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1. £ÄÇÆÇÐËÇ

®ÑÌ ÄÍÎÂÆ Ä ËÔÔÎÇÆÑÄÂÐËâ, ÑÕÏÇÚÇÐÐÞÇ ¯ÑÃÇÎÇÄÔÍÑÌ
ÒÓÇÏËÇÌ 1998 Å. ÒÑ ØËÏËË, Ô×ÑÓÏÖÎËÓÑÄÂÐ ÍÂÍ "ÓÂÊÄËÕËÇ
ÕÇÑÓËË ×ÖÐÍÙËÑÐÂÎÂ ÒÎÑÕÐÑÔÕË". ±ÇÓÄÑÐÂÚÂÎßÐÑ ÕÇÑÓËâ
×ÖÐÍÙËÑÐÂÎÂ ÒÎÑÕÐÑÔÕË (´¶±) ì Density Functional
Theory (DFT) ÃÞÎÂ ÑÒÖÃÎËÍÑÄÂÐÂ Ä ÆÄÖØ ÔÕÂÕßâØ: ÒÇÓÄÂâ
ÔÑÄÏÇÔÕÐÑ Ô ±ßÇÓÑÏ ·ÑàÐÃÇÓÅÑÏ (Pierre Hohenberg) Ä
1964 Å. [1] Ë ÔÎÇÆÖáÜÂâ Ô Ö ¥É. ºàÏÑÏ (Lu J. Sham) Ä
1965 Å. [2]. ¿ÕÑ ÒÓÑËÊÑÛÎÑ ÔÒÖÔÕâ ÒÑÚÕË 40 ÎÇÕ ÒÑÔÎÇ
ÒÖÃÎËÍÂÙËË ÒÇÓÄÑÌ àÒÑØÂÎßÐÑÌ ÓÂÃÑÕÞ ¿. ºÓÈÆËÐÅÇÓÂ
[3], ÒÑÎÑÉËÄÛÇÌ ÐÂÚÂÎÑ ÄÑÎÐÑÄÑÌ ÏÇØÂÐËÍÇ. £ÔÍÑÓÇ
ÒÑÔÎÇ àÕÑÅÑ ÃÞÎÂ ÑÒÖÃÎËÍÑÄÂÐÂ ÕÇÑÓËâ ´ÑÏÂÔÂ ë¶ÇÓÏË
ì ÓÖÆËÏÇÐÕÂÓÐÂâ ×ÑÓÏÂ ´¶± [4, 5], ÍÑÕÑÓÂâ Ä ÕÑ ÄÓÇÏâ
ÐÇ ÒÓËÄÎÇÍÎÂ ÑÔÑÃÑÅÑ ÄÐËÏÂÐËâ.

³ÑÅÎÂÔÐÑ ËÊÖÔÕÐÑÏÖ ÒÓÇÆÂÐËá, ÄÔÍÑÓÇ ÒÑÔÎÇ ÕÑÅÑ ÍÂÍ
ÖÓÂÄÐÇÐËÇ ºÓÈÆËÐÅÇÓÂ ÆÎâ àÎÇÍÕÓÑÐÐÑÌ ÄÑÎÐÑÄÑÌ ×ÖÐÍ-
ÙËË C ÃÞÎÑ Ô×ÑÓÏÖÎËÓÑÄÂÐÑ Ë à××ÇÍÕÐÑ ÑÃÑÔÐÑÄÂÐÑ Ä
ÔÎÖÚÂÇ ÒÓÑÔÕÞØ ÔËÔÕÇÏ, ÕÂÍËØ ÍÂÍ He Ë H2, ±.¡.®. ¥ËÓÂÍ
ÑÃÝâÄËÎ ÒÖÃÎËÚÐÑ, ÚÕÑ ØËÏËâ ÍÑÐÚËÎÂÔß ì ÄÔâ ÇÇ
ÔÖÜÐÑÔÕß ÊÂÍÎáÚÇÐÂ Ä àÕÑÏ ÏÑÜÐÑÏ ÖÓÂÄÐÇÐËË. ¬ÂÍ
ÅÑÄÑÓâÕ, ÑÐ ÆÑÃÂÄËÎ: "¬ ÔÑÉÂÎÇÐËá, ÒÑÚÕË ÄÑ ÄÔÇØ
ÔÎÖÚÂâØ àÕÑ ÖÓÂÄÐÇÐËÇ ÔÎËÛÍÑÏ ÔÎÑÉÐÑ, ÚÕÑÃÞ ÇÅÑ
ÏÑÉÐÑ ÃÞÎÑ ÓÇÛËÕß".

©Â ÃÑÎÇÇ ÚÇÏ 60 ÎÇÕ, ÒÓÑÛÇÆÛËÇ Ô ÕÇØ ÒÑÓ, ÆÑÔÕËÅÐÖÕ
ÅÓÑÏÂÆÐÞÌ ÒÓÑÅÓÇÔÔ Ä ÒÑÔÕÓÑÇÐËË ÒÓËÃÎËÉÇÐÐÞØ ÓÇÛÇ-
ÐËÌ ÄÑÎÐÑÄÑÅÑ ÖÓÂÄÐÇÐËâºÓÈÆËÐÅÇÓÂ ÆÎâ ÔËÔÕÇÏ, ÔÑÆÇÓ-
ÉÂÜËØ ÐÇÔÍÑÎßÍÑ àÎÇÍÕÓÑÐÑÄ, ÚÇÏÖ Ä ÓÇÛÂáÜÇÌ ÔÕÇÒÇÐË
ÔÒÑÔÑÃÔÕÄÑÄÂÎÑ ËÔÒÑÎßÊÑÄÂÐËÇ ÔÑÄÓÇÏÇÐÐÞØ ÄÞÚËÔÎË-
ÕÇÎßÐÞØ ÏÂÛËÐ. £ÞÆÂáÜËÇÔâ ÓÂÃÑÕÞ ¥ÉÑÐÂ ±ÑÒÎÂ,
ÓÂÊÆÇÎËÄÛÇÅÑ ÔÑ ÏÐÑÌ ¯ÑÃÇÎÇÄÔÍÖá ÒÓÇÏËá, ÔÆÇÎÂÐÞ
ËÏÇÐÐÑ Ä àÕÑÌ ÑÃÎÂÔÕË. °ÔÐÑÄÐÂâ ÙÇÎß ÐÂÔÕÑâÜÇÌ ÎÇÍ-
ÙËË ì ËÊÎÑÉÇÐËÇ ´¶±, ÂÎßÕÇÓÐÂÕËÄÐÑÅÑ ÒÑÆØÑÆÂ Í
ÕÇÑÓËË àÎÇÍÕÓÑÐÐÑÌ ÔÕÓÖÍÕÖÓÞ, Ä ÍÑÕÑÓÑÏ ÅÎÂÄÐÖá
ÓÑÎß ËÅÓÂÇÕ ÐÇ ÏÐÑÅÑàÎÇÍÕÓÑÐÐÂâ ÄÑÎÐÑÄÂâ ×ÖÐÍÙËâ, Â
ÓÂÔÒÓÇÆÇÎÇÐËÇ àÎÇÍÕÓÑÐÐÑÌ ÒÎÑÕÐÑÔÕË n�r�. Á ÒÑÆÖÏÂÎ,
ÚÕÑ ÃÞÎÑ ÃÞ ÒÑÎÇÊÐÑ ÔÆÇÎÂÕß àÕÑ Ä ÔÓÂÄÐËÕÇÎßÐÑÏ
ÍÑÐÕÇÍÔÕÇ, ÑÕÔáÆÂ ÔÎÑÄÂ "ÄÑÎÐÑÄÞÇ ×ÖÐÍÙËË" Ë "×ÖÐÍ-
ÙËÑÐÂÎÞ ÒÎÑÕÐÑÔÕË" Ä ÊÂÅÎÂÄËË.

±Ñ ÏÑÇÏÖ ÏÐÇÐËá, ÄÍÎÂÆ ´¶± Ä ÕÇÑÓËá ÏÐÑÅÑÚÂ-
ÔÕËÚÐÞØ ÍÄÂÐÕÑÄÞØ ÔËÔÕÇÏ, ÄÍÎáÚÂâ ÒÓÑÃÎÇÏÖ àÎÇÍÕÓÑÐ-
ÐÑÌ ÔÕÓÖÍÕÖÓÞ ÏÑÎÇÍÖÎ Ë ÍÑÐÆÇÐÔËÓÑÄÂÐÐÞØ ÔÓÇÆ,
ÏÑÉÐÑ ÓÂÔÔÏÂÕÓËÄÂÕß Ä ÆÄÖØ ÂÔÒÇÍÕÂØ.

£Ñ-ÒÇÓÄÞØ, àÕÑ ÄÍÎÂÆ Ä ÑÃÎÂÔÕß ×ÖÐÆÂÏÇÐÕÂÎßÐÞØ
ÒÓÇÆÔÕÂÄÎÇÐËÌ. ´ÇÑÓÇÕËÍË ì ×ËÊËÍË Ë ØËÏËÍË, ÔÎÇÆÖâ
ÒÑ ÒÖÕË ÖÓÂÄÐÇÐËâ ºÓÈÆËÐÅÇÓÂ, ÒÓËÄÞÍÎË ÏÞÔÎËÕß Ä
ÕÇÓÏËÐÂØ ÖÔÇÚÇÐÐÑÅÑ ÅËÎßÃÇÓÕÑÄÂ ÒÓÑÔÕÓÂÐÔÕÄÂ ÑÆÐÑ-
ÚÂÔÕËÚÐÞØ ÑÓÃËÕÂÎÇÌ. ¢ÎÇÔÕâÜËÇ ÖÔÒÇØË, ÆÑÔÕËÅÐÖÕÞÇ
ÐÂ àÕÑÏ ÒÖÕË, ÒÑÆÕÄÇÓÉÆÂáÕ ÒÎÑÆÑÕÄÑÓÐÑÔÕß ÕÂÍÑÌ
ÕÑÚÍË ÊÓÇÐËâ. °ÆÐÂÍÑ Ä ÕÇØ ÔÎÖÚÂâØ, ÍÑÅÆÂ ÐÇÑÃØÑÆËÏÂ
ÄÞÔÑÍÂâ ÕÑÚÐÑÔÕß, ÕÓÇÃÖÇÕÔâ ÕÂÍ ÏÐÑÅÑ ÔÎàÕÇÓÑÄÔÍËØ
ÆÇÕÇÓÏËÐÂÐÕÑÄ (Ä ÐÇÍÑÕÑÓÞØ ÓÂÔÚÇÕÂØ � 109!), ÚÕÑ àÕÑ
ÊÂÕÓÖÆÐâÇÕ ÒÑÐËÏÂÐËÇ. ´ÇÑÓËâ ×ÖÐÍÙËÑÐÂÎÂ ÒÎÑÕÐÑÔÕË
ÒÓÇÆÎÂÅÂÇÕ ÂÎßÕÇÓÐÂÕËÄÐÞÌ ÖÅÑÎ ÊÓÇÐËâ, ÍÑÅÆÂ Ä ÙÇÐÕÓÇ
ÄÐËÏÂÐËâ ÑÍÂÊÞÄÂáÕÔâ ÄÇÎËÚËÐÞ Ä ÓÇÂÎßÐÑÏ ÕÓÇØÏÇÓ-
ÐÑÏ ÍÑÑÓÆËÐÂÕÐÑÏ ÒÓÑÔÕÓÂÐÔÕÄÇ, ÅÎÂÄÐÞÏ ÑÃÓÂÊÑÏ,
àÎÇÍÕÓÑÐÐÂâ ÒÎÑÕÐÑÔÕß n�r� ÑÔÐÑÄÐÑÅÑ ÔÑÔÕÑâÐËâ. ¥ÓÖ-
ÅËÇ ÄÇÎËÚËÐÞ, ÒÓÇÆÔÕÂÄÎâáÜËÇ ÃÑÎßÛÑÌ ËÐÕÇÓÇÔ ÆÎâ
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´¶±, ì àÕÑ ÒÎÑÕÐÑÔÕß ÑÃÏÇÐÐÑ-ÍÑÓÓÇÎâÙËÑÐÐÑÌ ÆÞÓÍË
nxc�r; r 0�, ÍÑÕÑÓÂâ ÑÒËÔÞÄÂÇÕ ÖÏÇÐßÛÇÐËÇ ÒÑÎÐÑÌ ÒÎÑÕÐÑ-
ÔÕË àÎÇÍÕÓÑÐÑÄ Ä ÕÑÚÍÇ r 0, ÄÞÊÄÂÐÐÑÇ ÒÓËÔÖÕÔÕÄËÇÏ
àÎÇÍÕÓÑÐÂ Ä ÕÑÚÍÇ r, Â ÕÂÍÉÇ ×ÖÐÍÙËâ ÎËÐÇÌÐÑÅÑ ÑÕÍÎËÍÂ
w�r; r 0;o�, ÑÒËÔÞÄÂáÜÂâ ËÊÏÇÐÇÐËÇ ÒÑÎÐÑÌ ÒÎÑÕÐÑÔÕË Ä
ÕÑÚÍÇ r, ÄÞÊÄÂÐÐÑÇ ÄÑÊÏÖÜÂáÜËÏ ÒÑÕÇÐÙËÂÎÑÏ ÚÂÔÕÑÕÞ
o, ÒÓËÎÑÉÇÐÐÞÏ Ä ÕÑÚÍÇ r 0. ¿ÕË ÄÇÎËÚËÐÞ âÄÎâáÕÔâ
×ËÊËÚÇÔÍËÏË ÐÇÊÂÄËÔËÏÑ ÑÕ ÒÓÇÆÔÕÂÄÎÇÐËâ Ë ÎÇÅÍÑ ÒÑÆ-
ÆÂáÕÔâ ÄËÊÖÂÎËÊÂÙËË ÆÂÉÇ Ä ÔÎÖÚÂÇ ÑÚÇÐß ÃÑÎßÛËØ
ÔËÔÕÇÏ. °ÔÏÞÔÎÇÐËÇ àÕËØ ×ËÊËÚÇÔÍË ÐÂÅÎâÆÐÞØ ÄÇÎËÚËÐ
ÒÑÊÄÑÎâÇÕ ÒÑÎÖÚËÕß ÃÑÎÇÇ âÔÐÑÇ Ë ÒÑÎÐÑÇ ÒÓÇÆÔÕÂÄÎÇÐËÇ
Ñ ÒÓËÓÑÆÇ ÏÐÑÅÑÚÂÔÕËÚÐÞØ ÔËÔÕÇÏ.

£Ñ-ÄÕÑÓÞØ, ´¶± ÄÐÑÔËÕ Ë ÒÓÂÍÕËÚÇÔÍËÌ ÄÍÎÂÆ. £
ÔÎÖÚÂÇ ÔËÔÕÇÏ, ÔÑÆÇÓÉÂÜËØ ÆÇÌÔÕÄËÕÇÎßÐÑ ÏÐÑÅÑ ÚÂÔ-
ÕËÙ, ÕÓÂÆËÙËÑÐÐÞÇ ÏÇÕÑÆÞ, ÑÔÐÑÄÂÐÐÞÇ ÐÂ ËÔÒÑÎßÊÑÄÂ-
ÐËË ÏÐÑÅÑÚÂÔÕËÚÐÞØ ÄÑÎÐÑÄÞØ ×ÖÐÍÙËÌ, ÔÕÂÎÍËÄÂáÕÔâ Ô
"àÍÔÒÑÐÇÐÙËÂÎßÐÑÌ ÔÕÇÐÍÑÌ"ì ÕÂÍ â ÐÂÊÞÄÂá ÔËÕÖÂÙËá,
ÍÑÅÆÂ ÚËÔÎÑ ÂÕÑÏÑÄ N ÒÓÇÄÞÛÂÇÕ ÐÇÍÑÕÑÓÖá ÍÓËÕËÚÇ-
ÔÍÖá ÄÇÎËÚËÐÖ N0. £ ÐÂÔÕÑâÜÇÇ ÄÓÇÏâ ÆÎâ ÆÑÔÕËÉÇÐËâ
"ØËÏËÚÇÔÍÑÌ ÕÑÚÐÑÔÕË" Ä ÔÎÖÚÂÇ ÔËÔÕÇÏÞ ÃÇÊ ÔËÏÏÇÕÓËË
ÐÇÑÃØÑÆËÏÑN0 � 10 (Ô ÕÑÚÐÑÔÕßá ÆÑÏÐÑÉËÕÇÎâ ÒÑÓâÆÍÂ
2). ¬ÂÍÑÇ-ÎËÃÑ ÔÇÓßÇÊÐÑÇ ÖÔÑÄÇÓÛÇÐÔÕÄÑÄÂÐËÇ ÐÂ ÔÖÜÇ-
ÔÕÄÖáÜÇÏ ÐÂÒÓÂÄÎÇÐËË ÓÂÊÄËÕËâ ÂÐÂÎËÕËÚÇÔÍËØ Ë/ËÎË
ÄÞÚËÔÎËÕÇÎßÐÞØ ÂÔÒÇÍÕÑÄ àÕËØ ÏÇÕÑÆÑÄ ÒÓËÄÇÆÇÕ ÎËÛß Í
ÐÇÊÐÂÚËÕÇÎßÐÑÏÖ ÖÄÇÎËÚÇÐËá N0. ³ÎÇÆÑÄÂÕÇÎßÐÑ,
ÊÂÆÂÚË, ÕÓÇÃÖáÜËÇ ÑÆÐÑÄÓÇÏÇÐÐÑÅÑ ÓÂÔÔÏÑÕÓÇÐËâ
ÑÚÇÐß ÃÑÎßÛÑÅÑ ÚËÔÎÂ ÄÊÂËÏÑÆÇÌÔÕÄÖáÜËØ ÂÕÑÏÑÄ
N=N0 4 1, ÐÂÒÓËÏÇÓ, ÃÑÎßÛËØ ÑÓÅÂÐËÚÇÔÍËØ ÏÑÎÇÍÖÎ,
ÏÑÎÇÍÖÎ Ä ÓÂÔÕÄÑÓÂØ, ÎÇÍÂÓÔÕÄÇÐÐÞØ ÒÓÇÒÂÓÂÕÑÄ, ¥¯¬
Ë Õ.Æ., ÐÇÒÑÔËÎßÐÞ ÆÎâ àÕËØ ÏÇÕÑÆÑÄ. ¯ÂÒÓÑÕËÄ, ÒÓË
ËÔÒÑÎßÊÑÄÂÐËË ´¶± ÄÓÇÏâ T, ÐÇÑÃØÑÆËÏÑÇ ÆÎâ ÄÞÚËÔÎÇ-
ÐËÌ, Ô ÖÄÇÎËÚÇÐËÇÏ ÚËÔÎÂ ÂÕÑÏÑÄ N ÓÂÔÕÇÕ ÆÑÔÕÂÕÑÚÐÑ
ÏÇÆÎÇÐÐÑ ì Ä ÐÂÔÕÑâÜÇÇ ÄÓÇÏâ ÍÂÍ T � N a, ÅÆÇ a � 2ÿ3,
ÒÓËÚÇÏ ÒÓÑËÔØÑÆËÕ ÒÑÔÕÑâÐÐÑÇ ÒÓÑÆÄËÉÇÐËÇ ÒÑ ÐÂÒÓÂÄ-
ÎÇÐËá Í a � 1 (ÕÂÍ ÐÂÊÞÄÂÇÏÞÌ ÎËÐÇÌÐÞÌ ÔÍÇÌÎËÐÅ).
³ÑÄÓÇÏÇÐÐÞÌ ÖÓÑÄÇÐß ÓÂÊÄËÕËâ ÒÓËÎÑÉÇÐËÌ ´¶±ÒÑÊÄÑ-
ÎâÇÕ ÓÂÔÔÚËÕÞÄÂÕß ÔËÔÕÇÏÞ, ÔÑÆÇÓÉÂÜËÇ ÆÑ N 00 �
� O�102�ÿO�103� ÂÕÑÏÑÄ.

¯Â ÒÓËÄÇÆÇÐÐÞØ ÐËÉÇ ÓËÔÖÐÍÂØ Ë Ä ÒÑÆÒËÔâØ Í ÐËÏ
ÒÓÇÆÔÕÂÄÎÇÐÞ ÓÇÊÖÎßÕÂÕÞ ÓÂÔÚÇÕÑÄ, ÍÑÕÑÓÞÇ ÖÔÒÇÛÐÑ
ÄÞÒÑÎÐâáÕÔâ Ä ÐÂÔÕÑâÜÇÇ ÄÓÇÏâ. £ àÕËØ ÒÓËÏÇÓÂØ
ÚËÔÎÑ ÂÕÑÏÑÄ ÔÑÔÕÂÄÎâÇÕ O�102�, Â ÚËÔÎÑ àÎÇÍÕÓÑÐÑÄ Ä
ÐÇÔÍÑÎßÍÑ ÓÂÊ ÃÑÎßÛÇ.

£ ÓÂÊÆÇÎÇ 2 â ÓÂÔÔÍÂÉÖ Ñ ÕÓÂÆËÙËÑÐÐÞØ ÏÇÕÑÆÂØ
ÏÐÑÅÑÚÂÔÕËÚÐÞØ ÄÑÎÐÑÄÞØ ×ÖÐÍÙËÌ Ë ÒÓÑÕËÄÑÓÇÚËË
ÏÇÉÆÖ ËØ ÑÅÓÑÏÐÞÏË ÖÔÒÇØÂÏË ÆÎâ ÔËÔÕÇÏ, ÔÑÆÇÓÉÂÜËØ
ÐÇÃÑÎßÛÑÇ ÍÑÎËÚÇÔÕÄÑ ÂÕÑÏÑÄ, Ë ÒÓËÐÙËÒËÂÎßÐÞÏË
ÑÅÓÂÐËÚÇÐËâÏË ÒÓË ÓÂÔÔÏÑÕÓÇÐËË ÔËÔÕÇÏ Ô ÑÚÇÐß ÃÑÎß-
ÛËÏ ÍÑÎËÚÇÔÕÄÑÏ ÂÕÑÏÑÄ.

£ ÓÂÊÆÇÎÇ 3 ÓÂÔÔÏÂÕÓËÄÂÇÕÔâ ´¶± "ÐÂ ×ÑÐÇ" ÏÇÕÑÆÑÄ
ÏÐÑÅÑÚÂÔÕËÚÐÞØ ÄÑÎÐÑÄÞØ ×ÖÐÍÙËÌ. ¬ÓÂÕÍÑ ËÊÎÑÉÇÐÞ
ÑÔÐÑÄÞ ÕÇÑÓËË. £Ñ-ÒÇÓÄÞØ, ÑÒËÔÞÄÂÇÕÔâ ÑÓËÅËÐÂÎßÐÞÌ
ÄÂÓËÂÙËÑÐÐÞÌ ÒÓËÐÙËÒ ·ÑàÐÃÇÓÅÂ ë¬ÑÐÂ (·¬), Ä ÍÑÕÑ-
ÓÑÏ n�r� âÄÎâÇÕÔâ ÄÂÓËÂÙËÑÐÐÑÌ ÒÇÓÇÏÇÐÐÑÌ. ©ÂÕÇÏ
ÔÎÇÆÖáÕ ÔÂÏÑÔÑÅÎÂÔÑÄÂÐÐÞÇ ÑÆÐÑÚÂÔÕËÚÐÞÇ ÖÓÂÄÐÇÐËâ
¬ÑÐÂ ëºàÏÂ (¬º), ÄÍÎáÚÂáÜËÇ ØÑÓÑÛÑ ÑÒÓÇÆÇÎÇÐÐÞÌ
ÑÃÏÇÐÐÑ-ÍÑÓÓÇÎâÙËÑÐÐÞÌ (exchange-correlation, xc)
×ÖÐÍÙËÑÐÂÎ Exc

�
n�r��. £ ÒÓËÐÙËÒÇ, ÒÓË ËÔÒÑÎßÊÑÄÂÐËË

ÕÑÚÐÑÅÑ Exc àÕË ÑÆÐÑÚÂÔÕËÚÐÞÇ ÖÓÂÄÐÇÐËâ ÄÍÎáÚÂáÕ ÄÔÇ
ÏÐÑÅÑÚÂÔÕËÚÐÞÇ à××ÇÍÕÞ 1.

©ÂÕÇÏ ÑÃÔÖÉÆÂÇÕÔâ ×ËÊËÚÇÔÍËÌ ÔÏÞÔÎ Exc

�
n�r�� ÐÂ

ÑÔÐÑÄÇ ÍÑÐÙÇÒÙËË ÑÃÏÇÐÐÑ-ÍÑÓÓÇÎâÙËÑÐÐÑÌ ÆÞÓÍË
nxc�r; r 0�. ©ÆÇÔß â ÔÚÇÎ ÒÑÎÇÊÐÞÏ ÄÄÇÔÕË ÒÓËÐÙËÒ "ÃÎËÊÑ-
ÓÖÍÑÔÕË", ÍÑÕÑÓÞÌ Ä ÆÂÐÐÑÏ ÍÑÐÕÇÍÔÕÇ ÑÊÐÂÚÂÇÕ, ÚÕÑ ÆÎâ
àÎÇÍÕÓÑÐÂ Ä ÕÑÚÍÇ r ÑÃÏÇÐÐÑ-ÍÑÓÓÇÎâÙËÑÐÐÂâ ÆÞÓÍÂ
nxc�r; r 0� ÑÒÓÇÆÇÎâÇÕÔâ, ÅÎÂÄÐÞÏ ÑÃÓÂÊÑÏ, ÄÇÎËÚËÐÑÌ
mÿ veff�~r�, ÅÆÇ m ì ØËÏËÚÇÔÍËÌ ÒÑÕÇÐÙËÂÎ, Â veff�~r� ì
à××ÇÍÕËÄÐÞÌ ÑÆÐÑÚÂÔÕËÚÐÞÌ ÒÑÕÇÐÙËÂÎ Ä ÕÑÚÍÇ ~r, ÃÎËÊ-
ÍÑÌ Í r. ·ÑÕâ ÒÑÐâÕËÇ "ÃÎËÊÑÓÖÍÑÔÕË" ÔÕÂÐÑÄËÕÔâ ØÑÓÑÛÑ
ÑÒÓÇÆÇÎÇÐÐÞÏ ÕÑÎßÍÑ ÆÎâ ÑÚÇÐß ÃÑÎßÛËØ ÏÇÕÂÎÎËÚÇÔÍËØ
ÔËÔÕÇÏ, ÑÐÑ ÑÍÂÊÂÎÑÔß ÒÑÎÇÊÐÞÏ ÕÂÍÉÇ Ë ÆÎâ ÏÂÎÞØ
ÔËÔÕÇÏ, ÕÂÍËØ ÍÂÍ ÑÕÆÇÎßÐÞÌ ÂÕÑÏ.

¥ÂÎÇÇ ÔÎÇÆÖÇÕ ÍÓÂÕÍÑÇ ÑÃÔÖÉÆÇÐËÇ ÒÓËÃÎËÉÇÐËÌ ÆÎâ
Exc, ÑÔÐÑÄÂÐÐÞØ ÐÂ "ÃÎËÊÑÓÖÍÑÔÕË" Ë ÆÓÖÅËØ ÑÃÜËØ
ÒÓËÐÙËÒÂØ.

£ ÓÂÊÆÇÎÂØ 4 ë 6 ÑÃÔÖÉÆÂÇÕÔâ ÒÓËÏÇÐÇÐËÇ ´¶± Í
àÎÇÍÕÓÑÐÐÞÏ ÔËÔÕÇÏÂÏ, ÍÑÕÑÓÞÇ ÐÂØÑÆâÕÔâ Ä ÑÔÐÑÄÐÑÏ
ÔÑÔÕÑâÐËË, Â ÕÂÍÉÇ ÙÇÎÞÌ ÓâÆ ÑÃÑÃÜÇÐËÌ ´¶± ÐÂ ÆÓÖÅËÇ
àÎÇÍÕÓÑÐÐÞÇ Ë ÐÇàÎÇÍÕÓÑÐÐÞÇ ÔËÔÕÇÏÞ.

©ÂÄÇÓÛÂáÕ ÎÇÍÙËá ÐÇÍÑÕÑÓÞÇ ÊÂÍÎáÚËÕÇÎßÐÞÇ ÊÂÏÇ-
ÚÂÐËâ Ë ÓÂÊÏÞÛÎÇÐËâ.

2. ºÓÈÆËÐÅÇÓÑÄÔÍËÇ ÄÑÎÐÑÄÞÇ ×ÖÐÍÙËË.
³ÓÂÄÐÇÐËÇ ÔËÔÕÇÏ ËÊ ÐÇÔÍÑÎßÍËØ àÎÇÍÕÓÑÐÑÄ
Ô ÏÐÑÅÑàÎÇÍÕÓÑÐÐÞÏË ÔËÔÕÇÏÂÏË

°ÔÐÑÄÂ ÕÇÑÓËË àÎÇÍÕÓÑÐÐÑÌ ÔÕÓÖÍÕÖÓÞ ÄÇÜÇÔÕÄÂ ì àÕÑ
ÐÇÓÇÎâÕËÄËÔÕÔÍÑÇ ÖÓÂÄÐÇÐËÇ ºÓÈÆËÐÅÇÓÂ ÆÎâ ÏÐÑÅÑ-

1 ªÊÄÇÔÕÐÑ, ÑÆÐÂÍÑ, ÚÕÑ ÆÎâ ÐÇÍÑÕÑÓÞØ ÓÂÔÒÓÇÆÇÎÇÐËÌ ÒÎÑÕÐÑÔÕË
ÐÇÄÑÊÏÑÉÐÑ ÑÒÓÇÆÇÎËÕß ÑÆÐÑÊÐÂÚÐÞÌ ×ÖÐÍÙËÑÐÂÎ Exc

�
n�r��.

²ËÔ. 1. ®ÇÕÂÐÑÎ ÄÐÖÕÓË ÒÑÎÑÔÕË ÙÇÑÎËÕÂ ÔÑÆÂÎËÕÂ. ±ÑÓËÔÕÞÇ
ÍÓËÔÕÂÎÎÞ, ÐÂÊÞÄÂÇÏÞÇ ÙÇÑÎËÕÂÏË ÒÓÇÆÔÕÂÄÎâáÕ ÔÑÃÑÌ ÒÓÑÐËÊÂÐ-
ÐÞÇ ÒÑÎÑÔÕâÏË ÒÇÓËÑÆËÚÇÔÍËÇ ÔÕÓÖÍÕÖÓÞ, ÕÓÇØÏÇÓÐÞÌ ÍÂÓÍÂÔ
ÍÑÕÑÓÞØ ÔÑÔÕÑËÕ ËÊ ÂÕÑÏÑÄ ÍÓÇÏÐËâ, ÂÎáÏËÐËâ Ë ÍËÔÎÑÓÑÆÂ
(ÔÑÑÕÄÇÕÔÕÄÇÐÐÑ ÏÂÎÇÐßÍËÇ ÚÇÓÐÞÇ, ÃÑÎßÛÑÌ ÃÇÎÞÌ Ë ÔÇÓÞÇ ÍÓÖÉ-
ÍË). ¥Îâ ÍÂÉÆÑÅÑ ÂÕÑÏÂ Al ÆÑÎÉÇÐ ÔÖÜÇÔÕÄÑÄÂÕß ÒÑÎÑÉËÕÇÎßÐÞÌ
ÒÓÑÕËÄÑËÑÐ (Ä ÆÂÐÐÑÏ ÔÎÖÚÂÇ H� (ÏÂÎÇÐßÍËÇ ÃÇÎÞÇ ÍÓÖÉÍË)).
£ÐÖÕÓË ÒÑÎÑÔÕË ÐÂØÑÆËÕÔâ ÏÑÎÇÍÖÎÂ ÏÇÕÂÐÑÎÂ (ÖÅÎÇÓÑÆ ÒÑÍÂÊÂÐ
ÃÑÎßÛËÏ ÚÇÓÐÞÏ ÍÓÖÉÍÑÏ), ÍÑÕÑÓÂâ ÏÑÉÇÕ ÄÔÕÖÒÂÕß Ä ÓÇÂÍÙËá Ô
ÒÓÑÕÑÐÑÏ. ³ ÒÑÏÑÜßá ´¶± ÓÂÔÔÚËÕÂÐÞ ª¬ ÔÒÇÍÕÓÞ Ë ÆÂÐÂ ËØ
ËÐÕÇÓÒÓÇÕÂÙËâ; ÍÓÑÏÇ ÕÑÅÑ, ÄÞâÔÐÇÐÑ, ÍÂÍËÇ ÂÕÑÏÞ ÏÇÕÂÐÑÎÂ
ÑÃÓÂÊÖáÕ ØËÏËÚÇÔÍËÇ ÔÄâÊË, Ë ÄÞÚËÔÎÇÐÂ àÐÇÓÅËâ ÂÍÕËÄÂÙËË ÆÂÐ-
ÐÑÌ ÓÇÂÍÙËË. (ªÊ ÓÂÃÑÕÞ [26].)

7 µ¶¯, Õ. 172, å 3
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ÅÆÇ rj ì ÒÑÎÑÉÇÐËâ àÎÇÍÕÓÑÐÑÄ, Â R` Ë Z` ì ÒÑÎÑÉÇÐËâ Ë
ÂÕÑÏÐÞÇ ÐÑÏÇÓÂ âÆÇÓ; �h, m Ë e ì ËÊÄÇÔÕÐÞÇ ×ÖÐÆÂÏÇÐ-
ÕÂÎßÐÞÇ ÍÑÐÔÕÂÐÕÞ, E ì àÐÇÓÅËâ. ¿ÕÑ ÖÓÂÄÐÇÐËÇ ÐÂÒË-
ÔÂÐÑ Ä ÒÓËÃÎËÉÇÐËË ¢ÑÓÐÂ ë°ÒÒÇÐÅÇÌÏÇÓÂ, Ä ÍÑÕÑÓÑÏ (Ô
ÙÇÎßá ËÊÖÚÇÐËâ ÆËÐÂÏËÍË àÎÇÍÕÓÑÐÑÄ) ÅÑÓÂÊÆÑ ÃÑÎÇÇ
ÕâÉÇÎÞÇ âÆÓÂ ÔÚËÕÂáÕÔâ ÐÇÒÑÆÄËÉÐÞÏË. £ àÕÑÌ ÎÇÍÙËË
ÃÖÆÖÕ ÓÂÔÔÏÂÕÓËÄÂÕßÔâ, Ä ÑÔÐÑÄÐÑÏ, ÐÇÄÞÓÑÉÆÇÐÐÞÇ
ÑÔÐÑÄÐÞÇ ÔÑÔÕÑâÐËâ. £ÑÎÐÑÄÂâ ×ÖÐÍÙËâ C ÊÂÄËÔËÕ ÑÕ
ÒÑÎÑÉÇÐËÌ Ë ÔÒËÐÑÄ N àÎÇÍÕÓÑÐÑÄ, ÐÑ ÏÞ, ÍÂÍ ÒÓÂÄËÎÑ,
ÐÇ ÃÖÆÇÏ âÄÐÑ ÖÍÂÊÞÄÂÕß ÔÒËÐÞ. ´ÂÍËÏ ÑÃÓÂÊÑÏ,

C � C�r1; r2; . . . ; rN� : �2:2�

£ ÔÑÑÕÄÇÕÔÕÄËË Ô ÒÓËÐÙËÒÑÏ ÊÂÒÓÇÕÂ ±ÂÖÎË

Pj j 0C � ÿC ; �2:3�

ÅÆÇ Pj j 0 ì ÑÒÇÓÂÕÑÓ ÒÇÓÇÔÕÂÐÑÄÍË ÒÓÑÔÕÓÂÐÔÕÄÇÐÐÞØ Ë
ÔÒËÐÑÄÞØ ÍÑÑÓÆËÐÂÕ àÎÇÍÕÓÑÐÑÄ j Ë j 0. £ÔÇ ×ËÊËÚÇÔÍËÇ
ÔÄÑÌÔÕÄÂ àÎÇÍÕÓÑÐÑÄ ÊÂÄËÔâÕ ÑÕ R`, ÍÂÍ ÑÕ ÒÂÓÂÏÇÕÓÑÄ, Ä
ÚÂÔÕÐÑÔÕË, ÒÎÑÕÐÑÔÕß n�r� Ë ÒÑÎÐÂâ àÐÇÓÅËâ E, ÍÑÕÑÓÞÇ

ËÅÓÂáÕ ÍÎáÚÇÄÖá ÓÑÎß Ä àÕÑÌ ÎÇÍÙËË:

n�r� � n�r;R1; . . . ;RN � ; �2:4�
E � E�R1; . . . ;RN � ; �2:5�

ÅÆÇ N ì ÚËÔÎÑ âÆÇÓ.

2.1. ³ËÔÕÇÏÞ ËÊ ÐÇÔÍÑÎßÍËØ àÎÇÍÕÓÑÐÑÄ. ®ÑÎÇÍÖÎÂ H2

£ÑÊÏÑÉÐÑÔÕË ÖÓÂÄÐÇÐËâ ºÓÈÆËÐÅÇÓÂ Ä ØËÏËË ÃÞÎË
ÄÒÇÓÄÞÇ ÒÓÑÆÇÏÑÐÔÕÓËÓÑÄÂÐÞ Ä ÓÂÔÚÇÕÂØ ÔÄÑÌÔÕÄ ÒÓÑ-
ÔÕÇÌÛÇÌ ÏÐÑÅÑàÎÇÍÕÓÑÐÐÑÌ ÏÑÎÇÍÖÎÞ H2. ¦Ç àÍÔÒÇÓË-
ÏÇÐÕÂÎßÐÂâ àÐÇÓÅËâ ÔÄâÊË 3 Ë ÏÇÉÝâÆÇÓÐÑÇ ÓÂÔÔÕÑâÐËÇ
ÓÂÄÐÞ ÔÑÑÕÄÇÕÔÕÄÇÐÐÑ

Eexp � D � 4;75 |W ; R � 0;740 A
�
: �2:6�

¤ÂÌÕÎÇÓ Ë ÑÐÆÑÐ Ä 1927 Å. ÄÞÒÑÎÐËÎË ÒÇÓÄÞÇ ÕÇÑÓÇÕËÚÇ-
ÔÍËÇ ÍÄÂÐÕÑÄÞÇ ÓÂÔÚÇÕÞ [6], Ä ÍÑÕÑÓÞØ ÑÐË ËÔÒÑÎßÊÑÄÂÎË
ÔÎÇÆÖáÜËÌ ÂÐÊÂÙ:

CHL � A
�
jH�r1 ÿ R1�jH�r2 ÿ R2��

� jH�r1 ÿ R2�jH�r2 ÿ R1�
�
w0 ; �2:7�

©ÆÇÔß jH�r1 ÿ R1� ì ÑÓÃËÕÂÎßÐÂâ ÄÑÎÐÑÄÂâ ×ÖÐÍÙËâ
àÎÇÍÕÓÑÐÂ 1 Ä ÇÅÑ ÂÕÑÏÐÑÏ ÑÔÐÑÄÐÑÏ ÔÑÔÕÑâÐËË, ÐÂØÑ-
ÆâÜÇÅÑÔâ ÄÃÎËÊË ÒÓÑÕÑÐÂ, ÓÂÔÒÑÎÑÉÇÐÐÑÅÑ Ä ÕÑÚÍÇ R1, Ë
Õ.Æ., ÚÇÓÇÊ w0 ÑÃÑÊÐÂÚÇÐÂ ÔËÐÅÎÇÕÐÂâ ÔÒËÐÑÄÂâ ×ÖÐÍÙËâ, Ë
A ì ÍÑà××ËÙËÇÐÕ ÐÑÓÏËÓÑÄÍË. ¬ÑÏÒÑÐÇÐÕÞ àÕÑÌ ÄÑÎ-
ÐÑÄÑÌ ×ÖÐÍÙËË ÑÕÐÑÔâÕÔâ Í ÆÄÖÏ ÂÕÑÏÂÏ ÄÑÆÑÓÑÆÂ,
ÓÂÔÒÑÎÑÉÇÐÐÞÏ Ä ÕÑÚÍÂØ R1 Ë R2 Ë ËÏÇáÜËÏ ÒÓÑÕËÄÑ-
ÒÑÎÑÉÐÑ ÐÂÒÓÂÄÎÇÐÐÞÇ ÔÒËÐÞ. ´ÂÍÂâ ÍÑÏÃËÐÂÙËâ ÑÕÄÇ-
ÚÂÇÕ ÊÇÓÍÂÎßÐÑÌ ÔËÏÏÇÕÓËË ÏÑÎÇÍÖÎÞ Ë ÒÓËÐÙËÒÖ

2 ©ÆÇÔß ÓÇÚß ËÆÇÕ Ñ ÒÇÓÄÑÒÓËÐÙËÒÐÑÌ ÏÑÎÇÍÖÎâÓÐÑÌ ÆËÐÂÏËÍÇ, ÑÔ-
ÐÑÄÂÐÐÑÌ ÐÂ ´¶± (ÏÇÕÑÆ ¬ÂÓÂ ë±ÂÓÓËÐÇÎÎÑ). (±ÓËÏÇÚ. ÒÇÓ.)
3 ¿ÐÇÓÅËâ ÔÄâÊË ÑÒÓÇÆÇÎâÇÕÔâ ÍÂÍ àÍÔÒÇÓËÏÇÐÕÂÎßÐÑ ËÊÏÇÓâÇÏÂâ
àÐÇÓÅËâ ÆËÔÔÑÙËÂÙËË D ÒÎáÔ àÐÇÓÅËâ ÐÖÎÇÄÞØ ÍÑÎÇÃÂÐËÌ, ÓÂÄÐÂâ
0,27 à£.

²ËÔ. 2. ¤ÇÑÏÇÕÓËÚÇÔÍÂâ ÔÕÓÖÍÕÖÓÂ ÍÎÂÕÓÂÕÐÑÅÑ ÔÑÇÆËÐÇÐËâ
Sr8Ga16Ge30 (Sr, Ga Ë Ge ì ÔÑÑÕÄÇÕÔÕÄÇÐÐÑ ÔÇÓÞÇ, ÚÇÓÐÞÇ Ë ÃÇÎÞÇ
ÍÓÖÉÍË) Ë ÒÎÑÕÐÑÔÕß ÊÂÓâÆÂ ÆÎâ ÐÇÅÑ Ä ÒÎÑÔÍÑÔÕË, ÓÂÔÔÇÍÂáÜÇÌ
ÒÑÎÑÔÕË ÒÑÒÑÎÂÏ. ²ÂÔÚÇÕÞ Ä ´¶± ÒÑÍÂÊÂÎË, ÚÕÑ ÂÕÑÏÞ Sr ÔÎÂÃÑ
ÔÄâÊÂÐÞ Ë à××ÇÍÕËÄÐÑ ÓÂÔÔÇËÄÂáÕ ×ÑÐÑÐÞ, ÒÑÐËÉÂâ ÕÂÍËÏ ÑÃÓÂÊÑÏ
ÕÇÒÎÑÒÓÑÄÑÆÐÑÔÕß. °ÆÐÂÍÑ, ÄÑÒÓÇÍË ËÐÕÖËÕËÄÐÞÏ ÑÉËÆÂÐËâÏ, ÂÕÑ-
ÏÞ Sr ÐÇ ÑÕÆÂáÕ ÔÄÑË àÎÇÍÕÓÑÐÞ ÍÂÓÍÂÔÖ Ë ÑÔÕÂáÕÔâ ÒÓÂÍÕËÚÇÔÍË
ÐÇÌÕÓÂÎßÐÞÏË. £ àÕÑÌ ÔÕÓÖÍÕÖÓÇ ÒÓÑÄÑÆËÏÑÔÕß ÑÃÖÔÎÑÄÎÇÐÂ àÎÇÍÕ-
ÓÑÐÂÏË, ÔÄÑÃÑÆÐÑ ÆÄËÉÖÜËÏËÔâ ÔÍÄÑÊß ÍÂÓÍÂÔ, Â ÐÇ ÄÆÑÎß ÑÆÐÑ-
ÏÇÓÐÞØ "ÒÓÑÄÑÎÑÍ" ÔÕÓÑÐÙËâ; ÕÂÍËÏ ÑÃÓÂÊÑÏ, ËÏÇÇÕÔâ ÐÇÃÑÎßÛÑÇ
ÓÂÔÔÇâÐËÇ àÎÇÍÕÓÑÐÑÄ ÒÓÑÄÑÆËÏÑÔÕË ÐÂ ÍÑÎÇÃÂÐËâØ ÔÕÓÑÐÙËâ. ±Ñ-
àÕÑÏÖ ÆÂÐÐÑÇ ÔÑÇÆËÐÇÐËÇ âÄÎâÇÕÔâ ÏÇÕÂÎÎÑÏ Ô ÃÑÎßÛËÏ ÍÑà××Ë-
ÙËÇÐÕÑÏ ©ÇÇÃÇÍÂ (Ä ÑÕÎËÚËÇ ÑÕ ÑÃÞÚÐÞØ ÏÇÕÂÎÎÑÄ). ªÊ àÕËØ ÓÂÔÚÇÕÑÄ
ÔÎÇÆÖÇÕ, ÚÕÑ ÆÓÖÅËÇ ÔÑÇÆËÐÇÐËâ àÕÑÅÑ ÕËÒÂ ÏÑÅÖÕ ËÏÇÕß ÇÜÇ ÃÑÎÇÇ
ÄÞÔÑÍÖá ÕÇÓÏÑ-à.Æ.Ô. (ªÊ ÓÂÃÑÕÞ [27].)

²ËÔ. 3. ±ÑÎÐÑÔÕßá ÅËÆÓÑÍÔËÎËÓÑÄÂÐÐÂâ ÒÑÄÇÓØÐÑÔÕß (0001) ÂÎáÏË-
ÐËâ (ÔÇÓÞÇ ÍÓÖÉÍË ì ÂÕÑÏÞ O, ÚÇÓÐÞÇ ì ÄÐÖÕÓÇÐÐËÇ ÂÕÑÏÞ Al,
ÃÇÎÞÇ ì ÂÕÑÏÞ H; ÔÇÓÞÏË ÎËÐËâÏË ÒÑÍÂÊÂÐÞ ÄÑÆÑÓÑÆÐÞÇ ÔÄâÊË).
¬ÂÉÆÞÌ ÒÑÄÇÓØÐÑÔÕÐÞÌ ÂÕÑÏ ÂÎáÏËÐËâ Ä Al2O3 ÊÂÏÇÜÇÐ ÕÓÇÏâ
ÂÕÑÏÂÏË H. ¯Â ÓËÔÖÐÍÇ ÒÓÇÆÔÕÂÄÎÇÐÂ ÔÖÒÇÓÒÑÊËÙËâ ÍÑÐ×ËÅÖÓÂÙËÌ,
ÒÑÎÖÚÇÐÐÞØ Ä ÓÇÊÖÎßÕÂÕÇ ÚËÔÎÇÐÐÑÅÑ ÏÑÆÇÎËÓÑÄÂÐËâ ÏÇÕÑÆÑÏ ÏÑÎÇ-
ÍÖÎâÓÐÑÌ ÆËÐÂÏËÍË 2 Ô ËÐÕÇÓÄÂÎÑÏ 1 ÒÔ. ¿ÕË ÓÂÔÚÇÕÞ ÒÑÏÑÅÂáÕ
ÒÑÐâÕß ÔÎÑÉÐÖá ÆËÐÂÏËÍÖ ÂÆÔÑÓÃÙËË ÄÑÆÞ ÐÂ ÒÑÄÇÓØÐÑÔÕË ÂÎáÏË-
ÐËâ. (ªÊ ÓÂÃÑÕÞ [28].)
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±ÂÖÎË. ¢ÞÎÑ ÄÞÚËÔÎÇÐÑ ÔÓÇÆÐÇÇ ÊÐÂÚÇÐËÇ ÅÂÏËÎßÕÑ-
ÐËÂÐÂ ÍÂÍ ×ÖÐÍÙËâ R � jR1 ÿ R2j. ±ÑÎÖÚÇÐÑ, ÚÕÑ ÇÅÑ
ÏËÐËÏÖÏ ÆÑÔÕËÅÂÇÕÔâ ÒÓË R � 0;87 A

�
, Â ÓÂÔÚÇÕÐÂâ

àÐÇÓÅËâ ÆËÔÔÑÙËÂÙËË ÔÑÔÕÂÄÎâÇÕ 3,14 à£. ¿ÕË ÄÇÎËÚËÐÞ
ÐÂØÑÆâÕÔâ Ä ÒÑÎÖÍÑÎËÚÇÔÕÄÇÐÐÑÏ ÔÑÅÎÂÔËË Ô àÍÔÒÇÓËÏÇÐ-
ÕÑÏ. °ÆÐÂÍÑ ËØ ÑÕÍÎÑÐÇÐËâ ÑÕ àÍÔÒÇÓËÏÇÐÕÂÎßÐÞØ
ÊÐÂÚÇÐËÌ ÔÎËÛÍÑÏ ÄÇÎËÍË: ÆÎâ ÆÑÔÕËÉÇÐËâ ÕÓÇÃÖÇÏÑÌ
"ØËÏËÚÇÔÍÑÌ ÕÑÚÐÑÔÕË" ÐÇÑÃØÑÆËÏÑ jdRj4 0;01 A

�
Ë

jdDj4 0;1 à£.
¡ÎßÕÇÓÐÂÕËÄÐÞÌ ÂÐÊÂÙ, ÂÐÂÎÑÅËÚÐÞÌ ÒÑÆØÑÆÖ ¢ÎÑØÂ

ÆÎâ àÎÇÍÕÓÑÐÑÄ Ä ÍÓËÔÕÂÎÎÇ, ÃÞÎ ÒÓÇÆÎÑÉÇÐ ®ÂÎÎËÍÇ-
ÐÑÏ Ä 1928 ÅÑÆÖ [7]:

CBM � jmol�r1�jmol�r2�w0 ; �2:8�

ÅÆÇ

jmol�r1� � A 0
�
jH�r1 ÿ R1� � jH�r1 ÿ R2�

� �2:9�

Ë A 0 ì ÔÑÑÕÄÇÕÔÕÄÖáÜÂâ ÍÑÐÔÕÂÐÕÂ ÐÑÓÏËÓÑÄÍË. £ àÕÑÌ
ÄÑÎÐÑÄÑÌ ×ÖÐÍÙËË ÑÃÂ àÎÇÍÕÓÑÐÂ ÐÂØÑÆâÕÔâ ÐÂ ÑÆÐÑÌ Ë
ÕÑÌ ÉÇ ÏÑÎÇÍÖÎâÓÐÑÌ ÑÓÃËÕÂÎË jmol�r�. ©ÆÇÔß ÔÒËÐÑÄÂâ
×ÖÐÍÙËâ w0 ÕÂÍÉÇ ÒÓÇÆÔÕÂÄÎâÇÕ ÔÑÃÑÌ ÂÐÕËÔËÏÏÇÕÓËÚ-
ÐÖá ÔËÐÅÎÇÕÐÖá ×ÖÐÍÙËá. ³ ËÔÒÑÎßÊÑÄÂÐËÇÏ àÕÑÌ ÄÑÎ-
ÐÑÄÑÌ ×ÖÐÍÙËË ÒÑÎÖÚÇÐÞ ÊÐÂÚÇÐËâ R � 0;76 A

�
Ë

D � 2;65 à£, ÍÑÕÑÓÞÇ ÕÂÍÉÇ ÐÂØÑÆâÕÔâ Ä ÒÑÎÖÍÑÎËÚÇÔÕ-
ÄÇÐÐÑÏ ÔÑÅÎÂÔËË Ô àÍÔÒÇÓËÏÇÐÕÑÏ.

¡ÐÊÂÙ®ÂÎÎËÍÇÐÂ ÏÑÉÐÑ ÓÂÔÔÏÂÕÓËÄÂÕß ÍÂÍ ÒÓÑÔÕÇÌ-
ÛÖá ÄÇÓÔËá ÃÑÎÇÇ ÑÃÜÇÅÑ ÒÑÆØÑÆÂ, ÕÂÍ ÐÂÊÞÄÂÇÏÑÅÑ
ÒÓËÃÎËÉÇÐËâ ·ÂÓÕÓË ë¶ÑÍÂ (·¶) ÔÑ ÔÎàÕÇÓÑÄÔÍËÏ
ÆÇÕÇÓÏËÐÂÐÕÑÏ

CHF � 1

21=2
Det

��jm�r1�a�1�jm�r2�b�2�
�� ; �2:10�

ÅÆÇ jm�r�ìÑÃÞÚÐÂâ ÏÑÎÇÍÖÎâÓÐÂâ ÑÓÃËÕÂÎß, Â ÚÇÓÇÊ a Ë
b ÑÃÑÊÐÂÚÇÐÞ ÔÒËÐÑÄÞÇ ×ÖÐÍÙËË ÔÑ ÔÒËÐÑÏ "ÄÄÇÓØ" Ë
"ÄÐËÊ". ®ËÐËÏËÊÂÙËâ ÔÓÇÆÐÇÅÑ ÊÐÂÚÇÐËâ ÅÂÏËÎßÕÑÐËÂÐÂ
ÒÑ jm�r� ÒÓË ÆÂÐÐÑÏ R � jR1 ÿ R2j ÒÓËÄÑÆËÕ Í ÐÇÎÑÍÂÎß-
ÐÞÏ ÖÓÂÄÐÇÐËâÏ ·¶ [8] ÆÎâ ÏÑÎÇÍÖÎâÓÐÞØ ÑÓÃËÕÂÎÇÌ
jm�r�, ÓÇÛÇÐËÇ ÍÑÕÑÓÞØ ÆÂÇÕ ÔÎÇÆÖáÜËÇ ÓÇÊÖÎßÕÂÕÞ:
R � 0;74 A

�
Ë D � 3;63 à£.

£ ÕÑÕ ÐÂÚÂÎßÐÞÌ ÒÇÓËÑÆ ÔÂÏÑÇ ÒÑÎÐÑÇ ËÔÔÎÇÆÑÄÂÐËÇ
ÏÑÎÇÍÖÎÞ H2 ÃÞÎÑ ÒÓÇÆÒÓËÐâÕÑ ¥ÉÇÌÏÔÑÏ Ë ¬ÖÎËÆÉÇÏ
Ä 1933 Å. [9]. °ÐË ÒÓÇÆÎÑÉËÎË ÄÇÔßÏÂ ÑÃÜËÌ ÄÂÓËÂÙËÑÐ-
ÐÞÌ ÂÐÊÂÙ:

CJC � C�r1; r2�w0 ; �2:11�
ÅÆÇC�r1; r2�ì ÐÑÓÏËÓÑÄÂÐÐÂâ ×ÖÐÍÙËâ ÑÕ r1 Ë r2 ÑÃÜÇÅÑ
ÄËÆÂ, ÔËÏÏÇÕÓËÚÐÂâ ÑÕÐÑÔËÕÇÎßÐÑ ÒÇÓÇÔÕÂÐÑÄÍË r1 Ë r2 Ë
ÑÃÎÂÆÂáÜÂâ ÒÓÑÔÕÓÂÐÔÕÄÇÐÐÑÌ ÔËÏÏÇÕÓËÇÌ ÏÑÎÇÍÖÎÞ.
±ÓÑÃÐÂâ ×ÖÐÍÙËâ C ÄÞÃËÓÂÎÂÔß ÊÂÄËÔâÜÇÌ ÑÕ ÓâÆÂ
ÒÂÓÂÏÇÕÓÑÄ ì p1; p2; . . . ; pM, ÕÂÍ ÚÕÑ ÒÓË ÆÂÐÐÑÏ
jR1 ÿ R2j ÔÓÇÆÐÇÇ ÊÐÂÚÇÐËÇ ÛÓÈÆËÐÅÇÓÑÄÔÍÑÅÑ ÅÂÏËÎßÕÑ-
ÐËÂÐÂ ÒÓË ÏËÐËÏËÊÂÙËË ÒÑ C, ÍÑÕÑÓÑÇ âÄÎâÇÕÔâ ÄÇÓØÐÇÌ
ÅÓÂÐËÙÇÌ ËÔÕËÐÐÑÌ àÐÇÓÅËË ÑÔÐÑÄÐÑÅÑ ÔÑÔÕÑâÐËâ, ÔÕÂÐÑ-
ÄËÕÔâ ×ÖÐÍÙËÇÌ ÒÂÓÂÏÇÕÓÑÄ pj: E � E� p1; . . . ; pM�. £ àÕËØ
ÓÂÔÚÇÕÂØ M ÒÓËÐËÏÂÎÑÔß ÓÂÄÐÞÏ 13. ®ËÐËÏËÊÂÙËâ
E� p1; . . . ; pM� ÒÑ pj ÆÂÎÂ R � 0;740 A

�
Ë D � 4;70 à£ Ä

ÑÚÇÐß ØÑÓÑÛÇÏ ÔÑÅÎÂÔËË Ô àÍÔÒÇÓËÏÇÐÕÑÏ. £ ÃÑÎÇÇ
ÒÑÊÆÐËØ ÄÂÓËÂÙËÑÐÐÞØ ÄÞÚËÔÎÇÐËâØ ÔÕÑÎß ÉÇ ÑÃÜÇÅÑ
ØÂÓÂÍÕÇÓÂ ÒÑÎÖÚÇÐÞ ÕÇÑÓÇÕËÚÇÔÍËÇ ÓÇÊÖÎßÕÂÕÞ, ÒÑÅÓÇÛ-
ÐÑÔÕß ÍÑÕÑÓÞØ ÑÚÇÐß ÏÂÎÂ ÒÑ ÔÓÂÄÐÇÐËá Ô ÑÛËÃÍÂÏË
àÍÔÒÇÓËÏÇÐÕÂ ËÎË ÍÂÍËÏË-ÎËÃÑ ÕÇÑÓÇÕËÚÇÔÍËÏË ÒÑÒÓÂÄ-
ÍÂÏË.

±ÓÇÉÆÇ ÚÇÏ ÊÂÄÇÓÛËÕß ÑÃÔÖÉÆÇÐËÇ ÄÂÓËÂÙËÑÐÐÞØ
ÄÞÚËÔÎÇÐËÌ ÆÎâ ÏÑÎÇÍÖÎÞ H2, ÏÞ ÑÃÔÖÆËÏ ÍÓÂÌÐÇ
ÅÓÖÃÖá ËÐÕÖËÕËÄÐÖá ÑÙÇÐÍÖ (ÔÍÑÓÇÇ, "ÆÑÅÂÆÍÖ") ÆÎâ
ÚËÔÎÂ ÒÂÓÂÏÇÕÓÑÄ M, ÍÑÕÑÓÑÇ ÐÇÑÃØÑÆËÏÑ ÆÎâ ÒÑÎÖÚÇ-
ÐËâ ÖÆÑÄÎÇÕÄÑÓËÕÇÎßÐÑÅÑ ÓÇÊÖÎßÕÂÕÂ.

¹ËÔÎÑ ÐÇÒÓÇÓÞÄÐÞØ ÒÇÓÇÏÇÐÐÞØ ÆÎâ C�r1; r2� ÓÂÄÐÑ
6ÿ 1 � 5 (ÑÐÑ ÖÏÇÐßÛÂÇÕÔâ ÐÂ ÇÆËÐËÙÖ ÄÔÎÇÆÔÕÄËÇ ÂÍÔË-
ÂÎßÐÑÌ ÔËÏÏÇÕÓËË). °ÃÑÊÐÂÚËÏ ÚÇÓÇÊ p ÚËÔÎÑ ÒÂÓÂÏÇÕ-
ÓÑÄ ÐÂ ÑÆÐÖ ÒÇÓÇÏÇÐÐÖá, ÐÇÑÃØÑÆËÏÑÇ ÆÎâ ÆÑÔÕËÉÇÐËâ
ÉÇÎÂÇÏÑÌ ÕÑÚÐÑÔÕË. ±ÑÔÍÑÎßÍÖ ÆÎâ àÐÇÓÅËË ÕÓÇÃÖÇÕÔâ
ÑÕÐÑÔËÕÇÎßÐÂâ ÒÑÅÓÇÛÐÑÔÕß O�10ÿ2�, ÚÕÑ ÑÊÐÂÚÂÇÕ ÑÕÐÑ-
ÔËÕÇÎßÐÖá ÒÑÅÓÇÛÐÑÔÕß O�10ÿ1) ÆÎâ C, ÏÞ ÒÓÇÆÒÑ-
ÎÂÅÂÇÏ, ÚÕÑ 35 p5 10. °ÕÔáÆÂ M � p 5 � 35ÿ105 �
� 102ÿ105.

ªÔÒÑÎßÊÖâ ÔËÏÏÇÕÓËá, Â ÕÂÍÉÇ ØËÏËÚÇÔÍÖá Ë ÏÂÕÇ-
ÏÂÕËÚÇÔÍÖá ËÐÕÖËÙËá, ÏÑÉÐÑ ÔÖÜÇÔÕÄÇÐÐÑ ÖÏÇÐßÛËÕß
àÕÑ ÚËÔÎÑ. ³ ÕÂÍËÏË ÑÕÐÑÔËÕÇÎßÐÑ ÐÇÃÑÎßÛËÏË ÚËÔÎÂÏË
ÎÇÅÍÑ ÓÂÃÑÕÂÕß ÐÂ ÔÇÅÑÆÐâÛÐËØ (Ë ÆÂÉÇ ÄÚÇÓÂÛÐËØ)
ÍÑÏÒßáÕÇÓÂØ.

±ÑàÕÑÏÖ ÐÇÕ ÐËÚÇÅÑ ÖÆËÄËÕÇÎßÐÑÅÑ Ä ÕÑÏ, ÚÕÑ ÏÐÑÅÑ-
ÚÂÔÕËÚÐÞÇ ÏÇÕÑÆÞ ÄÑÎÐÑÄÞØ ×ÖÐÍÙËÌ ÆÂáÕ ÑÕÎËÚÐÞÇ
ÓÇÊÖÎßÕÂÕÞ ÆÎâ ÔÓÂÄÐËÕÇÎßÐÑ ÏÂÎÞØ ÏÑÎÇÍÖÎ.

2.2. ®ÐÑÅÑàÎÇÍÕÓÑÐÐÞÇ cËÔÕÇÏÞ.
"¿ÍÔÒÑÐÇÐÙËÂÎßÐÂâ ÔÕÇÐÍÂ"
£ ÆÖØÇ ÐÂÛÇÌ "ÆÑÅÂÆÍË" ÑÕÐÑÔËÕÇÎßÐÑ ÏÑÎÇÍÖÎÞ H2

ÓÂÔÔÏÑÕÓËÏ ÑÃÜËÌ ÔÎÖÚÂÌ ÏÑÎÇÍÖÎÞ ËÊ N ÂÕÑÏÑÄ,
ÔÑÆÇÓÉÂÜÇÌ N ÄÊÂËÏÑÆÇÌÔÕÄÖáÜËØ àÎÇÍÕÓÑÐÑÄ, Ë ÆÑÒÖ-
ÔÕËÏ, ÚÕÑ N4 10. ®Þ ÃÖÆÇÏ ÒÓÇÐÇÃÓÇÅÂÕß ÔËÏÏÇÕÓËÇÌ Ë
ÔÒËÐÑÏ, ÕÂÍ ÍÂÍ àÕÑ ÐÇ ÒÑÄÎËâÇÕ ÐÂ ÑÃÜÐÑÔÕß ÄÞÄÑÆÑÄ.
²ÂÔÔÖÉÆÂâ, ÍÂÍ ÒÓÇÉÆÇ, ÄËÆËÏ, ÚÕÑ ÐÇÑÃØÑÆËÏÑÇ ÚËÔÎÑ
ÒÂÓÂÏÇÕÓÑÄM ÇÔÕß

M � p3N ; 34 p4 10 : �2:12�

¿ÐÇÓÅËá ÐÂÆÑ ÏËÐËÏËÊËÓÑÄÂÕß Ä ÒÓÑÔÕÓÂÐÔÕÄÇ àÕËØ M
ÒÂÓÂÏÇÕÓÑÄ. °ÃÑÊÐÂÚËÏ ÚÇÓÇÊ �M ÏÂÍÔËÏÂÎßÐÑÇ ÚËÔÎÑ,
ÆÑÔÕÖÒÐÑÇ ÆÎâ ÎÖÚÛËØ ÔÑÄÓÇÏÇÐÐÞØ ÍÑÏÒßáÕÇÓÑÄ Ë ËØ
ÒÓÑÅÓÂÏÏÐÑÅÑ ÑÃÇÔÒÇÚÇÐËâ, Â ÚÇÓÇÊ �N ì ÔÑÑÕÄÇÕÔÕÄÖá-
ÜÇÇ ÏÂÍÔËÏÂÎßÐÑÇ ÚËÔÎÑ àÎÇÍÕÓÑÐÑÄ. ´ÑÅÆÂ ËÊ (2.12)
ÐÂØÑÆËÏ

�N � 1

3

log �M

log p
: �2:13�

£ÑÊßÏÇÏ "ÑÒÕËÏËÔÕËÚÇÔÍËÇ" ÊÐÂÚÇÐËâ �M � 109 Ë p � 3.
¿ÕÑ ÆÂÇÕ ÑÛÇÎÑÏÎâáÜËÌ ÓÇÊÖÎßÕÂÕ:

�N � 1

3

9

0;48
� 6�!� : �2:14�

¯Â ÒÓÂÍÕËÍÇ, ÃÖÆÖÚË ÆÑÔÕÂÕÑÚÐÑ "ÖÏÇÎÞÏ", ÏÑÉÐÑ
ÖÄÇÎËÚËÕß àÕÑ ÚËÔÎÑ ÐÂ ÒÑÎÒÑÓâÆÍÂ, ÔÍÂÉÇÏ, ÆÑ �N � 20.
¯Ñ àÍÔÒÑÐÇÐÙËÂÎßÐÂâ ÊÂÄËÔËÏÑÔÕß Ä (2.12) ÒÓÇÆÔÕÂÄÎâÇÕ
ÔÑÃÑÌ "ÔÕÇÐÍÖ", ÔÇÓßÇÊÐÑ ÑÅÓÂÐËÚËÄÂáÜÖá ÓÑÔÕ �N.

°ÃÓÂÕËÏ ÊÂÆÂÚÖ Ë ÒÑÔÕÂÄËÏ ÔÎÇÆÖáÜËÌ ÄÑÒÓÑÔ: ÚÇÏÖ
ÆÑÎÉÐÑ ÃÞÕß ÓÂÄÐÑ M ÒÓË N � 100? ±ÓËÐËÏÂâ p � 3, ËÊ
(2.12) ÐÂØÑÆËÏ

M � 3300 � 10150�!� : �2:15�

Á ÐÇ ÏÑÅÖ ÒÓÇÆÔÕÂÄËÕß ÔÇÃÇ ÕÂÍÑÌ ÒÓÑÅÓÇÔÔ Ä ÑÃÎÂÔÕË
ÄÞÚËÔÎËÕÇÎßÐÑÌ ÕÇØÐËÍË, ÍÑÕÑÓÞÌ ÍÑÅÆÂ-ÎËÃÑ ÒÑÊÄÑÎËÕ
ÏËÐËÏËÊËÓÑÄÂÕß ÄÇÎËÚËÐÖ Ä ÒÓÑÔÕÓÂÐÔÕÄÇ 10150 ËÊÏÇÓÇ-

7*
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ÐËÌ. ²ÂÊÖÏÇÇÕÔâ, ÒÑÆÑÃÐÞÇ ÑÙÇÐÍË âÄÎâáÕÔâ ÑÚÇÐß
ÅÓÖÃÞÏË, ÐÂÒÓËÏÇÓ, ÕÑÎßÍÑ ÎÑÅÂÓË×Ï ÄÇÎËÚËÐÞ, ÒÑÎÖ-
ÚÇÐÐÑÌ Ä (2.15), ÏÑÉÐÑ ÒÓËÐËÏÂÕß ÄÔÇÓßÇÊ. °ÆÐÂÍÑ
"àÍÔÒÑÐÇÐÙËÂÎßÐÂâ ÔÕÇÐÍÂ" ÄÒÑÎÐÇ ÓÇÂÎßÐÂ: ÑÐÂ ÑÕÓÂ-
ÉÂÇÕ ÄÐÖÕÓÇÐÐËÇ ÑÅÓÂÐËÚÇÐËâ ÐÂ C�r1; . . . ; rN� Ä ÍÑÐ×ËÅÖ-
ÓÂÙËÑÐÐÑÏ ÒÓÑÔÕÓÂÐÔÕÄÇ 3N ËÊÏÇÓÇÐËÌ, ÔÄâÊÂÐÐÞÇ Ô ÕÇÏ,
ÚÕÑ ÄÔÇ rj ÆÑÎÉÐÞ ÃÞÕß Ä ÒÓÇÆÇÎÂØ ÕÑÌ ÑÃÎÂÔÕË ÕÓÇØÏÇÓ-
ÐÑÅÑ ÒÓÑÔÕÓÂÐÔÕÄÂ, ÅÆÇ ÐÂØÑÆËÕÔâ ÏÑÎÇÍÖÎÂ.

´ÂÍËÏ ÑÃÓÂÊÑÏ, ÑÃÎÂÔÕß ÒÓËÏÇÐËÏÑÔÕË ÕÓÂÆËÙËÑÐ-
ÐÞØ ÏÐÑÅÑÚÂÔÕËÚÐÞØ ÏÇÕÑÆÑÄ ÒÓË ÖÔÎÑÄËË ÆÑÔÕËÉÇÐËâ
ÐÇÑÃØÑÆËÏÑÌ ØËÏËÚÇÔÍÑÌ ÕÑÚÐÑÔÕË ÑÃÞÚÐÑ ÑÅÓÂÐËÚË-
ÄÂÇÕÔâ ÏÑÎÇÍÖÎÂÏË, ÔÑÆÇÓÉÂÜËÏË ÐÇÃÑÎßÛÑÇ ÚËÔÎÑ
ØËÏËÚÇÔÍË ÂÍÕËÄÐÞØ àÎÇÍÕÓÑÐÑÄ, N9O�10�.

2.3. ¯ÇÍÑÕÑÓÞÇ ÏÇÕÂ-×ËÊËÍÑ-ØËÏËÚÇÔÍËÇ ÔÑÑÃÓÂÉÇÐËâ
³ÎÇÆÖáÜËÇ ÊÂÏÇÚÂÐËâ ËÏÇáÕ ÑÕÐÑÛÇÐËÇ Í ÑÚÇÐß ÔÕÂÓÑÌ
ÓÂÃÑÕÇ ÑÆÐÑÅÑ ËÊ ÏÑËØ ÖÚËÕÇÎÇÌì¥É.·. £ÂÐ ¶ÎÇÍÂ [11],
Ä ÍÑÕÑÓÑÌ ÑÐ ÓÂÔÔÏÑÕÓÇÎ ÑÆÐÖ ÒÓÑÃÎÇÏÖ, ÔÄâÊÂÐÐÖá Ô
ÏÐÑÅÑÚÂÔÕËÚÐÞÏË ÄÑÎÐÑÄÞÏË ×ÖÐÍÙËâÏË Ë ÐÂÊÄÂÐÐÖá
ÄÒÑÔÎÇÆÔÕÄËË "ÍÂÕÂÔÕÓÑ×ÑÌ £ÂÐ ¶ÎÇÍÂ".

¯ÂÚÐÖ Ô ÒÓÑÄÑÍÂÙËÑÐÐÑÅÑ ÖÕÄÇÓÉÆÇÐËâ. £ÑÑÃÜÇ
ÅÑÄÑÓâ, ËÔÒÑÎßÊÑÄÂÐËÇ ÏÐÑÅÑÚÂÔÕËÚÐÞØ ÄÑÎÐÑÄÞØ ×ÖÐÍ-
ÙËÌ C�r1; . . . ; rN� ÆÎâ ÑÒËÔÂÐËâ ÔËÔÕÇÏÞ N àÎÇÍÕÓÑÐÑÄ
ÐÇÒÓÂÄÑÏÇÓÐÑ ÒÓË N5N0, ÅÆÇ N0 � 103.

Á ÃÖÆÖ ËÔÒÑÎßÊÑÄÂÕß ÆÄÂ ÍÓËÕÇÓËâ "ÒÓÂÄÑÏÇÓÐÑÔÕË":
Â) C ÏÑÉÐÑ ÄÞÚËÔÎËÕß Ô ÆÑÔÕÂÕÑÚÐÑÌ ÕÑÚÐÑÔÕßá Ë Ã) C
ÏÑÉÐÑ ÊÂÒËÔÂÕß Ä ÙË×ÓÑÄÑÏ ÄËÆÇ Ô ÆÑÔÕÂÕÑÚÐÑÌ ÕÑÚ-
ÐÑÔÕßá.

±ÑÔÕÓÑÇÐËÇ ÕÑÚÐÑÅÑ ÒÓËÃÎËÉÇÐËâ ÆÎâ W . ±ÓÑÆÑÎÉÂâ
ÓÂÔÔÖÉÆÇÐËâ ÐÂ âÊÞÍÇ ÄÑÎÐÑÄÞØ ×ÖÐÍÙËÌ, â ÃÖÆÖ ÐÂÊÞ-
ÄÂÕß ÒÓËÃÎËÉÇÐÐÖá ÄÑÎÐÑÄÖá ×ÖÐÍÙËá ~C ÆÑÔÕÂÕÑÚÐÑ
ÕÑÚÐÑÌ, ÇÔÎË

� ~C;C�2 4 0;5 : �2:16�

¿ÕÑ ÒÓÑËÊÄÑÎßÐÑÇ, ÆÑÔÕÂÕÑÚÐÑ ÔÎÂÃÑÇ ÖÔÎÑÄËÇ (Ô ÕÇÏ ÉÇ
ÖÔÒÇØÑÏ ÏÑÉÐÑ ÃÞÎÑ ÄÞÃÓÂÕß 0,9 ËÎË 0,1).

²ÂÔÔÏÑÕÓËÏ ÕÇÒÇÓß ÔËÔÕÇÏÖ ËÊ N 0 ÐÇÒÇÓÇÍÓÞÄÂá-
ÜËØÔâ ËÆÇÐÕËÚÐÞØ n-àÎÇÍÕÓÑÐÐÞØ ÏÑÎÇÍÖÎ, ÕÑÚÐÞÇ ÄÑÎ-
ÐÑÄÞÇ ×ÖÐÍÙËË ÍÑÕÑÓÞØ ÑÃÑÊÐÂÚËÏ ÍÂÍ c`�r1; . . . ; rn�, Â
ÒÓËÃÎËÉÇÐÐÞÇ ì ÍÂÍ ~c`�r1; . . . ; rn�. £ÑÊßÏÇÏ n � 10 Ë
ÆÑÒÖÔÕËÏ, ÚÕÑ ÑÚÇÐß ÕÑÚÐÂâ ~c` ÏÑÉÇÕ ÃÞÕß ÄÞÚËÔÎÇÐÂ
Ô ÕÂÍÑÌ ÒÑÅÓÇÛÐÑÔÕßá, ÚÕÑ���~c`;c��� � 1ÿ e ; gde e � 10ÿ2 ; �2:17�

ÚÕÑ ÕÂÍÉÇ âÄÎâÇÕÔâ ÔÎÂÃÞÏ ÕÓÇÃÑÄÂÐËÇÏ.
´ÑÅÆÂ ÆÎâ ÔËÔÕÇÏÞ ËÊ N 0 ÏÑÎÇÍÖÎ, ÍÑÅÆÂ N 0 � 102 Ë,

ÔÑÑÕÄÇÕÔÕÄÇÐÐÑ, ÚËÔÎÑ àÎÇÍÕÓÑÐÑÄ N � 103, ËÏÇÇÏ
� ~C;C� � �1ÿ e�N 0 � exp�ÿN 0e� � exp�ÿ1� � 0;37, ÚÕÑ, ÔÑ-
ÅÎÂÔÐÑ ÍÓËÕÇÓËá (2.16), âÄÎâÇÕÔâ ÒÑÚÕË ÒÓËÇÏÎÇÏÞÏ.
©ÂÏÇÕËÏ, ÑÆÐÂÍÑ, ÚÕÑ ÒÓË N � 104 � ~C;C� � exp�ÿ10� �
� 5� 10ÿ5, ÕÂÍ ÚÕÑ � ~C;C�2 � 3� 10ÿ9 (!) ì ÑÒâÕß àÍÔÒÑ-
ÐÇÐÙËÂÎßÐÂâ ÔÕÇÐÍÂ, ØÑÕâ Ë Ä ÆÓÖÅÑÏ ÄËÆÇ. ±ÓË ÒÑÎÐÑÏ
ÖÚÇÕÇ ÄÊÂËÏÑÆÇÌÔÕÄËâ ÔËÕÖÂÙËâ ÔÕÂÐÑÄËÕÔâ ÐÂÏÐÑÅÑ
ØÖÉÇ, ÕÂÍ ÚÕÑ ÒÑÎÖÚÇÐÐÂâ ÐÂÏË ÑÙÇÐÍÂ N0 � 103, ÒÑ-
ÄËÆËÏÑÏÖ, ÔÎËÛÍÑÏ ÊÂÄÞÛÇÐÂ.

¢ÖÆÇÕ ÎË àÕÂ ÕÓÖÆÐÑÔÕß ÍÑÅÆÂ-ÐËÃÖÆß ÒÓÇÑÆÑÎÇÐÂ Ä
ÓÂÏÍÂØ ÆÂÐÐÞØ ÒÓÇÆÔÕÂÄÎÇÐËÌ? ¥ÖÏÂá, ÚÕÑ ÐÇÕ. ¥ÂÉÇ
ÇÔÎË ÃÞ ÐÇ ÔÖÜÇÔÕÄÑÄÂÎÑ ÐËÍÂÍËØ ÚËÔÕÑ ÄÞÚËÔÎËÕÇÎßÐÞØ
ÑÅÓÂÐËÚÇÐËÌ, ÆÓÖÅËÇ ×ËÊËÚÇÔÍËÇ à××ÇÍÕÞ, ÐÂÒÓËÏÇÓ,
ÓÇÎâÕËÄËÔÕÔÍËÇ ËÎË ÓÂÆËÂÙËÑÐÐÞÇ ÒÑÒÓÂÄÍË, ÐÇÊÐÂÚË-
ÕÇÎßÐÞÇ ÆÎâ ÔËÔÕÇÏ Ô ÏÂÎÞÏ N, ÄÑÊÓÂÔÕÂáÕ ÒÑ àÍÔÒÑ-
ÐÇÐÕÇ, ÍÑÅÆÂ N ÒÓÇÄÞÛÂÇÕ N0.

(ÁÔÐÑ, ÚÕÑ ÑÙÇÐÍË, ÔÆÇÎÂÐÐÞÇ ÄÞÛÇ, ÔÒÓÂÄÇÆÎËÄÞ
ÕÑÎßÍÑ ÆÎâ ÎÑÅÂÓË×ÏÑÄ ÄÇÎËÚËÐ.)

©ÂÒËÔß W(r1; r2; . . . ; rN) Ä ÙË×ÓÑÄÑÏ ÄËÆÇ. ´ÇÒÇÓß ÒÓÇÆ-
ÒÑÎÑÉËÏ, ÚÕÑ ÏÞ ÍÂÍËÏ-ÕÑ ÑÃÓÂÊÑÏ ÒÑÎÖÚËÎË ÕÑÚÐÑÇ (Ä
ÔÏÞÔÎÇ ÐÇÓÂÄÇÐÔÕÄÂ (2.16)) ÒÓËÃÎËÉÇÐËÇ Í C Ë ØÑÕËÏ
ÊÂÒËÔÂÕß ÇÇ Ä ÙË×ÓÑÄÑÏ ÄËÆÇ, Ô ÕÇÏ ÚÕÑÃÞ ÏÑÉÐÑ ÃÞÎÑ
ÄÑÔÒÓÑËÊÄÇÔÕË ÇÇ ÒÑÊÉÇ. ³ÍÑÎßÍÑ ÃËÕÑÄ ÒÑÐÂÆÑÃËÕÔâ ÆÎâ
àÕÑÅÑ? £ÑÊßÏÇÏ q ÃËÕÑÄ ÐÂ ÑÆÐÖ ÒÇÓÇÏÇÐÐÖá. ´ÑÅÆÂ
ÒÑÎÐÑÇ ÚËÔÎÑ ÃËÕÑÄ ÃÖÆÇÕ

B � q 3N : �2:18�
±ÓË q � 3 (ÑÚÇÐß ÅÓÖÃÂâ ÂÒÒÓÑÍÔËÏÂÙËâ) Ë N � 103

ÒÑÎÖÚÂÇÏ B � 101500 ì ÂÃÔÑÎáÕÐÑ ÐÇÓÇÂÎËÔÕËÚÇÔÍÑÇ
ÚËÔÎÑ. (±ÑÎÐÑÇ ÚËÔÎÑ ÃÂÓËÑÐÑÄ Ä ÆÑÔÕÖÒÐÑÌ ÐÂÃÎáÆÇ-
ÐËá ÚÂÔÕË £ÔÇÎÇÐÐÑÌ ÑÙÇÐËÄÂÇÕÔâ ÍÂÍ 1080�.)

±ÞÕÂâÔß ÒÑÔÕÂÄËÕß ÒÑÆ ÔÑÏÐÇÐËÇ ÒÓËÏÇÐÇÐËÇ ÏÐÑ-
ÅÑàÎÇÍÕÓÑÐÐÑÌ ÄÑÎÐÑÄÑÌ ×ÖÐÍÙËË C�r1; . . . ; rN� ÆÎâ
ÔËÔÕÇÏ, ÔÑÆÇÓÉÂÜËØ ÆÇÌÔÕÄËÕÇÎßÐÑ ÏÐÑÅÑ àÎÇÍÕÓÑÐÑÄ, â
ÆÑÎÉÇÐ, ÓÂÊÖÏÇÇÕÔâ, ÄÔÒÑÏÐËÕß ÆÄÂ ØÑÓÑÛÑ ËÊÄÇÔÕÐÞØ
×ÂÍÕÂ: ÒÓÇÆÔÕÂÄÎâáÜËÇ ËÐÕÇÓÇÔ ÆÎâ ×ËÊËÍË/ØËÏËË ÄÇÎË-
ÚËÐÞ, ÕÂÍËÇ ÍÂÍ ÒÑÎÐÂâ àÐÇÓÅËâ E, àÎÇÍÕÓÑÐÐÂâ ÒÎÑÕ-
ÐÑÔÕß n�r�, ÒÂÓÐÂâ ÍÑÓÓÇÎâÙËÑÐÐÂâ ×ÖÐÍÙËâ g�r; r 0� Ë Õ. Æ.,
ÊÂÄËÔâÕ ÎËÛß ÑÕ ÑÚÇÐß ÐÇÏÐÑÅËØ ÒÇÓÇÏÇÐÐÞØ, Ë ×ÑÓ-
ÏÂÎßÐÑ ÄÔÇÅÆÂ ÏÑÉÐÑ ÒÓÇÆÔÕÂÄËÕß, ÚÕÑ ÑÐË ÒÑÎÖÚÇÐÞ
ÒÖÕÇÏ ËÐÕÇÅÓËÓÑÄÂÐËâ ÒÑ ÄÔÇÏ ÆÓÖÅËÏ ÒÇÓÇÏÇÐÐÞÏ,
ÐÂÒÓËÏÇÓ,

n�r� � N

�
C ��r; r2; . . . ; rN�C�r; r2; . . . ; rN� dr2 . . . drN ;

�2:19�

Ë ÚÕÑ ÐÇÍÑÕÑÓÞÇ ×ÖÐÍÙËË ~C, ÃÇÊÐÂÆÇÉÐÑ "ÒÎÑØËÇ" (Ä
ÔÏÞÔÎÇ ÍÓËÕÇÓËâ (2.16)) ÆÎâ ÃÑÎßÛËØ N, ÆÂáÕ ÒÓËÇÏÎÇ-
ÏÞÇ Ë ÆÂÉÇ ÑÚÇÐß ÕÑÚÐÞÇ ÓÇÊÖÎßÕÂÕÞ ÆÎâ àÕËØ ÒÓÑËÐÕÇÅ-
ÓËÓÑÄÂÐÐÞØ ÄÇÎËÚËÐ. ²ÂÊÖÏÇÇÕÔâ, ÐÇ ÄÔâÍÂâ ÒÎÑØÂâ
ÒÓÑÃÐÂâ ×ÖÐÍÙËâ ~C ÆÂÔÕ ØÑÓÑÛËÇ ÓÇÊÖÎßÕÂÕÞ ÆÎâ àÕËØ
ÄÇÎËÚËÐ, Ë ÄÑÒÓÑÔ, ÍÂÍ ÏÑÉÐÑ ÑÕÎËÚËÕß "ÒÎÑØÖá ÒÑÎÇÊ-
ÐÖá" ~C ÑÕ ÒÑÆÂÄÎâáÜÇÅÑ ÃÑÎßÛËÐÔÕÄÂ "ÒÎÑØËØ ÃÇÔ-
ÒÑÎÇÊÐÞØ" ~C, ÕÓÇÃÖÇÕ ÆÂÎßÐÇÌÛËØ ÔÇÓßÇÊÐÞØ ÓÂÊÏÞÛÎÇ-
ÐËÌ. ¿ÕÂ ÒÓÑÃÎÇÏÂ ÔÄâÊÂÐÂ, ÒÑÎÂÅÂá, Ô ÍÑÐÙÇÒÙËÇÌ
"ÃÎËÊÑÓÖÍÑÔÕË", ÍÑÕÑÓÖá â ÐÇÆÂÄÐÑ ÒÓÇÆÎÑÉËÎ [10].

£ ÊÂÍÎáÚÇÐËÇ àÕÑÅÑ ÓÂÊÆÇÎÂ ØÑÚÖ ÑÕÏÇÕËÕß, ÚÕÑ ´¶±,
ÄÞÄÇÆÇÐÐÂâ ËÊ N-ÚÂÔÕËÚÐÑÅÑ ÖÓÂÄÐÇÐËâ ºÓÈÆËÐÅÇÓÂ, Ä
ÍÑÐÇÚÐÑÏ ËÕÑÅÇ ÒÑÎÐÑÔÕßá ÄÞÓÂÉÂÇÕÔâ ÚÇÓÇÊ ÒÎÑÕÐÑÔÕß
n�r� (Ä ×ÑÓÏÖÎËÓÑÄÍÇ ·ÑàÐÃÇÓÅÂ ë¬ÑÐÂ [1]) ËÎË ÚÇÓÇÊ n�r�
Ë ÑÆÐÑÚÂÔÕËÚÐÞÇ ÄÑÎÐÑÄÞÇ ×ÖÐÍÙËË cj�r� (Ä ×ÑÓÏÖÎË-
ÓÑÄÍÇ ¬ÑÐÂ ëºàÏÂ [2]). £ÑÕ ÒÑÚÇÏÖ ÑÐÂ ÑÍÂÊÂÎÂÔß
ÐÂËÃÑÎÇÇ ÒÑÎÇÊÐÑÌ ÆÎâ ÔËÔÕÇÏ, ÔÑÆÇÓÉÂÜËØ ÑÚÇÐß
ÏÐÑÅÑ àÎÇÍÕÓÑÐÑÄ, ÍÑÅÆÂ ÏÇÕÑÆÞ ÄÑÎÐÑÄÞØ ×ÖÐÍÙËÌ
ÔÕÂÎÍËÄÂáÕÔâ Ô "àÍÔÒÑÐÇÐÙËÂÎßÐÑÌ ÔÕÇÐÍÑÌ" Ë ÑÍÂÊÞ-
ÄÂáÕÔâ ÐÇÒÓËÏÇÐËÏÞÏË.

3. ´ÇÑÓËâ ×ÖÐÍÙËÑÐÂÎÂ ÒÎÑÕÐÑÔÕË. ªÔÕÑÍË

°ÔÇÐßá 1963 ÅÑÆÂ Ö ÏÇÐâ ÃÞÎ ÔÄÑÃÑÆÐÞÌ ÔÇÏÇÔÕÓ (ÕÂÍ
ÐÂÊÞÄÂÇÏÞÌ sabbatical semester), ÍÑÕÑÓÞÌ â ÒÓÑÄÑÆËÎ Ä
EÂ cole Normale SupeÂ rieure Ä ÒÓÑÔÕÑÓÐÑÏ ÍÂÃËÐÇÕÇ
¶ËÎËÒÒÂ ¯ÑÊßÇÓÂ (Philippe NozieÂ res). ¹ÇÓÇÊ ÐÇÔÍÑÎßÍÑ
ÐÇÆÇÎß ÒÑÔÎÇ ÏÑÇÅÑ ÒÓËÇÊÆÂ ±ßÇÓ ·ÑàÐÃÇÓÅ, ÕÂÍÉÇ ÅÑÔÕß
ËÊ ³º¡, ÒÓËÔÑÇÆËÐËÎÔâ Í ÏÑÇÌ ÓÂÃÑÕÇ. ¦ÜÇ ÄÑ ÄÓÇÏâ
ÓÂÃÑÕÞ Ä ´ÇØÐÑÎÑÅËÚÇÔÍÑÏ ËÐÔÕËÕÖÕÇ ¬ÂÓÐÇÅË (1950 ë
1959 ÅÅ.) â ÊÂËÐÕÇÓÇÔÑÄÂÎÔâ ÐÇÖÒÑÓâÆÑÚÇÐÐÞÏË ÏÇÕÂÎÎË-
ÚÇÔÍËÏË ÔÒÎÂÄÂÏË, ÑÕÚÂÔÕË ÒÑÕÑÏÖ, ÚÕÑ ÕÂÏ ÃÞÎ ÒÓÇ-
ÍÓÂÔÐÞÌ×ÂÍÖÎßÕÇÕÏÇÕÂÎÎÑÄÇÆÇÐËâ, Â ÑÕÚÂÔÕË ÃÎÂÅÑÆÂÓâ
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ËÐÕÇÓÇÔÐÑÌ àÍÔÒÇÓËÏÇÐÕÂÎßÐÑÌ ÒÓÑÅÓÂÏÏÇ ¿ÏÇÓÔÑÐÂ
±ßá (Emerson Pugh) ÐÂ ×ËÊËÚÇÔÍÑÏ ×ÂÍÖÎßÕÇÕÇ. °Ð
ËÔÔÎÇÆÑÄÂÎ ÔÒÎÂÄÞ ÊÂÏÇÜÇÐËâ ÏÇÆË Ô ÔÑÔÇÆÐËÏË àÎÇÏÇÐ-
ÕÂÏË Ä ÒÇÓËÑÆËÚÇÔÍÑÌ ÕÂÃÎËÙÇ, ÕÂÍËØ ÍÂÍ CuxZn1ÿx.
³ÒÑÔÑÃ ÑÒËÔÂÐËâ ÕÂÍËØ ÔÒÎÂÄÑÄ ÃÞÎ ÄÐÖÕÓÇÐÐÇ ÒÓÑÕËÄÑ-
ÓÇÚËÄÞÏ. ³ÒÎÂÄ CuxZn1ÿx ÓÂÔÔÏÂÕÓËÄÂÎÔâ ÍÂÍ ÐÇÍËÌ
ÖÔÓÇÆÐÇÐÐÞÌ ÒÇÓËÑÆËÚÇÔÍËÌ ÍÓËÔÕÂÎÎ Ô ÐÇÙÇÎÞÏ ÂÕÑÏ-
ÐÞÏ ÐÑÏÇÓÑÏ �Z � xZ1 � �1ÿ x�Z2 (ÊÆÇÔß Z1 � 29,
Z2 � 30). ¿ÕÂ ÏÑÆÇÎß ÒÓÇÍÓÂÔÐÑ ÑÃÝâÔÐâÎÂ ÎËÐÇÌÐÖá
ÊÂÄËÔËÏÑÔÕß àÎÇÍÕÓÑÐÐÑÌ ÕÇÒÎÑÇÏÍÑÔÕË ÑÕ ÍÑÐÙÇÐÕÓÂ-
ÙËË x. ³ ÆÓÖÅÑÌ ÔÕÑÓÑÐÞ, ÐËÊÍÑÕÇÏÒÇÓÂÕÖÓÐÑÇ ÔÑÒÓÑÕË-
ÄÎÇÐËÇ ÒÓËÃÎËÊËÕÇÎßÐÑ ÒÓÑÒÑÓÙËÑÐÂÎßÐÑ x�1ÿ x�, ÚÕÑ
ÑÕÓÂÉÂÇÕ ÔÕÇÒÇÐß ÓÂÊÖÒÑÓâÆÑÚÇÐËâ ÒÑ ÑÃÑËÏ ÍÑÏÒÑÐÇÐ-
ÕÂÏ ÔÒÎÂÄÂ. £ ÕÑ ÄÓÇÏâ, ÍÂÍ ËÊÑÎËÓÑÄÂÐÐÞÇ ÂÕÑÏÞ Cu Ë
Zn, ÓÂÊÖÏÇÇÕÔâ, ÐÇÌÕÓÂÎßÐÞ, Ä ÔÒÎÂÄÇ Cu ëZn ÒÓÑËÔØÑÆËÕ
ÒÇÓÇÐÑÔ ÊÂÓâÆÂ ÏÇÉÆÖ ÖÊÎÂÏË Cu Ë Zn, ÑÃÖÔÎÑÄÎÇÐÐÞÌ
ÕÇÏ, ÚÕÑ ÑÐË ØËÏËÚÇÔÍË ÓÂÊÎËÚÐÞ. ¿ÐÇÓÅËâ àÎÇÍÕÓÑÔÕÂ-
ÕËÚÇÔÍÑÅÑ ÄÊÂËÏÑÆÇÌÔÕÄËâ àÕËØ ÊÂÓâÆÑÄ ÄÐÑÔËÕ ÊÐÂÚËÕÇ-
ÎßÐÞÌ ÄÍÎÂÆ Ä ÒÑÎÐÖá àÐÇÓÅËá. ±ÑàÕÑÏÖ ÒÓË ÓÂÔÔÏÑÕÓÇ-
ÐËË àÐÇÓÅÇÕËÍË ÕÂÍËØ ÔËÔÕÇÏ ÄÐËÏÂÐËÇ ÇÔÕÇÔÕÄÇÐÐÞÏ
ÑÃÓÂÊÑÏ ÒÓËÄÎÇÍÂÎÑÔß Í ÓÂÔÒÓÇÆÇÎÇÐËá àÎÇÍÕÓÑÐÐÑÌ
ÒÎÑÕÐÑÔÕË n�r�.

£ ÕÑ ÄÓÇÏâ ÔÖÜÇÔÕÄÑÄÂÎÂ ÑÚÇÐß ÒÓËÃÎËÉÇÐÐÂâ ÕÇÑÓËâ,
Ä ÍÑÕÑÓÑÌ àÐÇÓÅËâ ÔËÔÕÇÏÞ àÎÇÍÕÓÑÐÑÄ ÓÂÔÔÏÂÕÓËÄÂÎÂÔß
Ä ÕÇÓÏËÐÂØ ÓÂÔÒÓÇÆÇÎÇÐËâ àÎÇÍÕÓÑÐÐÑÌ ÒÎÑÕÐÑÔÕË n�r�ì
ÕÇÑÓËâ ´ÑÏÂÔÂ ë¶ÇÓÏË (´¶), ÒÓÇÆÎÑÉÇÐÐÂâ Ä 1920-Ç
ÅÑÆÞ [4, 5]. °ÐÂ ÃÞÎÂ ÄÇÔßÏÂ ÒÑÎÇÊÐÑÌ ÆÎâ ÑÒËÔÂÐËâ
ÐÇÍÑÕÑÓÞØ ÍÂÚÇÔÕÄÇÐÐÞØ ØÂÓÂÍÕÇÓËÔÕËÍ, ÕÂÍËØ ÍÂÍ ÒÑÎ-
ÐÞÇ àÐÇÓÅËË ÂÕÑÏÑÄ, ÐÑ Ä ÄÑÒÓÑÔÂØ ØËÏËË Ë ÏÂÕÇÓËÂÎÑ-
ÄÇÆÇÐËâ, ÄÍÎáÚÂáÜËØ ÓÂÔÔÏÑÕÓÇÐËÇ ÄÂÎÇÐÕÐÞØ àÎÇÍÕÓÑ-
ÐÑÄ, ÑÐÂ ÃÞÎÂ ÒÓÂÍÕËÚÇÔÍË ÃÇÔÒÑÎÇÊÐÑÌ, ÐÂÒÓËÏÇÓ, ËÊ ÐÇÇ
ÄÑÑÃÜÇ ÐÇ ÔÎÇÆÑÄÂÎÑ ÐÂÎËÚËÇ ØËÏËÚÇÔÍÑÌ ÔÄâÊË. °ÆÐÂÍÑ
Ö ÐÇÇ ÃÞÎÂ ÑÆÐÂ ÑÔÑÃÇÐÐÑÔÕß, ÍÑÕÑÓÂâ ÏÇÐâ ÊÂËÐÕÇÓÇÔÑ-
ÄÂÎÂ. ³ÑÅÎÂÔÐÑ àÕÑÌ ÕÇÑÓËË, ÄÊÂËÏÑÆÇÌÔÕÄÖáÜËÇ àÎÇÍÕ-
ÓÑÐÞ ÆÄËÉÖÕÔâ Ä ÐÇÍÑÕÑÓÑÏ ÄÐÇÛÐÇÏ ÒÑÕÇÐÙËÂÎÇ v�r�, Ë
ÔÖÜÇÔÕÄÖÇÕ ÄÊÂËÏÐÑ-ÑÆÐÑÊÐÂÚÐÑÇ ÐÇâÄÐÑÇ ÔÑÑÕÐÑÛÇÐËÇ
(Ä àÕÑÌ ÕÇÑÓËË ÍÓÂÌÐÇ ÖÒÓÑÜÇÐÐÑÇ) ÏÇÉÆÖ v�r� Ë ÓÂÔÒÓÇ-
ÆÇÎÇÐËÇÏ ÒÎÑÕÐÑÔÕË n�r�:

n�r� � g
�
mÿ veff�r�

�3=2
; g � 1

3p2

�
2m

�h 2

�3=2

; �3:1�

veff�r� � v�r� �
�

n�r 0�
jrÿ r 0j dr

0 ; �3:2�

ÅÆÇ m ì ØËÏËÚÇÔÍËÌ ÒÑÕÇÐÙËÂÎ, ÊÂÄËÔâÜËÌ ÑÕ r; ÔÑÑÕÐÑ-
ÛÇÐËÇ (3.1) ÑÔÐÑÄÂÐÑ ÐÂ ÄÞÓÂÉÇÐËË

n � g�mÿ v�3=2 �3:3�

ÆÎâ ÒÎÑÕÐÑÔÕË ÑÆÐÑÓÑÆÐÑÅÑ ÐÇÄÊÂËÏÑÆÇÌÔÕÄÖáÜÇÅÑ
ÄÞÓÑÉÆÇÐÐÑÅÑ àÎÇÍÕÓÑÐÐÑÅÑ ÅÂÊÂ Ä ÒÑÔÕÑâÐÐÑÏ ÄÐÇÛ-
ÐÇÏ ÒÑÕÇÐÙËÂÎÇ v, Â ÄÕÑÓÑÌ ÚÎÇÐ Ä ×ÑÓÏÖÎÇ (3.2) ÇÔÕß
ÒÓÑÔÕÑ àÎÇÍÕÓÑÔÕÂÕËÚÇÔÍËÌ ÒÑÕÇÐÙËÂÎ (ÄÞÚËÔÎÇÐÐÞÌ Ä
ÍÎÂÔÔËÚÇÔÍÑÏ ÒÓËÃÎËÉÇÐËË Ë ÖÏÐÑÉÇÐÐÞÌ ÐÂÿ1), ÔÑÊÆÂ-
ÄÂÇÏÞÌ ÓÂÔÒÓÇÆÇÎÇÐËÇÏ àÎÇÍÕÓÑÐÐÑÌ ÒÎÑÕÐÑÔÕË n�r 0�.
±ÑÔÍÑÎßÍÖ Ä ×ÑÓÏÖÎÖ (3.1) ÐÇ ÄØÑÆâÕ ÅÓÂÆËÇÐÕÞ veff�r�,
âÔÐÑ, ÚÕÑ ÕÇÑÓËâ ´¶ ÆÑÎÉÐÂ ÎÖÚÛÇ ÄÔÇÅÑ ÓÂÃÑÕÂÕß ÆÎâ
ÔËÔÕÇÏ Ô ÏÇÆÎÇÐÐÑ ÏÇÐâáÜÇÌÔâ ÒÎÑÕÐÑÔÕßá.

£ ÒÑÔÎÇÆÖáÜËÇ ÅÑÆÞ ÃÞÎË ÒÓÇÆÎÑÉÇÐÞ ÓÂÊÎËÚÐÞÇ
ÖÕÑÚÐÇÐËâ (ÅÓÂÆËÇÐÕÐÞÇ, ÑÃÏÇÐÐÞÇ Ë ÍÑÓÓÇÎâÙËÑÐÐÞÇ
ÒÑÒÓÂÄÍË), ÑÆÐÂÍÑ àÕÂ ÕÇÑÓËâ ÐÇ ÔÕÂÎÂ ÐÂÏÐÑÅÑ ÃÑÎÇÇ
ÒÑÎÇÊÐÑÌ ÆÎâ ËÊÖÚÇÐËâ àÎÇÍÕÓÑÐÐÑÌ ÔÕÓÖÍÕÖÓÞ ÄÇÜÇÔÕÄÂ.
¢ÞÎÑ ÒÑÐâÕÐÑ, ÚÕÑ ÕÇÑÓËâ ´¶ âÄÎâÇÕÔâ ÒÓËÃÎËÉÇÐÐÞÏ

ÒÓÇÆÔÕÂÄÎÇÐËÇÏ ÕÑÚÐÑÅÑ ÓÇÛÇÐËâ ÏÐÑÅÑàÎÇÍÕÓÑÐÐÑÅÑ
ÖÓÂÄÐÇÐËâ ºÓÈÆËÐÅÇÓÂ, ÐÑ ÒÑÔÍÑÎßÍÖ ÑÐÂ Ô×ÑÓÏÖÎËÓÑ-
ÄÂÐÂ ÐÂ âÊÞÍÇ àÎÇÍÕÓÑÐÐÑÌ ÒÎÑÕÐÑÔÕË n�r�, Â ÕÇÑÓËâ
ºÓÈÆËÐÅÇÓÂ ì Ä ÕÇÓÏËÐÂØ ÄÑÎÐÑÄÞØ ×ÖÐÍÙËÌ
C�r1; . . . ; rN�, ÑÔÕÂÄÂÎÑÔß ÐÇâÔÐÞÏ, ÏÑÉÐÑ ÎË ÐÂÌÕË
ÔÕÓÑÅÑÇ ÔÑÑÕÐÑÛÇÐËÇ ÏÇÉÆÖ ÐËÏË.

£ ÔÄâÊË Ô àÕËÏ ÒÇÓÇÆÑ ÏÐÑÌ ÄÔÕÂÎÂ ÑÆÐÂ ÑÃÜÂâ
ÒÓÑÃÎÇÏÂ: ÔÖÜÇÔÕÄÖÇÕ ÎË Ä ÒÓËÐÙËÒÇ ÒÑÎÐÑÇ Ë ÕÑÚÐÑÇ
ÑÒËÔÂÐËÇ àÎÇÍÕÓÑÐÐÑÌ ÔÕÓÖÍÕÖÓÞ ÑÔÐÑÄÐÑÅÑ ÔÑÔÕÑâÐËâ
ÔËÔÕÇÏÞ Ä ÕÇÓÏËÐÂØ n�r�? ©ÆÇÔß ÑÔÐÑÄÐÑÌ ÄÑÒÓÑÔ Ä ÕÑÏ,
ÏÑÉÇÕ ÎË ÒÎÑÕÐÑÔÕß n�r� ÒÑÎÐÑÔÕßá ÑØÂÓÂÍÕÇÓËÊÑÄÂÕß
ÔËÔÕÇÏÖ. £ ÕÇÑÓËË ´¶ ÑÕÄÇÕ ÒÑÎÑÉËÕÇÎÇÐ: ÒÑÆÔÕÂÐÑÄÍÂ
n�r� Ä (3.1) ÆÂÇÕ veff�r� ÿ m, Â ËÊ (3.2) ÏÑÉÐÑ ÒÑÎÖÚËÕß
v�r� ÿ m. ¬ÓÑÏÇ ÕÑÅÑ, ÒÓÑËÐÕÇÅÓËÓÑÄÂÐÐÂâ ÒÎÑÕÐÑÔÕß
n�r� ÆÂÇÕ ÒÑÎÐÑÇ ÚËÔÎÑ àÎÇÍÕÓÑÐÑÄ. ´ÂÍËÏ ÑÃÓÂÊÑÏ,
×ËÊËÚÇÔÍÂâ ÔËÔÕÇÏÂ ÒÑÎÐÑÔÕßá ØÂÓÂÍÕÇÓËÊÖÇÕÔâ ÒÎÑÕ-
ÐÑÔÕßá n�r�. ÇÅÍÑ ÒÓÑÄÇÓËÕß, ÚÕÑ àÕÑ ÔÒÓÂÄÇÆÎËÄÑ ÆÎâ
ÎáÃÑÌ ÑÆÐÑÚÂÔÕËÚÐÑÌ ÔËÔÕÇÏÞ, Â ÕÂÍÉÇ ÆÎâ ÔÎÂÃÑ
ÄÑÊÏÖÜÇÐÐÑÅÑ ÄÊÂËÏÑÆÇÌÔÕÄÖáÜÇÅÑ ÑÆÐÑÓÑÆÐÑÅÑ àÎÇÍÕ-
ÓÑÐÐÑÅÑ ÅÂÊÂ:

v�r� � v0 � lv1�r� �l5 1� ; �3:4�
n�r� � n0 � ln1�r� � . . . ; �3:5�

ÆÎâ ÍÑÕÑÓÑÅÑ ÏÑÉÐÑ âÄÐÑ ÄÞÓÂÊËÕß v1�r� ÚÇÓÇÊ n1�r�,
ËÔÒÑÎßÊÖâ ÄÑÔÒÓËËÏÚËÄÑÔÕß ÑÆÐÑÓÑÆÐÑÅÑ àÎÇÍÕÓÑÐÐÑÅÑ
ÅÂÊÂ, ÊÂÄËÔâÜÖá ÑÕ ÄÑÎÐÑÄÑÅÑ ÚËÔÎÂ. ¿ÕÑ ÑÃÔÕÑâÕÇÎß-
ÔÕÄÑ ÐÂÄÇÎÑ ÏÇÐâ ÐÂ ÏÞÔÎß, ÚÕÑ ÆÎâ ÎáÃÑÌ àÎÇÍÕÓÑÐÐÑÌ
ÔËÔÕÇÏÞ (ÔÑ ÄÊÂËÏÑÆÇÌÔÕÄËÇÏ ËÎË ÃÇÊ ÐÇÅÑ) ÒÎÑÕÐÑÔÕß
n�r� ÑÔÐÑÄÐÑÅÑ ÔÑÔÕÑâÐËâ ÑÆÐÑÊÐÂÚÐÑ ÑÒÓÇÆÇÎâÇÕ àÕÖ
ÔËÔÕÇÏÖ. ¥ÂÐÐÂâ ÅËÒÑÕÇÊÂ ÔÕÂÎÂ ÑÕÒÓÂÄÐÑÌ ÕÑÚÍÑÌ
ÔÑÄÓÇÏÇÐÐÑÌ ´¶±.

4. ´ÇÑÓËâ ×ÖÐÍÙËÑÐÂÎÂ ÒÎÑÕÐÑÔÕË
Ä ×ÑÓÏÖÎËÓÑÄÍÇ ·ÑàÐÃÇÓÅÂ ë¬ÑÐÂ

4.1. ±ÎÑÕÐÑÔÕß n(r) ÍÂÍ ÑÔÐÑÄÐÂâ ÒÇÓÇÏÇÐÐÂâ
°ÔÐÑÄÐÂâ ÎÇÏÏÂ ·¬. ±ÎÑÕÐÑÔÕß n�r� ÑÔÐÑÄÐÑÅÑ ÔÑÔÕÑâ-
ÐËâ ÔÄâÊÂÐÐÑÌ ÔËÔÕÇÏÞ ÄÊÂËÏÑÆÇÌÔÕÄÖáÜËØ àÎÇÍÕÓÑÐÑÄ
Ä ÐÇÍÑÕÑÓÑÏ ÄÐÇÛÐÇÏ ÒÑÕÇÐÙËÂÎÇ v�r� ÑÆÐÑÊÐÂÚÐÑ ÑÒÓÇ-
ÆÇÎâÇÕ àÕÑÕ ÒÑÕÇÐÙËÂÎ [1].

©ÂÏÇÚÂÐËâ:
1. ´ÇÓÏËÐ "ÑÆÐÑÊÐÂÚÐÑ" ÊÆÇÔß ÑÊÐÂÚÂÇÕ "Ô ÕÑÚÐÑÔÕßá

ÆÑ ÐÇ ÒÓÇÆÔÕÂÄÎâáÜÇÌ ËÐÕÇÓÇÔÂ ÂÆÆËÕËÄÐÑÌ ÒÑÔÕÑâÐ-
ÐÑÌ".

2. £ ÔÎÖÚÂÇ ÄÞÓÑÉÆÇÐÐÑÅÑ ÑÔÐÑÄÐÑÅÑ ÔÑÔÕÑâÐËâ
ÎÇÏÏÂ ÑÕÐÑÔËÕÔâ Í ÒÎÑÕÐÑÔÕË n�r� ÎáÃÑÅÑ ÑÔÐÑÄÐÑÅÑ
ÔÑÔÕÑâÐËâ.

3. ÇÏÏÂ âÄÎâÇÕÔâ ÏÂÕÇÏÂÕËÚÇÔÍË ÔÕÓÑÅÑÌ.
¥ÑÍÂÊÂÕÇÎßÔÕÄÑ ÑÚÇÐß ÒÓÑÔÕÑÇ. ±ÓËÄÇÆÇÏ ÇÅÑ ÆÎâ

ÐÇÄÞÓÑÉÆÇÐÐÑÅÑ ÑÔÐÑÄÐÑÅÑ ÔÑÔÕÑâÐËâ.
±ÖÔÕß n�r� ì ÒÎÑÕÐÑÔÕß ÐÇÄÞÓÑÉÆÇÐÐÑÅÑ ÑÔÐÑÄÐÑÅÑ

ÔÑÔÕÑâÐËâ ÔËÔÕÇÏÞ N àÎÇÍÕÓÑÐÑÄ Ä ÒÑÕÇÐÙËÂÎÇ v1�r�,
ÑÕÄÇÚÂáÜÂâ ÑÔÐÑÄÐÑÏÖ ÔÑÔÕÑâÐËá C1 Ë àÐÇÓÅËË E1.
´ÑÅÆÂ

E1 � �C1;H1C1� �
�
v1�r�n�r� dr�

ÿ
C1; �T�U �C1

�
; �4:1�

ÅÆÇ H1 ì ÒÑÎÐÞÌ ÅÂÏËÎßÕÑÐËÂÐ, ÔÑÑÕÄÇÕÔÕÄÖáÜËÌ v1, Â
T Ë U ì ÑÒÇÓÂÕÑÓÞ ÍËÐÇÕËÚÇÔÍÑÌ àÐÇÓÅËË Ë àÐÇÓÅËË
ÄÊÂËÏÑÆÇÌÔÕÄËâ. ´ÇÒÇÓß ÆÑÒÖÔÕËÏ, ÚÕÑ ÔÖÜÇÔÕÄÖÇÕ ÄÕÑ-
ÓÑÌ ÒÑÕÇÐÙËÂÎ v2�r�, ÍÑÕÑÓÞÌ ÐÇ ÓÂÄÇÐ v1�r� � const, Ë ÇÏÖ

´. 172, å 3] ¿¦¬´²°¯¯¡Á ³´²µ¬´µ²¡ £¦»¦³´£¡ì £°¯°£½¦ ¶µ¯¬¸ªª ª ¶µ¯¬¸ª°¯¡½ ±°´¯°³´ª 341



ÑÕÄÇÚÂÇÕ ÑÔÐÑÄÐÑÇ ÔÑÔÕÑâÐËÇ C2 6� exp �iY�C1, ÒÓËÄÑÆâ-
ÜÇÇ Í ÕÑÌ ÉÇ ÔÂÏÑÌ ÒÎÑÕÐÑÔÕË n�r�. ´ÑÅÆÂ

E2 �
�
v2�r�n�r� dr�

ÿ
C2; �T�U �C2

�
: �4:2�

±ÑÔÍÑÎßÍÖ ÔÑÔÕÑâÐËÇ C1 ÒÓÇÆÒÑÎÂÅÂÇÕÔâ ÐÇÄÞÓÑÉÆÇÐ-
ÐÞÏ, ÒÓËÐÙËÒ ÏËÐËÏÖÏÂ ²àÎÇâ ë ²ËÕÙÂ ÆÎâ C1 ÒÓËÄÑÆËÕ
Í ÐÇÓÂÄÇÐÔÕÄÖ

E1 < �C2;H1C2� �
�
v1�r�n�r� dr�

ÿ
C2; �T�U �C2

� �
� E2 �

��
v1�r� ÿ v2�r�

�
n�r� dr : �4:3�

¡ÐÂÎÑÅËÚÐÑ

E2 4 �C1;HC1� � E1 �
��
v2�r� ÿ v1�r1�

�
n�r� dr ; �4:4�

ÅÆÇ ËÔÒÑÎßÊÑÄÂÐ ÊÐÂÍ 4 , ÒÑÔÍÑÎßÍÖ ÐÇÄÞÓÑÉÆÇÐÐÑÔÕß
C2 ÐÇ ÒÓÇÆÒÑÎÂÅÂÇÕÔâ. ³ÎÑÉÇÐËÇ ÐÇÓÂÄÇÐÔÕÄ (4.3) Ë (4.4)
ÒÓËÄÑÆËÕ Í ÒÓÑÕËÄÑÓÇÚËá:

E1 � E2 < E1 � E2 : �4:5�
³ÎÇÆÑÄÂÕÇÎßÐÑ, ÔÑÅÎÂÔÐÑ ÆÑÍÂÊÂÕÇÎßÔÕÄÖ ÑÕ ÒÓÑÕËÄÐÑÅÑ
(reductio ad absurdum), ÒÓÇÆÒÑÎÑÉÇÐËÇ Ñ ÔÖÜÇÔÕÄÑÄÂÐËË
ÄÕÑÓÑÅÑ ÒÑÕÇÐÙËÂÎÂ v2�r�, ÍÑÕÑÓÞÌ ÐÇ ÓÂÄÇÐ v1�r� � const,
ÐÑ ÆÂÇÕ ÕÖ ÉÇ ÔÂÏÖá ÒÎÑÕÐÑÔÕß n�r�, ÐÇ ÏÑÉÇÕ ÃÞÕß
ÄÇÓÐÞÏ. ´ÂÍËÏ ÑÃÓÂÊÑÏ, ÆÎâ ÐÇÄÞÓÑÉÆÇÐÐÑÅÑ ÑÔÐÑÄ-
ÐÑÅÑ ÔÑÔÕÑâÐËâ ÎÇÏÏÂ ÆÑÍÂÊÂÐÂ.

±ÑÔÍÑÎßÍÖ ÒÎÑÕÐÑÔÕß n�r� ÑÒÓÇÆÇÎâÇÕ ÍÂÍ ÚËÔÎÑ
ÚÂÔÕËÙ N, ÕÂÍ Ë ÒÑÕÇÐÙËÂÎ v�r� (Ô ÕÑÚÐÑÔÕßá ÆÑ ÐÇÔÖÜÇ-
ÔÕÄÇÐÐÑÌ ÂÆÆËÕËÄÐÑÌ ÒÑÔÕÑâÐÐÑÌ), ÑÐÂ ÆÂÇÕ ÒÑÎÐÞÌ
ÅÂÏËÎßÕÑÐËÂÐ H Ë ÑÒÇÓÂÕÑÓ ÚËÔÎÂ ÚÂÔÕËÙ N ÆÎâ àÎÇÍÕ-
ÓÑÐÐÑÌ ÔËÔÕÇÏÞ. ³ÎÇÆÑÄÂÕÇÎßÐÑ, n�r� ÐÇâÄÐÑ ÑÒÓÇÆÇÎâÇÕ
ÄÔÇ ÔÄÑÌÔÕÄÂ, ÒÑÎÖÚÂÇÏÞÇ ËÊ H ÒÖÕÇÏ ÓÇÛÇÐËâ ÊÂÄËÔâÜÇ-
ÅÑ ËÎË ÐÇ ÊÂÄËÔâÜÇÅÑ ÑÕ ÄÓÇÏÇÐË ÖÓÂÄÐÇÐËâ ºÓÈÆËÐÅÇÓÂ
(ÆÂÉÇ ÒÓË ÐÂÎËÚËË ÆÑÒÑÎÐËÕÇÎßÐÞØ ÄÑÊÏÖÜÇÐËÌ ÕËÒÂ
àÎÇÍÕÓÑÏÂÅÐËÕÐÞØ ÒÑÎÇÌ), ÐÂÒÓËÏÇÓ, ÏÐÑÅÑÚÂÔÕËÚÐÞÇ
ÔÑÃÔÕÄÇÐÐÞÇ ÔÑÔÕÑâÐËâ C �0��r1; . . . ; rN�, C �1��r1; . . . ; rN�,
ÆÄÖØÚÂÔÕËÚÐÖá ×ÖÐÍÙËá ¤ÓËÐÂ G�r1; t1; r2; t2�, ÚÂÔÕÑÕÐÑ-
ÊÂÄËÔâÜÖá àÎÇÍÕÓËÚÇÔÍÖá ÒÑÎâÓËÊÖÇÏÑÔÕß a�o� Ë Õ.Æ.
¯ÂÒÑÏÐá ÇÜÇ ÓÂÊ, ÚÕÑ ÄÔâ àÕÂ ËÐ×ÑÓÏÂÙËâ ÐÇâÄÐÑ
ÔÑÆÇÓÉËÕÔâ Ä n�r� ì àÎÇÍÕÓÑÐÐÑÌ ÒÎÑÕÐÑÔÕË ÑÔÐÑÄÐÑÅÑ
ÔÑÔÕÑâÐËâ.

©ÂÏÇÚÂÐËâ:
1. ´ÓÇÃÑÄÂÐËÇ ÐÇÄÞÓÑÉÆÇÐÐÑÔÕË ÎÇÅÍÑ ÔÐËÏÂÇÕÔâ [12].
2. ÇÏÏÂ, ÇÔÕÇÔÕÄÇÐÐÑ, ÑÔÕÂÇÕÔâ ÔÒÓÂÄÇÆÎËÄÑÌ Ä ÑÔÑ-

ÃÑÏ ÔÎÖÚÂÇ ÐÇÄÊÂËÏÑÆÇÌÔÕÄÖáÜËØ àÎÇÍÕÓÑÐÑÄ.
3. ¯ÂÍÑÐÇÙ, ÏÞ ÒÓËØÑÆËÏ Í ÔÎÇÆÖáÜÇÏÖ ÄÑÒÓÑÔÖ:

ÏÑÉÇÕ ÎË ÎáÃÂâ ÒÑÎÑÉËÕÇÎßÐÂâ ×ÖÐÍÙËâ n�r� Ô ÓÇÅÖÎâÓ-
ÐÞÏ ÒÑÄÇÆÇÐËÇÏ, ËÐÕÇÅÓÂÎ ÑÕ ÍÑÕÑÓÑÌ ÓÂÄÇÐ ÙÇÎÑÏÖ
ÒÑÎÑÉËÕÇÎßÐÑÏÖ ÚËÔÎÖ N, ÒÓÇÆÔÕÂÄÎâÕß ÔÑÃÑÌ ÒÎÑÕ-
ÐÑÔÕß ÑÔÐÑÄÐÑÅÑ ÔÑÔÕÑâÐËâ, ÔÑÑÕÄÇÕÔÕÄÖáÜÖá ÍÂÍÑÏÖ-
ÐËÃÖÆß ÒÑÕÇÐÙËÂÎÖ v�r�? ´ÂÍÂâ ÒÎÑÕÐÑÔÕß ÐÂÊÞÄÂÇÕÔâ
v-ÒÓÇÆÔÕÂÄËÏÑÌ (v-representable, VR). ³ ÑÆÐÑÌ ÔÕÑÓÑÐÞ
(ÒÑÎÑÉËÕÇÎßÐÑÌ), ÓÂÊÎÂÅÂâ ÒÑ ÔÕÇÒÇÐâÏ l, ÎÇÅÍÑ ÖÃÇ-
ÆËÕßÔâ, ÚÕÑ ÎáÃÂâ ÒÑÚÕË ÑÆÐÑÓÑÆÐÂâ ÓÇÂÎßÐÂâ ÒÎÑÕ-
ÐÑÔÕß ÄËÆÂ n�r� � n0 � l

P
n�q� exp �iqr� âÄÎâÇÕÔâ v-ÒÓÇÆ-

ÔÕÂÄËÏÑÌ ËÎË ÚÕÑ ÆÎâ ÑÕÆÇÎßÐÑÌ ÚÂÔÕËÙÞ ÎáÃÂâ ÐÑÓÏË-
ÓÑÄÂÐÐÂâ ÒÎÑÕÐÑÔÕß n�r� � jc�r�j2 ÕÂÍÉÇ v-ÒÓÇÆÔÕÂÄËÏÂ.
³ ÆÓÖÅÑÌ ÔÕÑÓÑÐÞ, ÇÄË [13] Ë ËÃ [14] ÒÑÍÂÊÂÎË ÐÂ
ÒÓËÏÇÓÇ ÐÇÍÑÕÑÓÑÌ ÅËÒÑÕÇÕËÚÇÔÍÑÌ ÔËÔÕÇÏÞ Ô ÄÞÓÑÉÆÇÐ-
ÐÞÏ ÑÔÐÑÄÐÞÏ ÔÑÔÕÑâÐËÇÏ, ÚÕÑ ÏÑÅÖÕ ÔÖÜÇÔÕÄÑÄÂÕß
ÒÎÑÕÐÑÔÕË Ô ÓÇÅÖÎâÓÐÞÏ ÒÑÄÇÆÇÐËÇÏ, ÍÑÕÑÓÞÇ ÐÇ

âÄÎâáÕÔâ v-ÒÓÇÆÔÕÂÄËÏÞÏË. ªÊÖÚÇÐËÇ ÕÑÒÑÎÑÅËË ÑÃÎÂÔ-
ÕÇÌ v-ÒÓÇÆÔÕÂÄËÏÑÔÕË Ä ÂÃÔÕÓÂÍÕÐÑÏ ÒÓÑÔÕÓÂÐÔÕÄÇ ÄÔÇØ
n�r� Ä ÐÂÔÕÑâÜÇÇ ÄÓÇÏâ ÒÓÑÆÑÎÉÂÇÕÔâ. ¯Ñ ÒÑÍÂ ÐÂÏ
ÒÓÇÆÔÕÂÄÎâÇÕÔâ, ÚÕÑ ÐÇÓÇÛÇÐÐÑÔÕß àÕÑÌ ÒÓÑÃÎÇÏÞ ÐÇ
âÄÎâÇÕÔâ ÒÓÇÒâÕÔÕÄËÇÏ ÆÎâ ÒÓÂÍÕËÚÇÔÍËØ ÒÓËÏÇÐÇÐËÌ
´¶±.

4.2. £ÂÓËÂÙËÑÐÐÞÌ ÒÓËÐÙËÒ ·ÑàÐÃÇÓÅÂ ë¬ÑÐÂ
³ÂÏÂâ ÄÂÉÐÂâ ØÂÓÂÍÕÇÓËÔÕËÍÂ àÎÇÍÕÓÑÐÐÑÅÑ ÑÔÐÑÄÐÑÅÑ
ÔÑÔÕÑâÐËâ ì àÕÑ ÇÅÑ àÐÇÓÅËâ E. ³ ÒÑÏÑÜßá ÏÇÕÑÆÑÄ
ÄÑÎÐÑÄÞØ ×ÖÐÍÙËÌ E ÏÑÉÐÑ ÐÂÌÕË ËÎË ÐÇÒÑÔÓÇÆÔÕÄÇÐÐÑ
ÒÖÕÇÏ ÒÓËÃÎËÉÇÐÐÑÅÑ ÓÇÛÇÐËâ ÖÓÂÄÐÇÐËâ ºÓÈÆËÐÅÇÓÂ
HC � EC, ËÎË ËÊ ÒÓËÐÙËÒÂ ÏËÐËÏÖÏÂ ²àÎÇâ ë ²ËÕÙÂ:

E � min
~C
� ~C;H ~C� ; �4:6�

ÅÆÇ ~C ì ÐÑÓÏËÓÑÄÂÐÐÂâ ÒÓÑÃÐÂâ ×ÖÐÍÙËâ ÆÎâ ÆÂÐÐÑÅÑ
ÚËÔÎÂ àÎÇÍÕÓÑÐÑÄ N.

¶ÑÓÏÖÎËÓÑÄÍÂ ÒÓËÐÙËÒÂÏËÐËÏÖÏÂ ÐÇ ÚÇÓÇÊ ÒÓÑÃÐÞÇ
×ÖÐÍÙËË ~C, Â ÚÇÓÇÊ ÒÓÑÃÐÞÇ ÒÎÑÕÐÑÔÕË ~n�r� ÄÒÇÓÄÞÇ ÃÞÎÂ
ÆÂÐÂ Ä [1]. ©ÆÇÔß ÏÞ ËÊÎÑÉËÏ ÃÑÎÇÇ ÎÂÍÑÐËÚÐÞÌ ÄÞÄÑÆ
ÇÄË [13] Ë ËÃÂ [14], ÐÂÊÞÄÂÇÏÞÌ ÏÇÕÑÆÑÏ ÖÔÎÑÄÐÑÅÑ
ÒÑËÔÍÂ.

£ÔâÍÂâ ÒÓÑÃÐÂâ ×ÖÐÍÙËâ ~C ÔÑÑÕÄÇÕÔÕÄÖÇÕ ÒÓÑÃÐÑÌ
ÒÎÑÕÐÑÔÕË ~n�r�, ÒÑÎÖÚÇÐÐÑÌ ÒÖÕÇÏ ËÐÕÇÅÓËÓÑÄÂÐËâ ~C � ~C
ÒÑ ÄÔÇÏ ÒÇÓÇÏÇÐÐÞÏ, ÍÓÑÏÇ ÒÇÓÄÑÌ, Ë ÖÏÐÑÉÇÐËâ ÓÇ-
ÊÖÎßÕÂÕÂ ÐÂ N. ®ËÐËÏËÊÂÙËá (4.6) ÏÑÉÐÑ ÄÞÒÑÎÐËÕß Ä
ÆÄÂ àÕÂÒÂ. ³ÐÂÚÂÎÂ ÊÂÆÂÆËÏ ÒÓÑÃÐÖá ÒÎÑÕÐÑÔÕß ~n�r� Ë
ÑÃÑÊÐÂÚËÏ ÚÇÓÇÊ ~Ca

~n ÍÎÂÔÔ ÒÓÑÃÐÞØ ×ÖÐÍÙËÌ ÆÎâ ÆÂÐÐÑÌ
ÒÎÑÕÐÑÔÕË ~n. ±ÓË ×ËÍÔËÓÑÄÂÐÐÑÌ ~n�r� ÑÒÓÇÆÇÎËÏ ÖÔÎÑÄ-
ÐÞÌ ÏËÐËÏÖÏ àÐÇÓÅËË ÍÂÍ

Ev
�
~n�r�� � min

a
� ~Ca

~n ;H
~Ca

~n � �
�
v�r�~n�r� dr� F

�
~n�r�� ; �4:7�

ÅÆÇ

F
�
~n�r�� � min

a

ÿ
~Ca

~n�r�; �T�U �Ca
~n�r�
�
: �4:8�

¶ÖÐÍÙËÑÐÂÎ F
�
~n�r�� ÐÇ ÕÓÇÃÖÇÕ ÕÑÚÐÑÅÑ ÊÐÂÐËâ ÒÑÕÇÐ-

ÙËÂÎÂ v�r�. °Ð ÒÓÇÆÔÕÂÄÎâÇÕ ÔÑÃÑÌ ÖÐËÄÇÓÔÂÎßÐÞÌ ×ÖÐÍ-
ÙËÑÐÂÎ ÒÎÑÕÐÑÔÕË ~n�r� (ÐÇÄÂÉÐÑ, v-ÒÓÇÆÔÕÂÄËÏÑÌ ËÎË
ÐÇÕ). ¯Â ÄÕÑÓÑÏ àÕÂÒÇ ÏËÐËÏËÊËÓÖÇÏ (4.7) ÒÑ ÄÔÇÏ ~n:

E � min
~n�r�

Ev
�
~n�r�� � min

~n�r�

��
v�r�~n�r� dr� F

�
~n�r��� : �4:9�

£ ÔÎÖÚÂÇ ÐÇÄÞÓÑÉÆÇÐÐÑÅÑ ÑÔÐÑÄÐÑÅÑ ÔÑÔÕÑâÐËâÏËÐËÏÖÏ
ÆÑÔÕËÅÂÇÕÔâ ÕÑÅÆÂ, ÍÑÅÆÂ ~n�r� ÇÔÕß ÒÎÑÕÐÑÔÕß ÑÔÐÑÄÐÑÅÑ
ÔÑÔÕÑâÐËâ, Â ÆÎâ ÄÞÓÑÉÆÇÐÐÑÅÑ ÑÔÐÑÄÐÑÅÑ ÔÑÔÕÑâÐËâ ì
ÍÑÅÆÂ ~n�r� ÇÔÕß ÑÆÐÂ ËÊ ÒÎÑÕÐÑÔÕÇÌ ÑÔÐÑÄÐÑÅÑ ÔÑÔÕÑâÐËâ
(ÎáÃÂâ). ±ÓËÐÙËÒ ÏËÐËÏÖÏÂ ·¬ (4.9) ÏÑÉÐÑ ÓÂÔÔÏÂÕÓË-
ÄÂÕß ÍÂÍ ×ÑÓÏÂÎßÐÑÇ ÒÓËÄÇÆÇÐËÇ ÕÇÑÓËË ´¶ Í ÕÑÚÐÑÏÖ
ÄËÆÖ.

ªÕÂÍ, ÕÓÖÆÐÑÒÓÇÑÆÑÎËÏÂâ ÒÓÑÃÎÇÏÂ ÒÑËÔÍÂ ÏËÐË-
ÏÖÏÂ � ~C;H ~C� ÒÑ 3N-ÏÇÓÐÞÏ ÒÓÑÃÐÞÏ ×ÖÐÍÙËâÏ ~C
ÒÓÇÑÃÓÂÊÑÄÂÐÂ Ä ÍÂÉÖÜÖáÔâ ÕÓËÄËÂÎßÐÑÌ ÒÑ ÔÄÑÇÏÖ
ÄËÆÖ ÊÂÆÂÚÖ ÐÂØÑÉÆÇÐËâ ÏËÐËÏÖÏÂ Ev

�
~n�r�� ÒÑ 3-ÏÇÓ-

ÐÞÏ ÒÓÑÃÐÞÏ ×ÖÐÍÙËâÏ ~n�r�.
£ ÆÇÌÔÕÄËÕÇÎßÐÑÔÕË ÑÒÓÇÆÇÎÇÐËÇ (4.8) ÆÎâ F

�
~n�r��

ÒÓËÄÑÆËÕ ÐÂÔ ÍÂÍ ÓÂÊ ÑÃÓÂÕÐÑ ì Í ÏËÐËÏËÊÂÙËË ÒÑ
3N-ÏÇÓÐÞÏ ÒÓÑÃÐÞÏ ÄÑÎÐÑÄÞÏ ×ÖÐÍÙËâÏ. ´ÇÏ ÐÇ ÏÇÐÇÇ
ÆÑÔÕËÅÐÖÕ ÊÐÂÚËÕÇÎßÐÞÌ ×ÑÓÏÂÎßÐÞÌ ÒÓÑÅÓÇÔÔ: ÒÑÎÖ-
ÚÇÐÞ ÔÕÓÑÅËÇ ×ÑÓÏÖÎËÓÑÄÍË (ÒÓËÚÇÏ ÙÇÎËÍÑÏ ÐÂ âÊÞÍÇ

342 £. ¬°¯ [µ¶¯ 2002



ÓÂÔÒÓÇÆÇÎÇÐËâ ÒÎÑÕÐÑÔÕË ~n�r�� ÆÎâ ÊÂÆÂÚË Ñ ÐÂØÑÉÆÇÐËË
ÒÎÑÕÐÑÔÕÇÌ Ë àÐÇÓÅËÌ ÑÔÐÑÄÐÑÅÑ ÔÑÔÕÑâÐËâ, Â ÕÂÍÉÇ ÆÎâ
ØÑÓÑÛÑ ÑÒÓÇÆÇÎÇÐÐÑÅÑ, ØÑÕâ Ë ÐÇËÊÄÇÔÕÐÑÅÑ Ä âÄÐÑÏ
ÄËÆÇ, ×ÖÐÍÙËÑÐÂÎÂ ÒÎÑÕÐÑÔÕË F

�
~n�r��, ÍÑÕÑÓÞÌ ÒÓÇÆÔÕÂ-

ÄÎâÇÕ ÔÑÃÑÌ ÔÖÏÏÖ ÍËÐÇÕËÚÇÔÍÑÌ àÐÇÓÅËË Ë àÐÇÓÅËË
ÄÊÂËÏÑÆÇÌÔÕÄËâ �T�U � Ë ÔÄâÊÂÐ Ô ÒÎÑÕÐÑÔÕßá ~n (ÔÏ.
×ÑÓÏÖÎÖ (4.8)).

´ÇÒÇÓß ÐÇÕÓÖÆÐÑ ÄÞÄÇÔÕË ÊÂÐÑÄÑ ÕÇÑÓËá ´¶, ËÔÒÑÎß-
ÊÖâ ÔÎÇÆÖáÜËÇ ÒÓËÃÎËÉÇÐËâ:

T �
�
n�r� 3

10
k 2
F

ÿ
n�r�� dr ; �4:10�

U � 1

2

�
n�r�n�r 0�
jrÿ r 0j dr dr 0 ; �4:11�

ÅÆÇ kF�n�ì ×ÇÓÏËÇÄÔÍËÌ ÄÑÎÐÑÄÑÌ ÄÇÍÕÑÓ ÑÆÐÑÓÑÆÐÑÅÑ
àÎÇÍÕÓÑÐÐÑÅÑ ÅÂÊÂ Ô ÒÎÑÕÐÑÔÕßá n, Â �3=10�k 2

F�n� ì
ÔÓÇÆÐââ ÍËÐÇÕËÚÇÔÍÂâ àÐÇÓÅËâ ÐÂ ÑÆËÐ àÎÇÍÕÓÑÐ Ä ÕÂÍÑÏ
ÅÂÊÇ. £ÞÓÂÉÇÐËÇ ÆÎâ U ÊÂÒËÔÂÐÑ Ä ÍÎÂÔÔËÚÇÔÍÑÏ ÒÓËÃÎË-
ÉÇÐËË. ²ÂÊÎËÚÐÞÇ ÒÑÒÓÂÄÍË, ÄÞÄÇÆÇÐÐÞÇ ÓÂÐÇÇ Ä ÕÇÑÓËË
´¶ ÆÎâ ÑÃÏÇÐÂ, ÍÑÓÓÇÎâÙËË Ë ÅÓÂÆËÇÐÕÑÄ ÒÎÑÕÐÑÔÕË,
ÕÂÍÉÇ ÎÇÅÍÑ ÒÑÎÖÚËÕß ÊÂÐÑÄÑ.

°ÔÕÂÄÛÂâÔâ ÒÑÅÓÇÛÐÑÔÕß ÑÃÖÔÎÑÄÎÇÐÂ, ÅÎÂÄÐÞÏ
ÑÃÓÂÊÑÏ, ÔÖÜÇÔÕÄÇÐÐÑ ÐÇÂÆÇÍÄÂÕÐÞÏ ÒÓÇÆÔÕÂÄÎÇÐËÇÏ
ÍËÐÇÕËÚÇÔÍÑÌ àÐÇÓÅËË T Ä ×ÑÓÏÖÎÇ (4.10) (ËÎË Ä ÇÇ
ÄÂÓËÂÐÕÇ Ô ÅÓÂÆËÇÐÕÐÞÏË ÒÑÒÓÂÄÍÂÏË). ¿ÕÑÕ ÐÇÆÑÔÕÂ-
ÕÑÍ ÏÑÉÐÑ Ä ÊÐÂÚËÕÇÎßÐÑÌ ÔÕÇÒÇÐË ËÔÒÓÂÄËÕß Ô ÒÑÏÑÜßá
ÕÂÍ ÐÂÊÞÄÂÇÏÞØ ÔÂÏÑÔÑÅÎÂÔÑÄÂÐÐÞØ ÖÓÂÄÐÇÐËÌ ¬ÑÐÂ ë
ºàÏÂ, ÍÑÕÑÓÞÇ ÑÃÔÖÉÆÂáÕÔâ Ä ÓÂÊÆÇÎÇ 4.3.

¥ÓÖÅÑÌ ËÐÕÇÓÇÔÐÞÌ ÍÎÂÔÔ ÔËÔÕÇÏ, ÆÎâ ÍÑÕÑÓÞØ
n�r� � n0 � n1�r�, ÅÆÇ n1�r�5 n0, ÕÂÍÉÇ ÏÑÉÐÑ ÓÂÔÔÏÂÕÓË-
ÄÂÕß, ËÔÒÑÎßÊÖâ ÊÂÄËÔâÜÖá ÑÕ n0 ×ÖÐÍÙËá ÑÕÍÎËÍÂ
ÒÎÑÕÐÑÔÕß ì ÒÎÑÕÐÑÔÕß K

ÿjrÿ r 0j�.
4.3. ³ÂÏÑÔÑÅÎÂÔÑÄÂÐÐÞÇ ÖÓÂÄÐÇÐËâ ¬ÑÐÂ ëºàÏÂ
£ÔÍÑÓÇ ÒÑÔÎÇ ÕÑÅÑ, ÍÂÍ ÃÞÎÂ ÑÒÖÃÎËÍÑÄÂÐÂ ÕÇÑÓËâ ´¶,
·ÂÓÕÓË [8] ÒÓÇÆÎÑÉËÎ ÔËÔÕÇÏÖ ÔÂÏÑÔÑÅÎÂÔÑÄÂÐÐÞØ ÑÆÐÑ-
ÚÂÔÕËÚÐÞØ ÖÓÂÄÐÇÐËÌ ÆÎâ ÒÓËÃÎËÉÇÐÐÑÅÑ ÑÒËÔÂÐËâ
àÎÇÍÕÓÑÐÐÑÌ ÔÕÓÖÍÕÖÓÞ ÂÕÑÏÑÄ. ¿ÕÂ ÍÑÐÙÇÒÙËâ ×ËÊËÚÇ-
ÔÍË ÑÚÇÐß ÒÓÑÔÕÂ. ³ÚËÕÂÇÕÔâ, ÚÕÑ ÍÂÉÆÞÌ àÎÇÍÕÓÑÐ
ÆÄËÉÇÕÔâ Ä ÐÇÍÑÕÑÓÑÏ à××ÇÍÕËÄÐÑÏ ÑÆÐÑÚÂÔÕËÚÐÑÏ
ÒÑÕÇÐÙËÂÎÇ

vH�r� � ÿZ

r
�
�

n�r 0�
jrÿ r 0j dr

0 ; �4:12�

ÅÆÇ ÒÇÓÄÑÇ ÔÎÂÅÂÇÏÑÇ ÒÓÇÆÔÕÂÄÎâÇÕ ÒÑÕÇÐÙËÂÎ, ÑÃÖÔÎÑ-
ÄÎÇÐÐÞÌ âÆÓÑÏ Ô ÂÕÑÏÐÞÏ ÐÑÏÇÓÑÏ Z, Â ÄÕÑÓÑÇ ì
ÒÑÕÇÐÙËÂÎ, ÔÄâÊÂÐÐÞÌ Ô ÖÔÓÇÆÐÇÐÐÞÏ ÓÂÔÒÓÇÆÇÎÇÐËÇÏ
ÒÎÑÕÐÑÔÕË n�r� (Ô ÖÚÇÕÑÏ ÑÕÓËÙÂÕÇÎßÐÑÅÑ ÊÂÓâÆÂ àÎÇÍÕ-
ÓÑÐÂ). ´ÂÍËÏ ÑÃÓÂÊÑÏ, ÆÄËÉÇÐËÇ ÍÂÉÆÑÅÑ àÎÇÍÕÓÑÐÂ
ÒÑÆÚËÐâÇÕÔâ ÑÆÐÑÚÂÔÕËÚÐÑÏÖ ÖÓÂÄÐÇÐËáºÓÈÆËÐÅÇÓÂ�

ÿ 1

2
H 2 � vH�r�

�
jj�r� � ejjj�r� ; �4:13�

ÅÆÇ ÚÇÓÇÊ j ÑÃÑÊÐÂÚÇÐÞ ÍÂÍ ÒÓÑÔÕÓÂÐÔÕÄÇÐÐÞÇ, ÕÂÍ Ë
ÔÒËÐÑÄÞÇ ÍÄÂÐÕÑÄÞÇ ÚËÔÎÂ. ³ÓÇÆÐââ ÒÎÑÕÐÑÔÕß ÊÂÒËÔÞ-
ÄÂÇÕÔâ ÍÂÍ

n�r� �
XN
j� 1

��jj�r�
��2 : �4:14�

©ÆÇÔß (Ä ÑÔÐÑÄÐÑÏ ÔÑÔÕÑâÐËË) ÔÖÏÏÂ ÃÇÓÇÕÔâ ÒÑ N
ÐËÉÐËÏ ÔÑÃÔÕÄÇÐÐÞÏ ÊÐÂÚÇÐËâÏ, ÚÕÑÃÞ ÖÆÑÄÎÇÕÄÑÓËÕß

ÒÓËÐÙËÒÖ ÊÂÒÓÇÕÂ ±ÂÖÎË. µÓÂÄÐÇÐËâ (4.12) ë (4.14) ÐÂÊÞ-
ÄÂáÕÔâ ÔÂÏÑÔÑÅÎÂÔÑÄÂÐÐÞÏË ÖÓÂÄÐÇÐËâÏË ·ÂÓÕÓË. ªØ
ÓÇÛÇÐËÇ ÐÂÚËÐÂÇÕÔâ Ô ÄÞÃÑÓÂ ÒÇÓÄÑÅÑ ÒÓËÃÎËÉÇÐËâ ÆÎâ
n�r� (ÐÂÒÓËÏÇÓ, ÕÇÑÓËË ´¶), ÊÂÕÇÏ ÔÕÓÑËÕÔâ vH�r�,
ÓÇÛÂÇÕÔâ ÖÓÂÄÐÇÐËÇ (4.13) ÆÎâ jj Ë ÒÑ ×ÑÓÏÖÎÇ (4.14)
ÄÞÚËÔÎâÇÕÔâ ÐÑÄÂâ ÒÎÑÕÐÑÔÕß n�r�, ÍÑÕÑÓÂâ ÆÑÎÉÐÂ ÃÞÕß
ÓÂÄÐÂ ËÔØÑÆÐÑÌ n�r�. ¦ÔÎË ÑÐË ÐÇ ÓÂÄÐÞ, ÄÔâ ÒÓÑÙÇÆÖÓÂ
ÒÑÄÕÑÓâÇÕÔâ ÔÐÂÚÂÎÂ, Ë ÕÂÍ ÆÑ ÕÇØ ÒÑÓ, ÒÑÍÂ ÑÐË ÐÇ
ÔÓÂÄÐâáÕÔâ.

£ 1964 ÅÑÆÖ, ÊËÏÑÌ â ÄÇÓÐÖÎÔâ ËÊ ¶ÓÂÐÙËË Ä ³ÂÐ-
¥ËÇÅÑ, ÅÆÇ Ë ÐÂÛÇÎ ÔÇÃÇ ÐÑÄÑÅÑ ÒÑÔÕÆÑÍÂ ì Ö ºàÏÂ. Á
ÊÐÂÎ, ÚÕÑ ÖÓÂÄÐÇÐËâ ·ÂÓÕÓË ÑÒËÔÞÄÂáÕ ÂÕÑÏÐÞÇ ÑÔÐÑÄ-
ÐÞÇ ÔÑÔÕÑâÐËâ ÅÑÓÂÊÆÑ ÎÖÚÛÇ, ÚÇÏ ÕÇÑÓËâ ´¶. ²ÂÊÐËÙÂ
ÏÇÉÆÖ ÐËÏË ÊÂÍÎáÚÂÎÂÔß Ä ÓÂÊÎËÚÐÑÏ ÑÒËÔÂÐËË ÍËÐÇÕË-
ÚÇÔÍÑÌ àÐÇÓÅËËT (ÔÏ. ×ÑÓÏÖÎÞ (4.10) Ë (4.13)). Á ÒÑÔÕÂÄËÎ
ÒÇÓÇÆ ÔÑÃÑÌ Ë Ö ºàÏÑÏ ÊÂÆÂÚÖ ÒÑÎÖÚËÕß ÖÓÂÄÐÇÐËâ
·ÂÓÕÓË ËÊ ÄÂÓËÂÙËÑÐÐÑÅÑ ÒÓËÐÙËÒÂ ·¬ ÆÎâ àÐÇÓÅËË
(×ÑÓÏÖÎÞ (4.9), (4.7) Ë (4.8)), ÍÑÕÑÓÞÌ, ÍÂÍ â ÊÐÂÎ,
×ÑÓÏÂÎßÐÑ âÄÎâÇÕÔâ ÕÑÚÐÞÏ Ë ÒÑÕÑÏÖ ÆÑÎÉÇÐ ÔÑÆÇÓ-
ÉÂÕß Ä ÔÇÃÇ ÖÓÂÄÐÇÐËâ ·ÂÓÕÓË ÄÏÇÔÕÇ Ô ÖÕÑÚÐÇÐËâÏË Ë
ËÔÒÓÂÄÎÇÐËâÏË àÕËØ ÖÓÂÄÐÇÐËÌ. ¶ÂÍÕËÚÇÔÍË, àÕÑ ÑÊÐÂ-
ÚÂÎÑ ÃÞ ×ÑÓÏÖÎËÓÑÄÍÖ ÕËÒÂ ·ÂÓÕÓË, ÍÑÕÑÓÂâ, ÍÂÍ Ë
ÒÓËÐÙËÒ ÏËÐËÏÖÏÂ ·¬, ÃÞÎÂ ÃÞ ×ÑÓÏÂÎßÐÑ ÕÑÚÐÑÌ.

¥Ë××ÇÓÇÐÙËÂÎßÐÑÇ ÖÓÂÄÐÇÐËÇ ·ÂÓÕÓË (4.13) ÄÞÅÎâ-
ÆËÕ ÍÂÍ ÖÓÂÄÐÇÐËÇ ºÓÈÆËÐÅÇÓÂ ÆÎâ ÐÇÄÊÂËÏÑÆÇÌÔÕÄÖá-
ÜËØ àÎÇÍÕÓÑÐÑÄ, ÆÄËÉÖÜËØÔâ ÄÑ ÄÐÇÛÐÇÏ ÒÑÕÇÐÙËÂÎÇ
veff. µÆÂÔÕÔâ ÎË ÐÂÌÕË ÚÕÑ-ÐËÃÖÆß ÒÑÎÇÊÐÑÇ Ä ×ÑÓÏÖÎË-
ÓÑÄÍÇ ´¶± ÆÎâ ÐÇÄÊÂËÏÑÆÇÌÔÕÄÖáÜËØ àÎÇÍÕÓÑÐÑÄ, ÆÄË-
ÉÖÜËØÔâ Ä ÊÂÆÂÐÐÑÏ ÄÐÇÛÐÇÏ ÒÑÕÇÐÙËÂÎÇ v�r�? ¥Îâ
ÕÂÍÑÌ ÔËÔÕÇÏÞ ÄÂÓËÂÙËÑÐÐÞÌ ÒÓËÐÙËÒ ·¬ ÒÓËÐËÏÂÇÕ
ÄËÆ

Ev�r��~n� �
�
v�r�~n�r� dr� Ts

�
~n�r��5E ; �4:15�

ÅÆÇ (Ä ÒÓÇÆÒÑÎÑÉÇÐËË, ÚÕÑ ~n�r� ÆÎâ ÐÇÄÊÂËÏÑÆÇÌÔÕÄÖá-
ÜËØ àÎÇÍÕÓÑÐÑÄ v-ÒÓÇÆÔÕÂÄËÏÂ) Ts

�
~n�r�� ÕÑÉÆÇÔÕÄÇÐÐÑ

ÓÂÄÐÂ ÍËÐÇÕËÚÇÔÍÑÌ àÐÇÓÅËË ÑÔÐÑÄÐÑÅÑ ÔÑÔÕÑâÐËâ ÐÇÄÊÂË-
ÏÑÆÇÌÔÕÄÖáÜËØ àÎÇÍÕÓÑÐÑÄ Ô ÓÂÔÒÓÇÆÇÎÇÐËÇÏ ÒÎÑÕÐÑÔÕË
~n�r�.

©ÂÒËÛÇÏ ÖÓÂÄÐÇÐËÇ ¿ÌÎÇÓÂ ëÂÅÓÂÐÉÂ, ÖÚËÕÞÄÂâ,
ÚÕÑ ÄÞÓÂÉÇÐËÇ (4.15) ÔÕÂÙËÑÐÂÓÐÑ ÒÑ ÑÕÐÑÛÇÐËá Í
ÕÂÍËÏ ÄÂÓËÂÙËâÏ ~n�r�, ÒÓË ÍÑÕÑÓÞØ ÔÑØÓÂÐâÇÕÔâ ÒÑÎÐÑÇ
ÚËÔÎÑ àÎÇÍÕÓÑÐÑÄ:

dEv
�
~n�r�� � � d~n�r�

�
v�r� � d

d~n�r� Ts

�
~n�r������

~n� n

ÿe
�
dr � 0 ;

�4:16�

ÅÆÇ ~n�r� ì ÕÑÚÐÂâ ÒÎÑÕÐÑÔÕß ÑÔÐÑÄÐÑÅÑ ÔÑÔÕÑâÐËâ ÆÎâ
v�r�. ©ÆÇÔß e ì ÏÐÑÉËÕÇÎß ÂÅÓÂÐÉÂ, ÑÃÇÔÒÇÚËÄÂáÜËÌ
ÔÑØÓÂÐÇÐËÇ ÚËÔÎÂ ÚÂÔÕËÙ. £ àÕÑÏ ÓÇÛÂÇÏÑÏ ÔÎÖÚÂÇ ÃÇÊ
ÄÊÂËÏÑÆÇÌÔÕÄËâ ÏÞ ÊÐÂÇÏ, ÚÕÑ ÏÑÉÐÑ ÐÂÌÕË àÐÇÓÅËá Ë
ÒÎÑÕÐÑÔÕß ÑÔÐÑÄÐÑÅÑ ÔÑÔÕÑâÐËâ, ÄÞÚËÔÎËÄ ÔÑÃÔÕÄÇÐÐÞÇ
×ÖÐÍÙËË jj�r� Ë ÔÑÃÔÕÄÇÐÐÞÇ ÊÐÂÚÇÐËâ ej ÔÎÇÆÖáÜËØ
ÑÆÐÑÚÂÔÕËÚÐÞØ ÖÓÂÄÐÇÐËÌ ÃÇÊ ÄÊÂËÏÑÆÇÌÔÕÄËâ:�

ÿ 1

2
H 2 � v�r� ÿ ej

�
jj�r� � 0 : �4:17�

£ ÓÇÊÖÎßÕÂÕÇ ÒÑÎÖÚÂÇÏ

E �
XN
j� 1

ej ; n�r� �
XN
j� 1

��jj�r�j2 : �4:18�
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©ÆÇÔß j ÐÖÏÇÓÖÇÕ ÍÂÍ ÒÓÑÔÕÓÂÐÔÕÄÇÐÐÞÇ ÍÄÂÐÕÑÄÞÇ ÚËÔÎÂ,
ÕÂÍ Ë ÔÒËÐÑÄÞÇ ËÐÆÇÍÔÞ �1.

£ÑÊÄÓÂÜÂâÔß Í ÒÓÑÃÎÇÏÇ ÄÊÂËÏÑÆÇÌÔÕÄÖáÜËØ àÎÇÍÕ-
ÓÑÐÑÄ, ÍÑÕÑÓÞÇ ÓÂÐÇÇ ÓÂÔÔÏÂÕÓËÄÂÎËÔß ÐÂÏË ÒÓËÃÎË-
ÉÇÐÐÑ Ô ÒÑÏÑÜßá ÖÓÂÄÐÇÐËÌ ÕËÒÂ ÑÆÐÑÚÂÔÕËÚÐÞØ ÖÓÂÄ-
ÐÇÐËÌ ·ÂÓÕÓË, ÏÞ ÕÇÒÇÓß ÔÒÇÙËÂÎßÐÑ ÊÂÒËÛÇÏ ×ÖÐÍÙËÑ-
ÐÂÎ F

�
~n�r�� (4.8) Ä ÄËÆÇ

F
�
~n�r�� � Ts

�
~n�r��� 1

2

�
~n�r�~n�r 0�
jrÿ r 0j dr dr 0 � Exc

�
~n�r�� ;
�4:19�

ÅÆÇ Ts

�
~n�r��ì ×ÖÐÍÙËÑÐÂÎ ÍËÐÇÕËÚÇÔÍÑÌ àÐÇÓÅËË ÐÇÄÊÂË-

ÏÑÆÇÌÔÕÄÖáÜËØ àÎÇÍÕÓÑÐÑÄ (4.15). ±ÑÔÎÇÆÐÇÇ ÔÎÂÅÂÇÏÑÇ
Exc

�
~n�r�� ì àÕÑ ÕÂÍ ÐÂÊÞÄÂÇÏÞÌ ×ÖÐÍÙËÑÐÂÎ ÑÃÏÇÐÐÑ-

ÍÑÓÓÇÎâÙËÑÐÐÑÌ àÐÇÓÅËË, Ë ×ÑÓÏÖÎÂ (4.19) âÄÎâÇÕÔâ ÆÎâ
ÐÇÅÑ ÑÒÓÇÆÇÎÇÐËÇÏ. ´ÑÅÆÂ ÄÂÓËÂÙËÑÐÐÞÌ ÒÓËÐÙËÒ·¬ ÆÎâ
ÄÊÂËÏÑÆÇÌÔÕÄÖáÜËØ àÎÇÍÕÓÑÐÑÄ ÒÓËÐËÏÂÇÕ ÄËÆ

Ev
�
~n�r�� � � v�r�~n�r� dr� Ts

�
~n�r���

� 1

2

�
~n�r�~n�r 0�
jrÿ r 0j dr dr 0 � Exc

�
~n�r��5E : �4:20�

³ÑÑÕÄÇÕÔÕÄÖáÜÇÇ ÖÓÂÄÐÇÐËÇ ¿ÌÎÇÓÂ ë ÂÅÓÂÐÉÂ ÆÎâ
ÊÂÆÂÐÐÑÅÑ ÒÑÎÐÑÅÑ ÚËÔÎÂ àÎÇÍÕÓÑÐÑÄ ËÏÇÇÕ ÄËÆ

dEv
�
~n�r�� �
�
�
d~n�r�

�
veff�r� � d

d~n�r� Ts

�
~n�r������

~n�r�� n�r�
ÿe
�
dr � 0 ;

�4:21�

ÅÆÇ

veff�r� � v�r� �
�

n�r 0�
jrÿ r 0j dr

0 � vxc�r� �4:22�

Ë

vxc�r� � d
d~n�r� Exc

�
~n�r������

~n�r�� n�r�
: �4:23�

´ÇÒÇÓß ÖÓÂÄÐÇÐËÇ (4.21) ÒÑ ÄËÆÖ ËÆÇÐÕËÚÐÑ ÖÓÂÄÐÇÐËá
(4.16) ÆÎâ ÐÇÄÊÂËÏÑÆÇÌÔÕÄÖáÜËØ ÚÂÔÕËÙ, ÆÄËÉÖÜËØÔâ Ä
ÐÇÍÑÕÑÓÑÏ à××ÇÍÕËÄÐÑÏ ÄÐÇÛÐÇÏ ÒÑÕÇÐÙËÂÎÇ veff ÄÏÇÔÕÑ
v�r�, Ë, ÕÂÍËÏ ÑÃÓÂÊÑÏ, ÒÑÎÖÚÂÇÏ, ÚÕÑ ÏËÐËÏËÊËÓÖáÜÂâ
ÒÎÑÕÐÑÔÕß n�r� ÑÒÓÇÆÇÎâÇÕÔâ ÒÖÕÇÏ ÓÇÛÇÐËâ ÑÆÐÑÚÂÔÕËÚ-
ÐÑÅÑ ÖÓÂÄÐÇÐËâ�

ÿ 1

2
H 2 � veff�r� ÿ ej

�
jj�r� � 0 ; �4:24�

Ô ÖÚÇÕÑÏ ÔÑÑÕÐÑÛÇÐËÌ

n�r� �
XN
j� 1

��jj�r�
��2 ; �4:25�

veff�r� � v�r� �
�

n�r 0�
jrÿ r 0j dr

0 � vxc�r� ; �4:26�

ÅÆÇ vxc�r�ì ÎÑÍÂÎßÐÞÌ ÑÃÏÇÐÐÑ-ÍÑÓÓÇÎâÙËÑÐÐÞÌ ÒÑÕÇÐ-
ÙËÂÎ, ×ÖÐÍÙËÑÐÂÎßÐÑ ÊÂÄËÔâÜËÌ ÑÕ ÒÑÎÐÑÅÑ ÓÂÔÒÓÇÆÇÎÇ-

ÐËâ ÒÎÑÕÐÑÔÕË ~n�r�, ÔÑÅÎÂÔÐÑ ×ÑÓÏÖÎÇ (4.23). ³ÇÌÚÂÔ àÕË
ÔÂÏÑÔÑÅÎÂÔÑÄÂÐÐÞÇ ÖÓÂÄÐÇÐËâ ÐÂÊÞÄÂáÕ ÖÓÂÄÐÇÐËâÏË
¬ÑÐÂ ëºàÏÂ.

¿ÐÇÓÅËâ ÑÔÐÑÄÐÑÅÑ ÔÑÔÕÑâÐËâ ÑÒÓÇÆÇÎâÇÕÔâ ÍÂÍ

E �
X
j

ej � Exc

�
n�r��ÿ � vxc�r�n�r� dvÿ 1

2

�
n�r�n�r 0�
jrÿ r 0j dr 0 :

�4:27�
¦ÔÎË ÄÑÑÃÜÇ ÒÓÇÐÇÃÓÇÚß àÐÇÓÅËÇÌ Exc Ë ÒÑÕÇÐÙËÂÎÑÏ vxc,
ÕÑ ÖÓÂÄÐÇÐËâ ¬º (4.24) ë (4.27) ÔÄÑÆâÕÔâ Í ÔÂÏÑÔÑÅÎÂÔÑ-
ÄÂÐÐÞÏ ÖÓÂÄÐÇÐËâÏ ·ÂÓÕÓË.

´ÇÑÓËá ¬º ×ÑÓÏÂÎßÐÑ ÏÑÉÐÑ ÓÂÔÔÏÂÕÓËÄÂÕß ÍÂÍ
ÒÓËÄÇÆÇÐËÇ ÕÇÑÓËË ·ÂÓÕÓË Í ÕÑÚÐÑÏÖ ÄËÆÖ. ¦ÔÎË Exc Ë vxc
ËÊÄÇÔÕÐÞ ÕÑÚÐÑ, ÕÑ ÄÔÇ ÏÐÑÅÑÚÂÔÕËÚÐÞÇ à××ÇÍÕÞ Ä
ÒÓËÐÙËÒÇ ÖÚÕÇÐÞ. ±ÑÐâÕÐÑ, ÚÕÑ àÕÑ ÑÃÔÕÑâÕÇÎßÔÕÄÑ
ÒÓËÄÎÇÍÂÇÕ ÑÔÐÑÄÐÑÇ ÄÐËÏÂÐËÇ Í ×ÖÐÍÙËÑÐÂÎÖ Exc

�
~n�r��.

±ÓÂÍÕËÚÇÔÍÂâ ÒÓËÅÑÆÐÑÔÕß ´¶± ÆÎâ ÓÂÔÚÇÕÂ ÔËÔÕÇÏ Ä
ÑÔÐÑÄÐÑÏ ÔÑÔÕÑâÐËË ÙÇÎËÍÑÏ Ë ÒÑÎÐÑÔÕßá ÑÒÓÇÆÇÎâÇÕÔâ
ÕÇÏ, ÏÑÉÐÑ ÎË ÐÂÌÕË ÕÂÍËÇ ÒÓËÃÎËÉÇÐËâ ÆÎâ ×ÖÐÍÙËÑ-
ÐÂÎÂ Exc

�
~n�r��, ÍÑÕÑÓÞÇ ÆÑÔÕÂÕÑÚÐÑ ÒÓÑÔÕÞ Ë Ä ÕÑ ÉÇ

ÄÓÇÏâ ÆÑÔÕÂÕÑÚÐÑ ÕÑÚÐÞ. £ ÔÎÇÆÖáÜÇÏ ÓÂÊÆÇÎÇ 5 ÍÓÂÕÍÑ
ÑÒËÔÂÐÂ àÄÑÎáÙËâ àÕËØ ÒÓËÃÎËÉÇÐËÌ Ë ËØ ÔÑÄÓÇÏÇÐÐÑÇ
ÔÑÔÕÑâÐËÇ.

©ÂÏÇÚÂÐËâ:
1. ´ÑÚÐÞÌ à××ÇÍÕËÄÐÞÌ ÑÆÐÑÚÂÔÕËÚÐÞÌ ÒÑÕÇÐÙËÂÎ

veff�r� ÕÇÑÓËË ¬º (4.26) ÏÑÉÐÑ ÓÂÔÔÏÂÕÓËÄÂÕß ÍÂÍ ÕÂÍÑÌ
ÖÐËÍÂÎßÐÞÌ ×ËÍÕËÄÐÞÌ ÄÐÇÛÐËÌ ÒÑÕÇÐÙËÂÎ, ÍÑÕÑÓÞÌ Ä
ÔÎÖÚÂÇ ÐÇÄÊÂËÏÑÆÇÌÔÕÄÖáÜËØ ÚÂÔÕËÙ ÆÂÇÕ ÕÂÍÖá ÉÇ
àÎÇÍÕÓÑÐÐÖá ÒÎÑÕÐÑÔÕß n�r�, ÍÂÍ Ë ÒÎÑÕÐÑÔÕß ÄÊÂËÏÑÆÇÌ-
ÔÕÄÖáÜËØ àÎÇÍÕÓÑÐÑÄ Ä ÓÇÂÎßÐÑÏ ÄÐÇÛÐÇÏ ÒÑÕÇÐÙËÂÎÇ
v�r�. ´ÂÍËÏ ÑÃÓÂÊÑÏ, ÇÔÎË ËÔÕËÐÐÂâ ÒÎÑÕÐÑÔÕß n�r�
ËÊÄÇÔÕÐÂ ËÊ ÐÇÊÂÄËÔËÏÑÅÑ ËÔÕÑÚÐËÍÂ (ÐÂÒÓËÏÇÓ, ËÊ
àÍÔÒÇÓËÏÇÐÕÂ ËÎË, Ä ÔÎÖÚÂÇ ÏÂÎÞØ ÔËÔÕÇÏ, ËÊ ÕÑÚÐÞØ
ÄÞÚËÔÎÇÐËÌ ÏÐÑÅÑÚÂÔÕËÚÐÞÏË ÏÇÕÑÆÂÏË Ô ËÔÒÑÎßÊÑÄÂ-
ÐËÇÏ ÄÑÎÐÑÄÞØ ×ÖÐÍÙËÌ), ÕÑ veff�r�, Â ÔÎÇÆÑÄÂÕÇÎßÐÑ, Ë
vxc�r� ÏÑÅÖÕ ÃÞÕß ÑÒÓÇÆÇÎÇÐÞ ÐÇÒÑÔÓÇÆÔÕÄÇÐÐÑ ËÊ ÒÎÑÕ-
ÐÑÔÕË n�r� [15].

2. ¢ÎÂÅÑÆÂÓâ ÕÇÔÐÑÌ ÔÄâÊË Ô ÕÑÚÐÑÌ ×ËÊËÚÇÔÍÑÌ
ÒÎÑÕÐÑÔÕßá n�r�, ÑÆÐÑÚÂÔÕËÚÐÞÇ ÄÑÎÐÑÄÞÇ ×ÖÐÍÙËË ¬º
jj�r� ÏÑÉÐÑ ÔÚËÕÂÕß "ÑÒÕËÏÂÎßÐÞÏË ÒÑ ÒÎÑÕÐÑÔÕË",
ÕÑÅÆÂ ÍÂÍ ÄÑÎÐÑÄÞÇ ×ÖÐÍÙËË ·ÂÓÕÓË ë¶ÑÍÂ jHF

j �r�,
ÓÂÊÖÏÇÇÕÔâ, âÄÎâáÕÔâ "ÑÒÕËÏÂÎßÐÞÏË ÒÑ ÒÑÎÐÑÌ àÐÇÓ-
ÅËË", Ä ÕÑÏ ÔÏÞÔÎÇ, ÚÕÑ ÐÑÓÏËÓÑÄÂÐÐÞÌ ÆÇÕÇÓÏËÐÂÐÕ
·¶ ÆÂÇÕ ÔÂÏÖá ÐËÊÛÖá àÐÇÓÅËá ÑÔÐÑÄÐÑÅÑ ÔÑÔÕÑâÐËâ,
ÍÂÍÖá ÏÑÉÐÑ ÒÑÎÖÚËÕß Ô ÑÆÐËÏ ÆÇÕÇÓÏËÐÂÐÕÑÏ. ³ ÕÇØ
ÒÑÓ ÍÂÍ ÒÑâÄËÎÂÔß ´¶±, ÕÇÓÏËÐ "ÑÃÏÇÐÐÂâ àÐÇÓÅËâ"
ÚÂÔÕÑ ËÔÒÑÎßÊÖÇÕÔâ ÆÎâ ÑÃÏÇÐÐÑÌ àÐÇÓÅËË, ÄÞÚËÔÎÇÐÐÑÌ
Ô ËÔÒÑÎßÊÑÄÂÐËÇÏ ÕÑÚÐÞØ ÄÑÎÐÑÄÞØ ×ÖÐÍÙËÌ ¬º jj�r�, Â
ÐÇ ÄÑÎÐÑÄÞØ ×ÖÐÍÙËÌ ·¶ jHF

j �r�. (¥Îâ ÑÆÐÑÓÑÆÐÑÅÑ
àÎÇÍÕÓÑÐÐÑÅÑ ÅÂÊÂ ÑÃÂ ÑÒÓÇÆÇÎÇÐËâ ÔÑÄÒÂÆÂáÕ; ÓÂÊÎË-
ÚËâ ÑÃÞÚÐÑ ÑÚÇÐß ÏÂÎÞ.)

3. ³ÕÓÑÅÑ ÅÑÄÑÓâ, ÐË ÕÑÚÐÞÇ ÄÑÎÐÑÄÞÇ ×ÖÐÍÙËË ¬º
jj, ÐË àÐÇÓÅËË ej ÐÇ ËÏÇáÕ ÍÂÍÑÅÑ-ÎËÃÑ ÓÇÂÎßÐÑÅÑ
×ËÊËÚÇÔÍÑÅÑ ÔÏÞÔÎÂ, ÊÂ ËÔÍÎáÚÇÐËÇÏ ÕÑÅÑ, ÚÕÑ Â) ÔÖÜÇ-
ÔÕÄÖÇÕ ÔÄâÊß (4.25) ÏÇÉÆÖ jj Ë ËÔÕËÐÐÑÌ ×ËÊËÚÇÔÍÑÌ
ÒÎÑÕÐÑÔÕßá n�r� Ë Ã) àÐÇÓÅËâ ÔÂÏÑÅÑ ÄÇÓØÐÇÅÑ ÊÂÒÑÎÐÇÐ-
ÐÑÅÑ ÔÑÃÔÕÄÇÐÐÑÅÑ ÊÐÂÚÇÐËâ ej, ÑÕÔÚËÕÂÐÐÂâ ÑÕ ÄÂÍÖÖÏ-
ÐÑÅÑ ÐÖÎâ, ÔÑÄÒÂÆÂÇÕ Ô àÐÇÓÅËÇÌ ËÑÐËÊÂÙËË [16].

£ ÊÂÍÎáÚÇÐËÇ àÕÑÅÑ ÓÂÊÆÇÎÂ ÑÕÏÇÕËÏ, ÚÕÑ Ä ÃÑÎßÛËÐ-
ÔÕÄÇ ÒÓÂÍÕËÚÇÔÍËØ ÒÓËÎÑÉÇÐËÌ ´¶± ËÔÒÑÎßÊÖáÕÔâ ÖÓÂÄ-
ÐÇÐËâ¬º, Â ÐÇ ×ÑÓÏÖÎËÓÑÄÍÂ·¬, ÍÑÕÑÓÂâ ÑÃÞÚÐÑÏÇÐÇÇ
ÖÆÑÃÐÂ Ä ÒÓËÏÇÐÇÐËË.
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5. ±ÓËÃÎËÉÇÐËâ ÆÎâ ×ÖÐÍÙËÑÐÂÎÂ Exc

�
n�r��.

°Õ ÏÂÕÇÏÂÕËÍË Í ×ËÊËÍÇ

¥Ñ ÔËØ ÒÑÓ ÏÞ ËÊÎÂÅÂÎË ´¶± ÍÂÍ ÐÇÍËÌ ÏÂÕÇÏÂÕËÚÇ-
ÔÍËÌ ×ÑÓÏÂÎËÊÏ, ÒÓÇÆÐÂÊÐÂÚÇÐÐÞÌ ÆÎâ ÑÒËÔÂÐËâ àÎÇÍÕ-
ÓÑÐÐÑÌ ÔÕÓÖÍÕÖÓÞ ÐÂ âÊÞÍÇ àÎÇÍÕÓÑÐÐÑÌ ÒÎÑÕÐÑÔÕË
n�r�. ¦ÅÑ ÄÑÊÐËÍÐÑÄÇÐËÇ ÃÞÎÑ ÄÞÊÄÂÐÑ ×ËÊËÚÇÔÍËÏË
ÔÑÑÃÓÂÉÇÐËâÏË, ÑÆÐÂÍÑ ÆÎâ ÕÑÅÑ, ÚÕÑÃÞ ÏÑÉÐÑ ÃÞÎÑ
ÒÓËÏÇÐËÕß ÇÅÑ Í ÍÑÐÍÓÇÕÐÞÏ ÔÎÖÚÂâÏ, ÐÇÑÃØÑÆËÏÑ
ËÏÇÕß à××ÇÍÕËÄÐÞÇ ÒÓËÃÎËÉÇÐËâ ÆÎâ F

�
n�r�� Ä ×ÑÓÏÖ-

ÎËÓÑÄÍÇ ·¬, ËÎË ÆÎâ Exc

�
n�r�� Ä ×ÑÓÏÖÎËÓÑÄÍÇ ¬º.

¿ÕË ÒÓËÃÎËÉÇÐËâ ÑÕÓÂÉÂáÕ ×ËÊËÍÖ àÎÇÍÕÓÑÐÐÑÌ
ÔÕÓÖÍÕÖÓÞ Ë ×ÑÓÏÖÎËÓÖáÕÔâ ÄÐÇ ÓÂÏÑÍ ´¶±. £
ÐÂÔÕÑâÜÇÌ ÎÇÍÙËË â ÑÅÓÂÐËÚÖÔß ÕÑÎßÍÑ ÒÓËÃÎËÉÇ-
ÐËâÏË ÆÎâ ÐÂËÃÑÎÇÇ ÛËÓÑÍÑ ËÔÒÑÎßÊÖÇÏÑÅÑ ×ÖÐÍÙËÑ-
ÐÂÎÂ Exc.

¯ÂËÃÑÎÇÇ ÄÂÉÐÞÇ ÒÓËÃÎËÉÇÐËâ ÆÎâ Exc

�
n�r�� ËÏÇáÕ

ÍÄÂÊËÎÑÍÂÎßÐÞÌ ÄËÆ. £ ÓÂÊÆÇÎÇ 5.2 ÃÖÆÇÕ ÒÑÍÂÊÂÐÑ, ÚÕÑ
Exc

�
n�r�� ÏÑÉÐÑ ÊÂÒËÔÂÕß ÍÂÍ

Exc

�
n�r�� � � excÿr; �n�~r���n�r� dr ; �5:1�

ÅÆÇ exc
ÿ
r;
�
n�~r��� ì ÑÃÏÇÐÐÑ-ÍÑÓÓÇÎâÙËÑÐÐÂâ àÐÇÓÅËâ ÐÂ

ÑÆÐÖ ÚÂÔÕËÙÖ Ä ÕÑÚÍÇ r, ÒÓÇÆÔÕÂÄÎâáÜÂâ ÔÑÃÑÌ ×ÖÐÍÙËÑ-
ÐÂÎ ÑÕ ÓÂÔÒÓÇÆÇÎÇÐËâ ÒÎÑÕÐÑÔÕË n�~r�. °Ð ÊÂÄËÔËÕ, ÅÎÂÄ-
ÐÞÏ ÑÃÓÂÊÑÏ, ÑÕ ÒÎÑÕÐÑÔÕË n�~r� Ä ÕÑÚÍÇ ~r, ÃÎËÊÍÑÌ Í r;
ÊÆÇÔß "ÃÎËÊÑÔÕß" ÑÊÐÂÚÂÇÕÏËÍÓÑÔÍÑÒËÚÇÔÍÑÇ ÓÂÔÔÕÑâÐËÇ,
ÕÂÍÑÇ ÍÂÍ ÎÑÍÂÎßÐÂâ ×ÇÓÏËÇÄÔÍÂâ ÆÎËÐÂ ÄÑÎÐÞ lF�r� �
� �3p2n�r��ÿ1=3 ËÎË ÆÎËÐÂ àÍÓÂÐËÓÑÄÂÐËâ ´¶, ÍÑÕÑÓÂâ
ÑÃÞÚÐÑ ËÏÇÇÕ ÒÓËÏÇÓÐÑ ÕÂÍÖá ÉÇ ÄÇÎËÚËÐÖ. ¶ÑÓÏÖÎÂ
(5.1), ÒÓÇÆÔÕÂÄÎâáÜÂâ ÒÑÎÐÞÌ ×ÖÐÍÙËÑÐÂÎ Exc ÍÂÍ ËÐÕÇ-
ÅÓÂÎ ÒÑ ÄÔÇÏÖ ÒÓÑÔÕÓÂÐÔÕÄÖ ÑÕ ÔÑÑÕÄÇÕÔÕÄÖáÜÇÅÑ ÒÑÆ-
ËÐÕÇÅÓÂÎßÐÑÅÑ ÄÞÓÂÉÇÐËâ, ÒÑ ÔÄÑÇÏÖ ÄËÆÖ ÒÑÆÑÃÐÂ
×ÑÓÏÖÎÇ ÆÎâ ÍËÐÇÕËÚÇÔÍÑÌ àÐÇÓÅËË Ä ÕÇÑÓËË ´ÑÏÂÔÂ ë
¶ÇÓÏË (4.10). £ÔÇ ÍÑÏÒÑÐÇÐÕÞ àÐÇÓÅËË ¬º ÏÑÉÐÑ
ÄÞÓÂÊËÕß ÚÇÓÇÊ ÑÆÐÑ- Ë ÆÄÖØÚÂÔÕËÚÐÞÇ ÏÂÕÓËÙÞ ÒÎÑÕÐÑ-
ÔÕË ÄÊÂËÏÑÆÇÌÔÕÄÖáÜÇÌ Ë ÐÇÄÊÂËÏÑÆÇÌÔÕÄÖáÜÇÌ ÔËÔ-
ÕÇÏÞ n1�r1; r 01�, n2�r1; r2; r 01; r 02� Ë n 0

1 �r1; r 01�, n 0
2 �r1; r2; r 01; r 02�,

ÍÑÕÑÓÞÇ ÑÕÄÇÚÂáÕ ÑÆÐÑÌ Ë ÕÑÌÉÇ ×ËÊËÚÇÔÍÑÌ ÒÎÑÕÐÑÔÕË
n�r� Ë ÑÆÐÑÊÐÂÚÐÑ ÑÒÓÇÆÇÎâáÕÔâ Çá. ±ÓË ÄÞÚËÔÎÇÐËË
àÕËØ ÍÑÏÒÑÐÇÐÕÑÄ àÐÇÓÅËË ¬º ËÔÒÑÎßÊÖáÕÔâ ×ÖÐÍÙËË
¤ÓËÐÂ, Ä ÑÔÐÑÄÐÑÏ, Ô ÂÓÅÖÏÇÐÕÂÏË �r1; r 01� Ë �r1; r2; r 01; r 02�,
ÏËÍÓÑÔÍÑÒËÚÇÔÍË ÃÎËÊÍËÏË ÆÓÖÅ Í ÆÓÖÅÖ; ÃÑÎÇÇ ÕÑÅÑ, ÆÎâ
ÆÂÐÐÑÅÑ r1 àÕË ×ÖÐÍÙËË ¤ÓËÐÂ ÊÂÄËÔâÕ ÕÑÎßÍÑ ÑÕ ÄËÆÂ n�~r�
Ä ÕÑÚÍÇ ~r, ÃÎËÊÍÑÌ Í r1 ì Ä ÔÑÑÕÄÇÕÔÕÄËË Ô ÖÒÑÏâÐÖÕÞÏ
ÄÞÛÇ ÔÄÑÌÔÕÄÑÏ "ÃÎËÊÑÓÖÍÑÔÕË" [10]. °ÕÔáÆÂ ÐÇÒÑÔÓÇÆ-
ÔÕÄÇÐÐÑ ÔÎÇÆÖÇÕ ×ÑÓÏÖÎÂ (5.1) ÆÎâ Exc

�
n�r��, ÅÆÇ exc ì

"ÃÎËÊÑÓÖÍËÌ" ×ÖÐÍÙËÑÐÂÎ ÑÕ n�~r�.
¥ÂÎÇÇ ÏÞ ÍÓÂÕÍÑ ÑÃÔÖÆËÏ ÐÇÍÑÕÑÓÞÇ ÒÖÕË ÓÇÂÎËÊÂ-

ÙËË àÕÑÅÑ ÍÄÂÊËÎÑÍÂÎßÐÑÅÑ ÒÑÆØÑÆÂ.

5.1. ±ÓËÃÎËÉÇÐËÇ ÎÑÍÂÎßÐÑÌ ÒÎÑÕÐÑÔÕË (LDA)
±ÓÑÔÕÇÌÛÇÇ Ë Ä ÕÑ ÉÇ ÄÓÇÏâ Ä ÄÞÔÛÇÌ ÔÕÇÒÇÐË ÒÑÎÇÊÐÑÇ
ÒÓËÃÎËÉÇÐËÇ ÆÎâ Exc

�
n�r�� ì àÕÑ ÕÂÍ ÐÂÊÞÄÂÇÏÑÇ ÒÓË-

ÃÎËÉÇÐËÇ ÎÑÍÂÎßÐÑÌ ÒÎÑÕÐÑÔÕË (local density approxima-
tion):

ELDA
xc �

�
exc
�
n�r��n�r� dr ; �5:2�

ÅÆÇ exc�n� ì ÑÃÏÇÐÐÑ-ÍÑÓÓÇÎâÙËÑÐÐÂâ àÐÇÓÅËâ ÑÆÐÑÓÑÆ-
ÐÑÅÑ àÎÇÍÕÓÑÐÐÑÅÑ ÅÂÊÂ Ô ÒÎÑÕÐÑÔÕßá n [2]. £ÞÓÂÉÇÐËÇ
ÆÎâ ÑÃÏÇÐÐÑÅÑ ÄÍÎÂÆÂ àÎÇÏÇÐÕÂÓÐÑ, Ä ÂÕÑÏÐÞØ ÇÆËÐËÙÂØ

ÑÐÑ ÊÂÒËÔÞÄÂÇÕÔâ ÔÎÇÆÖáÜËÏ ÑÃÓÂÊÑÏ:

ex�n� � ÿ 0;458

rs
; �5:3�

ÅÆÇ rs ì ÓÂÆËÖÔ Ô×ÇÓÞ, ÒÓËØÑÆâÜÇÌÔâ ÐÂ ÑÆËÐ àÎÇÍÕÓÑÐ,
ÑÒÓÇÆÇÎâÇÕÔâ ÍÂÍ �4p=3�r 3s � nÿ1. £ÒÇÓÄÞÇ ÑÙÇÐÍÂ ÍÑÓÓÇ-
ÎâÙËÑÐÐÑÅÑ ÄÍÎÂÆÂ ÃÞÎÂ ÔÆÇÎÂÐÂ ¦.±. £ËÅÐÇÓÑÏ [17]:

ec�n� � ÿ 0;44

rs � 7;8
; �5:4�

Â ÒÑÊÆÐÇÇ ì ¥.®. ³ËÒÇÓÎË [18], ÍÑÕÑÓÞÌ Ô ÒÑÏÑÜßá
ÏÇÕÑÆÂ®ÑÐÕÇ-¬ÂÓÎÑ ÄÞÚËÔÎËÎ ÇÅÑ Ô ÄÞÔÑÍÑÌ ÕÑÚÐÑÔÕßá
(ÑÍÑÎÑ (�1%).

©ÂÏÇÚÂÐËâ:
1. A priori ÑÉËÆÂÎÑÔß, ÚÕÑ ÒÓËÃÎËÉÇÐËÇ LDA (ÑÚÇ-

ÄËÆÐÑ, ÕÑÚÐÑÇ ÆÎâ ÑÆÐÑÓÑÆÐÑÅÑ àÎÇÍÕÓÑÐÐÑÅÑ ÅÂÊÂ)
ÑÍÂÉÇÕÔâ ÒÑÎÇÊÐÞÏ ÕÑÎßÍÑ Ä ÔÎÖÚÂÇ ÒÎÑÕÐÑÔÕÇÌ, ÏÇÆ-
ÎÇÐÐÑ ÏÇÐâáÜËØÔâ ÐÂ ÏÂÔÛÕÂÃÂØ ÒÑÓâÆÍÂ ÎÑÍÂÎßÐÑÌ
×ÇÓÏËÇÄÔÍÑÌ ÆÎËÐÞ ÄÑÎÐÞ lF Ë ÆÎËÐÞ ÄÑÎÐÞ ´¶ lTF. £
ÂÕÑÏÐÞØ ÔËÔÕÇÏÂØ àÕÑ ÖÔÎÑÄËÇ ÓÇÆÍÑ ÄÞÒÑÎÐâÇÕÔâ Ë
ÑÚÇÐß ÚÂÔÕÑ ÔÇÓßÇÊÐÑ ÐÂÓÖÛÂÇÕÔâ. £ÞâÔÐËÎÑÔß, ÑÆÐÂÍÑ,
ÚÕÑ LDAÆÂÇÕ Ä ÄÞÔÛÇÌ ÔÕÇÒÇÐË ÒÑÎÇÊÐÞÇ ÓÇÊÖÎßÕÂÕÞ ÆÎâ
ÃÑÎßÛËÐÔÕÄÂ ÒÓËÎÑÉÇÐËÌ. ¿ÕÑÏÖ ÐÂÛÎÑÔß ÓÂÙËÑÐÂÎß-
ÐÑÇ ÑÃÝâÔÐÇÐËÇ (ÒÑ ÍÓÂÌÐÇÌ ÏÇÓÇ, ÚÂÔÕËÚÐÑÇ), ÍÑÅÆÂ ÃÞÎÑ
ÊÂÏÇÚÇÐÑ, ÚÕÑ LDA ÖÆÑÄÎÇÕÄÑÓâÇÕ ÒÓÂÄËÎÖ ÔÖÏÏ, ÄÞÓÂ-
ÉÂáÜÇÏÖ ÐÑÓÏËÓÑÄÍÖ ÑÃÏÇÐÐÑ-ÍÑÓÓÇÎâÙËÑÐÐÑÌ (°¬)
ÆÞÓÍË. ¥ÓÖÅËÏË ÔÎÑÄÂÏË, ÒÓË ÖÔÎÑÄËË, ÚÕÑ ÆÂÐÐÞÌ
àÎÇÍÕÓÑÐ ÐÂØÑÆËÕÔâ Ä ÕÑÚÍÇ r, ÒÎÑÕÐÑÔÕß n�r; r 0� ÆÓÖÅËØ
àÎÇÍÕÓÑÐÑÄ ÖÏÇÐßÛÂÇÕÔâ ÄÃÎËÊË r ÒÑ ÔÓÂÄÐÇÐËá ÔÑ
ÔÓÇÆÐÇÌ ÒÎÑÕÐÑÔÕßá n�r 0�; ÓÂÊÐÑÔÕß ÒÓÇÆÔÕÂÄÎâÇÕ ÔÑÃÑÌ
ÓÂÔÒÓÇÆÇÎÇÐËÇ ÒÎÑÕÐÑÔÕË ÑÃÏÇÐÐÑ-ÍÑÓÓÇÎâÙËÑÐÐÑÌ
ÆÞÓÍË nh�r 0; r�, ËÐÕÇÅÓÂÎ ÑÕ ÍÑÕÑÓÑÅÑ ÓÂÄÇÐ 1.

2. ²ÇÛÇÐËÇ ÖÓÂÄÐÇÐËÌ ¬º Ä ÒÓËÃÎËÉÇÐËË ÎÑÍÂÎßÐÑÌ
ÒÎÑÕÐÑÔÕË ÎËÛß ÐÇÏÐÑÅËÏ ÃÑÎÇÇ ÕÓÖÆÑÇÏÍÑ, ÚÇÏ ÓÇÛÇ-
ÐËÇ ÖÓÂÄÐÇÐËÌ ·ÂÓÕÓË, Ë ÅÑÓÂÊÆÑ ÒÓÑÜÇ, ÚÇÏ ÓÇÛÇÐËÇ
ÖÓÂÄÐÇÐËÌ ·¶. ±ÓË àÕÑÏ ÕËÒËÚÐÂâ ÕÑÚÐÑÔÕß ÓÂÔÚÇÕÂ
ÑÃÏÇÐÐÑÌ àÐÇÓÅËË ¬º ì ÒÑÓâÆÍÂ O(10%), Ä ÕÑ ÉÇ
ÄÓÇÏâ ÑÃÞÚÐÑ ÏÇÐßÛÂâ ÒÑ ÄÇÎËÚËÐÇ ÍÑÓÓÇÎâÙËÑÐÐÂâ
àÐÇÓÅËâ ÔÖÜÇÔÕÄÇÐÐÑ ÊÂÄÞÛÂÇÕÔâ, ÍÂÍ ÒÓÂÄËÎÑ, ÒÓË-
ÏÇÓÐÑ Ä 2 ÓÂÊÂ. £ ÃÑÎßÛËÐÔÕÄÇ ÔÎÖÚÂÇÄ ÑÃÇ ÑÛËÃÍË
ÚÂÔÕËÚÐÑ ÔÑÍÓÂÜÂáÕÔâ.

3. ªÊ ÒÓÂÍÕËÍË ÓÂÔÚÇÕÑÄ ËÊÄÇÔÕÐÑ, ÚÕÑ LDA ÆÂÇÕ
àÐÇÓÅËË ËÑÐËÊÂÙËË ÂÕÑÏÑÄ, àÐÇÓÅËË ÆËÔÔÑÙËÂÙËË ÏÑÎÇ-
ÍÖÎ Ë àÐÇÓÅËË ÔÄâÊË ÕÄÇÓÆÞØ ÕÇÎ Ô ÐÇÒÎÑØÑÌ ÕÑÚÐÑÔÕßá,
ÑÃÞÚÐÑ 10 ë 20%. ¯ÇÔÏÑÕÓâ ÐÂ àÕÑ, ÆÎËÐÞ ÔÄâÊÇÌ Ë,
ÔÎÇÆÑÄÂÕÇÎßÐÑ, ÅÇÑÏÇÕÓËÚÇÔÍÑÇ ÔÕÓÑÇÐËÇ ÏÑÎÇÍÖÎ Ë ÕÄÇÓ-
ÆÞØ ÕÇÎ ÒÑÎÖÚÂáÕÔâ Ä LDA, ÍÂÍ ÒÓÂÄËÎÑ, Ô ÒÑÓÂÉÂáÜÇÌ
ÄÑÑÃÓÂÉÇÐËÇ ÕÑÚÐÑÔÕßá � 1%.

4. ±ÓËÃÎËÉÇÐËÇ ÎÑÍÂÎßÐÑÌ ÒÎÑÕÐÑÔÕË, ÍÂÍ Ë ÒÓËÃÎË-
ÉÇÐËÇ ÎÑÍÂÎßÐÑÌ ÔÒËÐÑÄÑÌ ÒÎÑÕÐÑÔÕË LSDA (local spin
density approximation ì ÑÃÑÃÜÇÐËÇ LDA ÆÎâ ÔËÔÕÇÏ Ô
ÐÇÔÒÂÓÇÐÐÞÏË ÔÒËÐÂÏË), ÏÑÉÇÕ ÑÍÂÊÂÕßÔâ ÐÇÒÓËÅÑÆÐÞÏ
Ä ÐÇÍÑÕÑÓÞØ ÔÎÖÚÂâØ, ÐÂÒÓËÏÇÓ, ÆÎâ ÔËÔÕÇÏ Ô ÕâÉÇÎÞÏË
×ÇÓÏËÑÐÂÏË, ÍÑÅÆÂ à××ÇÍÕÞ àÎÇÍÕÓÑÐ-àÎÇÍÕÓÑÐÐÑÅÑ
ÄÊÂËÏÑÆÇÌÔÕÄËâ ÔÕÑÎß ÔËÎßÐÞ, ÚÕÑ àÕË ÔËÔÕÇÏÞ ÕÇÓâáÕ
ÄÔâÍÑÇ ÔØÑÆÔÕÄÑ Ô ÐÇÄÊÂËÏÑÆÇÌÔÕÄÖáÜËÏ àÎÇÍÕÓÑÐÐÞÏ
ÅÂÊÑÏ.

5.2. ©Â ÒÓÇÆÇÎÂÏË ÒÓËÃÎËÉÇÐËâ ÎÑÍÂÎßÐÑÌ ÒÎÑÕÐÑÔÕË
±ÓËÃÎËÉÇÐËÇ ÎÑÍÂÎßÐÑÌ ÒÎÑÕÐÑÔÕË ì "ÒÓÇÆÑÍ" ÒÑÚÕË
ÄÔÇØ ÒÓËÃÎËÉÇÐËÌ, ÍÑÕÑÓÞÇ Ä ÐÂÔÕÑâÜÇÇ ÄÓÇÏâ ËÔÒÑÎß-
ÊÖáÕÔâ Ä ´¶±. ¥Îâ ÑÒËÔÂÐËâ ÃÑÎÇÇ ÕÑÚÐÞØ ÒÓËÃÎËÉÇÐËÌ
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ÐÂÏ ÒÑÐÂÆÑÃËÕÔâ ÍÑÐÙÇÒÙËâ ÖÔÓÇÆÐÇÐÐÑÅÑ ÓÂÔÒÓÇÆÇÎÇÐËâ
°¬ ÆÞÓÍË ÄÃÎËÊË ÆÂÐÐÑÌ ÕÑÚÍË r. ²ÂÔÒÓÇÆÇÎÇÐËÇ ×ËÊËÚÇ-
ÔÍÑÌ °¬ ÆÞÓÍË ÆÂÇÕÔâ ÄÞÓÂÉÇÐËÇÏ

nxc�r; r 0� � g�r; r 0� ÿ n�r 0� ; �5:5�

ÅÆÇ g�r; r 0� ì ÓÂÔÒÓÇÆÇÎÇÐËÇ ÒÎÑÕÐÑÔÕË Ä ÕÑÚÍÇ r 0 ÒÓË
ÖÔÎÑÄËË, ÚÕÑ Ä ÕÑÚÍÇ r ÐÂØÑÆËÕÔâ ÑÆËÐ àÎÇÍÕÓÑÐ. °ÐÑ
ÑÒËÔÞÄÂÇÕ "ÆÞÓÖ", ËÎË "âÏÖ", ÄÞÓÞÕÖá Ä ÔÓÇÆÐÇÌ
ÒÎÑÕÐÑÔÕË n�r 0� àÎÇÍÕÓÑÐÑÏ, ÐÂØÑÆâÜËÏÔâ Ä ÕÑÚÍÇ r. ¿ÕÂ
ÆÞÓÍÂ ÐÑÓÏËÓÑÄÂÐÂ ÔÎÇÆÖáÜËÏ ÑÃÓÂÊÑÏ:�

nxc�r; r 0� dr 0 � ÿ1 ; �5:6�

ÚÕÑ ÑÕÄÇÚÂÇÕ ÒÑÎÐÑÏÖ "àÍÓÂÐËÓÑÄÂÐËá" àÎÇÍÕÓÑÐÂ Ä
ÕÑÚÍÇ r, Ë ÑÃÞÚÐÑ ÎÑÍÂÎËÊÑÄÂÐÂ, ÃÎÂÅÑÆÂÓâ ÆÄÑÌÐÑÏÖ
à××ÇÍÕÖ ÒÓËÐÙËÒÂ ±ÂÖÎË Ë àÎÇÍÕÓÑÐ-àÎÇÍÕÓÑÐÐÑÅÑ ÄÊÂË-
ÏÑÆÇÌÔÕÄËâ. ¬ÂÍ Ë ÄÔÇ ÑÔÕÂÎßÐÑÇ, ÓÂÔÒÓÇÆÇÎÇÐËÇ °¬
ÆÞÓÍË, ÓÂÊÖÏÇÇÕÔâ, âÄÎâÇÕÔâ ×ÖÐÍÙËÑÐÂÎÑÏ ÑÕ ÒÎÑÕÐÑ-
ÔÕË n�~r�. ¹ÕÑÃÞ ÆÂÕß ÑÒÓÇÆÇÎÇÐËÇ ÖÔÓÇÆÐÇÐÐÑÅÑ ÓÂÔÒÓÇÆÇ-
ÎÇÐËâ °¬ ÆÞÓÍË, ÒÑÔÕÓÑËÏ Ô ÒÑÏÑÜßá ÆÄÖØ ÒÑÆÔÕÂÐÑÄÑÍ
×ËÍÕËÄÐÞÌ, ÊÂÄËÔâÜËÌ ÑÕ l ÅÂÏËÎßÕÑÐËÂÐ ÏÐÑÅÑÚÂÔÕËÚ-
ÐÑÌ ÔËÔÕÇÏÞ Hl �04l4 1�, ÑÕÎËÚÂáÜËÌÔâ ÑÕ ×ËÊËÚÇ-
ÔÍÑÅÑ ÅÂÏËÎßÕÑÐËÂÐÂHl� 1:

e2

jri ÿ rjj !
le2

jri ÿ rjj ; �5:7�

v�r� ! vl�r� : �5:8�
©ÆÇÔß ×ËÍÕËÄÐÞÌ ÒÑÕÇÐÙËÂÎ vl�r� ÄÞÃÓÂÐ ÕÂÍ, ÚÕÑÃÞ ÆÎâ
ÎáÃÑÅÑ l ËÊ ËÐÕÇÓÄÂÎÂ (0, 1) ÔÑÑÕÄÇÕÔÕÄÖáÜÂâ ÒÎÑÕÐÑÔÕß
ÓÂÄÐâÎÂÔß ×ËÊËÚÇÔÍÑÌ ÒÎÑÕÐÑÔÕË n�r�:

nl�r� � nl�1�r� � n�r� : �5:9�

¥ÂÐÐÂâ ÒÓÑÙÇÆÖÓÂ (5.7), (5.8) ÒÓÇÆÔÕÂÄÎâÇÕ ÔÑÃÑÌ ËÐÕÇÓ-
ÒÑÎâÙËá ÏÇÉÆÖ ÔËÔÕÇÏÑÌ ¬º �l � 0� Ë ×ËÊËÚÇÔÍÑÌ
ÔËÔÕÇÏÑÌ �l � 1�. ´ÑÅÆÂ ÔÓÇÆÐââ ÒÎÑÕÐÑÔÕß �n�r; r 0� °¬
ÆÞÓÍË ÑÒÓÇÆÇÎâÇÕÔâ ÍÂÍ

�nxc�r; r 0� �
� 1

0

dl nxc�r; r 0; l� : �5:10�

£ÂÉÐÑÔÕß àÕÑÌ ÄÇÎËÚËÐÞ ÏÑÉÐÑ ÒÑÐâÕß ËÊ ÕÑÚÐÑÅÑ
ÔÑÑÕÐÑÛÇÐËâ, ÍÑÕÑÓÑÇ ÃÞÎÑ ÆÑÍÂÊÂÐÑ ÐÇÊÂÄËÔËÏÑ Ä ÕÓÇØ
ÊÐÂÏÇÐÂÕÇÎßÐÞØ ÒÖÃÎËÍÂÙËâØ [19]:

Exc � 1

2

�
dr dr 0

n�r��nxc�r; r 0�
jrÿ r 0j : �5:11�

£ ÓÂÃÑÕÇ [20] ÒÑÎÖÚÇÐÑ àÍÄËÄÂÎÇÐÕÐÑÇ ÄÞÓÂÉÇÐËÇ

Exc � ÿ 1

2

�
dr n�r� �Rÿ1xc

ÿ
r;
�
n�~r��� ; �5:12�

ÅÆÇ

�Rÿ1xc

ÿ
r;
�
n�~r��� � � dr 0 ÿ�nxc

ÿ
r; r 0;

�
n�~r���

jrÿ r 0j �5:13�

ÒÓÇÆÔÕÂÄÎâÇÕ ÔÑÃÑÌ ÏÑÏÇÐÕ ÔÕÇÒÇÐË ÿ1 ÑÕ �nxc�r; r 0�, Õ.Ç.
ÑÃÓÂÕÐÞÌ ÓÂÆËÖÔ ÖÔÓÇÆÐÇÐÐÑÌ ÒÑ l °¬ ÆÞÓÍË, ÄÊâÕÞÌ ÔÑ
ÊÐÂÍÑÏ ÏËÐÖÔ. ³ÓÂÄÐÇÐËÇ ×ÑÓÏÖÎ (5.12) Ë (5.1) ÆÂÇÕ

×ËÊËÚÇÔÍË ÒÓÑÊÓÂÚÐÑÇ, ×ÑÓÏÂÎßÐÑ ÕÑÚÐÑÇ ÔÑÑÕÐÑÛÇÐËÇ:

exc
ÿ
r;
�
n�~r��� � ÿ 1

2
Rÿ1xc

ÿ
r;
�
n�~r��� : �5:14�

¤ÓÂÆËÇÐÕÐÑÇ ÓÂÊÎÑÉÇÐËÇ Ë ÑÃÑÃÜÇÐÐÑÇ ÅÓÂÆËÇÐÕÐÑÇ ÒÓË-
ÃÎËÉÇÐËÇ. ±ÑÔÍÑÎßÍÖ Rÿ1xc �r� ÇÔÕß ×ÖÐÍÙËÑÐÂÎ ÑÕ n�~r� Ë,
ÍÂÍ ÔÎÇÆÖÇÕ ÑÉËÆÂÕß, âÄÎâÇÕÔâ (ÒÑ ÒÓÇËÏÖÜÇÔÕÄÖ)
"ÃÎËÊÑÓÖÍËÏ", ÏÞ ÏÑÉÇÏ ×ÑÓÏÂÎßÐÑ ÓÂÊÎÑÉËÕß n�~r�
ÄÃÎËÊË ÕÑÚÍË r, ÍÑÕÑÓÖá ÒÓËÏÇÏ ÊÂ ÐÂÚÂÎÑ ÍÑÑÓÆËÐÂÕ:

n�~r� � n�
X

ni ~ri � 1

2

X
ni j ~ri ~rj � . . . ; �5:15�

ÅÆÇ n � n�0�, ni � Hi n�r�
��
r� 0

Ë Õ.Æ., Ë ÊÂÕÇÏ ÓÂÔÔÏÑÕÓÇÕß
Rxc�r� ÍÂÍ ×ÖÐÍÙËá ÍÑà××ËÙËÇÐÕÑÄ n; ni; ni j; . . . µÒÑÓâÆÑ-
ÚËÄÂâ ÒÑ ÔÕÇÒÇÐâÏ ÆË××ÇÓÇÐÙËÂÎßÐÞØ ÑÒÇÓÂÕÑÓÑÄ Ë
ÖÚËÕÞÄÂâ, ÚÕÑ Rÿ1xc �r�ì ÔÍÂÎâÓ, ÒÑÎÖÚÂÇÏ

Rÿ1xc �r� � F0�n�r�
�� F21

ÿ
n�r��H 2n�r� � F22

ÿ
n�r���

�
Xÿ

Hi n�r�
�ÿ
Hi n�r�

�� . . . �5:16�

±ÑÆÔÕÂÐÑÄÍÂ àÕÑÅÑ ÄÞÓÂÉÇÐËâ Ä ×ÑÓÏÖÎÖ (5.12) ÆÎâ Exc

ÆÂÇÕ (ÒÑÔÎÇ ËÐÕÇÅÓËÓÑÄÂÐËâ ÒÑ ÚÂÔÕâÏ) ÅÓÂÆËÇÐÕÐÑÇ
ÓÂÊÎÑÉÇÐËÇ

Exc � ELDA
xc �

�
G2�n��Hn�2 dr�

�
��
G4�n��H 2n�2 � . . .

�
dr� . . . ; �5:17�

ÅÆÇ G2�n� ÒÓÇÆÔÕÂÄÎâÇÕ ÔÑÃÑÌ ÖÐËÄÇÓÔÂÎßÐÞÌ ×ÖÐÍÙËÑ-
ÐÂÎ ÑÕ n [2]. ±ÑÒÞÕÍË ÒÓËÏÇÐÇÐËâ àÕÑÅÑ ÓÂÊÎÑÉÇÐËâ Í
ÓÇÂÎßÐÞÏ ÔËÔÕÇÏÂÏ Ä ÃÑÎßÛËÐÔÕÄÇ ÔÎÖÚÂÇÄ ÑÍÂÊÂÎËÔß
ÐÇÖÕÇÛËÕÇÎßÐÞÏË: ÑÐÑ ÚÂÔÕÑ ÖØÖÆÛÂÎÑ ÓÇÊÖÎßÕÂÕÞ,
ÒÑÎÖÚÇÐÐÞÇ Ä LDA.

°ÆÐÂÍÑ ÓâÆ (5.17) ÏÑÉÐÑ ×ÑÓÏÂÎßÐÑ ÒÓÑÔÖÏÏËÓÑ-
ÄÂÕß ÇÜÇ ÓÂÊ, ÚÕÑ ÒÓËÄÑÆËÕ Í ÔÎÇÆÖáÜËÏ ÄÞÓÂÉÇÐËâÏ:

E �0�xc �
�
e
�
n�r��n�r� dr �LDA� ; �5:18�

E �1�xc �
�
f �1�
�
n�r�; ��Hn�r����n�r� dr �GGA� ; �5:19�

E �2�xc �
�
f �2�
�
n�r�; ��Hn�r���;H 2n�r��n�r� dr : �5:20�

¹ÕÑÃÞ ÐÂÌÕË E
�0�
xc Ä LDA, ÐÇÑÃØÑÆËÏÑ ÐÇÊÂÄËÔËÏÑ

ÄÞÚËÔÎËÕß ×ÖÐÍÙËá ÑÆÐÑÌ ÒÇÓÇÏÇÐÐÑÌ x � n; ÆÎâ E
�1�
xc ,

ÐÂÊÞÄÂÇÏÑÅÑ ÑÃÑÃÜÇÐÐÞÏ ÅÓÂÆËÇÐÕÐÞÏ ÒÓËÃÎËÉÇÐËÇÏ
(generalized gradient approximation, GGA), ÐÖÉÐÂ ÐÇÊÂÄË-
ÔËÏÑ ÄÞÚËÔÎÇÐÐÂâ ×ÖÐÍÙËâ ÆÄÖØ ÒÇÓÇÏÇÐÐÞØ: x � n Ë
y � jHnj Ë Õ.Æ.

£ ÓÇÊÖÎßÕÂÕÇ ÃÑÎßÛÑÌ ÖÅÎÖÃÎÇÐÐÑÌ ÓÂÃÑÕÞ ÃÞÎ
ÆÑÔÕËÅÐÖÕ ÊÐÂÚËÕÇÎßÐÞÌ ÒÓÑÅÓÇÔÔ ì ÒÑÎÖÚÇÐÞ ÖÆÂÚÐÞÇ
ÄÞÓÂÉÇÐËâ ÆÎâ GGA Ä ÄËÆÇ (5.19). ±ÓË ËØ ÒÑÔÕÓÑÇÐËË
ËÔÒÑÎßÊÑÄÂÎËÔß ÒÓÂÄËÎÂ ÔÖÏÏ, ÑÃÜËÇ ÔÄÑÌÔÕÄÂ ÔÍÇÌ-
ÎËÐÅÂ, ÂÔËÏÒÕÑÕËÚÇÔÍÑÇ ÒÑÄÇÆÇÐËÇ "ØÄÑÔÕÑÄ" à××ÇÍÕËÄ-
ÐÞØ ÒÑÕÇÐÙËÂÎÑÄ Ë ÒÎÑÕÐÑÔÕÇÌ ÑÕÆÇÎßÐÞØ ÂÕÑÏÑÄ Ë
ÔÑÄÑÍÖÒÐÑÔÕÇÌ ÂÕÑÏÑÄ. ¬ÓÑÏÇ ÕÑÅÑ, ¡. ¢ÇÍÇ Ä ÔÄÑÇÌ
ÓÂÃÑÕÇ ÒÑ GGA ÄÄÇÎ ÐÇÍËÇ ÒÑÆÅÑÐÑÚÐÞÇ ÒÂÓÂÏÇÕÓÞ,
ÍÑÕÑÓÞÇ ÑÐ ÑÒÓÇÆÇÎâÎ, ÑÒÕËÏËÊËÓÖâ ÕÑÚÐÑÔÕß ÓÂÔÚÇÕÂ
àÐÇÓÅËÌ ÂÕÑÏËÊÂÙËË ÆÎâ ÓâÆÂ ØÑÓÑÛÑ ËÊÖÚÇÐÐÞØ ÏÑÎÇ-
ÍÖÎ, ÄÍÎáÚÇÐÐÞØ Ä ÔÕÂÐÆÂÓÕÐÞÇ ÐÂÃÑÓÞ àÍÔÒÇÓËÏÇÐ-
ÕÂÎßÐÞØ ÆÂÐÐÞØ. ±Ñ àÕÑÌ ÕÇÏÇ ÐÇÆÂÄÐÑ ÒÑâÄËÎÔâ ÑÃÊÑÓ
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[21]. ©ÆÇÔß ÔÎÇÆÖÇÕ ÖÒÑÏâÐÖÕß ÐÇÍÑÕÑÓÞØ ÂÄÕÑÓÑÄ ËÊ
ÚËÔÎÂ ÕÇØ, ÍÑÕÑÓÞÇ ÄÐÇÔÎË ÑÔÐÑÄÐÑÌ ÄÍÎÂÆ Ä àÕË ËÔÔÎÇÆÑ-
ÄÂÐËâ: A.D. Becke, D.C. Langreth, M. Levy, R.G. Parr,
J.P. Perdew, C. Lee, W. Yang.

¥ÓÖÅÑÌ ÒÑÆØÑÆ, ÕÂÍÉÇ ÒÓÇÆÎÑÉÇÐÐÞÌ ¡. ¢ÇÍÇ, ÒÓÇÆ-
ÔÕÂÄÎâÇÕ ÔÑÃÑÌ ÖÆÂÚÐÞÌ ÅËÃÓËÆÐÞÌ ÏÇÕÑÆ:

E hyb
xc � aEKS

x � �1ÿ a�EGGA
xc ; �5:21�

ÅÆÇ EKS
x ì ÑÃÏÇÐÐÂâ àÐÇÓÅËâ, ÄÞÚËÔÎÇÐÐÂâ ÐÂ ÕÑÚÐÞØ

ÄÑÎÐÑÄÞØ ×ÖÐÍÙËâØ ¬º, EGGA
xc ì ÒÑÆØÑÆâÜËÌ ×ÖÐÍÙËÑ-

ÐÂÎ GGA Ë a ì ÒÑÆÅÑÐÑÚÐÞÌ ÒÂÓÂÏÇÕÓ [22]. ËÐÇÌÐÖá
ËÐÕÇÓÒÑÎâÙËá ÕÂÍÑÅÑ ÄËÆÂ ÏÑÉÐÑ ÓÂÙËÑÐÂÎßÐÑ ÑÃÑÔÐÑ-
ÄÂÕß, ËÔÒÑÎßÊÖâ ËÐÕÇÅÓËÓÑÄÂÐËÇ ÒÑ l ÍÂÍ Ä (5.10), ÒÓËÚÇÏ
ÐËÉÐËÌ ÒÓÇÆÇÎ ËÐÕÇÅÓËÓÑÄÂÐËâ ÑÕÄÇÚÂÇÕ ÚËÔÕÑÏÖ
ÑÃÏÇÐÖ.

ªÔÒÑÎßÊÑÄÂÐËÇ ÓÂÊÎËÚÐÞØ ×ÑÓÏ GGA Ë ÅËÃÓËÆÐÞØ
ÒÓËÃÎËÉÇÐËÌ ÄÏÇÔÕÑ LDA ÒÓËÄÑÆËÕ Í ÖÏÇÐßÛÇÐËá
ÑÛËÃÑÍ (ÍÂÍ ÒÓÂÄËÎÑ, Ä 3 ë 5 ÓÂÊ) ÒÓË ÓÂÔÚÇÕÇ àÐÇÓÅËÌ
ÂÕÑÏËÊÂÙËË ÆÎâ ÓâÆÂ ØÑÓÑÛÑ ËÊÖÚÇÐÐÞØ ÏÂÎÞØ ÏÑÎÇÍÖÎ,
ÔÑÔÕÑâÜËØ ËÊ ÎÇÅÍËØ ÂÕÑÏÑÄ. °ÔÕÂáÜËÇÔâ ÒÑÔÎÇ àÕÑÅÑ
ÑÛËÃÍË ÑÃÞÚÐÑ ÔÑÔÕÂÄÎâáÕ ��2ÿ3� ÍÅ ÏÑÎßÿ1 ÐÂ ÂÕÑÏ,
ÚÕÑ ÎËÛß Ä ÆÄÂ ÓÂÊÂ ÃÑÎßÛÇ, ÚÇÏ ÒÓË ËÔÒÑÎßÊÑÄÂÐËË
ÎÖÚÛËØ ÔÑÄÓÇÏÇÐÐÞØ ÏÐÑÅÑÚÂÔÕËÚÐÞØ ÏÇÕÑÆÑÄ. ¥ÑÔÕËÅ-
ÐÖÕÑÇ ÕÂÍËÏ ÒÖÕÇÏ ÒÑÄÞÛÇÐËÇ ÕÑÚÐÑÔÕË, ÒÓÑÔÕÑÕÂ ÄÞÚË-
ÔÎÇÐËÌ, Â ÕÂÍÉÇ ÄÞÛÇÖÒÑÏâÐÖÕÂâ ÄÑÊÏÑÉÐÑÔÕß ÑÒËÔÂÐËâ
ÔËÔÕÇÏ, ÔÑÆÇÓÉÂÜËØ ÑÚÇÐß ÏÐÑÅÑ ÂÕÑÏÑÄ, ì ÄÔÇ àÕÑ ÊÂ
ÑÕÐÑÔËÕÇÎßÐÑ ÐÇÃÑÎßÛÑÌ ÒÓÑÏÇÉÖÕÑÍ ÄÓÇÏÇÐË (ÐÂÚËÐÂâ
ÒÓËÏÇÓÐÑ Ô 1990 Å.) ÔÆÇÎÂÎÑ ´¶± ÄÂÉÐÑÌ ÔÑÔÕÂÄÐÑÌ
ÚÂÔÕßá ÍÄÂÐÕÑÄÑÌ ØËÏËË.

° ÆÓÖÅËØ ÖÔÑÄÇÓÛÇÐÔÕÄÑÄÂÐËâØ LDA, ÄÍÎáÚÂâ ÒÓË-
ÃÎËÉÇÐËÇ ÄÊÄÇÛÇÐÐÑÌ ÒÎÑÕÐÑÔÕË (weighted density appro-
ximation, WDA) Ë ÒÑÒÓÂÄÍË ÐÂ ÔÂÏÑÆÇÌÔÕÄËÇ (self-interac-
tion corrections, SIC), ÚËÕÂÕÇÎß ÏÑÉÇÕ ÖÊÐÂÕß ËÊ ÎËÕÇÓÂ-
ÕÖÓÞ (ÔÏ., ÐÂÒÓËÏÇÓ, [21]).

£ ÊÂÍÎáÚÇÐËÇ àÕÑÅÑ ÓÂÊÆÇÎÂ ÑÕÏÇÚÖ, ÚÕÑ ÑÒËÔÂÐËÇ
ÑÃÏÇÐÐÑ-ÍÑÓÓÇÎâÙËÑÐÐÞØ à××ÇÍÕÑÄ Ä ÒÓËÃÎËÉÇÐËË
LDA Ë ÄÑ ÄÔÇØ ÇÅÑ ÒÇÓÇÚËÔÎÇÐÐÞØ ÖÔÑÄÇÓÛÇÐÔÕÄÑÄÂÐËâØ
ÂÃÔÑÎáÕÐÑ ÐÇÒÓËÅÑÆÐÑ ÆÎâ ÕÇØ ÔËÔÕÇÏ Ë ÒÑÆÔËÔÕÇÏ, ÅÆÇ
ËÔÒÑÎßÊÑÄÂÐËÇ Ä ÍÂÚÇÔÕÄÇ ÐÂÚÂÎßÐÑÅÑ ÒÓËÃÎËÉÇÐËâ
àÎÇÍÕÓÑÐÐÑÅÑ ÅÂÊÂ Ô ÏÇÆÎÇÐÐÑ ÏÇÐâáÜÇÌÔâ ÒÎÑÕÐÑÔÕßá
n�r� ÒÓËÐÙËÒËÂÎßÐÑ ÐÇÍÑÓÓÇÍÕÐÑ. ±ÓËÏÇÓÂÏË ÕÂÍËØ
ÔËÔÕÇÏ âÄÎâáÕÔâ: Â) àÎÇÍÕÓÑÐÐÞÌ ÄËÅÐÇÓÑÄÔÍËÌ ÍÓË-
ÔÕÂÎÎ; Ã) ÄÂÐ-ÆÇÓ-ÄÂÂÎßÔÑÄÞ (Õ.Ç. ÒÑÎâÓËÊÂÙËÑÐÐÞÇ)
àÐÇÓÅËË ÄÊÂËÏÑÆÇÌÔÕÄËâ ÐÇÒÇÓÇÍÓÞÄÂáÜËØÔâ ÒÑÆÔË-
ÔÕÇÏ; Ä) "ØÄÑÔÕÞ" àÎÇÍÕÓÑÐÐÞØ ÒÎÑÕÐÑÔÕÇÌ, ÔÕÓÇÏâ-
ÜËÇÔâ Í ÐÖÎá Ä ÄÂÍÖÖÏÇ ÄÃÎËÊË ÒÑÄÇÓØÐÑÔÕÇÌ àÎÇÍÕÓÑÐ-
ÐÞØ ÔËÔÕÇÏ, ËÏÇáÜËØ ÅÓÂÐËÙÞ. ¿ÕÑ, ÑÆÐÂÍÑ, ÐÇ ËÔÍÎá-
ÚÂÇÕ ÕÑÅÑ, ÚÕÑ ´¶± Ä ÍÑÏÃËÐÂÙËË Ô ÆÓÖÅËÏË
ÒÓËÃÎËÉÇÐËâÏË, ÒÑÆØÑÆâÜËÏË Í ÍÑÐÍÓÇÕÐÞÏ ÔÎÖÚÂâÏ,
ÔÒÑÔÑÃÐÂ Ô ÖÔÒÇØÑÏ ÓÇÛÂÕß ÕÂÍËÇ ÊÂÆÂÚË (ÔÏ. ÓÂÊÆÇÎ 7).

6. °ÃÑÃÜÇÐËâ Ë ÒÓËÎÑÉÇÐËâ
ÕÇÑÓËË ×ÖÐÍÙËÑÐÂÎÂ ÒÎÑÕÐÑÔÕË

£ ÕÑ ÄÓÇÏâ ÍÂÍ ´¶± ÆÎâ ÐÇÄÞÓÑÉÆÇÐÐÞØ ÐÇÏÂÅÐËÕÐÞØ
ÔËÔÕÇÏ ÒÓÑÆÑÎÉÂÎÂ ÓÂÊÄËÄÂÕßÔâ ÐÂ ÒÓÑÕâÉÇÐËË ÒÑÔÎÇÆ-
ÐËØ ÆÇÔâÕËÎÇÕËÌ, ÔÂÏÂ ÒÂÓÂÆËÅÏÂ ´¶± ÕÂÍÉÇ ÔÖÜÇÔÕ-
ÄÇÐÐÑ ÆÑÑÒÓÇÆÇÎâÎÂÔß Ë ÑÃÑÃÜÂÎÂÔß Ä ÐÇÔÍÑÎßÍËØ
ÐÂÒÓÂÄÎÇÐËâØ. ¯ÂÊÐÂÚÇÐËÇ ÆÂÐÐÑÅÑ ÓÂÊÆÇÎÂ ì ÔÂÏÑÇ
ÍÓÂÕÍÑÇ ÒÇÓÇÚËÔÎÇÐËÇ àÕËØ ÐÂÒÓÂÄÎÇÐËÌ ÓÂÊÄËÕËâ. ¢ÑÎÇÇ
ÒÑÆÓÑÃÐÑÇ ÑÒËÔÂÐËÇ ÚËÕÂÕÇÎß ÏÑÉÇÕ ÐÂÌÕË Ä ÆÄÖØ ÏÑÐÑ-
ÅÓÂ×ËâØ [23, 24], Â ÕÂÍÉÇ Ä ÐÇÆÂÄÐÑ ÑÒÖÃÎËÍÑÄÂÐÐÑÏ
ÔÃÑÓÐËÍÇ ÎÇÍÙËÌ [21].

6.1. °ÃÑÃÜÇÐËâ
1. ³ÒËÐ-ÒÑÎâÓËÊÑÄÂÐÐÞÇ ÔËÔÕÇÏÞ ì ´¶± Ô ÖÚÇÕÑÏ
ÔÒËÐÂ: v�r�, Bz�r�; n�r�, n"�r� ÿ n#�r�.

2. ³ËÔÕÇÏÞ Ô ÄÞÓÑÉÆÇÐÐÞÏË ÑÔÐÑÄÐÞÏË ÔÑÔÕÑâ-
ÐËâÏË: v�r�; nn�r�, n � 1; . . . ;M; E0.

3. ®ÐÑÅÑÍÑÏÒÑÐÇÐÕÐÞÇ ÔËÔÕÇÏÞ (àÎÇÍÕÓÑÐÐÑ-ÆÞÓÑÚ-
ÐÞÇ ÍÂÒÎË, âÆÓÂ): va�r�; na�r�; E0.

4. ³ÕÂÕËÔÕËÚÇÔÍËÇ ÂÐÔÂÏÃÎË ÆÎâ M ÄÞÓÑÉÆÇÐÐÞØ
ÑÔÐÑÄÐÞØ ÔÑÔÕÑâÐËÌ: v�r�; n�r� ÿ�Mÿ1�Tr nn�r�

�
; E0.

5. ³ÄÑÃÑÆÐÂâ àÐÇÓÅËâ ÒÓË ÍÑÐÇÚÐÞØ ÕÇÏÒÇÓÂÕÖÓÂØ T :
v�r�; n�r�, O (ÃÑÎßÛÑÌ ÕÇÓÏÑÆËÐÂÏËÚÇÔÍËÌ ÒÑÕÇÐÙËÂÎ).

6. ³ÄÇÓØÒÓÑÄÑÆÐËÍË Ô àÎÇÍÕÓÑÐÐÞÏË ÏÇØÂÐËÊÏÂÏË
ÔÒÂÓËÄÂÐËâ: v�r�, D�r� (ÒÂÓÂÏÇÕÓ ÒÑÓâÆÍÂ); nnorm�r�,
nsuper�r�, E0.

7. ¬ÄÂÊËÓÂÄÐÑÄÇÔÐÞÇ ÂÐÔÂÏÃÎË ÆÎâ M ÄÑÊÃÖÉÆÇÐÐÞØ
ÔÑÔÕÑâÐËÌ:

v�r� ; �n�r� �Mÿ1XM
1

nm�r� ; �E �Mÿ1XM
1

Em :

8. ²ÇÎâÕËÄËÔÕÔÍËÇ àÎÇÍÕÓÑÐÞ.
9. ¶ÖÐÍÙËÑÐÂÎÞ, ÊÂÄËÔâÜËÇ ÑÕ ÕÑÍÂ ë ÒÎÑÕÐÑÔÕË, Ä

ÕÇÑÓËË ÆËÂÏÂÅÐÇÕËÊÏÂ: v�r�, rotA�r�; n�r�, rot j�r�; E0.
10. ÁÄÎÇÐËâ, ÊÂÄËÔâÜËÇ ÑÕ ÄÓÇÏÇÐË: v�r; t�; n�r; t�;

ÄÑÊÃÖÉÆÇÐÐÞÇ ÔÑÔÕÑâÐËâ v�r� exp �ÿiot�; n�r� exp �ÿiot�;
Ej ÿ Ei � o.

11. ¢ÑÊÑÐÞ (ÄÊÂÏÇÐ ×ÇÓÏËÑÐÑÄ): v�r�; n�r�; E0.
12. ¬ÑÏÃËÐÂÙËâ ´¶± Ô ÏÇÕÑÆÑÏ ÏÑÎÇÍÖÎâÓÐÑÌ

ÆËÐÂÏËÍË ËÎË ®ÑÐÕÇ-¬ÂÓÎÑ (ÑÔÑÃÇÐÐÑ ÒÑÎÇÊÐÂ ÆÎâ
ÑÒÓÇÆÇÎÇÐËâ ÅÇÑÏÇÕÓËÚÇÔÍËØ ÔÕÓÖÍÕÖÓ). (®ÇÕÑÆ ¬ÂÓÂ ë
±ÂÓÓËÐÇÎÎÑ.)

13. ¬ÑÏÃËÐÂÙËâ LDA Ô ØÂÃÃÂÓÆÑÄÔÍËÏ ÒÂÓÂÏÇÕÓÑÏ
U, ÑÒËÔÞÄÂáÜËÏ ÑÕÕÂÎÍËÄÂÐËÇ ÐÂ ÑÆÐÑÏ ÖÊÎÇ (ÒÓËÃÎË-
ÉÇÐËÇ "LDA�U").

¿ÕÑÕ ÐÇÒÑÎÐÞÌ ÔÒËÔÑÍ ÒÓËÄÇÆÇÐ ÕÑÎßÍÑ ÆÎâ ÕÑÅÑ,
ÚÕÑÃÞ ÆÂÕß ÑÃÜÇÇ ÒÓÇÆÔÕÂÄÎÇÐËÇ Ñ ÏÐÑÅÑÑÃÓÂÊËË ÍÑÐ-
ÕÇÍÔÕÑÄ, Ä ÍÑÕÑÓÞØ ÃÞÎÂ ÖÔÒÇÛÐÑ ËÔÒÑÎßÊÑÄÂÐÂ ÑÔÐÑÄÐÂâ
ÍÑÐÙÇÒÙËâ ´¶±.

6.2. ¬ÑÎËÚÇÔÕÄÇÐÐÞÇ ÓÂÔÚÇÕÞ
£ ÓÂÏÍÂØ àÕÑÌ ÎÇÍÙËË ÂÃÔÑÎáÕÐÑ ÐÇÄÑÊÏÑÉÐÑ ÔÍÑÎßÍÑ-
ÐËÃÖÆß ÒÑÎÐÑ ÑÒËÔÂÕß ÏÐÑÅËÇ ÕÞÔâÚË ÒÓËÎÑÉÇÐËÌ´¶±Í
×ËÊËÚÇÔÍËÏ Ë ØËÏËÚÇÔÍËÏ ÔËÔÕÇÏÂÏ. ±ÑàÕÑÏÖ â ÒÓËÄÇÆÖ
ÕÑÎßÍÑ ÑÆËÐ ÒÓËÏÇÓ, ÄÞÃÓÂÐÐÞÌ ÆÑÔÕÂÕÑÚÐÑ ÒÓÑËÊ-
ÄÑÎßÐÑ ì ÄÞÚËÔÎÇÐËÇ ÔÒËÐÑÄÑÌ ÏÂÅÐËÕÐÑÌ ÄÑÔÒÓËËÏÚË-
ÄÑÔÕË ÜÇÎÑÚÐÞØ ÏÇÕÂÎÎÑÄ (ÔÏ. ÕÂÃÎËÙÖ) [25].

¿ÕÑ ÔÕÂÓÞÌ ÓÂÔÚÇÕ, ÄÞÒÑÎÐÇÐÐÞÌ ÃÇÊ ÍÂÍËØ-ÎËÃÑ ÒÑÆ-
ÅÑÐÑÚÐÞØ ÒÂÓÂÏÇÕÓÑÄ. £ ÐÇÏ ËÔÒÑÎßÊÑÄÂÎÔâ ÕÑÎßÍÑ
ÐÇÊÂÄËÔËÏÑ ÄÞÚËÔÎÇÐÐÞÌ ÄÐÇÛÐËÌ ÒÔÇÄÆÑÒÑÕÇÐÙËÂÎ v�r�
Ë ÑÃÏÇÐÐÑ-ÍÑÓÓÇÎâÙËÑÐÐÂâ àÐÇÓÅËâ ÒÓÑÔÕÓÂÐÔÕÄÇÐÐÑ-
ÑÆÐÑÓÑÆÐÑÅÑ ÐÂÏÂÅÐËÚÇÐÐÑÅÑ àÎÇÍÕÓÑÐÐÑÅÑ ÅÂÊÂ (ÖÉÇ

´ÂÃÎËÙÂ. ³ÒËÐÑÄÂâ ÄÑÔÒÓËËÏÚËÄÑÔÕß ÜÇÎÑÚÐÞØ ÏÇÕÂÎÎÑÄ

®ÇÕÂÎÎ w=w0

£ÂÓËÂÙËÑÐÐÂâ ÕÇÑÓËâ ¿ÍÔÒÇÓËÏÇÐÕ

Li
Na
K
Rb
Cs

2,66
1,62
1,79
1,78
2,20

2,57
1,65
1,70
1,72
2,24

ªÊ ÓÂÃÑÕÞ Vosko S H et al. [25]; w0 ì ÒÂÖÎÇÄÔÍÂâ ÄÑÔÒÓËËÏÚËÄÑÔÕß
ÔÄÑÃÑÆÐÑÅÑ àÎÇÍÕÓÑÐÐÑÅÑ ÅÂÊÂ.
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ÖÒÑÏËÐÂÄÛÇÇÔâ ÒÓËÃÎËÉÇÐËÇ ÎÑÍÂÎßÐÑÌ ÔÒËÐÑÄÑÌ ÒÎÑÕ-
ÐÑÔÕË ì LSDA). ´ÑÎßÍÑ ÑÆÐÑ ÚËÔÎÑ Ä ËÔØÑÆÐÞØ ÆÂÐÐÞØ
ÑÕÎËÚÂÎÑÔß ÆÎâ ÍÂÉÆÑÅÑ ÍÑÐÍÓÇÕÐÑÅÑ ÏÇÕÂÎÎÂ, ì ÇÅÑ
ÂÕÑÏÐÞÌ ÐÑÏÇÓ Z. °ÃÓÂÕËÕÇ ÄÐËÏÂÐËÇ, ÍÂÍ ÕÑÚÐÑ
ÕÇÑÓÇÕËÚÇÔÍËÇ ÓÇÊÖÎßÕÂÕÞ ÔÑÅÎÂÔÖáÕÔâ Ô ÆÑÄÑÎßÐÑ ÐÇÓÇ-
ÅÖÎâÓÐÑÌ ÒÑÔÎÇÆÑÄÂÕÇÎßÐÑÔÕßá àÍÔÒÇÓËÏÇÐÕÂÎßÐÞØ ÆÂÐ-
ÐÞØ. °ÕÍÎÑÐÇÐËâ ÑÕÐÑÛÇÐËâ w=w0 ÑÕ 1 ÑÃÖÔÎÑÄÎÇÐÞ
ÒÓÂÍÕËÚÇÔÍË Ä ÓÂÄÐÑÌ ÔÕÇÒÇÐË à××ÇÍÕÂÏË ÐÇÑÆÐÑÓÑÆ-
ÐÑÅÑ ÒÇÓËÑÆËÚÇÔÍÑÅÑ ÒÑÕÇÐÙËÂÎÂ Ë àÎÇÍÕÓÑÐ-àÎÇÍÕÓÑÐ-
ÐÞØ ÄÊÂËÏÑÆÇÌÔÕÄËÌ.

²ÂÊÖÏÇÇÕÔâ, àÎÇÍÕÓÑÐÐÞÇ ÒÎÑÕÐÑÔÕË ÜÇÎÑÚÐÞØ
ÏÇÕÂÎÎÑÄ ÆÑÄÑÎßÐÑ ÑÆÐÑÓÑÆÐÞÒÑÚÕË ÒÑ ÄÔÇÏÖ ÒÓÑÔÕÓÂÐ-
ÔÕÄÖ, ÚÕÑ ÆÇÎÂÇÕ àÕË ÏÇÕÂÎÎÞ ÒÑÆØÑÆâÜËÏ ÕÇÔÕÑÄÞÏ
ÒÓËÏÇÓÑÏ ÆÎâ ÓÂÔÚÇÕÑÄ Ä ÒÓËÃÎËÉÇÐËË ÎÑÍÂÎßÐÑÌ ÔÒË-
ÐÑÄÑÌ ÒÎÑÕÐÑÔÕË. ´ÑÚÐÑÔÕß ÓÂÔÚÇÕÂ ÆÎâ ÆÓÖÅËØ ÍÎÂÔÔÑÄ
ÔËÔÕÇÏ ÏÑÉÇÕ ÃÞÕß ÊÐÂÚËÕÇÎßÐÑ ÐËÉÇ, ÊÂ ËÔÍÎáÚÇÐËÇÏ
ÖÉÇ ÖÒÑÏËÐÂÄÛËØÔâ ÑÚÇÐß ÕÑÚÐÞØ ÓÇÊÖÎßÕÂÕÑÄ ÆÎâ
ÅÇÑÏÇÕÓËÚÇÔÍÑÅÑ ÔÕÓÑÇÐËâ Ô ÕËÒËÚÐÑÌ ÑÛËÃÍÑÌ � 1%
(ÍÑÕÑÓÂâ ÏÇÐâ ÆÑ ÔËØ ÒÑÓ ÐÇÔÍÑÎßÍÑ ÖÆËÄÎâÇÕ).

ªÔÒÑÎßÊÑÄÂÐËÇ ÅÓÂÆËÇÐÕÐÞØ ÒÑÒÓÂÄÑÍ Ë/ËÎË ÅËÃÓËÆ-
ÐÞØ ÔØÇÏ Ä ÏÐÑÅÑÚËÔÎÇÐÐÞØ ØËÏËÚÇÔÍËØ ÒÓËÎÑÉÇÐËâØ
ÖÏÇÐßÛÂÇÕ ÒÑÅÓÇÛÐÑÔÕß ÓÂÔÚÇÕÂ àÐÇÓÅËÌ, ÍÂÍ ÒÓÂÄËÎÑ,
ÒÑÚÕË ÐÂ ÒÑÓâÆÑÍ ÄÇÎËÚËÐÞ; Ä ×ËÊËÚÇÔÍËØ ÒÓËÎÑÉÇÐËâØ
ÖÎÖÚÛÇÐËâ ÑÃÞÚÐÑ ÏÇÐÇÇ ÓÂÊËÕÇÎßÐÞ. ´ÑÚÐÑÔÕß ÓÂÔÚÇÕÂ
ÅÇÑÏÇÕÓËÚÇÔÍËØ ÒÂÓÂÏÇÕÓÑÄ ÑÔÕÂÇÕÔâ ÐÂ ÖÓÑÄÐÇ 1%.

7. ©ÂÍÎáÚËÕÇÎßÐÞÇ ÊÂÏÇÚÂÐËâ

³ÇÅÑÆÐâ ÕÇÑÓËâ ×ÖÐÍÙËÑÐÂÎÂ ÒÎÑÕÐÑÔÕË ÛËÓÑÍÑ ËÔÒÑÎß-
ÊÖÇÕÔâ ÍÂÍ Ä ×ËÊËÍÇ, ÕÂÍ Ë Ä ØËÏËË. ¥Îâ ÒÇÓËÑÆËÚÇÔÍËØ
ÕÄÇÓÆÞØ ÕÇÎ ÇÇ ËÐÑÅÆÂ ÐÂÊÞÄÂáÕ "ÔÕÂÐÆÂÓÕÐÑÌ ÏÑ-
ÆÇÎßá". £ ØËÏËË ´¶± ÆÑÒÑÎÐâÇÕ ÕÓÂÆËÙËÑÐÐÞÇ ÏÇÕÑÆÞ
ÏÐÑÅÑÚÂÔÕËÚÐÞØ ÄÑÎÐÑÄÞØ ×ÖÐÍÙËÌ, ÑÔÑÃÇÐÐÑ ÆÎâ
ÔËÔÕÇÏ, ÔÑÆÇÓÉÂÜËØ ÑÚÇÐß ÏÐÑÅÑ ÂÕÑÏÑÄ, 0O�10�.

£ ÔÎÖÚÂÇ ÔËÔÕÇÏ, ÆÎâ ÍÑÕÑÓÞØ ´¶± Ä ÇÇ ÔÑÄÓÇÏÇÐÐÑÏ
ÄËÆÇ ÄÔÇ ÇÜÇ ÓÂÃÑÕÂÇÕ ÆÑÄÑÎßÐÑ ÒÎÑØÑ (ÐÂÒÓËÏÇÓ,
àÐÇÓÅËË ÆÂÎßÐÑÆÇÌÔÕÄÖáÜËØ ÒÑÎâÓËÊÂÙËÑÐÐÞØ ÄÊÂËÏÑ-
ÆÇÌÔÕÄËÌ, ÑÃÎÂÔÕË ÔÕÓÇÏâÜËØÔâ Í ÐÖÎá àÎÇÍÕÓÑÐÐÞØ
ÒÎÑÕÐÑÔÕÇÌ, ÚÂÔÕËÚÐÑ ÊÂÒÑÎÐÇÐÐÞÇ àÎÇÍÕÓÑÐÐÞÇ ÑÃÑ-
ÎÑÚÍË, ÃÂÓßÇÓÞ ØËÏËÚÇÔÍËØ ÓÇÂÍÙËÌ), ÑÐÂ ÚÂÔÕÑ ÆÂÇÕ
ÍÎáÚ Í ÕÑÏÖ, ÍÂÍ ÔÎÇÆÖÇÕ ÏÑÆË×ËÙËÓÑÄÂÕß ÔÖÜÇÔÕÄÖá-
ÜËÇ ÒÓÇÆÔÕÂÄÎÇÐËâ ÑÃ àÎÇÍÕÓÑÐÐÑÌ ÔÕÓÖÍÕÖÓÇ Ä ÔËÔÕÇÏÇ
ÍÑÑÓÆËÐÂÕ ÓÇÂÎßÐÑÅÑ ÒÓÑÔÕÓÂÐÔÕÄÂ.

©ÂÅÎâÆÞÄÂâ Ä ÃÖÆÖÜÇÇ, â ÑÉËÆÂá, ÚÕÑ ÕÇÑÓËË ÐÂ
ÑÔÐÑÄÇ ÄÑÎÐÑÄÞØ ×ÖÐÍÙËÌ Ë ÐÂ ÑÔÐÑÄÇ àÎÇÍÕÓÑÐÐÑÌ
ÒÎÑÕÐÑÔÕË, ÆÑÒÑÎÐââ ÆÓÖÅ ÆÓÖÅÂ, ÐÇ ÕÑÎßÍÑ ÒÑÊÄÑÎâÕ

ÒÑÎÖÚÂÕß ÃÑÎÇÇ ÕÑÚÐÞÇ ÍÑÎËÚÇÔÕÄÇÐÐÞÇ ÓÇÊÖÎßÕÂÕÞ, ÐÑ
ÕÂÍÉÇ ÄÐÇÔÖÕ ÄÍÎÂÆ Ä ÖÅÎÖÃÎÇÐËÇ ÐÂÛËØ ×ËÊËÚÇÔÍËØ/
ØËÏËÚÇÔÍËØ ÒÓÇÆÔÕÂÄÎÇÐËÌ ÑÃ àÎÇÍÕÓÑÐÐÑÌ ÔÕÓÖÍÕÖÓÇ
ÄÇÜÇÔÕÄÂ.

±ÇÓÇÄÇÎÂ Ô ÂÐÅÎËÌÔÍÑÅÑ®.£. ®ÂÅÐËÙÍÂâ
¯ÂÖÚÐÞÌ ÍÑÐÔÖÎßÕÂÐÕ ÒÇÓÇÄÑÆÂ ¦.¤. ®ÂÍÔËÏÑÄ
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