
6 �¥áâ­¨ª �®áª®¢áª®£® ã­¨¢¥àá¨â¥â . �¥à¨ï 3. �¨§¨ª . �áâà®­®¬¨ï. 1999. ü 6:'�;�(y; t)�miny2X :�«¥¤®¢ â¥«ì­®, «î¡ ï N -®¯â¨¬ «ì­ ï áâà â¥£¨ïy�(�) : T ! Y ã¤®¢«¥â¢®àï¥â ãá«®¢¨î'�;�(y�(t); t) = maxy2Y '�;�(y; t)¨ á®¢¯ ¤ ¥â á P -®¯â¨¬ «ì­®©. �¨â¥à âãà 1. �ëâì¥¢ �.�.. // �¥áâ­. �®áª. ã­-â . �¨§. �áâp®­. 1998.ü 6. �. 3 (Moscow University Phys. Bull. 1998. No. 6. P. 1).2. Sugeno M. // Trans. SICE. 1975. 11, No. 6. P. 85.3. �ëâì¥¢ �.�., �¨è¬ à¥¢ �.�. �ãàá â¥®à¨¨ ¢¥à®ïâ­®áâ¥©¨ ¬ â¥¬ â¨ç¥áª®© áâ â¨áâ¨ª¨ ¤«ï ä¨§¨ª®¢. �.: �§¤-¢®�®áª. ã­-â , 1983. �®áâã¯¨«  ¢ p¥¤ ªæ¨î15.07.98��� 536.75 �������������� ������������� � ����������������� ����������. �. �¨ª®« ¥¢, �. �. �®ª®«®¢, �. �. �ã§ì¬¨­ (ª ä¥¤à  ª¢ ­â®¢®© áâ â¨áâ¨ª¨ ¨ â¥®à¨¨ ¯®«ï)�  ®á­®¢¥ ïç¥¥ç­®-ª« áâ¥à­®£® à §«®¦¥­¨ï ¯®áâà®¥­  áâ â¨áâ¨ç¥áª ï â¥à¬®¤¨­ ¬¨ª  â¢¥à¤®£®ª¨á«®à®¤ . �®ª § ­®, çâ® áâàãªâãà  ¢á¥å âp¥å ¥£® ä § ¬®¦¥â ¡ëâì ®¯¨á ­  á ¢ëá®ª®© áâ¥¯¥­ìîâ®ç­®áâ¨ ¯à¨ ¨á¯®«ì§®¢ ­¨¨ ¤¢ãåæ¥­âà®¢®£® ¯®â¥­æ¨ «  ¢§ ¨¬®¤¥©áâ¢¨ï.�¢¥¤¥­¨¥�«ï áä¥à¨ç¥áª¨ ­¥á¨¬¬¥âà¨ç­ëå, ¢ ç áâ­®áâ¨ «¨-­¥©­ëå, ¬®«¥ªã«, ¯à¥¤áâ ¢¨â¥«¥¬ ª®â®àëå ï¢«ï¥âáï¬®«¥ªã«ïà­ë© ª¨á«®à®¤, áãé¥áâ¢¥­­® á«®¦­¥¥ ¯®-áâà®¨âì â¥®à¨î ¨å ªà¨áâ ««¨ç¥áª®© ä §ë, ç¥¬ ¤«ïáä¥à¨ç¥áª¨ á¨¬¬¥âà¨ç­ëå ¬®«¥ªã«. � á¨«ã  á¨¬-¬¥âà¨¨ ã â ª¨å ¬®«¥ªã« áãé¥áâ¢ã¥â ¢®§¬®¦­®áâìà¥ «¨§ æ¨¨ ¡®«ìè¥£® ç¨á«  áâàãªâãà­ëå ä §. �à¨íâ®¬ ªà¨áâ ««¨ç¥áª ï à¥è¥âª  ®¯à¥¤¥«ï¥âáï, ª ª¯à ¢¨«®, ã¦¥ ­¥ ®¤­¨¬,   ­¥áª®«ìª¨¬¨ ¯ à ¬¥â-à ¬¨. � à¥§ã«ìâ â¥ ¢ ®â«¨ç¨¥ ®â â¥®à¨¨ ­¥ã¯®àï-¤®ç¥­­ëå ä §, á®áâ®ïé¨å ¨§ ­¥á¨¬¬¥âà¨ç­ëå ¬®-«¥ªã« [1], â¥®à¨ï ã¯®àï¤®ç¥­­ëå ä § â ª¨å ¬®«¥-ªã« áâ «ª¨¢ ¥âáï á® §­ ç¨â¥«ì­ë¬¨ âpã¤­®áâï¬¨.�à®¬¥ â®£®, å®âï íªá¯¥à¨¬¥­â «ì­® áâàãªâãà  ¢á¥åâà¥å ä § â¢¥à¤®£® ª¨á«®à®¤  ãáâ ­®¢«¥­  ¤®áâ -â®ç­® â®ç­® [2{4], ¯ã¡«¨ªãîâáï ¨ ¤àã£¨¥ ¤ ­­ë¥® áâàãªâãà¥, ®á­®¢ ­­ë¥ ­  ¡®«¥¥ à ­­¨å à ¡®â å[5, 6]. �®íâ®¬ã ¯®áâà®¥­¨¥ ¯®á«¥¤®¢ â¥«ì­®£® â¥-®à¥â¨ç¥áª®£® ®¯¨á ­¨ï â¥à¬®¤¨­ ¬¨ç¥áª¨å á¢®©áâ¢â¢¥à¤®£® ª¨á«®à®¤  ¨ ¥£® áâàãªâãàë ®áâ ¥âáï  ªâã- «ì­ë¬.� áá¬®âà¨¬ ¯à®áâ¥©è¨© á«ãç © á¨áâ¥¬ë ¨§ N®¤¨­ ª®¢ëå ¤¢ãå â®¬­ëå ¬®«¥ªã«, § ª«îç¥­­ëå ¢­¥ª®â®à®¬ ¬ ªà®áª®¯¨ç¥áª®¬ ®¡ê¥¬¥ V ¯à¨ â¥¬¯¥-à âãà¥ T . �®«¥ªã«ë ¡ã¤¥¬ áç¨â âì ¦¥áâª¨¬¨ à®â -â®à ¬¨ á ¬ áá®© m ¨ ¬®¬¥­â®¬ ¨­¥àæ¨¨ I . �®«®¦¥-­¨¥ ¨ ®à¨¥­â æ¨ï i-© ¬®«¥ªã«ë ¯®«­®áâìî ®¯à¥¤¥«ï-¥âáï ¢¥ªâ®à ¬¨ qi ¢ ¯ïâ¨¬¥à­®¬ ¯à®áâà ­áâ¢¥. � ª -ç¥áâ¢¥ ª®¬¯®­¥­â ¢¥ªâ®à  q�i ¢ë¡¨p ¥¬ âà¨ ¤¥ª à-â®¢ë ª®®à¤¨­ âë (ri ) à ¤¨ãá-¢¥ªâ®à  æ¥­âà  ¬ áái-© ¬®«¥ªã«ë ¨ ¤¢  ã£«  (� ¨ �), ®¯à¥¤¥«ïîé¨¥®à¨¥­â æ¨î ¬®«¥ªã«ë.� ¬¨«ìâ®­¨ ­ à áá¬ âà¨¢ ¥¬®© á¨áâ¥¬ë ¬®¦¥â¡ëâì § ¯¨á ­ ¢ ¢¨¤¥

H = NXi=1� 3X�=1 p�2i2m+p2�i + p2�i= sin2 �i2I �+UN (q1; :::; qN);(1)£¤¥ p�i | ¤¥ª àâ®¢ë ª®¬¯®­¥­âë ¢¥ªâ®à  ¨¬¯ã«ìá æ¥­âà  ¬ áá, p�i ¨ p�i | ª®¬¯®­¥­âë ¨¬¯ã«ìá ,á®®â¢¥âáâ¢ãîé¨¥ ã£«®¢ë¬ ª®®à¤¨­ â ¬ � ¨ � . �®-â¥­æ¨ «ì­ ï í­¥à£¨ï á¨áâ¥¬ë ¯à¨ ãç¥â¥ ¡¨­ à­ëå¢§ ¨¬®¤¥©áâ¢¨©UN (q1; :::; qN) = X16i<j6N �(qi; qj); (2)£¤¥ �(qi; qj) | ¯®â¥­æ¨ « ¢§ ¨¬®¤¥©áâ¢¨ï i-© ¨ j -©¬®«¥ªã«. �ç¥â ¬­®£®ç áâ¨ç­ëå ¢§ ¨¬®¤¥©áâ¢¨© [7]¬®¦¥â ¡ëâì ®áãé¥áâ¢«¥­ ¯® â¥®à¨¨ ¢®§¬ãé¥­¨©.�â â¨áâ¨ç¥áª¨© ¨­â¥£à « á¨áâ¥¬ë ¨¬¥¥â ¢¨¤ZN =Z exp(�H=kT ) dp11 : : : dp�Ndq1 : : :dqN=(N !h5N);(3)£¤¥ k | ¯®áâ®ï­­ ï �®«ìæ¬ ­ . �­â¥£à¨à®¢ ­¨¥ ¯®¨¬¯ã«ìá ¬ ¯à¨ ãç¥â¥ (1) ¨ (2) ¯à¨¢®¤¨â ª ¢ëà ¦¥­¨îZN = Z0NQN ; (4)£¤¥Z0N = (4�)N�13N�22N ; �1 = h22�mkT ; �2 = h22�IkT ; (5)QN = 1(4�)NN ! �� Z exp(�UN=kT ) sin �1 : : : sin �N dq1 : : : dqN (6)| ª®­ä¨£ãà æ¨®­­ë© ¨­â¥£à «.



�¥áâ­¨ª �®áª®¢áª®£® ã­¨¢¥àá¨â¥â . �¥à¨ï 3. �¨§¨ª . �áâà®­®¬¨ï. 1999. ü6 7�¢®¡®¤­ ï í­¥à£¨ï á¨áâ¥¬ë ®¯à¥¤¥«ï¥âáï ç¥à¥§ZN ¯® ä®p¬ã«¥ (3) ¨ ¯à¨ ãç¥â¥ (4) à ¢­ F =�kT lnZN = F0+ FQ; (7)£¤¥ F0 =�kT lnZ0N ; (8)FQ = �kT lnQN : (9)�®áª®«ìªã F0 á®£« á­® (5) ¨ (8) ®¯à¥¤¥«¥­® ¯®«­®á-âìî, ­ è  § ¤ ç  § ª«îç ¥âáï ¢ à áç¥â¥ ª®­ä¨£ãà -æ¨®­­®© ç áâ¨ á¢®¡®¤­®© í­¥à£¨¨ FQ , ®¯à¥¤¥«ï¥¬®©ª®­ä¨£ãà æ¨®­­ë¬ ¨­â¥£à «®¬ (6).� ª ç¥áâ¢¥ ¯®â¥­æ¨ «  ¢§ ¨¬®¤¥©áâ¢¨ï � ¤«ï¤¢ãå â®¬­ëå ¬®«¥ªã« ¥áâ¥áâ¢¥­­® ¢ë¡à âì ¤¢ãåæ¥­â-à®¢ãî ¬®¤¥«ì�(qi; qj) = 2Xk=1 2Xl=1 4"((�=rklij )12� (�=rklij )6); (10)£¤¥ rklij | à ááâ®ï­¨¥ ¬¥¦¤ã æ¥­âà ¬¨ k -£®  â®¬ i-© ¬®«¥ªã«ë ¨ l -¬  â®¬®¬ j -© ¬®«¥ªã«ë. �®áª®«ì-ªã à ááâ®ï­¨¥ ¬¥¦¤ã æ¥­âà ¬¨  â®¬®¢ ¢ ¬®«¥ªã« å¨§¢¥áâ­ë ¤®áâ â®ç­® â®ç­®, â® ¬ë áç¨â ¥¬ ¨å § ¤ ­-­ë¬¨ á®£« á­® [5, 6], ¨ â®£¤  ¯®â¥­æ¨ « (10) ï¢«ï¥âáï¤¢ãå¯ à ¬¥âà¨ç¥áª¨¬, § ¢¨áïé¨¬ ®â ¯ à ¬¥âà®¢ " ¨� , ª®â®pë¥ ®¯à¥¤¥«ï¥¬ ¨§ íªá¯¥à¨¬¥­â «ì­ëå ¤ ­-­ëå [8].� ªà¨áâ ««¥ æ¥­âàë ¬ áá ¬®«¥ªã« á®¢¥àè îâ ª®-«¥¡ ­¨ï ®ª®«® ¯®«®¦¥­¨ï à ¢­®¢¥á¨ï ¨ ¬®«¥ªã«ëà á¯®«®¦¥­ë ã¯®àï¤®ç¥­­ë¬ ®¡à §®¬. �â¤¥«ì­ ïí«¥¬¥­â à­ ï ïç¥©ª  ªp¨áâ ««  § ¤ ¥âáï âà¥¬ï ­¥-ª®¬¯« ­ à­ë¬¨ ¢¥ªâ®à ¬¨ a , b ¨ c . �¡ê¥¬ í«¥¬¥­-â à­®© ïç¥©ª¨ à ¢¥­ v = a[b; c] (11)¨ ®¤­®§­ ç­® á¢ï§ ­ á ®¡ê¥¬®¬ á¨áâ¥¬ë V :V =Nv=n; (12)£¤¥ n | ç¨á«® ¬®«¥ªã« ¢ í«¥¬¥­â à­®© ïç¥©ª¥. � ®¡-é¥¬ á«ãç ¥ v § ¢¨á¨â ®â è¥áâ¨ ¯ à ¬¥âà®¢ (¤«ïâà¨ª«¨­­®© á¨áâ¥¬ë),   ¤«ï £p ­¥æ¥­âp¨p®¢ ­­®© ¨£¥ªá £®­ «ì­®© ¯«®â­®ã¯ ª®¢ ­­®© áâàãªâãà | ®â®¤­®£® ¯ à ¬¥âà . � á¢®î ®ç¥à¥¤ì, ¢®§¬®¦­ë «¨¡®ª®«¥¡ ­¨ï ®á¨ á¨¬¬¥âà¨¨ ¬®«¥ªã«ë ®â­®á¨â¥«ì­®­¥ª®â®à®© ­¥¯®¤¢¨¦­®© ¯à®áâà ­áâ¢¥­­®© ®á¨, ¯®-«®¦¥­¨¥ ª®â®à®© § ¤ ­® ¤¢ã¬ï ã£« ¬¨, «¨¡® ­¥ã¯®-àï¤®ç¥­­ë¥ ¢à é¥­¨ï ¬®«¥ªã«ë ®â­®á¨â¥«ì­® æ¥­â-à  ¬ áá. � à¥§ã«ìâ â¥ ¤«ï ¯®áâà®¥­¨ï áâ â¨áâ¨ç¥áª®©â¥à¬®¤¨­ ¬¨ª¨ ¤¢ãå â®¬­ëå ¬®«¥ªã« ¢ à §«¨ç­ëåá«ãç ïå ­¥®¡å®¤¨¬® ®¯à¥¤¥«¨âì ®â ®¤­®£® ¤® ¢®áì¬¨¯ à ¬¥âà®¢ ai . �å ¬ë ­ å®¤¨¬ ¨§ ãá«®¢¨ï ¬¨­¨-¬ã¬  ¯®â¥­æ¨ «  �¨¡¡á  G á¨áâ¥¬ë ¯à¨ p = const ,T = const [9] c ãç¥â®¬ ª« áá®¢ ¢®§¬®¦­ëå ¤¢¨¦¥­¨©¤¢ãå â®¬­®© ¬®«¥ªã«ë.� à¥§ã«ìâ â¥ ¨¬¥¥¬@G@ai = @F@ai + p@V@ai = 0; i= 1; �; (13)

£¤¥ � | ç¨á«® ­¥¨§¢¥áâ­ëå ¯ à ¬¥âà®¢. �¨áâ¥¬ ãà ¢­¥­¨© (13) à¥è ¥âáï ¯à¨ ãç¥â¥ á®®â­®è¥­¨© (3),(7){(9), (11), (12).1. �®àà¥«ïæ¨®­­®¥ ïç¥¥ç­®-ª« áâ¥à­®¥à §«®¦¥­¨¥�®«¥ªã« , ¤¢¨¦ãé ïáï ¢­ãâà¨ ®¡ê¥¬  V , ¨á¯ë-âë¢ ¥â ¢«¨ï­¨¥ á® áâ®à®­ë ®áâ «ì­ëå (N � 1) ¬®-«¥ªã«. �ë¡®à íää¥ªâ¨¢­®£® ¯®«ï ¢ â®© ¨«¨ ¨­®©ä®à¬¥ ¨ ¨á¯®«ì§®¢ ­¨¥ ¥£® ¢ ª ç¥áâ¢¥ ®á­®¢­®£®¯à¨¡«¨¦¥­¨ï ¢ §­ ç¨â¥«ì­®© ¬¥à¥ ®¯à¥¤¥«ïîâ áª®-à®áâì áå®¤¨¬®áâ¨ à §¢¨¢ ¥¬®© ¢ ¤ «ì­¥©è¥¬ â¥®à¨¨¢®§¬ãé¥­¨©. �¯à¥¤¥«¨¬ íää¥ªâ¨¢­®¥ ¯®«¥ ¤«ï ®¤­®©ç áâ¨æë ¢ ¢¨¤¥ u1(qki ) =Xj 6=k 'j(qki ); (14)£¤¥ 'j(qki ) | ­¥ª®â®à ï äã­ªæ¨ï, å à ªâ¥à¨§ãîé ïáã¬¬ à­®¥ ¢«¨ï­¨¥ ç áâ¨æ, ­ å®¤ïé¨åáï ¢ ïç¥©ª¥ j ,­  ç áâ¨æã á ª®®à¤¨­ â®© qki , ­ å®¤ïéãîáï ¢ ïç¥©-ª¥ k (¢¥àå­¨© ¨­¤¥ªá á®®â¢¥âáâ¢ã¥â ­®¬¥àã ïç¥©ª¨,­¨¦­¨© | ­®¬¥àã ç áâ¨æë). �ã¬¬¨à®¢ ­¨¥ ®áãé¥áâ-¢«ï¥âáï ¯® ¢á¥¬ ïç¥©ª ¬, ªà®¬¥ â®©, £¤¥ ­ å®¤¨âáïç áâ¨æ .�­ «®£¨ç­ë¬ ®¡à §®¬ ¬®¦­® ¢¢¥áâ¨ íää¥ªâ¨¢-­®¥ ¯®«¥, å à ªâ¥à¨§ãîé¥¥ ¢«¨ï­¨¥ (N � n) ç áâ¨æ­  n ç áâ¨æ, ­ å®¤ïé¨åáï ¢ n-ç áâ¨ç­®¬ á¢ï§­®¬ª« áâ¥à¥. � §®¢¥¬ n-ç áâ¨ç­ë¬ á¢ï§­ë¬ ª« áâ¥à®¬á®¢®ªã¯­®áâì n ïç¥¥ª, ª ¦¤ ï ¨§ ª®â®àëå ¨¬¥¥â ¯®ªà ©­¥© ¬¥à¥ á ®¤­®© ¨§ ïç¥¥ª ¤ ­­®© á®¢®ªã¯­®áâ¨®¡éãî £à ­¨æã à §¬¥à­®áâ¨ (d�1) , £¤¥ d | à §¬¥à-­®áâì ¯à®áâà ­áâ¢ . � íâ®¬ á«ãç ¥ í­¥à£¨ï á¨áâ¥¬ën ç áâ¨æ ¢ íää¥ªâ¨¢­®¬ ¯®«¥ (N � n) ç áâ¨æ ¡ã¤¥âà ¢­  Unj2:::jn(qk1i1 ; :::; qknin ) == un(qk1i1 ; :::; qknin ) + X(j 6=k1 ;:::;knj 6=j2;:::;jn )" X16l6n'j(qklil )#; (15)£¤¥ j2; :::; jn | ­®¬¥à  ­¥§ ­ïâëå ïç¥¥ª ¢ n-ç áâ¨ç-­®¬ á¢ï§­®¬ ª« áâ¥à¥, un | í­¥à£¨ï ¨§®«¨à®¢ ­­®©á¨áâ¥¬ë n ¬®«¥ªã«.�¢¥¤¥¬ ¢ à áá¬®âà¥­¨¥ ®¤­®-, ¤¢ãå-, . . . , n-ç áâ¨ç-­ë¥ äã­ªæ¨¨ ¡®«ìæ¬ ­®¢áª®£® â¨¯ :�1(qki ) = exp[�u1(qki )=kT ];�2j2(qk1i1 ; qk2i2 ) = exp[�u2j2(qk1i1 ; qk2i2 )=kT ];: : : : : : : : : : : :�nj2:::jn(qk1i1 ; : : : ; qknin ) = exp[�unj2:::jn(qk1i1 ; : : : ; qknin )=kT ]:(16)� «¥¥ ®¯à¥¤¥«¨¬ ïç¥¥ç­®-ª« áâ¥à­ë¥ äã­ªæ¨¨ á¯®¬®éìî á®®â­®è¥­¨©



8 �¥áâ­¨ª �®áª®¢áª®£® ã­¨¢¥àá¨â¥â . �¥à¨ï 3. �¨§¨ª . �áâà®­®¬¨ï. 1999. ü 6�1(qki ) = �1(qki );�2(qk1i1 ; qk2i2 ) =Xj2 Pj2�2j2(qk1i1 ; qk2i2 );: : : : : : : : : : : : (17)�n(qk1i1 ; : : : ; qknin ) = Xj2;:::;jn Pj2:::jn�nj2:::jn(qk1i1 ; : : : ; qknin );Xj2;:::;jn Pj2:::jn = 1;£¤¥ Pj2:::jn | ¢¥á®¢ ï äã­ªæ¨ï ¢ª« ¤  n-ç áâ¨ç­®£®á¢ï§­®£® ª« áâ¥à  (¨«¨ á¨áâ¥¬ë á¢ï§­ëå ª« áâ¥à®¢),¨¬¥îé¨å ¢ ª ­á¨¨ ¢ ïç¥©ª å j2; : : : ; jn . �ã¬¬¨à®-¢ ­¨¥ ®áãé¥áâ¢«ï¥âáï ¯® ¢á¥¬ ¢®§¬®¦­ë¬ ¢ à¨ ­-â ¬ á¢ï§­ëå ª« áâ¥à®¢, ¨¬¥îé¨å ¢ ª ­á¨¨ ¢ ïç¥©ª åj2; : : : ; jn . � ¯à®áâ¥©è¥¬ á«ãç ¥ ¬®¦­® áç¨â âì ¢ª« -¤ë ª« áâ¥à®¢ à ¢­ë¬¨, ¨ â®£¤  ãá«®¢¨¥ ­®à¬¨à®¢ª¨®¤­®§­ ç­® ®¯à¥¤¥«ï¥â ¢¥«¨ç¨­ã Pj2:::jn .�«ï ïç¥¥ç­®-ª« áâ¥à­ëå äã­ªæ¨© ®áãé¥áâ¢¨¬ ãà-á¥««®¢áª®¥ à §«®¦¥­¨¥ ¯® ç áâ¨ç­ë¬ ª®àà¥«ïæ¨®­-­ë¬ äã­ªæ¨ï¬ gi :�1(qki ) = g1(qki );�2(qk1i1 ; qk2i2 ) = g1(qk1i1 )g1(qk2i2 ) + g2(qk1i1 ; qk2i2 );: : : : : : : : : : : : :� à¥§ã«ìâ â¥ ¯®«ãç ¥¬ à §«®¦¥­¨¥ ¤«ï á¢®¡®¤­®©í­¥à£¨¨: F = F 0 +NkTXk>2Bk ; (18)£¤¥ B2 =� 12!N �Ng1�2��Xk1;k2 Z g2(qk1i1 ; qk2i2 ) sin �1 sin �2 dqk1i1 dqk2i2 ;B3 = 4B22 � 23!N �Ng1�3 � (19)�Xk1;k2 ;k3Z g3(qk1i1 ; qk2i2 ; qk3i3 ) sin �1 sin �2 sin �3 dqk1i1 dqk2i2 dqk3i3 ;: : : : : : : : : : : : ;g1 = Z g1(q) sin�dq; (20)F 0 = F0 �NkT ln(eg1=4�N); (21)  gi ®¯à¥¤¥«ïîâáï ¨§ á®®â­®è¥­¨© (14){(17) ç¥à¥§¤¢ãåç áâ¨ç­ë© ¯®â¥­æ¨ « ¢§ ¨¬®¤¥©áâ¢¨ï ¨ 'j(qki ) .2. �â â¨áâ¨ç¥áª ï â¥à¬®¤¨­ ¬¨ª  â¢¥à¤®£®ª¨á«®à®¤ �¢¥à¤ë© ª¨á«®à®¤ ï¢«ï¥âáï ¯à¥¤áâ ¢¨â¥«¥¬ £àã¯-¯ë ¢ ­-¤¥à-¢  «ìá®¢ëå ªà¨áâ ««®¢, ®¡à §®¢ ­­ëå

¤¢ãå â®¬­ë¬¨ ¬®«¥ªã« ¬¨. �­ãâà¨¬®«¥ªã«ïà­®¥¢§ ¨¬®¤¥©áâ¢¨¥ ¢ ­¨å á¨«ì­¥¥ ¬¥¦¬®«¥ªã«ïà­®£®,¨§-§  ç¥£® ¢ à¥è¥âª¥ ­ àï¤ã á âà ­á«ïæ¨®­­ë¬¨¢®§¬®¦­® ¨ ¢à é â¥«ì­®¥ ¤¢¨¦¥­¨¥ ¬®«¥ªã« ª ªæ¥«®£®. �¥á¬®âàï ­  â® çâ® ¢ ªà¨áâ ««¨ç¥áª®¬ª¨á«®à®¤¥ § ¬¥â­ãî à®«ì ¨£à ¥â ®¡¬¥­­®¥ ¢§ ¨¬®-¤¥©áâ¢¨¥, ¨á¯®«ì§®¢ ­¨¥ «¨èì ¤¢ãåæ¥­âà®¢®£® ¯®-â¥­æ¨ « , ª ª ¡ã¤¥â ¯®ª § ­® ­¨¦¥, ¯®§¢®«ï¥â ã¦¥ ¢ª« áá¨ç¥áª®¬ ¯à¨¡«¨¦¥­¨¨ ®¯¨á âì ¢á¥ å à ªâ¥à­ë¥ç¥àâë à¥è¥âª¨ â¢¥à¤®£® ª¨á«®à®¤  ¢ �; � ¨ 
 ä § å.� ª¨á«®p®¤  �-ä §  ®¡« ¤ ¥â ¬®­®ª«¨­­®© ¡ §®-æ¥­âà¨à®¢ ­­®© áâàãªâãà®© á¨¬¬¥âà¨¨ C2=m . �«¥-¬¥­â à­ ï ïç¥©ª  ®¯à¥¤¥«ï¥âáï ¢ ¤ ­­®¬ á«ãç ¥ ç¥-âëàì¬ï ¯ à ¬¥âà ¬¨: a; b; c ¨ ã£«®¬ � ­ ª«®­  à¥¡-à  c ª ¯«®áª®áâ¨ ®á­®¢ ­¨ï. �à®¬¥ â®£®, à ¢­®¢¥á­®¥¯®«®¦¥­¨¥ ®á¨ ¬®«¥ªã«ë ®¯à¥¤¥«ï¥âáï ¤¢ã¬ï ã£« ¬¨.� ª¨¬ ®¡à §®¬, ¤«ï �-ä §ë ­ ¬ ­¥®¡å®¤¨¬® ®¯à¥¤¥-«¨âì è¥áâì ¯ à ¬¥âà®¢. �â®¡ë ­ ©â¨ 'j(qki ) , ¨á¯®«ì-§ã¥¬ à¥è¥­¨¥ ãà ¢­¥­¨ï á ¬®á®£« á®¢ ­­®£® ¯®«ï ¢ª¢ §¨£ à¬®­¨ç¥áª®¬ ¯à¨¡«¨¦¥­¨¨ [10]. �®¤áâ ¢«ïï(18) ¢ (13) ¯à¨ ãç¥â¥ (19){(21), ¯®«ãç ¥¬ á¨áâ¥¬ã è¥á-â¨ ãà ¢­¥­¨© á è¥áâìî ­¥¨§¢¥áâ­ë¬¨.� ¨â®£¥ ­ å®¤¨¬ � = 0 , â. ¥. à ¢­®¢¥á­ë¥ ¯®-«®¦¥­¨ï ®á¥© ¬®«¥ªã« ¯¥à¯¥­¤¨ªã«ïà­ë ¯«®áª®áâ¨¯«®â­®© ã¯ ª®¢ª¨, çâ® á®®â¢¥âáâ¢ã¥â íªá¯¥à¨¬¥­-â «ì­ë¬ ¤ ­­ë¬. � ©¤¥­­ë¥ §­ ç¥­¨ï ¯®áâ®ï­­ëåà¥è¥âª¨: a = 5;382 �A, b = 3;414 �A, c = 4;233 �A,� = 116;21� ¯à¨ 23 K,   ¨å íªá¯¥à¨¬¥­â «ì­ë¥ §­ -ç¥­¨ï á®®â¢¥âáâ¢¥­­® aexp = 5;403 �A, bexp= 3;424 �A,cexp = 4;252 �A, �exp = 117;82� [3]. �¨¤­®, çâ® á®£« -á¨¥ á íªá¯¥à¨¬¥­â®¬ å®à®è¥¥.� � -ä §¥ ª¨á«®p®¤ ¨¬¥¥â à®¬¡®í¤à¨ç¥áªãî à¥-è¥âªã á¨¬¬¥âà¨¨ R3m . �«ï íâ®© ä §ë à áç¥â­®¥à ¢­®¢¥á­®¥ ¯®«®¦¥­¨¥ ®á¥© ¬®«¥ªã« ®â¢¥ç ¥â ª®«-«¨­¥ à­®© ¨å ãª« ¤ª¥ ¢¤®«ì âà¨£®­ «ì­®© ®á¨, çâ®¯®«­®áâìî á®®â¢¥âáâ¢ã¥â íªá¯¥à¨¬¥­âã. �à¨ 30 �à ááç¨â ­­ë¥ §­ ç¥­¨ï ®áâ ¢è¨åáï ¤¢ãå ¯ à ¬¥âà®¢à®¬¡®í¤à¨ç¥áª®© à¥è¥âª¨ á«¥¤ãîé¨¥: a = 4;012 �A¨ � = 44�380 ,   íªá¯¥à¨¬¥­â «ì­ë¥: aexp = 4;213 �A¨ �exp = 45�430 [3]. � ¢ ¤ ­­®¬ á«ãç ¥ á®£« á¨¥ áíªá¯¥à¨¬¥­â®¬ â®¦¥ å®à®è¥¥.� 
 -ä §¥ â¢¥à¤ë© ª¨á«®à®¤ ¨¬¥¥â ¢®áì¬¨¬®«¥ªã-«ïà­ãî ªã¡¨ç¥áªãî ïç¥©ªã á ®à¨¥­â æ¨®­­® à §ã¯®-àï¤®ç¥­­®© áâàãªâãà®© á¨¬¬¥âà¨¨ Pm3n . � íâ®¬á«ãç ¥ ­¥¯®áà¥¤áâ¢¥­­®¥ ¨á¯®«ì§®¢ ­¨¥ ¢ ª ç¥áâ-¢¥ ®á­®¢­®£® ¯à¨¡«¨¦¥­¨ï à¥è¥­¨ï ãà ¢­¥­¨ï á -¬®á®£« á®¢ ­­®£® ¯®«ï á®¯àï¦¥­® á® §­ ç¨â¥«ì­ë-¬¨ á«®¦­®áâï¬¨. � á¨«ã á¨¬¬¥âà¨¨ á¨áâ¥¬ë ¢­ ç -«¥ ®¯à¥¤¥«¨¬ á¢®¡®¤­ãî í­¥à£¨î 
 -ä §ë, ¨á¯®«ì-§ãï âà¥å¯ à ¬¥âà¨ç¥áª¨© ¯®â¥­æ¨ « ¢§ ¨¬®¤¥©áâ¢¨ï�c(r) , ¯à¨¬¥­ï¥¬ë© ¤«ï ®¤­®à®¤­®© ä §ë [8].�â®¡ë ­ ©â¨ ¨áª®¬ãî á¢®¡®¤­ãî í­¥à£¨î á¨áâ¥-¬ë, ¨á¯®«ì§ã¥¬ â¥®à¨î ¢®§¬ãé¥­¨©, ª®â®p ï ¢ ¯¥à-¢®¬ ¯®àï¤ª¥ ¤ ¥âF = Fc + 12 Z �Z �(q1; q2) d�1d�2�� sin �1 sin �2 d�1d�2=(4�)2��c(jr1� r2j)��� �2(r1; r2) dr1dr2; (22)



�¥áâ­¨ª �®áª®¢áª®£® ã­¨¢¥àá¨â¥â . �¥à¨ï 3. �¨§¨ª . �áâà®­®¬¨ï. 1999. ü6 9£¤¥ Fc ¨ �2 | á¢®¡®¤­ ï í­¥à£¨ï ¨ ¤¢ãåç áâ¨ç­ ïäã­ªæ¨ï à á¯à¥¤¥«¥­¨ï, à ááç¨â ­­ë¥ ¤«ï á¨áâ¥¬ëá® áä¥à¨ç¥áª¨ á¨¬¬¥âà¨ç­ë¬ ¯®â¥­æ¨ «®¬ ¬¥¦¬®-«¥ªã«ïp­®£® ¢§ ¨¬®¤¥©áâ¢¨ï.� ááç¨â ­­®¥ ­ ¬¨ á ¨á¯®«ì§®¢ ­¨¥¬ (22) §­ -ç¥­¨¥ ¯®áâ®ï­­®© à¥è¥âª¨ ¯à¨ 50 K á®áâ ¢-«ï¥â a = 6;81 �A. �ªá¯¥à¨¬¥­â «ì­®¥ §­ ç¥­¨¥aexp = 6;757 �A [3],   ¯® ¤àã£¨¬ ¤ ­­ë¬ | 6;83 �A [5].� ª«îç¥­¨¥�à¥¤«®¦¥­­ë© ¬¥â®¤ ®¯à¥¤¥«¥­¨ï á¢®¡®¤­®©í­¥à£¨¨ á¨áâ¥¬ë á ¯®¬®éìî ª®àà¥«ïæ¨®­­®£® à §«®-¦¥­¨ï ïç¥¥ç­®-ª« áâ¥à­®£® â¨¯  ¯p¨ ¨á¯®«ì§®¢ ­¨¨¤¢ãåæ¥­âà®¢®© ¬®¤¥«¨ ¯®â¥­æ¨ «  ¬¥¦¬®«¥ªã«ïp­®-£® ¢§ ¨¬®¤¥©áâ¢¨ï ¯®§¢®«ï¥â á å®à®è¥© áâ¥¯¥­ìîâ®ç­®áâ¨ ®¯¨á âì áâàãªâãàã ¢á¥å âà¥å ä § â¢¥à¤®£®ª¨á«®à®¤ . � ª¨¬ ®¡à §®¬, ¤¢ãåæ¥­âà®¢ë© ¯®â¥­æ¨- « ï¢«ï¥âáï ¡ §®¢®© ¬®¤¥«ìî ¤«ï ¯®â¥­æ¨ «  ¢§ ¨¬®-¤¥©áâ¢¨ï ¬®«¥ªã« ª¨á«®à®¤ . � «ì­¥©è¨© ãç¥â ª¢ ­-â®¢ëå ¨ á¯¨­®¢ëå á¢®©áâ¢ á¨áâ¥¬ë ¯à¨¢®¤¨â «¨èì ª­¥ª®â®à®¬ã ãâ®ç­¥­¨î å à ªâ¥à¨áâ¨ª. �á­®¢­ë¥ ¦¥¯ à ¬¥âàë áâàãªâãàë à¥è¥âª¨ ®¯à¥¤¥«ïîâáï £« ¢-
­ë¬ ®¡à §®¬ ¤¢ãåæ¥­âà®¢®© ç áâìî ¯®â¥­æ¨ «  ¢§ -¨¬®¤¥©áâ¢¨ï ¬¥¦¤ã ¬®«¥ªã« ¬¨.�¨â¥à âãà 1. Calleja M., Rickayzen G. // Phys. Rev. Lett. 1995. 74. P. 4452.2. �à¨®ªà¨áâ ««ë. �¨¥¢: � ãª®¢  ¤ã¬ª . 1983.3. �àã¯áª¨© �.�., �à®å¢ â¨«®¢ �.�., �à¥©¬ ­ �.�., �¤¨­-¡ãà£ �.�. // �¨§. ­¨§. â¥¬¯¥à âãà. 1979. 5, ü3. C. 271.4. �¢®©áâ¢  ª®­¤¥­á¨à®¢ ­­ëå ä § â¢¥à¤®£® ª¨á«®à®¤  ¨¢®¤®à®¤ : �¯à ¢®ç­¨ª. �¨¥¢: � ãª®¢  ¤ã¬ª . 1984.5. �®­ª®¢ �.�. � §®¢ë¥ ¤¨ £à ¬¬ë í«¥¬¥­â®¢ ¯à¨ ¢ëá®-ª®¬ ¤ ¢«¥­¨¨. �.: � ãª , 1979. �. 71{72.6. �¨¬¨ç¥áª ï í­æ¨ª«®¯¥¤¨ï. �.: �®¢. í­æ¨ª«®¯¥¤¨ï, 1990.�. 387.7. McDowell Sean A.C. // J. Chem. Phys. 1996. 105, ü 10. P. 4180.8. �ëª®¢ �.�., �¥¢ áâìï­®¢ �.�., �¥à­ï¢áª ï �.�. //�­¦.-ä¨§. ¦ãà­ «. 1984. 47, ü1 �. 108.9. � § à®¢ �.�. �¥à¬®¤¨­ ¬¨ª . �.: �ëáè ï èª®« , 1983.10. �¨ª®« ¥¢ �.�. // �¥§. ¤®ª«. IV �á¥á®î§. ­ ãç. ª®­ä. ú�¨­¥-â¨ç¥áª¨¥ ¨ £ §®¤¨­ ¬¨ç¥áª¨¥ ¯à®æ¥ááë ¢ ­¥à ¢­®¢¥á­ëåáà¥¤ åû. �.: �§¤-¢® �®áª. ã­-â , 1988. �. 202.�®áâã¯¨«  ¢ p¥¤ ªæ¨î14.10.98��� 537.84 �� �������� �����P��� �������� ����P������������� ���� ���P������ ���������. �. �ëª®¢, �. �. �®¯®¢(ª ä¥¤p  ¬ â¥¬ â¨ª¨)�®ª § ­®, çâ® ¯«®é ¤ì ®¡« áâ¨ ¨­¢¥pá¨¨ ¬ £­¨â­®£® ¯®«ï ¢ á¯¨à «ì­®© £ « ªâ¨ª¥ «¨­¥©­®ã¡ë¢ ¥â á® ¢à¥¬¥­¥¬ ¢­¥ § ¢¨á¨¬®áâ¨ ®â ä®à¬ë ®¡« áâ¨ ¨­¢¥àá¨¨. � ª ï «¨­¥©­ ï á¢ï§ì ®¡ãá«®¢«¥­ â¥¬, çâ® áª®p®áâì ¤p¥©ä  ¯¥p¥å®¤­®£® á«®ï, ®£à ­¨ç¨¢ îé¥£® ®¡« áâì ¨­¢¥àá¨¨, ¯à®¯®àæ¨®­ «ì­ ¥£® ªp¨¢¨§­¥ (¨«¨, çâ® â® ¦¥ á ¬®¥, ®¡à â­® ¯à®¯®àæ¨®­ «ì­  à ¤¨ãáã ªà¨¢¨§­ë). �ëç¨á«¥­® ¢p¥¬ï¦¨§­¨ ®¡« áâ¨ ¨­¢¥pá¨¨ ¯à®¨§¢®«ì­®© ä®à¬ë, ª®â®à®¥ ®ª § «®áì ¯à®¯®àæ¨®­ «ì­ë¬ ­ ç «ì­®©¯«®é ¤¨ ®¡« áâ¨ ¨­¢¥àá¨¨. �áá«¥¤®¢ ­  í¢®«îæ¨ï ¬­®£®á¢ï§­ëå ®¡« áâ¥© ¨­¢¥àá¨¨ (â. ¥. ®¡« áâ¥©,á®¤¥à¦ é¨å ¢­ãâà¨ á¥¡ï ¤®¯®«­¨â¥«ì­ë¥ ®¡« áâ¨ ¨­¢¥àá¨¨).�¢¥¤¥­¨¥� áâ®ïé ï à ¡®â  ¯à®¤®«¦ ¥â à ¡®âë [1{3], ¢ª®â®àëå ¡ë«¨ ¨áá«¥¤®¢ ­ë § ª®­ë í¢®«îæ¨¨ ®¡« á-â¥© ¨­¢¥àá¨¨ (��) ¬ £­¨â­®£® ¯®«ï ¢ ®¤­®¬¥à­®¬¯à¨¡«¨¦¥­¨¨. �®ª § ­®, çâ® ®á­®¢­ë¬ ä ªâ®à®¬,®¯à¥¤¥«ïîé¨¬ í¢®«îæ¨î ¤¢ã¬¥à­®© ��, ï¢«ï¥âáïªp¨¢¨§­  ¯¥p¥å®¤­®£® á«®ï (��), ®£à ­¨ç¨¢ îé¥-£® ��.� ­­ë¥ ­ ¡«î¤¥­¨© [4] ¯®ª §ë¢ îâ, çâ® ¢¥ªâ®à¬ £­¨â­®£® ¯®«ï ¢ ­¥ª®â®àëå ¡«¨¦ ©è¨å á¯¨à «ì-­ëå £ « ªâ¨ª å (­ ¯à., �51, �81) ¯ à ««¥«¥­ ¯«®á-ª®áâ¨ ¤¨áª  ¨ ­ ¯à ¢«¥­ ¯®¤ ã£«®¬ ¯à¨¬¥à­® 12{18�¯® ®â­®è¥­¨î ª  §¨¬ãâ «ì­®¬ã ­ ¯à ¢«¥­¨î. � -¯à ¢«¥­¨¥ ¬ £­¨â­®£® ¯®«ï ¢ ¡®«ìè¥© ç áâ¨ £ « ª-â¨ç¥áª®£® ¤¨áª  ¯®áâ®ï­­®, ­® ¨¬¥îâáï ¤®áâ â®ç­®¡®«ìè¨¥ ®¡« áâ¨, £¤¥ ­ ¯à ¢«¥­¨¥ ¬¥­ï¥âáï ­  ¯à®-â¨¢®¯®«®¦­®¥. �â¨ ®¡« áâ¨ ­ §ë¢ îâáï ®¡« áâï¬¨¨­¢¥àá¨¨. �  £p ­¨æ¥ ®¡« áâ¨ ¨­¢¥pá¨¨ ®¡p §ã¥â-áï ��, ª®â®pë© ¢ë£«ï¤¨â ª ª ¨áªà¨¢«¥­­ ï ¯®«®á 
¯à¨¬¥à­® ¯®áâ®ï­­®© â®«é¨­ë. �­ãâà¨ �� ¢¥ªâ®à­ ¯àï¦¥­­®áâ¨ ¬¥­ï¥â ­ ¯à ¢«¥­¨¥ ­  ¯à®â¨¢®¯®-«®¦­®¥. � ­ áâ®ïé¥© p ¡®â¥ ¬ë ¯®ª §ë¢ ¥¬, çâ®áª®p®áâì ¤p¥©ä  �� ¯à®¯®àæ¨®­ «ì­  ¥£® ªp¨¢¨§­¥.� ª¨¬ ®¡p §®¬, ¯«®é ¤ì ®¡« áâ¨ ¨­¢¥pá¨¨ ¬ £­¨â-­®£® ¯®«ï ¢ á¯¨à «ì­®© £ « ªâ¨ª¥ «¨­¥©­® ã¡ë¢ ¥âá® ¢à¥¬¥­¥¬ ¢­¥ § ¢¨á¨¬®áâ¨ ®â ä®à¬ë ®¡« áâ¨ ¨­-¢¥àá¨¨.�«ï ®¯¨á ­¨ï ¬ £­¨â­®£® ¯®«ï á¯¨à «ì­®© £ -« ªâ¨ª¨ ¬ë ¨á¯®«ì§ã¥¬ ¤¢ã¬¥à­ãî ¬®¤¥«ì, ¢ª«î-ç îéãî âãà¡ã«¥­â­ãî ¤¨ääã§¨î ¬ £­¨â­®£® ¯®«ï,­¥«¨­¥©­ë© ¯à®æ¥áá £¥­¥à æ¨¨ ¢ ®¤­®à®¤­®© áà¥¤¥¨ ¯¥à¥­®á á § ¤ ­­®© áª®à®áâìî. �¥¬ á ¬ë¬ ¬ë¯à¥­¥¡à¥£ ¥¬ ­¥®¤­®à®¤­®áâìî ¯®«ï ¢ ­ ¯à ¢«¥­¨¨¯®¯¥à¥ª ¤¨áª  ¨ ­¥®¤­®à®¤­®áâìî ¯ à ¬¥âà®¢ £ -« ªâ¨ª¨ ¢­ãâà¨ £ « ªâ¨ç¥áª¨å àãª ¢®¢ ¨ ¢ ¬¥¦àã-ª ¢­®¬ ¯à®áâà ­áâ¢¥. �â® ®¯à ¢¤ ­­®, â ª ª ª â®«-é¨­  ¤¨áª  â¨¯¨ç­ëå á¯¨à «ì­ëå £ « ªâ¨ª ¯à¨¬¥à-­® ¢ 50{100 à § ¬¥­ìè¥ ¤¨ ¬¥âà . � ª¨¬ ®¡à §®¬,


