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���
� ��������	�� ��������� �	������ X  ( IX ) ���
��� ������	���� �������� �������, 
����������� �	� ����, ����
 �� ���	��������� ������	����� ����� ����� �	������  ��� ������� 
�	��������� ��������� ���	��� �������� ������ ���������
� �	������: 

X  +  IX  →  X+ + e- 
��	� ������	�����, ��� ��� ���
� �	������� � ������ ������	� ����� �� ���������� 

��������� ������ ������	��, �� ��������	 ��������� ����� ��	����� ���	���� ���
� ������� 
����� ������ ������� ������	�.  ��� ����	���� ������� ��� ������ ������
 ��������. ! 
��������	������ ��� ������	������ ������ �� 
��	������, � ��	�� ����	��� ��������	
 
��������� �	����� 
���	��� ��� �������� ��	�
� ������� ������� � ������	����� �����. "����� 

���	���� ��� ����#� ������
 $������� ����
����� ������� ����	������� � ������
� 
��������	�� ��������� � ������� ��-�� �������
 
���	���� ����� ����	������� ��� ������. 

! ���	��� � �� ���.1 �������
 ����������
� � ������	���
� �� ������������������ ����
� 
[1] ��������	
 ��������� �	������ I, II � III �������. %���	����	��� �	����#�� �����
 
�������: ������ 1 –  �� ������� $�������, ������ 2 – ��� �������� ��	�
� ������� ������	����� 
����� � ������� (+1) ������� &����� '���  (����� 3-21G), ������ 3 – ������� &����� '���  � 
������ ������� ������ ����#���� (�		���-�	����� 2-�� ������� (MP2).  

 
����.1 ����	
���� ��	��
�� ������ I, II � III ��������, � 
     
  ������ 

N 
�����	� ���� 

T. �����	��        ∆Ε 
1 H 13.60 13.50 13.50 
2 He ***** ***** ***** 
3 Li ***** ***** ***** 
4 Be 9.32 8.32 8.08 
5 B 8.30 8.36 7.98 
6 C 11.26 9.27 10.08 
7 N ***** ***** ***** 
8 O ***** ***** ***** 
9 F 17.42 17.30 15.41 

10 Ne 21.56 21.50 19.28 
11 Na 5.14 4.91 4.91 
12 Mg 7.65 6.85 6.60 
13 Al 5.99 5.73 5.52 
14 Si 8.158. 8.06 7.68 
15 P 10.49 10.62 10.07 
16 S 10.36 9.93 9.13 
17 Cl 12.96 12.86 11.85 
18 Ar 15.76 16.02 14.82 

 
[1] !.%.(�����, ).*.+�����, ,.(.(���� -����� �������� ��	���	, ,����-��-.���,1997. 

 



 
,��.1 ��������	
 ��������� �	������ I – III �������.  

 

������� 5 

! ���	��� 1 �������
 ��������	
 ��������� ����� �	������ I � II �������,  ������	���
� 
������������	��� � ����������
� ���� ���������: �� ������� $������� � ��� �������� ��	�
� ������� 
����� � �������. /���	���� ��������  ���	���. .	� ����� ����������� ��	�
� ������� ����� � ���� 
(Setup - ab initio, basis 3-21G, options…; Compute - Single Point). !
������ ��	��� ������� �����. !
������  
����� ���� Compute  - Orbitals. ���������� �	��������� ��0�������� �����. !
������ ������� ������ 
������� ������	�. ���������� ������
� � ��������
� ���0��� ��������� �����	���� �����
� ������	�� 
� �	��������� �	�������. !�������� � ������ ���� Setup – options, �������� �������� �	� ������� ������� 
� ����������� ��� ������� (Compute  - Orbitals). ,���������� ��������	 ��������� ��� �������� ������� 
������� � �����.  (1���	/��	�=0.043363�). ��������� ���0�� (���������) ���������� ��������	� 
��������� �� �������� ������ (����	�) �	������.  

��	�� 
 ���
��: �������� WORD �	� EXCEL, �������#��: 1) -��	��� ������������	��
� � 
����������
� ���� ��������� �������� ��������	� ��������� ����� �	������ I � II �������. 
2) 1��0�� (���������) ���������� ��������	� ��������� �� �������� ������ (����	�)  �	������. 
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