
�¥áâ¨ª �®áª®¢áª®£® ã¨¢¥àá¨â¥â . �¥à¨ï 3. �¨§¨ª , �áâà®®¬¨ï. 1997. ü 5 21�«ï ç¨á«¥ëå ®æ¥®ª ¯®«®¦¨¬ p = 1; �!=! =10�6; A=L = 1; H = 108 (å à ªâ¥à ï ¢¥«¨ç¨ ¨®®áä¥àëå ¯®â¥æ¨ «®¢), â®£¤  n � 2, �q=q = 10�3.�á«¨ ¦¥ ¯®«®¦¨âì �q=q = 0; 5,  å®¤¨¬, çâ® H ¤®«¦®¡ëâì ¯®àï¤ª  103.�â ª, ¢ á«ãç ¥ ¡®«ìè¨å ¯®â¥æ¨ «®¢ á ¤®«¨ ¬¨ª®íää¨æ¨¥â ®âà ¦¥¨ï à¥§ª® ¬¥ï¥âáï ¢ãâà¨ ã§ª¨åç áâ®âëå ¨â¥à¢ «®¢, ¢¥ ª®â®àëå á å®à®è¥© â®ç-®áâìî ¯à¨¬¥¨¬® ¯à¨¡«¨¦¥¨¥ £¥®¬¥âà¨ç¥áª®© ®¯-â¨ª¨ ¡¥§ ãç¥â  ¤®«¨ë. � ¨¥ ¯®«®¦¥¨© ¨ ¯ à -¬¥âà®¢ úà¥§® á®¢ £àã¯¯®¢ëå § ¤¥à¦¥ªû ¬®¦¥â ¤ âì¤®¯®«¨â¥«ìãî ¨ä®à¬ æ¨î ® ¯®â¥æ¨ «¥ á ¤®«¨-®©, ®¤®§ ç®¥ ¢®ááâ ®¢«¥¨¥ ª®â®à®£® ¥¢®§¬®¦-®. �¤ ª® ¤«ï ®ç¥ì â®«áâëå ¯« §¬¥ëå á«®¥¢ (â¨¯ ¯®«ëå ¨®®áä¥àëå) à¥ «ì® ¬®¦® à §«¨ç¨âì «¨èì¥áª®«ìª® ¯¥à¢ëå úà¥§® á®¢û ¨ ¯à¨¢¥¤¥ë¥ ®æ¥ª¨ãª §ë¢ îâ   ¯à ªâ¨ç¥áªãî ¥à §à¥è¨¬®áâì § ¤ ç¨ ¢á«ãç ¥ ¡®«ìè¨å ¥¬®®â®ëå ¯®â¥æ¨ «®¢: ¥á«¨ ¯®-â¥æ¨ «ë ¨¬¥îâ ä §®¢®-íª¢¨¢ «¥âë¥, ® à §«¨çë¥¤®«¨ë, â® § ¬¥â¨âì à §¨æã ¬¥¦¤ã á®®â¢¥âáâ¢ãîé¨¬¨ª®íää¨æ¨¥â ¬¨ ®âà ¦¥¨ï ¯à ªâ¨ç¥áª¨ ¥¢®§¬®¦®,â ª ª ª ®  § ª«îç ¥âáï ¢ ¢¥«¨ç¨¥ ¨ à á¯®«®¦¥¨¨úà¥§® á®¢û, ¡®«ìè¨áâ¢® ª®â®àëå ¨§-§  á¢®¥© ¬ «®©è¨à¨ë ¢®®¡é¥ ¥  ¡«î¤ ¥âáï. � ª¨¬ ®¡à §®¬, ¯à¨à¥è¥¨¨ ��� ¬®¦¥â ¢®§¨ª âì ¯à¨æ¨¯¨ «ì ï ¥®¤-®§ ç®áâì, á¢ï§  ï á ¥¢®§¬®¦®áâìî   ¯à ªâ¨ª¥¯®«ãç¨âì ¯®«ãî ¨ä®à¬ æ¨î ® ¯®â¥æ¨ «¥. �á«¨ ¦¥

¨¬¥¥âáï ¨ä®à¬ æ¨ï ® à á¯®«®¦¥¨¨ ¨ è¨à¨¥ ¢á¥åúà¥§® á®¢û, â®   ®á®¢¥ ¯à¥¤«®¦¥®£® ¯à¨¡«¨-¦¥¨ï ¢®§¬®¦® á®§¤ ¨¥ ¬¥â®¤®¢ à¥è¥¨ï ®¡à â®©§ ¤ ç¨ ¤«ï ¯®â¥æ¨ «®¢ á ¤®«¨ ¬¨. � ¬¥â¨¬, çâ® ¯®-áª®«ìªã ¢®§¬®¦®áâì à á¯®§ ¢ ¨ï à¥§® á®¢ ®£à -¨ç¨¢ ¥âáï ¥ ¢¥«¨ç¨®© ¯®â¥æ¨ «  ¯®§ ¤¨ ¤®«¨ë,  ¢¥«¨ç¨®© ¡ àì¥à  ¯¥à¥¤ ¥î, â® ¢ ¯à¨æ¨¯¥ ¢®§-¬®¦® ¢®ááâ ®¢«¥¨¥ ¨®®áä¥àëå ¯®â¥æ¨ «®¢ ¯à¨ «¨ç¨¨ ¥ á«¨èª®¬ ¡®«ìè¨å (102{103) á¯®à ¤¨ç¥áª¨åá«®¥¢.�¨â¥à âãà 1. � ¤  �., � ¡ âì¥ �. �¡à âë¥ § ¤ ç¨ ¢ ª¢ â®¢®©â¥®à¨¨ à áá¥ï¨ï. �., 1980.2. � ©¬ àª �.�. �¨¥©ë¥ ¤¨ää¥à¥æ¨ «ìë¥ ®¯¥à â®àë.�., 1969.3. � å àì¥¢ �.�., �ã§ìª® �.�. �®â¥æ¨ «ë ¨ ª¢ â®¢®¥à áá¥ï¨¥: ¯àï¬ ï ¨ ®¡à â ï § ¤ ç¨. �., 1985.4. Reilly M.H., Jordan A.K. // IEEE Trans. Antennas Propagat.1981. AP-29, N 2. P. 245.5. Pechenick K.R., Cohen J.M. // J. Math. Phys. 1983. 24, N 2.P. 406.6. �¥¢¨á �. � ¤¨®¢®«ë ¢ ¨®®áä¥à¥. �., 1973.7. �¯à ¢®ç¨ª ¯® á¯¥æ¨ «ìë¬ äãªæ¨ï¬ / �®¤ à¥¤. �.�¡-à ¬®¢¨æ  ¨ �. �â¨£ . �., 1979.8. �ã¨æë �.�., �á ç¥¢ �.�. // �§¢. ¢ã§®¢. � ¤¨®ä¨§¨ª .1990. 30, ü 3. C. 267. �®áâã¯¨«  ¢ p¥¤ ªæ¨î14.02.97��� 519.6+541.6���������������� ����� �������������� ������������� ������� ������� ����� ��������. �. �®ç¨ª®¢, �. �. �ãà ¬è¨ �) , �. �. �â¥¯ ®¢ , �. �. �£®« (ª ä¥¤à  ¬ â¥¬ â¨ª¨)�¥ «¨§®¢  à¥£ã«ïà¨§¨àãîé¨©  «£®à¨â¬ à áç¥â  á¨«®¢ëå ¯®«¥© ¬®£® â®¬ëå ¬®«¥ªã«   ®á®¢¥¬¥â®¤  ¬ áèâ ¡¨àãîé¨å ¬®¦¨â¥«¥© �ã« ¨.� ¯à¥¤ë¤ãé¨å à ¡®â å [1-3]  ¬¨ ¡ë«¨ ¯à¥¤«®¦¥ëá¯¥æ¨ «ìë¥ ¯®¤å®¤ë ª ¯®áâà®¥¨î á¨«®¢ëå ¯®«¥©¬®£® â®¬ëå ¬®«¥ªã«, ®á®¢ ë¥   ¬¥â®¤¥ à¥£ã-«ïà¨§ æ¨¨ ¥ª®àà¥ªâ® ¯®áâ ¢«¥ëå § ¤ ç �¨å®®¢ [4-5].� â¥¬ â¨ç¥áª¨ ä®à¬ «¨§®¢ ë¥ § ¤ ç¨ ¢®ááâ ®¢-«¥¨ï á¨«®¢ëå ¯®«¥© ¬®«¥ªã« ¯® íªá¯¥à¨¬¥â «ìë¬¤ ë¬ ¯à¥¤áâ ¢«ïîâáï ¢ ¢¨¤¥ ¥«¨¥©®£® ®¯¥à â®à-®£® ãà ¢¥¨ï AF = �; (1)£¤¥ F 2 Z = Rn(n+1)=2 (n | ç¨á«® ®¡®¡é¥ëåª®®à¤¨ â) | ¬ âà¨æ  á¨«®¢ëå ¯®áâ®ïëå, ®¡à §®-¢  ï ¢â®àë¬¨ ¯à®¨§¢®¤ë¬¨ ¯®â¥æ¨ «ì®© í¥à-£¨¨ ¯® ®¡®¡é¥ë¬ ª®®à¤¨ â ¬ ¢ â®çª¥ à ¢®¢¥á¨ï,
� 2 U = Rl |  ¡®à ¢á¥å ¤®áâã¯ëå íªá¯¥à¨¬¥-â «ìëå ¤ ëå (¢¥ªâ®à, á®áâ ¢«¥ë© ¨§ ª¢ ¤à â®¢íªá¯¥à¨¬¥â «ìëå ç áâ®â ª®«¥¡ ¨© ¬®«¥ªã«ë ¨ ¥¥¨§®â®¯®¬¥à®¢,   â ª¦¥ ¨§¢¥áâëå ª®à¨®«¨á®¢ëå ¯®-áâ®ïëå, áà¥¤¨å  ¬¯«¨âã¤ ª®«¥¡ ¨© ¨ ¤à.), ç¨á«®ª®â®àëå à ¢® l. �¯¥à â®à A, ®¯à¥¤¥«ï¥¬ë© ¬ áá ¬¨ï¤¥à ¨ à ¢®¢¥á®© ª®ä¨£ãà æ¨¥© ¬®«¥ªã«ë, á®¯®-áâ ¢«ï¥â ª ¦¤®© á¨¬¬¥âà¨ç®© ¯®«®¦¨â¥«ì® ®¯à¥¤¥-«¥®© ¬ âà¨æ¥ F  ¡®à ¢ëç¨á«ï¥¬ëå ¢¥«¨ç¨, ®â¢¥ç -îé¨å íâ¨¬ íªá¯¥à¨¬¥â «ìë¬ ¤ ë¬. � §¬¥à®áâì¢¥ªâ®à  � ®¯à¥¤¥«ï¥âáï ç¨á«®¬ ¨§¢¥áâëå íªá¯¥à¨¬¥-â «ìëå ¤ ëå. � ª ª ª á¨¬¬¥âà¨ç ï ¬ âà¨æ  F®¯à¥¤¥«ï¥âáï n(n + 1)=2 í«¥¬¥â ¬¨, ¬®¦® à áá¬ â-à¨¢ âì ¥¨§¢¥áâë¥ á¨«®¢ë¥ ¯®áâ®ïë¥ ª ª ¢¥ªâ®à¨§ ¯à®áâà áâ¢  à §¬¥à®áâ¨ n(n + 1)=2. �®£¤  ®¯¥à -�) �¨¬¨ç¥áª¨© ä ªã«ìâ¥â ���.



22 �¥áâ¨ª �®áª®¢áª®£® ã¨¢¥àá¨â¥â . �¥à¨ï 3. �¨§¨ª , �áâà®®¬¨ï. 1997. ü 5â®à A ¤¥©áâ¢ã¥â ¨§ ¥¢ª«¨¤®¢  ¯à®áâà áâ¢  Rn(n+1)=2¢ ¥¢ª«¨¤®¢® ¯à®áâà áâ¢® Rl. � ®¡®¨å ¯à®áâà áâ-¢ å ¢¢¥¤¥¬ á«¥¤ãîé¨¥ ®à¬ë: jjFjj =  nPi;j=1F 2ij!1=2,jj�jj = � lPk=1�2kpk�1=2, £¤¥ pk > 0 | ¢¥á ; Fij ¨ �k |í«¥¬¥âë F 2 Z ¨ �, á®®â¢¥âáâ¢¥®.�¯¥à â®à A ï¢«ï¥âáï ¥¯à¥àë¢ë¬ ¤«ï ¢á¥å à á-á¬ âà¨¢ ¥¬ëå § ¤ ç. �  ®á®¢¥ ä®à¬ «¨§ æ¨¨ ¬®¤¥«ì-ëå á®®¡à ¦¥¨© ®â®á¨â¥«ì® ¢¨¤  ¬®«¥ªã«ïàëåá¨«®¢ëå ¯®«¥©  ¬¨ ¡ë« ¯à¥¤«®¦¥ ¯à¨æ¨¯ ®â¡®à ¥¤¨áâ¢¥®£® à¥è¥¨ï ¨§ ¬®¦¥áâ¢  à¥è¥¨© ¢ à ¬ª åâ¥®à¨¨ à¥£ã«ïà¨§ æ¨¨ �¨å®®¢ , ®á®¢ ë©   ¡«¨-§®áâ¨ à¥è¥¨ï ª ¥ª®â®à®¬ã ¤ ®¬ã í«¥¬¥âã (¬ â-à¨æ¥ á¨«®¢ëå ¯®áâ®ïëå) F0 2 Z, ã¤®¢«¥â¢®àïîé¥¬ã¢á¥¬  ¯à¨®àë¬ ¯à¥¤¯®«®¦¥¨ï¬ ® ¬®¤¥«ìëå å à ª-â¥à¨áâ¨ª å à¥è¥¨ï. � á«ãç ¥ ¥á®¢¬¥áâ®áâ¨ ®¡à â®©§ ¤ ç¨ (íâ® ¬®¦¥â ¡ëâì, ª®£¤  ¨á¯®«ì§ã¥âáï ¨ä®à¬ -æ¨ï, ¢¥¤ãé ï ª ¥á®¢¬¥áâ®áâ¨ ¢ à ¬ª å £ à¬®¨ç¥áª®©¬®¤¥«¨) ¬®¦® áâ ¢¨âì § ¤ çã ®âëáª ¨ï ¬ âà¨æë F,¤«ï ª®â®à®© à ááâ®ï¨¥ ®â AF ¤® � (¢ ¢ë¡à ®© ¬¥â-à¨ª¥) ï¢«ï¥âáï ¬¨¨¬ «ìë¬, â.¥. ¯á¥¢¤®à¥è¥¨ï § ¤ ç¨(¥á«¨ ¦¥ § ¤ ® ¬®¦¥áâ¢®  ¯à¨®àëå ®£à ¨ç¥¨©D 6= Z, â® ª¢ §¨à¥è¥¨ï). � á«ãç ¥ ¥¥¤¨áâ¢¥®áâ¨¨ ¯á¥¢¤®(ª¢ §¨)à¥è¥¨ï ¥®¡å®¤¨¬® ¢ë¡¨à âì ¨§ ¢á¥å¢®§¬®¦ëå ¯á¥¢¤®(ª¢ §¨)à¥è¥¨© â®, ª®â®à®¥ ï¢«ï¥âáï¡«¨¦ ©è¨¬ ª § ¤ ®© ¬ âà¨æ¥ F0 (®à¬ «ì®¥ ¯á¥¢-¤®(ª¢ §¨)à¥è¥¨¥).�à¥¤¯®«®¦¨¬, çâ® ¨§¢¥áâ  ¥ª®â®à ï ¬ âà¨æ  F0(¢¥ªâ®à à §¬¥à®áâ¨ n(n + 1)=2). �ä®à¬ã«¨àã¥¬ § ¤ -çã ¯®¨áª  ®à¬ «ì®£® ¯á¥¢¤®(ª¢ §¨)à¥è¥¨ï ãà ¢¥-¨ï (1):âà¥¡ã¥âáï  ©â¨Fn = argmin jjF�F0jj; F 2 fF : F 2 D; jjAF��jj = �g;£¤¥ � = inf jjAF� �jj; F 2 D:�«¥¬¥â F0 2 Z ¬®¦¥â ¡ëâì ®¯à¥¤¥«¥ ¨§  ¯à¨-®àëå á®®¡à ¦¥¨© ® ¢¨¤¥ à¥è¥¨ï (á ¯à¨¢«¥ç¥¨¥¬¤ ëå ª¢ â®¢®¬¥å ¨ç¥áª®£® à áç¥â  ¨ ¤àã£¨å ¨¤¥©, ¯à¨¬¥à, ® ¯¥à¥®á¨¬®áâ¨ á¨«®¢ëå ¯®áâ®ïëå ¢ àï¤ãáå®¤ëå äà £¬¥â®¢ à §ëå ¬®«¥ªã«).�à¨ ®¡à ¡®âª¥ ¤ ëå íªá¯¥à¨¬¥â  ¨§¢¥áâë ¢¥ª-â®à �� , â ª®©, çâ® jj�� � �jj 6 � (� > 0 | íªá¯¥à¨-¬¥â «ì ï ®è¨¡ª ), ¨ ®¯¥à â®à Ah, ¯à¨¡«¨¦ îé¨©®¯¥à â®à A; h > 0 | ¯ à ¬¥âà, å à ªâ¥à¨§ãîé¨© ¡«¨-§®áâì Ah ª A. �«¥¤®¢ â¥«ì®, ¢®§¨ª ¥â § ¤ ç  à¥è¥¨ïãà ¢¥¨ï (1), ª®£¤  ¥¨§¢¥áâë â®çë¥ A ¨ �,  ¨§¢¥áâë «¨èì ¨å ¯à¨¡«¨¦¥¨ï Ah ¨ �� ¨ ¨å ®è¨¡ª¨� = (h; �): �à¥¡ã¥âáï  ©â¨ ¯® ¯à¨¡«¨¦¥ë¬ ¤ ë¬fAh;��; h; �g ¯à¨¡«¨¦¥¨¥ F� 2 D ª à¥è¥¨î Fn â ª®¥,çâ® F� ! Fn¯à¨ � ! 0, â. ¥.  «£®à¨â¬ ¯®¨áª  Fn ¤®«¦¥ ¡ëâì à¥£ã-«ïà¨§¨àãîé¨¬ ¯® �¨å®®¢ã. �ï¤ ¤àã£¨å ä®à¬ã«¨à®¢®ª

á ¤®ª § â¥«ìáâ¢®¬ â¥®à¥¬ ãáâ®©ç¨¢®áâ¨ à áá¬®âà¥ ¢à ¡®â å [1, 2].� ¯à¥¤«®¦¥ëå  ¬¨ ¯®áâ ®¢ª å ®¡à âëå § ¤ ç¯®¢ëè¥¨¥ ãáâ®©ç¨¢®áâ¨ § ¤ ç¨ ¨ â®ç®áâ¨ ¯®«ãç ¥-¬ëå ¯à¨¡«¨¦¥ëå à¥è¥¨© ¬®¦¥â ¡ëâì ¤®áâ¨£ãâ® § áç¥â  ) ¨á¯®«ì§®¢ ¨ï ¢á¥å ¤®áâã¯ëå íªá¯¥à¨¬¥â «ì-ëå ¤ ëå; ¡) ã¤ ç®£® ¢ë¡®à  ¬ âà¨æë F0; ¢) ã¤ ç-®£® ¢ë¡®à  ¬®¦¥áâ¢   ¯à¨®àëå ®£à ¨ç¥¨© D(®¯à¥¤¥«ïîé¥£® ¢ë¡®à ¬®¤¥«¨ á¨«®¢®£® ¯®«ï).�á®¡®¥ § ç¥¨¥ ¯à¨ ¨á¯®«ì§®¢ ¨¨ ãáâ®©ç¨¢ëå (à¥-£ã«ïà¨§¨àãîé¨å)  «£®à¨â¬®¢ ¤«ï à áç¥â®¢ á¨«®¢ëå¯®«¥© ¬®£® â®¬ëå ¬®«¥ªã« ¢ à áá¬ âà¨¢ ¥¬ëå ¯®¤-å®¤ å (¢ ç áâ®áâ¨, ¯à¨ ¨§¢¥áâëå ¤ ëå ª¢ â®-¢®¬¥å ¨ç¥áª®£® à áç¥â ) ¯à¨®¡à¥â ¥â ¢ë¡®à ¬®¤¥«¨á¨«®¢®£® ¯®«ï ¨ ¢¨¤   ¯à¨®àëå ®£à ¨ç¥¨©   ¢¥«¨-ç¨ë á¨«®¢ëå ¯®áâ®ïëå. �¨§¨ç¥áª¨ ®¡ãá«®¢«¥ë¥®£à ¨ç¥¨ï ¬®£ãâ «¨¡® áã¦ âì ¬®¦¥áâ¢® ¬ âà¨æ F,  ª®â®àëå ¨é¥âáï à¥è¥¨¥ ®¡à â®© § ¤ ç¨, «¨¡®§ ¤ ¢ âì ¯à¨æ¨¯ ®â¡®à  ¨§ ¬®¦¥áâ¢  ¤®¯ãáâ¨¬ëåà¥è¥¨©. �¥ã¤ çë© ¦¥ ¨å ¢ë¡®à ¯à¨¢®¤¨â «¨èì ª ¢®§-à áâ ¨î ¬¥àë ¥á®¢¬¥áâ®áâ¨ ¨ ¯®«ãç¥¨î à¥è¥¨©,¥ ¨¬¥îé¨å ä¨§¨ç¥áª®£® á¬ëá« .�ç¥ì ¢ ¦¥ â ª¦¥ ¢ë¡®à ¬ âà¨æë F0, ®â ª®â®à®©áãé¥áâ¢¥® § ¢¨á¨â ¯®«ãç ¥¬®¥ à¥è¥¨¥. �¬¯¨à¨ç¥á-ª¨¥ à áç¥âë á¨«®¢ëå ¯®«¥© ¬®£® â®¬ëå ¬®«¥ªã«âà ¤¨æ¨®® ¨á¯®«ì§®¢ «¨ ¢ ª ç¥áâ¢¥  ç «ì®© ¬ â-à¨æã F0, á®áâ ¢«¥ãî ¨§ ¨§¢¥áâëå ¢¥«¨ç¨ á¨«®¢ëå¯®áâ®ïëå ¤«ï ¡«¨§ª¨å ¯® áâà®¥¨î á®¥¤¨¥¨©. �ç¨-âë¢ ï ¢ ¦®áâì á¢¥¤¥¨© ® áãé¥áâ¢¥ëå ®á®¡¥®áâïå¢ãâà¨¬®«¥ªã«ïàëå ¢§ ¨¬®¤¥©áâ¢¨© ¨ ¯®â¥æ¨ «ì®©¯®¢¥àå®áâ¨ ¬®«¥ªã«ë, ¯®«ãç ¥¬ëå ¢ ª¢ â®¢®¬¥å ¨-ç¥áª¨å à áç¥â å,  ¬¨ ¡ë« ¯à¥¤«®¦¥ ¯®¤å®¤, ®á®¢ -ë©   á®¢¬¥áâ®¬ ¨á¯®«ì§®¢ ¨¨ â¥®à¥â¨ç¥áª¨å ¨ ¢á¥å¤®áâã¯ëå íªá¯¥à¨¬¥â «ìëå ¤ ëå ¢ à ¬ª å à¥£ã-«ïà¨§¨àãîé¥© ¯à®æ¥¤ãàë ®¯à¥¤¥«¥¨ï á¨«®¢ëå ¯®«¥©¬®«¥ªã« [6]. �ë«® ¢¢¥¤¥® [7] ¯®ïâ¨¥ à¥£ã«ïà¨§®¢ -®£® ª¢ â®¢®¬¥å ¨ç¥áª®£® á¨«®¢®£® ¯®«ï, ®¯à¥¤¥-«ï¥¬®£® ¬ âà¨æ¥© á¨«®¢ëå ¯®áâ®ïëå, ï¢«ïîé¥©áï¡«¨¦ ©è¥© ¯® ®à¬¥ ª ª¢ â®¢®¬¥å ¨ç¥áª®© ¬ âà¨-æ¥ ¨ ¢®á¯à®¨§¢®¤ïé¥© íªá¯¥à¨¬¥â «ìë¥ ç áâ®âë ¢¯à¥¤¥« å § ¤ ®© ¯®£à¥è®áâ¨ (á ãç¥â®¬ ¢®§¬®¦®©¥á®¢¬¥áâ®áâ¨ à¥è¥¨ï).�¯à¥¤¥«¥¨¥ ¬®¦¥áâ¢   ¯à¨®àëå ®£à ¨ç¥¨© D,áã¦ îé¥£® ¬®¦¥áâ¢® ¢®§¬®¦ëå à¥è¥¨©, ¬®¦¥â ®á-®¢ë¢ âìáï   ¯à¥¤¢ à¨â¥«ì®¬   «¨§¥ áâàãªâãàë ¬®-«¥ªã«ë [8]. �â¨ ®£à ¨ç¥¨ï ¬®£ãâ ¡ëâì áä®à¬ã«¨à®-¢ ë á«¥¤ãîé¨¬ ®¡à §®¬:1. a priori ¯à¨¨¬ îâáï à ¢ë¬¨ ã«î ¥ª®â®àë¥á¨«®¢ë¥ ¯®áâ®ïë¥;2. ¢ë¯®«ïîâáï ®£à ¨ç¥¨ï â¨¯  ¥à ¢¥áâ¢ aij 66 Fij 6 bij, £¤¥ aij; bij | ¨§¢¥áâë;3. ¯à¥¤¯®« £ îâáï à ¢ë¬¨ ¬¥¦¤ã á®¡®© ¥ª®â®àë¥á¨«®¢ë¥ ¯®áâ®ïë¥ ¢ àï¤ å á®¥¤¨¥¨© (ª®ä®à¬¥-à®¢);4. ¨é¥âáï à¥è¥¨¥ ®¡à â®© ª®«¥¡ â¥«ì®© § ¤ ç¨ ¢



�¥áâ¨ª �®áª®¢áª®£® ã¨¢¥àá¨â¥â . �¥à¨ï 3. �¨§¨ª , �áâà®®¬¨ï. 1997. ü 5 23¢¨¤¥ ¬ áèâ ¡¨à®¢ ®© ¬ âà¨æë �ã« ¨ [9]: D = fF :F=BF0g; B =diagf�1; : : : ; �ng (�i | ¬ áèâ ¡¨àãîé¨¥ª®íää¨æ¨¥âë).�®§¬®¦®áâì ¢¢¥¤¥¨ï à §«¨çëå ®£à ¨ç¥¨©, ª ª¯à ¢¨«®, ¥ ¬®¦¥â ¡ëâì áâà®£® ¤®ª §  . �«ï ¯®¤-â¢¥à¦¤¥¨ï â®© ¨«¨ ¨®© ¬®¤¥«¨ á¨«®¢®£® ¯®«ï  ¬¨¡ë«¨ ¨á¯®«ì§®¢ ë ª¢ â®¢®¬¥å ¨ç¥áª¨¥ à áç¥âë [8].�  áâ®ïé¥© à ¡®â¥ ¬ë ¯à¥¤« £ ¥¬ à¥£ã«ïà¨§¨àã-îé¨©  «£®à¨â¬ ¤«ï ¯®¨áª  à¥è¥¨© ®¡à â®© ª®«¥-¡ â¥«ì®© § ¤ ç¨ á ¯®¬®éìî ¬ áèâ ¡¨àãîé¨å ª®-íää¨æ¨¥â®¢ �ã« ¨ [10]. �®áª®«ìªã ª¢ â®¢®¬¥å ¨-ç¥áª¨¥ à áç¥âë, ¢ë¯®«¥ë¥ ¢ à ¬ª å å àâà¨-ä®ª®¢-áª®© ¬®¤¥«¨, ¯à¨¢®¤ïâ ª áãé¥áâ¢¥ë¬ ®âª«®¥¨ï¬â¥®à¥â¨ç¥áª¨å £¥®¬¥âà¨ç¥áª¨å ¯ à ¬¥âà®¢ ¨ ç áâ®â ®âíªá¯¥à¨¬¥â «ìëå, �ã« ¨ [9] ¡ë« ¯à¥¤«®¦¥ ¬¥â®¤ãâ®ç¥¨ï â¥®à¥â¨ç¥áª¨å á¨«®¢ëå ¯®áâ®ïëå ¬®«¥ªã«¯ãâ¥¬ ¢¢¥¤¥¨ï â ª  §ë¢ ¥¬ëå ¬ áèâ ¡¨àãîé¨å ¬®-¦¨â¥«¥©, ¯®§¢®«ïîé¨å ¯à¨¡«¨§¨âì â¥®à¥â¨ç¥áª¨ ¢ë-ç¨á«¥ë¥ ç áâ®âë ª®«¥¡ â¥«ì®£® á¯¥ªâà  ¬®«¥ªã«ëª íªá¯¥à¨¬¥â «ìë¬ § ç¥¨ï¬. �®áª®«ìªã ¢¥«¨ç¨ë¬ áèâ ¡¨àãîé¨å ¬®¦¨â¥«¥© ®æ¥¨¢ îâáï ¯®  ¡®-à ¬ íªá¯¥à¨¬¥â «ìëå ¤ ëå, â. ¥. ¯ãâ¥¬ à¥è¥¨ï ®¡-à â®© § ¤ ç¨, â® ¨á¯®«ì§®¢ ¨¥ ¬¥â®¤  �ã« ¨ ¬®¦¥âà áá¬ âà¨¢ âìáï ª ª ¢¢¥¤¥¨¥  ¯à¨®àëå ®£à ¨ç¥¨©  ¬ âà¨æã á¨«®¢ëå ¯®áâ®ïëå. �®ïâ®, çâ® ¯à¨íâ®¬ ¥ª®àà¥ªâ®áâì ®¡à â®© § ¤ ç¨, ¢®®¡é¥ £®¢®àï,á®åà ï¥âáï, ®á®¡¥® ¤«ï á®¥¤¨¥¨© á ¢ëá®ª®© á¨¬-¬¥âà¨¥©.�¢¥¤¥¬ ª« áá  ¯à¨®àëå ®£à ¨ç¥¨© D   ¬ âà¨æãF ¢ á®®â¢¥âáâ¢¨¨ á ¬¥â®¤®¬ �ã« ¨: ¯ãáâì F0 | ¬ âà¨-æ , ¯®«ãç¥ ï ª¢ â®¢®¬¥å ¨ç¥áª¨¬ à áç¥â®¬, â®£¤ í«¥¬¥âë ¨áª®¬®© ¬ âà¨æë F ¨¬¥îâ ¢¨¤Fij = F 0ij�i�j ; i; j = 1; 2; : : : ; n ; (2)£¤¥ �i | ¬ áèâ ¡¨àãîé¨¥ ¬®¦¨â¥«¨ �ã« ¨ [9]. �à¥-¡ã¥âáï  ©â¨ ®à¬ «ì®¥ ª¢ §¨à¥è¥¨¥ § ¤ ç¨ (1), ª®£-¤  ¨áª®¬ ï ¬ âà¨æ  ¨¬¥¥â ¢¨¤ (2). �«£®à¨â¬ ¯®¨áª à¥è¥¨ï Fn ¤®«¦¥ ¡ëâì à¥£ã«ïà¨§¨àãîé¨¬.� áá¬®âà¨¬ á«ãç ©, ª®£¤  ¨§¢¥áâë ç áâ®âë äã-¤ ¬¥â «ìëå ª®«¥¡ ¨© ¬®«¥ªã«ë (¨, ¢®§¬®¦®, ¥¥¨§®â®¯®¬¥à®¢). �«ï ¯®áâà®¥¨ï à¥£ã«ïà¨§¨àãîé¥£®  «-£®à¨â¬  à¥è¥¨ï ®¡à â®© ª®«¥¡ â¥«ì®© § ¤ ç¨ (4)¡ã¤¥¬ ¨á¯®«ì§®¢ âì äãªæ¨® « �¨å®®¢ :M�(�) = M�[F] = jjAhF ���jj2 + �jjF� F0jj2 ; (3)£¤¥ F = F(�).� ®¡é¥¬ á«ãç ¥ ¢á¥ ª®¬¯®¥âë AF ¢ëç¨á«ïîâáï ç¥-à¥§ á®¡áâ¢¥ë¥ ç¨á«  ¬ âà¨æë GF ®â¤¥«ìëå ¬®«¥ªã«,£¤¥ G | ¬ âà¨æ  ª¨¥¬ â¨ç¥áª¨å ª®íää¨æ¨¥â®¢ [3].�ªáâà¥¬ «ì äãªæ¨® «  (3) F�� áãé¥áâ¢ã¥â ¤«ï «î¡®£®� > 0, ®, ¢®§¬®¦®, ¥ ¥¤¨áâ¢¥ . �«ï  å®¦¤¥¨ï¬¨¨¬ã¬  äãªæ¨® «  M�(�) ¯à¨ ä¨ªá¨à®¢ ®¬§ ç¥¨¨ ¯ à ¬¥âà  à¥£ã«ïà¨§ æ¨¨ � ¯à¨¬¥ï¥âáï ¬¥-â®¤ á®¯àï¦¥ëå £à ¤¨¥â®¢ [11]. � á®®â¢¥âáâ¢¨¨ á

à ¡®â ¬¨ [4, 12, 13] ¯ à ¬¥âà à¥£ã«ïà¨§ æ¨¨ ¬®¦®¢ë¡à âì ¯® ®¡®¡é¥®¬ã ¯à¨æ¨¯ã ¥¢ï§ª¨.�áâ ®¢¨¬áï   ¢®¯à®á¥  å®¦¤¥¨ï £à ¤¨¥â  äãª-æ¨® «  M�. �ç¨âë¢ ï, çâ® M�[F] = M�[F(�)] =M�(�);, £à ¤¨¥â ¬®¦¥â ¡ëâì § ¯¨á  ¢ ¢¨¤¥@M�@�k = nXij=1 @M�@Fij @Fij@�k ;£¤¥ @M�@Fij = lXk=12pk ��k(F) � ��;k) + 2�(Fij � F 0ij� :�§¢¥áâ® [3], çâ® @�k@Fij = LikLik, £¤¥ Lik; Ljk |í«¥¬¥âë ¬ âà¨æë L á®¡áâ¢¥ëå ¢¥ªâ®à®¢ ¤«ï GF.� ¬¥â¨¬ â ª¦¥, çâ®@Fij@�k = F 0ij�ik�j + F 0ij�jk�i :�®£¤ @M�@�n = nXj;k=12pk [(�k(F)� ��;k)]�� nXi;j=1LikLjkF 0ij(�j�im + �i�jm)++2� nXi;j=1F 0ij �Fij � F 0ij� (�j�im + �i�jm) :� áá¬®âà¨¬ ¯à¨¬¥¥¨¥ ¯à¥¤«®¦¥®© ¯à®æ¥¤ãàë  ¯à¨¬¥à¥ à áç¥â  á¨«®¢®£® ¯®«ï ¬®«¥ªã«ë ¨âà®¬¥-â  . � ª ç¥áâ¢¥  ç «ì®£® ¯à¨¡«¨¦¥¨ï ¨ ¬ âà¨æëáâ ¡¨«¨§ â®à  ¨á¯®«ì§®¢ ë à¥§ã«ìâ âë ª¢ â®¢®¬¥-å ¨ç¥áª®£® à áç¥â , ¯à®¢¥¤¥®£® á ¯®¬®éìî ¯ ª¥â ¯à®£à ¬¬ GAUSSIAN 92/DFT [14]   ª®¬¯ìîâ¥à¥ IBMRS/6000-5600 å¨¬¨ç¥áª®£® ä ªã«ìâ¥â  �¨¢¥àá¨â¥â �¨áª®á¨-�í¤¨á® (���). �ë«  ¢ë¯®«¥  ¯®« ï®¯â¨¬¨§ æ¨ï áâàãªâãàë ¨ à áç¥â £ à¬®¨ç¥áª®£® á¨«®-¢®£® ¯®«ï ¬®«¥ªã«ë ¨âà®¬¥â   CH3NO2 á ¨á¯®«ì§®-¢ ¨¥¬ ¡ §¨á®¢ 6-31++G�, 6-311++G��, 6-311++G(2d,2p)  ãà®¢¥ � àâà¨{�®ª  ¨ ¢ ¡ §¨á¥ 6-311++G�� á ãç¥â®¬ª®àà¥«ïæ¨¨ í«¥ªâà®®¢ ¢ à ¬ª å â¥®à¨¨ ¢®§¬ãé¥¨©¢â®à®£® ¯®àï¤ª  �¥««¥à {�«¥áá¥â  [15]. �¯â¨¬¨§¨-à®¢ ë¥ £¥®¬¥âà¨ç¥áª¨¥ ¯ à ¬¥âàë ¤«ï ãáâ®©ç¨¢®©(úè å¬ â®©û) ª®ä¨£ãà æ¨¨ ¬®«¥ªã«ë, å à ªâ¥à¨§ã-îé¥©áï  «¨ç¨¥¬ ¯«®áª®áâ¨ á¨¬¬¥âà¨¨, ¯à®å®¤ïé¥©¯® ¡¨áá¥ªâà¨á¥ ã£«  ¬¥¦¤ã  â®¬ ¬¨ O, N ¨ O, ¯à¥¤áâ ¢-«¥ë ¢ â ¡«. 1 ¢ á®¯®áâ ¢«¥¨¨ á íªá¯¥à¨¬¥â «ìë¬¨¤ ë¬¨ [16]. �ªá¯¥à¨¬¥â «ìë¥ ç áâ®âë ¨âà®¬¥â -  ¡ë«¨ ¢§ïâë ¨§ à ¡®â [17, 18], § ç¥¨¥ ªàãâ¨«ì®©ç áâ®âë ¯à¨¨¬ «®áì à ¢ë¬ 40�10 á¬�1, ¯®£à¥è®áâì®áâ «ìëå ç áâ®â ¯à¨¨¬ « áì à ¢®© �3 á¬�1.�¢ â®¢®¬¥å ¨ç¥áª¨¥ ¬ âà¨æë á¨«®¢ëå ¯®áâ®ï-ëå ¡ë«¨ ¯à¥®¡à §®¢ ë ¢ ª ®¨ç¥áª¨¥ ¬ âà¨æë ¢



�¥áâ¨ª �®áª®¢áª®£® ã¨¢¥àá¨â¥â . �¥à¨ï 3. �¨§¨ª , �áâà®®¬¨ï. 1997. ü5 24§ ¢¨á¨¬ëå ¢ãâà¥¨å ª®®à¤¨ â å á ¨á¯®«ì§®¢ ¨-¥¬ ¯à®æ¥¤ãàë, ®¯¨á ®© ¢ à ¡®â¥ [6]. �«ï ®¯¨á ¨ïáâàãªâãàë ¬®«¥ªã«ë ¡ë«¨ ¢¢¥¤¥ë 17 ¢ãâà¥¨å ª®®à-¤¨ â (5 ª®®à¤¨ â à áâï¦¥¨ï á¢ï§¥© | Q(CN), Y1(NO),Y2(NO), qi (i = 1; 2; 3) ¤«ï á¢ï§¥© CH; 3 ª®®à¤¨ âë¨§¬¥¥¨© ã£«®¢ ¤«ï äà £¬¥â  C{NO2 | 'k (k = 1; 2)¤«ï ã£«®¢ CNO,  ¤«ï ã£«  ONO; 6 ª®®à¤¨ â ¨§¬¥¥¨©¢ «¥âëå ã£«®¢ ¬¥â¨«ì®© £àã¯¯ë | �i (i = 1; 2; 3)(¤«ï ã£«®¢ NCH), �ij (i; j = 1; 2; 3) ¤«ï ã£«®¢ HCH; �k(k = 1; 2) | ¢ëå®¤  á¢ï§¨ NO ¨§ ¯«®áª®áâ¨ CNO2, ¨ � |ª®®à¤¨ â  ªàãç¥¨ï ¢®ªàã£ á¢ï§¨ CN). �«ï à¥è¥¨ï®¡à â®© § ¤ ç¨ ¯à®¨§¢®¤¨«áï ¯¥à¥å®¤ ª ª®®à¤¨ â ¬á¨¬¬¥âà¨¨ á«¥¤ãîé¥£® ¢¨¤ :�¨¯ á¨¬¬¥âà¨¨ A0 �¨¯ á¨¬¬¥âà¨¨ A001 Q 7 �1 12 Y1 � Y22 Y1 + Y2 8 �2 + �3 13 q2 � q33 q1 9 �12 + �13 14 '1 � '24 q2 + q3 10 �23 15 �2 � �35 '1 + '2 11 � 16 �12 � �136  17 �� ãç¥â®¬ íª¢¨¢ «¥â®áâ¨ ¢ãâà¥¨å ª®®à¤¨ â¡ë«® ¢¢¥¤¥® 12 ª®íää¨æ¨¥â®¢ �: � â ¡«. 2 ¯à¨¢¥¤¥ë¯®«ãç¥ë¥ ¢ ¯à®æ¥cá¥ ¬¨¨¬¨§ æ¨¨ ¢¥«¨ç¨ë ¬ á-èâ ¡¨àãîé¨å ¬®¦¨â¥«¥©,   ¢ â ¡«. 3 á®¯®áâ ¢«¥ëíªá¯¥à¨¬¥â «ìë¥ ¨ à ááç¨â ë¥ á à¥£ã«ïà¨§®¢ ë-¬¨ á¨«®¢ë¬¨ ¯®«ï¬¨ ç áâ®âë ª®«¥¡ ¨©, ¯à¨ç¥¬ ¤«ï¤¢ãå à áç¥â®¢ (á ¨á¯®«ì§®¢ ¨¥¬ ¤ ëå, ¯®«ãç¥ëå  ãà®¢ïå HF/6-311++G(2d,2p) ¨ MP2/6-311++G��) ¯à¨-¢¥¤¥ë à á¯à¥¤¥«¥¨ï ¯®â¥æ¨ «ì®© í¥à£¨¨ (ä®à¬ëª®«¥¡ ¨©). �®áª®«ìªã ª¢ â®¢®¬¥å ¨ç¥áª¨¥ à áç¥âë

¬¥â®¤®¬ � àâà¨{�®ª  ¤¥¬®áâà¨àãîâ áãé¥áâ¢¥ë¥à §«¨ç¨ï ¢ íªá¯¥à¨¬¥â «ì®© ¨ â¥®à¥â¨ç¥áª®© £¥®-¬¥âà¨¨ äà £¬¥â  C{NO2,   â ª¦¥ ¥ ¢®á¯à®¨§¢®¤ïâ®â®á¨â¥«ì®¥ à á¯®«®¦¥¨¥ íªá¯¥à¨¬¥â «ìëå ç á-â®â CH3NO2 ¢ ®¡« áâ¨ ¢ «¥âëå ª®«¥¡ ¨© äà £¬¥â NO2, â® ¨ à¥§ã«ìâ âë ¬ áèâ ¡¨à®¢ ¨ï á¨«®¢ëå ¯®«¥©®âà ¦ îâ áãé¥áâ¢¥ãî ¥¤®®æ¥ªã àï¤  ¢ãâà¨¬®-«¥ªã«ïàëå ¢§ ¨¬®¤¥©áâ¢¨©   ¤ ®¬ â¥®à¥â¨ç¥áª®¬ãà®¢¥, á®åà ïï ¥¢¥àë© ¯®àï¤®ª ç áâ®â. �¢ â®¢®-¬¥å ¨ç¥áª¨© à áç¥â á ãç¥â®¬ ª®àà¥«ïæ¨¨ í«¥ªâà®®¢(MP2/6-311++G��) áãé¥áâ¢¥® ã«ãçè ¥â ¢®á¯à®¨§¢¥¤¥-¨¥ ª ª íªá¯¥à¨¬¥â «ì®© £¥®¬¥âà¨¨ CH3NO2, â ª ¨ç áâ®â ª®«¥¡ ¨© ¨, ¢ ç áâ®áâ¨, ¯à ¢¨«ì® ¯¥à¥¤ ¥â®â®á¨â¥«ì®¥ à á¯®«®¦¥¨¥ ¢á¥å ç áâ®â ª®«¥¡ ¨©.�¤ ª® à¥è¥¨¥ ®¡à â®© § ¤ ç¨ á ¨á¯®«ì§®¢ ¨¥¬¬ áèâ ¡¨àãîé¨å ª®íää¨æ¨¥â®¢ ¥ ¯®§¢®«ï¥â á®åà -¨âì á¢®©áâ¢  ª¢ â®¢®¬¥å ¨ç¥áª®£® à áç¥â , ¯®-¢¨-¤¨¬®¬ã, ¢ á¨«ã ¦¥áâª®áâ¨ ¬®¤¥«¨. �â¬¥â¨¬, çâ® ¢¯®á«¥¤¥¬ á«ãç ¥ (MP2/6-311++G��) à¥è¥¨¥ ®¡à â®©§ ¤ ç¨, ¯®«ãç¥®¥ ¬¨¨¬¨§ æ¨¥© äãªæ¨® «  �¨å®-®¢  ¢ à ¬ª å ¯à¥¤«®¦¥ëå à ¥¥ ¯®¤å®¤®¢ [1{3], ¤ ¥âà¥è¥¨¥, ¢¯®«¥ ã¤®¢«¥â¢®àïîé¥¥ ª¢ â®¢®¬¥å ¨ç¥á-ª®© ª àâ¨¥.� áâ¨ç ï ä¨ á®¢ ï ¯®¤¤¥à¦ª  ¤ ®© à ¡®âë®áãé¥áâ¢«¥  £à â ¬¨ �®áá¨©áª®£® ä®¤  äã¤ ¬¥-â «ìëå ¨áá«¥¤®¢ ¨© 95-01-00486 ¨ 95-03-08268. �¢-â®àë ¢ëà ¦ îâ ¡« £®¤ à®áâì ¯à®ä. �. �¥©å®«¤ã § ª®áã«ìâ æ¨¨ ¨ ¢®§¬®¦®áâì ¯à®¢¥¤¥¨ï ª¢ â®¢®¬¥-å ¨ç¥áª¨å à áç¥â®¢ ¢ �¨¢¥àá¨â¥â¥ �¨áª®á¨-�í¤¨-á® (���), ¯®¤¤¥à¦¨¢ ¥¬ëå ª®à¯®à æ¨¥© IBM (SURprogram) ¨ £à â®¬ NSF CHE-900-7850.�   ¡ « ¨ æ   1�ªá¯¥à¨¬¥â «ìë¥ ¨ â¥®à¥â¨ç¥áª¨¥ £¥®¬¥âà¨ç¥áª¨¥ ¯ à ¬¥âàë(¤«¨ë á¢ï§¥© ¢ �A, ã£«ë ¢ £à ¤ãá å) ¬®«¥ªã«ë ¬¥â¨«¨âà â �ªá¯¥à¨¬¥â «ìë¥ � áç¥â, ¤  ï à ¡®â �¥®¬¥âà¨ç¥áª¨© ¤ ë¥ [16], HF/6-31++G� HF/6-311++G�� HF/6-311++G(2d,2p) MP2/6-311++G��¯ à ¬¥âà áâàãªâãà  rz áâàãªâãà  re áâàãªâãà  re áâàãªâãà  re áâàãªâãà  reR(CN) 1, 488�0,005 1, 481 1, 484 1, 479 1, 493R(NO) 1, 230�0,004 1, 193 1, 186 1, 186 1, 230R(CH) 1, 089 1, 076 1, 077 1, 074 1, 087R(CHs) 1, 080 1, 082 1, 079 1, 0906 (ONO) 124, 9�0,5 125, 6 125, 6 125, 6 125, 66 (NCH) 107, 4 107, 9 107, 9 107, 9 107, 96 (NCHs) 106, 3 106, 3 106, 4 107, 06 (HCH) 113, 0 113, 1 113, 1 112, 76 (HCHs) 110, 6 110, 7 110, 6 110, 6�(C{NO2) 0, 0 0, 9 0, 9 0, 7 1, 1�¥à£¨ï, å àâà¨/¬®«ì {243, 671318 {243, 736125 {243, 747414 {244, 478534�à¨¬¥ç ¨¥: R | ¤«¨  á¢ï§¨, 6 | ¢ «¥âë© ã£®«, � | ã£®« ®âª«®¥¨ï á¢ï§¨ CN ®â ¯«®áª®áâ¨ NO2;rz | ãáà¥¤¥ ï áâàãªâãà  ¤«ï ã«¥¢®£® ª®«¥¡ â¥«ì®£® ãà®¢ï, re | à ¢®¢¥á ï áâàãªâãà ; ¨¤¥ªá s®â®á¨âáï ª  â®¬ã ¢®¤®à®¤ , «¥¦ é¥¬ã ¢ ¯«®áª®áâ¨ á¨¬¬¥âà¨¨.



�¥áâ¨ª �®áª®¢áª®£® ã¨¢¥àá¨â¥â . �¥à¨ï 3. �¨§¨ª , �áâà®®¬¨ï. 1997. ü5 25�   ¡ « ¨ æ   2�¥«¨ç¨ë à¥£ã«ïà¨§®¢ ëå ¬ áèâ ¡¨àãîé¨å ª®íää¨æ¨¥â®¢ (�)HF/6-31++G� HF/6-311++G�� HF/6-311++G(2d,2p) MP2/6-311++G���¨¯ ª®®à¤¨ âë � (� = 10�3; � (� = 10�3; � (� = 10�3; � (� = 10�6;�2 = 3; 2 � 10�5) �2 = 3; 0 � 10�5) �2 = 2; 6 � 10�5) �2 = 8; 6 � 10�4)Q 0,88 0,86 0,88 1,17Y 0,84 0,85 0,86 0,86q 0,90 0,92 0,92 0,95qs 0,91 0,92 0,92 0,95' 0,92 0,91 0,91 0,99 0,92 0,92 0,89 0,90� 0,90 0,90 0,89 0,98�s 0,88 0,89 0,91 0,96�s 0,89 0,86 0,85 0,96� 0,84 0,90 0,90 0,96� 0,88 0,87 0,86 1,02� 1,00 1,00 1,00 1,00�à¨¬¥ç ¨¥: � | à¥£ã«ïà¨§®¢ ë© ¬ áèâ ¡¨à®¢ ë© ¬®¦¨â¥«ì; �| ¯ à ¬¥âà à¥£ã-«ïà¨§ æ¨¨; �2 | ®à¬  jjAhF�����jj2; � | íªá¯¥à¨¬¥â «ì ï ¯®£à¥è®áâì (�2 = 6�10�5),¨¤¥ªá s ®â®á¨âáï ª  â®¬ã ¢®¤®à®¤ , «¥¦ é¥¬ã ¢ ¯«®áª®áâ¨ á¨¬¬¥âà¨¨. �   ¡ « ¨ æ   3�ªá¯¥à¨¬¥â «ìë¥ (�e, á¬�1) ¨ à ááç¨â ë¥ á à¥£ã«ïà¨§®¢ ë¬¨ á¨«®¢ë¬¨ ¯®«ï¬¨ (� , á¬�1)ç áâ®âë ¨ à á¯à¥¤¥«¥¨¥ ¯®â¥æ¨ «ì®© í¥à£¨¨ (���, %) ¨âà®¬¥â  �ªá¯¥à¨¬¥â � áç¥â � áç¥â � áç¥â � áç¥â�¨¯ á¨¬¬¥âà¨¨ �â¥á¥¨¥ [17,18] HF/6-31++G� HF/6-311++G�� HF/6-311++G(2d,2p) MP2/6-311++G���e � � � ���, % � ���, %A0 CH3(str) 3044 3049 3049 3046 100q 3055 100qCH3(str) 2966 2961 2961 2964 100q 2952 100qCH3(def) 1438,3 1409 1409 1409 73�, 27� 1440 73�, 27�NO2(str) 1410 1437 1437 1442 70q, 13Q 1356 64Y , 16, 11QCH3(def) 1375,7 1376 1377 1376 60�, 38� 1397 60�, 37�CH3(rock) 1119,2 1120 1120 1120 73�, 16� 1124 77�, 13�CN(str) 922,1 921 923 922 40Q, 27q, 21 952 37Q, 60YNO2(def) 661,2 664 661 660 61Q, 19, 11� 667 13Q, 52, 11�NO2(out-of-pl) 607,2 607 607 608 75� 607 72�A00 CH2(str) 3078 3078 3078 3358 100q 3080 100qNO2(str) 1562 1564 1563 1825 80Y , 12� 1555 84Y , 8�CH3(def) 1428,2 1429 1429 1585 91� 1433 88�CH3(rock) 1101,5 1101 1100 1221 77�, 13Y 1107 79�, 8YNO2(rock) 483,4 484 484 531 89' 483 90'CN(tors) (40�10) 30 28 28 99� 46 99��à¨¬¥ç ¨¥: ®¡®§ ç¥¨ï str, def, rock, out-of-pl ¨ tors á®®â¢¥âáâ¢ãîâ ¢ «¥â®¬ã, ¤¥ä®à¬ æ¨®®¬ã,¬ ïâ¨ª®¢®¬ã, ¢¥¯«®áª®áâ®¬ã ¨ ªàãâ¨«ì®¬ã ª®«¥¡ ¨ï¬.�¨â¥à âãà 1. �®ç¨ª®¢ �.�., �ãà ¬è¨  �.�., �£®«  �.�. // ��� ¨ ��.1987. 27, ü1. �. 1651.2. Kochikov I.V., Kuramshina G.M., Pentin Yu.�., Yagola A.G. //J. Mol. Struct. 1992. 272. P. 13.3. �®ç¨ª®¢ �.�., �ãà ¬è¨  �.�.. �¥â¨ �.�., �£®« �.�. �¡à âë¥ § ¤ ç¨ ª®«¥¡ â¥«ì®© á¯¥ªâà®áª®¯¨¨. �.,1993.4. �¨å®®¢ �.�., �¥®®¢ �.�., �£®«  �.�. �¥«¨¥©ë¥ ¥ª®à-à¥ªâë¥ § ¤ ç¨. �., 1995.5. Tikhonov A.N., Goncharsky A.V., Stepanov V.V., Yagola A.G.Numerical Methods for the Solution of Ill-Posed Problems.Dordrecht, 1995.6. Kuramshina G.M., Weinhold F., Kochikov I.V. et al. // J. Chem.Phys. 1994. 100, N 2. P. 1414.7. �ãà ¬è¨  �.�., �¥©å®«¤ �., �®ç¨ª®¢ �.�. ¨ ¤à. // �ãà.ä¨§. å¨¬¨¨. 1994. 68, ü 3. �. 401.8. �ãà ¬è¨  �.�., �£®«  �.�. // �ãà. áâàãªâ. å¨¬¨¨. 1997.
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