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��������, ��� �������� ��!� "##������� !��$�!���%& "����!���� Neff, $!�'��(����� 
"'-)�!'�� � 2003 *., �������� ��������-'%!���%� ��'�����: Neff ���'���� � �!�'��+ 
������������ ��!�/��4�%& ��������-'%!���%& $�!. 
���!���%� �-!�����% ��'���� Neff 
'�6� !��/��/6 ����!$!���7�6 !�'������'��*� &�!����!� ���*�����*� �������*� ��-
������� � ���(�%& ��$!�(���%& �������&. �!���'��� �!������� !��/�4����� �����+  
�-��'��� (�� ������ $����*� ���#�*/!�7�����*� ������'�+�����) � $!�<��(���%& 
$�'&�'��. ����' �������%& ������!�� CCD � !������%� &�!�!�-#�������� �&��% (UHF 
� ���'�������� �&��� EHF) '������!�!/6� $!�������� �������������� �$������ "#-
#����� !��$�!������, $!���� UHF �%*�'�� ���������� $!������+ $��/����� ��!% !��-
$�!������ � ��*������/��&, ����& ��� *!�#����%� ��!/��/!%. �!�������� ��������*� 
��'���� =��*/�� $!���'�� � <���� *!/<��/ $!�'��������6 !�'������'����� ������%. 
 
� � ! " # � $ #  % � � � �: "����!����� ��!!���7��, ����� "##������� !��$�!���%& "���-
�!����, �-�<������, $���7���������� �!����������� /*����'�!�'%, ��*������/�%, *!�-
#��, ����$�!%. 

�������� 

> ���!������+ &���� �� ����<����� ����!�� � $!����'�%� ��'���� �����/��!��*� '���+-
�� ��*������/��!�%& ��!/��/! �� ������ /*��!�'�. ��+�������4��, /�����4�%� ���+���� ����& 
$�����!�%& ������, ��� /*��!�'�%� �����!/<�� � *!�#��, � ���(� $!�<���% ���!�"����!���-
�� $!�'��� &���� ��$!�(���%& ������ '�$�������4�%� ���4�%� ��$/�4�% [ 1—6 ]. > ���6 
���!�'4 ��'��� ����*� ��$� $�������4 � ��������+ &����. �'�� �� ��& ��������� � ����!$!�-
��7�� "����!����+ ��!/��/!% <��4A�& �����/�, *'� ���</6 #/��7�����4�/6 !��4 �*!���  
�-�������, ��'�!(�B�� ����� "����!����. > ���������, � $����'��� *�'% �$/<�������� ���(�-
���� !�<��, $����B���%& "##����� "����!����*� !��$�!������ � !�'����4�%� ����������  
� �*!���%& $����!����������& � !�'������%& �������&. ��!��+ !�<���+ ����*� !�'�, �%$��-
�����+ �� ab initio /!����, <%�� ����4� [ 7 ]. > !����& $��/"�$�!������& �&�� !�'������%� 
"����!���%� ��'��� �$�!�%� ��/���%, $�-��'����/, � [ 8 ]. ����� �'���� �������4 ������!%� 
�� �$���� ��!!����%� #�!�/��!���� � [ 8 ], *'� ���'����, ��$!���!, ��#��������� $������ 
�$��-���A����*� (�spin-mixed�) ���*�����*� ��!��. �!�'� $����'��& !�<�� ������� ������ 
<�!�'������'����� � $���7���������& �!����������& /*����'�!�'�& � ��������� �& ������+-
��-�$�������& ���+��� [ 9 ], � ���(� ��!4���%� ab initio �����'������ !��$�!������ '�� *!�#�-
���%& �����/� � ����4�& [ 10, 11 ], *'� ������� � '����4�� $����� <�<���*!�#��. 

> <��4A������ !�<�� $� ���!�� "##������� !��$�!���%& "����!���� [ 12—22 ] $!�'��*�-
6��� ������������%� �7���� ������!�*� �!�'��*� ����� !��$�!���%& "����!����. ���<%+ ��-
��!�� "�� ��'���% $!�'������6� '�� �������*� ���*�����*� ��������� � ���4�� ��!!���!����-
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�%& ���*�"����!���%& �������&. >$�!�%� ��'��� "����!����*� !��$�!������ <%� $!�'��(�� 
�B� � 70-� *�'% ��� ��'��� «�������*�» (odd), �.�. !��$�!����*� "����!��� [ 12 ]. L%�� ����� 
$�������, ��� !��$�!���%� "����!��% ������ $!��/����/6� '�(� � ���*�����+ �����/�� [ 13 ], 
&��� �/���!�%+ �$�� $!� "��� !���� �/�6. �!����!�����/ �� [ 12 ] </'�� ���%���4 ��'����� 
=��*/��. >$����'����� $�������4 ���%� �&��%, ����!%� ���(� </'/� !������!��% ��(�. ���-
$�!���%� "����!��%, ��� ����� ����, ���*'� $!��/����/6� � ��+ ��� ���+ ��!� ��-�� "����!��-
��+ ��!!���7��, ���<���� �������+ '�� <��4A�& �����/�. �'�� �� 7���+ '����+ !�<��% — 
$!��������!����4 ���!�6 !��$�!������ $!��������4�� � �-�<�������, '!/*�� — �%'����4 
�!�'� �/B����/6B�& ����'�� ���<���� $!��$���<����%� '�� ������� <��4A�& "����!���%& 
��'��. 

�!��������� �-�&��% '�� $�����$!�(���%& ������ ������!/���� � '����+ !�<��� ���-
'/6B�� �<!����. > <��4A�& ��$!�(���%& �������& ������ �-�<������ $!���!$����� ���-
<��4A�� ���������, � ��� ����� � !��$�!������. M����!����� ��!!���7�� � $�!�/6 ���!�'4 
!��!/A��� ���/6 ���A�66 �����/�/6 $�'�<�����/, � "�� $�'�<������ � �������� #�!��!/-
���� �-�!<�������. 
!��� ��*�, � ���!�� ��$!�(���%& $�����!�� <��4A������ #��������& 
��'���+ $�-$!�(���/ �����%������ �� ��� ��� ���� ��!����� �-$!�<��(���� (��B� ���*�  
� ��'� ���*�"����!����+ ��'��� �<<�!'�, ��. �<��!% [ 23 ]). 
������� ��7��� �� �-$�'�����-
��& '������� � � !�'� ��"�$�!������& !�<�� (��$!���!, [ 10, 11 ]), *'� ��&���� DMRG ��� 
CASSCF !���4�� $!��������� '�� �-"����!����+ $�'������%. 

> $!�'��*����� ������� '������!����� !������%& ����'�� !�A�6B/6 !��4 �*!��� ����' 
$����*� ���#�*/!�7�����*� ������'�+����� (FCI) 
�� ��������, ����'/ FCI �������� ������ 
!�A���� ���*�"����!����+ ��'��� � ���������!��� $!�'��������� �����%�� �!<�������. 
�!���� �!������� � FCI $�������� �7����4 !��/�4���% �/B�������� /$!�B���%& "����!���%& 
��'���+, � $����'��� � ������� �� FCI $!������% � � ����4 <��4A�� ��������. > '����+ !�-
<��� � !����& $��/"�$�!������+ �-�&��% ��!���!�—��!�—��$�� '�� FCI �% $���(��, ��� 
��� $!����� !�����% '�6� �$���� !��/��%� !��/�4���% '�(� � $���B46 $!����*� ���*!���-
�����*� ����'� �!�!�—T��� (UHF). �!� "��� � �������� �������*� ��'���� !��$�!������ 
�% $!������� ��'��� "'-)�!'�� [ 16 ]. 

&
����'� ������
� ��������� 

�$����/�%+ !���� ��'��� =��*/�� [ 12 ] </'�� �<�������4 ��� Nodd. �� �7������� ���$��4 
���$�!������� "����!���� � $���B46 ������+��+ ��!% ���������� �$���!� ��<������%& ���-
����+ {�k} <���$�����+ �'��"����!����+ ���!�7% $�������� D1 �� �*� �����*� � �*!������-
��� ����'� �!�!�—T��� (RHF). �� �&�'� � $�'!�<����� (��., ��$!���!, [ 12, 14 ]), ��$�A�� 
!�<���� �%!�(���� '�� Nodd ��!�� ��<������%� ����� �k (���/!��4�%� ����� ��$�������): 
 odd (2 ) .k k

k
N � � � ��  (1) 

�� $!������ Nodd �<%��� '��� ���%A���%� �������� ����� ���$�!���%& "����!���� [ 16 ] (����� 
� 2 !��� <��4A� [ 18 ]). "'-)�!'�� $!�'��(��� <���� /'����� �$!�'������ ��'���� !��$�!��-
����� — ��'��� 
 eff min[ ,2 ].k k

k
N � � � ��  (2) 

> ��A�+ !�<��� "��� ��'��� </'�� ������%�. ���������� '�� ����*� �%<�!� ��/(�� �� ���4�� 
����!���%� �������%� !��/�4���%, �� � ����� #�!���4��� $!�'��������� ����*� ��'���� (2). 
> <���� $!��!����+ #�!�� ��'��� !��$�!������ <%� $���!��� � ��A�+ !�<��� [ 17 ] � <���!�-
����� �� ����!����+ ���7�$7�� 
/������**� � ��!� ���!%����� "����!����+ �<������ [ 24 ].  
> '��4��+A�� ��������4, ��� �����*����� �����!/�7�� ����4 ��$�%���� $!� ������� ��������-
'%!���%& ���$����� �'��"����!����+ ���!�7% $�������� [ 18 ]. ��� ���!���4�%&� �����/� 
(<�� $�����*�� � !��$!�'������ ����� ��$������� {�k}, $�'!�<��� ��. �!���(����) ��'��� Neff 
(2) ����� ���$�'��� �� �!�'��+ �����������46 �����7 � '%!��, �.�. � ��'����� Neff [h – p], ���-
'���%� � [ 18 ]. ��"���/ (2) ����%������ $!���+ ��������-'%!����+ &�!����!������+ "���-
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�!����*� !��$�!������. W� ��(�� �%������4 ��� /'�����/6 �/��/ ����� ��$������� ���& 
���!�/��4�%&� ���/!��4�%& �!<�����+ [ 25 ]: 
 eff 2 .a

a n
N

�
� ��  (3) 

K'��4 n = N /2 — ��������4�� �����(��� ����� "����!���%& $�! � ���*�����+ �����/�� � N 
"����!�����. �!� ��$��� (3) $!�'$���*�����, ��� ��<������%� �������� {�k} !��$���(��%  
� /<%��6B�� $�!�'��. =���� '��������4���� � /������ "�������������� �%!�(���+ (2) � (3) 
!���� �� <%�� $!�'�������%. ���<&�'��%+ ������ '�� /'�<���� �%����� � �!���(���� � ���-
�4�. 

K������ ���(�, ��� $!�'A����������� ��'���� (3) �������� ������������ ��!� <�!�'���-
���'����� � [ 13 ]. > "��+ !�<��� <�!�'������'����4 �7������� $� <������� ����� ��$������� 
�k � 1. �!/*�+ �/B�������%+ ������ — $!�������� ��'����� Nodd � Neff � �&��� UHF. ����' 
UHF ��*�� ���*� !�����/���� '�� <��4A�& �����/�, � � ��������+ &���� ��$!�(���%& $���-
��!�� �*� $!������� �B� � [ 26 ]. ��'���% (1) � (2) � UHF �%�����6��� ����4 $!����, $�����4-
�/ � "��� ��/��� 
 1 ,D 	 
� � � �  (4) 
*'� �	 � �
 — ����'�!��%� ���!�7% $�������� 	- � 
-�<������. �'���� $!�������� ��'���� 
Nodd � !����& UHF $!���'�� � �!/'����� $!� ���������� ����+ �'�� "����!����*� !��$�!���-
���. > [ 14 ] <%�� $�������, ��� '�� ���*����%& ��������+ Nodd !���� /'������+ �������� S2� 
(�!�'��*� �������� ���'!��� �$���). ��%�� �������, � $�'&�'� [ 12, 14 ] ��!� "����!����*� 
!��$�!������ ���('���������� � ��!�+ '�#�������� ����'� — �$����%� ��*!��������, ����-
��6B�� UHF �� <���� ��!!����%& (����%& $� �$��/) ����'��. 	���+ $�'&�' �� ��(���� ����4 
/( $!���������4�%� (��. ���(� [ 16 ]). 	�� �� ����� "��� $�'&�' $!��������� [ 27 ] ��� ���4�� 
'���/$�%+ (�� �/(�� ����4 �$���! ���!�7 $��������). > ���6��!�7��& �% $!���'�� �������� 
����������/6B�*� ��'����, �<������� �*� ��!�� UHF

odd .N  ��� ���*����%& ��������+ '���%+ ��-
'��� �%��������� $� ������A���6 [ 14 ]: 
 UHF 2

odd UHF2 2Tr( ),N N 	 
�  � � � � �S  (5) 

��� "����������� #�!�/�� UHF
odd 2Tr ( ).N N 
 	 
� � � � �  


�� �!*/�����!������4 �%A�, �% ��'��� $!�'$������� ��!� !��$�!������ Neff (2) � (3), 
�<������� '���� !������%� '���%� '�� Neff � ��('�+ ��'��� ��!�� FCI

eff ,N  UHF
oddN  � �.'. W��� ���-

$��4�����4�� �������%�� !��/�4������ [ 28 ] '�� �$���!� ���!�7% (4), �� � /����� �$!�'������ 
(3) ��'��� UHF

effN  ���(� ��(�� <%�4 $!�'������� � ����+ ���!����+ #�!��:  

 UHF 1/2
eff 2Tr[( ) ].N N 
 	 
� � � � �  (6) 

	�� ��� ���*/��!�%� ����� ��������!����+ ���!�7% �	�
 (�.�. ��<������%� ����� ������!��-
��+ ���!�7% [(�	�
)+(�	�
)]1/2 � (�
�	�
)1/2) ���4A� �'���7%, �� �� (5) � (6) ���'/��, ��� 

UHF UHF
eff odd .N N�  

��!�'/ � UHF �% </'�� $!������4 !�'�� ��$��4�/��/6, �� '��������� ��'�!(����4�/6 
��'��4 !������%& �!<�����+ '�� !������%& �$���� � ��!!�����+ #�!�/��!���� ���'��� [ 32 ]. 
�<%��� �� ���%��6� !��A�!���%� ����'�� �!�!�—T��� (��*��+���� �<<!�����/!� EHF).  
> ���� �!��� "��+ ��'��� <%�� $����B��� ��������4��� ���������� !�<�� (��. �<��!% [ 30, 
31 ]). > ��A�& !������& ��$��4�/���� /'�<�%+ ��*�!��� [ 32 ]. ������!� �� ���/������ � ��'�-
�� EHF !����!��+ ��*������������, / ��� ������� ��(��� '����������. > ������� �� UHF ��-
�!�����4�%� !�A���� /!������+ EHF (�� ���'�B���� � �*!���������/ (RHF) !�A���6) �<���-
���4�� �/B����/6� [ 31 ]. ��"���/ � EHF ���*'� ����� ����� "����!����� !��$�!������, � ��� 
����� � '�� ���<���!!���!�����%& "����!����. ����������/6B/6 ��!/, �%�������/6 $� (3), 
</'�� �<�������4 ��� EHF

eff .N  
������7, �!���� !������!�� $!�<��(���/6 �&��/ CCD �� ���!�� �������%& ������!��,  

� ����!�+ !����!��-��*��������%� �<!���� /���%��6��� $�!�%� "����!���%� ��!!���7�� 
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(��., ��$!���!, ���*/ [ 33 ]). �����!��� ��*�����������4 ���<���� ��(�� '�� <��4A�& ������.  
> ����'� CCD �%<�!����� �$!�'�����%+ <���� �����/��!�%& �$��-�!<�����+ � ��!����� ���-
!�7� '�/&"����!����*� �$�!���!� ���</('���� t2 = ||tab,ij||, *'� ��'���% i � j ��������� � ��$��-
����%� �!<������ �$�!��*� (reference) '���!�������, � ��'���% a � b — � �������%� �!<���-
���. �����4�� ���(��� ������+��� /!������� '�� tab,ij '��� �����(����4 ��!!����� �%������4 
"��!*�6 ��!!���7��, � ���(� �7������4 ����������/6B/6 ���!�7/ $�������� CCD

1D  '�� ���-
���, '�����& �� �%!�('���� [ 33, *���� 11 ] (��$�����, ��� CCD — "�� �� ��!��7������ �&�-
��). ��-��'����/, ���<���� $!����+ �$���< $!�<��(����*� �%�������� CCD

1D  �$���� � [ 19 ]. 
������� �� t2 ��!����� �$�!���!��!�����%+� �$�!���! 
 1/2

2 2 2 2( ) .C t I t t� �� �  (7) 
M��� �$�!���! ���('���������� � �����*�� �$�!���!� ���</('����, $�!�('�6B�*� '��('% 
���</('���%� ���#�*/!�7�� � ����'� CID (��!��7����%+ /��� ���& '��('% ���</('���%& 
���#�*/!�7�+). 	�*'� ���!/'�� ���$��4�����4�� ���������4�� $!���%�� #�!�/���� ���!�� 
���!�7% $��������, $��/����%�� !���� � [ 34 ]. M�� $�������� ��$��!�'������� $!������4 
#�!�/�/ (2), '�6B/6 ��� ���%� !����!��-��*��������/6 CCD-�7���/ CCD

effN  ����� "##��-
����� !��$�!���%& "����!����. 

��� �� ���4�� �%!�('���%& "����!���%& ������ ����' CCD �$���� "##�������, ���<��-
�� ���� ���!�7/ t2 ��!���4 � <����� ��� ���%����%& <!����!�����& ��� <�����& � ��� �!<���-
��+ [ 35—37 ]. �� $!������ �% $!������� $!����+ � '����4�� "##������%+ ��!���� �&��% 
CCD � <����� ���/!��4�%& UHF-�!<�����+, �.�. ��<������%& �����!�� ���!�7% (4). �����'��� 
������6��� �� &�!�!�-#�������& (RHF) �!<�����+ ��A4 $!� '��������� ��������4��+ "���-
�!����+ ��!!���7��, ������ $!� /������ ��� ���%�����+ �!�$�����+ &�!�!�-#�������+ ��/�-
��+������� [ 31 ]. T��������� ��� ��$!�(���%� ������%, �'��4 �����'/��%�, �����%�� � ����-
6��� (� $!������� ��/��� UHF UHF

odd eff 0N N� � ). ��$��4������� ���/!��4�%& UHF-�!<�����+ '�� 
��'�� ���#�*/!�7�����*� ������'�+����� <%�� $!�'��(��� � [ 38 ]. 

�
����	��� ������� 


���!���%� '���%� '�� ��<�. 1—3 <%�� $��/���% � ��$��4�������� ����'�!��%& �-$�!�-
���!��. ���������%+ ����*!�� �-����� � �'��7���!��%+ ����*!�� �/��������*� ������������ 
����% !���%�� –2,4 � 11,13 "> ��������������, � '�/&7���!��%� ����*!��% ������������ �7�-
�������4 $� #�!�/�� ���. )�����!�6 �-������ ��'����� � $���B46 $!����4�%& ���*�/*��4-
����� � '����+ ����� �—� 1,4 Å. >�� ������% �� ��<�. 1 � 2 ��� �& $!�����'�%� �������%  
� "��$�!������. > ���������, ������ �����/�% ��'�7���'�#������� (������� 15 � ��<�. 2) �$�-
��� � [ 39 ]. 

> ��<�. 1—3 ��!/��/!�%� #�!�/�% ���<!�(�6� ���(� ������� !��$!�'������ eff{ }D�  "##��-
����� !��$�!���%& "����!����. ��� �����%& !��$!�'�����+ � ��('�+ ��<��7� ��$��4������ 
���� ����/�A�� $!�<��(���� (FCI '�� ��<�. 1, CCD — '�� 2 � UHF — '�� 3). ���$!�'������ 

eff{ }D�  ��!��!����� �� ����������/6B�� �������� Neff (�� FCI
effN  '�� ��<�. 1, �� CCD

effN  — '�� 2 

� �� UHF
effN  — '�� 3). ������� !��$!�'������ eff{ }D�  $��/���� � ��'� ����A����+ �/��% ���'-

!���� ��"##�7������ �
�� 2
kc�  ����������/6B�& ��!�/��4�%& �!<�����+: eff 22 k k

k n
D c� �

�
� ��  

(��. #�!�/�/ (3)). 	���� !��<����� ������������� �<��$������� ��!��!���/ eff
eff .D N�

�
��  

�<!������ � ����!���%� !��/�4�����. K������� ��'�����, '���%� � ��<�. 1, $������6� ��-
$��!�'������� �7����4 �������� !������%& $�'&�'�� $� �!������6 � FCI. �% ��'��, ��� ��-
��' CCD � �!�'��� <��(� ���*� � !��/�4����� FCI. ���<��4A�� ���������� �� FCI

effN  $����%��-
�� ��'��� UHF

odd ,N  ��� �� /'������4�� � ����� �!����� � [ 16, 18 ] ��'���� =��*/��. 	�� �� ��- 
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     	 � < � � 7 �  1  

��������� ���	����-��������� ������� �����������	� FCI
effN   

(������ ���!�����"������ �#������$�	���) � ������%������  
�"������ UHF

odd ,N  UHF
effN  � CCD

effN ��
 ��#�����& 	���� �-���	�� 

V �-��!/��/!� UHF
oddN  UHF

effN  EHF
effN  CCD

effN  FCI
effN  

1 

 

1,54 0,97 0,71 0,78 0,97 

2 

 

1,38 0,81 0,73 0,90 0,92 

3 
 

0,96 0,53 0,65 0,67 0,98 

4 
 

3,64 2,40 1,96 1,72 1,68 

5 
 

1,46 0,88 0,84 1,06 1,13 

6 
 

1,80 1,18 0,94 1,04 1,09 

7 
 

1,86 1,03 0,97 0,89 1,09 

8 
 

2,49 1,97 1,90 2,30 1,93 

9 

 

2,14 2,07 2,23 2,41 2,48 

10 

 

2,52 2,25 2,54 2,51 2,57 

 
���, '�� ���4�� ������������%& !��$�!���%& "����!����, ��� "�� ����� ����� � <�!�'�����& 9 
� 10 �� ��<�. 1, ��'��� UHF

oddN  ��(� '��� �$���� �'������%� ��������. � ��� (� � !����& $!�-
<��(���� UHF <���� $!�������+ &�!����!������+ $!�'���������� UHF

eff ,N  �.�. ��������-
'%!���%+ ��'��� (3) '�� ���!�7% $�������� (4). ����/6 �!�������4�/6 �7���/ UHF

oddN  � UHF
effN  

$�'���!('��� ��<�. 2 '�� �-������ �!�'��*� !����!�, ����!%� /(� �� ��*/� <%�4 ��/���% � $�-
��B46 FCI. 

> "��� ��/��� $!� �7���� �������� UHF �% �$�!����� �� ����' CCD ��� �� ���<���� ��-
'�(�/6 (�� '���/$�%&) !����!��-��*��������/6 �&��/ �%�������� Neff. > ��<�. 2 $!���'���� 
�/'��4�%� ��������� — ����� eff eff / ,N N N�  *'� N — $����� ����� �������%& "����!���� 
(����� �-"����!���� � '����� ��/���). ����������/6B�� �������% CCD

effN  � '!. � ��<�. 2 ��(-
�� ��$�������4 � �����*���%�� !��/�4������ '�� <�����& �����/� � ����'� FCI. > ���������, 
� ���!�7���, ����!%+ �� $!���'�� � ��<�. 1, �%�������� '�6� FCI

effN = 0,052, $!���� EHF
effN = 

= 0,046 � CCD
effN = 0,049 ('�� ���!�7��� !��/�4���% UHF � RHF $!��������� �'������%, �.�. 

UHF
effN  � 0). �� ��<�. 2 �% ��'��, ��� �� ��'��4�%�� ����6������� UHF

effN  $���� �� ��������-
������ /!���� ��*���/���� � FCI

eff ,N  � ���'������4��, ����' UHF '�+�������4�� �$���� $!���-
��� '�� $!�<��(����*� �$������ !�'����4��*� &�!����!� � '��������� <��4A�& �������&  
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	 � < � � 7 �  2  

������� ���	����-�������� ������� �����������	� UHF
odd ,N  UHF

effN  � CCD
effN   

��
 �-���	�� ���	�"��� (11), �����	��� (12), ���������� (13),  
�����	���� (14) � ����"�����!������� (15) 

V �-��!/��/!� UHF
oddN  UHF

effN  EHF
effN  CCD

effN  

11 

 

0,103 0,061 0,059 0,061 

12 

 

0,090 0,056 0,055 0,057 

13 

 

0,050 0,027 0,041 0,047 

14 

 

0,065 0,036 0,042 0,049 

15 

 

0,092 0,066 0,063 0,070 

 
� ���4��+ "����!����+ ��!!���7��+. �� ��<�. 2 ���'/��, ��� ���'�������� $!�<��(���� EHF  
� ����'�!���� �&��� UHF ��B� ���*� '�6� <������ !��/�4���%. > �� (� �!��� '�� ���<� ��!!�- 
 

	 � < � � 7 �  3  

������� ���	����-�������� ������� �����������	� UHF
oddN  � UHF

effN  � ��	������� ����� #��������
 
{�k} ��
 ���!�����& ����������� � �����"�$ #��#�� (16), (17) � � �����"�$ ������-#��#�� (18)—(20) 

V ��*������/�� UHF
oddN  UHF

effN  {�k} 
1 2 3 4 5 

16 

 

0,075 0,047 
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� � � � � � � � �  � � < �.  3  

1 2 3 4 5 

17 

 

0,094 0,058 

 

18 

 

0,086 0,060 

 
19 

 

0,056 0,042 

 

20 

 

0,063 0,049 

 

 
��!�����%& ������, ����& ��� 13 ($�!�$�!��), EHF '��� ������� �/�A�� !��/�4���%. �� �����, 
�'����, ��<%���4 �< ���/������ !����!��+ ��*������������ � EHF. 

���/����%� � ��<�. 1 � 2 '���%� ��/(�� ������!%� �$!��'����� '�� $!�������+ �&��% 
UHF � $!�(��& !�<���& [ 27, 40 ], *'� $!��������� ��'��� =��*/�� UHF

oddN  ��� <������ ��/ ��-
�����%. �'����, ��� ��'�� �� ��<�. 1 � 2, ��'��� UHF

oddN  ��B� ���*� '��� ���A��� *!/<�� �$�-
�����, ��*'� ��� ��������-'%!���%+ ��'��� UHF

effN  $!���'�� � <���� �'�������+ (/��!����+) 
��!���� "����!����*� !��$�!������. 

���'������4��, $!���/6 ����'��/ ������� !��$�!������� �� ������ ��'���� UHF
effN  ��(�� 

!��$!���!����4 �� ��*������/��!�%� ��$!�(���%� ������%. �����'��� ���������� ��/��6��� 
� ���!�����%& !�<���& � ��������� #����� � &���� *!�#���$�'�<�%& ��!/��/!, ��$!���!,  



�.>. ��K���>  852 

� [ 41—43 ]. > ���������, � [ 41, 42 ] ���!�������� �����'����% �$����%� ��������� *����*�-
���4�%& *!�#����%& �����/� �<B�+ #�!�/�% C6m2H6m. �����'��� ���6� ��*��*��<!���/6 
���A�66 *!���7/ (zigzag edges). �% ��/��� �����%+ ��/��+ ����+ ������% '�� �������� 
m = 6 — ���*����/6 �����/�/ C216H36 (������� 16 � ��<�. 3). 
!��� ��*�, �� ������ "��+ (� 
��!/��/!% �% !������!�� ��'��4 *!�#�����*� ����� � $�����46 (������� 17). ��'�<�%� 
��!/��/!%, �<%��� ���%����%� ����$�!���, ��(� ������� ��/��6��� [ 6, 44—46 ]. ���/�4���% 
��A�& �%�������+ $!�'�������% � ��<�. 3, *'� � $����'��� ����<7� '����� �$���! ����� ��$��-
����� {�k} � ��'� '���!����*� *!�#���, � ����!�� $� ��� �<�7��� ����(�� ����! k ��<�������-
*� ����� �k. > ��<�. 3 ���(� $!���'��% *!�#����%� �����/�% 18—20 ���A����*� ��$� —  
� $!�'��4��+ ��*��*��<!����+ *!���7�+ � � $�$�!����+ *!���7�+ ��$� ������ (armchair edges). 


�� $!�����, *!���7� ������ '��� <���� /���+���%� ������% [ 6, 47 ], � "�� ��!�(�����  
� ���4A�& ��������& EHF

effN  '�� <�����+ $� !����!/ ������% 19, ��� '�� 16. >� ���& ��/���& 
!��$�!������ <���� ���*� ���7���!�!/���� $� $�!�#�!�� �����/�%. �� ������������ /!���� 
"��� !��/�4��� ��*���/���� � ��"�$�!�������� !�������� ���4A�& ������ � [ 10, 11 ]. ��� <�-
��� '����4��*� �!������� � !�<���+ [ 11 ] �% $!���'�� � ��<�. 3 !��/�4���% '�� ���������4�� 
��<��4A�+ ������% 18. ����� ����� �� ���4�� ������������, �� � �������������� ��*�����  
� ��!����+ !��$�!������ � [ 11 ]. ��$!���!, !������!�� � 18 $!�'��4�/6 *!���7/ ��$� #��#��. 
>��4��� �� ��+ ��"����������%� �!� ���<���� ������%& (� ����A���� !��$�!������) �����. 
����' UHF '��� ���'/6B�� �������� �-��'���� eff:D�  0,29, 0,25 � 0,09 (� ������/��� 0,29 �� 
��!�'��� $!�'��4��+ *!���7%). ����������/6B�� ��"�$�!������� �������% � [ 11 ], $��/���-
�%� � !����& ���*��$�!��+ ���!�� �������%& ������!�� (MRCC), !���% 0,31, 0,24 � 0,08 
($!��'�, ���� !��$�!������ $!� "��� �$��%�����4 � ��'�#�7�!������+ �&��� "'-)�!'��). 
�!����! �-�$���!� ����� ��$������� {�k} ���(� ����4 <����� ���/, ��� $!�'������� � [ 10, 
11 ]. �������, ��� "##��� $�!�#�!�� �������� � '�� ��������7�� �!�$����%& ���</('���+ 
("##��� �$���!&�����%& ��������+� [ 42, 48, 49 ]). >��4�� &�!����!��, ��� �� $�$�!����+ *!�-
��7� ��$� ������ (� 18—20) !��$�!���%� "����!��% $���� �� �������/6���. 

��������� � *!�#�����+ �����/�� $������ ��&!����� ���4�/6 $�!�#�!�+�/6 ��������-
7�6 �� *!���7� #��#��. �� *!�����%& �����&, $!��%��6B�& � $������, ���(� ������� ���7��-
�!�7�� !��$�!���%& "����!���� (� �������& 17 � 20). �� "�� ��������7�� �� ����4 ��������4�� 
$� �!������6 � ��������7��+ �� ���A��+ *!���7� �����/�%. M��� ����!���%+ #���, $�-
��'����/, ��(�� ����!$!���!����4 ��� ���4A/6 !���7����/6 �$���<����4 ������ �� *!���-
7� $������ $� �!������6 � ���A���� *!�����%�� �������. �<!�B��� �� ��<� �������� � ��-
��� /��������� /'��4��*� ��'���� !��$�!������� $!� $�!�&�'� � ��!/��/!� � $�����46 �� ���� 
!��A�!���� *!���7%, �.�. /��������� ����� �$���!&�����%&� ������. ����4, &��� � ���'��-
�������, !��$!�'������ "##������� !��$�!���%& "����!���� � !���7�����+ �$���<����46 �<-
�/('����� � ����!��/!� (��., ��$!���!, [ 27, 40 ]). 

'��()���� 

�� !��/�4����� �����'������ ��(�� �'����4 '�� ������%& �%��'�. ��!�%+ ���������  
� �%<�!/ ���<���� $�'&�'�B�*� �$!�'������ �������������+ ��!% "����!����*� !��$�!���-
���. >��'���%+ "'-)�!'�� [ 16 ] ��'��� Neff (2) "����������� �!�'��+ ������������ ��!�/��4-
�%& "����!���%& $�! �����7�—'%!�� (3), �.�. Neff �� ����� '��� �������� ��������-'%!����+ 
&�!����!������+ !��$�!������. ����%+ #���, '�������%+ � ������B�+ !�<���, ��'����� ��'��� 
Neff ���%� #��������� ��%����. > "��� ������� ������� Neff �� !�'� ��%&, � ���-�� <���� ��-
�/�������%& �$!�'�����+ "����!����*� !��$�!������. � ��'���, �� ��/��+�� ��'��� =��*/�� 
Nodd (2), ��� � ��A ��'��� �������������� �� [ 17 ] (�'��4 �� $!�'��������%+), $!���'��  
� ���A��� *!/<�+ ��!����, ���<���� $!� ��$��4������� &�!�!�-#�������& ��'���+ ��$� UHF. 
>��!�+ �%��' ��������� � $!���������� !������'�7��� — ���/6 $!�<��(���/6 ��������-
&�������/6 ��'��4 ��(�� $!�����4 '�� <��4A�& ��$!�(���%& ������ � ������� ������. ��� 
���%& ������ �!������� !��/�4����� UHF � !��/�4������ ��'���+ �%����*� /!���� (F�I, ��D) 
$�������, ��� � ����'� UHF '����*����� �$���� $!������%+ /!����4 �$������, �� $!� ��$!�-
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������ /������ ��$��4������� ��������-'%!����*� ��'���� UHF
effN  (6). >�(�� � ��, ��� ���, 

*'� �����(�� $!���� �!�������, !��/�4���% $!�'��(����+ �%��������4��+ �-�&��% �$���� 
��*���/6��� � �/B�������� <���� �!/'�%� ��"�$�!������� $�'&�'�� � [ 11 ]. 

����� ����� �������4, ��� '�� ����4 <��4A�& ������ � �%������ ������ ���!/'�����4�� 
$!��������� '�(� �-��'��� UHF. M����!���%� ��'��� '�� ����& ������ �$���� ���/��4�%  
� #����� *!�#����%& ������ � �& ����� ���(��+ ���A��+ *!���7�+, $�������� ('%!����) !��-
�����+ #�!�% � �.$. [ 6, 44—46 ]. ��'�<�%� �<^���%, ��A���%� �!�����7�����+ ������!��, 
�� $�'��(�� ��/����6 � � !����& ���!�� �����+ ��!/��/!%. > ������B�� �!��� �% ��'�� �'�� 
�����(�%+ �$���< !�A���� ���!�����+ $!�<���%. �� ������� � $!�������� �B� <���� $!�-
���+, ��� � UHF, �'��"����!����+ �&��%. ��� ��4��!�����%& ��$!�(���%& �-������ ��'��4 
����*� !�'� <%�� $!�'��(��� � [ 50 ]. �!�'��!����4��� �����'������ $����%����, ��� �<�<-
B����� &6���������� ��'��4 [ 50 ] �$���<�� *!/<� ���$!�������� !��/�4���% ��<�. 3 � ������-
����� $!����4�� ��!����4 "����!����� !��$�!������ �� *!���7�& *!�#�����+ �����/�%, � ��� 
����� '�� ��*������/�% � '�#����� ��$� $������. ��-��'����/, $�'�<�%� $�'&�'%, ��!�-
(�6B�� �����/��!�/6 ��$���*�6, ��*/� ������4�� $�����%�� ��� $�!�%+ A�* � ��/����� 
���4����!!���!�����%& �-��*�������, ���A��� �!/'�%& '�� ��!�*�+ ���!��. 

����
�����.  
��������	�
�	� )�	�)�
-���
)�
�
 ������ (3) ������, ���-�
��
� (2) 

��� $!�����% �*!������ '��������4���� ���<���� ��(�%� '�� ��� ���*����%� ������%� 
����������. 	�*'� n = N/2 !���� ����/ "����!���%& $�!. ��� �������*� &�!�!�-#�������*� 
(RHF) ��������� $�!�%� n ���/!��4�%& ����� ��$������� {�i}1 � i � n �'������% � !���% �����-
���4�� �����(���/ �������6 2. ��(� $!� ���4��� !��$�!������ ($!� ���4��+ ��!!���7�� 
"����!����) /������%� ����� ��$������� &��� � $�'�6�, �� ����6���, ��� $!�����, �*!������-
�%�� ����/ ��������� 1, �.�. 1 < �i '�� ���& i � n. ������ $���'���� ��!&��+ ����� �$���!� 
{�i}1 � i � n ��$���� '�� "����!���%& ��������+ <�� $�����*��. > "��� ��/��� � $!�7���� $����*� 
!��$�'� i -�+ &�!�!�-#�������+ $�!% "����!���� ����� �i ����������� �� �������� 2 � $!�<��-
(����� ���!&/ � 1. 	���� �<!����, � �<%��%& ��'���& /������ 1 < �i ��&!������� '�� ���& $�!-
�%& n ����� �$���!�. 

> ����6�����4�%& ��/���&, ����!%� �% ���%���� $�����*��������, /������ 1 < �i ����%-
������ �$!���'���%� '�� ���4A�*� ����� ��<������%& �����: i � n �, *'� ����'��� n � < n. M�� 
�����(��, ��$!���!, '�� ���!&���</('���%& ��������+. > $!��7�$� '�$/����� ��/�����  
� $�'�<�%& $�����*������& ��������+. ��� ��& �/(�� �������4 n !����!����46 n �, ����!/6 
�% �$!�'���� ��� ���������� ����� ��$������� � /������� {�i} > 1. > ����& ��/���& n � �����-
����� �/B��������+ &�!����!������+ "����!����*� ���������. �<%��� n � = n, � '���� �% ���-
����!/�� ��(� ���4�� ���!���4�%+� ��/��+ n � = n. 

�'�<�� !��<��4 $���%+ �$���! {�j} �� '�� �$���!��4�%& ��<�!�: ��<�! {�i}1 � i � n � /�����-
�� 1 < �i � ��<�! {�a}a > n � /������� �a � 1. �!� "��� $�!�%+ ��<�! ����7��!/���� � ��$������%-
�� �!<������� !�#�!�����*� (�$�!��*�) '���!������� �� ���/!��4�%& �!<�����+, � ���!�+ —  
� ��<�!��, �����*���%� ��!�/��4�%� ��. 	�$�!4 ��(�� �<!����4�� � #�!�/�� (2). ����� �$!�-
��'������4 '�/& !�������: min[�i,2 – �i] = 2 – �i ('�� $�!��*� �$���!��4��*� ��<�!�) � min[�a,2 – 
– �a] = �a ('�� ���!�*� �$���!��4��*� ��<�!�). ���6'� ����� eff 2 .i a

i a
N n� � � � �� �  �!���� 

�� �������� ��!��!���/ �$���!� �� ����� "����!����, �.�. !�������� i a
i a
� � � �� �  2n. ��'-

������� �*� � $!�'%'/B�� ������A����, $!�&�'�� � #�!�/�� (3), � �. '. > $�����*������� ��/-
��� ������ (3) $��/���� eff 2 2( ).a

a n
N n n

��
�� � � ��  M�� #�!�/�� /(� �� '�$/����� $!����+ ����!-

$!���7�� � ��!����& ������������+ $!��%��%& ��������-'%!���%& $�!. ��� �������*� ������-
��� ������4�%+ ��/��+ n � < n '���� �� $!������. �<B�+ �%��' �� $!���'����*� ������� ������� 
� ���, ��� '�� !���4�%& ��'�� ��(�� $!������4 ��'���% (2) � (3) ��� !����$!���%�. 
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