇÍÖÎÞ Ë Ä ÔÎÖÚÂÇ ÐÇÔÍÑÎßÍËØ àÎÇÍÕÓÑÐÑÄ.

VI. ¿ÎÇÍÕÓÑÐÐÞÇ Ë ÑÒÕËÚÇÔÍËÇ ÒÇÓÇØÑÆÞ

£ àÕÑÏ ÓÂÊÆÇÎÇ ÏÞ ÓÂÔÔÏÑÕÓËÏ àÎÇÍÕÓÑÐÐÞÇ ÆËÒÑÎßÐÞÇ Ë
ÔÑÑÕÄÇÕÔÕÄÖáÜËÇ ÑÒÕËÚÇÔÍËÇ ÒÇÓÇØÑÆÞ ÆÎâ Cnÿ

60 Ë ÐÇÌÕÓÂÎß-
ÐÑÌ ÏÑÎÇÍÖÎÞ C60 . ³ÓÂÊÖ ÑÕÏÇÕËÏ, ÚÕÑ ÍÂÓÕËÐÂ ÕÂÍËØ ÑÒÕË-
ÚÇÔÍËØ ÒÇÓÇØÑÆÑÄ ÐÇ ÃÖÆÇÕ ÒÑÎÐÑÌ, ÒÑÔÍÑÎßÍÖ Ä ÐÇÌ ÐÇ
ÖÚËÕÞÄÂáÕÔâ àÎÇÍÕÓÑÐ-ÍÑÎÇÃÂÕÇÎßÐÞÇ ÄÊÂËÏÑÆÇÌÔÕÄËâ (ÕÂÍ
ÐÂÊÞÄÂÇÏÞÇ ÄÊÂËÏÑÆÇÌÔÕÄËâ ¤ÇÓÙÃÇÓÅÂ ë´ÇÎÎÇÓÂ 109), ÍÑÕÑ-
ÓÞÇ ÏÑÅÖÕ ÑÒÑÔÓÇÆÑÄÂÐÐÑ ËÊÏÇÐËÕß ÔËÏÏÇÕÓËá ÐÂÚÂÎßÐÑÅÑ
Ë ÍÑÐÇÚÐÑÅÑ ÔÑÔÕÑâÐËÌ.8, 109 £ ÆÂÎßÐÇÌÛÇÏ ËÊÖÚËÏ ÕÑÎßÍÑ
àÎÇÍÕÓÑÐÐÖá ÚÂÔÕß àÕÑÌ ÔÎÑÉÐÑÌ ÒÓÑÃÎÇÏÞ.

1. ®ÑÎÇÍÖÎâÓÐÞÇ ËÑÐÞ C2ÿ
60 Ë C3ÿ

60

°ÒÕËÚÇÔÍËÇ ÒÇÓÇØÑÆÞ ËÏÇáÕ ÏÇÔÕÑ, ÇÔÎË ÔÓÇÆÐÇÇ ÊÐÂÚÇÐËÇ
àÎÇÍÕÓÑÐÐÑÅÑ ÆËÒÑÎßÐÑÅÑ ÑÒÇÓÂÕÑÓÂ P ÐÇ ÓÂÄÐÑ ÐÖÎá. °ÒÇ-
ÓÂÕÑÓ àÎÇÍÕÓËÚÇÔÍÑÅÑ ÆËÒÑÎßÐÑÅÑ ÏÑÏÇÐÕÂ

P � ÿe
X
i

ri (84)

âÄÎâÇÕÔâ ÐÇÚÇÕÐÞÏ ÒÑ ÑÕÐÑÛÇÐËá Í ÑÒÇÓÂÙËË ËÐÄÇÓÔËË.
°ÕÔáÆÂ ÔÎÇÆÖÇÕ, ÚÕÑ ÏÂÕÓËÚÐÞÌ àÎÇÏÇÐÕ P ÓÂÄÇÐ ÐÖÎá ÆÎâ
ÔÑÔÕÑâÐËÌ ÑÆËÐÂÍÑÄÑÌ ÚÇÕÐÑÔÕË. ´ÂÍËÏ ÑÃÓÂÊÑÏ, ÄÔÇ ÔÒÇÍÕ-
ÓÂÎßÐÞÇ ÎËÐËË, ÑÃÖÔÎÑÄÎÇÐÐÞÇ ÆËÒÑÎßÐÞÏ ËÊÎÖÚÇÐËÇÏ
àÎÇÍÕÓÑÐÂ, ÐÂÃÎáÆÂáÕÔâ ÕÑÎßÍÑ ÆÎâ ÒÇÓÇØÑÆÑÄ Ô ËÊÏÇÐÇÐËÇÏ
ÚÇÕÐÑÔÕË (ÒÓÂÄËÎÑ ­ÂÒÑÓÕÂ 76). £ ÒÓËÏÇÐÇÐËË Í ÏÑÎÇÍÖÎâÓ-
ÐÞÏ ËÑÐÂÏ C2ÿ

60 Ë C3ÿ
60 àÕÑ ÑÊÐÂÚÂÇÕ, ÚÕÑ ÏÞ ÆÑÎÉÐÞ ÓÂÔÔÏÑÕ-

ÓÇÕß ÔÎÇÆÖáÜËÇ ÒÇÓÇØÑÆÞ:

t21u ? t1ut1g , (85)

t31u ? t21ut1g .

ªÐÕÇÐÔËÄÐÑÔÕß ÎËÐËË ÒÓË ÒÇÓÇØÑÆÇ Ô ÖÓÑÄÐâA ÐÂ ÖÓÑÄÇÐß
B ÄÞÚËÔÎâÇÕÔâ ÒÑ ×ÑÓÏÖÎÇ 76

µÔÒÇØË ØËÏËË 79 (9) 2010 825



I�A;B� � N�a�hn 64p4s3

3h
S�A;B�,

ÅÆÇ N(a) ì ÚËÔÎÑ ËÑÐÑÄ Cnÿ
60 Ä ÔÑÔÕÑâÐËË a,

n � EA ÿ EB

h

ì ÚÂÔÕÑÕÂ ÎËÐËË, s � hn/c ì ÄÑÎÐÑÄÑÇ ÚËÔÎÑ. ³ËÎÖ ÎËÐËË
S(A,B) ÐÂØÑÆËÏ ËÊ ÖÓÂÄÐÇÐËâ

S�A;B� �
X
a; b

���
ajPjb����2. (86)

¥ÂÎÇÇ ÏÞ ÄÞÚËÔÎËÏ S(A,B ) ÆÎâ ÒÇÓÇØÑÆÑÄ (85). ®ÂÕÓËÚÐÞÇ
àÎÇÏÇÐÕÞ ÆËÒÑÎßÐÑÅÑ ÑÒÇÓÂÕÑÓÂ ÐÂØÑÆâÕÔâ ÕÂÍ:

hajPjbi �
X
I; J

hajI ihI jPjJ 0ihJ 0jbi,

ÅÆÇ jI i Ë jJ 0iì ÃÂÊËÔÐÞÇ ÔÑÔÕÑâÐËâ ÍÑÐ×ËÅÖÓÂÙËÌ t21u Ë t1ut1g
ÔÑÑÕÄÇÕÔÕÄÇÐÐÑ, ah jI i Ë bh jJ 0i ì ÔÑÃÔÕÄÇÐÐÞÇ ÄÇÍÕÑÓÞ ÖÓÑÄ-
ÐÇÌ a Ë b. ±ÑÔÍÑÎßÍÖ ÑÒÇÓÂÕÑÓ (84) âÄÎâÇÕÔâ ÑÆÐÑàÎÇÍÕÓÑÐ-
ÐÞÏ, ÕÑ ÆÎâ hI jPjJ 0i ÏÑÉÐÑ ÒÑÎÖÚËÕß ÄÞÓÂÉÇÐËÇ,
ÄÑÔÒÑÎßÊÑÄÂÄÛËÔß ÏÇÕÑÆÑÏ, ËÊÎÑÉÇÐÐÞÏ Ä ÓÂÊÆÇÎÇ IV.
¯ÂÒÑÏÐËÏ, ÚÕÑ hI j � iu1; iu2jh , ÅÆÇ iu1 Ë iu2 (iu1> iu2) ì
ËÐÆÇÍÔÞ, ÐÖÏÇÓÖáÜËÇ 6 ÔÑÔÕÑâÐËÌ t1u, Ë jI 0i � j ju; jgi
(ÔÏ. ÖÓÂÄÐÇÐËÇ (52)). ªÊ ÚÇÕÐÑÔÕË ÔÑÔÕÑâÐËÌ ÔÎÇÆÖÇÕ, ÚÕÑ
ÐÇÐÖÎÇÄÞÇ ÏÂÕÓËÚÐÞÇ àÎÇÏÇÐÕÞ ÆÑÎÉÐÞ ÃÞÕß ÕËÒÂ hiujPj jgi.
ªØ ÏÑÉÐÑ ÐÂÌÕË, ÒÓËÏÇÐËÄ ÕÇØÐËÍÖ, ËÊÎÑÉÇÐÐÖá Ä ÓÂÊÆÇ-
ÎÇ IV.1 Ë ÄÞÆÇÎËÄ Ä âÄÐÑÏ ÄËÆÇ ÆÄÇ ÚÂÔÕË ì ÖÅÎÑÄÖá Ë
ÓÂÆËÂÎßÐÖá. ¥ÇÕÂÎË ÏÑÉÐÑ ÐÂÌÕË Ä ÓÂÃÑÕÇ 12. ©ÐÂâ ÔÑÃÔÕÄÇÐ-
ÐÞÇ ÄÇÍÕÑÓÞ Ë ÔÑÃÔÕÄÇÐÐÞÇ ÊÐÂÚÇÐËâ t21u Ë t1ut1g , ÏÑÉÐÑ
ÄÞÚËÔÎËÕß ÔËÎÖ ÎËÐËÌ, ËÔÒÑÎßÊÖâ ÖÓÂÄÐÇÐËÇ (86). ±ÑÎÖÚÇÐ-
ÐÞÇ ÓÇÊÖÎßÕÂÕÞ ÒÓËÄÇÆÇÐÞ Ä ÕÂÃÎ. 15 (ÏÑÆÇÎß ÒÔÇÄÆÑÂÕÑÏÂ) Ë
16 (ÏÇÕÑÆ ÍÑÐ×ËÅÖÓÂÙËÑÐÐÞØ ÄÊÂËÏÑÆÇÌÔÕÄËÌ).

´ÂÍ ÉÇ ÓÂÔÔÏÂÕÓËÄÂÇÏ ÑÒÕËÚÇÔÍËÇ ÒÇÓÇØÑÆÞ (85) ÆÎâ C3ÿ
60 .

¥Îâ àÕÑÅÑ ÐÖÉÐÑ ÄÞÚËÔÎËÕß ÏÂÕÓËÚÐÞÇ àÎÇÏÇÐÕÞ P ÏÇÉÆÖ
ÕÓÇØàÎÇÍÕÓÑÐÐÞÏË ÃÂÊËÔÐÞÏË ÄÇÍÕÑÓÂÏË

hI; t31uj � i1; i2; i3jh ,

jJ; �t21ut1g�i � j j1; j2; jgi.

±ÑÎÖÚËÄÛËÇÔâ ÔËÎÞ ÎËÐËÌ ÒÓËÄÇÆÇÐÞ Ä ÕÂÃÎ. 17 (ÏÑÆÇÎß
ÒÔÇÄÆÑÂÕÑÏÂ) Ë 18 (ÏÇÕÑÆ ÍÑÐ×ËÅÖÓÂÙËÑÐÐÑÅÑ ÄÊÂËÏÑ-
ÆÇÌÔÕÄËâ).

¥Îâ ËÑÐÂ C2ÿ
60 ÐÂÃÎáÆÂáÕÔâ ÕÓË ÑÒÕËÚÇÔÍËØ ÒÇÓÇØÑÆÂ ËÊ

ÑÔÐÑÄÐÑÅÑ ÕÇÓÏÂ 3T1g (ÔÏ. ÕÂÃÎ. 15)

E(3T1g ? 3H1u)=De170.350 à£,

E(3T1g ? 3T1u)=De170.267 à£,

E(3T1g ? 3Au)=De1 +0.624 à£.

±ÓË De1 =1.153 à£ (ÔÏ. ÖÓÂÄÐÇÐËÇ (72)), ÒÑÎÖÚÂÇÏ

E(3T1g ? 3H1u)=0.803 à£,

E(3T1g ? 3T1u)=0.886 à£,

E(3T1g ? 3Au)=1.777 à£.

¿ÕË ÊÐÂÚÇÐËâ ÔÎÇÆÖÇÕ ÔÑÑÕÐÇÔÕË Ô ÆÄÖÏâ ÆÑÏËÐËÓÖáÜËÏË
ÒÑÎÑÔÂÏË ÒÇÓÇØÑÆÂ: 1.305 (950 ÐÏ) Ë 1.494 à£ (830 ÐÏ),
ÍÑÕÑÓÞÇ ÐÂÃÎáÆÂÎËÔß Ä ª¬-ÔÒÇÍÕÓÂØ ÓÂÔÕÄÑÓÂ C60 .33 ±ÑÎÖ-
ÚÂÇÕÔâ, ÚÕÑ ÆÄÂ ÒÇÓÄÞØ ÒÇÓÇØÑÆÂ ÏÑÉÐÑ ÖÔÎÑÄÐÑ ÔÑÑÕÐÇÔÕË Ô
àÍÔÒÇÓËÏÇÐÕÂÎßÐÞÏË, ÇÔÎË ÄÊâÕß ÐÇÔÍÑÎßÍÑ ÃÑÎßÛÇÇ ÊÐÂÚÇ-

ÐËÇ De1 & 1.7 à£. ¿ÕÑ ÆÑÒÖÔÕËÏÑ, ÒÑÔÍÑÎßÍÖ Ä ÍÑÐÕÇÍÔÕÇ
ÓÂÃÑÕÞ 12, ÒÂÓÂÏÇÕÓ De1 Ä ÖÓÂÄÐÇÐËË (72) âÄÎâÇÕÔâ ×ÇÐÑÏÇÐÑ-
ÎÑÅËÚÇÔÍËÏ.

²ÂÔÚÇÕÞ ÏÇÕÑÆÑÏ ÍÑÐ×ËÅÖÓÂÙËÑÐÐÑÅÑ ÄÊÂËÏÑÆÇÌÔÕÄËâ Ä
ÒÑÎÐÑÏ ÂÍÕËÄÐÑÏ ÒÓÑÔÕÓÂÐÔÕÄÇ t1u+t1g (¯³®°Ë¯³®°+1)
ÏÑÎÇÍÖÎâÓÐÞØ ÑÓÃËÕÂÎÇÌ ÐÇÌÕÓÂÎßÐÑÌ ÏÑÎÇÍÖÎÞ C60 (ÔÏ.11)
(ÆÂÐÐËÐÅÑÄÔÍËÌ ÃÂÊËÔ 90 aug-cc-pVTZ ÃÇÊ f-×ÖÐÍÙËÌ, Ô ÒÓËÏÇ-
ÐÇÐËÇÏ ÓÂÊÎÑÉÇÐËâ ÇÆËÐËÚÐÑÅÑ ÑÒÇÓÂÕÑÓÂ,108 ÄÔÒÑÏÑÅÂÕÇÎß-
ÐÞÌ ÃÂÊËÔ 11HCNO.001) (ÔÏ. ÕÂÃÎ. 16), ØÑÓÑÛÑ ÔÑÅÎÂÔÖáÕÔâ Ô
ÓÇÊÖÎßÕÂÕÂÏË, ÒÑÎÖÚÇÐÐÞÏË Ä ÏÑÆÇÎË ÒÔÇÄÆÑÂÕÑÏÂ. ´ÂÍËÏ
ÑÃÓÂÊÑÏ, ÕÇÑÓÇÕËÚÇÔÍËÇ ÄÞÚËÔÎÇÐËâ Ä ÙÇÎÑÏ ÔÑÅÎÂÔÖáÕÔâ Ô

´ÂÃÎËÙÂ 15. ¿ÐÇÓÅËËEab=De1+eab (à£) Ë ÔËÎÞ ÎËÐËÌ (Ä ÖÔÎÑÄÐÞØ
ÇÆËÐËÙÂØ) àÎÇÍÕÓÑÐÐÞØ ÒÇÓÇØÑÆÑÄ (t21u; a)? (t1ut1g; b), ÓÂÔÔÚËÕÂÐ-
ÐÞÇ Ä ÏÑÆÇÎË III ÓÂÃÑÕÞ 12.

b a=3T1g a=1Hg a=1Ag

eab S eab S eab S

1Au
3Hu 70.350 0.482
3T1u 70.267 0.289
1Hu 0.392 0.482
3Au 0.624 0.386
1T1u 0.609 0.161 0.323 0.129

±ÓËÏÇÚÂÐËÇ. ©ÆÇÔß Ë Ä ÕÂÃÎ. 17 De1 ì ×ÇÐÑÏÇÐÑÎÑÅËÚÇÔÍËÌ ÑÆÐÑ-
àÎÇÍÕÓÑÐÐÞÌ ÒÂÓÂÏÇÕÓ (ÒÑÆÓÑÃÐÇÇ ÔÏ. ÕÇÍÔÕ). ³ËÎÞ ÎËÐËÌ ÒÓËÄÇ-
ÆÇÐÞ ÕÑÎßÍÑ Ä ÕÑÏ ÔÎÖÚÂÇ, ÇÔÎË ÑÐË ÐÇ ÓÂÄÐÞ ÐÖÎá, S(a,b)= 0.

´ÂÃÎËÙÂ 16. ¿ÐÇÓÅËË (Eab , à£) Ë ÔËÎÞ ÑÔÙËÎÎâÕÑÓÑÄ ( f ) ÐËÊÍÑÎÇ-
ÉÂÜËØ àÎÇÍÕÓÑÐÐÞØ ÒÇÓÇØÑÆÑÄ (t21u; a)? (t1ut1g; b), ÓÂÔÔÚËÕÂÐÐÞÇ
ÏÇÕÑÆÑÏ ÍÑÐ×ËÅÖÓÂÙËÑÐÐÑÅÑ ÄÊÂËÏÑÆÇÌÔÕÄËâ Ä ÒÑÎÐÑÏ ÂÍÕËÄ-
ÐÑÏ ÒÓÑÔÕÓÂÐÔÕÄÇ t1u+t1g .

b a=3T1g a=1Ag a=1Hg

Eab f Eab f Eab f

1Au
3Hu 1.338 4.256
3T1u 1.270 4.510
1Hu 2.631 7.503
3Au 3.063 7.797
1T1u 2.704 1.208 2.704 5.113

´ÂÃÎËÙÂ 17. ¿ÐÇÓÅËË Eab=De1+eab (à£) Ë ÔËÎÞ ÎËÐËÌ (Ä ÖÔÎÑÄÐÞØ
ÇÆËÐËÙÂØ) àÎÇÍÕÓÑÐÐÞØ ÒÇÓÇØÑÆÑÄ (t31u; a)? (t21ut1g; b), ÓÂÔÔÚËÕÂÐ-
ÐÞÇ Ä ÏÑÆÇÎË III ÓÂÃÑÕÞ 12.

b a=4Au a=2Hu a=2T1u

eab S eab S eab S

4Hg
2T1g 70.913 0.002 71.103 <103
2Gg
2Gu+2T2u 70.330 0.450
4T1g 70.010 0.771
2Hg 70.158 0.120 70.349 0.205
2T1g 0.058 0.072 70.132 0.120
2Hg 0.508 0.683 0.318 0.277
2Ag 0.589 0.193
2T1g 0.780 0.602 0.920 0.362

826 ¡.£.¯ËÍÑÎÂÇÄ, ¢.¯.±ÎÂØÖÕËÐ



àÍÔÒÇÓËÏÇÐÕÂÎßÐÞÏË ÆÂÐÐÞÏË ÆÎâ C2ÿ
60 , ØÑÕâ Ë ÒÓÇÆÔÍÂÊÞ-

ÄÂáÕ ÕÓÇÕßá ÒÑÎÑÔÖ ÒÇÓÇØÑÆÂ ÒÓË 3.063 à£.
£ ÔÎÖÚÂÇ ÏÑÎÇÍÖÎâÓÐÑÅÑ ËÑÐÂ C3ÿ

60 ÔÑÅÎÂÔËÇ ÓÇÊÖÎßÕÂÕÑÄ
ÓÂÔÚÇÕÂ Ë àÍÔÒÇÓËÏÇÐÕÂ ÐÇ ÕÂÍÑÇ ØÑÓÑÛÇÇ. ®ÑÆÇÎß ÒÔÇÄÆÑ-
ÂÕÑÏÂ C60 ,12 Â ÕÂÍÉÇ ÏÇÕÑÆ ÍÑÐ×ËÅÖÓÂÙËÑÐÐÑÅÑ ÄÊÂËÏÑ-
ÆÇÌÔÕÄËâ Ä ÂÍÕËÄÐÑÏ ÒÓÑÔÕÓÂÐÔÕÄÇ t1u (¯³®°) ËÎË t1u+t1g
(¯³®° Ë ¯³®°+1) Ä ÍÂÚÇÔÕÄÇ ÑÔÐÑÄÐÑÅÑ ÔÑÔÕÑâÐËâ ÆÂáÕ
ÖÓÑÄÇÐß 4Au (ÔÏ. ÓÂÊÆÇÎ V.2). ³ ÒÑÏÑÜßá ÆÂÐÐÞØ ÕÂÃÎ. 17
ÐÂØÑÆËÏ, ÚÕÑ ÆÎâ ÑÔÐÑÄÐÑÅÑ ÔÑÔÕÑâÐËâ ÔÖÜÇÔÕÄÖÇÕ ÕÑÎßÍÑ
ÑÆËÐ ÑÒÕËÚÇÔÍËÌ ÒÇÓÇØÑÆ ì 4Au? 4T1g . ³ ÒÑÏÑÜßá ÏÇÕÑÆÂ
ÍÑÐ×ËÅÖÓÂÙËÑÐÐÑÅÑ ÄÊÂËÏÑÆÇÌÔÕÄËâ (ÔÏ. ÕÂÃÎ. 18) ÐÂØÑÆËÏ
àÐÇÓÅËá ÕÂÍÑÅÑ ÒÇÓÇØÑÆÂ: *2.2 à£. ¿ÕÑ ÒÓÑÕËÄÑÓÇÚËÕ àÍÔÒÇ-
ÓËÏÇÐÕÂÎßÐÞÏ ÆÂÐÐÞÏ, ÍÑÕÑÓÞÇ ÑÒÓÇÆÇÎËÎË ÕÓË ÑÒÕËÚÇÔÍËØ
ÒÑÎÑÔÞ: 1350 (0.919 à£), 960 (1.292 à£) Ë 770 ÐÏ (1.61 à£).33

£ ÒÓËÐÙËÒÇ, ÎËÐËâ 4Au? 4T1g ÏÑÉÇÕ ÓÂÔÜÇÒËÕßÔâ ÒÑÆ ÆÇÌÔÕ-
ÄËÇÏ ÍÓËÔÕÂÎÎËÚÇÔÍÑÅÑ ÒÑÎâ, âÐ ë ÕÇÎÎÇÓÑÄÔÍÑÅÑ ËÔÍÂÉÇÐËâ
ËÎË ÄÔÎÇÆÔÕÄËÇ ÏÇØÂÐËÊÏÂ ¤ÇÓÙÃÇÓÅÂ ë´ÇÎÎÇÓÂ.109 °ÆÐÂÍÑ
ÄÇÎËÚËÐÂ àÕÑÅÑ ÓÂÔÜÇÒÎÇÐËâ (*0.3 à£) ÔÎËÛÍÑÏ ÃÑÎßÛÂâ,
ÆÂ Ë ÔÂÏÂ ËÔØÑÆÐÂâ àÐÇÓÅËâ ÒÇÓÇØÑÆÂ (2.2 à£) ÆÑÄÑÎßÐÑ
ÄÞÔÑÍÂâ. £ ÆÂÐÐÑÏ ÔÎÖÚÂÇ ÇÔÕß Ë ÆÓÖÅÑÇ ÑÃÝâÔÐÇÐËÇ.
£ ÓÂÊÆÇÎÇ V.2 ÏÞ ÄËÆÇÎË, ÚÕÑ Ä ÃÑÎßÛÑÏ ÂÍÕËÄÐÑÏ ÒÓÑÔÕÓÂÐ-
ÔÕÄÇ ÑÔÐÑÄÐÞÏ ÔÕÂÐÑÄËÕÔâ ÆÓÖÅÑÌ àÎÇÍÕÓÑÐÐÞÌ ÖÓÑÄÇÐß, Â
ËÏÇÐÐÑ 4T1u . ±ÓË àÕÑÏ ÓÂÊÓÇÛÇÐÐÞÏË ÑÍÂÊÞÄÂáÕÔâ ÒÇÓÇ-
ØÑÆÞ

4T1u ? 4Ag ,

4T1u ? 4T1g ,

4T1u ? 4Hg ,

Õ.Ç. ÄËÆ ÑÒÕËÚÇÔÍÑÅÑ ÔÒÇÍÕÓÂ ÓÂÆËÍÂÎßÐÑ ÏÇÐâÇÕÔâ. ±Ñ-ÄËÆË-
ÏÑÏÖ, ÄÑÒÓÑÔ Ñ ÒÓËÓÑÆÇ ÓÂÔÜÇÒÎÇÐËâ ÏÑÉÇÕ ÃÞÕß ÓÇÛÇÐ
ÕÑÎßÍÑ Ä ØÑÆÇ ÆÑÒÑÎÐËÕÇÎßÐÞØ àÍÔÒÇÓËÏÇÐÕÂÎßÐÞØ Ë ÕÇÑÓÇ-
ÕËÚÇÔÍËØ ËÔÔÎÇÆÑÄÂÐËÌ.

2. ¯ÇÌÕÓÂÎßÐÂâ ÏÑÎÇÍÖÎÂ

ªÐÕÇÓÒÓÇÕÂÙËâ ÑÒÕËÚÇÔÍËØ ÒÇÓÇØÑÆÑÄ Ä ÐÇÌÕÓÂÎßÐÑÌ ÏÑÎÇ-
ÍÖÎÇ C60 ÕÂÍÉÇ ÑÔÎÑÉÐÇÐÂ. £ àÍÔÒÇÓËÏÇÐÕÂÎßÐÞØ ÔÒÇÍÕÓÂØ
ÒÑÅÎÑÜÇÐËâ C60 Ä ÂÓÅÑÐÇ 10 Ë Ð-ÅÇÍÔÂÐÇ 9 ÊÂ×ËÍÔËÓÑÄÂÐÞ ÕÓË
ÅÎÂÄÐÞÇ ÒÑÎÑÔÞ (ÓËÔ. 8) Ä ÆËÂÒÂÊÑÐÇ ÆÑ 6 à£ (>200 ÐÏ): 3.78
à£ (ÔËÎÂ ÑÔÙËÎÎâÕÑÓÂ f=0.37), 4.84 à£ ( f=2.27) Ë 5.88 à£
( f=3.09). ±ÑÎÖàÏÒËÓËÚÇÔÍËÇ ÏÇÕÑÆÞ ÍÑÐ×ËÅÖÓÂÙËÑÐÐÑÅÑ
ÄÊÂËÏÑÆÇÌÔÕÄËâ, ÊÂ ËÔÍÎáÚÇÐËÇÏ ÏÇÕÑÆÂ CNDO/S,84, 85 ÐÇ
ÔÏÑÅÎË ÑÒËÔÂÕß ÒÇÓÄÖá ÒÑÎÑÔÖ Ô àÐÇÓÅËÇÌ 3.78 à£ (ÕÂÃÎ. 19).

±ÓÑÄÇÆÇÐÐÞÇ ÐÇÆÂÄÐÑ ÐÇàÏÒËÓËÚÇÔÍËÇ ÓÂÔÚÇÕÞ 11 ÐÇ ÒÓËÄÇÎË
Í ÖÎÖÚÛÇÐËá ÔÑÅÎÂÔËâ Ô àÍÔÒÇÓËÏÇÐÕÑÏ. ¯ÂÑÃÑÓÑÕ, ÑÍÂÊÂ-
ÎÑÔß, ÚÕÑ ÆÄÂ ÐËÉÐËØ ÒÇÓÇØÑÆÂ 1Ag? 1T1u ÐÂØÑÆâÕÔâ ÆÑ-
ÄÑÎßÐÑ ÄÞÔÑÍÑ, ÒÓË àÐÇÓÅËË 5.8 (214 ÐÏ) Ë 6.3 à£ (197 ÐÏ)
(ÔÏ. ÓËÔ. 8). ¥ÂÐÐÞÌ ÓÇÊÖÎßÕÂÕ ÒÑÎÖÚÇÐ Ä ÓÂÏÍÂØ ÓÂÔÚÇÕÂ
ÏÇÕÑÆÑÏ ÍÑÐ×ËÅÖÓÂÙËÑÐÐÞØ ÄÊÂËÏÑÆÇÌÔÕÄËÌ Ô ÑÆÐÑÍÓÂÕ-
ÐÞÏË Ë ÆÄÖÍÓÂÕÐÞÏË ÄÑÊÃÖÉÆÇÐËâÏË (42 ÍÑÓÓÇÎËÓÑÄÂÐÐÞØ
àÎÇÍÕÓÑÐÂ Ä ÂÍÕËÄÐÑÏ ÒÓÑÔÕÓÂÐÔÕÄÇ 160 ë 248 ÏÑÎÇÍÖÎâÓÐÞØ
ÑÓÃËÕÂÎÇÌ).11 ±ÓÑËÔØÑÉÆÇÐËÇ àÕËØ ÒÇÓÇØÑÆÑÄ ÔÎÇÆÖáÜÇÇ.
±ÇÓÄÂâ ÒÑÎÑÔÂ ÄÑÊÐËÍÂÇÕ ÄÔÎÇÆÔÕÄËÇ ÄÑÊÃÖÉÆÇÐËâ Ô £©®°
ÐÂ ¯³®°+1 (6hu? 3t1g) ÒÓË 6.44 à£, Â ÄÕÑÓÂâ ì ÄÔÎÇÆÔÕÄËÇ
ÒÇÓÇØÑÆÂ Ô £©®°71 ÐÂ ¯³®° (10hg? 7t1u) ÒÓË 6.96 à£.
¬ÑÐ×ËÅÖÓÂÙËÑÐÐÑÇ ÄÊÂËÏÑÆÇÌÔÕÄËÇ ÏÇÉÆÖ àÕËÏË Ë ÆÓÖÅËÏË
ÖÓÑÄÐâÏË 1T1u-ÕËÒÂ ÒÓËÄÑÆËÕ Í ËØ ÆÂÎßÐÇÌÛÇÏÖ ÒÑÐËÉÇÐËá.
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²ËÔ. 8. ¿ÍÔÒÇÓËÏÇÐÕÂÎßÐÂâ ÑÒÕËÚÇÔÍÂâ ÒÎÑÕÐÑÔÕß C60 (Ä ÒÓÑËÊ-
ÄÑÎßÐÞØ ÄÇÎËÚËÐÂØ) Ä Ð-ÅÇÍÔÂÐÇ (1) 9 Ë ÓÂÔÔÚËÕÂÐÐÞÇ àÐÇÓÅËË
ÔËÐÅÎÇÕÐÞØ ÄÑÊÃÖÉÆÇÐËÌ ÐÇÌÕÓÂÎßÐÑÌ ÏÑÎÇÍÖÎÞ (2).11

¯ËÉÐââ ÎËÐËâ ÒÑÍÂÊÞÄÂÇÕ àÎÇÍÕÓÑÐÐÞÇ ÄÍÎÂÆÞ ÑÕ ÆÄÖØ ÓÂÊÓÇ-
ÛÇÐÐÞØ ÆËÒÑÎßÐÞØ ÒÇÓÇØÑÆÑÄ Ô ÑÔÐÑÄÐÑÅÑ ÔÑÔÕÑâÐËâ (1Ag) ÐÂ ÆÄÂ
ÄÑÊÃÖÉÆÇÐÐÞØ 1T1u-ÖÓÑÄÐâ, ÄÊâÕÞØ Ô ÒÑÎÖÛËÓËÐÑÌ 0.5 à£.

´ÂÃÎËÙÂ 19. ¯ÇÍÑÕÑÓÞÇ ØÂÓÂÍÕÇÓÐÞÇ ÏÑÎÇÍÖÎâÓÐÞÇ ÄÑÊÃÖÉÆÇÐËâ
ÐÇÌÕÓÂÎßÐÑÌ ÏÑÎÇÍÖÎÞ C60 , ÓÂÔÔÚËÕÂÐÐÞÇ Ô ÒÑÏÑÜßá ÒÑÎÖàÏÒË-
ÓËÚÇÔÍËØ ÏÑÆÇÎÇÌ ÍÑÐ×ËÅÖÓÂÙËÑÐÐÑÅÑ ÄÊÂËÏÑÆÇÌÔÕÄËâ Ë ÐÇàÏÒË-
ÓËÚÇÔÍËÏ ÏÇÕÑÆÑÏ ·ÂÓÕÓË ë¶ÑÍÂ Ô ÍÑÐ×ËÅÖÓÂÙËÑÐÐÞÏ
ÄÊÂËÏÑÆÇÌÔÕÄËÇÏ.

´ÇÓÏ ®ÇÕÑÆ PPP, ®ÇÕÑÆ ®ÇÕÑÆ ®ÇÕÑÆ
NCSF=134 (ÔÏ.100) QCFF/p, CNDO/S, ab initio CIS

NCSF=226 NCSF=900 NCSF=2857
ÒÎÑÔÍÂâ ÑÃÝÇÏ- (ÔÏ.99) (ÔÏ.84, 85) (ÔÏ.11)

ÐÂâ

13T2g 2.456 2.232 2.06 2.549
11Gu 3.603 3.381 3.21 4.700
11Hu 3.635 3.391 3.15 4.771
11T1u 4.227 4.000 4.08 3.40 5.796
21T1u 4.750 4.681 4.53 4.06 6.335

±ÓËÏÇÚÂÐËÇ. 1. ±ÓËÐâÕÞÔÎÇÆÖáÜËÇÑÃÑÊÐÂÚÇÐËâÏÇÕÑÆÑÄ:PPPì
Pariser ë Parr ë Pople method, QCFF/pìQuantum-mechanical Con-
sistent Force Field method for p-electrons; CNDO/S ì Complete
Neglect of Differential Overlap for Spectroscopy, CIS ì Conégura-
tion Interaction with Single excitations. 2. ©ÐÂÚÇÐËâ àÐÇÓÅËË ÒÓËÄÇ-
ÆÇÐÞ Ä à£; NCSF ì ÚËÔÎÑ ÍÑÐ×ËÅÖÓÂÙËÑÐÐÞØ ×ÖÐÍÙËÌ, 13T2g ì
ÔÂÏÞÌ ÐËÉÐËÌ ÄÑÊÃÖÉÆÇÐÐÞÌ ÖÓÑÄÇÐß C60 .

´ÂÃÎËÙÂ 18. ¿ÐÇÓÅËË (Eab , à£) Ë ÔËÎÞ ÑÔÙËÎÎâÕÑÓÑÄ ( f ) ÐËÊÍÑÎÇ-
ÉÂÜËØ àÎÇÍÕÓÑÐÐÞØ ÒÇÓÇØÑÆÑÄ (t31u; a)? (t21ut1g; b), ÓÂÔÔÚËÕÂÐÐÞÇ
ÏÇÕÑÆÑÏ ÍÑÐ×ËÅÖÓÂÙËÑÐÐÑÅÑ ÄÊÂËÏÑÆÇÌÔÕÄËâ Ä ÒÑÎÐÑÏ ÂÍÕËÄ-
ÐÑÏ ÒÓÑÔÕÓÂÐÔÕÄÇ t1u+t1g .

b a=4Au a=2Hu a=2T1u

Eab f Eab f Eab f

4Hg
2T1g 1.297 0.022 1.297 0.020
2Gg
2Gu+2T2u 1.918 3.245
4T1g 2.197 8.914
2Hg 1.725 0.604 1.725 2.048
2T1g 1.937 1.114 1.937 3.192
2Hg 2.897 11.416 2.897 1.744
2Ag 3.097 3.480
2T1g 3.708 16.927 3.708 4.037

µÔÒÇØË ØËÏËË 79 (9) 2010 827



´ÂÍËÏ ÑÃÓÂÊÑÏ, ÒÓË ÓÂÔÔÏÑÕÓÇÐËË ÕÑÎßÍÑ àÎÇÍÕÓÑÐÐÑÅÑ
ÏÇØÂÐËÊÏÂ (ÃÇÊ ÖÚÇÕÂ ÄËÃÓÑÐÐÑÅÑ ÄÊÂËÏÑÆÇÌÔÕÄËâ) Ô ÒÑ-
ÏÑÜßá ÐÇàÏÒËÓËÚÇÔÍËØ ÓÂÔÚÇÕÑÄ 11 ÏÑÉÐÑ ÑÃÝâÔÐËÕß ÎËÛß
ÑÒÕËÚÇÔÍÖá ÒÑÎÑÔÖ ÒÓË 5.88 à£.10 °ÆÐÂÍÑ, ÐÂÚËÐÂâ Ô 2.55 à£
(13T2g), Ä C60 ÔÖÜÇÔÕÄÖÇÕ ÆÑÄÑÎßÐÑ ÏÐÑÅÑ ÆÓÖÅËØ ÄÑÊÃÖÉÆÇÐ-
ÐÞØ ÏÑÎÇÍÖÎâÓÐÞØ ÖÓÑÄÐÇÌ ÔËÏÏÇÕÓËË (ÔÏ. ÕÂÃÎ. 19).
±ÑàÕÑÏÖ, ÄÑÊÏÑÉÐÑ, ÚÕÑ ÒÑÎÑÔÞ 3.78 Ë 4.84 à£, ÐÂÌÆÇÐÐÞÇ
àÍÔÒÇÓËÏÇÐÕÂÎßÐÑ Ä ÔÒÇÍÕÓÇ ÒÑÅÎÑÜÇÐËâ,9 ÔÕÂÐÑÄâÕÔâ ÑÒÕË-
ÚÇÔÍË ÂÍÕËÄÐÞÏË ÕÑÎßÍÑ ÄÔÎÇÆÔÕÄËÇ ÒÑÆÏÇÛËÄÂÐËâ Í ÐËÏ
ÏÑÎÇÍÖÎâÓÐÞØ ÍÑÎÇÃÂÕÇÎßÐÞØ ÏÑÆ.109

ªÐÕÇÓÒÓÇÕÂÙËâ ÑÒÕËÚÇÔÍËØ ÒÇÓÇØÑÆÑÄ Ä ×ÖÎÎÇÓÇÐÇ ÆÑ
ÑÒÓÇÆÇÎÇÐÐÑÌ ÔÕÇÒÇÐË ÐÂÒÑÏËÐÂÇÕ ÔËÕÖÂÙËá Ô ÑÒÕËÚÇÔÍËÏË
ÒÇÓÇØÑÆÂÏË Ä ÃÇÐÊÑÎÇ. £ ÏÑÎÇÍÖÎÇ ÃÇÐÊÑÎÂ ÒÇÓÄÞÌ ÓÂÊÓÇÛÇÐ-
ÐÞÌ àÎÇÍÕÓÑÐÐÞÌ ÑÒÕËÚÇÔÍËÌ ÒÇÓÇØÑÆ (1A1g? 11E1u) ÒÓÑËÔ-
ØÑÆËÕ, ÍÂÍ Ë Ä C60, ÒÓË ÆÑÄÑÎßÐÑ ÄÞÔÑÍÑÌ àÐÇÓÅËË*7 à£. £ ÕÑ
ÉÇ ÄÓÇÏâ ÔÖÜÇÔÕÄÖáÕ ÆÄÇ ÐËÉÐËÇ ÒÑÎÑÔÞìÒÓË 4.90 (11B2u) Ë
6.20 à£ (11B1u),110, 111 ÊÂÒÓÇÜÇÐÐÞÇ ÆÎâ àÎÇÍÕÓÑÐÐÞØ ÒÇÓÇ-
ØÑÆÑÄ, ÒÑâÄÎÇÐËÇ ÍÑÕÑÓÞØ Ä ÔÒÇÍÕÓÇ ÑÃÖÔÎÑÄÎÇÐÑ ÄËÃÓÑÐÐÞÏ
ÄÊÂËÏÑÆÇÌÔÕÄËÇÏ. ¦ÔÕÇÔÕÄÇÐÐÑ, ÚÕÑ ÚÇÕÍÂâ ËÐÕÇÓÒÓÇÕÂÙËâ
ÔÒÇÍÕÓÑÄ ÆÎâ ÏÑÎÇÍÖÎÞ ÃÇÐÊÑÎÂ ÔÕÂÎÂ ÄÑÊÏÑÉÐÑÌ ÃÎÂÅÑÆÂÓâ
ÏÐÑÅÑÚËÔÎÇÐÐÞÏ àÍÔÒÇÓËÏÇÐÕÂÎßÐÞÏ Ë ÕÇÑÓÇÕËÚÇÔÍËÏ ÓÂÃÑ-
ÕÂÏ. £ ÔÎÖÚÂÇ Ô ÏÑÎÇÍÖÎÑÌ ×ÖÎÎÇÓÇÐÂ ÏÞ, ÒÑ-ÄËÆËÏÑÏÖ,
ÕÑÎßÍÑ ÐÂÚËÐÂÇÏ ÕÂÍËÇ ËÔÔÎÇÆÑÄÂÐËâ.

VII. ©ÂÍÎáÚÇÐËÇ

£ ÑÃÊÑÓÇ ÓÂÔÔÏÑÕÓÇÐÞ ÓÂÊÎËÚÐÞÇ ÕÇÑÓÇÕËÚÇÔÍËÇ ÒÑÆØÑÆÞ ì
ÒÑÎÖàÏÒËÓËÚÇÔÍËÇ (ÏÑÆÇÎßÐÞÇ), ÐÇàÏÒËÓËÚÇÔÍËÇ Ë ÕÇÑÓÇ-
ÕËÍÑ-ÅÓÖÒÒÑÄÞÇ ì Í ËÔÔÎÇÆÑÄÂÐËá àÎÇÍÕÓÑÐÐÑÅÑ ÔÕÓÑÇÐËâ Ë
ÔÒÇÍÕÓÑÄ ×ÖÎÎÇÓÇÐÂ ³60 (Ih) Ë ÇÅÑ ËÑÐÑÄ Ä ÓÂÊÎËÚÐÞØ àÎÇÍÕ-
ÓÑÐÐÞØ ÔÑÔÕÑâÐËâØ, Â ÕÂÍÉÇ ÓâÆÂ ÆÓÖÅËØ ×ËÊËÚÇÔÍËØ ØÂÓÂÍÕÇ-
ÓËÔÕËÍ, ÕÂÍËØ ÍÂÍ ÏÂÅÐËÕÐÞÇ ÏÑÏÇÐÕÞ Ë ËÐÕÇÐÔËÄÐÑÔÕË
ÑÒÕËÚÇÔÍËØ ÒÇÓÇØÑÆÑÄ, Ë ÒÓÑÄÇÆÇÐÑ ÔÑÒÑÔÕÂÄÎÇÐËÇ ÒÑÎÖÚÇÐ-
ÐÞØ ÓÇÊÖÎßÕÂÕÑÄ Ô àÍÔÒÇÓËÏÇÐÕÂÎßÐÞÏË ÆÂÐÐÞÏË.

²ÂÔÔÏÑÕÓÇÐÂ ÑÃÜÂâ ÔÕÓÖÍÕÖÓÂ àÐÇÓÅÇÕËÚÇÔÍÑÅÑ ÔÒÇÍÕÓÂ
ÔÑÔÕÑâÐËÌ, ÄÑÊÐËÍÂáÜËØ ËÊ ËÍÑÔÂàÆÓËÚÇÔÍËØ àÎÇÍÕÓÑÐÐÞØ
ÍÑÐ×ËÅÖÓÂÙËÌ gN Ë hN (ÓÂÊÆÇÎ II). ±ÑÆÑÃÐÞÇ ÍÑÐ×ËÅÖÓÂÙËË,
Ä ÍÑÕÑÓÞØ ÍÓÂÕÐÑÔÕß ÄÞÓÑÉÆÇÐËâ ÏÑÎÇÍÖÎâÓÐÞØ ÑÓÃËÕÂÎÇÌ
ÓÂÄÐÂ 4 Ë 5 ÔÑÑÕÄÇÕÔÕÄÇÐÐÑ, ÐÇ ËÏÇáÕ ÂÐÂÎÑÅÑÄ Ä ÔËÔÕÇÏÂØ
ÃÑÎÇÇ ÐËÊÍÑÌ ÔËÏÏÇÕÓËË, Ë ÆÎâ ËØ ÂÐÂÎËÊÂ ÃÞÎË ÓÂÊÓÂÃÑÕÂÐÞ
ÐÑÄÞÇ ÒÑÆØÑÆÞ 43, 68 (ÔÏ. ÒÑÆÓÂÊÆÇÎÞ II.1 Ë II.4). °ÃÜÂâ
ÔÕÓÖÍÕÖÓÂ ÑÃÔÖÉÆÂÇÏÞØ ÔÒÇÍÕÓÑÄ ÄÒÇÓÄÞÇ ÒÑÎÖÚÇÐÂ Ä ÓÂÏÍÂØ
ÕÇÑÓËË äËÐÕÇÅÓÂÎßÐÞØ ËÐÄÂÓËÂÐÕÑÄã 43 ë 50 ì ÐÑÄÑÅÑ ÕÇÑÓÇ-
ÕËÍÑ-ÅÓÖÒÒÑÄÑÅÑ ÒÑÆØÑÆÂ, ÏÑÎÇÍÖÎâÓÐÑÅÑ ÂÐÂÎÑÅÂ ÂÕÑÏÐÑÌ
ÕÇÑÓËË ³ÎàÕÇÓÂ ë ²ÂÍÂ. ¡ÐÂÎËÊ ÒÑÎÖÚÇÐÐÞØ ÔÒÇÍÕÓÑÄ 44, 47

ÄÞâÄËÎ ÓâÆ ËØ ÖÐËÍÂÎßÐÞØ ÑÔÑÃÇÐÐÑÔÕÇÌ, ÔÓÇÆË ÍÑÕÑÓÞØ
ÄÂÉÐÇÌÛÂâì ÕÂÍ ÐÂÊÞÄÂÇÏÑÇ ÔÎÖÚÂÌÐÑÇ ÄÞÓÑÉÆÇÐËÇ ÕÇÓÏÑÄ
(ÔÏ. ÕÂÃÎ. 3 Ë 5). ±ÑÔÎÇÆÖáÜËÌ ÍÄÂÐÕÑÄÑ-ÏÇØÂÐËÚÇÔÍËÌ ÂÐÂ-
ÎËÊ 68, 80 Ô ËÔÒÑÎßÊÑÄÂÐËÇÏ ÔÒËÐÑÓÐÑÅÑ ÒÓÇÆÔÕÂÄÎÇÐËâ ÆÎâ g- Ë
h-ÑÓÃËÕÂÎÇÌ (Ä ÓÂÏÍÂØ ÕÇÑÓËË ÖÐËÕÂÓÐÑÌ ÅÓÖÒÒÞ) ÒÑÍÂÊÂÎ,
ÚÕÑ ÄÞÓÑÉÆÇÐËÇ gN- Ë hN-ÕÇÓÏÑÄ ÐÇ ÔÎÖÚÂÌÐÑÇ, Â ÑÃÖÔÎÑÄÎÇÐÑ
ÅÎÖÃÑÍËÏË ÒÓËÚËÐÂÏË ÚËÔÕÑ ÔËÏÏÇÕÓËÌÐÑÅÑ ØÂÓÂÍÕÇÓÂ ì
àÕÑ ÄÞÓÑÉÆÇÐËÇ ÒÑâÄÎâÇÕÔâ ÍÂÍ ÓÇÊÖÎßÕÂÕ ÔÖÜÇÔÕÄÑÄÂÐËâ
ÆÑÒÑÎÐËÕÇÎßÐÞØ (ÔÍÓÞÕÞØ) àÎÇÏÇÐÕÑÄ ÔËÏÏÇÕÓËË Ä ËÍÑÔÂ-
àÆÓËÚÇÔÍËØ ÅÓÖÒÒÂØ (I, Ih).

°ÃÔÖÉÆÇÐ ÐÑÄÞÌ ÒÑÆØÑÆ 12 Í ÑÒËÔÂÐËá ÔÒÇÍÕÓÂÎßÐÞØ
ØÂÓÂÍÕÇÓËÔÕËÍ Ä ËÑÐÂØ ×ÖÎÎÇÓÇÐÂ Ë ÇÅÑ ÓÂÊÎËÚÐÞØ
ÒÓÑËÊÄÑÆÐÞØ ì ÕËÒÂ ÏÑÎÇÍÖÎâÓÐÞØ ÍÓËÔÕÂÎÎÑÄ AC60 , Ä
ÍÑÕÑÓÞØ àÎÇÍÕÓÑÐÐÑÇ ÔÑÔÕÑâÐËÇ ³60 âÄÎâÇÕÔâ ÑÕÍÓÞÕÑ-ÑÃÑ-
ÎÑÚÇÚÐÞÏ. ¿ÕÑÕ ÒÑÆØÑÆ ÑÔÐÑÄÂÐ ÐÂ ÏÖÎßÕËÒÑÎßÐÑÏ ÓÂÊÎÑÉÇ-
ÐËË ÏÇÉàÎÇÍÕÓÑÐÐÑÅÑ ÄÊÂËÏÑÆÇÌÔÕÄËâ Ä ÑÕÍÓÞÕÑÌ ÑÃÑÎÑÚÍÇ
gN (g=t, h) Ë ÒÓÇÆÔÕÂÄÎÇÐËË àÐÇÓÅËË àÎÇÍÕÓÑÐÐÞØ ÔÑÔÕÑâÐËÌ
(ÕÇÓÏÑÄ) Ä ÄËÆÇ ÔÖÏÏÞ ÔÑÑÕÄÇÕÔÕÄÖáÜËØ ÏÖÎßÕËÒÑÎßÐÞØ
ÄÍÎÂÆÑÄ (ÓÂÊÆÇÎ IV). ¤ÎÂÄÐÂâ ËÆÇâ ÒÑÆØÑÆÂ ÔÑÔÕÑËÕ Ä ÒÓÇÆ-

ÔÕÂÄÎÇÐËË ÏÑÎÇÍÖÎâÓÐÞØ ÑÓÃËÕÂÎÇÌ ×ÖÎÎÇÓÇÐÂ ³60 Ä ÄËÆÇ
ÓÂÊÎÑÉÇÐËâ ÒÑ ÂÕÑÏÐÞÏ ÑÓÃËÕÂÎâÏ, ÙÇÐÕÓËÓÑÄÂÐÐÞÏ Ä
ÐÂÚÂÎÇ ÍÑÑÓÆËÐÂÕ (Ä ÙÇÐÕÓÇ ÏÑÎÇÍÖÎÞ ³60) (ÓÂÊÆÇÎ III).
±ÑÔÎÇÆÑÄÂÕÇÎßÐÂâ ÓÇÂÎËÊÂÙËâ ÕÂÍÑÅÑ ÒÑÆØÑÆÂ ÒÑÊÄÑÎâÇÕ
ÑÒËÔÂÕß ÏÑÎÇÍÖÎÖ ×ÖÎÎÇÓÇÐÂ ³60 ÍÂÍ ÔÄÑÇÑÃÓÂÊÐÞÌ (ÒÔÇÄÆÑ)-
ÂÕÑÏ ËÍÑÔÂàÆÓËÚÇÔÍÑÌ ÔËÏÏÇÕÓËË (Ih).

³ ËÔÒÑÎßÊÑÄÂÐËÇÏ ÂÐÂÎÑÅËË ÏÇÉÆÖ ÏÑÆÇÎßá ÒÔÇÄÆÑ-
ÂÕÑÏÂ C60 Ë ÍÎÂÔÔËÚÇÔÍÑÌ ÕÇÑÓËÇÌ ¬ÑÐÆÑÐÂ Ë ºÑÓÕÎË,76

ÓÂÔÔÏÑÕÓÇÐÞ ÒÓÂÍÕËÚÇÔÍËÇ ÂÔÒÇÍÕÞ ÒÓËÏÇÐÇÐËâ ÏÖÎßÕË-
ÒÑÎßÐÑÅÑ ÓÂÊÎÑÉÇÐËâ ÆÎâ ÓÂÔÚÇÕÑÄ ÏÐÑÅÑàÎÇÍÕÓÑÐÐÑÅÑ
ÔÒÇÍÕÓÂ àÐÇÓÅËÌ (ÓÂÊÆÇÎ V), Â ÕÂÍÉÇ ÑÒÕËÚÇÔÍËØ ÒÇÓÇØÑÆÑÄ Ë
ÏÂÅÐËÕÐÞØ ÏÑÏÇÐÕÑÄ (ÓÂÊÆÇÎ VI). ¿ÐÇÓÅÇÕËÚÇÔÍËÌ ÔÒÇÍÕÓ
ËÑÐÑÄ Cm�

60 , ÄÒÇÓÄÞÇ ÒÑÎÖÚÇÐÐÞÌ Ä ÏÑÆÇÎË ÒÔÇÄÆÑÂÕÑÏÂ,12

ØÑÓÑÛÑ ÔÑÅÎÂÔÖÇÕÔâ Ô ÓÇÊÖÎßÕÂÕÂÏË ÍÄÂÐÕÑÄÑØËÏËÚÇÔÍËØ
ÓÂÔÚÇÕÑÄ ÏÐÑÅÑÍÑÐ×ËÅÖÓÂÙËÑÐÐÞÏ ÏÇÕÑÆÑÏ ÔÂÏÑÔÑÅÎÂÔÑ-
ÄÂÐÐÑÅÑ ÒÑÎâ Ä ÔØÇÏÇ ÒÑÎÐÑÅÑ ÂÍÕËÄÐÑÅÑ ÒÓÑÔÕÓÂÐÔÕÄÂ.
´ÂÍÑÇ ÔÓÂÄÐÇÐËÇ ÃÞÎÑ ÔÆÇÎÂÐÑ Ä ÓÂÃÑÕÇ 83. ¥Îâ ÑÔÐÑÄÐÑÅÑ
ÔÑÔÕÑâÐËâ ÄÔÇØ ÑÕÍÓÞÕÞØ ÑÃÑÎÑÚÇÍ ÄÞÒÑÎÐâáÕÔâ ÒÓÂÄËÎÂ
·ÖÐÆÂ. £ ÔÎÖÚÂÇ tn1u-ÍÑÐ×ËÅÖÓÂÙËÌ ÏÑÉÐÑ ÄÄÇÔÕË ÕÑÎßÍÑ
ÑÆËÐ ÒÂÓÂÏÇÕÓ J, ÍÑÕÑÓÞÌ ÒÑÎÐÑÔÕßá ÑÒÓÇÆÇÎâÇÕ ÓÂÔÜÇÒÎÇ-
ÐËÇ ÕÇÓÏÑÄ. ±ÓË àÕÑÏ

E(1Hg)7E(3T1g)=2J,

E(1Ag)7E(1Hg)=3J,

E(2Hu)7E(4Au)=3J,

E(2T1u)7E(2Hu)=2J.

±ÂÓÂÏÇÕÓ JÏÑÉÐÑ ÐÂÌÕË ÒÖÕÇÏ ÖÔÓÇÆÐÇÐËâ ÒÑ ÓÂÔÔÚËÕÂÐ-
ÐÞÏ àÐÇÓÅËâÏ ÓÂÔÜÇÒÎÇÐËâ, ÒÑÎÖÚÇÐÐÞÏ ÓÂÊÐÞÏË ÍÄÂÐÕÑÄÑ-
ØËÏËÚÇÔÍËÏË ÏÇÕÑÆÂÏË (ÕÂÃÎ. 20).

£ ÔÎÖÚÂÇ ÆÞÓÑÚÐÞØ ÍÑÐ×ËÅÖÓÂÙËÌ (h�u )m= h10ÿmu ÓÂÔ-
ÜÇÒÎÇÐËÇ 45 ÑÒËÔÞÄÂÇÕÔâ ÒÂÓÂÏÇÕÓÂÏË 83 F2 , F3 , F4 , F5 .
¬ ÒÓËÏÇÓÖ, ÓÂÔÜÇÒÎÇÐËÇ ÏÇÉÆÖ ÔÂÏÞÏ ÄÇÓØÐËÏ Ë ÔÂÏÞÏ
ÐËÉÐËÏ ÖÓÑÄÐÇÏ ÍÑÐ×ËÅÖÓÂÙËË (h�u �2 ÓÂÄÐÑ
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���
5
p
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´ÂÃÎËÙÂ 20. ©ÐÂÚÇÐËâ ÒÂÓÂÏÇÕÓÂ J (1073 à£), ÑÒÓÇÆÇÎâáÜÇÅÑ
ÓÂÔÜÇÒÎÇÐËÇ ÕÇÓÏÑÄ tn1u ÂÐËÑÐÂC

nÿ
60 (ÔÏ. ÕÇÍÔÕ), ÐÂÌÆÇÐÐÞÇ ÓÂÊÎËÚ-

ÐÞÏË ÍÄÂÐÕÑÄÑØËÏËÚÇÔÍËÏË ÏÇÕÑÆÂÏË.

®ÇÕÑÆ n=2 n=3 n=4 ³ÓÇÆÐÇÇ ³ÔÞÎÍË

CAS SCF 114.1 113.6 112.7 113.5 83, 112
°ÅÓÂÐËÚÇÐÐÑÅÑ 29 ë 146 8 ë 388 8.5 ë 380 15 ë 305 113
ÍÑÐ×ËÅÖÓÂÙË-
ÑÐÐÑÅÑ ÄÊÂËÏÑ-
ÆÇÌÔÕÄËâ

MNDO+CI 50 7 7 50 114
INDO+CI 120 185 7 153 115
LDA 7 7 7 32 98
±ÔÇÄÆÑÂÕÑÏÂ 99.95 99.95 99.95 99.95 12
±ÔÇÄÆÑÂÕÑÏÂ-2 76.7 76.7 76.7 76.7 ¥ÂÐÐÂâ

ÓÂÃÑÕÂ

±ÓËÏÇÚÂÐËâ. 1. ±ÓËÐâÕÞ ÔÎÇÆÖáÜËÇ ÑÃÑÊÐÂÚÇÐËâ ÏÇÕÑÆÑÄ:
MNDO ì Modiéed Neglect of Differential Overlap, CI ì Conégu-
ration Interaction, INDO ì Intermediate Neglect of Differential
Overlap, LDA ì Local Density Approximation (in DFT),
CAS SCF ì Complete Active Space Self Consistent Field method.
2. ®ÑÆÇÎß ÒÔÇÄÆÑÂÕÑÏÂ-2 ÑÕÐÑÔËÕÔâ Í ÓÂÆËÂÎßÐÑÌ ÊÂÄËÔËÏÑÔÕË
l=5, ÒÑÎÖÚÇÐÐÑÌ Ä ÏÑÆÇÎË ·áÍÍÇÎâ (ÔÏ. ÓËÔ. 4).
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¿××ÇÍÕËÄÐÞÇ ÒÂÓÂÏÇÕÓÞ F, ÒÑÎÖÚÇÐÐÞÇ ÓÂÊÎËÚÐÞÏË
ÍÄÂÐÕÑÄÑØËÏËÚÇÔÍËÏË ÏÇÕÑÆÂÏË, ÒÓËÄÇÆÇÐÞ Ä ÕÂÃÎ. 21.
£ËÆÐÑ, ÚÕÑ ÏÑÆÇÎß ÒÔÇÄÆÑÂÕÑÏÂ 12 ÆÂÇÕ ÊÐÂÚÇÐËâ ÓÂÔÜÇÒ-
ÎÇÐËâ, ÐÂËÃÑÎÇÇ ÃÎËÊÍËÇ Í ÏÇÕÑÆÖ CAS SCF, Ë äÓÂÃÑÕÂÇÕã
ÎÖÚÛÇ, ÚÇÏ ÏÇÕÑÆ ×ÖÐÍÙËÑÐÂÎÂ àÎÇÍÕÓÑÐÐÑÌ ÒÎÑÕÐÑÔÕË Ä
ÒÓËÃÎËÉÇÐËË ÎÑÍÂÎßÐÑÌ ÒÎÑÕÐÑÔÕË.

°ÃÔÖÉÆÇÐÞ ÔÑÑÕÐÑÛÇÐËâ ÏÇÉÆÖ àÍÔÒÇÓËÏÇÐÕÂÎßÐÞÏË Ë
ÓÂÔÔÚËÕÂÐÐÞÏË àÐÇÓÅËâÏË ÑÒÕËÚÇÔÍËØ ÒÇÓÇØÑÆÑÄ. ¥Îâ
ÂÐËÑÐÂ C2ÿ

60 ÆÄÇ ÎËÐËË (3T1g? 3Hu Ë 3T1g? 3T1u) ÏÑÉÐÑ
ÖÔÎÑÄÐÑ ÔÑÒÑÔÕÂÄËÕß Ô ÆÄÖÏâ ËÐ×ÓÂÍÓÂÔÐÞÏË ÒÑÎÑÔÂÏË ÒÓË
950 Ë 830 ÐÏ. °ÆÐÂÍÑ ËÊ ÓÂÔÚÇÕÑÄ ÔÎÇÆÖÇÕ ÕÂÍÉÇ ÔÖÜÇÔÕÄÑ-
ÄÂÐËÇ ÕÓÇÕßÇÌ ÒÑÎÑÔÞ 3T1g? 3Au . £ ÔÎÖÚÂÇ ÂÐËÑÐÂ C3ÿ

60 ÔËÕÖÂ-
ÙËâ ÃÑÎÇÇ ÔÎÑÉÐÂâ. £ ÂÍÕËÄÐÑÏ ÒÓÑÔÕÓÂÐÔÕÄÇ t1u-ÑÃÑÎÑÚÍË
ÑÔÐÑÄÐÞÏ ÔÑÔÕÑâÐËÇÏ âÄÎâÇÕÔâ ÕÇÓÏ 4Au , ÍÑÕÑÓÞÌ ÆÑÒÖÔÍÂÇÕ
ÕÑÎßÍÑ ÑÆËÐ ÓÂÊÓÇÛÇÐÐÞÌ ÑÒÕËÚÇÔÍËÌ ÒÇÓÇØÑÆ: 4Au? 4T1g .
£ àÍÔÒÇÓËÏÇÐÕÇ ÉÇ ÐÂÃÎáÆÂáÕÔâ ÕÓË ÒÑÎÑÔÞ.33 £ÏÇÔÕÇ Ô ÕÇÏ,
Ä ÃÑÎßÛÑÏ ÂÍÕËÄÐÑÏ ÒÓÑÔÕÓÂÐÔÕÄÇ ÑÔÐÑÄÐÑÇ ÔÑÔÕÑâÐËÇ C3ÿ

60

ÔÕÂÐÑÄËÕÔâ ÆÓÖÅËÏ (4T1u), ÚÕÑ ÒÓËÄÑÆËÕ Í ÓÂÆËÍÂÎßÐÑÏÖ
ËÊÏÇÐÇÐËá ÄÔÇÅÑ ÔÒÇÍÕÓÂ.

´ÂÍËÏ ÑÃÓÂÊÑÏ, ÔÑÑÕÄÇÕÔÕÄËÇ ÕÇÑÓÇÕËÚÇÔÍËØ Ë àÍÔÒÇÓË-
ÏÇÐÕÂÎßÐÞØ ÆÂÐÐÞØ ÆÎâ ÂÐËÑÐÑÄ ×ÖÎÎÇÓÇÐÑÄ Ä ÙÇÎÑÏ ÐÇ-
ÖÆÑÄÎÇÕÄÑÓËÕÇÎßÐÑÇ. °ÕÏÇÕËÏ Ä àÕÑÌ ÔÄâÊË, ÚÕÑ Ä ÐÂÔÕÑâÜÇÇ
ÄÓÇÏâ ÆÂÉÇ ÑÒÕËÚÇÔÍËÌ ÔÒÇÍÕÓ ÒÑÅÎÑÜÇÐËâ ÐÇÌÕÓÂÎßÐÑÌ
ÏÑÎÇÍÖÎÞ C60 ÆÂÎÇÍ ÑÕ ÒÑÎÐÑÅÑ ÒÑÐËÏÂÐËâ. ¯ÇàÏÒËÓËÚÇÔÍËÇ
ÓÂÔÚÇÕÞ 11 ÒÑÍÂÊÞÄÂáÕ, ÚÕÑ ÒÇÓÄÞÇ ÓÂÊÓÇÛÇÐÐÞÇ àÎÇÍÕÓÑÐ-
ÐÞÇ ÒÇÓÇØÑÆÞ ÐÂØÑÆâÕÔâ Ä ÑÃÎÂÔÕË ÑÕÐÑÔËÕÇÎßÐÑ ÄÞÔÑÍËØ
àÐÇÓÅËÌ: 5.8 Ë 6.3 à£. ±ÑÎÖÚÂÇÕÔâ, ÚÕÑ ÄÔÇ ÎÇÉÂÜËÇ ÐËÉÇ
ÑÒÕËÚÇÔÍËÇ ÒÑÎÑÔÞ (3.78 Ë 4.84 à£) ÔÎÇÆÖÇÕ ÑÕÐÇÔÕË ÊÂ ÔÚÇÕ
àÎÇÍÕÓÑÐÐÑ-ÍÑÎÇÃÂÕÇÎßÐÑÅÑ ÄÊÂËÏÑÆÇÌÔÕÄËâ.109 ¥Îâ ÒÑÎÐÑÌ
âÔÐÑÔÕË ÐÇÑÃØÑÆËÏÑ ÒÓÑÄÇÔÕË ÆÑÒÑÎÐËÕÇÎßÐÞÇ ËÔÔÎÇÆÑÄÂ-
ÐËâ. ¨ÇÎÂÕÇÎßÐÑ ÃÞÎÑ ÃÞ ÕÂÍÉÇ ÒÑÎÖÚËÕß ÃÑÎßÛÇ àÍÔÒÇÓË-
ÏÇÐÕÂÎßÐÞØ ÆÂÐÐÞØ ÍÂÍ ÆÎâ ÏÑÎÇÍÖÎÞ ×ÖÎÎÇÓÇÐÂ, ÕÂÍ Ë ÆÎâ
ËÑÐÑÄ Cnÿ

60 Ë Cm�
60 .

µ ÏÑÆÇÎË ÒÔÇÄÆÑÂÕÑÏÂ 12, 36 ÇÔÕß ÓâÆ ÄÂÉÐÞØ ÆÑÔÕÑËÐÔÕÄ,
ÍÑÕÑÓÞÇ ÏÑÉÐÑ ËÔÒÑÎßÊÑÄÂÕß ÆÎâ ÑÒËÔÂÐËâ ÔÑÇÆËÐÇÐËÌ ÐÂ
ÑÔÐÑÄÇ ×ÖÎÎÇÓÇÐÂ. ¤ÎÂÄÐÑÇì àÕÑ ÕÑ, ÚÕÑ 60 ÂÕÑÏÑÄ ÖÅÎÇÓÑÆÂ
×ÂÍÕËÚÇÔÍË ÊÂÏÇÐâáÕÔâ ÑÆÐËÏ ÒÔÇÄÆÑÂÕÑÏÑÏC60 , ÚÕÑ ÒÑÊÄÑ-
ÎâÇÕ ËÊÃÂÄËÕßÔâ ÑÕ ÐÇÐÖÉÐÞØ ÆÇÕÂÎÇÌ Ë ÔÍÑÐÙÇÐÕÓËÓÑÄÂÕßÔâ
ÐÂ ÐÂËÃÑÎÇÇ ÄÂÉÐÞØ à××ÇÍÕÂØ.¬ ÒÓËÏÇÓÖ, Ä ÓÂÃÑÕÇ 87 ÖÆÂÎÑÔß
ÒÑÎÖÚËÕß ÓÂÔÒÓÇÆÇÎÇÐËÇ àÎÇÍÕÓÑÐÐÑÌ ÒÎÑÕÐÑÔÕË ÐÂ C60 Ä
ÑÆÐÑÏÇÓÐÑÌ ÒÑÎËÏÇÓÐÑÌ ÙÇÒÑÚÍÇ ËÊ ÏÑÎÇÍÖÎ ×ÖÎÎÇÓÇÐÂ Ä
AC60 (A=K, Rb, Cs), ÍÑÕÑÓÑÇ ÐÇÒÎÑØÑ ÔÑÅÎÂÔÖÇÕÔâ Ô àÍÔÒÇ-
ÓËÏÇÐÕÂÎßÐÞÏË ÆÂÐÐÞÏË. ¥ÓÖÅÑÌ ÒÓËÏÇÓ ì ÑÒËÔÂÐËÇ
ÑÔÐÑÄÐÑÅÑ ÔËÐÅÎÇÕÐÑÅÑ ÔÑÔÕÑâÐËâ Ä ÏÑÎÇÍÖÎâÓÐÑÏ ÍÑÏ-
ÒÎÇÍÔÇ C607A7C60 (¡=K, Rb, Cs).86 ´ÓË ÍÑÏÒÑÐÇÐÕÞ t1u
(ÔÏ. ÖÓÂÄÐÇÐËâ (43) ë (45)) ÏÑÉÐÑ ËÔÒÑÎßÊÑÄÂÕß ÆÎâ ÓÂÔÚÇÕÂ
ÊÑÐÐÑÌ ÔÕÓÖÍÕÖÓÞ Ä AC60 .116, 117 ®ÑÆÇÎß ÒÔÇÄÆÑÂÕÑÏÂ ÏÑÉÐÑ
ÑÃÝÇÆËÐËÕß Ô ÑÒËÔÂÐËÇÏ C60 ÍÂÍ ÍÎÂÔÕÇÓÂ ÄÊÂËÏÑÆÇÌÔÕÄÖá-
ÜËØ ÄÂÐ-ÆÇÓ-ÄÂÂÎßÔÑÄÔÍËØ ÙÇÐÕÓÑÄ 94, 95, 118, 119 ÆÎâ ÑÃÝâÔÐÇ-
ÐËâ ÃÑÎÇÇ ÔÎÑÉÐÞØ ×ËÊËÍÑ-ØËÏËÚÇÔÍËØ âÄÎÇÐËÌ.

¡ÄÕÑÓÞ ÄÞÓÂÉÂáÕ ÅÎÖÃÑÍÖá ÃÎÂÅÑÆÂÓÐÑÔÕß ¬.¤.®Ë-
ÛÇÎá, ¢.£ÇÓÃÇÓÍÖ, ª.£.¢ÑÆÓÇÐÍÑ, ¦.£.´ÍÂÎÇ, ¡.£.¢ËÃËÍÑÄÖ,

¡.À.¦ÓÏËÎÑÄÖ, ¤.£.ªÑÐÑÄÑÌ ÊÂ ÏÐÑÅÑÚËÔÎÇÐÐÞÇ ÆËÔÍÖÔÔËË
Ë ÒÎÑÆÑÕÄÑÓÐÞÇ ÑÃÔÖÉÆÇÐËâ.

²ÂÃÑÕÂ ÄÞÒÑÎÐÇÐÂ ÒÓË ÅÑÔÖÆÂÓÔÕÄÇÐÐÑÌ ÒÑÆÆÇÓÉÍÇ ÄÇÆÖ-
ÜËØ ÐÂÖÚÐÞØ ÛÍÑÎ ²¶ (ÅÓÂÐÕ ¯º-7853.2010.3), Â ÕÂÍÉÇ
ÒÑÆÆÇÓÉÂÐÂ ²ÑÔÔËÌÔÍËÏ ×ÑÐÆÑÏ ×ÖÐÆÂÏÇÐÕÂÎßÐÞØ ËÔÔÎÇÆÑ-
ÄÂÐËÌ (ÒÓÑÇÍÕ 09-03-00113) Ë °ÕÆÇÎÇÐËÇÏ ØËÏËË Ë ÐÑÄÞØ
ÏÂÕÇÓËÂÎÑÄ ²ÑÔÔËÌÔÍÑÌ ÂÍÂÆÇÏËË ÐÂÖÍ (ÅÓÂÐÕ 2009/5.1.9).
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A.V.Nikolaev, B.N.Plakhutin
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The unique features of the electronic structure and spectra of the C60 (Ih) fullerene and its ions related to
the icosahedral symmetry are discussed. The problems of so-called äaccidentalã degeneracy of terms in
open electronic shells gN and hN (corresponding to four- and éve-fold degeneracy of molecular orbitals)
and abnormal (änon-Betheã) splitting of terms in the hN conéguration are considered. The problem of
description of these terms arises in the study of ionized and excited states of the C60 molecule and its
derivatives. A novel approach to the description of Cm�

60 ions based on representing the C60 (Ih) fullerene
as a (pseudo)atom with icosahedral symmetry is considered in detail. The approach is based on the
representation of molecular orbitals of C60 as an expansion in terms of atomic orbitals centred at the
origin of coordinates (at the centre of the C60 molecule) and the multipolar expansion of the electron
repulsion. The energy spectra of the fullerene and Cm�

60 ions, magnetic moments and optical dipole
transitions are considered. The results are compared with ab initio calculations and with available
experimental data.
Bibliography ì 119 references.

Received 28th January 2010

µÔÒÇØË ØËÏËË 79 (9) 2010 831


