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��������� ����� ����� ������! ���"�#$%��#��"� &�$�����! '�����"��$, �%���$���� 
�$ �%(��)*��$��� (����+��%�� (�%��!���"� (����/�$�$ 0��6����-0��6������"� �*$���-
���%���! (�;<) � (���%�$������ �������� >&�6/�� � >���� >&�6/�� 6��>�"&�$/���-
��"� �*$������%���! % 6��>�"&�$/������� 6�0>>�/����$��, *$��%!?��� �� ����#��� 
�;<. ��! 0��+ 6�0>>�/������ (��&#��$ %�%���$ �A�6�������+ ��>>����/�$�)��+ 
&�$������, ��! (����+��%��� �;< — (�%�����$���)��%�) (��A�������. ������� ��-
���)��"� (�����$ � He-(���A��+ ����� (�6$*$��, #�� (����������� ����� (�*���!�� 
�A����%) A�* �%(��)*��$��! (��A������! %$��%�"�$%��$���"� (��!, A�%��� %+����%!  
% ��%��� #�%�$ A$*�%��+ >&�6/�� � !��!��%! �$ �$%��!?�� ������ �$�A���� ��#���  
� 06�����#��� ������� ������! ���"�#$%��#��"� &�$�����! '�����"��$. 
 
DOI: 10.15372/JSC20170101 
 
� � � � � � � �  � � ! � �: ���"�#$%��#��� &�$������ '�����"��$, 6�����!/�!, He-(���A-
��� ����. 
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	����! ��*�&?���� �K����$—���%%� � 6��>�"&�$/������ �*$������%���� (
<) !��!L�%! 
%�$��$������ �����$�� &#��$ 0��6������� 6�����!/�� � ������ $����� � ����6&� [ 1 ]. 
 %�-
�$����L, �*-*$ cusp (��A���� [ 2, 3 ] � �������� >&�6/�� �A$ �����$ �������� %+��!�%! % ��%-
��� #�%�$ A$*�%��+ >&�6/��, #�� %&?�%������ �"�$��#��$�� ��#��%�) �$%#���� (�� �$*&���+ 
��#�%�����)��+ *$��$�$+. 

��&"�� ������� ������! 6�$������ (��A���� ���"�+ ��� !��!��%! �����! >&�6/���$�$ 
(�����%�� (	M�) [ 4—7 ]. 	M� &%(���� (�����!�$%) 6� ���"�� (��A���$� [ 7 ], ���$6� ��#�$! 
>���$ >&�6/���$�$ (�����%�� ���*��%��$, $ �%(��)*&���� (��A�������� >���� �� �%�"�$ 
�A�$�$L� ��%�$��#��� ��#��%�)L, �$(�����, (�� �$%%�������� %�%��� % %��)��� 0��6����-
0��6������� 6�����!/��� [ 8—10 ]. 

<%� 0�� %���&���&�� (��%6 ����+ ������� &#��$ 0��6������� 6�����!/��. 	$6, *$ (�%���-
��� ��%!������! �$*�$A��$�� !���� 6�����!/������ ������ [ 11—13 ] % �������� >&�6/���, 
!��� *$��%!?�� �� �$%%��!��! ����& 0��6����$��, &�&#�$L?�� %+�����%�) % ��%��� A$*�%��-
"� �$A��$. ��&"�� (��+��, �$*�$���� ������� iterative complement interaction, (�������� � [ 14, 
15 ].  

N��) �$%��!?�� %�$�)� — �$*����� ����"� (&�� &#��$ 0��6������� 6�����!/��, (�����-
�����"� �$��� � [ 16, 17 ], �%���$���"� �$ �������� (����+��%��� (�%��!���"� �;<. �� �(��-
������L �$ �$6�+ (����+��%�!+ ���0��6������� �*$������%���� ���%��&�� (��(����6&�!��� 
(����+��%��, $, %�����$���)��, �� �6$*��$�� ��6$6�"� ���!��! �$ �������� �$ (����+��%��. 
�%+��! �* 0��"� ���� (����$"$��%! ����� (���%�$������ �������� >&�6/�� � �����!�%! &�$�-
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����!, �� �(�����!L?��. �$*���$��$! �����! �%(��)*��$�$ � �����)��� (������ � � �$%#��$+ 
�%�����"� %�%��!��! He-(���A��+ �����. 

������� "���# ���"����#�  ��������, $ �%��
�&�'(� 

�$%%������ &�$������ '�����"��$ ��! n �*$������%��&L?�+ #$%��/ 
 ( ) ,H V E� � � �  (1) 
"�� � — �(��$��� 6�����#�%6�� 0���"�� � ������"� (��!, 

 2 ext 2 ext

1

1 1( ) ( ) ( ),
2 2

n

i i i
i

H V V
�

� �� � � � � � � �	 
� �
 RR r R  (2) 

V — �(��$��� �*$������%���! ����& #$%��/$��, � ������ 6����6����&L (�������&L 

 
1 1

1 1

1 1( ) .
( )

n n n n

ij
i j i i j iij

V v
p r

� �

� � � �
� � � R

R
 (3) 

Q��%) R �A�*�$#$�� %���6&(��%�) 6������$� �%�+ #$%��/ r1, …, rn � rij = |ri – rij|.  
�����+��%�) (�%��!���"� �;< V(R) = 1/p �(�����!�� (��(��%��$�%��� 6������$� #$%��/,  

� 6������ #$%��/� % ���A+�����%�)L ����&�%! 6���������$���, #��A� �� �*�����) �;<.  
��%6��)6& ��*&�)���&L?$! %��$ �*$������%���! �$(�$����$ (��(����6&�!��� 6 (����+��%��, 
�������� #$%��/ �$ (����+��%�� ����� A��) �(�%$�� �������� >&�6/��� �i(R) = 
= 

1 1( ) ( ),
ni i n� �r r�  !��!L?��%! %�A%������� >&�6/��� �(��$���$ H(R) ��! ���*$������%��&L-

?�+ #$%��/, i — ��6��� % 6��(�����$�� i1, …, in. ������� &�$�����! '�����"��$ ��! �*$���-
���%��&L?�+ #$%��/ (���%�$��� �������� >&�6/��� � ����  
 ( ) ( ( )) ( ).

i
p� � � � i iR R R  (4) 

M&�6/�! (4) ����� >���& >&�6/�� 
<, � 6������ (�%��!���� ��%$ 6��>�"&�$/�� *$������ 
>&�6/�!�� �i(p(R)), *$��%!?��� �� �;< � ��#6� R. 

������*$/�! 0���"�� ( ) ( ) / ( ) ( )E dp p H p dp p s p� � � � � � �i ij j i ij j
ij ij

 ����%����)�� �i (����-

��� 6 &�$�����!� 

 
2

2

( ) ( ) ( ) ( ) ( ) 1( ) ( ) ( ) ( ),
2 2

t p d p t p u p d p
h p p E s p p

p dp pdp

� �� �� � � �
	 
� � � � � � �� � � �
	 
� �� �� �

 ij j ij ij j
ij j ij j

j j
 (5) 

"�� ( ) ( ) ( ) / ,H p h p s p p� �ij ij ij   

 
2( ) ( ) | ( ) | ( ) , ( ) ( ) | | ( ) ,

( ) ( ) | ( ) | ( ) , ( ) ( ) | ( ) ,

t p p u p p

h p H s p

� �� � � � � �� � � � �

� �� � � � �� � �
ij i R j ij i R R j

ij i j ij i j

R R R R

R R R R R
 (6) 

(5) !��!��%! %�%����� �������+ ��>>����/�$�)��+ &�$������ % %�A%�������� *�$#���!��, 
�$����� 0���"�� %�%���� #$%��/. T����, %�����$?�� (���*����&L �i, !��!L�%! ��(�������)-
���� �6�$�$�� � 6�����#�%6&L 0���"�L �*-*$ (����$%(��������! 0��6������ ����& (����+��-
%�!�� �;<. ��� ��%&�%���� �*$������%���! �$6�"� (����$%(��������! �� (���%+����, �i %�$-
�����%! (�%��!���� � (5) (����$?$��%! � &�$������ '�����"��$ ��! ���*$������%��&L?�+ 
#$%��/. 
���� (����$%(��������! 0��6������ ����& �$*��#���� p, �i �(�����!L� �6�$�� �$*-
��#��+ 6��>�"&�$/�� ��! 6$���"� �;<, (�0���& 0�� >&�6/�� A&��� �$*��$�) ����!�� 
����"���� �������
	"�#. 

U�$��#��� &%����! ��! �i %���&L� �* ���A��$��! 6���#��%�� � �� �%�� (��%��$�%��� 
�i(p)sij(p)�i(p) < �. ��! �$��+ p (5) ����� $((��6%������$�) &�$������� 2d�/dp + �/Z = 0 % ��-
������ �(p) = eZp/2, #�� �(�����!�� "�$��#��� &%����! ��! �$��+ p. <����� >&�6/�� ( , ),l

ij p E�  
!��!L?��%! �������� (5) % 0���"��� E ��! "�$��#��+ &%�����:  
 (0) , (0) / / 2,l l

ij ij ij ijd dp Z� � � � � �  (7) 
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(���%�$��� �A?�� ������� (5) � ���� 
 ( , ) ( , ).l l l

i k ki
k

p E c p E� � �  (8) 

��%6��)6& 0��6����-0��6������� �*$������%���� %������%! �$*�����) #$%��/�, ����� ���-
�$�), #�� �(p) !��!��%! �$%�&?�� >&�6/��� p. U�$��#��� &%����! ��! p � � *$��%!� �� (�����-
��! tij � uij � A&�&� �$%%������� ����. 

%����$���	 %��	������� %)�  $ %�*&+��� 

< %�&#$� ��&+ #$%��/ (�� >�6%����$���� (�������� ����� �* ��+ (����+��%�) (�%��!�-
��"� �;< !��!��%! %>���� �$��&%$ r12 % >�6%����$���� #$%��/�� � /�����. ��! n #$%��/ ����-
#��� r1i, i = 2, …, n �(�����!L� n – 1 %>��, �%�$�$!%) �$ 6�����+ #$%��/� �� ���!L� �;<  
% (����� #$%��/��. ��! ��"� #��A� %�+�$���) �;< % ��&�! #$%��/$�� (�� *$�$���+ r2i, i = 3, 
…, n, �%�$�)��� #$%��/� ������ �$+����)%! �$ %>��$+ �$��&%$ �i = r1isin 1i, �A�$*&���+ %�#�-
���� %>�� (��%6�%�!�� zi = r1icos 1i, 2 2 2

1 1 12 2 12 1cos ( ) / 2 ,i i i ir r r r r � � �  � 6������$���� %�%����  
% �%)L z, �$(�$������� ����) r12. <���#��� r2i �� (���*���)��, $ &���������!L� &%����!� 
 1 12 21 1 12| | .i ir r r r r� ! ! �  (9) 
Q$�$��� r3i, i = 4, …, n �(�����!L� ��� ��#6� �$ �6�&���%�!+ % 6������$�$�� zi = r1icos 1i, y1i = 
= �icos� i, x1i = "�i|sin� i|, "�� 2 2 2

3 2 3cos ( ( ) / 2 .i i i iz z� � � � � � � � �  <���#��� r3i ������ &��������-
�!�) ���$���%��&  
 2 2 2 2 2

2 2 3 2 2( ) ( ) ( ) ( ) .i i i i iz z r z z� �� � � ! ! � � � � �  (10) 
Q$�$��� 3(n – 1) ����#�� ri!3, j>1 �(�����!�� ���"�"�$���6 % #$%��/$�� � �"� ������$+. <�$?�-
���� ���"�"�$���6$ ��6�&" �%� r12, (�%���&L?�� ��$?���� �%� r12 ��6�&" ��#6� r1 � �������� 
0��� ��#6� � (��%��$�%��� *$�$L� (����+��%�) (�%��!���"� �;<.  

�$*��#��� 6��A��$/�� ri!3, j>1 ��"&� �$�$�) ����$6���� �;<. 
$6 ����� �* (3), (����+-
��%�) �;< !��!��%! (��%6�%�)L � (��%��$�%��� ($���+ (����/�$��� { ij}, 6������ �$*����  
v-�
���
	������. �$*�����%�) 0��"� (��%��$�%��$ n(n – 1)/2, ���$6� ��������� � (�����&?�� 
($�$"�$>� �"�$��#���! &���)�$L� �"� �$*�����%�) �� 3(n – 1). 
$��$! ��#6$ (����+��%��  1 
����� A��) (��������$ � ��#6& (����+��%��  2 �$%��$A��� (���A�$*��$���� rij( 2) = 
= rij( 1) 1/ 2. ;�� �*�$#$��, #�� ��%�$��#�� (�%�����) ���)6� ���& (����+��%�) (�%��!���"� 
�;<, �$(�����,  ( 12, …,  n–1, n) = 1, $ �%� ��&"�� (��&#��) �$%��$A��� (���A�$*��$����. 

�*-*$ ���"������%�� � ����*�����%�� ��*$��%���"� #�%�����"� ����"�����$��! � (��%-
6�%�� �$ (�$6��6� �$6�� ����"�����$��� ����� (����%�� ���)6� � %�&#$� ��%6��)6�+ #$%��/. 
��0���& �$%(��%��$����� �$*���$���� ������ �$ %�%���� % A��)��� #�%��� #$%��/ ���A&�� 
&(��?����. <�*������ &(��?���! (�����!�%! ����. 

<�-(����+, ����� ���%�� (����+��%�� �;< ��! (����/�$�$, ���%��&L?�"� �$ ��A�$��&L 
#$%��/& %� %������ �%�+ ��&"�+, 1 11/ 1/ ,i

i
p r�  %�%��!?&L �* n – 1 %>�� % �$��&%$�� r1i.  

< 0��� %�&#$� (�� ��#�%����� �$���#��+ 0�������� �(��$���$ F̂   
12 1 1 12 1 1 1 12 1 1 1 1 12 1 1

ˆ( ,..., ) ... ( , , , ) ( , , , ),n n n nF r r d d d F� # # � � � � � �� � �ij
*r r r r r r r r r r r� �  

"�� 2
1 1 1 1 1sin ,i i i i id r d d# � $ $ �  ����"�����$��� (� #1i ����� (�������)%! ��*$��%���. < ��*&�)�$-

�� �$*�����%�) �;< &���)���%! �� n – 1. 
��&"�� ��*�����%�)L !��!��%! �������� (�%�����$���)��%�� (��A�������, �%���$���� 

�$ &���)����� �$*�����%�� (����+��%��� �;< &%��������� (� 6������$�$� #$%�� #$%��/. 
�%�������� (� �%�� #$%��/$�, 6���� ��&+, �(�%��$�� �������� ��#�� 6���������$���+ ($�  
� &%��������� (��� �%�+ �%�$�)��+ #$%��/. 	$6�� (��A������� �$*���� (��A�������� ��

-
��
��	��!$ �	
. ����A��� �A�$*�� ����� ���%�� (��A������! 6���������$���+ �
������, 
��	
���� � �.�. < ��*&�)�$�� (��&#$�� (�%�����$���)��%�) (��A������� ��! �$���#��+ 0��-
������ (6) 
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( )
ˆ( ) ( ) ,

m
m m n mS p

F p d d F�� � �� �ij i j
*R R R  

"�� pm — (����/�$�; S(pm) — (����+��%�) �;< � (��%��$�%��� m #$%��/. ����"�����$��� (� 
�%�$�)��� n – m #$%��/$� (�������%! ��*$��%��� ��! 6$���� #$%��/�. �(��$��� F̂  ����� 
A��) (���%�$���� %&���� �(��$�����, ���%��&L?�+ � (��%��$�%��� m � n – m #$%��/, � �(��$-
����� �*$������%���! ����& ���� ( ) ( ) ( ) ( , )m n m m n m� �� � �F R F R F R F R R . < %������%����  
% 0��� (���%�$������� (���$! 0���"�! ����� A��) (���%�$����$ � ���� %&��� 0���"�� m � n – m 
#$%��/ � 0���"�� �+ �*$������%���!. ;���"�! n – m #$%��/ �$�� (�%��!���� �6�$� � %�A%����-
��� *�$#���! (5), $ 0���"�! �*$������%���! % ���� �"�$�� ���) ������"� (��!. 	$6�� �A�$*��, 
(5) (����$?$��%! � %�%���& &�$������ ��! m #$%��/ � %������ (��� �%�+ �%�$�)��+ % ��#��� 
&#���� 6�����!/�� ��! m #$%��/. 

%���	�� 	���� �������� ��
�&/ 

��! (�����6� ������ �$%%������$ (��%�$! �����) �* ���+ �*$������%��&L?�+ #$%��/  
� ���������� A�%6���#��� (����/�$�)��� !��. <� �*A��$��� ���A�6 6���#��-�$*��%���"� 
(���%�$�����! (���*�����+ � &�$������ '�����"��$ % %$��"� �$#$�� ��A�$�� ��%6������ 
(��%��$�%��� �* ��%!�� ��#�6. �(��$��� 6�����#�%6�� 0���"�� � ��#6� i1 0��"� (��%��$�%��$ 
(���%�$���� � ���� 

1 1 1 1 12 ,i j i j "� � �  �*$������%���� ����& #$%��/$�� 
1 2 1 21 / (| | )i jv i j� � �%   

% % = 0,1, #��A� �*A��$�) A�%6���#��%�� v, 6�"�$ i1 = j2. ��$������ '�����"��$ ��! 0��� ����-
�� (���%�$��!��%! �$���/�� 512&512 � ���$��%! ��#�� (�!��� ��$"��$��*$/���. 

��! ������! (� (����������� ������ � 
< ������ (����� ������������$���� �$A�� A$-
*�%��+ >&�6/��, �A�$?$L?�+%! � �&�) � "�$��#��+ ��#6$+ 

 2( ) sin , 0, ,9, 1, ,8,
9

ii i'
'(

� � � ' �
(

� �  (11) 

"�� ' �&���&�� >&�6/��, $ i — ��#6�. �* 0��+ >&�6/�� ����� (�%�����) �$A�� 6��>�"&�$/�� 
1 2 31 2( ) ( ) ( ) ( 3)i i i i' ' ' '� � � � � . ��! (�����6� %6���%�� %+�����%�� 6 ��#���& ��*&�)�$�& *$�$#$ 

���$�$%) % &#���� �$*��#��"� #�%�$ nf  A$*�%��+ >&�6/�� (11) ��! (�%������! 6��>�"&�$/��.  
< �$A�. 1 (�������� 0���"�� #�����+ ��*��+ %�A%������+ %�%��!��� ��! �$*��+ nf  ��! 
<  
� �$*��#��+ $((��6%��$/�� ��< �$*����� ������: S3 ��! (����/�$�$ v12+v13, S13 ��! v12 � S2. 
��! ��6�����+ (����+��%��� >&�6/�� (11) �6$*��$L�%! �������-*$��%�����, � �$ �$6�+ (�-
���+��%�!+ %�����%! ����� ������� ��*$��%���� A$*�%.  

��*&�)�$�� (�6$*��$L�, #�� ��! nf  = 8 �%� %(�%�A� ������! �$L� ��#��� ��*&�)�$�. ��-
*&�)�$�� �%�$L�%! ��#���� ��! �%�+ %�%��!��� S3 � S13 (�� &���)����� #�%�$ A$*�%��+ >&�6-
/�� �(���) �� nf  = 4, $ ��! �%�����"� %�%��!��! — �(���) �� nf  = 3. ;�� !��!��%! %���%����� 
%�+�$����! #�%�$ ������� ��*$��%���+ 6��>�"&�$/�� �(���) �� nf  = 4. ��! S2 � 
< (��A��-
����� &���)����� A$*�%��"� �$A��$ ����� 6 &���)����L ������� ��*$��%���+ 6��>�"&�$-
/��, � ��#��%�) ��#�%����! 0���"�� ($�$��, (��#�� ��! 
< A�%����, #�� ��! S2.  

He-%�
�*��� ��� 

��� ������� &�$�����! '�����"��$ ��! He-(���A��+ ����� &��A�� �%(��)*��$�) ��! 
����� � 0���"�� $������ �����/�, �������� �$ *$�!� !��$ Z � Z2 %������%������. < 0��+ ���-
��/$+ &�$������ ��! 1S0-%�%��!��! He-(���A��+ ����� (���A���$�� ��� 

2 2

1 2 1 22 2
1 1 2 2 1 21 2

1 1 1 1 1 1 ( , ) ( , ).
2

r r E r r
r r r r r r Zpr r

� �� �) ) ) )
� � � � � � � � � �	 
� �� � ) )) )	 
� �� �

 

<��$����! (6) *$(���� � ���� tij(p) = 2sij(p), 
2 2 2 2 2 2

1 2 1 2
1 2 1 2

1 1 2 2
( ) ( , ) ( , ) .

2 2
p

p r r p r ru p
pr r pr r

� � � �) )
� � � �

) )ij i jr r r r
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	 $ A � � / $  1  

�$�%������ � ����&��� �	������� �	��
	 %�� ��������� ��������� (g)  
� �
����, ���
��� � �
���� �����'%��!$ ��������# %�� S3, S13, S2 � 
< 

nf  ��%��!��� S3 S13 S2 CI 

2 g 2,5167521 2,5523628 3,2802597 4,7233508 
 ������ 2,6007468 2,5630105 3,3433421 4,7233508 
 <����� 2,6007468 2,5810447 3,5953573 4,9761493 
 	���)� 2,8993370 2,7509650 3,7269786 4,9761493 

3 g 2,5164929 2,5164929 2,6297927 2,7116594 
 ������ 2,5624931 2,5512484 2,6779104 3,1982957 
 <����� 2,5624931 2,5513833 2,6926681 3,1982957 
 	���)� 2,6311803 2,6246885 2,7596655 3,5842098 

4 g 2,5164929 2,5164929 2,5796667 2,6802123 
 ������ 2,5512299 2,5512296 2,5965684 2,6803017 
 <����� 2,5512299 2,5512296 2,6583777 2,6803017 
 	���)� 2,6246904 2,6246885 2,6678403 2,7694084 

5 g 2,5164929 2,5164929 2,5560362 2,6101078 
 ������ 2,5512296 2,5512296 2,5705697 2,6273272 
 <����� 2,5512296 2,5512296 2,6028451 2,6273272 
 	���)� 2,6246885 2,6246885 2,6369918 2,6596377 

6 g 2,5164929 2,5164929 2,5434281 2,5722193 
 ������ 2,5512296 2,5512296 2,5623772 2,5938677 
 <����� 2,5512296 2,5512296 2,5847363 2,5938677 
 	���)� 2,6246885 2,6246885 2,6308173 2,6415573 

7 g 2,5164929 2,5164929 2,5304009 2,5478066 
 ������ 2,5512296 2,5512296 2,5569004 2,5751546 
 <����� 2,5512296 2,5512296 2,5676064 2,5751546 
 	���)� 2,6246885 2,6246885 2,6269072 2,6336853 

8 g 2,5164929 2,5164929 2,5164929 2,5164929 
 ������ 2,5512296 2,5512296 2,5512296 2,5512296 
 <����� 2,5512296 2,5512296 2,5512296 2,5512296 
 	���)� 2,6246885 2,6246885 2,6246885 2,6246885 

 
��! �(�%$��! 1S0 %�%��!��� A&��� �%(��)*��$�) 1s, 2s � 3s >&�6/�� 0��6������ � (��� !��$: 
�1(r) = 2e–r, �2(r) = (1 – r2)e–r/2/ 2 , �3(r) = 2(1 – 2r/3 + 2r2/27)e–r/3/ 2 7. �* 0��+ >&�6/�� (�-
%������ ��� 6��>�"&�$/�� % �$����)���� 0���"�!��: �1(r1,r2) = *1(r1)*2(r2), �2(r1,r2) = 
= (*1(r1)*2(r2) + *2(r1)*1(r2))/ 2  � �3(r1,r2) = (*1(r1)*3(r2) + *3(r1)*1(r2))/ 2 . �$���#��� 0������� 
% 0���� >&�6/�!�� A��� ��#�%���� $�$����#�%6�.  

��! �$+������! "�$��#��+ &%����� (�� p � � ������� %�%���� (5) (���%�$��� � ���� 
e%p. ���%�$���6�� 0��"� ������! (5) (�������%! 6 ���& 

 2

1
[ ( ) (2 ( ) / ( )) ( ) ( ) / ( )] ( ) 0,

1, , ,

n

ij ij ij ij ij ij j
j

s p s p p u p h p s p Zp Es p p

i n
�

�% � % � � � � � �

�



�

 (12) 

"�� n — #�%�� &#����$���+ 6��>�"&�$/��. ��%���$ (12) ����� ���&����� �������, �%�� det(+) = 
= 0, "�� �$���/$ + �(�����!��%! ���$����!�� � 6�$��$���+ %6�A6$+ (12). �(�����!! >&�6/�� 

( , )r
ij p E� , !��!L?��%! ������!�� (5) % "�$��#���� &%����!�� ( , ) , ( , ) /r r

ij ij ijp E d p E dp� � � � �  
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	 $ A � � / $  2  

(�
��� ��������� ��������� He-��%���!$ �����  
;���"�!, &%�. ��. 

��� 
HF a 1 2 3 
< b 
< c Exp.d 

H–  –0,498665 –0,527171     –0,527768 –0,52760     –0,5277303 
He –2,880042 –2,901782 –2,903896     –2,9038 –2,86171     –2,90325   –2,9037236
Li+ –7,257493 –7,278072 –7,280982     –7,2804 –7,23633     –7,27928   –7,279819 
Be2+ –13,633947 –13,654148 –13,657667   –13,6574 –13,61130   –13,65485 –13,655551 
B3+ –22,010000 –22,030095 –22,034159   –22,0360 –21,98607   –22,03020 –22,030875 
C4+ –32,385852 –32,405967 –32,41054   –32,4174 –32,36137   –32,40544 –32,406070 
N5+ –44,761590 –44,781795 –44,786878   –44,8035 –44,73618   –44,78061 –44,781141 
O6+ –59,137256 –59,157592 –59,163168   –59,1958 –59,11159   –59,15574 –59,156222 
F7+ –75,512875 –75,533370 –75,539432   –75,5970 –75,48702   –75,5308 –75,531401 
Ne8+ –93,888460 –93,909133 –93,915678   –94,0086 –93,86174   –93,90592 –93,906452 
Na9+  –114,264020 –114,284885 –114,291910 –114,28165 
Mg10+  –136,639562 –136,660629 –136,668132 –136,65672 
Al11+  –161,015090 –161,036367 –161,044346 –161,03180 
Si12+  –187,390608 –187,412100 –187,420554 –187,40687 
P13+  –215,766116 –215,787829 –215,796757 –215,78191 
S14+  –246,141617 –246,163554 –246,172956 –246,15697 
Cl15+  –278,517113 –278,539277 –278,549152 –278,53201 
Ar16+  –312,892603 –312,914998 –312,925344 –312,90704 

 
 

 

a [ 18 ].  
b [ 19 ].  
c [ 20 ].  
d [ 21, 22 ].  

 
= ( ) ,ijE% �  "�� % �%�) 6����) det(+), &���������!L?�� &%����L e2%psij(p) < �, �A?�� ������� (5) 
����� (���%�$���) � ���� 
 ( , ) ( , ).r r r

i k ki
k

p E c p E� � �  (13) 


�0>>�/����� cl � cr �(�����!L�%! �* &%����! ��(�������%�� >&�6/�� l
i�  � r

i�  ���%�� % (��-
���� (���*������� � ��#6� %���$��! p. ;�� &%����! ����� ��(�����) ���) ��! �(�������-
��+ *�$#���� 0���"�� %�%���� E. 

��! ������! (5) % "�$��#���� &%����!�� (7) � (11) A�� �%(��)*��$� ����� �&�"�—
&��$ 
#�������"� (��!�6$. < (12) �%(��)*��$��%) p = 80. ���&#����� 0���"�� �%�����"� %�%��!��! 
He-(���A��+ ����� (�������� � �$A�. 2 ���%�� % ��*&�)�$�$�� (��A������� $����—M�6$  
� 
<. �%(��)*��$��� ����6��>�"&�$/�����"� (��A������! �$*����� ������ �$�� 0���"�� ��-
�� +$����->�6��%6�"� (�����$. <6�L#���� ������ 6��>�"&�$/�� �$�� ��*&�)�$�� % ��#��%�)L 
�A�#��"� (��A������! 
< % 35 6��>�"&�$/�!�� [ 19 ] — �$�� 0���"�� �����"� ���� ��*&�)-
�$��� 
< �� H– �� B3+ � ���� 
< ��! �%�$�)��+ �����. <6�L#���� ����)�� 6��>�"&�$/�� �$�� 
�$����)��� 0���"�� �* (���������+ � �$A�. 2. q���� ��"�, ��! ����� �(���) �� Be2+ 0���"�� 
�6$*$��%) ���� 06%(�������$�)��+, #�� �$+����%! � 6$�&?��%! (��������#�� % �$��$/���-
��� (���/�(��, ���$6� (�(�$�6� �$ 6���#��%�) �$%%� !��� M = (M + m) (�����!� 6 0���"�!� 
He –2,903501, Li+ –7,280415 � Be2+ –13,656841 � &%��$�!L� 0�� (��������#��. �������, #�� 
0���"�� �%�����"� %�%��!��! He �6$*$��%) ���� (��&#����+ � �$�A���� ��#��+ �$%#��$+ % �%- 
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���. 1. 1s1s ��%���� >&�6/�� H–, …, Ar16+  
� ����6��>�"&�$/������ (��A������� 

 

 
 

���. 2. 1s1s � 1s2s ��%���� >&�6/�� �� He �� Ar16+ 
��! #����+ $�����+ ������� � ��&+6��>�"&�$-
                       /������ (��A������� 

 

 
 

���. 3. 1s1s, 1s2s � 1s3s ��%���� >&�6/�� He  
� ���+6��>�"&�$/������ (��A������� 

 

 
 

���. 4. 1s1s, 1s2s � 1s3s ��%���� >&�6/�� Ar16+  
� ���+6��>�"&�$/������ (��A������� 

 
(��)*��$���� >&�6/�� �����$$%$. ��-�������&, �$*��/& ����& 06%(�������$�)��� 0���"��� 
� 0���"��� �����$$%$ ���)*! &���)���) �*-*$ ��(������ %�%���� >&�6/�� �����$$%$.  

<�%���� >&�6/�� 6��>�"&�$/�� ����-, ��&+- � ���+6��>�"&�$/�����"� (��A������! (��-
������ �$ ��%. 1—4. <� �%�+ %�&#$!+ ��%���� >&�6/�� 1s1s-6��>�"&�$/�� !��!L�%! ��*�$%-
�$L?��� >&�6/�!��. ��%� >&�6/�� *$����!��%! % ��%��� *$�!�$ !��$, � � (������ >&�6/�! 
%������%! 6 (�%��!����. �$%�&?�� >&�6/�� &���)�$L� ����!���%�) �$+������! 0��6������ 
�$ �$��+ �$%%��!��!+ ��&" �� ��&"$ � &����#��$L� 0�& ����!���%�) ��! A��)��+ �$%%��!���. 
��! ��&+6��>�"&�$/�����"� (��A������! 1s2s ��%��$! >&�6/�! ����� *$����&L ����#��& ��! 
�$��+ p, &���)�$!%) % ��%��� p � *$�!��� !��$ (%�. ��%. 2). <�%��$! >&�6/�! 1s3s-6��>�-
"&�$/�� ��! He (%�. ��%. 3) � �A�$%�� �$��+ p *�$#����)�� (����%+���� >&�6/�� 1s1s- � 1s2s-
6��>�"&�$/��, �� % ��%��� p 1s1s %�$�����%! �������&L?��. ��! Ar16+ 1s2s � 1s3s ��%���� 
>&�6/�� (���A�� >&�6/�!� ��! He, ���$6� �+ ����%����)�$! ����#��$ (� %�$�����L % 1s1s-
>&�6/��� &���)�$��%! (%�. ��%. 4).  

1��&'���� 

����������&L �����L ����� �$%%�$����$�) 6$6 �A�A?���� �����$ 
<, � 6������ (�%��-
!���� ��%$ 6��>�"&�$/�� *$������ >&�6/�!��, *$��%!?��� �� ����#��� (����/�$�$ �*$���-
���%���!, #�� ���$�� >&�6/�� A���� "�A6��� � �%6�L#$�� ���!��� cusp (��A���� �$ %6���%�) 
%+�����%�� % &����#����� A$*�%��"� �$A��$. � ��&"�� %������ ����� ����� �$%%�$����$�)  
� 6$6 �A�A?���� ������� !���"� &#��$ 6�����!/��, (�%6��)6& ��%���� >&�6/�� !��� *$��%!� 
�� ���0��6������"� �$%%��!��!, �� 0�$ *$��%���%�) �(�����!��%! ����������� &�$�����!��, 
$ �� *$�$��%! �$(����, 6$6 0�� ���$��%! � %���������+ �����$+ !���"� &#��$ 6�����!/��. 
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������� �����)��"� (�����$ (�6$*$��, #�� �$*���$��$! �����! �$�� � %$��� "�&A�� (��-
A������� %+����%! 6 ��#���& ��*&�)�$�& % &����#����� A$*�%��"� �$A��$ A�%����, #�� 
<.  

�$%#��� He-(���A��+ ����� (�6$*$��, #�� �$*���$! �����! (�*���!�� ���$�) �$%#��� % A�-
��� ��%�6�� ��#��%�)L, #�� �$%#��� ��&"��� �����$��. ��� �%(��)*��$��� �%�"� ���) ���+ 
6��>�"&�$/��, (�%�������+ �* 1s, 2s � 3s �������+ >&�6/�� ���*$������%��&L?�+ 0��6���-
���, ��#��%�) �$%#���� (����%��$ ��#��%�) �A�#��"� 
< % &#���� 35 6��>�"&�$/�� �$ s, p, d, f 
� g %�0�����%6�+ >&�6/�!+ [ 19 ], 
< % 15 6��>�"&�$/�!�� �* (!�� %�0�����%6�+ >&�6/�� % !�-
��� &#���� 6�����!/�� �(���) �� 5

12r  [ 20 ], % >&�6/�!�� �����$$%$, %�����$?��� ��%!#� 
#�����. ��� 0��� ��*&�)�$�� (��&#��� A�* �%(��)*��$��! ����$/������ (��/��&�� %$��%�-
"�$%��$���"� (��!, #�� ���$�� (���������&L �����L �$%#���� �� ���)6� %$��� ��#���, ��  
� %$��� 06�����#���. 
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