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1. £ÄÇÆÇÐËÇ

¶ÖÐÆÂÏÇÐÕÂÎßÐÞÇ ÑÔÐÑÄÞ ÕÇÑÓÇÕËÚÇÔÍÑÌ ØËÏËË ÃÞÎË
ÊÂÎÑÉÇÐÞ Ä ÑÕÐÑÔËÕÇÎßÐÑ ÍÑÓÑÕÍËÌ ÒÇÓËÑÆ Ä ÐÂÚÂÎÇ XX
ÔÕÑÎÇÕËâ. °ÕÍÓÞÕËÇ ²ÇÊÇÓ×ÑÓÆÑÏ âÆÓÂ ÂÕÑÏÂ Ä 1910 Å.
ÑÍÑÐÚÂÕÇÎßÐÑ ÒÓÑâÔÐËÎÑ ÄÑÒÓÑÔ Ñ ÕÑÏ, ËÊ ÍÂÍËØ ÚÂÔÕËÙ
ÔÑÔÕÑâÕ ÂÕÑÏÞ Ë ÏÑÎÇÍÖÎÞ, Â ÄÔÎÇÆ ÊÂ àÕËÏ ÒÑâÄËÎÂÔß
ÃÑÓÑÄÔÍÂâ ÕÇÑÓËâ àÎÇÍÕÓÑÐÐÞØ ÑÓÃËÕ Ä ÂÕÑÏÂØ ì
"ÔÕÂÓÂâ ÍÄÂÐÕÑÄÂâ ÕÇÑÓËâ". ³ÄâÊß ÏÇÉÆÖ ÒÑÎÑÉËÕÇÎß-
ÐÞÏ ÊÂÓâÆÑÏ âÆÓÂ, ÂÕÑÏÐÞÏ ÐÑÏÇÓÑÏ Ë ÒÑÎÑÉÇÐËÇÏ
ÂÕÑÏÂ Ä ÒÇÓËÑÆËÚÇÔÍÑÌ ÕÂÃÎËÙÇ ÃÞÎÂ ÑÕÍÓÞÕÂ Ä 1913 Å.
¬ÂÍ ÑÍÂÊÂÎÑÔß, ÒÑÒÞÕÍÂ ÑÃÑÃÜÇÐËâ ÃÑÓÑÄÔÍËØ ÑÓÃËÕ ÐÂ
ÏÐÑÅÑÂÕÑÏÐÞÌ ÔÎÖÚÂÌ ÔÕÑÎÍÐÖÎÂÔß Ô ÕÓÖÆÐÑÔÕâÏË, Ë
ÔÎÇÆÖáÜËÌ ÖÔÒÇØ ÑÕÐÑÔËÕÔâ Í ÐÂÚÂÎÖ 1920-Ø ÅÑÆÑÄ,
ÍÑÅÆÂ ÃÞÎÂ ÓÂÊÄËÕÂ ÄÑÎÐÑÄÂâ ÕÇÑÓËâ ÄÇÜÇÔÕÄÂ Ë ÔÄâÊÂÐ-
ÐÂâ Ô ÐÇÌ ÍÄÂÐÕÑÄÂâ ÏÇØÂÐËÍÂ. £ 1926 Å. ¤ÇÌÊÇÐÃÇÓÅ
ÒÓÇÆÎÑÉËÎ ÏÂÕÓËÚÐÖá ÏÇØÂÐËÍÖ, Â ºÓÈÆËÐÅÇÓ ì ÑÔÐÑÄ-
ÐÑÇ ÐÇÓÇÎâÕËÄËÔÕÔÍÑÇ ÄÑÎÐÑÄÑÇ ÖÓÂÄÐÇÐËÇ, ÑÒËÔÞÄÂáÜÇÇ
ÆÄËÉÇÐËÇ âÆÇÓ Ë àÎÇÍÕÓÑÐÑÄ Ä ÏÑÎÇÍÖÎÂØ:

HC � EC ; �1�
ÍÑÕÑÓÑÇ ÒÓÇÆÔÕÂÄÎâÇÕ ÔÑÃÑÌ ÆË××ÇÓÇÐÙËÂÎßÐÑÇ ÖÓÂÄÐÇ-
ÐËÇ ÐÂ ÔÑÃÔÕÄÇÐÐÞÇ ÊÐÂÚÇÐËâ ÆÎâ àÐÇÓÅËË E Ë ÄÑÎÐÑÄÑÌ
×ÖÐÍÙËË C ÆÂÐÐÑÅÑ ÔÑÔÕÑâÐËâ. ©ÆÇÔß H ì ÑÒÇÓÂÕÑÓ
¤ÂÏËÎßÕÑÐÂ, Â C ÊÂÄËÔËÕ ÑÕ ÆÇÍÂÓÕÑÄÞØ Ë ÔÒËÐÑÄÞØ
ÍÑÑÓÆËÐÂÕ ÚÂÔÕËÙ. ¦ÆËÐÔÕÄÇÐÐÑÇ ÆÑÒÑÎÐËÕÇÎßÐÑÇ ÑÅÓÂ-
ÐËÚÇÐËÇ ÔÑÔÕÑËÕ Ä ÕÑÏ, ÚÕÑ C ÆÑÎÉÐÂ ÑÃÎÂÆÂÕß ÑÒÓÇÆÇ-
ÎÇÐÐÑÌ ÔËÏÏÇÕÓËÇÌ ÑÕÐÑÔËÕÇÎßÐÑ ÒÇÓÇÔÕÂÐÑÄÑÍ ÚÂÔÕËÙ
(ÃÞÕß ÂÐÕËÔËÏÏÇÕÓËÚÐÑÌ ÆÎâ ×ÇÓÏËÑÐÑÄ, ÐÂÒÓËÏÇÓ

àÎÇÍÕÓÑÐÑÄ, Ë ÔËÏÏÇÕÓËÚÐÑÌ ÆÎâ ÃÑÊÑÐÑÄ). ²ÇÎâÕËÄËÔÕ-
ÔÍÑÇ ÑÃÑÃÜÇÐËÇ àÕÑÅÑ ÖÓÂÄÐÇÐËâ ÃÞÎÑ ÄÔÍÑÓÇ ÒÓÇÆÎÑ-
ÉÇÐÑ ¥ËÓÂÍÑÏ.

µÓÂÄÐÇÐËÇ ºÓÈÆËÐÅÇÓÂ ÎÇÅÍÑ ÓÇÛÂÇÕÔâ ÆÎâ ÂÕÑÏÂ
ÄÑÆÑÓÑÆÂ Ë, ÍÂÍ ÄÞâÔÐËÎÑÔß, ÒÑÎÖÚÂÇÏÞÇ ÒÓË àÕÑÏ
ÓÇÊÖÎßÕÂÕÞ ËÆÇÐÕËÚÐÞ ÃÑÎÇÇ ÓÂÐÐËÏ ÓÇÊÖÎßÕÂÕÂÏ ¢ÑÓÂ.
µÚÇÕ ÓÇÎâÕËÄËÔÕÔÍËØ ÒÑÒÓÂÄÑÍ ÒÓË ËÔÒÑÎßÊÑÄÂÐËË ÖÓÂÄ-
ÐÇÐËâ¥ËÓÂÍÂ ÒÓËÄÑÆËÕ Í ÒÓÂÍÕËÚÇÔÍË ÒÑÎÐÑÏÖ ÔÑÅÎÂÔËá
Ô àÍÔÒÇÓËÏÇÐÕÂÎßÐÞÏË ÔÒÇÍÕÓÑÔÍÑÒËÚÇÔÍËÏË ÆÂÐÐÞÏË.
°ÆÐÂÍÑ ÆÎâ ÎáÃÑÌ ÆÓÖÅÑÌ ÔËÔÕÇÏÞ ÐÂÌÕË ÕÑÚÐÑÇ ÓÇÛÇ-
ÐËÇ ÐÇ ÖÆÂÄÂÎÑÔß, ÚÕÑ Ë ÄÞÊÄÂÎÑ ÛËÓÑÍÑ ËÊÄÇÔÕÐÑÇ
ÊÂÏÇÚÂÐËÇ¥ËÓÂÍÂ 1929 ÅÑÆÂ: "´ÂÍËÏ ÑÃÓÂÊÑÏ, ×ÖÐÆÂÏÇÐ-
ÕÂÎßÐÞÇ ÊÂÍÑÐÞ, ÐÇÑÃØÑÆËÏÞÇ ÆÎâ ÏÂÕÇÏÂÕËÚÇÔÍÑÅÑ
ÑÒËÔÂÐËâ ÊÐÂÚËÕÇÎßÐÑÌ ÚÂÔÕË ×ËÊËÍË Ë ÄÔÇÌ ØËÏËË,
ÒÑÎÐÑÔÕßá ËÊÄÇÔÕÐÞ, Ë ÒÓÑÃÎÇÏÂ ÊÂÍÎáÚÂÇÕÔâ ÕÑÎßÍÑ Ä
ÕÑÏ, ÚÕÑ ÒÓËÏÇÐÇÐËÇ àÕËØ ÊÂÍÑÐÑÄ ÒÓËÄÑÆËÕ Í ÖÓÂÄÐÇ-
ÐËâÏ, ÔÎËÛÍÑÏ ÔÎÑÉÐÞÏ, ÚÕÑÃÞ ËØ ÏÑÉÐÑ ÃÞÎÑ
ÓÇÛËÕß".

¿ÕÑ ÃÞÎ ÄÑÊÅÎÂÔ ÎËÍÑÄÂÐËâ Ë ÑÆÐÑÄÓÇÏÇÐÐÑ ì
ÑÕÚÂâÐËâ. °Ð ÑÊÐÂÚÂÎ, ÚÕÑ ×ÖÐÆÂÏÇÐÕÂÎßÐÞÇ ÑÕÍÓÞÕËâ
Ä ØËÏËË ÊÂÍÑÐÚËÎËÔß, ÐÑ ÑÔÕÂÎÂÔß ÅÓÂÐÆËÑÊÐÂâ ÏÂÕÇÏÂ-
ÕËÚÇÔÍÂâ ÊÂÆÂÚÂ ËØ ÓÇÂÎËÊÂÙËË. ²ÇÕÓÑÔÒÇÍÕËÄÐÑ àÕÑ
ÖÕÄÇÓÉÆÇÐËÇ, ÒÓËÐËÏÂâ ÄÑ ÄÐËÏÂÐËÇ ÇÅÑ ÑÍÑÐÚÂÕÇÎßÐÞÌ
ØÂÓÂÍÕÇÓ, ÄÞÅÎâÆËÕ ÚÓÇÊÄÞÚÂÌÐÑ ÔÏÇÎÞÏ. ´ÑÅÆÂ, Ä
1929 Å., ÃÞÎ ÄÔÇÅÑ ÑÆËÐ ì ÒÓÇÆÄÂÓËÕÇÎßÐÞÌ Ë ÒÓËÃÎË-
ÉÇÐÐÞÌ ì ÍÄÂÐÕÑÄÑÏÇØÂÐËÚÇÔÍËÌ ÓÂÔÚÇÕ ÏÑÎÇÍÖÎÞ
ÄÑÆÑÓÑÆÂ, ÄÞÒÑÎÐÇÐÐÞÌ ¤ÂÌÕÎÇÓÑÏ Ë ­ÑÐÆÑÐÑÏ, ÒÓË-
ÚÇÏ ÒÑÎÖÚÇÐÐÑÇ Ä ÐÇÏ ÊÐÂÚÇÐËÇ àÐÇÓÅËË ÔÄâÊË ÔÑÔÕÂÄÎâÎÑ
ÕÑÎßÍÑ ÑÍÑÎÑ 70% ÑÕ àÍÔÒÇÓËÏÇÐÕÂÎßÐÑÌ ÄÇÎËÚËÐÞ. ´ÇÏ
ÐÇ ÏÇÐÇÇ ×ËÊËÍË ÑÍÂÊÂÎËÔß ÍÓÂÌÐÇ ÔÂÏÑÐÂÆÇâÐÐÞÏË, Ë Ä
1930-Ç ÅÑÆÞ ÃÑÎßÛËÐÔÕÄÑ ËÊ ÐËØ ÒÇÓÇÛÎÑ Í ËÔÔÎÇÆÑÄÂ-
ÐËâÏ ÄÐÖÕÓÇÐÐÇÌ ÔÕÓÖÍÕÖÓÞ âÆÓÂ. ¶ÂÍÕËÚÇÔÍË ËØ ÆÇÓ-
ÊÑÔÕß ÃÞÎÂ, ÒÑ-ÄËÆËÏÑÏÖ, ÑÒÓÂÄÆÂÐÐÑÌ, ÒÑÔÍÑÎßÍÖ ÐË-
ÍÂÍËØ ÔÇÓßÇÊÐÞØ ÐÇÆÑÔÕÂÕÍÑÄ Ä ÒÑÎÐÑÌ ÕÇÑÓËË ºÓÈÆËÐ-
ÅÇÓÂ ë¥ËÓÂÍÂ ÆÑ ÔËØ ÒÑÓ ÐÇ ÑÃÐÂÓÖÉÇÐÑ.

¿ÕÑ ÃÞÎ ÐÂÔÕÑâÜËÌ ÄÞÊÑÄ ÆÎâ ÒÇÓÄÞØ ÍÄÂÐÕÑÄÞØ
ØËÏËÍÑÄ Ä 1930-Ç ÅÑÆÞ. ¦ÔÎË ÒÑÒÞÕÍË ÒÑÎÖÚËÕß ÕÑÚÐÑÇ
ÓÇÛÇÐËÇ ÃÇÊÐÂÆÇÉÐÞ, ÕÑ ÍÂÍËÏ ÑÃÓÂÊÑÏ ÏÑÉÐÑ ÓÂÊÓÂÃÑ-
ÕÂÕß ÕÂÍËÇ ÒÓËÃÎËÉÇÐÐÞÇ ÏÂÕÇÏÂÕËÚÇÔÍËÇ ÒÓÑÙÇÆÖÓÞ,
ÍÑÕÑÓÞÇ (Â) ÒÑÊÄÑÎâÕ ÍÂÚÇÔÕÄÇÐÐÑ ËÐÕÇÓÒÓÇÕËÓÑÄÂÕß
ØËÏËÚÇÔÍËÇ âÄÎÇÐËâ Ë (Ã) ÃÖÆÖÕ ÑÃÎÂÆÂÕß ÒÓÇÆÔÍÂÊÂÕÇÎß-
ÐÑÌ ÔËÎÑÌ? ±ÑÒÞÕÍË ÐÂÌÕË ÒÑÆØÑÆÞ Í àÕÑÌ ÒÓÑÃÎÇÏÇ Ô
ÒÑÏÑÜßá ÓÂÊÎËÚÐÞØ ÏÑÆÇÎÇÌ Ë âÄÎâáÕÔâ ÕÇÏÑÌ àÕÑÌ
ÎÇÍÙËË.
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2. °ÔÑÃÇÐÐÑÔÕË ÕÇÑÓÇÕËÚÇÔÍËØ ÏÑÆÇÎÇÌ

´ÇÑÓÇÕËÚÇÔÍÂâÏÑÆÇÎß ÍÂÍÑÅÑ-ÎËÃÑ ÔÎÑÉÐÑÅÑ ÒÓÑÙÇÔÔÂì
àÕÑ ÒÓËÃÎËÉÇÐÐÂâ, ÐÑ ØÑÓÑÛÑ ÑÒÓÇÆÇÎÇÐÐÂâ ÒÓÑÙÇÆÖÓÂ
ÏÂÕÇÏÂÕËÚÇÔÍÑÅÑ ÏÑÆÇÎËÓÑÄÂÐËâ àÕÑÅÑ ÒÓÑÙÇÔÔÂ. £ ÒÓË-
ÏÇÐÇÐËË Í ØËÏËÚÇÔÍËÏ ÒÓÑÙÇÔÔÂÏ ÊÂÆÂÚÂ ÔÑÔÕÑËÕ Ä ÕÑÏ,
ÚÕÑÃÞ, ËÔÒÑÎßÊÖâ ËÔØÑÆÐÖá ËÐ×ÑÓÏÂÙËá Ñ ÍÑÎËÚÇÔÕÄÇ Ë
ÔÄÑÌÔÕÄÂØ ÔÑÔÕÂÄÎâáÜËØ ÏÑÎÇÍÖÎÖ ÚÂÔÕËÙ (âÆÇÓ Ë àÎÇÍÕ-
ÓÑÐÑÄ), ÒÑÎÖÚËÕß ËÐ×ÑÓÏÂÙËá Ñ ÒÑÄÇÆÇÐËË ÏÑÎÇÍÖÎ Ë
ÑÃÝâÔÐËÕß àÕÑ ÒÑÄÇÆÇÐËÇ. ®ÑÉÐÑ ÄÞÆÇÎËÕß ÒâÕß àÕÂÒÑÄ
ÓÂÊÓÂÃÑÕÍË Ë ÒÓËÏÇÐÇÐËâ ÕÂÍËØ ÏÑÆÇÎÇÌ.

¸ÇÎÇÄÂâ ÕÑÚÐÑÔÕß. ¯ÇÑÃØÑÆËÏÑ ÐÂÏÇÕËÕß ÉÇÎÂÇÏÖá
ÕÑÚÐÑÔÕß ÏÑÆÇÎË. ¦ÔÎË ÏÑÆÇÎß ÐÇ ÒÑÊÄÑÎâÇÕ ÐÂÆÇÉÐÑ
ÓÂÊÎËÚÂÕß ÄÑÊÏÑÉÐÞÇ ÕËÒÞ ÒÑÄÇÆÇÐËâ ÏÑÎÇÍÖÎ, ÄÓâÆ ÎË
ÑÐÂ ÑÍÂÉÇÕÔâ ÑÚÇÐß ÒÑÎÇÊÐÑÌ. ¦ÔÎË ÏÑÆÇÎß ÍÑÎËÚÇÔÕÄÇÐ-
ÐÂâ, ÕÑ ÐÂÆÑ ÆÑÃËÄÂÕßÔâ ÄÑÔÒÓÑËÊÄÇÆÇÐËâ Ë ÒÓÇÆÔÍÂÊÂÐËâ
ÓÇÊÖÎßÕÂÕÑÄ Ä ÒÓÇÆÇÎÂØ àÍÔÒÇÓËÏÇÐÕÂÎßÐÑÌ ÕÑÚÐÑÔÕË.
¥Îâ ÄÇÎËÚËÐ ÓÂÊÏÇÓÐÑÔÕË àÐÇÓÅËË, ÐÂÒÓËÏÇÓ ÕÇÒÎÑÕ
ÑÃÓÂÊÑÄÂÐËâ ËÎË ÒÑÕÇÐÙËÂÎÑÄ ËÑÐËÊÂÙËË, ÒÓËÇÏÎÇÏÑÌ
ÔÚËÕÂÇÕÔâ ÑÃÜÂâ ÕÑÚÐÑÔÕß ÒÑÓâÆÍÂ 1 ÍÍÂÎ ÏÑÎßÿ1.

¶ÑÓÏÖÎËÓÑÄÍÂ. ±ÓËÃÎËÉÇÐÐÂâ ÏÂÕÇÏÂÕËÚÇÔÍÂâ ÒÓÑ-
ÙÇÆÖÓÂ ÆÑÎÉÐÂ ÃÞÕß ÔÕÓÑÅÑ Ô×ÑÓÏÖÎËÓÑÄÂÐÂ. °ÐÂ ÆÑÎ-
ÉÐÂ, ÐÂÔÍÑÎßÍÑ àÕÑ ÄÑÊÏÑÉÐÑ, ÑÃÎÂÆÂÕß ÔÄÑÌÔÕÄÂÏË
ÒÑÎÐÑÕÞ Ë ÑÃÜÐÑÔÕË. ´ÂÍËÏ ÑÃÓÂÊÑÏ, ÚÂÔÕÐÞØ ÏÇÕÑÆËÍ
ÆÎâ ÍÑÐÍÓÇÕÐÞØ ÏÑÎÇÍÖÎ ËÎË ÆÎâ ÔÒÇÙË×ËÚÇÔÍÑÌ ÔËÏÏÇÕ-
ÓËË ÔÎÇÆÖÇÕ ËÊÃÇÅÂÕß. ¦ÔÎË àÕÑÅÑ ÖÆÂÇÕÔâ ÆÑÃËÕßÔâ, ÕÑ
ÆÂÐÐÂâ ÒÓÑÙÇÆÖÓÂ âÄÎâÇÕÔâ ÒÑÎÐÑÌ ÕÇÑÓÇÕËÚÇÔÍÑÌ ØËÏË-
ÚÇÔÍÑÌ ÏÑÆÇÎßá, ÍÑÕÑÓÖá ÏÑÉÐÑ ËÔÒÑÎßÊÑÄÂÕß Ä ËÔÔÎÇ-
ÆÑÄÂÐËâØ Ô ÕÑÌ ÔÕÇÒÇÐßá ÆÇÕÂÎËÊÂÙËË, ÍÂÍÖá ÒÑÊÄÑÎâáÕ
ËÏÇáÜËÇÔâ ÄÞÚËÔÎËÕÇÎßÐÞÇ ÓÇÔÖÓÔÞ.

²ÇÂÎËÊÂÙËâ. ³×ÑÓÏÖÎËÓÑÄÂÐÐÞÌ ÏÇÕÑÆ ÆÑÎÉÇÐ ÃÞÕß
ÓÇÂÎËÊÑÄÂÐ Ä ÕÂÍÑÌ ×ÑÓÏÇ, ÍÑÕÑÓÂâ ÒÑÊÄÑÎâÇÕ ÒÑÎÖÚÂÕß
ÓÇÊÖÎßÕÂÕÞ ÊÂ ÓÂÊÖÏÐÑÇ ÄÓÇÏâ Ë Ô ÓÂÊÖÏÐÞÏË ÄÞÚËÔÎË-
ÕÇÎßÐÞÏË ÊÂÕÓÂÕÂÏË. £ ÐÂÔÕÑâÜÇÇ ÄÓÇÏâ àÕÑÕ àÕÂÒ
ÒÑÆÓÂÊÖÏÇÄÂÇÕ ÔÑÊÆÂÐËÇ à××ÇÍÕËÄÐÞØ Ë ÖÆÑÃÐÞØ Ä
ËÔÒÑÎßÊÑÄÂÐËË ÍÑÏÒßáÕÇÓÐÞØ ÒÓÑÅÓÂÏÏ. ¦ÅÑ ÏÑÉÐÑ
ÔÓÂÄÐËÕß Ô àÕÂÒÑÏ ÔÑÊÆÂÐËâ ÖÔÕÂÐÑÄÍË Ä àÍÔÒÇÓËÏÇÐ-
ÕÂÎßÐÞØ ËÔÔÎÇÆÑÄÂÐËâØ.

±ÓÑÄÇÓÍÂ ÂÆÇÍÄÂÕÐÑÔÕË.¯Â ÔÎÇÆÖáÜÇÏ àÕÂÒÇ ÔÎÇÆÖÇÕ
ÒÓÑÄÇÓËÕß ÔÑÑÕÄÇÕÔÕÄËÇ ÏÑÆÇÎË ËÊÄÇÔÕÐÞÏ ËÊ ØËÏËË
×ÂÍÕÂÏ, ÚÕÑÃÞ ÑÒÓÇÆÇÎËÕß, ÆÑÔÕËÅÐÖÕÂ ÎË ÙÇÎÇÄÂâ ÕÑÚ-
ÐÑÔÕß. ¦ÔÎË ÐÇÑÃØÑÆËÏÂ ÍÑÎËÚÇÔÕÄÇÐÐÂâ ÕÑÚÐÑÔÕß, ÕÑ ÆÎâ
ÕÂÍÑÌ ÒÓÑÄÇÓÍË ËÔÒÑÎßÊÖáÕÔâ ÓÂÊÎËÚÐÞÇ ÔÕÂÕËÔÕËÚÇÔÍËÇ
ÍÓËÕÇÓËË, ÐÂÒÓËÏÇÓ ÔÓÇÆÐÇÍÄÂÆÓÂÕËÚÐÑÇ ÑÕÍÎÑÐÇÐËÇ
ÏÑÆÇÎßÐÞØ ÕÇÑÓÇÕËÚÇÔÍËØ ÓÇÊÖÎßÕÂÕÑÄ ÑÕ àÍÔÒÇÓËÏÇÐ-
ÕÂÎßÐÞØ ÆÂÐÐÞØ. ³ÎÇÆÖÇÕ ËÔÒÑÎßÊÑÄÂÕß ÍÂÍ ÏÑÉÐÑ
ÃÑÎÇÇ ÛËÓÑÍÖá ÔÑÄÑÍÖÒÐÑÔÕß àÍÔÒÇÓËÏÇÐÕÂÎßÐÞØ ÆÂÐ-
ÐÞØ, ÑÕÃËÓÂâ, ÑÆÐÂÍÑ, ÕÑÎßÍÑ ÕÇ ËÊ ÐËØ, ÍÑÕÑÓÞÇ ÃÞÎË
ÒÑÎÖÚÇÐÞ Ä àÍÔÒÇÓËÏÇÐÕÂØ ÄÞÔÑÍÑÅÑ ÍÂÚÇÔÕÄÂ. ¦ÔÎË
ÓÇÊÖÎßÕÂÕ ÒÓÑÄÇÆÇÐÐÑÌ ÒÓÑÄÇÓÍË ÖÆÑÄÎÇÕÄÑÓâÇÕ ÍÓËÕÇ-
ÓËá ÙÇÎÇÄÑÌ ÕÑÚÐÑÔÕË, ÕÑ ÏÑÆÇÎß ÏÑÉÐÑ ÐÂÊÄÂÕß ÂÆÇ-
ÍÄÂÕÐÑÌ.

±ÓÇÆÔÍÂÊÂÐËÇ. ª ÐÂÍÑÐÇÙ, ÇÔÎË ÏÑÆÇÎß ÄÞÆÇÓÉÂÎÂ
ÒÓÑÄÇÓÍÖ ÐÂ ÂÆÇÍÄÂÕÐÑÔÕß Ä ÔÑÑÕÄÇÕÔÕÄËË Ô ÐÇÍÑÕÑÓÞÏ
ÄÞÃÓÂÐÐÞÏ ÍÓËÕÇÓËÇÏ, ÕÑ ÇÇ ÏÑÉÐÑ ÒÓËÏÇÐâÕß Í ØËÏËÚÇ-
ÔÍËÏ ÊÂÆÂÚÂÏ, ÓÇÛÇÐËÇ ÍÑÕÑÓÞØ ËÎË ÐÇ ÐÂÌÆÇÐÑ, ËÎË
ÄÞÊÞÄÂÇÕ ÓÂÊÐÑÅÎÂÔËâ. ¦ÔÎË ÃÞÎ ÄÞÃÓÂÐ ÆÑÔÕÂÕÑÚÐÑ
ÛËÓÑÍËÌ ÐÂÃÑÓ àÍÔÒÇÓËÏÇÐÕÂÎßÐÞØ ÆÂÐÐÞØ, ÕÑ ÏÑÉÐÑ Ô
ÃÑÎßÛÑÌ ÆÑÎÇÌ ÖÄÇÓÇÐÐÑÔÕË ÑÉËÆÂÕß, ÚÕÑ ÕÑÚÐÑÔÕß
ÕÇÑÓÇÕËÚÇÔÍËØ ÓÇÊÖÎßÕÂÕÑÄ ÃÖÆÇÕ ÐÇ ÑÚÇÐß ÔËÎßÐÑ ÑÕÎË-
ÚÂÕßÔâ ÑÕ ÙÇÎÇÄÑÌ ÕÑÚÐÑÔÕË. ¿ÕÑÕ àÕÂÒ, ÓÂÊÖÏÇÇÕÔâ,
ÐÂËÃÑÎÇÇ ËÐÕÇÓÇÔÇÐ ÆÎâ ÛËÓÑÍÑÅÑ ÍÓÖÅÂ ØËÏËÍÑÄ.

¦ÜÇ ÑÆËÐ ÂÔÒÇÍÕ ÒÑÔÕÓÑÇÐËâ ÕÇÑÓÇÕËÚÇÔÍËØ ÏÑÆÇ-
ÎÇÌ ì àÏÒËÓËÚÇÔÍÂâ ÒÂÓÂÏÇÕÓËÊÂÙËâ. ¦ÔÎË Ä ÏÑÆÇÎË

ËÔÒÑÎßÊÖáÕÔâ ÕÑÎßÍÑ ×ÖÐÆÂÏÇÐÕÂÎßÐÞÇ ×ËÊËÚÇÔÍËÇ
ÒÑÔÕÑâÐÐÞÇ, ÕÑ ÑÃÞÚÐÑ ÅÑÄÑÓâÕ, ÚÕÑ ÑÐÂ ÒÑÔÕÓÑÇÐÂ ËÊ
ÒÇÓÄÞØ ÒÓËÐÙËÒÑÄ (ab initio); ÇÔÎË ÃÞÎË ÄÄÇÆÇÐÞ ÐÇÍÑÕÑÓÞÇ
ÒÂÓÂÏÇÕÓÞ, ÑÒÓÇÆÇÎâÇÏÞÇ ÒÖÕÇÏ ÒÑÆÅÑÐÍË ÒÑÆ ÍÂÍËÇ-
ÎËÃÑ àÍÔÒÇÓËÏÇÐÕÂÎßÐÞÇ ÆÂÐÐÞÇ, ÕÑ ÏÑÆÇÎß âÄÎâÇÕÔâ
ÒÑÎÖàÏÒËÓËÚÇÔÍÑÌ. ²ÂÊÖÏÇÇÕÔâ, ÄÑÊÏÑÉÐÞ ÓÂÊÎËÚÐÞÇ
ÔÕÇÒÇÐË àÏÒËÓËÍË, ÚÕÑ Ë ÃÖÆÇÕ ÒÑÍÂÊÂÐÑ Ä ÒÑÔÎÇÆÖáÜËØ
ÓÂÊÆÇÎÂØ àÕÑÌ ÔÕÂÕßË.

3. ®ÑÆÇÎË ÏÇÕÑÆÂ ·ÂÓÕÓË ë¶ÑÍÂ

£ 1930-Ç ÅÑÆÞ ÃÑÎßÛËÐÔÕÄÑ ÓÂÃÑÕ ÃÞÎË ÍÂÚÇÔÕÄÇÐÐÞÏË, Ä
ÐËØ ÔÚËÕÂÎÑÔß, ÚÕÑ àÎÇÍÕÓÑÐÞ ÆÄËÉÖÕÔâ ÒÑ ÐÇÊÂÄËÔËÏÞÏ
ÏÑÎÇÍÖÎâÓÐÞÏ ÑÓÃËÕÂÎâÏ. °ÔÐÑÄÞ ÕÇÑÓËË ÑÓÃËÕÂÎÇÌ
ÆÎâ ÏÐÑÅÑàÎÇÍÕÓÑÐÐÞØ ÔËÔÕÇÏ ÃÞÎË ÊÂÎÑÉÇÐÞ ·ÂÓÕÓË,
¶ÑÍÑÏ Ë ³ÎàÕÇÓÑÏ. ±ÖÔÕß 2n àÎÇÍÕÓÑÐÑÄ Ä ÏÑÎÇÍÖÎÇ Ô
ÊÂÏÍÐÖÕÞÏË àÎÇÍÕÓÑÐÐÞÏË ÑÃÑÎÑÚÍÂÏË ÓÂÔÒÓÇÆÇÎÇÐÞ
ÒÑ n ÑÓÃËÕÂÎâÏ ci �i � 1; . . . ; n�, ÕÑÅÆÂ ÔÑÑÕÄÇÕÔÕÄÖáÜÂâ
ÏÐÑÅÑàÎÇÍÕÓÑÐÐÂâ ÄÑÎÐÑÄÂâ ×ÖÐÍÙËâ ÊÂÒËÔÞÄÂÇÕÔâ ÍÂÍ

C � �n!�ÿ1=2 det ��c1a��c1b��c2a� . . .
�
: �2�

©ÆÇÔß ci ÑÓÕÑÐÑÓÏËÓÑÄÂÐÞ, Â a Ë bì ÔÒËÐÑÄÞÇ ×ÖÐÍÙËË.
¿ÕÖ ÑÆÐÑÍÑÐ×ËÅÖÓÂÙËÑÐÐÖá ÄÑÎÐÑÄÖá×ÖÐÍÙËá ÑÃÞÚÐÑ
ÐÂÊÞÄÂáÕ ÔÎàÕÇÓÑÄÔÍËÏ ÆÇÕÇÓÏËÐÂÐÕÑÏ.

¦ÔÎË ÒÓÑÄÂÓßËÓÑÄÂÕß ÏÑÎÇÍÖÎâÓÐÞÇ ÑÓÃËÕÂÎË ci ÕÂÍ,
ÚÕÑÃÞ ÏËÐËÏËÊËÓÑÄÂÕß àÐÇÓÅËá, ÄÞÚËÔÎâÇÏÖá ÍÂÍ ÔÓÇÆ-
ÐÇÇ ÊÐÂÚÇÐËÇ ÒÑÎÐÑÅÑ ÅÂÏËÎßÕÑÐËÂÐÂH,

E � hCjHjCi ; �3�
ÕÑ àÐÇÓÅËâ E ÑÍÂÊÞÄÂÇÕÔâ ÒÑÎÐÑÔÕßá ÑÒÓÇÆÇÎÇÐÐÑÌ Ë,
ÔÑÅÎÂÔÐÑ ÄÂÓËÂÙËÑÐÐÑÏÖ ÒÓËÐÙËÒÖ, ÑÐÂ âÄÎâÇÕÔâ ÄÇÓØ-
ÐÇÌ ÅÓÂÐËÙÇÌ ÆÎâ ÕÑÚÐÑÌ ÛÓÈÆËÐÅÇÓÑÄÔÍÑÌ àÐÇÓÅËË ËÊ
ÑÃÜÇÅÑ ÄÑÎÐÑÄÑÅÑ ÖÓÂÄÐÇÐËâ (1). ´ÂÍÂâ ÒÓÑÙÇÆÖÓÂ ÒÓË-
ÄÑÆËÕ Í ÔËÔÕÇÏÇ ÔÄâÊÂÐÐÞØ ÆË××ÇÓÇÐÙËÂÎßÐÞØ ÖÓÂÄÐÇ-
ÐËÌ ÆÎâ ci, ÄÒÇÓÄÞÇ ÄÞÄÇÆÇÐÐÞØ ¶ÑÍÑÏ. ¿ÕÑÕ ÏÇÕÑÆ
ÐÂÊÞÄÂÇÕÔâ ÒÓËÃÎËÉÇÐËÇÏ ·ÂÓÕÓË ë ¶ÑÍÂ; ÒÇÓÄÞÇ
ÓÂÃÑÕÞ ÒÑ ÇÅÑ ÒÓËÏÇÐÇÐËá (Í ÂÕÑÏÂÏ) ÃÞÎË ÄÞÒÑÎÐÇÐÞ
·ÂÓÕÓË.

±ÑÔÎÇ ÒÇÓÇÓÞÄÂ, ÔÄâÊÂÐÐÑÅÑ ÔÑ £ÕÑÓÑÌ ÏËÓÑÄÑÌ
ÄÑÌÐÑÌ, ÓÂÃÑÕÞ ÒÑ ÍÄÂÐÕÑÄÑÌ ØËÏËË Ä ÓâÆÇ ÔÕÓÂÐ
ÄÑÊÑÃÐÑÄËÎËÔß. £ ¬ÇÏÃÓËÆÉÇ ­ÇÐÐÂÓÆ-¥ÉÑÐÔ ÔÑ ÔÄÑÇÌ
ÅÓÖÒÒÑÌ (Í ÍÑÕÑÓÑÌ â ÒÓËÔÑÇÆËÐËÎÔâ Ä 1948 Å.) ÊÂÐÑÄÑ
ÒÇÓÇÔÏÑÕÓÇÎ ÖÓÂÄÐÇÐËâ ·ÂÓÕÓË ë¶ÑÍÂ Ô ÐÂÏÇÓÇÐËÇÏ
ÒÓÇÑÃÓÂÊÑÄÂÕß ÑÓÃËÕÂÎË ci Ä ÎÑÍÂÎËÊÑÄÂÐÐÞÇ, ËÎË
àÍÄËÄÂÎÇÐÕÐÞÇ ÑÓÃËÕÂÎË, ÒÓÇÆÔÕÂÄÎâáÜËÇ ÔÄâÊÞÄÂá-
ÜËÇ Ë ÐÇÒÑÆÇÎÇÐÐÞÇ àÎÇÍÕÓÑÐÐÞÇ ÒÂÓÞ ì ËÆÇâ, ÛËÓÑÍÑ
ËÔÒÑÎßÊÑÄÂÄÛÂâÔâ ÆÎâ ÍÂÚÇÔÕÄÇÐÐÑÅÑ ÑÒËÔÂÐËâ ÔÕÓÑÇÐËâ
ÏÑÎÇÍÖÎ. °ÆÐÂÍÑ àÕÂ ÔËÔÕÇÏÂ ÔÄâÊÂÐÐÞØ ÕÓÇØÏÇÓÐÞØ
ÆË××ÇÓÇÐÙËÂÎßÐÞØ ÖÓÂÄÐÇÐËÌ ÍÂÊÂÎÂÔß ÐÇÓÂÊÓÇÛËÏÑÌ,
Ë ÒÓËÃÎËÊËÕßÔâ Í ÇÇ ÓÇÛÇÐËá ÖÆÂÎÑÔß ÎËÛß ÐÇÊÐÂÚË-
ÕÇÎßÐÑ.

¢ÑÎßÛÑÌ ÖÔÒÇØ ÃÞÎ ÆÑÔÕËÅÐÖÕ Ä 1951 Å., ÍÑÅÆÂ Ä
¹ËÍÂÅÑ ÃÞÎË ÐÂÒËÔÂÐÞ ÖÓÂÄÐÇÐËâ ²ÖÕÂÐÂ [1]. (¶ÂÍÕËÚÇ-
ÔÍË àÕÂ ÓÂÃÑÕÂ ÓÂÔÒÓÑÔÕÓÂÐâÎÂÔß Ä ÄËÆÇ ÒÓÇÒÓËÐÕÂ ÐÇ-
ÔÍÑÎßÍÑ ÓÂÐÇÇ.) ²ÖÕÂÐ ÓÂÔÔÏÑÕÓÇÎ ÏÑÎÇÍÖÎâÓÐÞÇ ÑÓÃË-
ÕÂÎË Ä ÄËÆÇ ÎËÐÇÌÐÞØ ÍÑÏÃËÐÂÙËÌ ÐÇÍÑÕÑÓÑÅÑ ÐÂÃÑÓÂ
ÊÂÆÂÐÐÞØ ÕÓÇØÏÇÓÐÞØ ÑÆÐÑàÎÇÍÕÓÑÐÐÞØ ×ÖÐÍÙËÌ wm
( m � 1; 2; . . . ;N, ÅÆÇ N > n). ´ÂÍËÏ ÑÃÓÂÊÑÏ,

ci �
XN
m� 1

cmiwm : �4�

©ÂÕÇÏ ÒÑÎÐÂâ àÐÇÓÅËâ (3) ÄÂÓßËÓÖÇÕÔâ ÒÑ ÑÕÐÑÛÇÐËá Í
ÍÑà××ËÙËÇÐÕÂÏ cmi. ¿ÕÑ ÒÓËÄÑÆËÕ Í ÔËÔÕÇÏÇ ÂÎÅÇÃÓÂËÚÇ-

350 ¥¨°¯ ¡. ±°±­ [µ¶¯ 2002



ÔÍËØ ÖÓÂÄÐÇÐËÌ, ÍÑÕÑÓÖá ÏÑÉÐÑ ÊÂÒËÔÂÕß Ä ÏÂÕÓËÚÐÑÏ
ÄËÆÇ (ÊÆÇÔß ÄÔáÆÖ ËÔÒÑÎßÊÖáÕÔâ ÄÇÜÇÔÕÄÇÐÐÞÇ ×ÖÐÍÙËË Ë
ÂÕÑÏÐÞÇ ÇÆËÐËÙÞ):

FC � SCE ; �5�

ÅÆÇ

Fmn � Hmn �
X
ls

Pls

�
�mnjls� ÿ �mljns�

2

�
; �6�

Hmn �
�
wmHwn dt ; �7�

Smn �
�
wmwn dt ; �8�

Ei j � eidi j ; �9�

Pmn � 2
Xn
i

cmi cni ; �10�

�mnjls� �
��

wm�1�wn�1�
1

r12
wl�2�ws�2� dt1 dt2 : �11�

£ àÕËØ Ë ÒÑÔÎÇÆÖáÜËØ ÖÓÂÄÐÇÐËâØ ÏÞ ËÔÒÑÎßÊÖÇÏ, ÍÂÍ
àÕÑ ÑÃÞÚÐÑ ÒÓËÐâÕÑ, ÎÂÕËÐÔÍËÇ ËÐÆÇÍÔÞ ÆÎâ ÏÑÎÇÍÖÎâÓ-
ÐÞØ ÑÓÃËÕÂÎÇÌ c Ë ÅÓÇÚÇÔÍËÇ ì ÆÎâ ×ÖÐÍÙËÌ w, ÒÑ
ÍÑÕÑÓÞÏ ÒÓÑÄÑÆËÕÔâ ÓÂÊÎÑÉÇÐËÇ. ©ÆÇÔß H ì ÅÂÏËÎßÕÑ-
ÐËÂÐ ÑÔÕÑÄÂ, ÑÒËÔÞÄÂáÜËÌ ÆÄËÉÇÐËÇ ÑÆÐÑÅÑ àÎÇÍÕÓÑÐÂ
ÕÑÎßÍÑ ÎËÛß Ä ÒÑÎÇ âÆÇÓ. ³ÑÃÔÕÄÇÐÐÞÇ ÊÐÂÚÇÐËâ ei
ÒÓÇÆÔÕÂÄÎâáÕ ÔÑÃÑÌ ÑÆÐÑàÎÇÍÕÓÑÐÐÞÇ ×ÑÍÑÄÔÍËÇ àÐÇÓ-
ÅËË, ÒÓËÚÇÏ n ÐËÉÐËØ ÔÑÃÔÕÄÇÐÐÞØ ÊÐÂÚÇÐËÌ ÑÕÄÇÚÂáÕ
ÊÂÐâÕÞÏ ÏÑÎÇÍÖÎâÓÐÞÏ ÑÓÃËÕÂÎâÏ Ô ËÐÆÇÍÔÂÏË
1; 2; . . . ; n.

¦ÔÎË ÊÂÆÂÐÐÞÇ ×ÖÐÍÙËË wm ÑÆÐÑÊÐÂÚÐÑ ÑÒÓÇÆÇÎâáÕÔâ
ÒÑÎÑÉÇÐËâÏË âÆÇÓ, ÕÑ ÄÞÛÇÒÓËÄÇÆÇÐÐÞÇ ÐÇÎËÐÇÌÐÞÇ
ÖÓÂÄÐÇÐËâ ÒÓÇÆÔÕÂÄÎâáÕ ÔÑÃÑÌ ÊÂÍÑÐÚÇÐÐÖá ÏÂÕÇÏÂÕË-
ÚÇÔÍÖá ÏÑÆÇÎß. ªØ ÚÂÔÕÑ ÐÂÊÞÄÂáÕ ÖÓÂÄÐÇÐËâÏË ÔÂÏÑ-
ÔÑÅÎÂÔÑÄÂÐÐÑÅÑ ÒÑÎâ (³³±) ì self-consistent éeld (SCF). £
ÒÇÓÄÞØ ÄÇÓÔËâØ ÏÇÕÑÆÂ ÏÑÎÇÍÖÎâÓÐÞØ ÑÓÃËÕÂÎÇÌ Ä
ÍÂÚÇÔÕÄÇ wm ÄÞÃËÓÂÎËÔß ÂÕÑÏÐÞÇ ÑÓÃËÕÂÎË ÔÑÔÕÂÄÎâá-
ÜËØ ÏÑÎÇÍÖÎÖ ÂÕÑÏÑÄ; àÕÑÕ ÏÇÕÑÆ ËÊÄÇÔÕÇÐ ÍÂÍ "ÏÇÕÑÆ
ÎËÐÇÌÐÑÌ ÍÑÏÃËÐÂÙËË ÂÕÑÏÐÞØ ÑÓÃËÕÂÎÇÌ" (linear com-
bination of atomic orbitals, LCAO), ËÎË LCAOSCF (Ä
ÓÖÔÔÍÑÌ ÎËÕÇÓÂÕÖÓÇì³³±®°­¬¡°). £ ÑÃÜÇÏ ÔÎÖÚÂÇ
ÐÂÃÑÓ ×ÖÐÍÙËÌ fwmg ÐÂÊÞÄÂÇÕÔâ ÃÂÊËÔÐÞÏ ÐÂÃÑÓÑÏ.
°ÃÞÚÐÑ ÄÞÃËÓÂáÕ ÕÂÍËÇ ÃÂÊËÔÐÞÇ ×ÖÐÍÙËË, ÍÑÕÑÓÞÇ
ÙÇÐÕÓËÓÑÄÂÐÞ ÐÂ âÆÓÂØ Ë ÊÂÄËÔâÕ ÕÑÎßÍÑ ÑÕ ÂÕÑÏÐÑÅÑ
ÐÑÏÇÓÂ (ÒÑÎÑÉËÕÇÎßÐÑÅÑ ÊÂÓâÆÂ) àÕËØ âÆÇÓ.

µÓÂÄÐÇÐËâ ÕËÒÂ ²ÖÕÂÐÂ ÏÑÉÐÑ ÑÃÑÃÜËÕß ÐÂ ÔÎÖÚÂÌ
ÕÂÍËØ àÎÇÍÕÓÑÐÐÞØ ÍÑÐ×ËÅÖÓÂÙËÌ, ÍÑÅÆÂ ÑÆÐË ÑÓÃËÕÂÎË
ÊÂÒÑÎÐÇÐÞ ÆÄÖÏâ àÎÇÍÕÓÑÐÂÏË, Â ÆÓÖÅËÇ ì ÑÆÐËÏ.
¥ÓÖÅÑÇ ÑÃÑÃÜÇÐËÇ ÊÂÍÎáÚÂÇÕÔâ Ä ÕÑÏ, ÚÕÑ àÎÇÍÕÓÑÐÞ ÔÑ
ÔÒËÐÂÏË a Ë b ÑÕÐÑÔâÕÔâ Í ÓÂÊÐÞÏ ÏÑÎÇÍÖÎâÓÐÞÏ
ÑÓÃËÕÂÎâÏ ca Ë cb; ÕÂÍÑÇ ÒÓËÃÎËÉÇÐËÇ ÑÃÞÚÐÑ ÐÂÊÞ-
ÄÂáÕ ÔÒËÐ-ÐÇÑÅÓÂÐËÚÇÐÐÑÌ ÍÑÐ×ËÅÖÓÂÙËÇÌ. £ àÕÑÏ ÔÎÖÚÂÇ
ÄÑÊÐËÍÂÇÕ ÆÄÂ ÐÂÃÑÓÂ ÍÑà××ËÙËÇÐÕÑÄ c ami Ë cbmi. ³ÑÑÕÄÇÕ-
ÔÕÄÖáÜÇÇ ÑÃÑÃÜÇÐËÇ ÖÓÂÄÐÇÐËÌ ²ÖÕÂÐÂ ÃÞÎÑ ÑÒÖÃÎËÍÑ-
ÄÂÐÑ Ä 1954 Å. ÂÄÕÑÓÑÏ ÐÂÔÕÑâÜÇÌ ÔÕÂÕßË ÔÑÄÏÇÔÕÐÑ Ô
¯ÇÔÃÇÕÑÏ [2]. ¿ÕÑ ÒÓËÃÎËÉÇÐËÇ ÐÂÊÞÄÂÇÕÔâ ÐÇÑÅÓÂÐËÚÇÐ-
ÐÞÏ (unrestricted) ÏÇÕÑÆÑÏ ·ÂÓÕÓË ë¶ÑÍÂ (¯·¶), ËÎË
UHF, Â ÒÓËÃÎËÉÇÐËÇ, Ä ÍÑÕÑÓÑÏ ÆÑÒÖÔÍÂÇÕÔâ ÆÄÖÍÓÂÕÐÑÇ
Ë ÑÆÐÑÍÓÂÕÐÑÇ ÊÂÒÑÎÐÇÐËÇ ÑÓÃËÕÂÎÇÌ, ÐÂÊÞÄÂÇÕÔâ ÑÅÓÂ-
ÐËÚÇÐÐÞÏ ÏÇÕÑÆÑÏ ·ÂÓÕÓË ë¶ÑÍÂ ÆÎâ ÐÇÊÂÏÍÐÖÕÞØ
ÑÃÑÎÑÚÇÍ (°·¶) ì restricted open shell HF method
(ROHF).

£ÄÇÆÇÐËÇ ÓÂÊÎÑÉÇÐËâ ÒÑ ÃÂÊËÔÐÑÏÖ ÐÂÃÑÓÖ ÔÞÅÓÂÎÑ
ÃÑÎßÛÖá ÓÑÎß Ä ÓÂÊÄËÕËË ÍÄÂÐÕÑÄÑÌ ØËÏËË. °ÐÑ ÒÓÇ-
ÄÓÂÕËÎÑ ÏÂÕÇÏÂÕËÚÇÔÍÖá ÊÂÆÂÚÖ ÚËÔÎÇÐÐÑÅÑ ÓÇÛÇÐËâ
ÔËÔÕÇÏÞ ÔÄâÊÂÐÐÞØ ÆË××ÇÓÇÐÙËÂÎßÐÞØ ÖÓÂÄÐÇÐËÌ (ÍÂÍ Ä
ÂÕÑÏÐÞØ ÓÂÔÚÇÕÂØ ·ÂÓÕÓË) Ä ÆÄÑÌÐÖá ÒÓÑÃÎÇÏÖ ÄÞÚË-
ÔÎÇÐËâ ÕÓÇØ- ËÎË ÛÇÔÕËÏÇÓÐÞØ ËÐÕÇÅÓÂÎÑÄ (7), (8) Ë (11) Ë
ÒÑÔÎÇÆÖáÜÇÅÑ ÓÇÛÇÐËâ ÔËÔÕÇÏÞ ÂÎÅÇÃÓÂËÚÇÔÍËØ SCF-
ÖÓÂÄÐÇÐËÌ (5). ¦ÔÎË ÃÞ àÕË ËÐÕÇÅÓÂÎÞ ÃÓÂÎËÔß ÂÐÂÎËÕË-
ÚÇÔÍË, ÕÑ ÏÑÆÇÎß ÏÑÅÎÂ ÃÞ ÑÍÂÊÂÕßÔâ ÕÑÚÐÑÌ Ä ÕÑÏ
ÔÏÞÔÎÇ, ÚÕÑ ÏÑÉÐÑ ÃÞÎÑ ÃÞ ÆÑÔÕËÚß ØÑÓÑÛÇÌ ÂÓË×ÏÇ-
ÕËÚÇÔÍÑÌ ÕÑÚÐÑÔÕË ÆÂÉÇ Ä ÔÎÖÚÂÇ, ÍÑÅÆÂ ÑÔÐÑÄÐÞÇ ÒÓË-
ÃÎËÉÇÐËâ ÏÑÆÇÎË (ËÔÒÑÎßÊÑÄÂÐËÇ ÑÆÐÑÍÑÐ×ËÅÖÓÂÙËÑÐ-
ÐÑÅÑ ÆÇÕÇÓÏËÐÂÐÕÂ Ë ÍÑÐÇÚÐÑÅÑ ÃÂÊËÔÂ) ÑÔÕÂáÕÔâ ÐÇÖÆÑ-
ÄÎÇÕÄÑÓËÕÇÎßÐÞÏË.

£ 1950-Ç ÅÑÆÞ ÄÞÚËÔÎÇÐËÇ àÕËØ ËÐÕÇÅÓÂÎÑÄ ÔÚËÕÂÎÑÔß
ÑÔÐÑÄÐÞÏ ÒÓÇÒâÕÔÕÄËÇÏ ÆÎâ ÒÓÑÆÄËÉÇÐËâ ÄÒÇÓÇÆ. ­ÖÚ-
ÛËÏ ÐÂÃÑÓÑÏ ÃÂÊËÔÐÞØ ×ÖÐÍÙËÌ Ä ÕÇÑÓËË LCAOSCF
ÍÂÊÂÎËÔß ÂÕÑÏÐÞÇ ÑÓÃËÕÂÎË ÔÎàÕÇÓÑÄÔÍÑÅÑ ÕËÒÂ (°³´)
ìSlater-type orbitals (STO), ÍÑÕÑÓÞÇ ËÏÇáÕ àÍÔÒÑÐÇÐÙË-
ÂÎßÐÞÇ ÓÂÆËÂÎßÐÞÇ ÚÂÔÕË, ÂÐÂÎÑÅËÚÐÞÇ ÕÂÍÑÄÞÏ Ö
ÑÓÃËÕÂÎÇÌ ÂÕÑÏÂ ÄÑÆÑÓÑÆÂ. ±ÓË àÕÑÏ ÑÆÐÑ- Ë ÆÄÖØàÎÇÍÕ-
ÓÑÐÐÞÇ ËÐÕÇÅÓÂÎÞ (7), (8) Ë (11) Ä ÆÄÖØÙÇÐÕÓÑÄÑÏ ÔÎÖÚÂÇ
ÏÑÉÐÑ ÄÞÚËÔÎËÕß ÂÐÂÎËÕËÚÇÔÍË. °ÆÐÂÍÑ Ä ÕÓÇØ- Ë
ÚÇÕÞÓÇØÙÇÐÕÓÑÄÑÏ ÔÎÖÚÂÇ ÄÑÊÐËÍÂÎË ÑÅÓÑÏÐÞÇ ÕÓÖÆÐÑ-
ÔÕË. £ ÕÑ ÄÓÇÏâ àÕÑ ÃÇÊÄÞØÑÆÐÑÇ ÒÑÎÑÉÇÐËÇ ÃÞÎÑ
ËÊÄÇÔÕÐÑ ÍÂÍ "ÍÑÛÏÂÓ Ô ËÐÕÇÅÓÂÎÂÏË".

¢ÞÎÑ ÒÓÇÆÎÑÉÇÐÑ ÆÄÂ ÒÖÕË ÒÓÇÑÆÑÎÇÐËâ ÑÒËÔÂÐÐÞØ
ÕÓÖÆÐÑÔÕÇÌ Ô ËÐÕÇÅÓËÓÑÄÂÐËÇÏ. °ÆËÐ ËÊ ÐËØ ÊÂÍÎáÚÂÇÕÔâ
Ä ÕÑÏ, ÚÕÑÃÞ ÄÄÇÔÕË ÒÓËÃÎËÉÇÐËâ ÆÎâ ÐÂËÃÑÎÇÇ ÔÎÑÉÐÞØ
ËÐÕÇÅÓÂÎÑÄ, Â ÆÎâ ÑÔÕÂÎßÐÞØ ÄÄÇÔÕË ÐÇÍËÇ ÒÂÓÂÏÇÕÓÞ Ë
ÑÒÓÇÆÇÎËÕß ÊÐÂÚÇÐËâ àÕËØ ÒÂÓÂÏÇÕÓÑÄ àÏÒËÓËÚÇÔÍË ì
ÒÖÕÇÏ ÒÑÆÅÑÐÍË ÒÑÆ àÍÔÒÇÓËÏÇÐÕÂÎßÐÞÇ ÆÂÐÐÞÇ. ´ÂÍËÇ
ÏÇÕÑÆÞ ÔÕÂÎË ÐÂÊÞÄÂÕß ÒÑÎÖàÏÒËÓËÚÇÔÍËÏË. ¹ÕÑ
ÍÂÔÂÇÕÔâ ÂÎßÕÇÓÐÂÕËÄÐÑÅÑ ÒÑÆØÑÆÂ, ÃÇÊ ÄÄÇÆÇÐËâ ÒÓËÃÎË-
ÉÇÐËÌ ËÎË àÏÒËÓËÚÇÔÍÑÌ ÒÂÓÂÏÇÕÓËÊÂÙËË, ÇÅÑ ÑÃÎÂÔÕß
ÒÓËÏÇÐÇÐËâ Ä ÕÑ ÄÓÇÏâ ÐÇËÊÃÇÉÐÑ ÑÅÓÂÐËÚËÄÂÎÂÔß ÎËÛß
ÑÚÇÐß ÐÇÃÑÎßÛËÏË ÏÑÎÇÍÖÎÂÏË; ÕÂÍÑÌ ÒÑÆØÑÆ ÒÑÎÖÚËÎ
ÐÂÊÄÂÐËÇ ÐÇàÏÒËÓËÚÇÔÍÑÅÑ, ËÎË ÒÇÓÄÑÒÓËÐÙËÒÐÑÅÑ (ab
initio). ¯ÂËÃÑÎÇÇ ÛËÓÑÍÑ ËÔÒÑÎßÊÑÄÂÎËÔß ÒÑÎÖàÏÒËÓËÚÇ-
ÔÍËÇ ÏÇÕÑÆÞ, ÑÔÐÑÄÂÐÐÞÇ ÐÂ ÒÓËÃÎËÉÇÐËË ÐÖÎÇÄÑÅÑ
ÆË××ÇÓÇÐÙËÂÎßÐÑÅÑ ÒÇÓÇÍÓÞÄÂÐËâ (¯¥±) ì zero diffe-
rential overlap (ZDO), ÍÑÅÆÂ Ä ÃÑÎßÛËÐÔÕÄÇ ËÐÕÇÅÓÂÎÑÄ
ÒÓÇÐÇÃÓÇÅÂáÕ ÒÓÑËÊÄÇÆÇÐËâÏË ÓÂÊÎËÚÐÞØ ÂÕÑÏÐÞØ
ÑÓÃËÕÂÎÇÌ wmwn. ¿ÕÑ ÒÓËÃÎËÉÇÐËÇ Ä ÒÓËÏÇÐÇÐËË Í p-
àÎÇÍÕÓÑÐÂÏ ÑÓÅÂÐËÚÇÔÍËØ ÏÑÎÇÍÖÎ Ô ÔÑÒÓâÉÇÐÐÞÏË
ÔÄâÊâÏË ÔÕÂÎË ÐÂÊÞÄÂÕß ÕÇÑÓËÇÌ ±ÂÓËÊÇÓÂ ë±ÂÓÓÂ ë
±ÑÒÎÂ, ±±± (PPP) [3 ë 5]. ±ÑÊÆÐÇÇ, Ä 1964 ë 1966 ÅÅ.,
ÃÞÎË ÒÑÎÖÚÇÐÞ ÑÃÑÃÜÇÐËâ àÕÑÌ ÕÇÑÓËË, ÑÒËÔÞÄÂáÜËÇ
ÄÔÇ ÄÂÎÇÐÕÐÞÇ àÎÇÍÕÓÑÐÞ ì ÏÇÕÑÆÞ ÒÑÎÐÑÅÑ Ë ÚÂÔÕËÚ-
ÐÑÅÑ ÒÓÇÐÇÃÓÇÉÇÐËâ ÆË××ÇÓÇÐÙËÂÎßÐÞÏ ÒÇÓÇÍÓÞÄÂÐËÇÏ
(±±¥±, ¹±¥±) ì complete and intermediate neglect of
differential overlap (CNDO, INDO) [6], Â ÊÂÕÇÏ ÏÇÕÑÆ PPP
ÃÞÎ ÔÄÇÆÇÐ Í ÃÑÎÇÇ àÏÒËÓËÚÇÔÍÑÏÖ ÄÂÓËÂÐÕÖ ÅÓÖÒÒÑÌ
¥ßáÂÓÂ (M.J.S. Dewar). ®ÇÕÑÆÞ CNDO/INDO âÄÎâÎËÔß
ÐÂÔÕÑâÜËÏË ØËÏËÚÇÔÍËÏË ÏÑÆÇÎâÏË Ä ÕÑÏ ÔÏÞÔÎÇ, ÚÕÑ
ËØ ÏÑÉÐÑ ÃÞÎÑ ËÔÒÑÎßÊÑÄÂÕß ÆÎâ ËÊÖÚÇÐËâ ÏÐÑÅËØ
ÏÑÎÇÍÖÎ, ÆÎâ ÄÂÓßËÓÑÄÂÐËâ ÔÕÓÖÍÕÖÓÞ Ô ÙÇÎßá ÑÒÓÇÆÇ-
ÎÇÐËâ ÓÂÄÐÑÄÇÔÐÑÌ ÅÇÑÏÇÕÓËË Ë ÆÎâ ÒÑÔÕÓÑÇÐËâ ÒÑÕÇÐ-
ÙËÂÎßÐÞØ ÒÑÄÇÓØÐÑÔÕÇÌ. °ÆÐÂÍÑ ËØ ÄÑÊÏÑÉÐÑÔÕË ÃÞÎË
ÑÅÓÂÐËÚÇÐÞ ÒÑÅÓÇÛÐÑÔÕâÏË, ÍÑÕÑÓÞÇ ÄÑÊÐËÍÂÎË ËÊ-ÊÂ
ÏÐÑÅÑÚËÔÎÇÐÐÞØ ÂÒÒÓÑÍÔËÏÂÙËÌ ËÐÕÇÅÓÂÎÑÄ Ë ÐÂÎËÚËâ
ÃÑÎßÛÑÅÑ ÍÑÎËÚÇÔÕÄÂ àÏÒËÓËÚÇÔÍËØ ÒÂÓÂÏÇÕÓÑÄ.

±ÓÇÆÎÑÉÇÐËÇ ËÔÒÑÎßÊÑÄÂÕß ×ÖÐÍÙËË ÕËÒÂ ÅÂÖÔÔÑÄÞØ
Ä ÍÂÚÇÔÕÄÇ ÃÂÊËÔÐÞØ ÔÕÂÎÑ ÒÑËÔÕËÐÇ ÃÑÎßÛËÏ ÆÑÔÕËÉÇ-
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ÐËÇÏ ÆÎâ "ÒÇÓÄÑÒÓËÐÙËÒÐÑÅÑ" ÔÑÑÃÜÇÔÕÄÂ. £ 1950 Å.
³.¶. ¢ÑÌÔ (S.F. Boys), ÓÂÃÑÕÂÄÛËÌ Ä ¬ÇÏÃÓËÆÉÇ, ÒÑÍÂ-
ÊÂÎ [7], ÚÕÑ ÇÔÎË ÓÂÆËÂÎßÐÞÇ ÚÂÔÕË ËÏÇáÕ ÄËÆ
P�x; y; z� exp�ÿr 2�, ÅÆÇ P�x; y; z�ìÎáÃÑÌ ÒÑÎËÐÑÏ ÆÇÍÂÓ-
ÕÑÄÞØ ÍÑÑÓÆËÐÂÕ x; y Ë z, ÕÑ ÄÔÇ ËÐÕÇÅÓÂÎÞ Ä ÕÇÑÓËË SCF
ÏÑÉÐÑ ÄÊâÕß ÂÐÂÎËÕËÚÇÔÍË. ¿ÕÑ ÒÓÇÆÎÑÉÇÐËÇ Ä ÇÅÑ
ÒÇÓÄÑÐÂÚÂÎßÐÑÏ ÄËÆÇ, ÑÚÇÄËÆÐÑ, ÐÇ ÒÓÇÆÔÕÂÄÎâÎÑ ÃÑÎß-
ÛÑÅÑ ËÐÕÇÓÇÔÂ, ÕÂÍ ÍÂÍ ÑÕÆÇÎßÐÞÇ ÅÂÖÔÔÑÄÞ ×ÖÐÍÙËË
âÄÎâáÕÔâ ÒÎÑØËÏ ÒÓËÃÎËÉÇÐËÇÏ Í ÂÕÑÏÐÞÏ ÑÓÃËÕÂÎâÏ.
°ÆÐÂÍÑ ÃÞÎÑ âÔÐÑ, ÚÕÑ Ä ÒÇÓÔÒÇÍÕËÄÇ ÇÅÑ ÏÑÉÐÑ ÖÎÖÚ-
ÛËÕß, ÇÔÎË ËÔÒÑÎßÊÑÄÂÕß ÃÑÎßÛÇÇ ÚËÔÎÑ ÕÂÍËØ ÃÂÊËÔÐÞØ
×ÖÐÍÙËÌ. £ ÕÇÚÇÐËÇ ÐÇÔÍÑÎßÍËØ ÎÇÕ ÒÓÑËÔØÑÆËÎÑ ÔÑÓÇÄ-
ÐÑÄÂÐËÇ ÏÇÉÆÖ ÒÑÃÑÓÐËÍÂÏË ÔÎàÕÇÓÑÄÔÍËØ Ë ÅÂÖÔÔÑÄÞØ
ÃÂÊËÔÐÞØ ×ÖÐÍÙËÌ.

¬ÑÏÒßáÕÇÓÞ ÔÕÂÎË ÒÓËÏÇÐâÕßÔâ Ä ÍÄÂÐÕÑÄÑÌ ØËÏËË
ÕÂÍÉÇ Ä 1950-Ç ÅÑÆÞ, Ë Í ÏÑÏÇÐÕÖ ÒÓÑÄÇÆÇÐËâ ÍÑÐ×ÇÓÇÐ-
ÙËË 1959 ÅÑÆÂ ÔÖÜÇÔÕÄÑÄÂÎÑ ÖÉÇ ÐÇÔÍÑÎßÍÑ ÅÓÖÒÒ,
ÓÂÊÄËÄÂáÜËØ ÒÓÑÅÓÂÏÏÞ ÐÇàÏÒËÓËÚÇÔÍËØ ÓÂÔÚÇÕÑÄ ÐÂ
ÑÔÐÑÄÇ ÍÂÍ ÔÎàÕÇÓÑÄÔÍËØ, ÕÂÍ Ë ÅÂÖÔÔÑÄÞØ ÃÂÊËÔÑÄ.
±ÇÓÄÞÇ ÒÓÑÅÓÂÏÏÞ ÄÞÚËÔÎÇÐËâ ÆÄÖØÙÇÐÕÓÑÄÞØ ËÐÕÇÅÓÂ-
ÎÑÄ ÐÂ ÔÎàÕÇÓÑÄÔÍËØ ÃÂÊËÔÐÞØ ×ÖÐÍÙËâØ ÃÞÎË ÓÂÊÓÂÃÑ-
ÕÂÐÞ Ä ¹ËÍÂÅÑ Ë ÒÓËÏÇÐÇÐÞ ²àÐÔËÎÑÏ (Ransil) Ä ÒÇÓÄÑÏ
ÒÑÎÐÑÏ ÓÂÔÚÇÕÇ ÆÄÖØÂÕÑÏÐÞØ ÅËÆÓËÆÑÄ Ä ÒÓËÃÎËÉÇÐËË
LCAOSCF. ¯Â ÕÑÌ ÉÇ ÍÑÐ×ÇÓÇÐÙËË ¢ÑÌÔ ÒÓÇÆÔÕÂÄËÎ
ÐÇÔÍÑÎßÍÑ ÒÓÑÄËÆÚÇÔÍËØ ÓÂÃÑÕ, Ä ÍÑÕÑÓÞØ ÑÒËÔÞÄÂÎËÔß
SCF-ÓÂÔÚÇÕÞ Ô ËÔÒÑÎßÊÑÄÂÐËÇÏ ÅÂÖÔÔÑÄÞØ ×ÖÐÍÙËÌ, ËÎË
"ÅÂÖÔÔËÂÐÑÄ". £ ÐÂÚÂÎÇ 1960-Ø ÅÅ. ÃÞÎË ÓÂÊÄËÕÞ ÆÓÖÅËÇ
ÒÓÑÅÓÂÏÏÞ ÑÃÜÇÅÑ ÐÂÊÐÂÚÇÐËâ. ³ÓÇÆË ÐËØ ÔÎÇÆÖÇÕ
ÑÕÏÇÕËÕß ÒÂÍÇÕÞ ÒÓÑÅÓÂÏÏ POLYATOM Ë IBMOL ÐÂ
ÑÔÐÑÄÇ ÅÂÖÔÔÑÄÞØ ×ÖÐÍÙËÌ, ÒÑÊÄÑÎËÄÛËÇ ÄÞÒÑÎÐËÕß ÓâÆ
ÑÓËÅËÐÂÎßÐÞØ ÓÂÔÚÇÕÑÄ ÏÑÎÇÍÖÎâÓÐÞØ ÑÓÃËÕÂÎÇÌ Ä
ÃÂÊËÔÇ LCAO, ËÎË Ä ÏËÐËÏÂÎßÐÑÏ ÃÂÊËÔÇ.

¤ÓÖÒÒÂ, ÍÑÕÑÓÑÌ â ÓÖÍÑÄÑÆËÎ, ÊÂÐâÎÂÔß ÐÇàÏÒËÓËÚÇ-
ÔÍËÏË ÏÇÕÑÆÂÏË Ä 1968 Å., ÍÑÅÆÂ ÏÞ ÐÂÚÂÎË ÓÂÊÄËÄÂÕß
ÒÓÑÅÓÂÏÏÖ GAUSSIAN. £ ÕÑ ÄÓÇÏâ ÑÕÐÑÛÇÐËÇ ÄÞÚËÔÎË-
ÕÇÎßÐÞØ ÊÂÕÓÂÕ ÐÂ ÐÇàÏÒËÓËÚÇÔÍËÇ ÍÑÏÒßáÕÇÓÐÞÇ ÓÂÔ-
ÚÇÕÞ ÏÂÎÞØ ÑÓÅÂÐËÚÇÔÍËØ ÏÑÎÇÍÖÎ ÏÇÕÑÆÑÏ LCAOSCF Ë
ÐÂ ÓÂÔÚÇÕÞ ÏÇÕÑÆÑÏ CNDO ÒÓÇÄÞÛÂÎË 1000. ¯ÂÛËÏ
ÒÇÓÄÑÐÂÚÂÎßÐÞÏ ÐÂÏÇÓÇÐËÇÏ ÃÞÎÑ ËÔÒÑÎßÊÑÄÂÐËÇ ÐÇàÏ-
ÒËÓËÚÇÔÍËØ ÓÇÊÖÎßÕÂÕÑÄ Ô ÙÇÎßá ÒÓÑÄÇÓÍË ÓÂÊÎËÚÐÞØ
ÒÓËÃÎËÉÇÐËÌ ÆÎâ ËÐÕÇÅÓÂÎÑÄ ì ÏÇÐÇÇ ÓÂÆËÍÂÎßÐÞØ,
ÚÇÏ ÒÓËÃÎËÉÇÐËÇ ZDO. °ÆÐÂÍÑ Ä ÒÓÑÙÇÔÔÇ ÓÂÊÓÂÃÑÕÍË
ÒÓÑÅÓÂÏÏÞ ÐÂÏ Ô µÑÓÓÇÐÑÏ ¤ÇÓÇ ÖÆÂÎÑÔß ÔÑÊÆÂÕß ÐÑÄÞÌ
ÂÎÅÑÓËÕÏ ÄÞÚËÔÎÇÐËâ ËÐÕÇÅÓÂÎÑÄ, ÍÑÕÑÓÞÌ ÒÑÊÄÑÎËÎ
ÒÑÄÞÔËÕß à××ÇÍÕËÄÐÑÔÕß ÓÂÔÚÇÕÑÄ ÐÂ ÃÂÊËÔÐÞØ ÐÂÃÑÓÂØ
ËÊ ÔÅÓÖÒÒËÓÑÄÂÐÐÞØ ÅÂÖÔÔÑÄÞØ ×ÖÐÍÙËÌ ÃÑÎÇÇ ÚÇÏ ÐÂ ÆÄÂ
ÒÑÓâÆÍÂ ÄÇÎËÚËÐÞ [8]. ¿ÕÑÕ ÂÎÅÑÓËÕÏ ÃÞÎ ÑÔÐÑÄÂÐ ÐÂ
ËÔÒÑÎßÊÑÄÂÐËË ÄÓÂÜÇÐËâ ÑÔÇÌ ÄÑ ÄÐÖÕÓÇÐÐËØ ÙËÍÎÂØ, ÚÕÑ
ÖÏÇÐßÛÂÎÑ ÍÑÎËÚÇÔÕÄÑ ÂÓË×ÏÇÕËÚÇÔÍËØ ÑÒÇÓÂÙËÌ Ä
ÔaÏÞØ ÄÐÖÕÓÇÐÐËØ ÔÇÅÏÇÐÕÂØ ÒÓÑÅÓÂÏÏÞ. ®Þ ËÔÒÑÎßÊÑ-
ÄÂÎË ÒÑÆÅÑÐÍÖ ÒÑ ÏÇÕÑÆÖ ÐÂËÏÇÐßÛËØ ÍÄÂÆÓÂÕÑÄ ÃÂÊËÔ-
ÐÞØ ×ÖÐÍÙËÌ ÔÎàÕÇÓÑÄÔÍÑÅÑ ÕËÒÂ, ÔÅÓÖÒÒËÓÑÄÂÐÐÞØ ËÊ K
ÅÂÖÔÔÑÄÞØ, ÚÕÑ ÒÑÊÄÑÎËÎÑ ÄÑÔÒÓÑËÊÄÇÔÕË ÃÑÎÇÇ ÓÂÐÐËÇ
ÓÇÊÖÎßÕÂÕÞ ÆÎâ ÐÇÍÑÕÑÓÞØ ÏÂÎÞØ ÏÑÎÇÍÖÎ, ÒÑÎÖÚÇÐÐÞÇ
ÐÂ ÔÎàÕÇÓÑÄÔÍËØ ×ÖÐÍÙËâØ. £ÞÃÑÓ K � 3 ÑÍÂÊÂÎÔâ ÂÆÇ-
ÍÄÂÕÐÞÏ Ë ÒÓËÄÇÎ Í ÒÑÔÕÓÑÇÐËá ÃÂÊËÔÂ, ÐÂÊÞÄÂÇÏÑÅÑ
STO-3G, Ë Í ÓÂÊÓÂÃÑÕÍÇ ÑÃÜÇÌ ÏÑÆÇÎË, ËÊÄÇÔÕÐÑÌ ÍÂÍ
HF/STO-3G. ¿ÕÂ ÓÂÃÑÕÂ ÃÞÎÂ ÑÒÖÃÎËÍÑÄÂÐÂ Ä 1969 Å. [9],
Â ÄÔÍÑÓÇ ÏÞ ÒÓÇÆÑÔÕÂÄËÎË ÐÂÛÖ ÍÑÏÒßáÕÇÓÐÖá ÒÓÑ-
ÅÓÂÏÏÖ ÆÎâ ÄÔÇÑÃÜÇÅÑ ÆÑÔÕÖÒÂ (ÒÑÆ ÐÂÊÄÂÐËÇÏ GAUS-
SIAN70).

±ÓË ÒÓÑÄÇÆÇÐËË ÄÞÚËÔÎÇÐËÌ Ô ÒÑÏÑÜßá ÏÇÕÑÆÂ HF/
STO-3G Ä ÏËÐËÏÂÎßÐÑÏ ÃÂÊËÔÇ ÄÔÍÑÓÇ ÑÃÐÂÓÖÉËÎËÔß ÇÅÑ
ÔÖÜÇÔÕÄÇÐÐÞÇ ÐÇÆÑÔÕÂÕÍË. ³ÑÒÑÔÕÂÄÎÇÐËÇ ÓÇÊÖÎßÕÂÕÑÄ

ÆÎâ ÐÇÍÑÕÑÓÞØ ËÊÑÏÇÓÑÄ (ÐÂÒÓËÏÇÓ, ÒÓÑÒÇÐÂ Ë ÙËÍÎÑ-
ÒÓÑÒÂÐÂ) ÒÓÑÆÇÏÑÐÔÕÓËÓÑÄÂÎÑ, ÚÕÑ ÑÆËÐÂÓÐÞÇ ÔÄâÊË Ä
ÓÂÔÚÇÕÂØ ÒÑÎÖÚÂáÕÔâ ÐÂÏÐÑÅÑ ÃÑÎÇÇ ÔÕÂÃËÎßÐÞÏË, ÚÇÏ
ÍÓÂÕÐÞÇ ÔÄâÊË. ®ÑÉÐÑ ÒÑÍÂÊÂÕß, ÚÕÑ ÒÓËÚËÐÂ àÕÑÅÑ
ÊÂÍÎáÚÂÇÕÔâ Ä ÐÇÔÑÔÕÑâÕÇÎßÐÑÔÕË ÏËÐËÏÂÎßÐÑÅÑ ÃÂÊËÔ-
ÐÑÅÑ ÐÂÃÑÓÂ ÒÓË ÑÒËÔÂÐËË ÂÐËÊÑÕÓÑÒÐÞØ ÂÕÑÏÑÄ. ´ÂÍ,
ÐÂÒÓËÏÇÓ, Ä ÂÙÇÕËÎÇÐÇ ÂÕÑÏÐÞÇ 2ps-ÑÓÃËÕÂÎË ÖÅÎÇÓÑÆÂ
ÆÑÎÉÐÞ ÒÑÎÖÚÂÕßÔâ ÊÐÂÚËÕÇÎßÐÑ ÃÑÎÇÇ ÍÑÏÒÂÍÕÐÞÏË,
ÚÇÏ 2pp-ÑÓÃËÕÂÎË; ÑÆÐÂÍÑ àÕÑÕ à××ÇÍÕ ÐÇÄÑÊÏÑÉÐÑ
ÒÓÂÄËÎßÐÑ ÑÒËÔÂÕß Ä ÏÑÆÇÎË ÆÎâ ËÊÑÕÓÑÒÐÞØ ÔÕÓÖÍÕÖÓ,
ËÔÒÑÎßÊÖáÜÇÌ ÏËÐËÏÂÎßÐÞÌ ÃÂÊËÔÐÞÌ ÐÂÃÑÓ, Ä ÍÑÕÑ-
ÓÑÏ 2Ó-×ÖÐÍÙËË ÑÆËÐÂÍÑÄÞ ÄÑ ÄÔÇØ ÕÓÇØ ÐÂÒÓÂÄÎÇÐËâØ.
¿ÕÖ ÕÓÖÆÐÑÔÕß ÏÑÉÐÑ ÒÓÇÑÆÑÎÇÕß, ÇÔÎË ÄÊâÕß ÐÇ ÑÆÐÖ, Â
ÆÄÇ ÃÂÊËÔÐÞÇ ×ÖÐÍÙËË ÐÂ ÍÂÉÆÖá ÄÂÎÇÐÕÐÖá ÂÕÑÏÐÖá
ÑÓÃËÕÂÎß. ´ÂÍÑÌ ÃÂÊËÔ, ÐÂÊÞÄÂÇÏÞÌ 6-31G, ÄÍÎáÚÂÇÕ
ÑÆÐÖ ÃÂÊËÔÐÖá ×ÖÐÍÙËá ÆÎâ ÄÐÖÕÓÇÐÐÇÌ ÑÃÑÎÑÚÍË,
ÔÅÓÖÒÒËÓÑÄÂÐÐÖá ËÊ 6 ÅÂÖÔÔÑÄÞØ ×ÖÐÍÙËÌ, Ë ÐÂÃÑÓ ËÊ
ÄÐÖÕÓÇÐÐÇÌ ×ÖÐÍÙËË, ÔÅÓÖÒÒËÓÑÄÂÐÐÑÌ ËÊ 3 ÅÂÖÔÔÑÄÞØ, Ë
ÄÐÇÛÐÇÌ ÐÇÔÅÓÖÒÒËÓÑÄÂÐÐÑÌ ÅÂÖÔÔÑÄÑÌ ×ÖÐÍÙËË ÆÎâ
ÄÂÎÇÐÕÐÑÌ ÑÃÑÎÑÚÍË ÍÂÉÆÑÅÑ ÂÕÑÏÂ. ¿ÕÑ ÒÓËÏÇÓ
ÄÂÎÇÐÕÐÑ-ÓÂÔÜÇÒÎÇÐÐÑÅÑ ÃÂÊËÔÂ (split-valence basis).
ºËÓÑÍÑ ËÔÒÑÎßÊÖÇÕÔâ Ë ÆÓÖÅÑÌ, ÔØÑÉËÌ Ô ÐËÏ, ÆÄÖØàÍÔ-
ÒÑÐÇÐÕÐÞÌ ÃÂÊËÔ (double-zeta basis), ÍÑÕÑÓÞÌ ÔÑÆÇÓÉËÕ
ÒÑ ÆÄÇ ÃÂÊËÔÐÞÇ ×ÖÐÍÙËË ÐÂ ÍÂÉÆÖá ÂÕÑÏÐÖá ÑÓÃËÕÂÎß
ÆÎâ ÄÔÇØ ÂÕÑÏÐÞØ ÑÃÑÎÑÚÇÍ.

£ÂÎÇÐÕÐÑ-ÓÂÔÜÇÒÎÇÐÐÞÇ ÃÂÊËÔÞ ËÏÇáÕ ÐÇÔÍÑÎßÍÑ
ÔÖÜÇÔÕÄÇÐÐÞØ ÐÇÆÑÔÕÂÕÍÑÄ. £ ÒÇÓÄÖá ÑÚÇÓÇÆß, ÕÂÍËÇ
ÃÂÊËÔÞ "ÑÍÂÊÞÄÂáÕ ÒÓÇÆÒÑÚÕÇÐËÇ" ÄÞÔÑÍÑÔËÏÏÇÕÓËÚ-
ÐÞÏ ÔÕÓÖÍÕÖÓÂÏ. ¯ÂÒÓËÏÇÓ, ÓÂÔÚÇÕ ÒÓÇÆÔÍÂÊÞÄÂÇÕ ÆÎâ
ÏÑÎÇÍÖÎÞ ÂÏÏËÂÍÂ NH3 ÕÓËÅÑÐÂÎßÐÖá ÔÕÓÖÍÕÖÓÖ, ÑÚÇÐß
ÃÎËÊÍÖá Í ÒÎÑÔÍÑÌ. £ÑÊÏÑÉÐÑÇ ÓÂÊÖÏÐÑÇ ÑÃÝâÔÐÇÐËÇ
ÔÑÔÕÑËÕ Ä ÕÑÏ, ÚÕÑ Ä ÒÎÑÔÍÑÌ ÔÕÓÖÍÕÖÓÇ ÐÇÒÑÆÇÎÇÐÐÂâ
ÒÂÓÂ àÎÇÍÕÓÑÐÑÄ ÐÂØÑÆËÕÔâ ÐÂ ÑÓÃËÕÂÎË ÂÊÑÕÂ, ËÏÇáÜÇÌ
ÚËÔÕÞÌ Ó-ÕËÒ; àÕÂ ÑÓÃËÕÂÎß ÐÇ ÏÑÉÇÕ ÔÏÇÛËÄÂÕßÔâ c
d-×ÖÐÍÙËâÏË, ËÏÇáÜËÏË ÃÑÎÇÇ ÄÞÔÑÍËÌ ÖÅÎÑÄÑÌ
ÏÑÏÇÐÕ; Ä ÕÑ ÉÇ ÄÓÇÏâ ÒÓË ÐÇÒÎÑÔÍÑÌ ÔÕÓÖÍÕÖÓÇ ÑÓÃË-
ÕÂÎß ÐÇÒÑÆÇÎÇÐÐÑÌ ÒÂÓÞ ËÏÇÇÕ ÔÏÇÛÂÐÐÞÌ sÓ-ÕËÒ, Ë ÆÎâ
ÐÇÇ ÅËÃÓËÆËÊÂÙËâ Ô d-×ÖÐÍÙËâÏË ÏÑÉÇÕ ÒÓËÄÑÆËÕß Í
ÆÑÒÑÎÐËÕÇÎßÐÑÌ ÔÕÂÃËÎËÊÂÙËË. £ÕÑÓÑÌ ÐÇÆÑÔÕÂÕÑÍ
ØÂÓÕÓË-×ÑÍÑÄÔÍËØ ÓÂÔÚÇÕÑÄ ÐÂ ÄÂÎÇÐÕÐÑ-ÓÂÔÜÇÒÎÇÐÐÞØ
ÃÂÊËÔÂØ ì ÒÓÇÖÄÇÎËÚÇÐËÇ ÔÕÇÒÇÐË ÒÑÎâÓÐÑÔÕË, ÏÇÓÑÌ
ÍÑÕÑÓÑÌ ÔÎÖÉËÕ ÄÇÎËÚËÐÂ àÎÇÍÕÓËÚÇÔÍÑÅÑ ÆËÒÑÎßÐÑÅÑ
ÏÑÏÇÐÕÂ. ¿ÕÑ ÑÃÔÕÑâÕÇÎßÔÕÄÑ ÕÂÍÉÇ ÏÑÉÐÑ ÑÃÝâÔÐËÕß
ÕÇÏ, ÚÕÑ Ä ÓÂÔÚÇÕÂØ ÑÓÃËÕÂÎË ÐÇÒÑÆÇÎÇÐÐÞØ ÒÂÓ ËÏÇáÕ
ÚËÔÕÞÌ Ó-ÕËÒ. ´ÂÍ ÐÂÒÓËÏÇÓ, 3Óp-ÑÓÃËÕÂÎË ÐÇÒÑÆÇÎÇÐ-
ÐÞØ ÒÂÓ Ä HCl, ÇÔÎË ÓÂÊÓÇÛËÕß ËØ ÅËÃÓËÆËÊÂÙËá Ô dp-
×ÖÐÍÙËâÏË, ÄÇÓÑâÕÐÑ, ÒÑÎÖÚÂÕÔâ ÒÑÎâÓËÊÑÄÂÐÐÞÏË Ä
ÐÂÒÓÂÄÎÇÐËË ÄÑÆÑÓÑÆÂ, Ä ÓÇÊÖÎßÕÂÕÇ ÚÇÅÑ ÒÓÇÆÔÍÂÊÞÄÂÇ-
ÏÑÇ ÊÐÂÚÇÐËÇ ÆËÒÑÎßÐÑÅÑ ÏÑÏÇÐÕÂ ÖÏÇÐßÛËÕÔâ.

®ÑÆÇÎË, ÑÔÐÑÄÂÐÐÞÇ ÐÂ ÒÓËÃÎËÉÇÐËË ·ÂÓÕÓË ë¶ÑÍÂ,
ÓÂÃÑÕÂáÕ ÊÐÂÚËÕÇÎßÐÑ ÎÖÚÛÇ, ÇÔÎË ÄÍÎáÚËÕß Ä ÃÂÊËÔ ÒÑ
ÑÆÐÑÏÖ ÐÂÃÑÓÖ ÐÇÔÅÓÖÒÒËÓÑÄÂÐÐÞØ d-×ÖÐÍÙËÌ ÐÂ ÍÂÉ-
ÆÞÌ ÕâÉÇÎÞÌ ÂÕÑÏ (Õ.Ç. ÍÓÑÏÇ ÂÕÑÏÑÄ ÄÑÆÑÓÑÆÂ). ´ÂÍÑÌ
ÃÂÊËÔ ÑÃÑÊÐÂÚÂÇÕÔâ ÍÂÍ 6-31G* ËÎË 6-31G(d) [10, 11]. ¦ÔÎË
ÉÇ ÆÑÃÂÄËÕß Ä ÃÂÊËÔ ÇÜÇ Ë ÒÑ ÑÆÐÑÏÖ ÐÂÃÑÓÖ ÐÇÔÅÓÖÒÒË-
ÓÑÄÂÐÐÞØ Ó-×ÖÐÍÙËÌ ÐÂ ÍÂÉÆÞÌ ÂÕÑÏ ÄÑÆÑÓÑÆÂ, ÕÑ ÕÂÍÑÌ
ÃÂÊËÔ ÑÃÑÊÐÂÚÂÇÕÔâ ÍÂÍ 6-31G** ËÎË 6-31G(d, Ó). ¿ÕË
ÆÑÒÑÎÐËÕÇÎßÐÞÇ ÃÂÊËÔÐÞÇ ×ÖÐÍÙËË ÐÂÊÞÄÂáÕÔâ ÒÑÎâÓË-
ÊÂÙËÑÐÐÞÏË ×ÖÐÍÙËâÏË. ±ÑÎÐÂâ ÏÑÆÇÎß Ô ÃÂÊËÔÑÏ
6-31G* ÑÃÑÊÐÂÚÂÇÕÔâ, ÔÑÑÕÄÇÕÔÕÄÇÐÐÑ, ÍÂÍ HF/6-31G*.
¥ÓÖÅËÇ ÄÂÉÐÞÇ ÒÓËÏÇÓÞ ÓÂÔÛËÓÇÐËâ ÃÂÊËÔÐÑÅÑ ÐÂÃÑÓÂ:
ÄÄÇÆÇÐËÇ ÒÑÎâÓËÊÂÙËÑÐÐÞØ ×ÖÐÍÙËÌ Ô ÇÜÇ ÃÑÎÇÇ
ÄÞÔÑÍËÏË ÖÅÎÑÄÞÏË ÏÑÏÇÐÕÂÏË (ÐÂÒÓËÏÇÓ, ÃÂÊËÔ
6-31G(2df, Ó), ÍÑÕÑÓÞÌ ÔÑÆÇÓÉËÕ ÆÄÂ ÐÂÃÑÓÂ d-×ÖÐÍÙËÌ Ë
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ÐÂÃÑÓ f-×ÖÐÍÙËÌ ÐÂ ÍÂÉÆÞÌ ÕâÉÇÎÞÌ ÂÕÑÏ, Â ÕÂÍÉÇ ÑÆËÐ
ÐÂÃÑÓ Ó-×ÖÐÍÙËÌ ÐÂ ÍÂÉÆÞÌ ÂÕÑÏ ÄÑÆÑÓÑÆÂ); ËÔÒÑÎßÊÑ-
ÄÂÐËÇ ÆË××ÖÊÐÞØ ×ÖÐÍÙËÌ, ÍÑÕÑÓÞÇ ÑÔÑÃÇÐÐÑ ÒÑÎÇÊÐÞ
ÆÎâ ÂÐËÑÐÑÄ Ë ÄÑÊÃÖÉÆÇÐÐÞØ àÎÇÍÕÓÑÐÐÞØ ÔÑÔÕÑâÐËÌ. £
àÕÑÏ ÔÎÖÚÂÇ ÃÂÊËÔ ÑÃÑÊÐÂÚÂÇÕÔâ ÆÑÒÑÎÐËÕÇÎßÐÞÏ ÊÐÂÍÑÏ
"�", ÐÂÒÓËÏÇÓ, 6-31G� (d).

·ÂÓÕÓË-×ÑÍÑÄÔÍÂâ ÏÑÆÇÎß HF/6-31G* ÑÍÂÊÂÎÂÔß ÄÇ-
ÔßÏÂ ÒÑÎÇÊÐÑÌ ÆÎâ ÑÒËÔÂÐËâ ÍÑÐ×ÑÓÏÂÙËÌ ÏÑÎÇÍÖÎ.
±ÑÆÕÄÇÓÉÆÇÐËâ ÇÇ à××ÇÍÕËÄÐÑÔÕË Ä àÕÑÏ Ë ÆÓÖÅËØ
ÂÔÒÇÍÕÂØ ÒÓËÄÑÆâÕÔâ Ä ÍÐËÅÇ [12]. ¿ÕÂ ÏÑÆÇÎß ÑÚÇÐß
ØÑÓÑÛÑ ÑÒËÔÞÄÂÇÕ ÑÕÎËÚËâ ÓÂÊÎËÚÐÞØ ËÊÑÏÇÓÑÄ ÑÓÅÂÐË-
ÚÇÔÍËØ ÏÑÎÇÍÖÎ Ä ÕÇØ ÔÎÖÚÂâØ, ÍÑÅÆÂ ÐÇ ÒÓÑËÔØÑÆËÕ
ÔÖÜÇÔÕÄÇÐÐÞØ ËÊÏÇÐÇÐËÌ Ä ÆÎËÐÂØ ÔÄâÊÇÌ. £ ÓÂÃÑÕÇ [13]
àÕÂ ÏÑÆÇÎß ÃÞÎÂ ÖÔÒÇÛÐÑ ÒÓËÏÇÐÇÐÂ ÆÎâ ËÔÔÎÇÆÑÄÂÐËâ
ÒÑÕÇÐÙËÂÎÑÄ ÄÐÖÕÓÇÐÐÇÅÑ ÄÓÂÜÇÐËâ ÄÑÍÓÖÅ ÑÆËÐÂÓÐÞØ
ÔÄâÊÇÌ. £ ÍÂÚÇÔÕÄÇ ÍÑÐÍÓÇÕÐÑÅÑ ÒÓËÏÇÓÂ ÏÑÉÐÑ ÒÓËÄÇÔÕË
ÂÐÑÏÇÓÐÞÌ à××ÇÍÕ Ä ØËÏËË ÖÅÎÇÄÑÆÑÄ, ÍÑÕÑÓÞÌ ÐÇ
ÖÆÂÄÂÎÑÔß ÒÓÂÄËÎßÐÑ ÑÃÝâÔÐËÕß ÆÑ ÕÇØ ÒÑÓ, ÒÑÍÂ ÐÇ
ÃÞÎË ÒÓÑÄÇÆÇÐÞ ËÔÔÎÇÆÑÄÂÐËâ ÄÊÂËÏÑÆÇÌÔÕÄËâ ÒÑÕÇÐ-
ÙËÂÎÑÄ ÄÐÖÕÓÇÐÐÇÅÑ ÄÓÂÜÇÐËâ ÄÑÍÓÖÅ ÅÇÏËÐÂÎßÐÞØ ÑÆË-
ÐÂÓÐÞØ ÔÄâÊÇÌ ³ ë° Ô ÒÑÏÑÜßá ÏÇÕÑÆÂ HF/6-31G* [14].

4. ®ÑÆÇÎË Ô ÖÚÇÕÑÏ ÍÑÓÓÇÎâÙËË

³ÖÜÇÔÕÄÇÐÐÞÌ ÔÍÓÞÕÞÌ ÆÇ×ÇÍÕ ÏÇÕÑÆÂ ·ÂÓÕÓË ë¶ÑÍÂ
ÔÑÔÕÑËÕ ÒÓË ÒÓÇÐÇÃÓÇÉÇÐËË àÎÇÍÕÓÑÐÐÑÌ ÍÑÓÓÇÎâÙËÇÌ Ä
ÆÄËÉÇÐËË àÎÇÍÕÓÑÐÑÄ c ÂÐÕËÒÂÓÂÎÎÇÎßÐÞÏË ÔÒËÐÂÏË
(ab-ÍÑÓÓÇÎâÙËâ). µÉÇ Ä ÔÂÏÑÏ ÐÂÚÂÎÇ ÔÕÂÐÑÄÎÇÐËâ ÍÄÂÐ-
ÕÑÄÑÌ ØËÏËË ÕÇÑÓÇÕËÍË ÒÑÐËÏÂÎË, ÚÕÑ ÒÓË ÒÓÇÐÇÃÓÇÉÇ-
ÐËË ÍÑÓÓÇÎâÙËÇÌ àÐÇÓÅËâ ÆËÔÔÑÙËÂÙËË (Õ.Ç. ÓÂÊÓÞÄÂ)
ÔÄâÊÇÌ ÒÑÎÖÚÂÇÕÔâ ÔËÎßÐÑ ÊÂÐËÉÇÐÐÑÌ. ¬ÂÚÇÔÕÄÇÐÐÑ àÕÑ
ÏÑÉÐÑ ÒÑÐâÕß, ÓÂÔÔÏÂÕÓËÄÂâ ÒÓÑÙÇÔÔ ÒÑÎÐÑÌ ÅÑÏÑÎËÕË-
ÚÇÔÍÑÌ ÆËÔÔÑÙËÂÙËË ÔÄâÊË, ÍÑÅÆÂ ÑÆËÐ àÎÇÍÕÓÑÐ ÑÔÕÂÇÕÔâ
ÐÂ ÑÆÐÑÏ ÙÇÐÕÓÇ, Â ÄÕÑÓÑÌ ì ÐÂ ÆÓÖÅÑÏ. ¦ÔÎË ÆÄËÉÇÐËÇ
àÕËØ ÆÄÖØ àÎÇÍÕÓÑÐÑÄ ÐÇÔÍÑÓÓÇÎËÓÑÄÂÐÑ, ÕÑ ÔÖÜÇÔÕÄÖÇÕ
ÐÇÍÑÕÑÓÂâ ÑÕÎËÚÐÂâ ÑÕ ÐÖÎâ ÄÇÓÑâÕÐÑÔÕß, ÚÕÑ ÑÐË ÑÃÂ
ÑÔÕÂÐÖÕÔâ ÐÂ ÑÆÐÑÏ Ë ÕÑÏ ÉÇ ÙÇÐÕÓÇ.

±ÓË ËÔÒÑÎßÊÑÄÂÐËË ÑÆÐÑÆÇÕÇÓÏËÐÂÐÕÐÞØ ÄÑÎÐÑÄÞØ
×ÖÐÍÙËÌ ÐÇâÄÐÑ ÒÑÆÓÂÊÖÏÇÄÂÇÕÔâ ÒÓÇÐÇÃÓÇÉÇÐËÇ àÎÇÍÕ-
ÓÑÐÐÑÌ ab-ÍÑÓÓÇÎâÙËÇÌ; ÓÂÃÑÕÂ Ô ÖÕÑÚÐÇÐÐÞÏË ÄÑÎÐÑ-
ÄÞÏË ×ÖÐÍÙËâÏË ÐÇËÊÃÇÉÐÑ ÑÊÐÂÚÂÇÕ ËÔÒÑÎßÊÑÄÂÐËÇ
ÐÇÔÍÑÎßÍËØ ÆÇÕÇÓÏËÐÂÐÕÑÄ. £ ÐÂËÃÑÎÇÇ ÒÓÂÍÕËÚÐÞØ ÒÑÆ-
ØÑÆÂØ, ÖÚËÕÞÄÂáÜËØ ÍÑÓÓÇÎâÙËá, ÔÐÂÚÂÎÂ ÔÕÓÑËÕÔâ
ÆÇÕÇÓÏËÐÂÐÕ ·ÂÓÕÓË ë¶ÑÍÂ, Â ÊÂÕÇÏ ì ÇÅÑ ÎËÐÇÌÐÞÇ
ÍÑÏÃËÐÂÙËË Ô ÆÓÖÅËÏË ÆÇÕÇÓÏËÐÂÐÕÂÏË. °ÔÑÃÇÐÐÑ
ÖÆÑÃÐÑ ÔÕÓÑËÕß ÆÑÒÑÎÐËÕÇÎßÐÞÇ ÆÇÕÇÓÏËÐÂÐÕÞ ËÊ ÐÇÊÂ-
ÒÑÎÐÇÐÐÞØ, ËÎË ÄËÓÕÖÂÎßÐÞØ ÏÑÎÇÍÖÎâÓÐÞØ ÑÓÃËÕÂÎÇÌ,
ÍÑÕÑÓÞÇ âÄÎâáÕÔâ ÔÑÃÔÕÄÇÐÐÞÏË ×ÖÐÍÙËâÏË ÑÒÇÓÂÕÑÓÂ
¶ÑÍÂ, ÔÑÑÕÄÇÕÔÕÄÖáÜËÏË ÃÑÎÇÇ ÄÞÔÑÍËÏ àÐÇÓÅËâÏ. ¦ÔÎË
ËÔÒÑÎßÊÖÇÕÔâ ÐÇÍÑÕÑÓÞÌ ÍÑÐÇÚÐÞÌ ÃÂÊËÔ ÆÎâ ÊÂÆÂÚË Ô 2n
àÎÇÍÕÓÑÐÂÏË Ë N ÆÇÍÂÓÕÑÄÞÏË ÃÂÊËÔÐÞÏË ×ÖÐÍÙËâÏË,
ÕÑ ÒÑÎÖÚÂÇÕÔâ Nÿ n ÄËÓÕÖÂÎßÐÞØ ÑÓÃËÕÂÎÇÌ, ÍÑÕÑÓÞÇ
ÏÑÅÖÕ ÃÞÕß ÊÂÐâÕÞ àÎÇÍÕÓÑÐÂÏË ÔÑ ÔÒËÐÑÏ a ËÎË b.

©ÆÇÔß ÖÆÑÃÐÑ ÐÇÔÍÑÎßÍÑ ËÊÏÇÐËÕß ÑÃÑÊÐÂÚÇÐËâ Ë
ÒÇÓÇÌÕË Í ÆÓÖÅËÏ ÃÂÊËÔÐÞÏ ×ÖÐÍÙËâÏ ì ÔÒËÐ-ÑÓÃËÕÂ-
ÎâÏ, ÍÑÕÑÓÞÇ ÒÓÇÆÔÕÂÄÎâáÕ ÔÑÃÑÌ ÒÓÑËÊÄÇÆÇÐËâ ÆÇÍÂÓ-
ÕÑÄÞØ ÃÂÊËÔÐÞØ ×ÖÐÍÙËÌ ÐÂ ÔÒËÐÑÄÞÇ ×ÖÐÍÙËË a ËÎË b.
´ÇÒÇÓß Nì àÕÑ ÓÂÊÏÇÓ ÃÂÊËÔÂ ÔÒËÐ-ÑÓÃËÕÂÎÇÌ (ÍÑÕÑÓÞÌ
Ä ÆÄÂ ÓÂÊÂ ÃÑÎßÛÇ ÚËÔÎÂ ÒÓÇÉÐËØ ÃÂÊËÔÐÞØ ×ÖÐÍÙËÌ), Â n
ì ÒÑÎÐÑÇ ÚËÔÎÑ àÎÇÍÕÓÑÐÑÄ. ´ÂÍËÇ ÑÃÑÊÐÂÚÇÐËâ ÒÑÊÄÑ-
ÎâáÕ ÑÒËÔÞÄÂÕß ÍÂÍ ÔÒËÐ-ÑÅÓÂÐËÚÇÐÐÞÌ, ÕÂÍ Ë ÔÒËÐ-
ÐÇÑÅÓÂÐËÚÇÐÐÞÌ ÔÎÖÚÂÌ. ¢ÖÆÇÏ ËÔÒÑÎßÊÑÄÂÕß ËÐÆÇÍÔÞ
i; j; k; . . . ÆÎâ ÊÂÒÑÎÐÇÐÐÞØ ÔÒËÐ-ÑÓÃËÕÂÎÇÌ, Â a; b; c; . . . ì
ÆÎâ ÄËÓÕÖÂÎßÐÞØ, Ä àÕÑÏ ÔÎÖÚÂÇ ÑÆÐÑÆÇÕÇÓÏËÐÂÐÕÐÞÇ

×ÖÐÍÙËË, ÒÑÔÕÓÑÇÐÐÞÇ ÐÂ ×ÑÍÑÄÔÍËØ ÑÓÃËÕÂÎâØ, ÏÑÉÐÑ
ÒÑÆÓÂÊÆÇÎËÕß ÐÂ ËÔØÑÆÐÖá (Õ.Ç. ØÂÓÕÓË-×ÑÍÑÄÔÍÖá) C0,
ÑÆÐÑÍÓÂÕÐÑ ÄÑÊÃÖÉÆÇÐÐÞÇ C a

i , ÆÄÖÍÓÂÕÐÑ ÄÑÊÃÖÉÆÇÐÐÞÇ
C ab

i j Ë Õ.Æ. ´ÑÅÆÂ ÒÑÎÐÖá ÏÐÑÅÑÆÇÕÇÓÏËÐÂÐÕÐÖá ×ÖÐÍ-
ÙËá ÏÑÉÐÑ ÊÂÒËÔÂÕß Ä ÔÎÇÆÖáÜÇÏ ÄËÆÇ:
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i jab

a ab
i j C

ab
i j � . . . �12�

¬Ñà××ËÙËÇÐÕÞ a ÏÑÉÐÑ ÑÒÓÇÆÇÎËÕß ÄÂÓËÂÙËÑÐÐÞÏ
ÏÇÕÑÆÑÏ, ÏËÐËÏËÊËÓÖâ ÄÞÚËÔÎâÇÏÖá àÐÇÓÅËá. ¿ÕÑ
ÏÇÕÑÆ ÍÑÐ×ËÅÖÓÂÙËÑÐÐÑÅÑ ÄÊÂËÏÑÆÇÌÔÕÄËâ (¬£) ì
conéguration interaction (CI). ¦ÔÎË ÆÑÃÂÄÎÇÐÞ ÕÑÎßÍÑ
ÑÆÐÑÍÓÂÕÐÑ ÄÑÊÃÖÉÆÇÐÐÞÇ ÆÇÕÇÓÏËÐÂÐÕÞ, ÕÑ ÒÑÐËÉÇ-
ÐËâ àÐÇÓÅËË ÐÇ ÒÓÑËÔØÑÆËÕ, ÕÂÍ ÍÂÍ ÊÂÒÑÎÐÇÐÐÞÇ ÑÓÃË-
ÕÂÎË ÖÉÇ ÑÒÕËÏËÊËÓÑÄÂÐÞ. £ ÒÓÑÔÕÇÌÛÇÌ à××ÇÍÕËÄÐÑÌ
×ÑÓÏÇ ÏÇÕÑÆÂ CI Ä ×ÑÓÏÖÎÇ (12) ÖÚËÕÞÄÂáÕÔâ ÕÑÎßÍÑ
ÆÄÖÍÓÂÕÐÑ (double) ÄÑÊÃÖÉÆÇÐÐÞÇ ÆÇÕÇÓÏËÐÂÐÕÞ. ¿ÕÑÕ
ÏÇÕÑÆ ÑÃÞÚÐÑ ÑÃÑÊÐÂÚÂáÕ ÍÂÍ CID. ¦ÔÎË ÑÆÐÑÍÓÂÕÐÑ
ÄÑÊÃÖÉÆÇÐÐÞÇ (single) ÑÒÓÇÆÇÎËÕÇÎË ÕÂÍÉÇ ÖÚÕÇÐÞ, ÕÑ àÕÑ
ÏÇÕÑÆ CISD. °ÒËÔÂÐÐÞÇ ÄÂÓËÂÐÕÞ ÏÇÕÑÆÂ ÍÑÐ×ËÅÖÓÂ-
ÙËÑÐÐÑÅÑ ÄÊÂËÏÑÆÇÌÔÕÄËâ ÃÞÎË ÄÒÇÓÄÞÇ ÓÇÂÎËÊÑÄÂÐÞ Ä
ÄËÆÇ ËÕÇÓÂÙËÑÐÐÞØ ÔØÇÏ ÒÓËÏÇÓÐÑ Ä 1970 Å. Ë ÆÑ ÔËØ ÒÑÓ
ÚÂÔÕÑ ËÔÒÑÎßÊÖáÕÔâ Ä ÒÓÂÍÕËÚÇÔÍËØ ÓÂÔÚÇÕÂØ. ¦ÔÎË Ä
ÓÂÊÎÑÉÇÐËÇ ÄÍÎáÚÇÐÞ ÄÔÇ ÄÑÊÏÑÉÐÞÇ ÄÑÊÃÖÉÆÇÐËâ, ÚÕÑ
ÒÓËÄÑÆËÕ Í ÃÑÎßÛÑÏÖ, ÐÑ ÍÑÐÇÚÐÑÏÖ ÃÂÊËÔÖ (ÒÓË ËÔ-
ÒÑÎßÊÑÄÂÐËË ÍÑÐÇÚÐÑÅÑ ÃÂÊËÔÐÑÅÑ ÐÂÃÑÓÂ), ÕÑ àÕÑ ÏÇÕÑÆ
ÒÑÎÐÑÅÑ ÍÑÐ×ËÅÖÓÂÙËÑÐÐÑÅÑ ÄÊÂËÏÑÆÇÌÔÕÄËâ, ËÎË FCI
(full conéguration interaction). ·ÑÕâ Ä ÒÓËÐÙËÒÇ ÉÇÎÂÕÇ-
ÎßÐÑ ËÔÒÑÎßÊÑÄÂÕß ÒÓÑÙÇÆÖÓÖ FCI, ÑÃÞÚÐÑ ÑÐÂ ÕÓÇÃÖÇÕ
ÔÎËÛÍÑÏ ÃÑÎßÛËØ ÄÞÚËÔÎËÕÇÎßÐÞØ ÊÂÕÓÂÕ, ÊÂ ËÔÍÎáÚÇ-
ÐËÇÏ ÔÎÖÚÂâ ÑÚÇÐß ÏÂÎÞØ ÔËÔÕÇÏ.

±ÓË ÊÂÆÂÐËË ÔÕÂÐÆÂÓÕÐÑÅÑ ÃÂÊËÔÂ ÏÑÆÇÎË CID Ë
CISD âÄÎâáÕÔâ ØÑÓÑÛÑ ÑÒÓÇÆÇÎÇÐÐÞÏË, ÕÇÏ ÐÇ ÏÇÐÇÇ,
ÑÐË ËÏÇáÕ ÐÇÍÑÕÑÓÞÇ ÔÇÓßÇÊÐÞÇ ÐÇÆÑÔÕÂÕÍË. ¿ÕÑ ÔÄâÊÂÐÑ
Ô ÓÂÊÏÇÓÐÑÌ ÔÑÅÎÂÔÑÄÂÐÐÑÔÕßá. ¦ÔÎË ÐÇÍÑÕÑÓÞÌ ÏÇÕÑÆ,
ÐÂÒÓËÏÇÓ CID, ÒÓËÏÇÐâÇÕÔâ Í ÆÄÖÏ ÒÑÎÐÑÔÕßá ËÊÑÎËÓÑ-
ÄÂÐÐÞÏ ÔËÔÕÇÏÂÏ, ÕÑ ÒÑÎÖÚÇÐÐÂâ Ä ÓÇÊÖÎßÕÂÕÇ àÐÇÓÅËâ
ÐÇ ÓÂÄÐÂ ÔÖÏÏÇ àÐÇÓÅËÌ, ÒÑÎÖÚÇÐÐÞØ Ä ÓÇÊÖÎßÕÂÕÇ ÒÓËÏÇ-
ÐÇÐËâ ÕÑÅÑ ÉÇ ÏÇÕÑÆÂ Í ÍÂÉÆÑÌ ÔËÔÕÇÏÇ Ä ÑÕÆÇÎßÐÑÔÕË.
¦ÔÎË ÏÇÕÑÆ CID ÒÓËÏÇÐâÇÕÔâ, ÔÍÂÉÇÏ, Í ÆÄÖÏ ËÊÑÎËÓÑ-
ÄÂÐÐÞÏ ÂÕÑÏÂÏ ÅÇÎËâ, ÕÑ ÄÑÎÐÑÄÂâ ×ÖÐÍÙËâ ÐÇ ÖÚË-
ÕÞÄÂÇÕ ÑÆÐÑÄÓÇÏÇÐÐÑÅÑ ÄÑÊÃÖÉÆÇÐËâ ÒÂÓ Ä ÍÂÉÆÑÏ ËÊ
ÂÕÑÏÑÄ, ÒÑÔÍÑÎßÍÖ ÕÂÍÑÇ ÄÑÊÃÖÉÆÇÐËÇ âÄÎâÇÕÔâ ÔÕÓÑÅÑ
ÚÇÕÞÓÇØÍÓÂÕÐÞÏ. ¿ÕÑÕ ÐÇÆÑÔÕÂÕÑÍ ÏÑÆÇÎÇÌ CID Ë CISD,
ÑÚÇÄËÆÐÑ, ÆÑÎÉÇÐ ÒÓËÄÑÆËÕß Í ÐÇÖÆÑÄÎÇÕÄÑÓËÕÇÎßÐÑÏÖ
ÑÒËÔÂÐËá ÃÑÎßÛËØ ÏÑÎÇÍÖÎ Ë ÄÊÂËÏÑÆÇÌÔÕÄÖáÜËØ
ÔËÔÕÇÏ.

£ÕÑÓÑÌ ÑÔÐÑÄÐÑÌ ÏÇÕÑÆ ÖÚÇÕÂ àÎÇÍÕÓÑÐÐÑÌ ÍÑÓÓÇÎâ-
ÙËË ÔÑÔÕÑËÕ Ä ËÔÒÑÎßÊÑÄÂÐËË ÕÇÑÓËË ÄÑÊÏÖÜÇÐËÌ. ±ÓÇÆ-
ÒÑÎÑÉËÏ, ÚÕÑ ÏÞ ÑÒÓÇÆÇÎËÎË ÄÑÊÏÖÜÇÐÐÞÌ ÅÂÏËÎßÕÑ-
ÐËÂÐ ÍÂÍ

H�l� � F0 � lfHÿ F0g ; �13�
ÅÆÇ F0 ì ÅÂÏËÎßÕÑÐËÂÐ ¶ÑÍÂ (ÆÎâ ÍÑÕÑÓÑÅÑ ÑÆÐÑÆÇÕÇÓ-
ÏËÐÂÐÕÐÞÇ Ä (12) ×ÖÐÍÙËË âÄÎâáÕÔâ ÕÑÚÐÞÏË ÔÑÃÔÕÄÇÐ-
ÐÞÏË ×ÖÐÍÙËâÏË), ÕÑÅÆÂ C0 ì ÄÑÎÐÑÄÂâ ×ÖÐÍÙËâ ÒÓË
l � 0, Â ÕÑÚÐÂâ C (FCI-×ÖÐÍÙËâ) ÒÑÎÖÚÂÇÕÔâ ÒÓË l � 1.
¥ÂÎÇÇ ÒÓËÏÇÐâÇÕÔâ ÔÎÇÆÖáÜÂâ ÒÓÑÙÇÆÖÓÂ: ÄÞÚËÔÎâÇÏÖá
àÐÇÓÅËá ÓÂÊÎÂÅÂáÕ ÒÑ ÔÕÇÒÇÐâÏ l:

E�l� � E0 � lE1 � l2E2 � l3E3 � . . . ; �14�
ÒÑÎÖÚÇÐÐÞÌ ÓâÆ ÑÃÓÇÊÂáÕ ÐÂ ÐÇÍÑÕÑÓÑÏ ÔÎÂÅÂÇÏÑÏ Ë
ÊÂÕÇÏ ÒÑÎÂÅÂáÕ l � 1. ¿ÕÑÕ ÏÇÕÑÆ ÕÇÑÓËË ÄÑÊÏÖÜÇÐËÌ
ÃÞÎ ÄÒÇÓÄÞÇ ÒÓÇÆÎÑÉÇÐ®ÈÎÎÇÓÑÏ Ë±ÎÇÔÔÇ [15]; ÆÎâ ÐÇÅÑ

8 µ¶¯, Õ. 172, å 3
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ÚÂÔÕÑ ËÔÒÑÎßÊÖáÕ ÑÃÑÊÐÂÚÇÐËÇ MPn, ÍÑÕÑÓÑÇ ÑÊÐÂÚÂÇÕ,
ÚÕÑ ÓâÆ ÑÃÓÞÄÂÇÕÔâ ÐÂ ÚÎÇÐÇ ÒÑÓâÆÍÂ n. ¿ÐÇÓÅËâ �E0 � E1�
Ä ÒÓËÃÎËÉÇÐËË ®²1 ÕÑÉÆÇÔÕÄÇÐÐÑ ÓÂÄÐÂ ØÂÓÕÓË-×ÑÍÑÄ-
ÔÍÑÏÖ ÊÐÂÚÇÐËá. ®²2 ì ÒÓÑÔÕÇÌÛÇÇ ËÔÒÑÎßÊÖÇÏÑÇ ÐÂ
ÒÓÂÍÕËÍÇ ÒÓËÃÎËÉÇÐËÇ ÆÎâ ÖÚÇÕÂ àÎÇÍÕÓÑÐÐÑÌ ÍÑÓÓÇÎâ-
ÙËË; ÑÐÑ ÄÍÎáÚÂÇÕ ÕÑÎßÍÑ à××ÇÍÕÞ ÆÄÖÍÓÂÕÐÞØ ÄÑÊÃÖÉ-
ÆÇÐËÌ. £ ÕÓÇÕßÇÏ ÒÑÓâÆÍÇ ®²3 ÕÂÍÉÇ ÖÚËÕÞÄÂÇÕ ÕÑÎßÍÑ
ÆÄÖÍÓÂÕÐÞÇ ÄÑÊÃÖÉÆÇÐËâ. £ 4-Ï ÒÑÓâÆÍÇ ÒÓËÃÎËÉÇÐËÇ
®²4 ÑÒËÔÞÄÂÇÕ (ÍÑÔÄÇÐÐÞÇ) à××ÇÍÕÞ ÑÆÐÑÍÓÂÕÐÞØ ÄÑÊ-
ÃÖÉÆÇÐËÌ, ÑÔÐÑÄÐÖá ÚÂÔÕß 3-ÍÓÂÕÐÞØ Ë, ÆÑ ËÊÄÇÔÕÐÑÌ
ÔÕÇÒÇÐË, ÐÇÍÑÕÑÓÞØ 4-ÍÓÂÕÐÞØ.

¦ÔÎË ÄÞÚËÔÎÇÐËâ ÄÞÒÑÎÐâáÕÔâ ÒÑÎÐÑÔÕßáÆÑ ÎáÃÑÅÑ
ÊÂÆÂÐÐÑÅÑ ÒÑÓâÆÍÂ, ÕÇÑÓËâ ®ÈÎÎÇÓÂ ë±ÎÇÔÔÇ âÄÎâÇÕÔâ
ÓÂÊÏÇÓÐÑ-ÔÑÅÎÂÔÑÄÂÐÐÑÌ. ±ÓÑÃÎÇÏÂ ÊÂÍÎáÚÂÇÕÔâ Ä ÕÑÏ,
ÚÕÑ ÒÓË ÄÑÊÓÂÔÕÂÐËË ÒÑÓâÆÍÂ ÄÞÓÂÉÇÐËâ ÆÎâ ÖÆÇÓÉÂÐ-
ÐÞØ ÚÎÇÐÑÄ ÑÍÂÊÞÄÂáÕÔâ ÂÎÅÇÃÓÂËÚÇÔÍË ÔÎÑÉÐÞÏË, Ë ËØ
ÓÂÔÚÇÕ ÔÕÂÐÑÄËÕÔâ ÄÔÇ ÃÑÎÇÇ ÕÓÖÆÑÇÏÍËÏ. £ ÔÂÏÑÏ ÆÇÎÇ,
ÒÓË ËÔÒÑÎßÊÑÄÂÐËË ÏÇÕÑÆÂ ·ÂÓÕÓË ë¶ÑÍÂ (ÃÇÊ ÄÄÇÆÇÐËâ
ÒÓËÃÎËÉÇÐËÌ ÆÎâ ËÐÕÇÅÓÂÎÑÄ) ÊÂÕÓÂÕÞ ÄÓÇÏÇÐË ÒÓÑÒÑÓ-
ÙËÑÐÂÎßÐÞN 4, ÆÎâ®²2ìN 5, ÆÎâ®²3ìN 6 Ë ÆÎâ®²4
ìN 7. µÚÇÕ ÄÍÎÂÆÑÄ ÕÓÇØÍÓÂÕÐÞØ ÄÑÊÃÖÉÆÇÐËÌ Ä àÐÇÓÅËá
®²4 âÄÎâÇÕÔâ ÐÂËÃÑÎÇÇ ÕÓÖÆÑÇÏÍËÏ, Ë ÑÃÞÚÐÑ ÒÓËÏÇÐË-
ÏÑÔÕß ÕÇÑÓËË ®ÈÎÎÇÓÂ ë±ÎÇÔÔÇ ÑÅÓÂÐËÚËÄÂÇÕÔâ àÕËÏ
ÖÓÑÄÐÇÏ. ®ÑÆÇÎË ®²2, ®²3 Ë ®²4, ÓÇÂÎËÊÑÄÂÐÐÞÇ
ÐÇÔÍÑÎßÍËÏË ÅÓÖÒÒÂÏË Ä 1970-Ç ÅÑÆÞ, ÃÞÎË ÄÍÎáÚÇÐÞ Ä
ÒÓÑÅÓÂÏÏÖ GAUSSIAN [16, 17].

´ÓÇÕËÌ ÑÃÜËÌ ÒÑÆØÑÆ Í ÖÚÇÕÖ àÎÇÍÕÓÑÐÐÑÌ ÍÑÓÓÇÎâ-
ÙËË, ÄÒÇÓÄÞÇ ÄÄÇÆÇÐÐÞÌ Ä ÍÄÂÐÕÑÄÖá ØËÏËá ¹ËÉÇÍÑÏ
[18], ÊÂÍÎáÚÂÇÕÔâ Ä ËÔÒÑÎßÊÑÄÂÐËË ÏÇÕÑÆÑÄ ÔÄâÊÂÐÐÞØ
ÍÎÂÔÕÇÓÑÄ. ¦ÔÎË ÄÑÎÐÑÄÖá ×ÖÐÍÙËá Ä ÒÓËÃÎËÉÇÐËË
ÍÑÐ×ËÅÖÓÂÙËÑÐÐÑÅÑ ÄÊÂËÏÑÆÇÌÔÕÄËâ CID ÊÂÒËÔÂÕß Ä
ÄËÆÇ

C � �1� T2�C0 ; �15�
ÅÆÇ T2 ì ÑÒÇÓÂÕÑÓ, ÑÒÓÇÆÇÎâáÜËÌ ÄÔÇ ÆÄÖÍÓÂÕÐÞÇ
ÄÑÊÃÖÉÆÇÐËâ Ô ÐÇÑÒÓÇÆÇÎÇÐÐÞÏË ÍÑà××ËÙËÇÐÕÂÏË, ÕÑ
ÔÑÑÕÄÇÕÔÕÄÖáÜÂâ ×ÖÐÍÙËâ Ä ÒÓËÃÎËÉÇÐËË ÔÄâÊÂÐÐÞØ
ÍÎÂÔÕÇÓÑÄ (coupled clusters ë double, ³³D) ÇÔÕß

C � exp �T2�C0 : �16�
¬Ñà××ËÙËÇÐÕÞ ³³D ÑÒÓÇÆÇÎâáÕÔâ ÐÇ ÄÂÓËÂÙËÑÐÐÞÏ
ÏÇÕÑÆÑÏ, Â ËÊ ÖÔÎÑÄËâ, ÚÕÑ ÒÓÑÇÍÙËË �Hÿ E �C ÐÂ C0 Ë
ÐÂ ÄÔÇ C ab

i j ÆÑÎÉÐÞ ÃÞÕß ÐÖÎÇÄÞÏË. ¿ÕÑÕ ÏÇÕÑÆ ÄÒÇÓÄÞÇ
ÃÞÎ ÓÇÂÎËÊÑÄÂÐ Ä 1978 Å. [19 ë 21]. °ÆÐÑÍÓÂÕÐÞÇ ÄÑÊÃÖÉ-
ÆÇÐËâ ÖÚËÕÞÄÂáÕÔâ ÒÖÕÇÏ ËÔÒÑÎßÊÑÄÂÐËâ ÑÒÇÓÂÕÑÓÂ
exp �T1 � T2� ÄÏÇÔÕÑ exp �T2�. ´ÂÍËÏ ÑÃÓÂÊÑÏ ÒÑÎÖÚÂÇÏ
ÏÑÆÇÎß CCSD [22, 23].

£ ÑÕÎËÚËÇ ÑÕ ÏÑÆÇÎË CISD ÏÑÆÇÎß CCSD âÄÎâÇÕÔâ
ÓÂÊÏÇÓÐÑ-ÔÑÅÎÂÔÑÄÂÐÐÑÌ; ÑÐÂ ÕÓÇÃÖÇÕ ÊÂÕÓÂÕ ÄÓÇÏÇÐË
ÒÑÓâÆÍÂ N 6, ÍÂÍ Ë ÆÎâ ÏÑÆÇÎË CISD. ±ÑÔÍÑÎßÍÖ àÐÇÓÅËâ
ÄÞÚËÔÎâÇÕÔâ ÐÇ ÄÂÓËÂÙËÑÐÐÞÏ ÒÖÕÇÏ, ÑÐÂ ÃÑÎÇÇ ÐÇ
âÄÎâÇÕÔâ ÄÇÓØÐÇÌ ÅÓÂÐËÙÇÌ ÆÎâ ÕÑÚÐÑÅÑ ÓÇÊÖÎßÕÂÕÂ, ÐÑ
ÑÃÞÚÐÑ ÔÚËÕÂáÕ, ÚÕÑ ÆÑÔÕËÉÇÐËÇ ÓÂÊÏÇÓÐÑÌ ÔÑÅÎÂÔÑÄÂÐ-
ÐÑÔÕË ÃÑÎÇÇ ÄÂÉÐÑ. ¥ÓÖÅÑÌ, ÐÇÔÍÑÎßÍÑ ÃÑÎÇÇ ÒÓÑÔÕÑÌ
ÏÇÕÑÆ ì àÕÑ ÒÓËÃÎËÉÇÐËÇ ÍÄÂÆÓÂÕËÚÐÑÅÑ (quadratic)
ÍÑÐ×ËÅÖÓÂÙËÑÐÐÑÅÑ ÄÊÂËÏÑÆÇÌÔÕÄËâ (QCISD). °ÐÑ
ÕÂÍÉÇ âÄÎâÇÕÔâ ÓÂÊÏÇÓÐÑ-ÔÑÅÎÂÔÑÄÂÐÐÞÏ Ë ÏÑÉÇÕ ÓÂÔ-
ÔÏÂÕÓËÄÂÕßÔâ ÍÂÍ ÒÓÑÏÇÉÖÕÑÚÐÑÇ ÒÓËÃÎËÉÇÐËÇ ÏÇÉÆÖ
CISD Ë CCSD.

£ ÏÇÕÑÆÂØ QCISD Ë CCSD ÐÇ ÒÓËÐËÏÂáÕÔâ ÄÑ
ÄÐËÏÂÐËÇ à××ÇÍÕÞ ÕÓÇØÍÓÂÕÐÞØ ÄÑÊÃÖÉÆÇÐËÌ, ÍÑÕÑÓÞÇ,
ÍÂÍ ËÊÄÇÔÕÐÑ ËÊ ÓÂÔÚÇÕÑÄ Ä ÒÓËÃÎËÉÇÐËË ®²4, âÄÎâáÕÔâ
ÔÖÜÇÔÕÄÇÐÐÞÏË. µÆÑÃÐÞÌ ÔÒÑÔÑÃ ÖÚÇÔÕß ÕÓÇØÍÓÂÕÐÞÇ
ÄÑÊÃÖÉÆÇÐËâ ÊÂÍÎáÚÂÇÕÔâ Ä ÔÎÇÆÖáÜÇÏ: ÔÐÂÚÂÎÂ ÄÞÒÑÎ-

ÐâáÕ ÄÞÚËÔÎÇÐËâ ËÕÇÓÂÙËÑÐÐÞÏ ÏÇÕÑÆÑÏ QCISD ËÎË
ÏÇÕÑÆÑÏ CCSD, Â ÊÂÕÇÏ ÒÓÑÄÑÆâÕ ÑÆÐÑÍÓÂÕÐÞÌ ÓÂÔÚÇÕ
à××ÇÍÕÑÄ ÕÓÇØÍÓÂÕÐÞØ (triple) ÄÑÊÃÖÉÆÇÐËÌ, ËÔÒÑÎßÊÖâ
ÖÉÇ ÒÑÎÖÚÇÐÐÞÇ ÂÏÒÎËÕÖÆÞ ÑÆÐÑÍÓÂÕÐÞØ Ë ÆÄÖÍÓÂÕÐÞØ
ÄÑÊÃÖÉÆÇÐËÌ. ¿ÕÑ ÏÇÕÑÆÞ QCISD(´) Ë CCSD(´) [24, 25].
´ÓÇÕËÌ ÓÑÆÔÕÄÇÐÐÞÌ ÏÇÕÑÆ ì ÒÓËÃÎËÉÇÐËÇ ¢ÓÂÍÐÇÓÂ
(Brueckner) Ô ÖÚÇÕÑÏ ÆÄÖÍÓÂÕÐÞØ ÄÑÊÃÖÉÆÇÐËÌ ì £D(´)
[26], Ä ÍÑÕÑÓÑÏ ËÔØÑÆÐÞÇ ÊÂÐâÕÞÇ ÑÓÃËÕÂÎË ÄËÆÑËÊÏÇ-
ÐâáÕÔâ ÕÂÍËÏ ÑÃÓÂÊÑÏ, ÚÕÑ ÒÓËÏÇÔß ÑÆÐÑÍÓÂÕÐÞØ ÄÑÊ-
ÃÖÉÆÇÐËÌ ÔÕÂÐÑÄËÕÔâ ÓÂÄÐÑÌ ÐÖÎá. ¿ÕË ÕÓË ÏÇÕÑÆÂ
ÒÓÇÄÑÔØÑÆâÕ ®²4 Ä ÕÑÏ ÑÕÐÑÛÇÐËË, ÚÕÑ ÍÑÅÆÂ Ä ÐËØ
àÐÇÓÅËâ ÓÂÊÎÂÅÂÇÕÔâ Ä ÓâÆ ®ÈÎÎÇÓÂ ë±ÎÇÔÔÇ, ÕÑ ÆÑÔÕË-
ÅÂÇÕÔâ ÒÑÎÐÑÇ ÔÑÅÎÂÔËÇ Ô ÓÂÊÎÑÉÇÐËÇÏ FCI ÆÑ 4-ÅÑ
ÒÑÓâÆÍÂ, ÒÓËÚÇÏ ÖÚËÕÞÄÂáÕÔâ ÕÂÍÉÇ Ë ÏÐÑÅËÇ ÆÓÖÅËÇ
ÚÎÇÐÞ ÃÑÎÇÇ ÄÞÔÑÍËØ ÒÑÓâÆÍÑÄ [27]. ¶ÂÍÕËÚÇÔÍË ÏÇÕÑÆÞ
QCISD, CCSD Ë £D ËÏÇáÕ ÇÜÇ ÑÆÐÑ ÆÑÒÑÎÐËÕÇÎßÐÑÇ
ÒÓÇËÏÖÜÇÔÕÄÑ: ÑÐË âÄÎâáÕÔâ ÂÃÔÑÎáÕÐÑ ÕÑÚÐÞÏË ÆÎâ
ÔÑÔÕÂÄÐÞØ ÆÄÖØàÎÇÍÕÓÑÐÐÞØ ÔËÔÕÇÏ, ÕÂÍËØ ÍÂÍ ÔÑÄÑÍÖÒ-
ÐÑÔÕß ËÊÑÎËÓÑÄÂÐÐÞØ ÂÕÑÏÑÄ ÅÇÎËâ.

±ÓË ËÔÒÑÎßÊÑÄÂÐËË ÏÇÕÑÆÑÄ QCISD(´) Ë CCSD(´)
ÄÓÇÏâ ÄÞÚËÔÎÇÐËÌ ÓÂÔÕÇÕ ÍÂÍ N 6 ÆÎâ ËÕÇÓÂÙËÑÐÐÞØ
ÒÓÑÙÇÆÖÓ Ë ÍÂÍ N 7 ÆÎâ ÒÑÔÎÇÆÖáÜÇÅÑ ÑÆÐÑÍÓÂÕÐÑÅÑ
ÓÂÔÚÇÕÂ. ¿ÕÑ ÐÂËÃÑÎÇÇ ÔÎÑÉÐÞÇ ÏÇÕÑÆÞ ÖÚÇÕÂ ÍÑÓÓÇÎâ-
ÙËË, ÑÆÐÂÍÑ ÑÐË ÆÑÔÕÂÕÑÚÐÑ ÒÓÑÔÕÞ ÆÎâ ÕÑÅÑ, ÚÕÑÃÞ ËØ
ÏÑÉÐÑ ÃÞÎÑ Ä ÐÂÔÕÑâÜÇÇ ÄÓÇÏâ ËÔÒÑÎßÊÑÄÂÕß Ä ÖÐËÄÇÓ-
ÔÂÎßÐÞØ ÕÇÑÓÇÕËÚÇÔÍËØ ÏÑÆÇÎâØ ÑÃÜÇÅÑ ÕËÒÂ.

5. ²ÂÔÚÇÕ àÐÇÓÅËË Ä ÖÐËÄÇÓÔÂÎßÐÞØ ÏÑÆÇÎâØ

£ ÒÑÔÎÇÆÐËÇ ÅÑÆÞ ÃÞÎË ÓÂÊÄËÕÞ ÏÑÆÇÎË, ÒÑÊÄÑÎâáÜËÇ
ÓÂÔÔÚËÕÞÄÂÕß àÐÇÓÅËá ØËÏËÚÇÔÍËØ ÔËÔÕÇÏ Ô ÕÑÚÐÑÔÕßá,
ÒÓËÃÎËÉÂáÜÇÌÔâ Í ÕÑÌ, ÍÑÕÑÓÂâ ÆÑÔÕËÅÐÖÕÂ Ä ØÑÓÑÛËØ
àÍÔÒÇÓËÏÇÐÕÂÎßÐÞØ ÓÂÃÑÕÂØ. °ÒËÔÂÐËÇ ÏÑÆÇÎÇÌ, ÆÂÐÐÑÇ
Ä ÆÄÖØ ÒÓÇÆÞÆÖÜËØ ÓÂÊÆÇÎÂØ, ÒÑÍÂÊÞÄÂÇÕ, ÚÕÑ ÔÖÜÇÔÕ-
ÄÖáÕ ÆÄÇ ÑÔÐÑÄÐÞÇ ØÂÓÂÍÕÇÓËÔÕËÍË ÏÑÆÇÎÇÌ: ÃÂÊËÔÐÞÌ
ÐÂÃÑÓ Ë ÔÕÇÒÇÐß ÖÚÇÕÂ ÍÑÓÓÇÎâÙËË. ¥Îâ ÖÆÑÃÔÕÄÂ ËÏÇá-
ÜËÇÔâ ÄÑÊÏÑÉÐÑÔÕË ÒÓÇÆÔÕÂÄÎÇÐÞ Ä ÕÂÃÎ. 1 Ä ÄËÆÇ
ÆÄÖÏÇÓÐÑÌ ÔØÇÏÞ ÏÑÆÇÎÇÌ. ²ÂÊÎËÚÐÞÇ ÍÑÓÓÇÎâÙËÑÐÐÞÇ
ÏÇÕÑÆÞ ÒÓÇÆÔÕÂÄÎÇÐÞ Ä ÕÂÃÎËÙÇ ÒÑ ÅÑÓËÊÑÐÕÂÎË Ä
ÒÑÓâÆÍÇ ÄÑÊÓÂÔÕÂÐËâ ÔÎÑÉÐÑÔÕË ÔÎÇÄÂ ÐÂÒÓÂÄÑ. ¢ÂÊËÔ-
ÐÞÇ ÐÂÃÑÓÞ ÓÂÔÒÑÎÑÉÇÐÞ ÒÑ ÄÇÓÕËÍÂÎË, ÒÓËÚÇÏ ÔÕÇÒÇÐß
ËØ ÅËÃÍÑÔÕË ÄÑÊÓÂÔÕÂÇÕ ÔÄÇÓØÖ ÄÐËÊ. ³ÒÓÂÄÂ ÒÓÇÆÔÕÂÄÎÇÐ
ÏÇÕÑÆ ÒÑÎÐÑÅÑ ÍÑÐ×ËÅÖÓÂÙËÑÐÐÑÅÑ ÄÊÂËÏÑÆÇÌÔÕÄËâ
(FCI), ÍÑÕÑÓÞÌ ÆÂÇÕ ÒÑÎÐÑÇ ÓÇÛÇÐËÇ ÐÂ ÍÑÐÇÚÐÑÏ ÒÓÑÔÕ-
ÓÂÐÔÕÄÇ, ÑÒÓÇÆÇÎâÇÏÑÏ ÆÂÐÐÞÏ ÃÂÊËÔÑÏ. £ ÐËÉÐÇÌ ÔÕÓÑÍÇ
ÕÂÃÎËÙÞ ÏÞ ËÏÇÇÏ (Ä ÒÓËÐÙËÒÇ, ÐÑ ÐÇ ÐÂ ÒÓÂÍÕËÍÇ)
ÓÇÊÖÎßÕÂÕÞ ÒÓËÏÇÐÇÐËâ ÒÑÎÐÑÅÑ ÃÂÊËÔÐÑÅÑ ÐÂÃÑÓÂ. £
ÒÓÂÄÑÌ ÐËÉÐÇÌ âÚÇÌÍÇ ÒÑÍÂÊÂÐÑ, ÚÕÑ ÒÓËÏÇÐÇÐËÇ ÒÑÎ-
ÐÑÅÑ ÃÂÊËÔÐÑÅÑ ÐÂÃÑÓÂ ÄÏÇÔÕÇ Ô ÒÑÎÐÞÏ ÍÑÐ×ËÅÖÓÂÙËÑÐ-

´ÂÃÎËÙÂ 1. °ÃÜÂâ ÔØÇÏÂ ÏÑÆÇÎÇÌ (ÑÃÑÊÐÂÚÇÐËÇ QCI ÑÕÐÑÔËÕÔâ Í
QCISD(´))

¢ÂÊËÔ HF ®²2 ®²3 ®²4 QCI FCI

STO-3G

6-31G

6-31G(d)

6-31�G(d)

6-311�G(d)

6-311�G(2df)

1 µº
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ÐÞÏ ÄÊÂËÏÑÆÇÌÔÕÄËÇÏ ÔÑÑÕÄÇÕÔÕÄÖÇÕ ÕÑÚÐÑÏÖ ÓÇÛÇÐËá
ÐÇÓÇÎâÕËÄËÔÕÔÍÑÅÑ ÖÓÂÄÐÇÐËâ ºÓÈÆËÐÅÇÓÂ (µº).

¬ÂÉÆÂâ ÐÇÊÂÒÑÎÐÇÐÐÂâ âÚÇÌÍÂ àÕÑÌ ÕÂÃÎËÙÞ ÒÓÇÆÔÕÂ-
ÄÎâÇÕ ÑÆÐÖ ËÊ ÔÕÓÑÅÑ ÑÒÓÇÆÇÎÇÐÐÞØ, ÓÂÊÏÇÓÐÑ-ÔÑÅÎÂÔÑ-
ÄÂÐÐÞØ ÕÇÑÓÇÕËÚÇÔÍËØ ÏÑÆÇÎÇÌ, ÔÄÑÌÔÕÄÂ ÍÑÕÑÓÞØ ÃÞÎË
ÑÒËÔÂÐÞ Ä ÓÂÊÆÇÎÇ 2. ÁÔÐÑ, ÚÕÑ ÏÞ ÏÑÉÇÏ ÒÓÑÕÇÔÕËÓÑ-
ÄÂÕß ÎáÃÖá âÚÇÌÍÖ Ë ÑÒÓÇÆÇÎËÕß, ÍÂÍ ÆÂÎÇÍÑ ÐÂÏ ÐÂÆÑ
ÒÓÑÆÄËÐÖÕßÔâ ËÊ ÄÇÓØÐÇÌ ÎÇÄÑÌ ÚÂÔÕË ÕÂÃÎËÙÞ Ä ÒÓÂÄÖá
ÐËÉÐááÆÎâ ÆÑÔÕËÉÇÐËâ ÒÓËÇÏÎÇÏÑÅÑ ÔÑÅÎÂÔËâ ÕÇÑÓËË Ô
àÍÔÒÇÓËÏÇÐÕÑÏ. £ ÍÑÐÙÇ ÍÑÐÙÑÄ, ÍÑÎß ÔÍÑÓÑ ÑÔÐÑÄÐÞÇ
ÒÓÇÆÒÑÎÑÉÇÐËâ ÍÄÂÐÕÑÄÑÌ ÏÇØÂÐËÍË ÔÒÓÂÄÇÆÎËÄÞ, ÔÑÑÕ-
ÄÇÕÔÕÄÖáÜÇÇ ÃÞÔÕÓÑÆÇÌÔÕÄËÇ ÔÑ ÄÓÇÏÇÐÇÏ ÃÖÆÇÕ ÆÑÔÕËÅ-
ÐÖÕÑ.

±ÓË ÒÓÂÍÕËÚÇÔÍÑÏ ËÔÒÑÎßÊÑÄÂÐËË ÖÐËÄÇÓÔÂÎßÐÞØ
ÏÑÆÇÎÇÌ ÑÃÜÇÅÑ ÕËÒÂ ÒÓËØÑÆËÕÔâ, ÍÂÍ ÒÓÂÄËÎÑ, ÒÓËÃÇ-
ÅÂÕß Í ÓÂÊÎËÚÐÞÏ ÍÑÏÒÓÑÏËÔÔÂÏ, ÚÕÑÃÞ ÓÂÔÛËÓËÕß
ÑÃÎÂÔÕß ËØ ÒÓËÏÇÐËÏÑÔÕË. ¦ÔÎË ÅÎÂÄÐÑÌ ÙÇÎßá âÄÎâÇÕÔâ
ÒÓÇÆÔÍÂÊÂÐËÇ ÄÇÎËÚËÐÞ àÐÇÓÅËË, ÕÑ ÑÃÞÚÐÑ ÄÞÒÑÎÐâÇÕÔâ
ÑÒÕËÏËÊÂÙËâ ÅÇÑÏÇÕÓËË (ÐÂÒÓËÏÇÓ, ÆÎâ ÑÒÓÇÆÇÎÇÐËâ
ÓÂÄÐÑÄÇÔÐÑÌ ÔÕÓÖÍÕÖÓÞ) ÐÂ ÑÆÐÑÏ ËÊ ÐËÉÐËØ ÖÓÑÄÐÇÌ
ÕÇÑÓËË, Â ÊÂÕÇÏ ÖÉÇ ÒÓÑÄÑÆâÕÔâ ÑÍÑÐÚÂÕÇÎßÐÞÇ, ÃÑÎÇÇ
ÕÓÖÆÑÇÏÍËÇ ÓÂÔÚÇÕÞ ÐÂ ÃÑÎÇÇ ÄÞÔÑÍÑÏ ÖÓÑÄÐÇ. ¥Îâ
ÔÑÔÕÂÄÐÞØ ÏÑÆÇÎÇÌ ÕÂÍÑÅÑ ÕËÒÂ ÄÄÇÆÇÐÑ ÖÆÑÃÐÑÇ ÑÃÑÊÐÂ-
ÚÇÐËÇ "ÏÑÆÇÎß 1//ÏÑÆÇÎß 2", ÍÑÕÑÓÑÇ ÑÊÐÂÚÂÇÕ, ÚÕÑ
ÓÂÔÚÇÕÞ ÒÑ ÏÑÆÇÎË 1 ÒÓÑÄÑÆâÕÔâ Ä ÑÆÐÑÌ ÕÑÚÍÇ, Â
ËÏÇÐÐÑ, ÆÎâ ÅÇÑÏÇÕÓËÚÇÔÍÑÌ ÔÕÓÖÍÕÖÓÞ, ÑÒÓÇÆÇÎÇÐÐÑÌ
ÒÑ ÏÑÆÇÎË 2.

¥Îâ ËÎÎáÔÕÓÂÙËË àÕËØ ËÆÇÌ ÒÓËÄÇÆÇÏ ÚÂÔÕËÚÐÑÇ
ÑÒËÔÂÐËÇ ÐÇÆÂÄÐÑ ÑÒÖÃÎËÍÑÄÂÐÐÑÌ ÏÑÆÇÎË G3 [28],
ËÔÒÑÎßÊÖÇÏÑÌ ÆÎâ ÓÂÔÚÇÕÂ àÐÇÓÅËÌ ÏÑÎÇÍÖÎ. °ÐÂ ÒÓÇÆ-
ÔÕÂÄÎâÇÕ ÔÑÃÑÌ ÖÔÑÄÇÓÛÇÐÔÕÄÑÄÂÐËÇ ÒÓÇÆÞÆÖÜËØ ÏÑÆÇ-
ÎÇÌ G1 Ë G2, ÍÑÕÑÓÞÇ ÓÂÊÓÂÃÂÕÞÄÂÎËÔß ÐÂ ÒÓÑÕâÉÇÐËË
ÃÑÎÇÇ ÚÇÏ 10 ÎÇÕ [29, 30]. °ÔÐÑÄÐÞÇ àÕÂÒÞ ÄÞÚËÔÎÇÐËÌ
ÒÓÇÆÔÕÂÄÎÇÐÞ Ä ÕÂÃÎ. 2.

£ ÆÑÒÑÎÐÇÐËÇ Í ÔÕÂÐÆÂÓÕÐÞÏ, ÖÉÇ ÒÇÓÇÚËÔÎÇÐÐÞÏ ÃÂÊË-
ÔÂÏ ÆÑÃÂÄÎÇÐ ÃÑÎßÛÑÌ ÃÂÊËÔ (G3large), ÍÑÕÑÓÞÌ ÆÂÇÕ
ÅËÃÍÑÇ ÑÒËÔÂÐËÇ ÄÔÇÅÑ ÒÓÑÔÕÓÂÐÔÕÄÂ Ô ÄÍÎáÚÇÐËÇÏ ÄÐÖÕ-
ÓÇÐÐËØ ÑÃÑÎÑÚÇÍ. ¿ÕÑÕ ÃÂÊËÔ ÕÂÍ ÄÇÎËÍ, ÚÕÑ ÊÂ ÓÂÊÖÏÐÑÇ
ÄÓÇÏâ ÄÑÊÏÑÉÐÞ ÕÑÎßÍÑ ÓÂÔÚÇÕÞ Ä ÒÓËÃÎËÉÇÐËË ®²2. £
ÏÑÆÇÎË G3 ÅÇÑÏÇÕÓËÚÇÔÍËÇ ÔÕÓÖÍÕÖÓÞ ÑÒÓÇÆÇÎâáÕÔâ ÐÂ
ÖÓÑÄÐÇ ®²2/6-31G(d) [31] (ÔÏ. ÕÂÃÎ. 2). ©ÂÕÇÏ ÄÞÒÑÎ-
ÐâÇÕÔâ ÒÑÔÎÇÆÑÄÂÕÇÎßÐÑÔÕß ÖÕÑÚÐâáÜËØ ÓÂÔÚÇÕÑÄ Ä
ÑÆÐÑÌ ÕÑÚÍÇ ÐÂ ÖÓÑÄÐÇ QCI/G3large Ô ÙÇÎßá ÄÞÚËÔÎÇÐËâ
ÒÑÕÇÐÙËÂÎßÐÑÌ àÐÇÓÅËË, ÒÓË àÕÑÏ ÒÓÇÆÒÑÎÂÅÂÇÕÔâ, ÚÕÑ
ÄÍÎÂÆÞ ÐÇÍÑÕÑÓÞØ ÖÕÑÚÐâáÜËØ àÕÂÒÑÄ ÓÂÔÚÇÕÂ ÂÆÆË-
ÕËÄÐÞ. ¶ÂÍÕËÚÇÔÍË ËÔÒÑÎßÊÖÇÕÔâ ÔÎÇÆÖáÜÂâ ×ÑÓÏÖÎÂ:

E � 2� �3ÿ 2� � �5ÿ 2� � �7ÿ 2� � �8ÿ 1�ÿ
ÿ �4ÿ 1� ÿ �6ÿ 1� : �17�

²ÂÐÇÇ ÃÞÎÑ ÒÑÍÂÊÂÐÑ [32], ÚÕÑ ÂÆÆËÕËÄÐÑÔÕß ÕÂÍÑÅÑ ÕËÒÂ
âÄÎâÇÕÔâ ÆÑÔÕÂÕÑÚÐÑ ÕÑÚÐÑÌ. (³ÎÇÆÖÇÕ ÑÕÏÇÕËÕß, ÚÕÑ ÄÔÇ
ÓÂÔÚÇÕÞ Ä ÏÑÆÇÎâØ, ÖÚËÕÞÄÂáÜËØ ÍÑÓÓÇÎâÙËá, ÍÓÑÏÇ

ÒÑÎÐÑÌ ÏÑÆÇÎË ®²2/G3large ÄÞÒÑÎÐâáÕÔâ Ä ÒÓËÃÎËÉÇ-
ÐËË "ÊÂÏÑÓÑÉÇÐÐÑÅÑ ÑÔÕÑÄÂ" (frozen core approximation),
ÍÑÅÆÂ ÓÂÔÔÏÂÕÓËÄÂÇÕÔâ ÕÑÎßÍÑ ÄÊÂËÏÑÆÇÌÔÕÄËÇ ÏÇÉÆÖ
ÄÂÎÇÐÕÐÞÏË àÎÇÍÕÓÑÐÂÏË.)

³ÖÜÇÔÕÄÇÐÐÞÌ ÄÍÎÂÆ Ä ÒÑÎÐÖá àÐÇÓÅËá ÏÑÎÇÍÖÎÞ
ÄÐÑÔËÕ àÐÇÓÅËâ ÐÖÎÇÄÞØ ÍÑÎÇÃÂÐËÌ. £ ÕÇÑÓËË G3 ÑÐÂ
ÑÒÓÇÆÇÎâÇÕÔâ ËÊ ÅÂÓÏÑÐËÚÇÔÍËØ ÚÂÔÕÑÕ, ÍÑÕÑÓÞÇ ÄÞÚË-
ÔÎâáÕÔâ ÐÂ ÖÓÑÄÐÇ HF/6-31G(d) (ÄÇÓØÐââ ÎÇÄÂâ âÚÇÌÍÂ
ÕÂÃÎ. 2) Ë ÊÂÕÇÏ ÖÏÐÑÉÂáÕÔâ ÐÂ àÏÒËÓËÚÇÔÍËÌ ÏÐÑÉË-
ÕÇÎß 0,8929 (ËÊÄÇÔÕÐÑ, ÚÕÑ ÏÇÕÑÆ ·ÂÓÕÓË ë¶ÑÍÂ ÔËÔÕÇÏÂ-
ÕËÚÇÔÍË ÊÂÄÞÛÂÇÕ ÊÐÂÚÇÐËâ ÚÂÔÕÑÕ [33]). ³ÄÇÓØ ÕÑÅÑ,
ÄÄÑÆËÕÔâ ÐÇÍÑÕÑÓÂâ ÏÂÎÂâ ÒÑÒÓÂÄÍÂ ÆÎâ ÖÚÇÕÂ ÔÒËÐ-
ÑÓÃËÕÂÎßÐÑÅÑ ÓÂÔÜÇÒÎÇÐËâ Ä ËÊÑÎËÓÑÄÂÐÐÞØ ÂÕÑÏÂØ,
ÒÑÎÖÚÇÐÐÂâ ËÊ àÍÔÒÇÓËÏÇÐÕÂÎßÐÞØ ÆÂÐÐÞØ [34].

²ÂÔÚÇÕÞ ÐÂ ÑÒËÔÂÐÐÑÏ ÖÓÑÄÐÇ ÕÇÑÓËË ÄÑÔÒÓÑËÊÄÑÆâÕ Ô
ÒÓËÇÏÎÇÏÑÌ ÕÑÚÐÑÔÕßá ÓÂÊÎËÚÐÞÇ àÐÇÓÅÇÕËÚÇÔÍËÇ ÓÂÊ-
ÐÑÔÕË, ÐÂÒÓËÏÇÓ, àÐÇÓÅËË ÆËÔÔÑÙËÂÙËË Ë ÒÑÕÇÐÙËÂÎÞ
ËÑÐËÊÂÙËË. ªÏÇÇÕÔâ, ÕÇÏ ÐÇ ÏÇÐÇÇ, ÑÆÐÂ ÔÖÜÇÔÕÄÇÐÐÂâ
ÔËÔÕÇÏÂÕËÚÇÔÍÂâ ÑÛËÃÍÂ, Â ËÏÇÐÐÑ, àÐÇÓÅËâ ÔÄâÊË ÄÔÇÅÆÂ
ÑÍÂÊÞÄÂÇÕÔâ ÊÂÐËÉÇÐÐÑÌ. £ÑÊÏÑÉÐÑÇ ÓÂÊÖÏÐÑÇ ÑÃÝâÔÐÇ-
ÐËÇ àÕÑÅÑ ×ÂÍÕÂ ÊÂÍÎáÚÂÇÕÔâ Ä ÕÑÏ, ÚÕÑ ÒÓËÚËÐÑÌ
âÄÎâÇÕÔâ, ÅÎÂÄÐÞÏÑÃÓÂÊÑÏ, ËÔÒÑÎßÊÑÄÂÐËÇÏÂÎÞØ ÃÂÊËÔ-
ÐÞØ ÐÂÃÑÓÑÄ. ¥Îâ ÕÑÚÐÑÅÑ ÑÒËÔÂÐËâ "ÍÂÔÒÂ" ÄÑÎÐÑÄÑÌ
×ÖÐÍÙËË, ÍÑÅÆÂ àÎÇÍÕÓÑÐÞ Ô ÒÓÑÕËÄÑÒÑÎÑÉÐÑ ÐÂÒÓÂÄ-
ÎÇÐÐÞÏË ÔÒËÐÂÏË ÑÍÂÊÞÄÂáÕÔâ Ä ÑÆÐÑÌ Ë ÕÑÌ ÉÇ ÕÑÚÍÇ
ÒÓÑÔÕÓÂÐÔÕÄÂ, ÐÇÑÃØÑÆËÏÞ ÃÂÊËÔÐÞÇ ÐÂÃÑÓÞ, ÄÍÎáÚÂá-
ÜËÇ ×ÖÐÍÙËË Ô ÃÑÎÇÇ ÄÞÔÑÍËÏË ÊÐÂÚÇÐËâÏË ÖÅÎÑÄÑÅÑ
ÏÑÏÇÐÕÂ. ¥ÓÖÅÂâ ÒÓËÚËÐÂ ÔÑÔÕÑËÕ Ä ÕÑÏ, ÚÕÑ ÔËÏÏÇÕÓËâ
ÏÑÎÇÍÖÎ ÐËÉÇ, ÚÇÏ ÔËÏÏÇÕÓËâ ÂÕÑÏÑÄ, Ë ÒÓÇÐÇÃÓÇÉÇÐËÇ
ÃÂÊËÔÐÞÏË ×ÖÐÍÙËâÏË Ô ÄÞÔÛËÏË ÖÅÎÑÄÞÏË ÏÑÏÇÐÕÂÏË
ÑÒâÕß-ÕÂÍË ÔÒÑÔÑÃÔÕÄÖÇÕ ÕÑÏÖ, ÚÕÑ ÂÕÑÏÐÞÇ àÐÇÓÅËË
ÑÍÂÊÞÄÂáÕÔâ ÒÓÇÆÒÑÚÕËÕÇÎßÐÇÇ ÏÑÎÇÍÖÎâÓÐÞØ.

¿ÕË ÕÓÖÆÐÑÔÕË ÏÑÉÐÑ ÚÂÔÕËÚÐÑ ÒÓÇÑÆÑÎÇÕß, ÇÔÎË
ÄÄÇÔÕË ÏÂÎÞÇ àÏÒËÓËÚÇÔÍËÇ ÒÑÒÓÂÄÍË, ÍÑÕÑÓÞÇ ÊÂÄËÔâÕ
ÑÕ ÚËÔÎÂ àÎÇÍÕÓÑÐÑÄ Ë âÄÎâáÕÔâ ÓÂÊÎËÚÐÞÏË ÆÎâ ÂÕÑÏÑÄ
Ë ÆÎâ ÏÑÎÇÍÖÎ. ´ÇÑÓËâ Ä ÓÇÊÖÎßÕÂÕÇ ÔÕÂÐÑÄËÕÔâ ÒÑÎÖàÏ-
ÒËÓËÚÇÔÍÑÌ ËÎË, ÒÑÉÂÎÖÌ, "ÐÇÏÐÑÉÍÑ àÏÒËÓËÚÇÔÍÑÌ",
ÒÑÔÍÑÎßÍÖ ÄÄÇÆÇÐÐÞÇ ÒÂÓÂÏÇÕÓÞ âÄÎâáÕÔâ ÏÂÎÞÏË Ë ËØ
ÒÓÑËÔØÑÉÆÇÐËÇ ÑÕÚÂÔÕË ÒÑÐâÕÐÑ. ¿ÕË ÒÑÒÓÂÄÍË ÃÑÎÇÇ
ÄÞÔÑÍÑÅÑ ÖÓÑÄÐâ (higher-level corrections, HLC) ÆÎâ
ÏÑÎÇÍÖÎ ËÏÇáÕ ÄËÆ ÿAnb ÿ B�na ÿ nb�, Â ÆÎâ ÂÕÑÏÑÄ
(ÄÍÎáÚÂâ ËÑÐÞ) ÿCnb ÿD�na ÿ nb�. ©ÆÇÔß na Ë nb ì
ÚËÔÎÂ àÎÇÍÕÓÑÐÑÄ ÔÑ ÔÒËÐÑÏ a Ë ÔÑ ÔÒËÐÑÏ b, ÔÑÑÕÄÇÕ-
ÔÕÄÇÐÐÑ, ÒÓËÚÇÏ na 5 nb. ¯Â àÕÑÏ ÊÂÄÇÓÛÂÇÕÔâ ÑÒËÔÂÐËÇ
ÒÑÎÐÑÌ àÐÇÓÅËË ÂÕÑÏÂ ËÎË ÏÑÎÇÍÖÎÞ Ä ÏÑÆÇÎË G3.

±ÂÓÂÏÇÕÓÞ A, B, C, D ÑÒÓÇÆÇÎÇÐÞ Ä ÒÓÑÙÇÔÔÇ ÒÓÑ-
ÄÇÓÍË ÂÆÇÍÄÂÕÐÑÔÕË ÆÂÐÐÑÌ ÏÑÆÇÎË. ±ÓÑÄÇÓÍÂ ÄÞÒÑÎ-
ÐÇÐÂ Ô ËÔÒÑÎßÊÑÄÂÐËÇÏ ÃÑÎßÛÑÅÑ ÍÑÎËÚÇÔÕÄÂ (299) àÍÔÒÇ-
ÓËÏÇÐÕÂÎßÐÞØ ÓÂÊÐÑÔÕÇÌ àÐÇÓÅËÌ ÆÎâ ÏÑÎÇÍÖÎ, ÆÑÔÕË-
ÅÂáÜËØ ÓÂÊÏÇÓÂ ÃÇÐÊÑÎÂ (42 àÎÇÍÕÓÑÐÂ). ¿ÕÑÕ ÐÂÃÑÓ
ÆÂÐÐÞØ ÄÍÎáÚÂÎ Ä ÔÇÃâ 148 ÕÇÒÎÑÕ ÑÃÓÂÊÑÄÂÐËâ, ÒÑÎÖ-
ÚÇÐÐÞØ ËÊ ÕÇÒÎÑÕ ÂÕÑÏËÊÂÙËË, 85 ÒÑÕÇÐÙËÂÎÑÄ ËÑÐËÊÂ-
ÙËË, 58 ÄÇÎËÚËÐ ÔÓÑÆÔÕÄÂ Í àÎÇÍÕÓÑÐÖ Ë 8 ÊÐÂÚÇÐËÌ
ÔÓÑÆÔÕÄÂ Í ÒÓÑÕÑÐÖ. ³ÚËÕÂÇÕÔâ, ÚÕÑ ÄÔÇ àÕË àÍÔÒÇÓËÏÇÐ-
ÕÂÎßÐÞÇ ÓÇÊÖÎßÕÂÕÞ ËÊÄÇÔÕÐÞ Ô ÕÑÚÐÑÔÕßá 1 ÍÍÂÎ ÏÑÎßÿ1

ËÎË ÄÞÛÇ. ©ÐÂÚÇÐËâ ÒÂÓÂÏÇÕÓÑÄ A, B, C, D ÑÒÓÇÆÇ-
ÎÇÐÞ ÒÖÕÇÏ ÏËÐËÏËÊÂÙËË ÔÓÇÆÐÇÅÑ ÂÃÔÑÎáÕÐÑÅÑ
ÑÕÍÎÑÐÇÐËâ ÕÇÑÓËË ÑÕ àÍÔÒÇÓËÏÇÐÕÂ. °ÐË ÓÂÄÐÞ
6,386, 2,977, 6,219 Ë 1,185 (Ä ÇÆËÐËÙÂØ ÏËÎÎËØÂÓÕÓË).
±ÑÎÖÚÇÐÐÑÇ ÕÂÍËÏ ÑÃÓÂÊÑÏ ÔÓÇÆÐÇÇ ÑÕÍÎÑÐÇÐËÇ ÔÑÔÕÂ-
ÄÎâÇÕ 1,02 ÍÍÂÎ ÏÑÎßÿ1, ÚÕÑ ÃÎËÊÍÑ Í ÙÇÎÇÄÑÌ ÕÑÚÐÑÔÕË.
³ÑÑÕÄÇÕÔÕÄÖáÜÇÇ ÔÓÇÆÐÇÍÄÂÆÓÂÕËÚÐÑÇ ÑÕÍÎÑÐÇÐËÇ,
ÍÑÕÑÓÑÇ ÔÕÂÄËÕ ÂÍÙÇÐÕ ÐÂ ÒÑÅÓÇÛÐÑÔÕË ÐÂËÃÑÎÇÇ ÔËÎßÐÑ
ÑÕÍÎÑÐâáÜËØÔâ ÄÇÎËÚËÐ ÒÑ ÔÓÂÄÐÇÐËá Ô ÄÞÛÇÑÒËÔÂÐÐÑÌ

´ÂÃÎËÙÂ 2. ³ØÇÏÂ ÏÑÆÇÎË G3 (ÑÃÑÊÐÂÚÇÐËÇ QCI ÑÕÐÑÔËÕÔâ Í
QCISD(´))

¢ÂÊËÔ HF ®²2 ®²4 QCI

6-31G(d)

6-31�G(d)
6-31G(2df, p)
G3large

ÚÂÔÕÑÕÞ ÑÒÕËÏËÊÂÙËâ
ÅÇÑÏÇÕÓËË

4
6
8

2

5
7

3

E
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ÒÓÑÙÇÆÖÓÑÌ, ÔÑÔÕÂÄÎâÇÕ 1,45 ÍÍÂÎ ÏÑÎßÿ1. £ÒÓÑÚÇÏ,
ÒÑÚÕË 88% ÑÕÍÎÑÐÇÐËÌ Ä ÏÑÆÇÎË G3 ÒÑÒÂÆÂÇÕ Ä ÑÃÎÂÔÕß
ÑÕÿ2;0 ÆÑ�2;0 ÍÍÂÎ ÏÑÎßÿ1. ¿ÕÑ ÐÂÏÐÑÅÑ ÎÖÚÛÇ, ÚÇÏ ÆÎâ
ÔÕÂÓÞØ ÏÑÆÇÎÇÌ G1 Ë G2, Ä ÍÑÕÑÓÞØ ËÔÒÑÎßÊÑÄÂÎËÔß
ÏÇÐßÛËÇ ÒÑ ÓÂÊÏÇÓÖ ÃÂÊÞ àÍÔÒÇÓËÏÇÐÕÂÎßÐÞØ ÆÂÐÐÞØ.

³ÎÇÆÖÇÕ ÖÒÑÏâÐÖÕß ÐÂËØÖÆÛËÇ ÓÇÊÖÎßÕÂÕÞ. ¯ÂËÃÑÎß-
ÛËÇÂÃÔÑÎáÕÐÞÇÑÕÍÎÑÐÇÐËâÔÑÔÕÂÄÎâáÕ: 4,9ÍÍÂÎÏÑÎßÿ1

ÆÎâ ÕÇÒÎÑÕÞ ÑÃÓÂÊÑÄÂÐËâ (C2F4), 7,0 ÍÍÂÎ ÏÑÎßÿ1 ÆÎâ
ÒÑÕÇÐÙËÂÎÑÄ ËÑÐËÊÂÙËË (B2F4), 4,2 ÍÍÂÎ ÏÑÎßÿ1 ÆÎâ
ÔÓÑÆÔÕÄÂ Í àÎÇÍÕÓÑÐÖ (NH) Ë 1,8 ÍÍÂÎ ÏÑÎßÿ1 ÆÎâ
ÔÓÑÆÔÕÄÂ Í ÒÓÑÕÑÐÖ (PH3 Ë SH3).

6. ©ÂÍÎáÚÇÐËÇ

·ÂÓÂÍÕÇÓËÊÖâ ÔÑÄÓÇÏÇÐÐÑÇ ÔÑÔÕÑâÐËÇ ÐÇàÏÒËÓËÚÇÔÍËØ
ÍÄÂÐÕÑÄÑ-ØËÏËÚÇÔÍËØ ÏÑÆÇÎÇÌ, ÏÑÉÐÑ ÔÍÂÊÂÕß, ÚÕÑ
ÆÑÔÕËÅÐÖÕÞ ÐÇÍÑÕÑÓÞÇ ÖÔÒÇØË ÐÂ ÒÖÕË ÒÓËÃÎËÉÇÐËâ ËØ
ÒÓÇÆÔÍÂÊÂÕÇÎßÐÑÌ ÔËÎÞ Í àÍÔÒÇÓËÏÇÐÕÂÎßÐÑÌ ÕÑÚÐÑÔÕË.
¥Îâ ÏÂÎÞØ ÏÑÎÇÍÖÎ, ÔÑÆÇÓÉÂÜËØ ÆÑ 50 àÎÇÍÕÓÑÐÑÄ,
ÕÑÚÐÑÔÕß ÓÂÔÚÇÕÑÄ ÐÇ ÑÚÇÐß ÆÂÎÇÍÂ ÑÕ ÙÇÎÇÄÑÌ ÕÑÚÐÑ-
ÔÕË, ÓÂÄÐÑÌ 1 ÍÍÂÎ ÏÑÎßÿ1. °ÆÐÂÍÑ ÏÑÆÇÎß G3 ÕÓÇÃÖÇÕ
ÆÂÎßÐÇÌÛÇÌ ÆÑÓÂÃÑÕÍË, ÕÂÍ ÍÂÍ Ö ÐÇÇ ÑÔÕÂÇÕÔâ ÇÜÇ ÓâÆ
ÐÇÆÑÔÕÂÕÍÑÄ:

1. ªÔÒÑÎßÊÑÄÂÐËÇ àÏÒËÓËÚÇÔÍÑÌ ÒÑÒÓÂÄÍË, ÍÑÕÑÓÂâ
ÊÂÄËÔËÕ ÕÑÎßÍÑ ÑÕ ÚËÔÎÂ àÎÇÍÕÓÑÐÑÄ, ÐÇÉÇÎÂÕÇÎßÐÑ. £
ÓÇÊÖÎßÕÂÕÇ àÕÑÅÑ ÏÑÆÇÎß Ä ÍÂÍÑÏ-ÕÑ ÔÏÞÔÎÇ ÕÇÓâÇÕ
ÐÇÒÓÇÓÞÄÐÑÔÕß. ¯ÂÒÓËÏÇÓ, ÇÔÎË ÑÆÐÂ ÔÄâÊß ÑÍÂÊÞÄÂÇÕÔâ
ÓÂÊÑÓÄÂÐÐÑÌ, ÕÑ Ä ÐÇÍÑÕÑÓÑÌ ÕÑÚÍÇ ÓÂÊÐÑÔÕß ÔÒÂÓÇÐÐÞØ Ë
ÐÇÔÒÂÓÇÐÐÞØ àÎÇÍÕÓÑÐÑÄ ÆÑÎÉÐÂ ËÊÏÇÐËÕßÔâ, ÚÕÑ ÒÓËÄÑ-
ÆËÕ Í ÔÍÂÚÍÖ ÒÑÕÇÐÙËÂÎÂ ÐÂ ÒÑÄÇÓØÐÑÔÕË ÒÑÕÇÐÙËÂÎßÐÑÌ
àÐÇÓÅËË. ´ÑÚÐÑ ÕÂÍ ÉÇ ÏÑÉÐÑ ÒÑÆÄÇÓÅÐÖÕß ÍÓËÕËÍÇ Ë ÕÑ,
ÚÕÑ ÆÎâ ÂÕÑÏÑÄ Ë ÆÎâ ÏÑÎÇÍÖÎ ËÔÒÑÎßÊÖáÕÔâ ÓÂÊÎËÚÐÞÇ
ÒÂÓÂÏÇÕÓÞ. £ÇÓÑâÕÐÑ, ÊÆÇÔß ÐÇÑÃØÑÆËÏ ÍÂÍÑÌ-ÕÑ ÄËÆ
àÍÔÕÓÂÒÑÎâÙËË, ÐÑ ÃÞÎÑ ÃÞ ÅÑÓÂÊÆÑ ÎÖÚÛÇ, ÇÔÎË ÃÞ ÒÓË
àÕÑÏ ÔÑØÓÂÐâÎÂÔß ÐÇÒÓÇÓÞÄÐÑÔÕß Ë ÆË××ÇÓÇÐÙËÓÖÇ-
ÏÑÔÕß.

2. ¤ÇÑÏÇÕÓËÚÇÔÍËÇ ÔÕÓÖÍÕÖÓÞ Ä ÏÑÆÇÎË G3 ÓÂÔÔÚËÕÞ-
ÄÂáÕÔâ Ä ÒÓËÃÎËÉÇÐËË MP2/6-31G(d), ÚÕÑ, ÍÂÍ ËÊÄÇÔÕÐÑ,
ÒÓËÄÑÆËÕ Í ÊÐÂÚËÕÇÎßÐÞÏ ÑÛËÃÍÂÏ Ä ËØ ÑÒÓÇÆÇÎÇÐËË
[31]. ¿ÕËÏ ÑÕÚÂÔÕË ÑÃÝâÔÐâÇÕÔâ ÐËÊÍÂâ ÕÑÚÐÑÔÕß ÓÂÔÚÇÕÂ
àÐÇÓÅËÌ Ä ÐÇÍÑÕÑÓÞØ ÔÎÖÚÂâØ. ÁÔÐÑ, ÚÕÑ ÒÓÇÆÒÑÚÕËÕÇÎß-
ÐÇÇ ËÔÒÑÎßÊÑÄÂÕß ÕÂÍÑÌ ÏÇÕÑÆ, ÍÑÕÑÓÞÌ ÄÑÔÒÓÑËÊÄÑÆËÎ
ÃÞ ËÊÄÇÔÕÐÞÇ ÆÎËÐÞ ÔÄâÊÇÌ Ë ÄÂÎÇÐÕÐÞÇ ÖÅÎÞ Ô ÃÑÎßÛÇÌ
ÕÑÚÐÑÔÕßá.

3. £ ÏÑÆÇÎË G3 ÐÇ ÖÚËÕÞÄÂáÕÔâ ÓÇÎâÕËÄËÔÕÔÍËÇ
à××ÇÍÕÞ. ªÊÄÇÔÕÐÑ, ÚÕÑ ÒÑÎÐÂâ àÐÇÓÅËâ ÏÑÎÇÍÖÎÞ ÔÖ-
ÜÇÔÕÄÇÐÐÞÏ ÑÃÓÂÊÑÏ ÊÂÄËÔËÕ ÑÕ ÓÇÎâÕËÄËÔÕÔÍËØ ÒÑÒÓÂ-
ÄÑÍ, Ä ÑÔÑÃÇÐÐÑÔÕË ÆÎâ àÎÇÍÕÓÑÐÑÄ ÄÐÖÕÓÇÐÐËØ ÑÃÑÎÑÚÇÍ.
°ÆÐÂÍÑ ÒÓË ÑÒËÔÂÐËË ÒÓÑÙÇÔÔÑÄ ÕËÒÂ ÆËÔÔÑÙËÂÙËË ÔÄâÊÇÌ
ÑÛËÃÍË Ä ÊÐÂÚËÕÇÎßÐÑÌ ÔÕÇÒÇÐË ÔÑÍÓÂÜÂáÕÔâ. ´ÇÏ ÐÇ
ÏÇÐÇÇ âÔÐÑ, ÚÕÑ ÓÇÎâÕËÄËÔÕÔÍËÇ ÄÍÎÂÆÞ Ä ØËÏËÚÇÔÍËÇ
ÒÓÑÙÇÔÔÞ ÐÂÆÑ ÍÂÍ-ÕÑ ÖÚËÕÞÄÂÕß.

4. ±ÓËÏÇÐËÏÑÔÕß ÏÑÆÇÎË G3 Í ÃÑÎßÛËÏ ÔËÔÕÇÏÂÏ Ä
ÐÂÔÕÑâÜÇÇ ÄÓÇÏâ ÑÅÓÂÐËÚËÄÂÇÕÔâ ÕÇÏ, ÚÕÑ ÄÞÚËÔÎÇÐËÇ
ÚÎÇÐÑÄ Ô ÕÓÇØÍÓÂÕÐÞÏË ÄÑÊÃÖÉÆÇÐËâÏË ÑÃØÑÆËÕÔâ Ä
àÕÑÏ ÔÎÖÚÂÇ ÑÚÇÐß ÆÑÓÑÅÑ, ÕÂÍ ÍÂÍ ÄÓÇÏâ, ÐÇÑÃØÑÆËÏÑÇ
ÆÎâ ËØ ÓÂÔÚÇÕÂ, ÄÑÊÓÂÔÕÂÇÕ ÒÓÑÒÑÓÙËÑÐÂÎßÐÑ 7-Ì ÔÕÇÒÇÐË
ÓÂÊÏÇÓÂ ÔËÔÕÇÏÞ. ¿ÕË ÚÎÇÐÞ ÏÂÎÞ ÒÑ ÄÇÎËÚËÐÇ, ÐÑ ËÏË
ÄÔÇ ÉÇ ÐÇÎßÊâ ÒÓÇÐÇÃÓÇÚß. ¨ÇÎÂÕÇÎßÐÑ ÃÞÎÑ ÃÞ ËÏÇÕß
ÃÑÎÇÇ ÒÓÑÔÕÖá ÒÓÑÙÇÆÖÓÖ ÓÂÔÚÇÕÂ ÕÓÇØàÎÇÍÕÓÑÐÐÞØ
à××ÇÍÕÑÄ.

£ ÊÂÍÎáÚÇÐËÇ ÔÎÇÆÖÇÕ ÔÆÇÎÂÕß ÍÓÂÕÍÑÇ ÊÂÏÇÚÂÐËÇ Ñ
ÏÑÆÇÎâØ ÐÂ ÑÔÐÑÄÇ ÕÇÑÓËË ×ÖÐÍÙËÑÐÂÎÂ ÒÎÑÕÐÑÔÕË
(´¶±) ì density functional theory (DFT). £ àÕËØ ÏÇÕÑÆÂØ

ÆÄÖØàÎÇÍÕÓÑÐÐÞÇ ÄÊÂËÏÑÆÇÌÔÕÄËâ ÐÇ ÓÂÔÔÏÂÕÓËÄÂáÕÔâ
âÄÐÑ, ÑÐË, ÔÍÑÓÇÇ, ÖÚËÕÞÄÂáÕÔâ ÚÇÓÇÊ ÔÄÑÌÔÕÄÂ ÑÆÐÑ-
àÎÇÍÕÓÑÐÐÑÌ ÒÎÑÕÐÑÔÕË. ¿ÕÑ ÒÓËÄÑÆËÕ Í ÏÇÐßÛËÏ ÄÞÚË-
ÔÎËÕÇÎßÐÞÏ ÊÂÕÓÂÕÂÏ Ë, ÔÎÇÆÑÄÂÕÇÎßÐÑ, Í ÃÑÎÇÇ ÛËÓÑÍÑÌ
ÑÃÎÂÔÕË ÒÓËÏÇÐËÏÑÔÕË. ´ÇÑÓËâ ×ÖÐÍÙËÑÐÂÎÂ ÒÎÑÕÐÑÔÕË
Ä ÇÇ ÔÑÄÓÇÏÇÐÐÑÏ ÄËÆÇ ÕÂÍÉÇ Ä ÊÐÂÚËÕÇÎßÐÑÌ ÔÕÇÒÇÐË
ÄÍÎáÚÂÇÕ àÏÒËÓËÚÇÔÍÖá ÒÂÓÂÏÇÕÓËÊÂÙËá, ËÐÑÅÆÂ ÐÂ
ÑÔÐÑÄÇ ÕÇØ ÉÇ ÔÂÏÞØ àÍÔÒÇÓËÏÇÐÕÂÎßÐÞØ ÆÂÐÐÞØ. £
ÐÂÔÕÑâÜÇÇ ÄÓÇÏâ ÒÓËÐÙËÒËÂÎßÐÂâ ÑÅÓÂÐËÚÇÐÐÑÔÕß ÏÑÆÇ-
ÎÇÌ DFT ÊÂÍÎáÚÂÇÕÔâ Ä ÕÑÏ, ÚÕÑ ÐÇ ÔÖÜÇÔÕÄÖÇÕ ÚÇÕÍÑÅÑ
ÏÂÓÛÓÖÕÂ ËØ ÔØÑÆËÏÑÔÕË Í ÒÓÂÄËÎßÐÑÏÖ ÑÕÄÇÕÖ, ÔÓÂÄÐË-
ÏÑÅÑ ÔÑ ÔØÇÏÑÌ ÐÇàÏÒËÓËÚÇÔÍËØ ÏÑÆÇÎÇÌ, ÒÓÇÆÔÕÂÄÎÇÐ-
ÐÑÌ Ä ÕÂÃÎ. 1. £ÊÂËÏÑÆÇÌÔÕÄËÇ àÕËØ ÆÄÖØ ÅÓÖÒÒ ØËÏËÍÑÄ-
ÕÇÑÓÇÕËÍÑÄ ì ÏÐÑÅÑÑÃÇÜÂáÜÇÇ ÐÂÒÓÂÄÎÇÐËÇ ÃÖÆÖÜÇÅÑ
ÒÓÑÅÓÇÔÔÂ.
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