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���+�� ����� $ ��#!���&� ��#��!�� ����� � ��'*�� ��'��&� ���"��!���� #�����)� ��!�-
$&� ����!� ������ �$%#���&� �����$ (���). <�� ��� $ ��� �!� ���� ���� ����$&$�)��% �� 
�������$!���%� �!���������� �������� � ��$��$����� ��!�=���� ������& �������!(�&� ��-
��� (%���), ��������������� ������*� %$!%���% �����"� =�������� (�$��������&� ��!�$&� ��-
���%��&�) [K] [ 1—5 ]. 	��=� >�� — *������ ��$�������� �����"��!(��� >���*�� (??A), $&-
���!���&� $ ����� �����'��. ��������%, ��� � ����������� ����� #����% �!% ����=���% ��#-
�������� �������������� ����!� ���$������ �������$ "�!����+��#�� $���� $ �+�+B���&� ��-
���������, �����&� �������$!%)� ��+�� �#������� ����%�&� $ ���'��'���� ����� ��$��$��-
�&� ���������$ ������& — �!�� $�!����&� ����#��$ � $�!���� ��#!���&� '*!�$ [ 1, 2, 6 ].  
������ $ >��� �!'��� �� $����� �!�� '���%� �������&� F'��������!(�&� ����$&, ��� ���$�-
���, ������$����, � ���������� ����!�*���&� ����!�� ��!�$&� ��!�� �, ��� �!����$��, � �� 
���=���$������� [ 7 ].  

��G���� #����� �������� ��� ���������% � '�����$!���% ���!� �������� �$�+��& N,  
� #����� ������!���% ��#�������� N�N �����"& [K]. �!��')B�� G�* ������� $ '���� �� ���-
����������� � ������!���� ��!�����$� ��#�$����&� >!������$ N0 = N(N+1)/2. H���� '���&$�-
���% ��������% ������&, ��� ��#$�!%�� '���(G��( #������� N0 [ 8 ]. L�!� =� �#����!(�� ��-
��!(#�$��( �������$& ���������&, �� ���!� ��#�$����&� ��!�$&� �����%��&�, ���+�����&� 
�!% ��!��*� �������% '��'*�� �$����$ ���, ��=�� �B� ����#��(, ����!(#'% ��� F���, ��� 
���!+"& �����"& [K] $ ����� �������$!���� %$!%)��% '��$��$�G���&�� ��������� ��! 
[ 2, 9 ]. 	�����, ��=�&� >!����� �����"& =�������� ���!���� ��$�� �����"�� '#!�$�� ��!& �� 
���' �# ����, � $�� $����� >!�����& ���!+"� (������) �����$!%)� '��$��$�G���') ������' 
��!, ������% ���+������ �!% ��*�, ���+& ����������( ���� �# '#!�$ (�������!(�&� �����) �� 
�����"' �!��& $��!( ����$����$')B�� ������� �$�+��&, ����$�$ ����!(�&� �� �����. A�� '�-
$��=����� �!��'�� �# '��$����% �������  
 [ ] ,K P F�  (1) 
                                                                 
©  �$�G��$�� �.�., ���'!�� <.A., ��*���&� M.L., ��������$ <.�., 2016  
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$&��=�)B�*� ��$����$� $�'������� [ ]K P  � $��G��� F  ��!, ��!� $ ��*� ������$!%�( ���!���-
$���!(�� $�����& ������B����, �����&� �����=�� �� �����' ���������' >!�����'. �����-
���, ��*�� P  = (1, 0, 0 …, 0)  
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�.�. ��!'�����% ������G���� �!% ���$�*� ���!+"�. 
	���� �+��#��, ��!� +& �'B���$�$�!� $�#��=����( ������!���$��( ��!&� ������B���% 

%��� � ��!& �� �'+������� '��$��, ��=�&� ���!+�" �����"& =�������� ���*�������� ��$��-
$����� '������$�� ������& ��=�� +&!� +& ��������( ����������$���� �� ����&� >������-
�����, �#���%% ���!��� �� �������&� ���B���%. 

��������������� ������& ��! %$!%)��% *!�$�&� $����� ��! � *!�$�&� ������ ��!. < ��-
!�=���� ��$��$���% �+� $������ ��$�& �'!) [ 10 ]. A�� ���� G���( ���!%��&� ��$����$ (��$�&� 
�'!) �'��), �$%#&$�)B�� >!�����& �����"& [K] (�����"�� '#!�$&� ��! �� �������$& ���). 
�!���$���!(��, �'��� �!�=���% ����$����$')B�� ����� � ���!+"�$ ��=�� �+�'!��( ��� �# ���. 
LB� ��� ������ (���!+"�) �����$%��% �'!�$&��, ��!� ����� �'�����$����� ������ (���!+"&) 
�����=��( �� �!��& ����$����$')B�� ����#��$, �����&� �������$!%)� ��+�� �!��� ��!. ?��!� 
���������$�� $ ���*� ��!'�����% �����������% ��������"� ��#�������� (N  – 6)�(N  – 6), �����-
=�B�% !�����&� ���+���"�� ��#�$����&� ��!�$&� �����%��&� ���!�� 

 03
( 5)( 6) .

2
N NN 
 


�  (3) 

<�#��=����( ��!'����% G���� �'!�$&� ����� (���!+"�$) �#������ ���=�, ��� ���* [K] ��-
$�� N – 6. ���!(�� =�, ���$����, ' !������-'��'*�� ������& � ��+��$���&� ������ ��!�+���� 
$ �+B�� �!'���. 
�!�����$� ��!�$&� �����%��&� ��$������ � ���!�� ������ ��!(�� �!% ������ 
�# �$'� �������!(�&� �����, ��*�� N = 6. < ����!(�&� �!'��%� (N – 5)�(N – 6)/2 > N – 6. 

�# '�!�$�% ��$��$���% ��! � �������$ ��! $&������ �B� ���� $�=��� �!����$��. ��� #�-
�!)�����% $ ���, ��� $&��!�%���% ���+�$���� F�#������*� ��������� � ���'�������� '��$��-
���� �$�=���% 
 [ ] [ ]m P F K P� 
��  (4) 
��� ���'���$�� $��G��� ��! (F  = 0) ���$��!(��*� ��G���% $ $��� ���� ����'����!(�&� ����-
��B���� ������& ��� "�!�*� $��!( ����������&� ���� � ���� ��$�����$ $���'* �����$�=��� 
�����. ?���=�� >�� �� �������. �*�'����'�� $ $������ P  $�� ���B���%, ����!!�!(�&� ��� �!, 
�� ���%��', $����!�: 
 1 2 /3[ , , , , 0, 0, , 0],T

NP x x x� � �  (5) 
��!�=�$ ����!(�&� ��$�&�� �'!). ?'��( xi = a = const, i = 1, / 3N . ?�����$�$ (5) $ (4), ��!'���  
 11 12 1 /3[ ] ( ) 0.NK P a k k k� � � � ��  (6) 

< #��!)����� #������, ��� ������G���� (1) ���( ���!�* #����� R'�� �!% ��������&� 
���'��'� [ 11 ]. ��!( ���#��� ���'!�� '��'*���� �*���� �����"� ��!�$&� �����%��&� [K]. T�-
#������% ������$�� '��'*�� ���'!�� $ !������� ������ '��'*���� �����% $ �������� ����%=�-
��� (��!) � ��F����"�� (������B����) ����# $$������ ���'!�� M�*�, ���'!�� ��$�*�, ��>F-
F�"�����$ ?'������, ��>FF�"�����$ U��"�$�, ��>FF�"�����$ $#�����*� $!�%��% ���$�*�  
� $����*� ���� [ 12 ]. 

��!�� $ ������ ��+��� �������$!�� ������ ���������% � ���!�#� �$���������*� ��!�$�*� 
��!% ����������� '��'*�� !������� ������& � '����� $���, '��#���&� $&G�, �+���%��!(��$. 
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�
�. 1. ������� ��������� 

  

 
 

�
�. 2. �����$!%)B�� '#!�$&� ��!,  
$���%B�� $ [KXX];  j = 1, 2, 3 

-	
� -����/ ������
��� 

�$%=�� � ���������$����� ���'��'��� *!�+�!(�') �������$' ������' ��������� XYZ, ��-
�����$ ����!� $ ��!�=���� ���$�*� ����� � �����$�$ ��( �! $��!( ���'��'�& (���. 1). ?'��( 
������%��� ��=�' ���$&� � $���&� ������� +'��� ��$�� a, � ��=�' ���$&� � ����(�� — b. 

����!� !���!(�&� �������$&� ������ ��������� ��$������ � ��!�=���%�� ��$��$���% 
�����$, �������$�$ �� ��� � *!�+�!(�&�� ��%��. �������� �$�+��& ' ���'��'�& ��$%�(. ?��-
�'���'�� �� � �����$�� $�����-���!+�" ������B����, �*�'�����$�$ !���!(�&� (�+�+B���&�) 
���������& �������!(�&� ����� �!��')B�� �+��#��: 
 1 2 3 1 2 3 1 2 3[ , , , , , , , , ].TP x x x y y y z z z�  (7) 
?�� >��� �����"� =�������� [K], ��#�������� 9�9, ��#�+(���% �� +!��� 3�3: 

 [ ] .
XX XY XZ

YX YY YZ

ZX ZY ZZ

K K K
K K K K

K K K

� �
� �� � �
� �� 	

 (8) 

< ����$����$�� �� �F���'!���$���&� $&G� +�#�$&� '�$��=������ � F�#������� �����-
�����"��� (1) #������, ��� ���$&� ���*���!(�&� +!�� �����=�� �����"�� ��! �� �����!(�') 
��(, �����&� $�#����)� ��� �������&� ���B���%� �����$ $��!( >��� =� ���. Y!�� [KYY] ��-
����� �# �����"�� ��!, !�=�B�� $ �!������� XOY, �����&� ��%$!%)��%, ��*�� x1 = x2 = x3 = 0, 
z1 = z2 = z3 = 0, � y1, y2, y3 ���������� �������)� #������%, ��$�&� �����"�. U���( �����"& ��-
!�$&� �����%��&� [KZZ] ����� ����� =� ��&�!, ��!(�� �������&� ���B���% ��!=�& �������-
���( $��!( ��� Z $ �!������� XOZ. 

�����*���!(�&� +!��� [KYX] � [KXY], [KXZ] � [KZX] ���������#')� ���"��� ��%$!���% ����-
����&� ��! ��� �����!(�&� ���B���%� �����$ � ���+����. 

?�������"& [KYZ] � [KZY] �$%#&$�)� ��������&� ��F����"�� � ��!&. 
���������� '��$��$�G���&� ������& ��!, $���%B�� $ [KXX] (���. 2).  
H���G�� '�!�$�% ��$��$���% $ �����"�%� �� ��� ���������, #���( � ��!�� ���#' '���&$�% 

'�!�$�� �������������� kij = kji: 

 
11 21 31

21 22 32

31 32 33

: 0,
0,
0.

OX k k k
k k k
k k k

� � �

� � �

� � �

 (9) 

������& ��! +'��� �������&$��( ��������!(�� ����!� *!�+�!(��� ������& ���������.  
< ����$����$�� � >��� �����"�� �������$ ��!, $���%B�� $ ������G���% (9), ��$�& �'!), ��� 
��� �� !���� �����$�% ��$����)� � ��() OX. �!���$���!(��, �� G���( >!������$ k11, k21, k31, 
k22, k32, k33 ��!�=��� ��� '�!�$�%, ��>���' +!�� [KXX] �����=�� ��� ��#�$����&� ��!�$&� ��-
���%��&�. ?'��( >�� +'�'� k21 = –k1, k32 = –k2, k31 = –k3, ��*�� 

 
1 3 1 3

1 1 2 2

3 2 2 3

[ ] .XX

k k k k
K k k k k

k k k k

� 
 
� �
� �� 
 � 
� �
� �
 
 �� 	

 (10) 

<�!����& k1 � k2 �������$!%)� ��+�� =�������� $�!����&� ����#��$, ��+���)B�� ��*�� x1 = 0, 
x2  0, x3 = 0; k3 — �������� "�����!(��*� $#���������$�% �����$ 1 � 3, ���%$!%)B���% ���  
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�
�. 3. �����$!%)B�� '#!�$&� ��!,  
$���%B�� $ [KYY];  i = 4, 5, 6 

 

 
 

�
�. 4. �����$!%)B�� '#!�$&� ��!, $���%B��  
$ [KYX] � [KXY];  i = 1, 2, 3;  j = 4, 5, 6 

 
�#������� �!��& ����#�� 1—3. 	���% ����������"�% ��!�$�� �����%���� k31 �������$!%���% 
+�!�� ������$�����, ��� $$������ ������*���!(�&� ��!�$&� �����%��&� $#���������$�% ����-
����� ����%=���%�. 

?������� � ��������"� [KYY]. H���( '�!�$�� ��$��$���% ��! � �������$ G���( (���. 3): 

 
44 54 64 54 64

54 55 65 55 65

64 65 66 65 66

: 0, : 0,
0, 0,
0, 0.

ZOY k k k M k a k b
k k k k a k b
k k k k a k b

� � � � �

� � � � �

� � � � �

 (11) 

L�!� �!�=��( ���!����� ��� ��$����$�, �� $ ��!' ���$&� ���� ��!'��� ��=����$�. H����� ���-
!� !������ ��#�$����&� ������G���� ��$�� �%��. <��*� ��!�$&� �����%��&� $ (11) G���(, 
��>���' �%�( �# ��� ��=�� $&��#��( ����# G���'): 

 

2
44 4 55 4

2
54 4 65 4

2 2
64 4 66

, ,

, ,

, ,

k k k k

k k k k

k k k k

� � �

� 
� � 
��

� �� � � �

 (12) 

*�� � = a /b, � = 1/1 – �. 
����, �$%#( ��������&� '��'*�� ��F����"�� � ��! $ ������� $ �!������� XOY ���������-

#'���% ����� ���������� k4, �����&� $ �+B�� �!'��� ���( !������% ���+���"�% =��������� 
���� '��'*�� '*!�$ — 2-1-3 (0�), 1-2-3 (180�), 1-3-2 (360�) [ 9 ]. 

���!�*���&� F���'!& ��=�� ��!'���( �!% >!������$ $ [KZZ]. ?�� >��� �������� k5 ���+-
������ �� ���!�*�� ���=����$��( � >!������� �����"& =�������� k77. 

Y!��� [KYX] � [KXY] ���+������ ���������$��( $�����, �����!(�' ��� �����%� �# �������-
$&� >!������$, � ������: ���!+"& ���$�*� %$!%)��% �������� $����*�. <��*� ��#!���&� >!�-
�����$ #���( ��$%�(. 

< ����$����$�� � ���. 4 '�!�$�� ��$��$���% �����( ���=� ��$%�(:  

 
41 42 43 41 51 61 51 61

51 52 53 42 52 62 52 62

61 62 63 43 53 63 53 63

: 0, : 0, : 0,
0, 0, 0,
0, 0, 0,

zOX k k k OY k k k M k a k b
k k k k k k k a k b
k k k k k k k a k b

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

 (13) 

������ !������ ��#�$����&� ����� ��� ���(. A�� ��#$�!%�� $&��#��( ���( ��!�$&� �����%�-
�&� ����# �$�:  

 
41 6 51 6 61 6

42 6 7 52 6 7 62 6 7

43 7 53 7 63 7

, , ,
, ( ), ( ),

, , .

k k k k k k
k k k k k k k k k
k k k k k k

� � 
� � ��

� 
 
 � � � � 
�� �

� � 
� � ��

 (14) 

	���% =� ���'�"�% ����� ����� � $ �!������� XOZ. < ������$� ��#�$����&� #���( '��+�� $&-
+���( >!�����& k71 = k8, k73 = k9. 

<#������ ��!�$�� $!�%��� �$'� ��#$���'�&� '��'*�� '*!�$, ���+���)B��� $ �!������%�  
 

XOY � XOZ, ����&$����% ����%�� �����"& =�������� 
[KZY] � [KYZ]. ?�!�&� ��+�� '�!�$�� ��$��$���%, ��� 
�!��'�� �# ���. 5, ������� �# �$����"��� ��$����$: 

 

�
�. 5. �����$!%)B�� '#!�$&� ��!, $���%B�� $ [KZY] � [KYZ];  
                                      i = 4, 5, 6;  j = 7, 8, 9  
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�# ��� �!��'��, ���: 

 
74 10 75 10 76 10
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 (16) 

T���'!� (3) $ ���������$����� �!'��� �� ��+�����, �����!(�' '�!�$�� ��$��$���% #���( 
�� G���(, � �%�( (MX � 0 $��*��). ?�>���' ���!� ��#�$����&� ���������$ �����% F���'!��  
(N  – 4)�(N  – 5)/2 = 10. 

�
�-0���� � �� �1�-2+
��
 

���$�����, �$%#&$�)B�� ���#$����&� �# ������ (9), (11), (13), (15), ���, #�����, �+Z����%% 
�����='����&� ��#'!(���& (10), (12), (14) � (16), �������� � �����"�: 

1 3 1 3 6 6 6 8 8 8

1 1 2 2 6 7 6 7 6 7 8 9 8 9 8 9

3 2 2 3 7 7 7 9 9 9
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2 2
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6 6 7 7
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   (17) 

���)�� $����, ��� �����!(��% '��'*���( ������& ������!%���% ����% ����������� k1, k2, k3; 
���������% — �$'�% k4, k5. ?����� �����%���% k4 �$%#&$��� ��!& � ��F����"��, $�#����)B�� 
$ �!������� XOY, � �����%���% k5 ���������#'�� '��'*�� ���"���& $ ������������ �!������� 
XOZ. 	�� ���*���!(�&� +!��� �����"& ����$����$')� ������������ ����!%� (������&� >!�-
������) $ $��� '��'*�� ����#��$ � '��'*�� '*!�$ [ 9 ].  

�$������&� �����*���!(�&� ����� �����"& =�������� ����#&$�)� ��� ��� ��%$!����  
$ ���'��'�� �����!(�&� ��F����"�� $�#����)� ��������&� '#!�$&� ��!& #� ���� �����%��&� 
k6, k7 � k8, k9, � ���=� ����&$�)� $#������ $!�%��� �#������� '��'*�� '*!�$ (k10).  

���+������ �������( �'B���$���') #�$�������( ������������ �$����$ ���������$����� 
������& �� *��������, �����!(�' $�!����� ����G���% � = a/b #��!)���� $ �����!�� 0 < � < 1, 
� � = 1/(1 – �) ��=�� ��������( ���*��������&� #������%. 

����, �����% �# ����$�&� ��!�=���� �!���������� ��������, !������� ������ '��'*���� 
� ������ ������&� >!������$, '��!��( ����#����� ������!��( �$���������� ��!�$�� ��!� !�-
������ ����������� '��'*�� ������& � ������������$��( $�� ��#�$����&� ��������& �����-
"& =��������.  

�# '�!�$�� ��$��$���% ��! � �������$ ��! �!��'��, ��� ����� ���$&� ���� ����� �����"& 
[K] !������ ��#�$����&� �$�. 	��=� �$� !������ ��#�$����&� ������ ��=�� $&��!��( �# ��-
�!����� G���� �����. �!���$���!(��, ���* ��!'������ �����"& ��$�� ���&���. A��, $ �$�) 



������ �	��
	����� ����. 2016. 	. 57, N 5  915

������(, �#������, ��� !������% ����������% ������� $ �+B�� �!'��� ��=�� ����( ���&�� ��#-
!���&� ��+��$���&� ������&, ��$���)B�� �$'� �����!(�&� � �$'� ��������&� �$�+���&� 
��!�+���%�. ��!���� =� G���� !������ #�$����&� ����� '��#&$��� �� $�#��=����( ���� ��-
��'����!(�&� ������B���� � ���� ��$�����$ ���'��'�& ��� "�!�*�. 

< ������$� ������� ���������� ��!��'!' ���+���!�'!(F���. �!% ��� � = 0,425, � = 1,74. 
�����������% � ����!(#�$����� B3LYP/6-31G(d) '��$�% ������ �����"� ��!�$&� �����%��&�  

1.0771 1.0125 0.0646 0 0 0 0 0 0

1.0125 1.4197 0.4072 0 0 0 0 0 0

0.0646 0.4072 0.4718 0 0 0 0 0 0

0 0 0 0.0296 0.0515 0.0218 0 0 0

[ ] 0 0 0 0.0515 0.0896 0.0381 0 0 0

0 0 0 0.0219 0.0381 0.0162 0 0 0

0 0 0 0 0 0 0.0296 0.0515 0.0218

0 0 0 0 0 0 0.05

0 0 0 0 0 0
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  (18) 

��$������ � (17) � �������(), ����������� ��$��� �������� $&���!����, ��!� ��!�=��(:  
 1 2 3 4 5 6 7 8 9 101,013, 0,41, 0,065, 0,03, 0.k k k k k k k k k k� � � � � � � � � �  (19) 

����+� 

	���� �+��#��, '�!�$�% ��$��$���% ��! � �������$ ��!, #�������&� $ ����� �����'�� 
??A, �������$!%)� ��+�� >FF����$�&� �����'���� ���!���$���% ��!�$&� ��!��. ��� ��)� 
$�#��=����(:  

— '�����$��( ���!� �$�+���&� ���������$ �$���������*� ��!�$�*� ��!%; 
— ������!��( ���'��'�' *������� ??A $ ����� ��$��$���% ������&; 
— �"����( ��������!(�&� $�!����& ��!�$&� �����%��&� � ���( �� F�#�����') �����-
�����"�); 
— ��!'���( ����!����!(�&� ������G���% �� ��������& ??A ��� �� �����$!����; 
— ����������$��( ??A � �"����( ��*��G����� ������ ��� �� $&���!����. 
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