
¢»·¨±«¨²¥«¼»¥ ¬¥²®¤» ¨ ¯°®£° ¬¬¨°®¢ ¨¥. 2009. �. 10 223��� 51{72, 539.182, 538.958�������������� ������������� P -������������� � ���������������� ����������. ������������� ���������������-���� � ������-��������������.�. �®«¿ª®¢1, �. �. �®°®¶®¢-�¥«¼¿¬¨®¢1, �.�. �¾¡ °¶¥¢2�®±«¥¤®¢ ²¥«¼® ¨§« £ ¥²±¿ ¬¥²®¤ ±²®µ ±²¨·¥±ª®£® ¯®«®¦¨²¥«¼®£® P -¯°¥¤±² ¢«¥¨¿ ¤«¿ ¬®-¤¥«¨°®¢ ¨¿ ²¥°¬®¤¨ ¬¨·¥±ª¨µ ¨ ¤¨ ¬¨·¥±ª¨µ ±¢®©±²¢ ª¢ ²®¢»µ ±¨±²¥¬ ¬®£¨µ · ±²¨¶±® ¢§ ¨¬®¤¥©±²¢¨¥¬. �°®¨§¢®¤¨²±¿ ²¥±²¨°®¢ ¨¥ ¢®§¬®¦®±²¥© ¬¥²®¤  ¯³²¥¬ ¢»·¨±«¥¨¿¯°®±²° ±²¢¥»µ ª®°°¥«¿¶¨®»µ ´³ª¶¨© ®¤®¬¥°®£® ¡®§¥-£ §  ± ¤¥«¼² -®²² «ª¨¢ ¨¥¬¬¥¦¤³ · ±²¨¶ ¬¨, ª ª ¢ ±®±²®¿¨¨ ²¥°¬®¤¨ ¬¨·¥±ª®£® ° ¢®¢¥±¨¿ ¯°¨ ª®¥·®© ²¥¬¯¥° -²³°¥, ² ª ¨ ¯°¨ ¤¨ ¬¨·¥±ª®© ½¢®«¾¶¨¨ ¨§ § ¤ ®£®  · «¼®£® ±®±²®¿¨¿. � ¡®²  ¢»¯®«-¥  ¯°¨ ´¨ ±®¢®© ¯®¤¤¥°¦ª¥ ���� (ª®¤ ¯°®¥ª²  08{02{00041) ¨ �¢¥¤±ª®© �®°®«¥¢±ª®© ª ¤¥¬¨¨  ³ª.�«¾·¥¢»¥ ±«®¢ : ª¢ ²®¢ ¿ ±² ²¨±²¨ª , ¨²¥£° «» ¯® ²° ¥ª²®°¨¿¬, ¬ ²°¨¶  ¯«®²®±²¨, ±¥²®·»¥¬¥²®¤».1. �¢¥¤¥¨¥. �¤®© ¨§ ± ¬»µ ±«®¦»µ ¨ ¢ ¦»µ ¯°®¡«¥¬ ²¥®°¥²¨·¥±ª®© ´¨§¨ª¨ ¿¢«¿¥²±¿ § ¤ · ° ±·¥²  ¤¨ ¬¨ª¨ ª¢ ²®¢®© ±¨±²¥¬» ¬®£¨µ ¢§ ¨¬®¤¥©±²¢³¾¹¨µ · ±²¨¶. �¥¸¥¨¥ ¤ ®© § ¤ ·¨ ¯° ª-²¨·¥±ª¨ ¢±¥£¤  ¿¢«¿¥²±¿ ¥¨§¡¥¦»¬ ½² ¯®¬ ¯°¨ ±° ¢¥¨¨ ª¢ ²®¢®© ²¥®°¨¨ ± ½ª±¯¥°¨¬¥²®¬. �¥¬¥ ¬¥¥¥ ¤«¿ ±ª®«¼ª®-¨¡³¤¼ ±«®¦®© ±¨±²¥¬», ®¡« ¤ ¾¹¥© ±¨«¼® ¢»° ¦¥»¬ ª¢ ²®¢»¬ µ ° ª²¥-°®¬ ¨/¨«¨ § ·¨²¥«¼»¬¨ ¬¥¦· ±²¨·»¬¨ ª®°°¥«¿¶¨¿¬¨, ¢¯®«¥ ³¤®¢«¥²¢®°¨²¥«¼®£® °¥¸¥¨¿ ¤ ®©§ ¤ ·¨ ¢  ±²®¿¹¨© ¬®¬¥² ¥ ±³¹¥±²¢³¥². �¥©±²¢¨²¥«¼®, ¢±¥ ¯°¨ª« ¤»¥   «¨²¨·¥±ª¨¥ ¬¥²®¤» ¢ª®¥·®¬ ¨²®£¥ ±¢®¤¿²±¿ ª ¥ª®²®°®¬³ ¢ °¨ ²³ ²¥®°¨¨ ± ¬®±®£« ±®¢ ®£® ¯®«¿, ½´´¥ª²¨¢® ° ¡®² -¾¹¥© ¢ ±«³· ¥ ¥ ±¨«¼® ¢»° ¦¥»µ ª®°°¥«¿¶¨© [1]. �°¨ ¯®¬®¹¨ ·¨±«¥»µ ¬¥²®¤®¢, ®±®¢ »µ  ¯°¿¬®¬ °¥¸¥¨¨ ³° ¢¥¨¿ �°¥¤¨£¥°  (¢±¥¢®§¬®¦»¥ ° §®¢¨¤®±²¨ ±¥²®·»µ ¬¥²®¤®¢),   ¤ »©¬®¬¥² ¢®§¬®¦® ° ±±¬®²°¥²¼ ¬ ª±¨¬³¬ § ¤ ·³ ¤¢³µ ª¢ ²®¢»µ ¢§ ¨¬®¤¥©±²¢³¾¹¨µ · ±²¨¶ ¢ ²°¥µ-¬¥°®¬ ¯°®±²° ±²¢¥ (².¥. ¸¥±²¨¬¥°®¥ ª®´¨£³° ¶¨®®¥ ¯°®±²° ±²¢®) [2]. �°³£¨¥ ¯°¨¬¥¿¥¬»¥  ¯° ª²¨ª¥ ·¨±«¥»¥ ¬¥²®¤» «¨¡® ±¢®¤¿² ¨±µ®¤³¾ ª¢ ²®¢®-¤¨ ¬¨·¥±ª³¾ § ¤ ·³ ª ¥ª®²®°®© ½´´¥ª-²¨¢®© ª« ±±¨·¥±ª®© ¤¨ ¬¨ª¥, ·²® ¯°¨¥¬«¥¬® «¨¸¼ ¤«¿ ¯®·²¨ ª¢ §¨ª« ±±¨·¥±ª¨µ ±¨±²¥¬, «¨¡® ±¢®¤¿²¤ ³¾ § ¤ ·³ ª ¥ª®²®°®© ª¢ ²®¢®© ±¨±²¥¬¥ ¡¥§ ¢§ ¨¬®¤¥©±²¢¨¿ ± ¥ª®²®°»¬ ¯°¨¡«¨¦¥»¬ ±¯®±®¡®¬³·¥²  ª®°°¥«¿¶¨© ¬¥¦¤³ · ±²¨¶ ¬¨ [3]. �¤¨±²¢¥®¥ ¨±ª«¾·¥¨¥ | ½²® ° ±·¥²» ° ¢®¢¥±»µ ±¢®©±²¢±¨±²¥¬ ª¢ ²®¢»µ ¡®§¥- ¨ ¡®«¼¶¬ -· ±²¨¶ (².¥. ª¢ ²®¢»µ · ±²¨¶, ° ±±¬ ²°¨¢ ¥¬»µ ¡¥§ ³·¥²  ¨µ ²®-¦¤¥±²¢¥®±²¨), ±®¤¥°¦ ¹¨µ ¤® ¥±ª®«¼ª¨µ ±®²¥ · ±²¨¶, ±® ¢§ ¨¬®¤¥©±²¢¨¥¬, £¤¥ ° §«¨·»¥ ¬¥²®¤»�®²¥-� °«® ¯®§¢®«¿¾² ¯®«³· ²¼ ±²°®£¨¥ (± ²®·®±²¼¾ ¤® ±² ²¨±²¨·¥±ª®© ¯®£°¥¸®±²¨) °¥§³«¼² ²».�«¿ ´¥°¬¨-±¨±²¥¬ ¢ ±®±²®¿¨¨, ¡«¨§ª®¬ ª ¢»°®¦¤¥¨¾, ¤ ¦¥ ¤«¿ ¢»·¨±«¥¨¿ ° ¢®¢¥±»µ ±¢®©±²¢ ¥-®¡µ®¤¨¬® ¯°¨¡¥£ ²¼ ª ±³¹¥±²¢¥»¬ ¯°¨¡«¨¦¥¨¿¬ [4].� ±¢¿§¨ ± ¢»¸¥®¯¨± ®© ¯°®¡«¥¬®©  ¸¥ ¢¨¬ ¨¥ ¯°¨¢«¥ª ¬¥²®¤ ±²®µ ±²¨·¥±ª®£® ¯®«®¦¨²¥«¼-®£® P -¯°¥¤±² ¢«¥¨¿ (¤ «¥¥ | P (+)-¯°¥¤±² ¢«¥¨¥) [5{8]. � »© ¬¥²®¤, ®±®¢ »©   ´³¤ ¬¥² «¼-»µ ±®®²®¸¥¨¿µ ¡¥§ ¯°¨¢«¥·¥¨¿ ª ª¨µ-«¨¡® ¯°¨¡«¨¦¥¨©, ¯®§¢®«¿¥² ±²°®£® ±´®°¬³«¨°®¢ ²¼ ±¨±²¥¬³±²®µ ±²¨·¥±ª¨µ ³° ¢¥¨© ¤«¿ ª¢ ²®¢®© ¤¨ ¬¨ª¨ ¨ ²¥°¬®¤¨ ¬¨ª¨ ±¨±²¥¬» ¬®£¨µ · ±²¨¶ ±® ¢§ -¨¬®¤¥©±²¢¨¥¬, ª®²®°»¥ ¬®£³² ¡»²¼ °¥¸¥»   ª®¬¯¼¾²¥°¥ ¬¥²®¤ ¬¨ �®²¥-� °«®. �°¨ ½²®¬ ·¨±«®³° ¢¥¨© (¥§ ¢¨±¨¬»µ ¯¥°¥¬¥»µ) ¢ ¤ ®¬ ¬¥²®¤¥ § ¢¨±¨² «¨¥©® ®² ·¨±«  ³§«®¢ ±¥²ª¨ ¢ ®¤®· -±²¨·®¬ ª®®°¤¨ ²®¬ ¯°®±²° ±²¢¥. �®«¥¥ ²®£®, ® ¯®§¢®«¿¥² ¥¤¨®®¡° §® ¯°®¢®¤¨²¼ ¬®¤¥«¨°®¢ ¨¥¢® ¬¨¬®¬ ¢°¥¬¥¨ (².¥. ¯®«³· ²¼ ±®±²®¿¨¥ ²¥¯«®¢®£® ° ¢®¢¥±¨¿ ¯°¨ § ¤ ®© ²¥¬¯¥° ²³°¥ ¨ µ¨¬¨-·¥±ª®¬ ¯®²¥¶¨ «¥ ¢ ¡®«¼¸®¬  ± ¬¡«¥) ¨ ª¢ ²®¢³¾ ¤¨ ¬¨ª³ (².¥. ½¢®«¾¶¨¾ ±®±²®¿¨¿ ¢® ¢°¥¬¥¨).1 � ª²-�¥²¥°¡³°£±ª¨© £®±³¤ °±²¢¥»© ³¨¢¥°±¨²¥², ´¨§¨·¥±ª¨© ´ ª³«¼²¥², ³«. �«¼¿®¢±ª ¿, 1,198504, �². �¥²¥°£®´, £. � ª²-�¥²¥°¡³°£; �.�. �®«¿ª®¢,  ±¯¨° ², e-mail: E.A.Polyakov@gmail.com;�.�. �®°®¶®¢-�¥«¼¿¬¨®¢, ¯°®´¥±±®°, e-mail: voron.wgroup@pobox.spbu.ru2Division of Physical Chemistry, Arrhenius Laboratory, Stockholm University, S-10691, Stockholm, Sweden;professor, e-mail: sasha@physc.su.sec � ³·®-¨±±«¥¤®¢ ²¥«¼±ª¨© ¢»·¨±«¨²¥«¼»© ¶¥²° ��� ¨¬. �.�. �®¬®®±®¢ 



224 ¢»·¨±«¨²¥«¼»¥ ¬¥²®¤» ¨ ¯°®£° ¬¬¨°®¢ ¨¥. 2009. �. 10�®¦® ±®¢¬¥¹ ²¼ ½²¨ ¤¢  ½² ¯  ¬®¤¥«¨°®¢ ¨¿ ¢ ®¤®¬ ¯°®¶¥±±¥: ¯°¨£®²®¢«¥¨¥  · «¼®£® ° ¢®¢¥±-®£® ±®±²®¿¨¿ ± ¯®±«¥¤³¾¹¥© ¤¨ ¬¨ª®©. �°¨ ½²®¬ ¬¥²®¤ ¯®§¢®«¿¥² ¢»·¨±«¿²¼ «¾¡»¥  ¡«¾¤ ¥¬»¥ ¨¨µ ¯°®±²° ±²¢¥»¥ ¨ ¢°¥¬¥�»¥ ª®°°¥«¿¶¨®»¥ ´³ª¶¨¨.�  ±²®¿¹¥© ° ¡®²¥ ¬» ²¥±²¨°³¥¬ ¤ »© ¬¥²®¤ ¤«¿ ° §«¨·»µ °¥¦¨¬®¢ ±¨±²¥¬», ¢ ¯®±«¥¤¥¥¢°¥¬¿ ¢®¢¼ ±² ¢¸¥© ¯°¥¤¬¥²®¬ ¬®£¨µ ¨±±«¥¤®¢ ¨©, | ®¤®¬¥°®£® ¡®§¥-£ §  ± ¤¥«¼² -®²² «ª¨¢ ¨¥¬.�» ±° ¢¨¢ ¥¬ (² ¬, £¤¥ ½²® ¢®§¬®¦®) °¥§³«¼² ²» ¤«¿ ½¥°£¨¨, ¯«®²®±²¨, «®ª «¼»µ ¨ ¥«®ª «¼»µª®°°¥«¿¶¨®»µ ´³ª¶¨© ± ±®®²¢¥²±²¢³¾¹¨¬¨   «¨²¨·¥±ª¨¬¨ ¤ »¬¨.�¥©±²¢¨²¥«¼®, ¢ ²¥·¥¨¥ ¤«¨²¥«¼®£® ¢°¥¬¥¨ ®¤®°®¤»© ®¤®¬¥°»© ¡®§¥-£ § ¡»« ¥ ¡®«¥¥ ·¥¬¬®¤¥«¼¾, ¯°¥¤±² ¢«¿¾¹¥©  ª ¤¥¬¨·¥±ª¨© ¨²¥°¥± ¤«¿ ¬ ²¥¬ ²¨·¥±ª®© ´¨§¨ª¨, ¯®±ª®«¼ª³ ½²  ¬®¤¥«¼ ¤®-¯³±ª ¥²   «¨²¨·¥±ª®¥ ° ±±¬®²°¥¨¥ ¯°¨ ¯®¬®¹¨  § ¶  �¥²¥ [9]. �¤ ª® ±° ¢¨²¥«¼® ¥¤ ¢¨© ³±¯¥µ ¢³« ¢«¨¢ ¨¨ ¨ ®µ« ¦¤¥¨¨ ¹¥«®·»µ ¡®§¥- ²®¬®¢ ¢ ±¨«¼®  ¨§®²°®¯»µ ¬ £¨²®-®¯²¨·¥±ª¨µ «®¢³¸ª µ,¢ ª®²®°»µ °¥ «¨§³¥²±¿ ®¤®¬¥° ¿ £¥®¬¥²°¨¿ [10{12] (ª®£¤  ª¢ ²®¢®¥ ¤¢¨¦¥¨¥ ¢ ¯®¯¥°¥·»µ  ¯° -¢«¥¨¿µ ®£° ¨·¥® ³«¼-ª®«¥¡ ¨¿¬¨), ¢®§°®¤¨« ²¥®°¥²¨·¥±ª¨© ¨²¥°¥± ª ®¤®¬¥°®© ¬®¤¥«¨. � ±«³· ¥±¨«¼®£® ¢§ ¨¬®¤¥©±²¢¨¿ ¢ ² ª¨µ ±¨±²¥¬ µ  ¡«¾¤ ¾²±¿ ¨²¥°¥±»¥ ´¨§¨·¥±ª¨¥ ½´´¥ª²» ( ¯°¨¬¥°,¯¥°¥µ®¤ � ¡¡ °¤ {�®²²  ¢ ®¯²¨·¥±ª®© °¥¸¥²ª¥) [13].�³¹¥±²¢³¾² ° §«¨·»¥ ²¥®°¥²¨·¥±ª¨¥ ¬¥²®¤» ¨±±«¥¤®¢ ¨¿ ¡®§¥-£ §  ±® ¢§ ¨¬®¤¥©±²¢¨¥¬ · ±²¨¶¯°¨ ª®¥·®© ²¥¬¯¥° ²³°¥. � ª, ¢ ±«³· ¥ ° §°¥¦¥®£® £ § , na3 � 1 (£¤¥ n | ª®¶¥²° ¶¨¿ £ § ,a | ¤«¨  ° ±±¥¿¨¿ [14]), ±³¹¥±²¢³¾² ° §«¨·»¥ ¬¥²®¤» ½´´¥ª²¨¢®© ²¥®°¨¨ ¯®«¿ ¤«¿ ¡®«¼¸®£® ª -®¨·¥±ª®£®  ± ¬¡«¿ [15]; ¢ ±«³· ¥ ±¨«¼®£® ¢§ ¨¬®¤¥©±²¢¨¿ ¯°¨¬¥¿¾²±¿ ¢ °¨ ¶¨®»¥ ±µ¥¬» ± ¨±-¯®«¼§®¢ ¨¥¬  § ¶  �³¶¢¨««¥°  [16]; ª¢ ²®¢»¥ ¬¥²®¤» �®²¥-� °«®, ² ª¨¥ ª ª ¤¨´´³§¨®»© ¬¥-²®¤ �®²¥-� °«® [17] (DQMC) ¨«¨ ¬¥²®¤ �®²¥-� °«® ¤«¿ ¨²¥£° «®¢ ¯® ²° ¥ª²®°¨¿¬ [18] (PIMC),¯°¨¬¥¿¾²±¿ ¤«¿ ° ±·¥²  ¨§ ¯¥°¢»µ ¯°¨¶¨¯®¢ ª®°°¥«¿¶¨®»µ ´³ª¶¨© ¨ ª°¨²¨·¥±ª®© ²¥¬¯¥° ²³°» · «  ª®¤¥± ¶¨¨ Tc ¤«¿ ¥±ª®«¼ª¨µ ±®²¥ · ±²¨¶ ¢ ª ®¨·¥±ª®¬  ± ¬¡«¥. �°¨ ½²®¬ ¢ ¤¨´´³§¨-®®¬ ¬¥²®¤¥ �®²¥-� °«® ¤«¿ ®¯°¥¤¥«¥¨¿ Tc ¨±¯®«¼§³¥²±¿ ª°¨²¥°¨© ¬ ª°®±ª®¯¨·¥±ª®© § ±¥«¥®±²¨®¤®© ¨§ ±®¡±²¢¥»µ ´³ª¶¨© ®¤®· ±²¨·®© ¬ ²°¨¶» ¯«®²®±²¨ 
b	(r0)b	(r)� [19], ª®²®°³¾ ¥²°³¤®¢»·¨±«¨²¼ ¢ ¯°®¶¥±±¥ ¬®¤¥«¨°®¢ ¨¿. � ¨±¯®«¼§®¢ ¨¥¬ SSE- «£®°¨²¬®¢ �®²¥-� °«® [20] ¤¨ £° ¬®£®¬¥²®¤  �®²¥-� °«® ¨, ¢ · ±²®±²¨, \¬¥²®¤  ·¥°¢¿", °¿¤  ¢²®°®¢ ¤¥² «¼® ¨±±«¥¤³¾² ¬®£¨¥ ±¢®©±²¢ ¡®§¥-£ §®¢ ¯°¨ ¨§ª¨µ ²¥¬¯¥° ²³° µ [21]. �®-¢¨¤¨¬®¬³ ¡³¤³·¨ ¯°¥¤¯®·²¨²¥«¼»¬ ¤«¿ ¨±±«¥¤®¢ ¨¿ ° ¢-®¢¥±»µ ±¢®©±²¢, SSE-¬¥²®¤ ¯®§¢®«¿¥² ®¶¥¨¢ ²¼ ¤¨ ¬¨·¥±ª¨¥ ª®°°¥«¿¶¨®»¥ ´³ª¶¨¨ ª¢ ²®¢®©±¨±²¥¬» «¨¸¼ ª®±¢¥®, ± ¯®¬®¹¼¾ ¯°¥®¡° §®¢ ¨¿ � ¯« ±  ¬ ¶³¡ °®¢±ª®© ª®°°¥«¿¶¨®®© ´³ª¶¨¨,·²®   ¯° ª²¨ª¥ ¥ ½´´¥ª²¨¢®. � ½²®¬ ª®²¥ª±²¥ ¬¥²®¤ ±²®µ ±²¨·¥±ª®£® P -¯°¥¤±² ¢«¥¨¿ ¢»£®¤® ®²-«¨· ¥²±¿ ¢®§¬®¦®±²¼¾ ¥¯®±°¥¤±²¢¥®£® ¢»·¨±«¥¨¿ ¤¨ ¬¨·¥±ª¨µ ª®°°¥«¿¶¨®»µ ´³ª¶¨©, ¢ ²®¬·¨±«¥ ¨ ¯°¨ ª®¥·®© ²¥¬¯¥° ²³°¥.�±µ®¤®  ¸¥© § ¤ ·¥© ¡»«® ¯®¢²®°¥¨¥ °¥§³«¼² ²®¢, ¨§«®¦¥»µ ¢ ° ¡®² µ [5{8, 22, 23]. �¤ ª® °¥-§³«¼² ²» ¥ª®²®°»µ  ¸¨µ ¢»·¨±«¥¨© ¯®«³·¨«¨±¼ ®²«¨·»¬¨ ®² ¨§«®¦¥»µ ¢ ¤ »µ ° ¡®² µ. �°®¬¥²®£®, ±® ¢°¥¬¥¨ ¨µ ®¯³¡«¨ª®¢ ¨¿ ±² «¨ ¤®±²³¯» ®¢»¥   «¨²¨·¥±ª¨¥ °¥§³«¼² ²», ·²® ¯®§¢®«¨«® ¯°®-¢¥±²¨ ¡®«¥¥ ¯®«®¥ ²¥±²¨°®¢ ¨¥ ¬¥²®¤ . �±¥ ½²® ¯°¨¢¥«®  ± ª ¥®¡µ®¤¨¬®±²¨ ®¯³¡«¨ª®¢ ¨¿ ¤ ®©° ¡®²».�® ¢²®°®¬ ° §¤¥«¥  ±²®¿¹¥© ° ¡®²» ¨§« £ ¥²±¿ ¨¤¥¿ ®¡®¡¹¥®£® ´ §®¢®£® ¯°®±²° ±²¢ , ¢ ª®-²®°®¬ ª¢ ²®¢ ¿ ¤¨ ¬¨ª  ¯°¥¤±² ¢«¿¥²±¿ ¢ ¢¨¤¥ ¥ª®²®°®£® ±²®µ ±²¨·¥±ª®£® ¯°®¶¥±± , ·²® ¿¢«¿¥²±¿®±®¢®© ¬¥²®¤  P (+)-¯°¥¤±² ¢«¥¨¿. � ²°¥²¼¥¬ ° §¤¥«¥ ¨§« £ ¥²±¿ ´¨§¨·¥±ª ¿ ¬®¤¥«¼, ¤«¿ ª®²®°®© ¡³-¤¥² ²¥±²¨°®¢ ²¼±¿ ¤ »© ¬¥²®¤, ¨ ¥¥ µ ° ª²¥°»¥ ¯ ° ¬¥²°». � ·¥²¢¥°²®¬ ¨ ¯¿²®¬ ° §¤¥« µ ¯®½² ¯®  ª®ª°¥²»µ ¬®¤¥«¿µ ±²°®¨²±¿ °¥ «¨§ ¶¨¿ ¬¥²®¤  ¤«¿ ° ±±¬ ²°¨¢ ¥¬®© ¬®¤¥«¨, ± ¨««¾±²°¨°³¾¹¨¬¨¢»·¨±«¥¨¿¬¨. � ¸¥±²®¬ ¨ ±¥¤¼¬®¬ ° §¤¥« µ ¯°¨¢®¤¿²±¿ °¥§³«¼² ²» ¢»·¨±«¥¨¿ ¯°®±²° ±²¢¥»µ ª®°-°¥«¿¶¨®»µ ´³ª¶¨© ¢ ±®±²®¿¨¨ ° ¢®¢¥±¨¿ ¢ ¤¢³µ ° §«¨·»µ °¥¦¨¬ µ ¡®§¥-£ §  ¨ ¢ § ¢¨±¨¬®±²¨ ®²¢°¥¬¥¨ ¯°¨ ¤¨ ¬¨·¥±ª®© ½¢®«¾¶¨¨ ¨§  · «¼®£® ª®£¥°¥²®£® ±®±²®¿¨¿.2. �¤¥¿ ¬¥²®¤  [5]. �³±²¼ ¬» ¨¬¥¥¬ ª¢ ²®¢³¾ ±¨±²¥¬³ ± £ ¬¨«¼²®¨ ®¬ bH, ±®±²®¿¨¥ ª®²®°®©®¯¨±»¢ ¥²±¿ ¬ ²°¨¶¥© ¯«®²®±²¨ b� ( ¯°¨¬¥°, � = exp�� bH=T � ¢ ±«³· ¥ ª ®¨·¥±ª®£®  ± ¬¡«¿ «¨¡®b� = j	i h	j ¤«¿ ±¨±²¥¬» ¢ ·¨±²®¬ ±®±²®¿¨¨ 	), ¨  ± ¨²¥°¥±³¥² ¯®¢¥¤¥¨¥ ±°¥¤¥© ¢¥«¨·¨» ¥ª®²®°®£® ¡«¾¤ ¥¬®£® 
 bO(� )� ®² ¢°¥¬¥¨ («¨¡® ®¡° ²®© ²¥¬¯¥° ²³°») � . �®£¤  § ¤ ·  § ª«¾· ¥²±¿ ¢ ²®¬,·²®¡»  ©²¨ ² ª®¥ ¯°®±²° ±²¢® ¯ ° ¬¥²°®¢ � = (�1; : : : ; �M) ¨ ² ª³¾ ¢±¾¤³ ¯®«®¦¨²¥«¼³¾ c-·¨±«®¢³¾´³ª¶¨¾ P = P (�; � ), ®¯¨±»¢ ¾¹³¾ ±®±²®¿¨¥ ±¨±²¥¬» bH ¢ § ¢¨±¨¬®±²¨ ®² � , ·²®¡», ¢®-¯¥°¢»µ, 
 bO(� )�¢»° §¨«®±¼ ¢ ¢¨¤¥ ±°¥¤¥£® ¯® P : 
 bO (� )� = Z d�O(�)P (�); (1)¨, ¢®-¢²®°»µ, ± ¬  ´³ª¶¨¿ P ¨¬¥«  ¡» ¢ ª ·¥±²¢¥ ³° ¢¥¨¿ ½¢®«¾¶¨¨ ¯® � ¥ª®²®°®¥ ³° ¢¥¨¥ �®ª-



¢»·¨±«¨²¥«¼»¥ ¬¥²®¤» ¨ ¯°®£° ¬¬¨°®¢ ¨¥. 2009. �. 10 225ª¥° {�« ª , @�P (�; � ) = �@�A� (�)P (�; � ) + 12 @�@�0D��0 (�; � )P (�; � ) ; (2)£¤¥ ¤ «¥¥ ¡³¤¥² ¯®¤° §³¬¥¢ ²¼±¿ ±³¬¬¨°®¢ ¨¥ ¯® ¯®¢²®°¿¾¹¨¬±¿ ¨¤¥ª± ¬,   £°¥·¥±ª¨¥ ¨¤¥ª±» ¯°®¡¥-£ ¾² ¢±¥M ª®¬¯®¥² ¢¥ª²®°  �; D��0 (�) | ¥®²°¨¶ ²¥«¼ ¿ ¬ ²°¨¶ . �»¬¨ ±«®¢ ¬¨,  ¤® ¯®±²°®¨²¼¥ª®²®°®¥ ±®®²¢¥²±²¢¨¥ bO 7�! O (�) ; b� (� ) 7�! P (�; � ) ; (3)±¯° ¢¥¤«¨¢®¥ ¢ «¾¡®© ¬®¬¥² ¢°¥¬¥¨ � ¨ ®¡« ¤ ¾¹¥¥ ±¢®©±²¢ ¬¨ (1) ¨ (2). �®±²°®¨¢ ¤ ®¥ ±®®²¢¥²-±²¢¨¥, ¬®¦® ¨±¯®«¼§®¢ ²¼ ¨§¢¥±²®¥ ±®®²¢¥²±²¢¨¥ ¬¥¦¤³ ³° ¢¥¨¥¬ �®ªª¥° {�« ª  ¨ ±²®µ ±²¨·¥-±ª¨¬ ¤¨´´¥°¥¶¨ «¼»¬ ³° ¢¥¨¥¬ (���) [24], ±®£« ±® ª®²®°®¬³ ³° ¢¥¨¾ (2) ±®®²¢¥²±²¢³¥² ±²®-µ ±²¨·¥±ª¨© ¯°®¶¥±± ¢ ´®°¬¥ �²®: d�� = A� (�) d� + B��0 dW�0 , ¨«¨ ¢ ´®°¬¥ �²° ²®®¢¨· d�� = �A� (�) � 12 B��0 @�B��0�d� + B��0 dW�0 ;¤«¿ ª®²®°®£® ´³ª¶¨¿ P (�; � ) ¿¢«¿¥²±¿ ¯«®²®±²¼¾ ° ±¯°¥¤¥«¥¨¿ ¢¥°®¿²®±²¨ § ·¥¨© � (� ) ±²®µ ±²¨-·¥±ª®£® ¯°®¶¥±±  ¢ ¬®¬¥² ¢°¥¬¥¨ � . �¤¥±¼ dW� | ¯°¨° ¹¥¨¿ ¢¨¥°®¢±ª®£® ¯°®¶¥±± , hdW�i = 0,hdW� dW�0i = ���0 d� , D��0 = B��B�0� . � ª¨¬ ®¡° §®¬, ¯®±²°®¨¢ ±®®²¢¥²±²¢¨¥ (3), ¬®¦® ¡»«® ¡» ±¢¥±²¨¨±µ®¤³¾ ª¢ ²®¢³¾ § ¤ ·³ ¢»·¨±«¥¨¿ 
 bO(� )� ª § ¤ ·¥ ³±°¥¤¥¨¿ ¢¥«¨·¨»O(�) ¯® ª« ±±¨·¥±ª®¬³ ±²®-µ ±²¨·¥±ª®¬³ c-·¨±«®¢®¬³ ¯°®¶¥±±³ ¢ ¯°®±²° ±²¢¥ �, ·²®   ª®¬¯¼¾²¥°¥ ½´´¥ª²¨¢® °¥¸ ¥²±¿ ± ¯®¬®-¹¼¾ ° §«¨·»µ ¢ °¨ ²®¢ ¬¥²®¤  �®²¥-� °«®. � ½²®¬ ±«³· ¥ ´³ª¶¨¿ P (�)  §»¢ ¥²±¿ ° ±¯°¥¤¥«¥¨¥¬ª¢ §¨¢¥°®¿²®±²¥©, ¯°¨·¥¬ ¯°¨±² ¢ª  \ª¢ §¨" ¯®¤·¥°ª¨¢ ¥², ·²® ½²  ´³ª¶¨¿ ¥ ¿¢«¿¥²±¿ ° ±¯°¥¤¥«¥-¨¥¬ ¢¥°®¿²®±²¥© ª ª®©-«¨¡® ´¨§¨·¥±ª®© ¢¥«¨·¨». �²® ¢±¥£® «¨¸¼ ±² ²¨±²¨·¥±ª ¿ ¨²¥°¯°¥² ¶¨¿¬ ²¥¬ ²¨·¥±ª®© ±²°³ª²³°» ³° ¢¥¨© ¥¥ ½¢®«¾¶¨¨ ¢® ¢°¥¬¥¨. �°¨ ½²®¬ ¯°®±²° ±²¢® �  §»¢ ¥²±¿(®¡®¡¹¥»¬) ´ §®¢»¬ ¯°®±²° ±²¢®¬ ª¢ ²®¢®© ±¨±²¥¬» [25{31].�¥²®¤ P (+)-¯°¥¤±² ¢«¥¨¿ ¤ ¥² ®¤® ¨§ ¢®§¬®¦»µ ª®±²°³ª²¨¢»µ °¥¸¥¨© § ¤ ·¨ ¯®±²°®¥¨¿±®®²¢¥²±²¢¨¿ (3).�¥®¡µ®¤¨¬® ®²¬¥²¨²¼, ·²®   ¯° ª²¨ª¥ ¥ «¾¡®¥ °¥¸¥¨¥ ¤ ®© § ¤ ·¨ ¡³¤¥² ¯°¨£®¤® ¤«¿ ª®¬-¯¼¾²¥°»µ ¢»·¨±«¥¨©. �° ª²¨·¥±ª¨ ¯°¨£®¤»¬ ¬®¦® ¯°¨§ ²¼ «¨¸¼ ² ª®¥ °¥¸¥¨¥, ¤«¿ ª®²®°®£®° §¬¥°®±²¼ M ¯°®±²° ±²¢  � ° ±²¥² «¨¥©® ¨«¨, ¢ ª° ©¥¬ ±«³· ¥, ¯®«¨®¬¨ «¼® ± ° §¬¥°®¬ (·¨-±«®¬ · ±²¨¶) ª¢ ²®¢®© ±¨±²¥¬» bH. � «¥¥, ¯® ª° ©¥© ¬¥°¥ ¤«¿ ´¥°¬¨-· ±²¨¶, ¤  ¿ § ¤ ·  ¢ ®¡¹¥¬±«³· ¥ ¥ ° §°¥¸¨¬ . � ª ±«¥¤³¥² ¨§ °¥§³«¼² ²®¢ [32], ¥±«¨ ¡» ¡»«  ©¤¥ ®¡¹¨©  «£®°¨²¬ °¥¸¥¨¿¤ ®© ¯°®¡«¥¬», ²®, ¨±¯®«¼§³¿ ¥£®,   ª®¬¯¼¾²¥°¥ §  ¯®«¨®¬¨ «¼®¥ ¢°¥¬¿ ¬®¦® ¡»«® ¡» °¥¸ ²¼§ ¤ ·¨, ¯°¨ ¤«¥¦ ¹¨¥ ª« ±±³ ±«®¦®±²¨ NP , ·²® ¯® ±®¢°¥¬¥»¬ ¯°¥¤±² ¢«¥¨¿¬ ¥¢®§¬®¦®. �¥¬¥ ¬¥¥¥ ½²® ¥ ®§ · ¥², ·²® ¤  ¿ § ¤ ·  ¢®®¡¹¥ ¥ ° §°¥¸¨¬  ¨ ¤«¿ ª ª®© ´¥°¬¨-±¨±²¥¬». �«¿· ±²»µ ±¨±²¥¬, ®¡« ¤ ¾¹¨µ ª ª¨¬¨-«¨¡® ¢³²°¥¨¬¨ ±¨¬¬¥²°¨¿¬¨ ¨«¨ ¤°³£¨¬¨ ¡« £®¯°¨¿²±²¢³¾-¹¨¬¨ ·¥°² ¬¨, ² ª®¥ °¥¸¥¨¥ ¬®¦¥² ®ª § ²¼±¿ ¢¯®«¥ ¢®§¬®¦»¬ (² ª,  ¯°¨¬¥°, ¢ ®¤®¬¥°®¬ ±«³· ¥¯°®¡«¥¬» § ª®¢ ¯°¨ ¬®¤¥«¨°®¢ ¨¨ ° ¢®¢¥±®£® ±®±²®¿¨¿ ´¥°¬¨-±¨±²¥¬ ¥ ±³¹¥±²¢³¥² [33]).3. �±±«¥¤³¥¬ ¿ ±¨±²¥¬ . �  ±²®¿¹¥© ° ¡®²¥ ¬¥²®¤ P (+)-¯°¥¤±² ¢«¥¨¿ ²¥±²¨°³¥²±¿   ±¨±²¥¬¥®¤®¬¥°®£® ª¢ ²®¢®£® ¡®§¥-£ §  ¢ ° §«¨·»µ °¥¦¨¬ µ. �  ¿ ±¨±²¥¬  ¨¬¥¥² £ ¬¨«¼²®¨ bH = � ~22mXj @2xj + g2Xi6=j � (xi � xj) : (4)�¢¥¤¥¬ ¯°¨¢¥¤¥»¥ ¥¤¨¨¶», ª®²®°»¥ ¤ «¥¥ ¢±¾¤³ ¡³¤¥¬ ¨±¯®«¼§®¢ ²¼. �³±²¼ ¬» ¢»¡° «¨ ¥¤¨¨¶» ² ª,·²® ~22m = 1, ex = �x, £¤¥ � | «¨¥© ¿ ª®¶¥²° ¶¨¿ · ±²¨¶ £ §  ¯°¨ ¤ »µ ³±«®¢¨¿µ (²¥¬¯¥° ²³°¥T ¨ µ¨¬¨·¥±ª®¬ ¯®²¥¶¨ «¥ � ¢ ±«³· ¥ ° ¢®¢¥±®£® ±®±²®¿¨¿), ² ª ·²® ¢ ®¢»µ ¥¤¨¨¶ µ «¨¥© ¿¯«®²®±²¼ e� = 1; ¤ «¥¥ ¢¢¥¤¥¬ ¯°¨¢¥¤¥³¾ ²¥¬¯¥° ²³°³ eT = kBT�2 , ¯ ° ¬¥²° ¢§ ¨¬®¤¥©±²¢¨¿  = g2� .� «®£¨·® ¯°¨¢¥¤¥¬ £ ¬¨«¼²®¨  ebH = bH�2 ¨ µ¨¬¨·¥±ª¨© ¯®²¥¶¨ « e� = ��2 . �¯³±²¨¢ ²¨«¼¤» ³ ex, ebH¨ e�, ¯®«³·¨¬ £ ¬¨«¼²®¨  ¢ ¯°¨¢¥¤¥»µ ¥¤¨¨¶ µ:bH = �Xj @2xj + Xi6=j � (xi � xj) : (5)



226 ¢»·¨±«¨²¥«¼»¥ ¬¥²®¤» ¨ ¯°®£° ¬¬¨°®¢ ¨¥. 2009. �. 10�¢®©±²¢  ®¤®°®¤®£® ®¤®¬¥°®£® ¡®§¥-£ §  § ¢¨±¿² ®² ¤¢³µ ¡¥§° §¬¥°»µ ¯ ° ¬¥²°®¢. �¥°¢»©¯ ° ¬¥²° | ¯ ° ¬¥²° ¢§ ¨¬®¤¥©±²¢¨¿  = mg~2� . �¥¦¨¬ ¨¤¥ «¼®£® ¡®§¥-£ §  ¤®±²¨£ ¥²±¿ ¯°¨  ! 0.� ¯°®²¨¢®¯®«®¦®¬ ¯°¥¤¥«¥  ! 1  ±²³¯ ¥² °¥¦¨¬ �®ª± {�¨° °¤®: ½¥°£¨¨  «¥² ¾¹¥© · ±²¨¶»¥¤®±² ²®·®, ·²®¡» ¯°®²³¥««¨°®¢ ²¼ ·¥°¥§ ¬¥¦· ±²¨·»© ¯®²¥¶¨ « ¢§ ¨¬®¤¥©±²¢¨¿, ¨ ¯®±ª®«¼ª³ ¢®¤®¬¥°®¬ ±«³· ¥ ¤¢¥ · ±²¨¶» ¬®£³² ¯®¬¥¿²¼±¿ ¬¥±² ¬¨ ²®«¼ª® ¯³²¥¬ ²³¥««¨°®¢ ¨¿, ¢ ½²®¬ ¯°¥¤¥«¥£ § ¢¥¤¥² ±¥¡¿ ² ª, ª ª ¥±«¨ ¡» · ±²¨¶» ¡»«¨ ¨¤¥ «¼»¬¨ ´¥°¬¨® ¬¨ (´¥°¬¨®¨§ ¶¨¿ ¡®§¥-£ § ).�²®°®© ¯ ° ¬¥²° | ¯°¨¢¥¤¥ ¿ ²¥¬¯¥° ²³°  eT = TTd , £¤¥ ¢¢¥¤¥  ²¥¬¯¥° ²³°  ª¢ ²®¢®£® ¢»-°®¦¤¥¨¿ Td = ~2�22mkB , ².¥. ²¥¬¯¥° ²³° , ¨¦¥ ª®²®°®© ±°¥¤¥¥ ¬¥¦· ±²¨·®¥ ° ±±²®¿¨¥ 1� ±² ®¢¨²±¿¬¥¼¸¥ ²¥¯«®¢®© ¤«¨» ¢®«» ¤¥ �°®©«¿ ( ±²³¯ ¥² °¥¦¨¬ ª¢ ²®¢®£® ¢»°®¦¤¥¨¿).� ª« ±±¨´¨ª ¶¨¨ °¥¦¨¬®¢ ¡®§¥-£ §  ¨£° ¾² ¢ ¦³¾ °®«¼ ±«¥¤³¾¹¨¥ µ ° ª²¥°»¥ ¬ ±¸² ¡»: ±°¥¤-¥¥ ¬¥¦· ±²¨·®¥ ° ±±²®¿¨¥ l� = 1� ; ²¥¯«®¢ ¿ ¤«¨  ¢®«» ¤¥ �°®©«¿ �T =s 2�~2mkBT ; ª®°°¥«¿¶¨®»©° ¤¨³± � = ~2p2m�g | µ ° ª²¥° ¿ ¤«¨  ¯°®±²° ±²¢¥»µ ´«³ª²³ ¶¨© ¯«®²®±²¨. �¤®¬¥° ¿ ¤«¨ ° ±±¥¿¨¿ a1D = ~2mg | µ ° ª²¥°®¥ ° ±±²®¿¨¥,   ª®²®°®¬ ®¹³²¨¬® ¢«¨¿¨¥ ®¤®© · ±²¨¶». � °¥¦¨¬¥´¥°¬¨®¨§ ¶¨¨  � 1 ¬ ±¸² ¡ a1D ¿¢«¿¥²±¿ ½´´¥ª²¨¢»¬ ° §¬¥°®¬ ²¢¥°¤®© ±´¥°».�²¬¥²¨¬, ·²® ¯ ° ¬¥²°» �,  ¨ eT ¥ ¿¢«¿¾²±¿ ¥§ ¢¨±¨¬»¬¨. �®±ª®«¼ª³ ¢ ¯°¨¢¥¤¥»µ ¥¤¨¨¶ µ�� eT � = 1, ²® µ¨¬¨·¥±ª¨© ¯®²¥¶¨ « ¿¢«¿¥²±¿ ´³ª¶¨¥© � = ��; eT �, ®¡¥±¯¥·¨¢ ¾¹¥© ½²® ° ¢¥±²¢® ¤«¿¯«®²®±²¨ ¯°¨ § ¤ »µ  ¨ eT .� ¶¥«¿µ ¬®¤¥«¨°®¢ ¨¿ ¬¥²®¤®¬ P (+)-¯°¥¤±² ¢«¥¨¿ ¯¥°¥¯¨¸¥¬ £ ¬¨«¼²®¨  (4) ¢ ¯°¥¤±² ¢«¥¨¨¢²®°¨·®£® ª¢ ²®¢ ¨¿: bH = Z dx b +(x)��@2x +  b +(x) b (x)� b (x); (6)£¤¥ ®¯¥° ²®°» °®¦¤¥¨¿ b +(x) ¨ ³¨·²®¦¥¨¿ b (x) ¢ ²®·ª¥ x ³¤®¢«¥²¢®°¿¾² ª®¬¬³² ¶¨®®¬³ ±®®²®-¸¥¨¾ � b (x); b +(x0)� = �(x� x0). �°®¨§¢®¤¿ ¤¨±ª°¥²¨§ ¶¨¾ ¨²¥£° «  ¢ (6), ®¯°¥¤¥«¿¥¬ ±¥²ª³ ± ³§« ¬¨xj   ° ±±²®¿¨¨ �x ¤°³£ ®² ¤°³£  ¢ ¨²¥°¢ «¥ [�xmax; xmax ��x], xj = �x [�Ngrid=2 + j], �x = 2xmaxNgrid ,j = 0; : : : ; Ngrid � 1. �¢®¤¨¬ ®¯¥° ²®°» °®¦¤¥¨¿ ¨ ³¨·²®¦¥¨¿ ¢ ³§« µ ±¥²ª¨ ba+j = b +(xj)p�x ,baj = b (xj)p�x , [bai;baj] = �ij. �¨±ª°¥²»© (°¥¸¥²®·»©) £ ¬¨«¼²®¨  ¯°¨¨¬ ¥² ¢¨¤bH =Xj ��ba+j Tjibai + �x ba+2j ba 2j �; (7)£¤¥ Tji | ¤¨±ª°¥²»©   «®£ ¢²®°®© ¯°®¨§¢®¤®©. �°¥¤¯®« £ ¥²±¿, ·²® xmax ¢»¡° ® ¤®±² ²®·® ¡®«¼-¸¨¬, ·²®¡» ¥ ¢«¨¿²¼   ³¤¥«¼»¥ ±¢®©±²¢  ° ±±¬ ²°¨¢ ¥¬®© ±¨±²¥¬»,   ·¨±«® ³§«®¢ Ngrid ² ª¨¬, ·²®¡»§ ±¥«¥®±²¿¬¨ ±®±²®¿¨© ± ¨¬¯³«¼± ¬¨ k > kmax = ��x ¬®¦® ¡»«® ¯°¥¥¡°¥·¼. �«¿ ¢»·¨±«¥¨¿ ¤¥©-±²¢¨¿ ®¯¥° ²®°  Tji ¨±¯®«¼§³¥²±¿ ¡»±²°®¥ ¯°¥®¡° §®¢ ¨¥ �³°¼¥ (±¬. ° §¤¥« 6.3), ¯®½²®¬³ ¡®§¥-£ § ¬®-¤¥«¨°³¥²±¿ ¢ ¯¥°¨®¤¨·¥±ª®© ¿·¥©ª¥ [�xmax; xmax].�§«®¦¥¨¥ ¬¥²®¤  P (+)-¯°¥¤±² ¢«¥¨¿ ¯°¨¬¥¨²¥«¼® ª ±¨±²¥¬¥ ± £ ¬¨«¼²®¨ ®¬ (7) ¬» ¡³¤¥¬¢¥±²¨ ª®±²°³ª²¨¢®, ±²°®¿ ±®®²¢¥²±²¢¨¥ (3) ¯®½² ¯®, ± · «  ¤«¿ ± ¬®© ¯°®±²®© ±¨±²¥¬» | ®¤®¬¥°-®£® £ °¬®¨·¥±ª®£® ®±¶¨««¿²®° , ·²® ±®®²¢¥²±²¢³¥² ° ±±¬®²°¥¨¾ ¥¤¨±²¢¥®£® ·«¥  ¢¨¤  ��ba+ ba¢ £ ¬¨«¼²®¨ ¥ (7); § ²¥¬ ¤«¿  £ °¬®¨·¥±ª®£® ®±¶¨««¿²®°  �¥°°  bH1 = ��ba+ ba + �ba+2 ba 2, ·²® ±®-®²¢¥²±²¢³¥² £ ¬¨«¼²®¨ ³ (7) ¢ ¯°¨¡«¨¦¥¨¨ ®¤®© ¬®¤» Ngrid = 1; ¨ § ²¥¬ ¤«¿ ±¨±²¥¬» ±¢¿§ »µ®±¶¨««¿²®°®¢ �¥°° , ·²® ±®®²¢¥²±²¢³¥² ±¨±²¥¬¥ ± ¯®«»¬ £ ¬¨«¼²®¨ ®¬ (5) ¢ ¯°¥¤±² ¢«¥¨¨ ¢²®°¨·-®£® ª¢ ²®¢ ¨¿. �°¨ ½²®¬ ª ¦¤»© ½² ¯ ¬» ¡³¤¥¬ ¨««¾±²°¨°®¢ ²¼ ¢»·¨±«¥¨¿¬¨ ¤«¿ ° ¢®¢¥±®£®±®±²®¿¨¿ (¢® ¬¨¬®¬ ¢°¥¬¥¨) ¨ ¢ °¥ «¼®¬ ¢°¥¬¥¨ (¤¨ ¬¨ª ).4. P (+)-¯°¥¤±² ¢«¥¨¥ ¤«¿ £ °¬®¨·¥±ª®£® ®±¶¨««¿²®° . � ·¥¬ ° ±±¬®²°¥¨¥ ¤ ®£® ¬¥-²®¤    ¯°¨¬¥°¥ ¯°®±²¥©¸¥© ±¨±²¥¬» | £ °¬®¨·¥±ª®£® ®±¶¨««¿²®° . � °¬®¨·¥±ª¨© ®±¶¨««¿²®° ¨£° ¥²ª«¾·¥¢³¾ °®«¼ ¢ ª¢ ²®¢®© ²¥®°¨¨ ¬®£¨µ ²¥«. �¥«® ¢ ²®¬, ·²® ±¨±²¥¬  ¡¥§ ¢§ ¨¬®¤¥©±²¢¨¿ · ±²¨¶ ¢ °¥-§³«¼² ²¥ ¯°®¶¥¤³°» ¢²®°¨·®£® ª¢ ²®¢ ¨¿ ¯°¥¤±² ¥² ¢ ¢¨¤¥ ¤¨±ª°¥²®£® (¢ ±«³· ¥ ª®¥·®£® ®¡º¥¬ )



¢»·¨±«¨²¥«¼»¥ ¬¥²®¤» ¨ ¯°®£° ¬¬¨°®¢ ¨¥. 2009. �. 10 227«¨¡® ¥¯°¥°»¢®£® (¢ ±«³· ¥ ¥®£° ¨·¥®© ¢ ¯°®±²° ±²¢¥ ±¨±²¥¬»)  ¡®°  £ °¬®¨·¥±ª¨µ ®±¶¨««¿-²®°®¢. �®£¤ , ª ª ¢¨¤® ¨§ (7), ¯ °»¥ ¢§ ¨¬®¤¥©±²¢¨¿ ¬¥¦¤³ · ±²¨¶ ¬¨ ¯°¨¢®¤¿² ª  £ °¬®¨·¥±ª¨¬·«¥ ¬ ·¥²¢¥°²®£® ¯®°¿¤ª , ¢ ®¡¹¥¬ ±«³· ¥ ±¢¿§»¢ ¾¹¨¬ ¬¥¦¤³ ±®¡®¾ ° §«¨·»¥ ®±¶¨««¿²®°». �®¤¥-«¨°®¢ ¨¥  £ °¬®¨·¥±ª¨µ ·«¥®¢ ¡³¤¥² ° ±±¬®²°¥® ¢ ° §¤¥«¥ 5.� ¯°¨¢¥¤¥»µ ¥¤¨¨¶ µ £ ¬¨«¼²®¨  ®±¶¨««¿²®°  ¨¬¥¥² ¢¨¤ bH = bp 22 + bx 22 .� ª ¨§¢¥±²® [34], ¤ »© £ ¬¨«¼²®¨  ¬®¦® ° §¡¨²¼   ¬®¦¨²¥«¨bH = ba+ ba+ 12 ; (8)£¤¥ ba+ ¨ ba | ®¯¥° ²®°» °®¦¤¥¨¿ ¨ ³¨·²®¦¥¨¿, ª®²®°»¥ § ¤ ¾²±¿ ª ª ba+ = bx� ibpp2 ¨ ba = bx+ ibpp2 ¨¿¢«¿¾²±¿ ª ®¨·¥±ª¨ ±®¯°¿¦¥»¬¨: �ba;ba+� = 1. �«¿ ¯°®±²®²» ®¯³±²¨¬ 1=2 ¢ (8) ¨ ¢¢¥¤¥¬¬ ¢ ° ±±¬®-²°¥¨¥ ±®¡±²¢¥»¥ ´³ª¶¨¨ j�i ¨ h�j ½²¨µ ®¯¥° ²®°®¢: ba j�i = � j�i, h�jba+ = �� h�j, ¯°¨·¥¬ ¤¨ ¯ §®®¬§ ·¥¨© � ¿¢«¿¥²±¿ ¢±¿ ª®¬¯«¥ª± ¿ ¯«®±ª®±²¼. �®¡±²¢¥»¥ ´³ª¶¨¨ j�i  §»¢ ¾²±¿ ª®£¥°¥²»¬¨ ±®-±²®¿¨¿¬¨. �®¦® ¯®ª § ²¼, ·²® ®¨ ¯°¥¤±² ¢«¿¾² ±®¡®© £ ³±±®¢» ¯ ª¥²», ¨¬¥¾¹¨¥ ±°¥¤¨¥ § ·¥¨¿ª®®°¤¨ ²» x = �xp2 , ¨¬¯³«¼±  p = �yp2 (§¤¥±¼ ¨ ¤ «¥¥ ¨¦¨¬¨ ¨¤¥ª± ¬¨ x ¨ y ¬» ®¡®§ · ¥¬ ¤¥©-±²¢¨²¥«¼³¾ ¨ ¬¨¬³¾ · ±²¨ ª®¬¯«¥ª±®© ¢¥«¨·¨») ¨ ±°¥¤¥ª¢ ¤° ²¨·³¾ ¸¨°¨³ �x2 = �p2 = 12 .�§¢¥±²®, ·²® ¯°¨ ¯®¬®¹¨ ½²¨µ ±®±²®¿¨© ®±³¹¥±²¢«¿¥²±¿ ª« ±±¨·¥±ª¨© ¯°¥¤¥« ª ±®±²®¿¨¾ (x; p )  ´ §®¢®© ¯«®±ª®±²¨ ª« ±±¨·¥±ª®£® ®±¶¨««¿²®°  ¨ ·²® ª®£¥°¥²»¥ ±®±²®¿¨¿ ½¢®«¾¶¨®¨°³¾² ¢® ¢°¥¬¥¨± ±®µ° ¥¨¥¬ ´®°¬» (².¥. ®±² ¾²±¿ £ ³±±®¢»¬¨ ¯ ª¥² ¬¨ ± ²¥¬¨ ¦¥ ±°¥¤¥ª¢ ¤° ²¨·»¬¨ ®²ª«®¥-¨¿¬¨), ¯°¨ ½²®¬ x ¨ p ³¤®¢«¥²¢®°¿¾² ª« ±±¨·¥±ª¨¬ ³° ¢¥¨¿¬ ¤¢¨¦¥¨¿ [35]. �·¨²»¢ ¿ ª ²®¬³ ¦¥±¢®©±²¢® ¯®«®²» ¤ »µ ±®±²®¿¨©: 1 = 1� Z d2� j�i h�j; (9)¬®¦® ±ª § ²¼, ·²® ¬®¦¥±²¢® ¢±¥µ j�i ¯°¥¤±² ¢«¿¥² ±®¡®© ´ §®¢®¥ ¯°®±²° ±²¢® ª¢ ²®¢®£® ®±¶¨««¿-²®° , ¨ ¯®½²®¬³ ¥ ³¤¨¢¨²¥«¼®, ·²® ½²¨ ±®±²®¿¨¿ ¨ ¤ «¥¥ ¡³¤³² ¨£° ²¼ § ·¨²¥«¼³¾ °®«¼.� ±±¬®²°¨¬  ¡®° ®¯¥° ²®°®¢ ±«¥¤³¾¹¥£® ¢¨¤ :b�(
; �; �) = 
 j�i h��j
��j�� = 
 exp�� ba+� j0i h0j exp�� ba�exp���� ; (10)£¤¥ j0i | ®±®¢®¥ ±®±²®¿¨¥ £ °¬®¨·¥±ª®£® ®±¶¨««¿²®° , 
 | ª®¬¯«¥ª±»© ¢¥± ¨ £¤¥ ¢® ¢²®°®¬ ° -¢¥±²¢¥ ¡»«¨ ¨±¯®«¼§®¢ » ±®®²®¸¥¨¿ ¤«¿ ±ª «¿°®£® ¯°®¨§¢¥¤¥¨¿ ¤¢³µ ª®£¥°¥²»µ ±®±²®¿¨© ¨¢»° ¦¥¨¥ ¤«¿ j�i ·¥°¥§ ®¯¥° ²®°³¾ ½ª±¯®¥²³ [27]:
�j��= exp���� � 12 j�j2� 12 j�j2�;j�i = exp�� ba+ � �� ba� j0i = exp��j�j2=2� exp�� ba+� j0i:�±µ®¤¿ ¨§ (10) ¬®¦®  ©²¨ ±«¥¤ ®¯¥° ²®°  b�:Tr b�(
; �; �) = 
: (11)�§¢¥±²® [36], ·²® ®¯¥° ²®°» b� ®¡° §³¾² ¯¥°¥¯®«¥»© ¡ §¨± ¢ ¯°®±²° ±²¢¥ ¬ ²°¨¶ ¯«®²®±²¨(±®®²¢¥²±²¢³¾¹¨µ ´¨§¨·¥±ª¨¬ ±¨±²¥¬ ¬), ².¥. ¯® ¨¬ ¬®¦® ° §«®¦¨²¼ «¾¡³¾ ´¨§¨·¥±ª¨ °¥ «¨§³¥¬³¾¬ ²°¨¶³ ¯«®²®±²¨ ¢ ¢¨¤¥ b� = Z d2�d2� d2
P (+)(
; �; �) b�(
; �; �); (12)¯°¨·¥¬ ½²® ° §«®¦¥¨¥ ¥ ®¤®§ ·® [36]. � ª ³¢¨¤¨¬ ¨¦¥, ¨¬¥® ´³ª¶¨¿ P (+)(
; �; �) ¨ § ¤ ¥²¨±ª®¬®¥ ¯°¥¤±² ¢«¥¨¥ ¢ ´ §®¢®¬ ¯°®±²° ±²¢¥ � = (
; �; �) ° §¬¥°®±²¨ 6. �±¯®«¼§³¿ ¥®¤®§ ·®±²¼° §«®¦¥¨¿ (12), P (+)(
; �; �) ¢±¥£¤  ¬®¦® ±¤¥« ²¼ ¯®«®¦¨²¥«¼®©. � ¯°¨¬¥°, «¾¡³¾ § ¤ ³¾ ¬ ²°¨¶³¯«®²®±²¨ ¬®¦® ° §«®¦¨²¼ ±® ±«¥¤³¾¹¥© P (+)(
; �; �)-´³ª¶¨¥© [36]:



228 ¢»·¨±«¨²¥«¼»¥ ¬¥²®¤» ¨ ¯°®£° ¬¬¨°®¢ ¨¥. 2009. �. 10P (+)(
; �; �) = 14�2 exp��j�+ ��j24 ���+ ��2 j b� j �+ ��2 ��2(
� 1); (13)¨§ ª®²®°®© ®·¥¢¨¤  ¯®«®¦¨²¥«¼®±²¼ ¤ ®£® ¯°¥¤±² ¢«¥¨¿, ¥±«¨ ¯°¨¿²¼ ¢® ¢¨¬ ¨¥ ±¢®©±²¢® ¯®«®-¦¨²¥«¼®© ®¯°¥¤¥«¥®±²¨ ¬ ²°¨¶» ¯«®²®±²¨. �®®²®¸¥¨¥ (13) ¬®¦® ¯°®¢¥°¨²¼ ¯³²¥¬ ¯®¤±² ®¢ª¨(13) ¢ (12), ¢ °¥§³«¼² ²¥ ·¥£® ¯®«³· ¥²±¿ ²®¦¤¥±²¢®, ª®²®°®¥ ¬®¦® ¯°®¢¥°¨²¼, ¢»·¨±«¨¢ ª¢ ²®¢³¾µ ° ª²¥°¨±²¨·¥±ª³¾ ´³ª¶¨¾ [36].4.1. �°¥¤¨¥ § ·¥¨¿  ¡«¾¤ ¥¬»µ. �®ª ¦¥¬, ª ª ¢»·¨±«¿²¼ ±°¥¤¨¥ § ·¥¨¿  ¡«¾¤ ¥¬»µ¢ ¯°¥¤±² ¢«¥¨¨ (12). �® ®¯°¥¤¥«¥¨¾, 
 bO� = Tr bOb�Tr b� . �®£¤  ¤«¿ ±² ²±³¬¬» Tr b� ¨ ±°¥¤¥£® § ·¥¨¿ 
 bO�¨§ (10), (11) ¨ (12) ¨¬¥¥¬Tr b�= Z d2�d2� d2

P (+)(
; �; �);
 bO�= Z d2�d2� d2

P (+)(
; �; �)O(
; �; �)Z d2�d2� d2

P (+)(
; �; �) = 

O(�)��h
i� ; (14)£¤¥ O(�) = Tr bO b�(
; �; �), § ª h�i� ®¡®§ · ¥² ³¦¥ ª« ±±¨·¥±ª®¥ ³±°¥¤¥¨¥ ¯® ° ±¯°¥¤¥«¥¨¾ ¢ ¯°®-±²° ±²¢¥ �. �±¯®«¼§³¿ ±¢®©±²¢® ½°¬¨²®¢®±²¨ b�, ¬» ¬®¦¥¬ ¢ ¯° ¢®© · ±²¨ (12) ¢§¿²¼ ¯®«³±³¬¬³ ± ¥¥½°¬¨²®¢»¬ ±®¯°¿¦¥¨¥¬ ¨ ¯®«³·¨²¼ ±«¥¤³¾¹¥¥ ±®®²®¸¥¨¥: 
 bO� = 

O(
; �; �) + 
�O�(
; �; �)��h
+
�i� .�®±ª®«¼ª³ ba+ ¨ ba| ¥±²¥±²¢¥»¥ ¤¨ ¬¨·¥±ª¨¥ ¯¥°¥¬¥»¥ ®±¶¨««¿²®° ,  ¡«¾¤ ¥¬®¥ bO ¢»° ¦ ¥¬·¥°¥§ ¨µ, bO =X cmnba+m ban , ¨ ¨§ (14) ¬®¦® ¯®«³·¨²¼ ´®°¬³«³ ¤«¿ ±°¥¤¥£® § ·¥¨¿ [36]:
 bO� = X cmn

�m�n +
���m��n��h
+ 
�i� : (15)4.2. �° ¢¥¨¿ ¤¢¨¦¥¨¿ ¢® ¬¨¬®¬ ¢°¥¬¥¨. � ª ®¨·¥±ª®¬  ± ¬¡«¥ b� ³¤®¢«¥²¢®°¿¥² ³° ¢-¥¨¾ �«®µ  @� b� = �12 � bH; b�	 = � bHb�; (16)±  · «¼»¬ ³±«®¢¨¥¬ b� (� = 0) = b1, £¤¥ fA;Bg|  ²¨ª®¬¬³² ²®° ¨ � | ®¡° ² ¿ ²¥¬¯¥° ²³°  (¬¨¬®¥¢°¥¬¿) | ¯°®¡¥£ ¥² § ·¥¨¿ ®² 0 ¤® �f = eT �1. �®±ª®«¼ª³ ª ®¨·¥±ª ¿ ¬ ²°¨¶  ¯«®²®±²¨ ª®¬¬³²¨-°³¥² ± £ ¬¨«¼²®¨ ®¬, ¯° ¢³¾ · ±²¼ ³° ¢¥¨¿ ¬®¦® ¢»¡° ²¼ ¢ «¾¡®© ¨§ ¤¢³µ ¯°¨¢¥¤¥»µ ´®°¬;¯°¨ ½²®¬ ¯®«³· ²±¿ ° §«¨·»¥ ³° ¢¥¨¿ ¤¢¨¦¥¨¿ ¤«¿ P (+)-´³ª¶¨¨.�®¦® ¯®ª § ²¼, ·²® ®¯¥° ²®°» ba+ ¨ ba ¤¥©±²¢³¾² ±«¥¤³¾¹¨¬ ®¡° §®¬   b�(
; �; �) [36]:ba+ b� = f@� + �g b�; ba b� = �b�; b� ba = f@� + �g b�; b� ba+ = �b�: (17)�®¤±² ¢¨¢ ¢ (16) ° §«®¦¥¨¥ (12) ¨ ¨±¯®«¼§³¿ ±®®²®¸¥¨¿ (17), ¯®«³· ¥¬:Z d2�d2� d2
 b� (
; �; �)@�P (+)(
; �; �; � ) == �12 Z d2�d2� d2
P (+)(
; �; �; � ) f2�� + �@� + �@�g b�(
; �; �) : (18)�°¥¤¯®« £ ¿, ·²®P (+)(
; �; �; � ) ¤®±² ²®·® ¡»±²°® ³¡»¢ ¥²   ¡¥±ª®¥·®±²¨, ±®¢¥°¸ ¥¬ ¢ ¯° ¢®© · ±²¨¨²¥£°¨°®¢ ¨¥ ¯® · ±²¿¬ ¨  µ®¤¨¬, ·²® ¤«¿ ³¤®¢«¥²¢®°¥¨¿ ¨²¥£° «¼®¬³ ±®®²®¸¥¨¾ ¤®±² ²®·®,·²®¡» @�P (+) = ���P (+) + 12�@��+ @��	P (+): (19)



¢»·¨±«¨²¥«¼»¥ ¬¥²®¤» ¨ ¯°®£° ¬¬¨°®¢ ¨¥. 2009. �. 10 229�®«³·¥®¥ ³° ¢¥¨¥ ®²«¨· ¥²±¿ ®² ª ®¨·¥±ª®© ´®°¬» ³° ¢¥¨¿ �®ªª¥° {�« ª  (¡¥§ ¤¨´´³-§¨¨) ·«¥®¬ ���P (+). �²® ±¢¿§ ® ± ²¥¬ ´ ª²®¬, ·²® ½¢®«¾¶¨¿ ¢® ¬¨¬®¬ ¢°¥¬¥¨ ¥ ±®µ° ¿¥² ±«¥¤¬ ²°¨¶» ¯«®²®±²¨, ².¥. ³  ± ¥±²¼ ¨±²®·¨ª¨ ¯«®²®±²¨ ¢¥°®¿²®±²¨. �²®¡» ¨±¯° ¢¨²¼ ±¨²³ ¶¨¾, § -¤¥©±²¢³¥¬ ¯¥°¥¬¥³¾ 
: ¨§ ±®®²®¸¥¨¿ (10) ¢¨¤®, ·²® 
@
b� = b�; ¨±¯®«¼§³¿ ¤ ®¥ ±¢®©±²¢®, ¤¥« ¥¬¢ ¯° ¢®© · ±²¨ (18) § ¬¥³ 2�� ! 2��
@
, ·²® ±®®²¢¥²±²¢³¥² § ¬¥¥ 2�� ! @

2�� ¢ (19), ¨ ¯®«³· ¥¬:@�P (+) = �@

�� + 12 (@��+ @��)�P (+).�®«³·¨«®±¼ ³° ¢¥¨¥ ½¢®«¾¶¨¨ ¯«®²®±²¨ ° ±¯°¥¤¥«¥¨¿ ¤«¿¯°®¶¥±±  ¤°¥©´  [24]. �§ ¥£® ±«¥¤³¥², ·²®@�� = �12 �; @�� = �12 �; @�
 = �
��; (20)¨ °¥¸¥¨¿¬¨ (20) ¿¢«¿¾²±¿�(� ) = �(0) exp(��=2); �(� ) = �(0) exp(��=2); 
(� ) = 
(0) expn�(� )�(� )�1� exp(� )�o:�¬»±« ½²¨µ ³° ¢¥¨© ¢ ²®¬, ·²® ¢  · «¼»© ¬®¬¥² ¢°¥¬¥¨ ª®®°¤¨ ²» ²®·ª¨ �(0); �(0) ¨ ¥¥  -· «¼»© ¢¥± 
(0) ° ±¯°¥¤¥«¥» ¢ ¸¥±²¨¬¥°®¬ ¯°®±²° ±²¢¥ (
; �; �) ¯® § ª®³ P (+) (
; �; �; 0); ¤ «¥¥²®·ª  ¤¢¨¦¥²±¿ ¨§ ª ¦¤®£® ¢®§¬®¦®£®  · «¼®£® ±®±²®¿¨¿ ¯® ²° ¥ª²®°¨¨ �(� ); �(� ) ¢ ·¥²»°¥µ¬¥°®¬¯°®±²° ±²¢¥ ¨ ¯°¨ ½²®¬ ¥¥ ¢¥± ° ¢¥ 
(� ).�®ª ¦¥¬, ·²® ¯°¨ ½²®¬ ¬» ¯®«³· ¥¬ ª®°°¥ª²³¾ ²¥°¬®¤¨ ¬¨ª³ ®±¶¨««¿²®° . � · «¼®¥ ³±«®¢¨¥¤«¿ ³° ¢¥¨¿ (16): b�(� = 0) = 1 [37]. �¬¥¥¬ P (+)(
; �; �; 0) = 1� �2 (�� ��) �2(
 � 1) ¤«¿ ° §«®¦¥-¨¿ ¥¤¨¨¶» (9). �²® ±«¥¤³¥² ¨§ ²®£®, ·²® j�i h�j = b� (1; �; ��), ¨ ° §«®¦¥¨¥ (9) ¯®«³· ¥²±¿ ¨§ (12)¯°¨ ¯®¤±² ®¢ª¥ ¢ ¯®±«¥¤¥¥ P (+)(
; �; �; 0). �®£¤  ¨¬¥¥¬ ¤«¿ ¯«®²®±²¨ ° ±¯°¥¤¥«¥¨¿ ¯°¨ ª®¥·®¬ � :P (+) (
; �; �; � ) = 1� e� �2��� ����2�
� 
(� )�. �«¿ ±² ²±³¬¬» ±®£« ±® (14) ¯®«³· ¥¬ :Z(� ) = 1� Z d2
 d2�d2� 
P (+)(
; �; �; � ) = e�� Z d2� exp��j�j2(e� � 1)	 = e�=22 sinh (�=2) ;·²® ±®¢¯ ¤ ¥² ± ²¥®°¥²¨·¥±ª¨¬ °¥§³«¼² ²®¬, ¥±«¨ ³·¥±²¼, ·²® ¬» ®²¡°®±¨«¨ ¢ £ ¬¨«¼²®¨ ¥ 12 . �«¿±°¥¤¥© ½¥°£¨¨, ¨±¯®«¼§³¿ (15), ¯®«³· ¥¬:E = hba+ baiZ = h��i�Z = e�Z� Z d2� j�j2 exp��j�j2(e� � 1)� = e��1� e�� ;·²® ±®®²¢¥²±²¢³¥² ¯° ¢¨«¼®¬³ § ·¥¨¾, ¥±«¨ ¯°¨¡ ¢¨²¼ ®¯³¹¥³¾ 12 [37].�®¯³²® ¬» ¯®ª § «¨ ±¯° ¢¥¤«¨¢®±²¼ ±«¥¤³¾¹¥£® P (+)-±®®²¢¥²±²¢¨¿ (¢ ±¬»±«¥ (3))exp ���ba+ ba� 7�! e�� � (
� 1) �2 (�� ��) exp�� j�j2n(� )�; (21)£¤¥ § ±¥«¥®±²¼ £ °¬®¨·¥±ª®£® ®±¶¨««¿²®°  n(� ) = 1e� � 1 . � ®¥ ±®®²®¸¥¨¥ ¯°¨£®¤¨²±¿  ¬ ¨¦¥.�§ ¯°¨¢¥¤¥®£® ° ±±¬®²°¥¨¿ ¢¨¤  °®«¼ ±®®²®¸¥¨© (17) ¯°¨ ¯®±²°®¥¨¨ ³° ¢¥¨© ¤¢¨¦¥¨¿¤«¿ P (+)-´³ª¶¨¨: ½²® ¯° ¢¨«  ±®®²¢¥²±²¢¨¿ ¤«¿ ®¯¥° ²®°®¢ ¯°¨ ¯¥°¥µ®¤¥ ª P (+)-¯°¥¤±² ¢«¥¨¾. �¥©-±²¢¨²¥«¼®, ° ±±¬®²°¨¬, ª ª®¬³ ·«¥³ ¢ ³° ¢¥¨¨ ¤¢¨¦¥¨¿ ¤«¿ P (+)-´³ª¶¨¨ ±®®²¢¥²±²¢³¥² ®¯¥° ²®°¢¨¤  ba+m ban, ¤¥©±²¢³¾¹¨©,  ¯°¨¬¥°, ±«¥¢    ¬ ²°¨¶³ ¯«®²®±²¨ ¢ ³° ¢¥¨¨ ¤¢¨¦¥¨¿: ba+m banb�.�®¤±² ¢«¿¿ ±¾¤  ° §«®¦¥¨¥ (12), ¯®«³· ¥¬:Z d2�d2� d2
P (+)(
; �; �)ba+m ban b�(
; �; �) = Z d2�d2� d2
P (+)(
; �; �)ba+m �n b�(
; �; �) == Z d2�d2� d2
P (+)(
; �; �)�n ba+m b�(
; �; �) == Z d2�d2� d2
P (+)(
; �; �)�n f@� + �gm b�(
; �; �):



230 ¢»·¨±«¨²¥«¼»¥ ¬¥²®¤» ¨ ¯°®£° ¬¬¨°®¢ ¨¥. 2009. �. 10�®±ª®«¼ª³, ª ª ¡»«® ®¯¨± ® ¢»¸¥, ¢±«¥¤ §  ½²¨¬ ±®¢¥°¸ ¥²±¿ ¨²¥£°¨°®¢ ¨¥ ¯® · ±²¿¬, ° ±±³¦¤ ¿² ª ¦¥, ª ª ¨ ¯°¨ ¢»¢®¤¥ (19), ¯®«³· ¥¬ ±®®²¢¥²±²¢¨¥: ba+m ban b� 7�! f�@� + �gm �nP (+). � «®£¨·®¯®«³·¨¬ ±®®²¢¥²±²¢¨¥, ª®£¤  ®¯¥° ²®° ba+mban ¤¥©±²¢³¥² ±¯° ¢ : b�ba+m ban 7�! f�@� + �gn �mP (+). B¨²®£¥ ¬®¦® ¢»¯¨± ²¼ ±®®²¢¥²±²¢¨¥ ¤«¿ ®¡¹¥£® ³° ¢¥¨¿ ¤«¿ ¬ ²°¨¶» ¯«®²®±²¨. �±«¨ L (ba+;ba ) ¨R (ba+;ba ) | ®°¬ «¼® ³¯®°¿¤®·¥»¥ ®¯¥° ²®°», ²® ³° ¢¥¨¾ @� b� = L (ba+;ba ) b�+ b�R (ba+;ba ) ±®®²¢¥²-±²¢³¥² P (+)-³° ¢¥¨¥ @�P (+) = �L (�@� + �; �)+R (�@� + �; �)	P (+), ¯°¨ ³±«®¢¨¨ ¤®±² ²®·® ¡»±²°®£®³¡»¢ ¨¿ P (+)-´³ª¶¨¨   ¡¥±ª®¥·®±²¨.�§ ¯®±«¥¤¥£® ±®®²®¸¥¨¿ ±° §³ ¬®¦® § ª«¾·¨²¼, ·²® ³° ¢¥¨¥ �®ªª¥° {�« ª  ¤«¿ P (+)-´³ª-¶¨¨ ±³¹¥±²¢³¥² «¨¸¼ ¯°¨  «¨·¨¨ ¢¥¸¨µ ¯®²¥¶¨ «®¢ ¨ ¯ °»µ ¢§ ¨¬®¤¥©±²¢¨© (·«¥» ¢¨¤  ba+2 ba 2).� ±«³· ¥ n-· ±²¨·»µ ¯®²¥¶¨ «®¢ ¤«¿ n > 3 ¯®¿¢«¿¾²±¿ ¯°®¨§¢®¤»¥ ¢»¸¥ ¢²®°®£® ¯®°¿¤ª  ¨ ³° ¢-¥¨¾ ¤¢¨¦¥¨¿ ¥«¼§¿ ±®¯®±² ¢¨²¼ ±²®µ ±²¨·¥±ª¨© ¯°®¶¥±± ¤°¥©´  ± ¤¨´´³§¨¥©. �®§¬®¦®, ¤  ¿¯°®¡«¥¬  ¨¬¥¥² °¥¸¥¨¥ ¢ ª« ±±¥ ±«³· ©»µ ¯°®¶¥±±®¢ ±® ±ª ·ª ¬¨, ¯¥°¥µ®¤»¥ ¢¥°®¿²®±²¨ ª®²®°»µ®¯¨±»¢ ¾²±¿ ³° ¢¥¨¥¬ �¥¯¬¥ {�®«¬®£®°®¢ , ®¤ ª®, ¯®-¢¨¤¨¬®¬³, ¨ª²® ¥ § ¨¬ «±¿ ¨±±«¥¤®¢ -¨¥¬ ¤ ®£® ¢®¯°®± .4.3. �° ¢¥¨¿ ¤¢¨¦¥¨¿ ¢ °¥ «¼®¬ ¢°¥¬¥¨: ¤¨ ¬¨ª . �¤¥±¼ ¥ ¢®§¨ª ¥² ¥®¡µ®¤¨¬®±²¨¢ ¯¥°¥¬¥®© 
, ¨ ¬» ¯®«®¦¨¬ 
 � 1. �¨ ¬¨·¥±ª®¥ ³° ¢¥¨¥ ¤«¿ ¬ ²°¨¶» ¯«®²®±²¨ (³° ¢¥¨¥�¥©¬  ) ¨¬¥¥² ¢¨¤ [37] @tb� = �i � bH; b� �; (22)£¤¥ bH = �ba+ ba. �®¤±² ¢¨¬ ¢ (22) (ª ª ¨ ° ¥¥ ¢ (16)) ° §«®¦¥¨¥ (12). �·¨²»¢ ¿ ¯° ¢¨«  ±®®²¢¥²±²¢¨¿®¯¥° ²®°®¢ (17) ¨ ¯°®¢¥¤¿ ¨²¥£°¨°®¢ ¨¿ ¯® · ±²¿¬ (¯°¥¤¯®« £ ¿ ¤®±² ²®·® ¡»±²°®¥ ³¡»¢ ¨¥ P (+)  ¡¥±ª®¥·®±²¨), ¯°¨µ®¤¨¬ ª ²®¬³, ·²® ¤«¿ ³¤®¢«¥²¢®°¥¨¿ ³° ¢¥¨¾ (22) ¤®±² ²®·®, ·²®¡»@tP (+) = i��@��� @��	P (+); (23)  «®£¨·® ²®¬³, ª ª ¡»« ±®¢¥°¸¥ ¯¥°¥µ®¤ ®² (16) ª (19). �²®¡» ½²® ³° ¢¥¨¥ ¨¬¥«® ¢¥°®¿²®±²®¥²®«ª®¢ ¨¥, ¥®¡µ®¤¨¬®, ·²®¡» P (+)-´³ª¶¨¿ ®±² ¢ « ±¼ ¢¥¹¥±²¢¥®© ¯®«®¦¨²¥«¼®© ¢ ¯°®¶¥±±¥ ½¢®-«¾¶¨¨. �«¿ ½²®£® ¤®±² ²®·®, ·²®¡» ª®½´´¨¶¨¥²» ³° ¢¥¨¿ ¡»«¨ ¢¥¹¥±²¢¥»¬¨. �¥¹¥±²¢¥®±²¨¬» ¤®¡¼¥¬±¿, ¨±¯®«¼§³¿   «¨²¨·®±²¼ b�(
; �; �) ¯® � ¨ � [5, 36]. �¥©±²¢¨²¥«¼®,   «¨²¨·®±²¼ ®§ -· ¥², ·²® ¬» ¬®¦¥¬ ¯® ¦¥« ¨¾ ¬¥¿²¼ ¯°®¨§¢®¤»¥ @�   @�x «¨¡®   �i@�y ;   «®£¨·® ¨ ¤«¿ @� .�®£¤  ¬®¦® ¯¥°¥¯¨± ²¼ (23) ¢ ¢¨¤¥ @tP (+) = ���@�y�x�@�x�y�@�y�x+@�x�y�P (+). �²® ±®®²¢¥²±²¢³¥²¤°¥©´³ · ±²¨¶ ¢ ¯°®±²° ±²¢¥ (�x; �y; �x; �y) ±®£« ±®@t�x = ��y; @t�y = ���x; @t�x = ���y; @t�y = ��x; (24)��x = A sin (�t+ �A) ; �y = A cos (�t+ �A) ; �x = B cos (�t+ �B) ; �y = B sin (�t+ �B)	 | °¥¸¥¨¥ (24),².¥.  · «¼®¥ ° ±¯°¥¤¥«¥¨¥ P (+) ¯°®±²® ¢° ¹ ¥²±¿ ± ³£«®¢®© · ±²®²®© � ¢ ¯«®±ª®±²¿µ � ¨ � ®²®±¨²¥«¼® · «  ª®®°¤¨ ².�»° ¦ ¿ bx = ba+ + bap2 ¨ bp = i ba+ � bap2 ¨ ¨±¯®«¼§³¿ ´®°¬³«³ ¤«¿ ±°¥¤¥£® (15), ¥²°³¤® ¯®ª § ²¼, ·²®dh bx idt = �h bp i, dh bp idt = ��h bx i, ².¥. ª ª ¨ ¤®«¦® ¡»²¼, ½¢®«¾¶¨¿ ±°¥¤¨µ ¯°®¨±µ®¤¨² ¢ ±®®²¢¥²±²¢¨¨ ±§ ª® ¬¨ ª« ±±¨·¥±ª®© ¤¨ ¬¨ª¨. � «¥¥, ±®±²®¿¨¾ ¢ ª³³¬  ± ¬ ²°¨¶¥© ¯«®²®±²¨ b� = j0i h0j = b� (1; 0; 0)±®®²¢¥²±²¢³¥² P (+)(�; �) = �2(�) �2(�). �«¿ ¤ ®£® ±®±²®¿¨¿ ¯®«³· ¥²±¿ ¯° ¢¨«¼®¥ § ·¥¨¥ ¢²®°®£®¬®¬¥²  ª®®°¤¨ ²», hbx2i = 12 .5. �±¶¨««¿²®° �¥°° : ¡®§¥-£ § ¢ ®¤®¬®¤®¢®¬ ¯°¨¡«¨¦¥¨¨. �  ±«¥¤³¾¹¥¬ ½² ¯¥ ° ±±¬®-²°¨¬ ±¨±²¥¬³ (7) ¢ P (+)-¯°¥¤±² ¢«¥¨¨ ¢ ®¤®¬®¤®¢®¬ ¯°¨¡«¨¦¥¨¨, ®±² ¢¨¢ «¨¸¼ ®¤® ±« £ ¥¬®¥ ¢±³¬¬¥ (7) ( £ °¬®¨·¥±ª¨© ®±¶¨««¿²®° �¥°° ),bH1 = ��ba+ ba + �ba+2 ba 2; (25)ª®²®°®¥ ¬®¦® ² ª¦¥ § ¯¨± ²¼ ¢ ¢¨¤¥ bH1 = ��bn + bHint , £¤¥ bHint = �ba+2 ba 2. � ² ª®© § ¯¨±¨ ¤ ³¾±¨±²¥¬³ ¬®¦® ¨²¥°¯°¥²¨°®¢ ²¼ ª ª ¬®¤³ ± ± ¬®¤¥©±²¢¨¥¬ bHint,  µ®¤¿¹³¾±¿ ¢ ° ¢®¢¥±¨¨ ± ²¥°¬®±² -²®¬ ¯°¨ ²¥¬¯¥° ²³°¥ T ¨ µ¨¬¨·¥±ª®¬ ¯®²¥¶¨ «¥ �, ± ª®²®°»¬ ±¨±²¥¬  ¬®¦¥² ®¡¬¥¨¢ ²¼±¿ ½¥°£¨¥© ¨· ±²¨¶ ¬¨.



¢»·¨±«¨²¥«¼»¥ ¬¥²®¤» ¨ ¯°®£° ¬¬¨°®¢ ¨¥. 2009. �. 10 2315.1. �° ¢¥¨¿ ¤¢¨¦¥¨¿ ¢® ¬¨¬®¬ ¢°¥¬¥¨. �±²° ¥¨¥ ¥³±²®©·¨¢®±²¨. �° ¢¥¨¥�«®µ  ¤«¿ ®±¶¨««¿²®°  �¥°°  (25) ¨¬¥¥² ¢¨¤ @� b� = � bH1b�; (26)±  · «¼»¬ ³±«®¢¨¥¬ b� (� = 0) = b1. �®¤±² ¢«¿¿ ¢ (26) ° §«®¦¥¨¥ (12) ¨ ¨±¯®«¼§³¿ ®¯¥° ²®°»¥ ±®®²-¢¥²±²¢¨¿ (17), ¬®¦® ¯®«³·¨²¼Z d2�d2� d2
 b�(
; �; �)@�P (+)(
; �; �; � ) == � Z d2�d2� d2
P (+)(
; �; �; � )n����� + ��2�2�+ ���� + 2��2��@� + ��2@2�ob� (
; �; �) : (27)�»¯®«¿¿ ¨²¥£°¨°®¢ ¨¥ ¯® · ±²¿¬ ¢ ¯° ¢®© · ±²¨ (¯°¥¤¯®« £ ¿ ¤®±² ²®·® ¡»±²°®¥ ³¡»¢ ¨¥  ¡¥±ª®¥·®±²¨), ¯°¨µ®¤¨¬ ª ²®¬³, ·²® ¤«¿ ³¤®¢«¥²¢®°¥¨¿ (27) ¤®±² ²®·®, ·²®¡» P (+)-´³ª¶¨¿ ¡»« °¥¸¥¨¥¬ ³° ¢¥¨¿@�P (+) = n������ + ��2�2�+ @�����+ 2��2�� � @2���2oP (+); (28)  «®£¨·® ¯¥°¥µ®¤³ ®² (16) ª (19) ¨ ®² (22) ª (23).�¥«¨·¨³ H(�; �) = ����+��2�2, ¨¬¥¾¹³¾ ±¬»±« ±°¥¤¥© ½¥°£¨¨ ±®±²®¿¨¿ ± ª®®°¤¨ ²®© (�; �)¢ ´ §®¢®¬ ¯°®±²° ±²¢¥, § ¬¥¿¥¬  H(�; �)
@
, ·²®¡» ¨§¡ ¢¨²¼±¿ ®² ¨±²®·¨ª  ¢ ³° ¢¥¨¨ �®ªª¥° {�« ª . �®£¤ , ¨±¯®«¼§³¿   «¨²¨·®±²¼ ¡ §¨±  b� ¨ § ¬¥¿¿ ¯°®¨§¢®¤»¥, ¤®¡¨¢ ¥¬±¿ ¢¥¹¥±²¢¥®±²¨ª®½´´¨¶¨¥²®¢ ¢ ¤ ®¬ ³° ¢¥¨¨. �§¢¥±²®, ·²® ¯°¨ ½²®¬ ³° ¢¥¨¥ (28) ±®®²¢¥²±²¢³¥² ±«¥¤³¾¹¥©±¨±²¥¬¥ ±²®µ ±²¨·¥±ª¨µ ¤¨´´¥°¥¶¨ «¼»µ ³° ¢¥¨© (���) ¢ ´®°¬¥ �²® [24]:d� =����� + 2��2��d� + i�p2�dW;d� = 0;d
=�
����� + ��2�2�d�; (29)£¤¥ dW | ¯°¨° ¹¥¨¥ ¢¥¹¥±²¢¥®£® ¢¨¥°®¢±ª®£® ¯°®¶¥±± , hdW i = 0, hdW 2i = d� , ¯°¨·¥¬ ¢ ´®°¬¥�²® ¯°¨° ¹¥¨¥ dW (� ) ¢ ¬®¬¥² ¢°¥¬¥¨ � ¿¢«¿¥²±¿ ¥§ ¢¨±¨¬»¬ ®² �(� ) ¨ �(� ) [24]. � ª¨¬ ®¡° §®¬,¢¨¤¨¬, ·²® ¢§ ¨¬®¤¥©±²¢¨¥ ¯°¨¢®¤¨² ª ¤¨´´³§¨¨, ¨ ±®±²®¿¨¥ ¢ ¯°®¶¥±±¥ ¡«³¦¤ ¨¿ ¯® ´ §®¢®¬³ ¯°®-±²° ±²¢³ ¯°¨®¡°¥² ¥² ¢¥± 
 = exp�� Z d�H��(� ); �(� )��, £¤¥ ��(� ); �(� )� | ª®ª°¥² ¿ °¥ «¨§ ¶¨¿±²®µ ±²¨·¥±ª®£® ¯°®¶¥±± .
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0�¨±. 1. �«³· © � = �1, � = 1=2:a) ¢ ´ §®¢®¬ ¯®°²°¥²¥ ¤¥²¥°¬¨¨±²¨·¥±ª®© · ±²¨³° ¢¥¨¿ (30) ¨¬¥¾²±¿ ®²² «ª¨¢ ¾¹¨© ¶¥²° (�=k; 0) ¨¯°¨²¿£¨¢ ¾¹¨© ¶¥²° (0; 0), b) ¢ ´ §®¢®¬ ¯®°²°¥²¥¤¥²¥°¬¨¨±²¨·¥±ª®© · ±²¨ ³° ¢¥¨¿ (31), ¨±¯° ¢«¥®£® ±¯®¬®¹¼¾ ° ¤¨ «¼®© ª «¨¡°®¢ª¨, ¨¬¥¥²±¿ ®¤¨¯°¨²¿£¨¢ ¾¹¨© ¶¥²° (0; 0)
�® ±° ¢¥¨¾ ±® ±«³· ¥¬ £ °¬®-¨·¥±ª®£® ®±¶¨««¿²®°  §¤¥±¼ ¨¬¥¥²±¿³±«®¦¥¨¥: ±¨±²¥¬  ³° ¢¥¨© (29)¿¢«¿¥²±¿ ¥³±²®©·¨¢®©. �²®¡» ³¢¨-¤¥²¼ ½²®, ¯¥°¥¯¨¸¥¬ (29) ¢ ²¥°¬¨ µ¢¥«¨·¨» �n = ��, ±°¥¤¥¥ § ·¥¨¥ª®²®°®© ¤ ¥² § ±¥«¥®±²¼  ¸¥© ±¨-±²¥¬». �·¨²»¢ ¿, ·²® d�n = �d�+�d�,¯¥°¢»¥ ¤¢  ³° ¢¥¨¿ ±¨±²¥¬» (29)±®¡¥°³²±¿ ¢ ®¤®, ¨ ¯®«³·¨¬:d�n =�����n+ 2��n2�d� ++i�n 2p2� dW;d
=�
����n+ ��n2�d�: (30)�¢¥¤¿ ¤¥©±²¢¨²¥«¼³¾ ¨ ¬¨¬³¾ · -±²¨ �n = n0 + in00, ¬®¦® ¯®±²°®-¨²¼ ´ §®¢»© ¯®°²°¥² ¤¥²¥°¬¨¨±²¨-·¥±ª®© · ±²¨ ³° ¢¥¨¿ (30). �² ¶¨®- °»¥ ²®·ª¨ ¤ ¾²±¿ °¥¸¥¨¿¬¨ ³° ¢¥¨¿ ���n+ 2��n2 = 0, �n1 = 0, �n2 = �2� . �²®° ¿ ±² ¶¨® ° ¿



232 ¢»·¨±«¨²¥«¼»¥ ¬¥²®¤» ¨ ¯°®£° ¬¬¨°®¢ ¨¥. 2009. �. 10²®·ª  ³µ®¤¨²   ¡¥±ª®¥·®±²¼ ¯°¨ ¢»ª«¾·¥¨¨ ¢§ ¨¬®¤¥©±²¢¨¿, �! 0. � ª ¯®ª § ®   °¨±. 1a, ²®·ª �n1 ¿¢«¿¥²±¿ ¶¥²°®¬ ¯°¨²¿¦¥¨¿ ¨ ¯°®¡«¥¬ ¥ ¢»§»¢ ¥²; ²®·ª  �n2 ¿¢«¿¥²±¿ ®²² «ª¨¢ ¾¹¨¬ ¶¥²°®¬,¨ ¯°¨ ½²®¬ ¢ ®²°¨¶ ²¥«¼®¬  ¯° ¢«¥¨¨ ¢¤®«¼ ¢¥¹¥±²¢¥®© ®±¨ n0  ¡«¾¤ ¥²±¿ ³¡¥£ ¨¥   ¡¥±ª®¥·-®±²¼ §  ª®¥·®¥ ¢°¥¬¿. �¥©±²¢¨²¥«¼®, ¢§¿¢ ¯°¨ � = 0 § ·¥¨¥ �n = �n2 (1 + �), £¤¥ � > 0 ¬ «®¥ ·¨±«®, ¨°¥¸¨¢ ¤¥²¥°¬¨¨±²¨·¥±ª³¾ · ±²¼ ³° ¢¥¨¿ (29), ¯®«³·¨¬ �n = n0 (� ) = ��2� 1 + �� exp(��� )� 1� � . �¨¤®,·²® ¯°¨ ¯°¨¡«¨¦¥¨¨ ª ¬®¬¥²³ ¢°¥¬¥¨ �� = � log�1 + �� � 1� , � ! ��, ¢¥«¨·¨  n0 (��)!1.� ®¥ ¥³±²®©·¨¢®¥ ¯®¢¥¤¥¨¥ ±¢¿§ ® ± ²¥¬, ·²® ¢ ±®®²®¸¥¨¨ (27) ¥«¼§¿ ¯°¥¥¡°¥£ ²¼ £° -¨·»¬¨ ·«¥ ¬¨, ¢®§¨ª ¾¹¨¬¨ ¯°¨ ¨²¥£°¨°®¢ ¨¨ ¯® · ±²¿¬. �¤ ª® ±¨²³ ¶¨¿ ¨±¯° ¢«¿¥²±¿ ¯°¨¯®¬®¹¨ ¥®¤®§ ·®±²¨ ° §«®¦¥¨¿ (12). �  ¿ ¥®¤®§ ·®±²¼ ° §«®¦¥¨¿ [5] ¯®§¢®«¿¥² ¤®¡ ¢¨²¼ ¢³° ¢¥¨¥ (27) ¢ ¢»° ¦¥¨¥ ¢ ´¨£³°»µ ±ª®¡ª µ ·«¥ L = �G2
@
 + ir�2 G (�@� + �@�)� (
@
 � 1), £¤¥G = G (�; �; � ) | ¯°®¨§¢®«¼ ¿ ´³ª¶¨¿,  §»¢ ¥¬ ¿ ¤°¥©´®¢®© ±²®µ ±²¨·¥±ª®© ª «¨¡°®¢®·®© ´³ª¶¨¥©(drift stochastic gauge function) [5]. �®£¤  ¬®¦® ¯®ª § ²¼, ·²® ��� (29) ¯°¨¬³² ¢¨¤d� =����+ 2��2� + i�Gp2� �d� + i�p2�dW;d� =�0;d
=�
������ + ��2�2�d� + GdW	:�«¿ ³±²° ¥¨¿ ®²² «ª¨¢ ¾¹¥£® ¶¥²°  �n2 ¢»¡¥°¥¬ ª «¨¡°®¢®·³¾ ´³ª¶¨¾ ¢ ¢¨¤¥ (² ª  §»¢ ¥¬ ¿° ¤¨ «¼ ¿ ª «¨¡°®¢ª  [5]): G = ip2� ��� � j��j�. �®£¤  ¨±¯° ¢«¥»¥ ³° ¢¥¨¿ (29) ¯°¨¬³² ¢¨¤d� =�����+ 2�� j��j�d� + i�p2�dW;d� = 0;d
=�
n����� + ��2�2�d� + ip2���� � j��j�dWo: (31)�®¦® ¯®ª § ²¼, ·²® ²¥¯¥°¼   ´ §®¢®¬ ¯®°²°¥²¥ ¤¥²¥°¬¨¨±²¨·¥±ª®© · ±²¨ ®²² «ª¨¢ ¾¹¨¥ ¶¥²°»®²±³²±²¢³¾² (°¨±. 1b).5.2. � · «¼»¥ ³±«®¢¨¿ ¤«¿ P (+){³° ¢¥¨© ¢® ¬¨¬®¬ ¢°¥¬¥¨. �² ª, ¬» ¯°¨¢¥«¨ ¢»¢®¤±²®µ ±²¨·¥±ª¨µ ¤¨´´¥°¥¶¨ «¼»µ ³° ¢¥¨© (31) ¤«¿ ¡®«¼¸®£® ª ®¨·¥±ª®£®  ± ¬¡«¿. �¥¯¥°¼  ¤®± ¡¤¨²¼ ¨µ  · «¼»¬¨ ³±«®¢¨¿¬¨. � ª ¡»«® ±ª § ®,  · «¼»¬ ³±«®¢¨¥¬ ¤«¿ ³° ¢¥¨¿ �«®µ  (26)¿¢«¿¥²±¿ b� (� = 0) = b1. �®£« ±® ° §«®¦¥¨¾ ¥¤¨¨¶» (9), ¤ ®¬³  · «¼®¬³ ³±«®¢¨¾ ±®®²¢¥²±²¢³¥²  -· «¼®¥ ° ±¯°¥¤¥«¥¨¥ ¢ P (+)-¯°¥¤±² ¢«¥¨¨ P (+) (
; �; �; 0) = 1� � (
� 1) �2 (�� ��). �¤ ª® ¥±«¨  ± ¨-²¥°¥±³¥² ¯°¨«®¦¥¨¥ ¤ »µ ³° ¢¥¨© ª ª®¬¯¼¾²¥°®¬³ ¬®¤¥«¨°®¢ ¨¾, ²® ¿±®, ·²® ² ª®¥  · «¼®¥° ±¯°¥¤¥«¥¨¥ ¥ £®¤¨²±¿: ®® ¨¬¥¥² ¡¥±ª®¥·³¾ ¤¨±¯¥°±¨¾ ¯® ¯¥°¥¬¥»¬ �; �, ¨ ¢»¡®°ª   · «¼»µª®´¨£³° ¶¨© ¨§ ¥£® ¢ µ®¤¥ ¯°®¶¥¤³°» �®²¥-� °«® ¡³¤¥² ¯°®¨±µ®¤¨²¼ ª° ©¥ ¥½´´¥ª²¨¢®. � [22]¡»«® ¯°¥¤«®¦¥® ±«¥¤³¾¹¥¥ °¥¸¥¨¥ ¤ ®© ¯°®¡«¥¬». � ²°¨¶  ¯«®²®±²¨ b� = exph�� bHint � �bn��i ª ª´³ª¶¨¿ ®¡° ²®© ²¥¬¯¥° ²³°» � ¯°¨ ¯®±²®¿®¬ µ¨¬¨·¥±ª®¬ ¯®²¥¶¨ «¥ � ³¤®¢«¥²¢®°¿¥² ³° ¢¥¨¾�«®µ  (26). �¤ ª® ¥±«¨ ¬» ¤®¯³±²¨¬, ·²® � £« ¤ª® § ¢¨±¨² ®² � , b� = exph�� bHint � �(� )bn��i, ²® ¬®¦®¯®ª § ²¼, ·²® b� ¡³¤¥² ³¤®¢«¥²¢®°¿²¼ ³° ¢¥¨¾@� b� = �h@� � bHint � � (� ) bn��ib� = �� bHint � �e (� ) bn	b�; (32)£¤¥ �e(� ) = @���(� )�@� : (33)�¤¥¿ ±®±²®¨² ¢ ²®¬, ·²® ¥±«¨ ¶¥«¼¾ ¿¢«¿¥²±¿ ° ±·¥² ²¥°¬®¤¨ ¬¨·¥±ª¨µ µ ° ª²¥°¨±²¨ª ±¨±²¥¬»«¨¸¼ ¯°¨ ²¥¬¯¥° ²³°¥ eT , ²®, ¢®®¡¹¥ £®¢®°¿, ¯°¨ ±¯³±ª¥ ¯® � ¬» ¬®¦¥¬ ¬¥¿²¼ µ¨¬¨·¥±ª¨© ¯®²¥¶¨ «¯°®¨§¢®«¼»¬ ®¡° §®¬ ¨ ¢»¡° ²¼ ¤°³£®¥, ¥ ±¨£³«¿°®¥  · «¼®¥ ±®±²®¿¨¥. �¤¨±²¢¥®¥ ³±«®¢¨¥ |·²®¡» �� eT �1� = �.�®£¤  ¢»¡¥°¥¬ �(� ) ² ª, ·²®¡» lim�!0���(� )� = ��. �°¨ ½²®¬  · «¼»¬ ³±«®¢¨¥¬ ¤«¿ (32) ¡³¤¥²b�(� = 0) = exp���bn �; (34)



¢»·¨±«¨²¥«¼»¥ ¬¥²®¤» ¨ ¯°®£° ¬¬¨°®¢ ¨¥. 2009. �. 10 233ª®²®°®¥ ±®®²¢¥²±²¢³¥²  · «¼®© § ±¥«¥®±²¨ ®±¶¨««¿²®° n0 = 1exp���� 1 ; (35)¨ ±®£« ±® (21)  · «¼ ¿ P (+)-´³ª¶¨¿, ±®®²¢¥²±²¢³¾¹ ¿ (34),P (+) (
; �; �; 0) = 1� � (
 � 1) �2 (�� ��) exp��j�j2n0 �;³¦¥ ®¡« ¤ ¥² ª®¥·®© ¤¨±¯¥°±¨¥© p2n0 ¨ ¢¯®«¥ ¯°¨£®¤  ¤«¿ ¬¥²®¤®¢ �®²¥-� °«®. �¨±²¥¬  ���,±®®²¢¥²±²¢³¾¹ ¿ (32), ¯®«³· ¥²±¿ ¨§ (31) § ¬¥®© �   �e,d� =����e�+ 2�� j��j�d� + i�p2� dW;d� = 0;d
=�
n���e�� + ��2�2�d� + ip2� ��� � j��j�dWo: (36)�°¨ ½²®¬ ±®£« ±® (33) ¬¥¦¤³ � ¨ �e ¨¬¥¥²±¿ ±®®²®¸¥¨¥ �(� ) = 1� "��+ �Z0 �e (� ) d�#. �®¦® ¯®«®¦¨²¼�e ° ¢»¬ ¯®±²®¿®© ¢¥«¨·¨¥ [22], ¨ ²®£¤ �e = �� eT �1�+ � eT : (37)5.3. �µ¥¬  ·¨±«¥®£® ¬®¤¥«¨°®¢ ¨¿ ¨ °¥§³«¼² ²». �«£®°¨²¬ ·¨±«¥®£® ° ±·¥²  ²¥°¬®-¤¨ ¬¨·¥±ª¨µ µ ° ª²¥°¨±²¨ª ¬¥²®¤®¬ P (+)-¯°¥¤±² ¢«¥¨¿ ¢»£«¿¤¨² ±«¥¤³¾¹¨¬ ®¡° §®¬. �»¡¨° ¥²±¿§ ·¥¨¥  · «¼®© § ±¥«¥®±²¨ n0 (·²®¡» ³¬¥¼¸¨²¼ ¤¨±¯¥°±¨¾ °¥§³«¼² ²®¢ ¢»·¨±«¥¨©, ®  ¤®«¦ ¯°¨¡«¨§¨²¥«¼® ±®®²¢¥²±²¢®¢ ²¼ § ±¥«¥®±²¨ ±®±²®¿¨¿ ¯°¨ ª®¥·®© ²¥¬¯¥° ²³°¥ eT ). �¥¥°¨°³¥²±¿ · «¼®¥ ³±«®¢¨¥ � (0) = �x + i�y ; � (0) = � (0)� ; (38)£¤¥ �x ¨ �y | ¥§ ¢¨±¨¬»¥ ¯±¥¢¤®±«³· ©»¥ ¢¥«¨·¨», ° ±¯°¥¤¥«¥»¥ ±®£« ±® ®°¬ «¼®¬³ § ª®³N �0;p2n0 �.� «¥¥ ¤«¿ ¤ ®£®  · «¼®£® ³±«®¢¨¿ °¥¸ ¥²±¿ ���. �²¬¥²¨¬, ·²® ��� ¢ ´®°¬¥ �²® (36), ¢ ª®-²®°®©   ª ¦¤®¬ ¸ £¥ ¯® ¢°¥¬¥¨ d� § ·¥¨¿ ª®½´´¨¶¨¥²®¢ ¯¥°¥¤ d� ¨ dWj ¡¥°³²±¿ ¢  · «¥ ®²°¥§ª ¢°¥¬¥¨ [�; � + d� ], ±®®²¢¥²±²¢³¥² ±µ¥¬¥ �©«¥°  ¤«¿ ®¡»·»µ ¤¨´´¥°¥¶¨ «¼»µ ³° ¢¥¨© ¨ ®¡« ¤ ¥²²¥¬¨ ¦¥ ¥¤®±² ²ª ¬¨ [38{40]. �®½²®¬³ ¤«¿ ·¨±«¥®£® °¥¸¥¨¿ ¨±¯®«¼§®¢ « ±¼ ¥¿¢ ¿ ±µ¥¬ , £¤¥ ª®-½´´¨¶¨¥²» ³° ¢¥¨¿ ¢»·¨±«¿¾²±¿ ¢ ¬®¬¥² ¢°¥¬¥¨ � + d�=2. �°¨ ½²®¬ ¢ ²® ¢°¥¬¿ ª ª ¤«¿ ®¡»ª-®¢¥»µ ¤¨´´¥°¥¶¨ «¼»µ ³° ¢¥¨© ¨ ±µ¥¬  �©«¥° , ¨ ¥¿¢ ¿ ±µ¥¬  ¯°¨¢®¤¿² ¢ ¯°¥¤¥«¥ d� ! 0 ª®¤®¬³ ¤¨´´¥°¥¶¨ «¼®¬³ ³° ¢¥¨¾, ¤«¿ ��� ±¨²³ ¶¨¿ ¤°³£ ¿. � ±¨«³ ¥°¥£³«¿°®±²¨ ±²®µ ±²¨·¥-±ª¨µ ²° ¥ª²®°¨© ¯°¥¤¥«¼»¥ ´®°¬» ��� ° §«¨· ¾²±¿ [24]. �¥¿¢®© ±µ¥¬¥ ±®®²¢¥²±²¢³¥² ��� ¢ ´®°¬¥�²° ²®®¢¨·  [24, 38, 40]:d� =���e�+ 2�� j��j+ ���d� + i�p2� dW; � (� ) = � (0) = const;d log
 = ��e��+ � j��j �j��j � 2����d� + ip2���� � j��j�dW: (39)�®£¤  ¥¿¢ ¿ ±µ¥¬  ¢»£«¿¤¨² ±«¥¤³¾¹¨¬ ®¡° §®¬ [39, 40]:� (� +�� )� � (� ) =A�� + ��2 ��� + B�� + ��2 ��Wj ;log
 (� +�� )� log
 (� ) =C�� + ��2 ��� +D�� + ��2 ��Wj;£¤¥ A, B, C, D | ±®®²¢¥²±²¢³¾¹¨¥ ª®½´´¨¶¨¥²» ¢ ��� (39); ¯°¨° ¹¥¨¿ ¢¨¥°®¢±ª®£® ¯°®¶¥±± �W ¬®¤¥«¨°®¢ «¨±¼ ®°¬ «¼® ° ±¯°¥¤¥«¥»¬¨ ¯±¥¢¤®±«³· ©»¬¨ ·¨±« ¬¨ ± ¤¨±¯¥°±¨¥© �� . �  ¿±¨±²¥¬  ³° ¢¥¨© °¥¸ « ±¼ ¬¥²®¤®¬ ¨²¥° ¶¨© (4{5 ¨²¥° ¶¨© ®ª § «®±¼ ¤®±² ²®·® ¤«¿ ±µ®¤¨¬®±²¨).



234 ¢»·¨±«¨²¥«¼»¥ ¬¥²®¤» ¨ ¯°®£° ¬¬¨°®¢ ¨¥. 2009. �. 10�®¢²®°¿¿ ¤ ³¾ ¯°®¶¥¤³°³ ¤«¿ ° §»µ °¥ «¨§ ¶¨©  · «¼®£® ³±«®¢¨¿ (38) S ° §, ¯®«³· ¥¬ ±² -²¨±²¨·¥±ª³¾ ¢»¡®°ª³ °¥ «¨§ ¶¨© �
 (�f ) ; � (�f ) ; � (�f )� ¢ ¬®¬¥² ¢°¥¬¥¨ �f = eT �1. �°¥¤¥¥ § ·¥-¨¥  ¡«¾¤ ¥¬®£® 
 bO�  µ®¤¨«®±¼ ¯³²¥¬ ³±°¥¤¥¨¿ ¯® ¤ ®© ¢»¡®°ª¥ ±®£« ±® ´®°¬³«¥ (15). � ª,  °¨±. 2 ¯°¥¤±² ¢«¥ °¥§³«¼² ² ¢»·¨±«¥¨¿ § ±¥«¥®±²¨ hba+ bai ®±¶¨««¿²®°  �¥°°  ¯°¨ eT �1 = 16, � = 0:5,n0 = 3:5 ¯°¨ ° §«¨·»µ § ·¥¨¿µ µ¨¬¨·¥±ª®£® ¯®²¥¶¨ «  �. �±°¥¤¥¨¥ ¯°®¢®¤¨«®±¼ ¯® S = 2 � 105°¥ «¨§ ¶¨¿¬ ²° ¥ª²®°¨©. � £ ¯® ¢°¥¬¥¨ �� = 1:25 � 10�4. �«¿ ®¯°¥¤¥«¥¨¿ ±² ²¨±²¨·¥±ª®© ®¸¨¡ª¨±°¥¤¥£® 
 bO� ¢ ±¨«³ ª®¥·®±²¨ ¢»¡®°ª¨ ®  ° §¡¨¢ « ±¼   Nbins = 5 ¯®¤¬®¦¥±²¢, ¯® ª ¦¤®¬³ ¨§¨µ ¢»·¨±«¿«®±¼ ±¢®¥ ±°¥¤¥¥ 
 bO�j, j = 1; : : : ; 5 , ¨ ²®£¤  ±² ¤ °²®¥ ®²ª«®¥¨¥ ®¶¥¨¢ «®±¼ ª ªD [O] =vuutXNbinsj=1 �hOij � hOi�2Nbins (Nbins � 1) .�»·¨±«¥¨¥ ¤«¿ 30 ° §«¨·»µ § ·¥¨© µ¨¬¨·¥±ª®£® ¯®²¥¶¨ «  § ¿«® 8 · ±®¢   Intel Pentium M780. � ª ¿ ¤«¨²¥«¼®±²¼ ¢»·¨±«¥¨© ±¢¿§   ± ²¥¬, ·²® ¬» ¢§¿«¨ ±«¨¸ª®¬ ¬ «¥¼ª¨© ¸ £ ¯® ¢°¥¬¥¨.�®· ¿ § ¢¨±¨¬®±²¼   °¨±. 2 ¯®«³·¥  ±«¥¤³¾¹¨¬ ®¡° §®¬. �¥°¥¯¨±»¢ ¿ £ ¬¨«¼²®¨  (25) ¢ ¢¨¤¥bH1 = (�� � �) bn+�bn 2, ¢¨¤¨¬, ·²® ¥£® ±®¡±²¢¥»¬¨ ´³ª¶¨¿¬¨ ¿¢«¿¾²±¿ ±®¡±²¢¥»¥ ´³ª¶¨¨ £ °¬®-¨·¥±ª®£® ®±¶¨««¿²®°  jni,   ±®¡±²¢¥»¥ § ·¥¨¿ ±³²¼ En = (�� � �)n + �n2. �²±¾¤  ¯®«³· ¥¬ ¢»-° ¦¥¨¿ ¤«¿ ±² ²±³¬¬» Z =Xn exp (��En) ¨ ±°¥¤¥© § ±¥«¥®±²¨ hbni = Z�1Xn n exp (��En), £° ´¨ªª®²®°®© ¨ ¯°¨¢¥¤¥   °¨±. 2. �¨¤®, ·²® °¥§³«¼² ² P (+)-¢»·¨±«¥¨¿ ±®¢¯ ¤ ¥² ± ²®·®© § ¢¨±¨¬®±²¼¾¢ ¯°¥¤¥« µ ±² ²¨±²¨·¥±ª®© ¯®£°¥¸®±²¨.
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�¨±. 2. � ¢¨±¨¬®±²¼ § ±¥«¥®±²¨ ®±¶¨««¿²®° �¥°°  hbni ®² µ¨¬¨·¥±ª®£® ¯®²¥¶¨ «  � ¯°¨®¡° ²®© ²¥¬¯¥° ²³°¥ eT �1 = 16. �¨¨¿ 1 | ²®-ª ¿ ª° ± ¿ «¨¨¿ | ²®·®¥   «¨²¨·¥±ª®¥ °¥-¸¥¨¥. �¨¬¢®«®¬ 2 ®¡®§ ·¥» ¦¨°»¥ ·¥°»¥¢¥°²¨ª «¼»¥ ¨²¥°¢ «» | °¥§³«¼² ² ¢»·¨±«¥-¨¿ ¬¥²®¤®¬ P (+)-¯°¥¤±² ¢«¥¨¿, ¯°¨·¥¬ ¢»±®² ¨²¥°¢ «  ±®®²¢¥²±²¢³¥² ²°¥¬ ±² ¤ °²»¬ ®²-ª«®¥¨¿¬ ¢ ®¡¥ ±²®°®» ®² ±°¥¤¥£® § ·¥¨¿ �¨±. 3. �°¥¬¥� ¿ § ¢¨±¨¬®±²¼ ª®°°¥«¿¶¨®®©´³ª¶¨¨ 
ba+(t)ba(0)�=n0 ®±¶¨««¿²®°  �¥°°  ¯°¨ · «¼®© § ±¥«¥®±²¨ n0 = 3:5, ¯®±²®¿®© ¢§ -¨¬®¤¥©±²¢¨¿ � = 0:5, ¨ � = �1. �¨¨¿ 1 | ²°¨±¯«®¸»µ ·¥°»µ «¨¨¨ | °¥§³«¼² ² ¢»·¨±«¥-¨¿ ¬¥²®¤®¬ P (+)-¯°¥¤±² ¢«¥¨¿ ± £° ¨¶ ¬¨ ¢²°¨ ±² ¤ °²»µ ®²ª«®¥¨¿ ¢ ®¡¥ ±²®°®». �¨-¨¿ 2 | ±¨¿¿ ¸²°¨µ®¢  ¿ «¨¨¿ | ²¥®°¥²¨-·¥±ª¨© °¥§³«¼² ², ¯®«³·¥»© ¯³²¥¬ ¬®¤¥«¨°®-¢ ¨¿ ¢ ³±¥·¥®¬ ¡ §¨±¥ ±®¡±²¢¥»µ ±®±²®¿¨©®¯¥° ²®°  ·¨±«  · ±²¨¶ bn = ba+ ba5.4. �° ¢¥¨¿ ¤¢¨¦¥¨¿ ¢ °¥ «¼®¬ ¢°¥¬¥¨. �¨ ¬¨ª . �° ¢¥¨¥ �¥©¬   ¤«¿ ®±¶¨««¿-²®°  �¥°°  (25) ¨¬¥¥² ¢¨¤ @tb� = �i� bH1; b��: (40)� ±±³¦¤ ¿ ¯®   «®£¨¨ ± ²¥¬, ª ª ° ±±¬ ²°¨¢ «¨±¼ ¯°¥¤»¤³¹¨¥ ¯°¨¬¥°», ¯®«³· ¥¬ ±«¥¤³¾¹¨¥ ³° ¢¥¨¿



¢»·¨±«¨²¥«¼»¥ ¬¥²®¤» ¨ ¯°®£° ¬¬¨°®¢ ¨¥. 2009. �. 10 235¤¢¨¦¥¨¿ ¢ +P -¯°¥¤±² ¢«¥¨¨ ¢ ´®°¬¥ �²®:d�=�i����+ 2��2��dt+ �p�2�i dW1;d� = i���� + 2��2��dt+ �p2�i dW2;¨ ¢ ´®°¬¥ �²° ²®®¢¨·  [5]: d�=�i����+ 2��2� � ���dt+ �p�2�i dW1;d� = i���� + 2��2� � ���dt+ �p2�i dW2: (41)� ¤ ®¬ ±«³· ¥ ¥³±²®©·¨¢®±²¨ ®²±³²±²¢³¾² [22]. �¥¬ ¥ ¬¥¥¥, ®²±»« ¿ ·¨² ²¥«¿ §  ¯®¤°®¡®±²¿¬¨¢ [22, 41], ®²¬¥²¨¬, ·²® °¥¸¥¨¿ ±¨±²¥¬» ��� (41) ¢¥±¼¬  ·³¢±²¢¨²¥«¼» ª ¸³¬ ¬ dW1, dW2. �²®¡»¬¨¨¬¨§¨°®¢ ²¼ ¢®§¨ª ¾¹¨© ±² ²¨±²¨·¥±ª¨© ° §¡°®±, ±®¢¥°¸ ¥²±¿ ±«¥¤³¾¹¥¥ ®°²®£® «¼®¥ ¯°¥®¡° -§®¢ ¨¥ ¢¨¥°®¢±ª¨µ ¨ª°¥¬¥²®¢ dWj :d�1 =p�i� �dW1pA+ 1 � i dW2pA� 1 �;d�2 =pi� �dW2pA+ 1 + i dW1pA � 1 �;£¤¥ ®¯²¨¬ «¼®¥ § ·¥¨¥ ¢¥«¨·¨» A � 3n0�, n0 | § ±¥«¥®±²¼ ®±¶¨««¿²®°  �¥°°  ¢ ¬®¬¥² t = 0 [41].�²® ¯®§¢®«¿¥² ¯°®¨§¢®¤¨²¼ ¬®¤¥«¨°®¢ ¨¥ ± ¯°¨¥¬«¥¬»¬ ±² ²¨±²¨·¥±ª¨¬ ° §¡°®±®¬ ¢¯«®²¼ ¤® ¬®¬¥² ¢°¥¬¥¨ t0 � 3�n1=20 ���1. �°¨ ½²®¬ ��� (41) ¯°¨¨¬ ¾² ¢¨¤:d�=�i���� + 2��2� � ���dt+ �d�1;d� = i���� + 2��2� � ���dt+ �d�2:� ª ¨ ¢ ±«³· ¥ ¤¨ ¬¨ª¨ £ °¬®¨·¥±ª®£® ®±¶¨««¿²®°  (° §¤¥« 4.3), ¥®¡µ®¤¨¬®±²¨ ¢ ¯¥°¥¬¥®© 
 ¥².�  °¨±. 3 ¯°¨¢¥¤¥ °¥§³«¼² ² ° ±·¥²  ª®°°¥«¿¶¨®®© ´³ª¶¨¨ 
ba+ (t) ba (0)� = D� (t)� (0) + � (t) � (0)E®±¶¨««¿²®°  �¥°°  ¯°¨  · «¼®¬ ³±«®¢¨¨ � (0) = � (0) = pn0, ·²® ±®®²¢¥²±²¢³¥²  · «¼®¬³ ª®£¥°¥²-®¬³ ±®±²®¿¨¾ ± § ±¥«¥®±²¼¾ n0. � ¤ ®¬ ±«³· ¥ ¡° «®±¼ § ·¥¨¥ A = 5:25 . �±°¥¤¥¨¥ ¯°®¨§¢®-¤¨«®±¼ ¯® 105 ²° ¥ª²®°¨¿¬, ± ¸ £®¬ ¯® ¢°¥¬¥¨ 2:5� 10�5. �®¤¥«¨°®¢ ¨¥ ±¨±²¥¬» ��� (41) ¯°®¢®¤¨-«®±¼ ±®£« ±® ±µ¥¬¥, ®¯¨± ®© ¢ ° §¤¥«¥ 5.3. � ª¦¥   °¨±. 3 ¯°¥¤±² ¢«¥® ±° ¢¥¨¥ ± ²¥®°¥²¨·¥±ª®©§ ¢¨±¨¬®±²¼¾, ¯®«³·¥®© ¬®¤¥«¨°®¢ ¨¥¬ ³° ¢¥¨¿ (40) ¢ ³±¥·¥®¬ ¡ §¨±¥ ±®¡±²¢¥»µ ±®±²®¿¨©®¯¥° ²®°  ·¨±«  · ±²¨¶ bn = ba+ ba. �¨¤® ¯®«®¥ ±®£« ±¨¥ ¢ ¯°¥¤¥« µ ±² ²¨±²¨·¥±ª®© ¯®£°¥¸®±²¨.6. �²®µ ±²¨·¥±ª¨¥ ³° ¢¥¨¿ ¤«¿ ®¤®¬¥°®£® ®¤®°®¤®£® ¡®§¥-£ § .6.1. �° ¢¥¨¿ ¢® ¬¨¬®¬ ¢°¥¬¥¨: ¡®«¼¸®©  ± ¬¡«¼ [22]. �¥¯¥°¼ ¬» £®²®¢» ° ±±¬®²°¥²¼¡®§¥-£ § ± ¤¥«¼² -¢§ ¨¬®¤¥©±²¢¨¥¬. � ª ¨§¢¥±²®, ±®±²®¿¨¥ ª¢ ²®¢®© ±¨±²¥¬» ¢ ¡®«¼¸®¬  ± ¬¡«¥ ¯°¨§ ¤ ®© ²¥¬¯¥° ²³°¥ ¨ µ¨¬¨·¥±ª®¬ ¯®²¥¶¨ «¥ § ¤ ¥²±¿ ¬ ²°¨¶¥© ¯«®²®±²¨ [42]b� = exph�� bH � � bN ��i = exp�� bK��; (42)£¤¥ ¤«¿ ®¤®¬¥°®£® ®¤®°®¤®£® ¡®§¥-£ §  ± £ ¬¨«¼²®¨ ®¬ (5)bK = Z dx b + (x) ��@2x � �+  b +(x) b (x)� b (x); (43)¯°¨·¥¬ bK ³¤®¢«¥²¢®°¿¥² ³° ¢¥¨¾ @� b� = � bK�; (44)£¤¥ � ¯°®¡¥£ ¥² § ·¥¨¿ ®² 0 ¤® eT �1. �¥«¨·¨  bK ¨®£¤   §»¢ ¥²±¿ ¡®«¼¸¨¬ ª ®¨·¥±ª¨¬ £ ¬¨«¼-²®¨ ®¬ [42], ¨ ¬» ¡³¤¥¬ ±«¥¤®¢ ²¼ ¤ ®¬³ ±®£« ¸¥¨¾.� ª ¨ ¢ ±«³· ¥ ®±¶¨««¿²®°  �¥°° , ¢ ² ª®© ´®°¬¥ ³° ¢¥¨¥ (44) ¥ ¯°¨£®¤® ¤«¿ ¬®¤¥«¨°®¢ ¨¿.�¥«® ¢ ²®¬, ·²®  · «¼®¥ ±®±²®¿¨¥ ¯°¨ eT �1 ! 0 ±®®²¢¥²±²¢³¥² ¡¥±ª®¥·® ¡®«¼¸¨¬ § ±¥«¥®±²¿¬®°¡¨² «¥©: nj� eT �1���1=eT!0 = 1exp�(�j � �) = eT �� 1�����1=eT!0 !1. �®±ª®«¼ª³ ½²® ±®®²¢¥²±²¢³¥² ¡¥±ª®¥·®¡®«¼¸¨¬ ±°¥¤¨¬ h�j�ji�, ²® ¿±®, ·²® ½²® ¥ª®°°¥ª²»© ®¡º¥ª² ± ²®·ª¨ §°¥¨¿ ¬®¤¥«¨°®¢ ¨¿.



236 ¢»·¨±«¨²¥«¼»¥ ¬¥²®¤» ¨ ¯°®£° ¬¬¨°®¢ ¨¥. 2009. �. 10� ª ¨ ¢ ®¤®¬®¤®¢®¬ ¯°¨¡«¨¦¥¨¨, ¤  ¿ ¯°®¡«¥¬  °¥¸ ¥²±¿ ¯³²¥¬ ®¡®¡¹¥¨¿ (42)   µ¨¬¨·¥±ª¨¥¯®²¥¶¨ «», £« ¤ª® § ¢¨±¿¹¨¥ ®² ®¡° ²®© ²¥¬¯¥° ²³°» [22]. � ½²®¬ ±«³· ¥   «®£®¬ ³° ¢¥¨¿ �«®µ ¤«¿ b� ¡³¤¥² @� b� = �@ bK�@� b�, ¯°¨ ³±«®¢¨¨ �@� bK; bK� = 0, ª®²®°®¥ ¢»¯®«¥® ¤«¿ bK (43). �®£¤  ³° ¢¥¨¥¤«¿ b� ¬®¦® ¯¥°¥¯¨± ²¼ ¢ ¢¨¤¥ @� b� = ��e (� ) bN � bH�b�; (45)£¤¥ �e ¤ ¥²±¿ ±®®²®¸¥¨¥¬ (33). � ª ·¥±²¢¥  · «¼®£® ³±«®¢¨¿ ¤«¿ b� ¢»¡¥°¥¬b� (0) = exp��� bN �; (46)£¤¥ � = � lim�!0��� (� )�;  · «¼ ¿ § ±¥«¥®±²¼ ª ¦¤®© ¬®¤» ±®£« ±® (35) ³¦¥ ª®¥· . �² ª, ¯°¨ ¬®¤¥-«¨°®¢ ¨¨ ¨±µ®¤¿² ¨§ ³° ¢¥¨¿ (45) ±  · «¼»¬ ³±«®¢¨¥¬ (46). �°¨ ½²®¬, ª ª ¨ ° ¥¥, ¬®¦® ¯®«®¦¨²¼�e = const, ¨ ¤«¿ �(� ) ¨ �e ®±² ¥²±¿ ¢ ±¨«¥ ±®®²®¸¥¨¥ (37). � «¥¥, ª ª ¡»«® ®¯¨± ® ¢  · «¥ ° §¤¥«  5,¯°®¨§¢®¤¨¬ ¤¨±ª°¥²¨§ ¶¨¾ ¨²¥£° «  ¢ (43). �¨±ª°¥²»© (°¥¸¥²®·»©) ¡®«¼¸®© ª ®¨·¥±ª¨© £ ¬¨«¼-²®¨  ¨¬¥¥² ¢¨¤ bk =Xj ��ba+j (Tji + �e)bai + �x ba+2j ba 2j �, £¤¥ Tji | ¤¨±ª°¥²»©   «®£ ¢²®°®© ¯°®¨§-¢®¤®©. � ª²¨·¥±ª¨ ¤ »© ¡®«¼¸®© ª ®¨·¥±ª¨© £ ¬¨«¼²®¨  ±®®²¢¥²±²¢³¥² ±¨±²¥¬¥ ®±¶¨««¿²®°®¢�¥°°  (± £ ¬¨«¼²®¨ ®¬ (25)), ° ±±¬®²°¥»µ ¢»¸¥, ±¢¿§ »µ ®¯¥° ²®°®¬ ª¨¥²¨·¥±ª®© ½¥°£¨¨ Tji.�²® ¯®§¢®«¿¥²  ¬ ¢»¯¨± ²¼ ±®®²¢¥²±²¢³¾¹³¾ ¨±¯° ¢«¥³¾ ±¨±²¥¬³ ��� ¢ ´®°¬¥ �²®d�j = ��e�j + Tji�i � �x �j j�j�j j�d� + i�jr �x dWj;d
 =
"��e�j�j + �jTjiai � �x �2j�2j�d� + ir �x ��j�j � j�j�j j�dWj#; (47)£¤¥ dWj | ¯°¨° ¹¥¨¿ ¢¨¥°®¢±ª®£® ¯°®¶¥±± , hdWji = 0, hdWidWji = d��ij. �¤¥±¼, ª ª ¨ ¢ ±«³· ¥®±¶¨««¿²®°  �¥°° , ¤«¿ ³±²° ¥¨¿ ¥³±²®©·¨¢®±²¨ ¢ ª ¦¤®¥ ³° ¢¥¨¥ ¤«¿ �j ¡»«  ¤®¡ ¢«¥  ±¢®¿ª «¨¡°®¢®· ¿ ´³ª¶¨¿ Gj = ir �x ��j�j � j�j�j j�.� ©¤¥¬ P (+)-¯°¥¤±² ¢«¥¨¥ ¤«¿  · «¼®£® ³±«®¢¨¿ (46). �®±ª®«¼ª³ ®¯¥° ²®°», ®²®±¿¹¨¥±¿ ª ° §-»¬ ³§« ¬ °¥¸¥²ª¨, ª®¬¬³²¨°³¾² ¬¥¦¤³ ±®¡®©, ®¯¥° ²®° ¿ ½ª±¯®¥²  ° ±¯ ¤ ¥²±¿   ¯°®¨§¢¥¤¥¨¥½ª±¯®¥² ®² ®¯¥° ²®°®¢   ±®®²¢¥²±²¢³¾¹¨µ ³§« µ,b� (0) =Yj exp���ba+j baj�: (48)�³±²¼ Ngrid | ·¨±«® ³§«®¢ ±¥²ª¨. �±¯®«¼§³¿ ±®®²®¸¥¨¥ (21), ±®¯®±² ¢«¿¥¬ (48)  · «¼®¥ ° ±¯°¥¤¥«¥¨¥¤«¿ �j(0), �j(0) ¢ P (+)-¯°¥¤±² ¢«¥¨¨:P (
; �; �; 0) = �e�� �Ngrid� (
� 1)NgridYj=1 �2 (�j � ��J ) exp��j�jj2n0 �: (49)�§ ´®°¬³«» ¤«¿ ±°¥¤¨µ § ·¥¨©  ¡«¾¤ ¥¬»µ (15) ¢¨¤®, ·²® ¯®±²®¿»¥ ª®½´´¨¶¨¥²» ¢ P (+)-¯°¥¤±² ¢«¥¨¨ ±®ª° ¹ ¾²±¿, ² ª ·²® ¬®¦¥¬ ±·¨² ²¼, ·²® ¤«¿ ª ¦¤®© ¬®¤» ¢¥«¨·¨» (�j)x ¨ (�j)y° ±¯°¥¤¥«¥» ¥§ ¢¨±¨¬® ¯® £ ³±±®¢³ ° ±¯°¥¤¥«¥¨¾ ± ¤¨±¯¥°±¨¥© n0=2. � ª¨¬ ®¡° §®¬, ¯°®¶¥±± ¬®¤¥-«¨°®¢ ¨¿ ±¢®¤¨²±¿ ª £¥¥° ¶¨¨ ¤®±² ²®·® ¡®«¼¸®£®  ¡®°  (¬» ¨±¯®«¼§®¢ «¨ 105{106 ª®´¨£³° ¶¨©) · «¼»µ ³±«®¢¨© �
 = 1; �j(0); �j(0)� ±®£« ±® ° ±¯°¥¤¥«¥¨¾ (49), ¤ «¥¥ ¤«¿ ª ¦¤®£®  · «¼®£® ³±«®-¢¨¿ °¥¸ ¥²±¿ ±¨±²¥¬  ��� (47). �®«³· ¥²±¿  ¡®° ª®´¨£³° ¶¨© �
(� ); �j(� ); �j(� )����=1= eT , ¯® ª®²®°®¬³¢ ±®®²¢¥²±²¢¨¨ ± (15)  µ®¤¿²±¿ ±°¥¤¨¥ § ·¥¨¿  ¡«¾¤ ¥¬»µ ¯°¨ ²¥¬¯¥° ²³°¥ eT ¨ µ¨¬¨·¥±ª®¬ ¯®²¥-¶¨ «¥ �.6.2. �°®¶¥¤³°  ±³¹¥±²¢¥®© ¢»¡®°ª¨ [22].� ±®¦ «¥¨¾, ¯°¨ ¤®±² ²®·® ¨§ª¨µ ²¥¬¯¥° ²³° µ(¡®«¼¸¨¥ � ) ²®«¼ª® ·²® ®¯¨±  ¿ ¯°®¶¥¤³°  ¬®¤¥«¨°®¢ ¨¿ ¥½´´¥ª²¨¢ . �¥«® ¢ ²®¬, ·²® ¤«¿ ³±²° -¥¨¿ ¥³±²®©·¨¢®±²¨ ¢ ³° ¢¥¨¨,   ®±®¢ ¨¨ ¥®¤®§ ·®±²¨ ¯°¥¤±² ¢«¥¨¿ (12) ¢ ±²®µ ±²¨·¥±ª¨¥



¢»·¨±«¨²¥«¼»¥ ¬¥²®¤» ¨ ¯°®£° ¬¬¨°®¢ ¨¥. 2009. �. 10 237³° ¢¥¨¿ ¡»«¨ ¤®¡ ¢«¥» ª «¨¡°®¢®·»¥ ´³ª¶¨¨. � °¥§³«¼² ²¥ ³° ¢¥¨¥ ¤«¿ 
 ¯¥°¥±² «® ¡»²¼ ¤¥²¥°-¬¨¨°®¢ »¬, ¢ ¥¬ ¯®¿¢¨«¨±¼ ±²®µ ±²¨·¥±ª¨¥ ¤®¡ ¢ª¨ ir �x ��j�j � j�j�jj�dWj . �®½²®¬³ ¯°¨ ³¢¥«¨-·¥¨¨ ¢°¥¬¥¨ ¬®¤¥«¨°®¢ ¨¿ (ª ª ¯®ª § «® ²¥±²¨°®¢ ¨¥, ¯°¨ ®µ« ¦¤¥¨¨ ¤® ²¥¬¯¥° ²³°» ª¢ ²®¢®£®¢»°®¦¤¥¨¿ Td) ±°¥¤¥ª¢ ¤° ²¨·»© ° §¡°®± 

2�{h
i2 ±² ®¢¨²±¿ § ·¨²¥«¼»¬. �®±ª®«¼ª³ 
 ¢µ®¤¨²¢ ´®°¬³«³ ¤«¿ ±°¥¤¥£® (14) ª ª ¢¥± ª®´¨£³° ¶¨¨ ¨ ±¢®¨¬ ±°¥¤¨¬ h
i ª ª § ¬¥ ²¥«¼, ²® ±² ²¨±²¨·¥-±ª ¿ ¯®£°¥¸®±²¼ ¢»·¨±«¥¨¿ ±°¥¤¨µ § ·¥¨©  ¡«¾¤ ¥¬»µ ±² ®¢¨²±¿ ¯°¨ ½²®¬ ±³¹¥±²¢¥®©. �®¿±-¨¬   ¯°¨¬¥°¥ ¨¤¥ «¼®£® ¡®§¥-£ § . �¬³ ±®®²¢¥²±²¢³¥² ±¨±²¥¬  ��� (d�j = ��e�j + Tji�i�d�;d
 =
��e�j�j + �jTji�i�d�;¨«¨ ¢ ¨¬¯³«¼±®¬ ¯°¥¤±² ¢«¥¨¨ (de�j = ��ee�j � k2j e�j�d�;d
 =
��ee�j e�j � k2j e�jeaj�d�:�  ¿ ±¨±²¥¬  ¨¬¥¥² ²®·®¥ °¥¸¥¨¥e�j(� ) = exp�� (�e � k2j )�e�j (0) ;
 (� ) = exp" �Z0 d� 0 exp�� 0(�e � k2j )���e � k2j �e�j (0) e�j (0)#
 (0) == exp�nexp�� (�e � k2j )�� 1oe�j (0) e�j (0)�
 (0) :� ±¨«³  · «¼®£® ³±«®¢¨¿ (49), ¯°¨ ¤®±² ²®·® ¡®«¼¸®© ®¡° ²®© ²¥¬¯¥° ²³°¥ � ¢¥± 
 ¡³¤¥² ¢¥-±²¨ ±¥¡¿ ª ª ±«³· © ¿ ¢¥«¨·¨  
(� ) / exp (��), £¤¥ � ¿¢«¿¥²±¿ ±«³· ©®© ¢¥«¨·¨®© ± ¤¨±¯¥°±¨¥©�2 = 12 Ngridn20 = N22Ngrid (£¤¥ N | ¯®«®¥ ·¨±«® · ±²¨¶) ¨ ° ±¯°¥¤¥«¥®© ¯® § ª®³, ¡«¨§ª®¬³ ª £ ³±±®¢³.�®¦® ¯®ª § ²¼ [22], ·²® ¢ ½²®¬ ±«³· ¥ ¤«¿ ¯®«³·¥¨¿ ²®«¼ª® ®¤®© § · ¹¥© ¶¨´°» ³¦® ³±°¥¤¨²¼¥ ¬¥¥¥ ·¥¬ ¯® Smin = 100hexp��2� � 1i ²° ¥ª²®°¨¿¬. �«¿ �2 = 10 ¯®«³· ¥¬ Smin � 2 � 106. �² ª,¤«¿ ¤®±²¨¦¥¨¿ ¥®¡µ®¤¨¬®© ±² ²¨±²¨·¥±ª®© ²®·®±²¨  ¤®, ·²®¡» var�Re (log
)�� 10. �¨¤®, ·²® ½²®³±«®¢¨¥ ¬®¦¥² ¡»²¼ «¥£ª®  °³¸¥® ¯°¨ ¤®±² ²®·® ¡®«¼¸®¬ ·¨±«¥ · ±²¨¶ ¨¤¥ «¼®£® ¡®§¥-£ § .� ª ¯®ª § ® ¢ [22], ¤ ³¾ ¯°®¡«¥¬³ ¬®¦® °¥¸¨²¼, ®¯¿²¼-² ª¨ ¯°¨¡¥£³¢ ª ¥®¤®§ ·®±²¨P (+)-¯°¥¤±² ¢«¥¨¿. �¥©±²¢¨²¥«¼®, ¨§ ¯°¨¢¥¤¥®£® ¢»¸¥ ¢¨¤®, ·²® ³° ¢¥¨¿ (47) ² ª®¢», ·²® ¤«¿ · «¼®£® ³±«®¢¨¿ (49) ®¨ ¤ ¾² ¤«¿ ª®¥·®£® ±®±²®¿¨¿ b�� eT �1� ¯°¥¤±² ¢«¥¨¥ P �
; �; �; eT �1� ±®§ ·¨²¥«¼®© ¤¨±¯¥°±¨¥© ¯® 
. �¤ ª®, ª ª ±«¥¤³¥² ¨§ (13), ¤«¿ ±®±²®¿¨¿ b�� eT �1� ² ª¦¥ ±³¹¥±²¢³¥²¯°¥¤±² ¢«¥¨¥ PT (�; �) �2 (
� 1) ± ³«¥¢®© ¤¨±¯¥°±¨¥© ¯® 
. �®£¤ , ¥±«¨ ¡» ¬»  ¸«¨  · «¼®¥ ³±«®¢¨¥P (I)0 (
; �; �) ¤«¿ (47), ¯°¨¢®¤¿¹¥¥ ¯°¨ � = eT �1 ª ° ±¯°¥¤¥«¥¨¾ PT (�; �) �2 (
 � 1), ¯°®¡«¥¬  ¡®«¼¸®©¤¨±¯¥°±¨¨ ¢¥±  ¡»«  ¡» °¥¸¥ . �²°®£® £®¢®°¿,  · «¼®£® ³±«®¢¨¿ P (I)0 (
; �; �) ¥ ±³¹¥±²¢³¥², ¯®-±ª®«¼ª³ ¢ ±¨«³ ±²®µ ±²¨·®±²¨ ³° ¢¥¨© ¤«¿ 
 ª®¥·®¥ ±®±²®¿¨¥ ¤®«¦® ¨¬¥²¼ ®²«¨·»© ®² ³«¿° §¡°®± ¯® 
. �®«¥¥ ²®£®,   ¯° ª²¨ª¥ ¬» ¥ § ¥¬ ª®¥·®© ´³ª¶¨¨ PT (�; �) |  ¸  § ¤ ·  ª ª° §  ©²¨ ¥¥. �¥¬ ¥ ¬¥¥¥ ¨ PT (�; �), ¨ P (I)0 �
; �; �� ¬®¦® ®¶¥¨²¼ ¯°¨¡«¨¦¥®, ·²®, ª ª ¯®ª § «®²¥±²¨°®¢ ¨¥, ¤ ¥² § ·¨²¥«¼»© ½´´¥ª² ¢ °¥¦¨¬¥ ¢»°®¦¤¥¨¿.�®±²®¿¨¥ ±¨±²¥¬» ¯°¨ � = eT �1  ¯¯°®ª±¨¬¨°³¥²±¿ ¢ ¢¨¤¥ ¥ª®°°¥«¨°®¢ »µ ®¤®· ±²¨·»µ ®°-¡¨² «¥© ± ®¯°¥¤¥«¥»¬ ¨¬¯³«¼±®¬, ± § ±¥«¥®±²¿¬¨ n (k), ¢»·¨±«¥»¬¨ ¨§ ²®·®£® °¥¸¥¨¿ �£  ¨�£  [9] (±¬. ¨¦¥): P (est)T (�; �) = const � MYj=1 �2 (�j � ��J ) exp�� j�jj2n (kj)�: (50)�°¥¥¡°¥£ ¿ ¢ ³° ¢¥¨¿µ (47) ¸³¬®¬ ¨ ¥«¨¥©»¬ ·«¥®¬, ®¯¨±»¢ ¾¹¨¬ ¢§ ¨¬®¤¥©±²¢¨¥, °¥¸¨¬®¡° ²³¾ § ¤ ·³ ¤«¿ ³° ¢¥¨© ®²®±¨²¥«¼® �j,  ©¤¿  · «¼®¥ ³±«®¢¨¥ P (I)0 (�; �) ¤«¿ (50):P (I)0 = const � MYj=1 �2 (�j � ��J ) exp�� j�jj2n(0) (kj)�; £¤¥ (51)n(0) (kj) = n (kj) exp��� � � (�j) �j � k2j�j�: (52)



238 ¢»·¨±«¨²¥«¼»¥ ¬¥²®¤» ¨ ¯°®£° ¬¬¨°®¢ ¨¥. 2009. �. 10�¤¥±¼ ¬» ¨±¯®«¼§®¢ «¨ ²®² ´ ª², ·²® ²° ¥ª²®°¨¨ ¯¥°¥¬¥»µ �j ¯®«®±²¼¾ ®¯°¥¤¥«¿¾² ½¢®«¾¶¨¾ 
,® ¥  ®¡®°®². �®½²®¬³ ¬» °¥¸ «¨ ®¡° ²³¾ § ¤ ·³ ²®«¼ª® ¤«¿ �j. �² ª, ¯®±ª®«¼ª³ ¬» ¯®« £ ¥¬, ·²®P (I)0 ¯°¨¢®¤¨² ª ° ±¯°¥¤¥«¥¨¾, ®¡« ¤ ¾¹¥¬³ ¬ «®© ¤¨±¯¥°±¨¥© ¯® 
, ¨ ¯°¨¡«¨¦¥® ®¯¨±»¢ ¾¹¨¬ § ¢¨-±¨¬®±²¼ ²®·®£® ° ±¯°¥¤¥«¥¨¿ ¯® (�j; �j), ¬» ¨±¯®«¼§³¥¬ ¥£®, ¯°¥®¡° §®¢»¢ ¿  · «¼®¥ ³±«®¢¨¥ (49).�¥©±²¢¨²¥«¼®, § ¯¨±»¢ ¿ ³° ¢¥¨¥ ¤«¿ 
 ¢ (47) ª ª @�
 = �H��(� ); �(� )�, ¨¬¥¥¬ ¢ ¯°®¨§¢®«¼»©¬®¬¥² � : b� (� ) = Z d2�d2� d2
 exp�� �Z0 H��(� ); �(� )� d� + log
0�P (�; �; � )b�(�; �):� ·¨², ¬» ¬®¦¥¬ § ¬¥¨²¼ P0(�; �)   P (I)0 (�; �), § ¬¥¨¢ 
0   
00 (�; �) = 
0 � P0 (�; �) =P (I)0 (�; �):b� (� ) = Z d2�d2� d2
 exp�� �Z0 H��(� ); �(� )� d� + log
0� P0 (�; �)P (I)0 (�; �) P (I)(�; �; � )b�(�; �) == Z d2�d2� d2
 exp � �Z0 H��(� ); �(� )� d� + log�
0 P0 (�; �)P (I)0 (�; �)�!P (I)(�; �; � )b�(�; �) == Z d2�d2� d2
 exp � �Z0 H��(� ); �(� )� d� + log�
00 (�; �)�!P (I)(�; �; � )b�(�; �):�² ª, ®¢»¥  · «¼»¥ ³±«®¢¨¿ ¤«¿ ³° ¢¥¨© (47) ¥±²¼ (51){(52) ¨
 (�; �; 0) = 
00 (�; �) = exp(Xj j�j2j � 1n(0) (kj) � 1n0�);·²® ¨ ±®±² ¢«¿¥² ±³²¼ ¬¥²®¤  ±³¹¥±²¢¥®© ¢»¡®°ª¨: ®¯²¨¬¨§ ¶¨¿ ¢»¡®°ª¨  · «¼»µ ³±«®¢¨© ¯®¤° ±¯°¥¤¥«¥¨¥ ¢ ¬®¬¥² ¢°¥¬¥¨ �f .6.3. �¨±«¥ ¿ ±µ¥¬  °¥¸¥¨¿ ±²®µ ±²¨·¥±ª¨µ ¤¨´´¥°¥¶¨ «¼»µ ³° ¢¥¨©. �«¿ °¥-¸¥¨¿ ³° ¢¥¨© (47) ¯°¨¬¥¿« ±¼ ¥¿¢ ¿ ±µ¥¬ . �®½²®¬³ ¤  ¿ ±¨±²¥¬  ��� ¯¥°¥¢®¤¨« ±¼ ¢ ´®°¬³�²° ²®®¢¨·  [24]:d�j = ��e�j + Tji�i � �x �j j�j�j j+ 12 �x �j� d� + i�jr �x dWj;d
 =
"��e�j�j + �jTjiai + 12 �x j�j�j j �j�j�j j � 2�j�j��d� + ir �x ��j�j � j�j�jj�dWj#; (53)¨ ¤ «¥¥ °¥¸ « ±¼ ±®£« ±®  «£®°¨²¬³, ®¯¨± ®¬³ ¤«¿ ®±¶¨««¿²®°  �¥°°  (±¬. ° §¤¥« 5.3).�¤¨±²¢¥»© ¾ ± ±¢¿§  ± ®¯¥° ²®°®¬ ª¨¥²¨·¥±ª®© ½¥°£¨¨. �®±ª®«¼ª³ ®¯¥° ²®° ª¨¥²¨·¥-±ª®© ½¥°£¨¨ Tji ¤¨ £® «¥ ¢ ¨¬¯³«¼±®¬ ¯°¥¤±² ¢«¥¨¨, ¢¢¥¤¥¬ ±¥²ª³ ¢ ¨¬¯³«¼±®¬ ¯°®±²° ±²¢¥[�kmax; kmax ��k], kj = �k � [�Ngrid=2 + j], �k = �xmax , j = 0; : : : ; Ngrid � 1. � ¤ ®¬ ±«³· ¥ ª®®°-¤¨ ²®¥ ¨ ¨¬¯³«¼±®¥ ¯°¥¤±² ¢«¥¨¿ ±¢¿§ » ¯ °®© ¤¨±ª°¥²»µ ¯°¥®¡° §®¢ ¨© �³°¼¥ef (kl) = S�1�xNgridXj=1 exp�� 2�iNgrid (l � 1) (j � 1)�Sf (xj) ;f (xj) = S�1 12xmax NgridXl=1 exp� 2�iNgrid (j � 1) (l � 1)�S ef (kl) ; (54)£¤¥ S ¿¢«¿¥²±¿ ®¯¥° ²®°®¬ ¯¥°¥±² ®¢ª¨ ¬¥±² ¬¨ ¤¢³µ ° ¢»µ ¯®«®¢¨®ª ¢¥ª²®°  ¤«¨®© Ngrid, aSf(xj ) = �f(xNgrid =2+1 ); : : : ; f(xNgrid ); f(x1); : : : ; f(xNgrid =2)�. �®£¤  ¢ ¨¬¯³«¼±®¬ ¯°¥¤±² ¢«¥¨¨ ®¯¥° ²®°Tji ¤¥©±²¢³¥² ª ª �k2j � �ji, ¨ ¥£® ¤¥©±²¢¨¥ ¢»·¨±«¿«®±¼ ¯® ´®°¬³«¥ Tji�i = F�1��k2l F [�p]	j .6.4. �»·¨±«¥¨¥ ±°¥¤¨µ § ·¥¨©  ¡«¾¤ ¥¬»µ. � ¡«¾¤ ¥¬»¥, ª®²®°»¥ ¢»·¨±«¿«¨±¼ ¢ ¤ -®© ° ¡®²¥, | ½²® ³¤¥«¼ ¿ ½¥°£¨¿ E=N ¨ ¯¥°¢»¥ ²°¨ ª®°°¥«¿¶¨®»¥ ´³ª¶¨¨. �¨ ®¯°¥¤¥«¿¾²±¿±«¥¤³¾¹¨¬ ®¡° §®¬ [23].



¢»·¨±«¨²¥«¼»¥ ¬¥²®¤» ¨ ¯°®£° ¬¬¨°®¢ ¨¥. 2009. �. 10 239�¤¥«¼ ¿ ½¥°£¨¿: E (�) =N = �Xj 
ba+j baj���1Xj;i �� 
ba+j Tji bai�+ �x 
ba+2j ba 2j ��| ½¥°£¨¿ ±¨±²¥¬»,¯°¨µ®¤¿¹ ¿±¿   ®¤³ · ±²¨¶³ ¯°¨ ¤ ®© ²¥¬¯¥° ²³°¥ T . �¥©±²¢¨¥ ®¯¥° ²®°  Tji ¢»·¨±«¿«®±¼ ¯°¨¯®¬®¹¨ ¤¨±ª°¥²®£® ¯°¥®¡° §®¢ ¨¿ �³°¼¥ (54).�®°°¥«¿¶¨® ¿ ´³ª¶¨¿ ¯¥°¢®£® ¯®°¿¤ª :g(1) (xj) = 1Ngrid Xi 
ba+i bai+j�q
ba+i bai�
ba+i+j bai+j� : (55)�  ¿ ª®°°¥«¿¶¨® ¿ ´³ª¶¨¿ § ¢¨±¨² ®² ´ §» ¢®«®¢®© ´³ª¶¨¨. �¥ ¬®¤³«¼ ��g(1)�� ®¯°¥¤¥«¿¥² ±²¥¯¥¼¯°®±²° ±²¢¥®© ª®£¥°¥²®±²¨ ¯¥°¢®£® ¯®°¿¤ª ,   ´ §  ¤ ¥² ®²®±¨²¥«¼³¾ ´ §³ ¢®«®¢®© ´³ª¶¨¨  ° ±±²®¿¨¿µ xj . �«¿ ²° ±«¿¶¨®®-¨¢ °¨ ²®© ±¨±²¥¬» (55) ¥±²¼ ®¤®· ±²¨· ¿ ¬ ²°¨¶  ¯«®²-®±²¨, ®°¬¨°®¢  ¿   ¥¤¨¨·³¾ ª®¶¥²° ¶¨¾ · ±²¨¶. �®¢¥¤¥¨¥ g(1) (x) ¯°¨ x ! 1 ¬®¦¥² ¡»²¼¨±¯®«¼§®¢ ® ª ª ª°¨²¥°¨©  «¨·¨¿ ¡®§¥-ª®¤¥± ² : g(1)(x) ! g(1)0 6= 0 ®§ · ¥²  «¨·¨¥ ¬ ª°®±ª®¯¨-·¥±ª®© ª®£¥°¥²®±²¨, ².¥. ¡®§¥-ª®¤¥± ¶¨¨ [19, 43]. �  ±²®¿¹¥© ° ¡®²¥ ¨§³· ¥²±¿ ®¤®¬¥°»© ±«³· ©,ª®£¤  ª®¤¥± ¶¨¿ ¬®¦¥² ¡»²¼ «¨¸¼ ¢ ¯®²¥¶¨ «¼®© ¿¬¥. �®½²®¬³, ¯®±ª®«¼ª³ ¢ ¨±±«¥¤³¥¬®© ±¨±²¥¬¥ ¥²¢¥¸¥£® ¯®²¥¶¨ «  ¨ ¢»¡°  ¤®±² ²®·® ¡®«¼¸®© ° §¬¥° ¯¥°¨®¤¨·¥±ª®© ¿·¥©ª¨ xmax ¤«¿ ³±²° ¥¨¿ª° ¥¢»µ ½´´¥ª²®¢, ¤®«¦® ¡»²¼ g(1)0 (xmax) � 0.�®°°¥«¿¶¨® ¿ ´³ª¶¨¿ ¢²®°®£® ¯®°¿¤ª : g(2) (xj) = 1Ngrid Xi 
ba+i ba+i+j bai bai+j�
ba+i bai� 
ba+i+j bai+j� ®¯°¥¤¥«¿¥² ¯«®²-®±²¼ ¢¥°®¿²®±²¨  ©²¨ ¤¢¥ · ±²¨¶»   ° ±±²®¿¨¨ xj ¤°³£ ®² ¤°³£ , ².¥.   «®£ ²°¥µ¬¥°®© ° ¤¨ «¼®©´³ª¶¨¨ ° ±¯°¥¤¥«¥¨¿. �°¨ x� 1 ±®±²®¿¨¿ · ±²¨¶ ±² ®¢¿²±¿ ¥±ª®°°¥«¨°®¢ »¬¨, ·¨±«¨²¥«¼ ´ ª-²®°¨§³¥²±¿, ¨ g(2) (x)! 1 ¯°¨ x!1. � ·¥¨¥ g(2) (0) ®¯°¥¤¥«¿¥² ¢¥«¨·¨³ ´«³ª²³ ¶¨© ª®¶¥²° ¶¨¨.�®°°¥«¿¶¨® ¿ ´³ª¶¨¿ ²°¥²¼¥£® ¯®°¿¤ª : g(3) (xj) = 1Ngrid Xi 
ba+i ba+i+j ba+i�j bai bai+j bai�j�
ba+i bai�
ba+i+j bai+j� 
ba+i�j bai�j� ®¯°¥-¤¥«¿¥² ¯«®²®±²¼ ¢¥°®¿²®±²¨  ©²¨ ²°¨ · ±²¨¶» ¢ ¯®«®¦¥¨¨ ± ª®®°¤¨ ² ¬¨ (x� xj; x; x+ xj). � -«®£¨·® ¯°¥¤»¤³¹¥© ª®°°¥«¿¶¨®®© ´³ª¶¨¨, g(3) (x) ! 1 ¯°¨ x ! 1. �¤ ª® ¢ ±¨«³ ª®¥·®±²¨¯¥°¨®¤¨·¥±ª®© ¿·¥©ª¨, ¯°¨ xj & xmax=2 ¤¢¥ ¨§ ²°¥µ · ±²¨¶  ·³² ±¡«¨¦ ²¼±¿,   ®¤  ¨§ · ±²¨¶, ¡³¤³·¨¢ ±²®°®¥, ®ª ¦¥²±¿ ¥±ª®°°¥«¨°®¢ ®© ± ¨¬¨. �®½²®¬³ ¯°¨ xj / xmax ¡³¤¥²  ¡«¾¤ ²¼±¿ ª° ¥¢®©½´´¥ª²: g(3)(xj) � g(2)�xmax � 2 jxjj�.� ±¨«³ ®¤®°®¤®±²¨ ±¨±²¥¬» ¤«¿ ³«³·¸¥¨¿ ±² ²¨±²¨ª¨ ¢® ¢±¥µ ´®°¬³« µ ±²®¨² ±³¬¬¨°®¢ ¨¥ ¯®¢±¥¬ Ngrid ³§« ¬ °¥¸¥²ª¨. � ª¨¬ ®¡° §®¬, ¢ ¯°®¶¥±±¥ ¬®¤¥«¨°®¢ ¨¿ ¤®±² ²®·®  ª ¯«¨¢ ²¼ ±°¥¤¨¥
ba+i bai+j�, 
ba+i ba+i+j bai bai+j� ¨ 
ba+i ba+i+j ba+i�j bai bai+j bai�j�, ª®²®°»¥ ¢»° ¦ ¾²±¿ ·¥°¥§ ±°¥¤¨¥ ¯® 
, �, �±®£« ±® (15).6.5. �¥§³«¼² ²» ¬®¤¥«¨°®¢ ¨¿ ¡®§¥-£ §  ¯°¨ ª®¥·®© ²¥¬¯¥° ²³°¥. � ¬¨ ¡»«® ¯°®¢¥-¤¥® ¬®¤¥«¨°®¢ ¨¥ ¡®§¥-£ §  ± £ ¬¨«¼²®¨ ®¬ (5) ¢ ¤¢³µ °¥¦¨¬ µ ±®£« ±® ª« ±±¨´¨ª ¶¨¨ [44], ¯°¨° §«¨·»µ § ·¥¨¿µ ¯ ° ¬¥²°®¢, ®¯¨± »µ ¢ ° §¤¥«¥ 3.6.5.1. �®·®¥ °¥¸¥¨¥ �£  ¨ �£ . � ° ¡®²¥ [9] ¡»«®  ©¤¥® ²®·®¥ °¥¸¥¨¥ § ¤ ·¨ ®¡ ®¤®-°®¤®¬ ®¤®¬¥°®¬ ¡®§¥-£ §¥ ± ¤¥«¼² -®²² «ª¨¢ ¨¥¬ ¢ ¡®«¼¸®¬ ª ®¨·¥±ª®¬  ± ¬¡«¥. � ª²¨·¥±ª¨¤ ®¥ °¥¸¥¨¥ ¤ ¥² ·¨±«¥»©  «£®°¨²¬ ¤«¿ ¢»·¨±«¥¨¿ ¯«®²®±²¨ ±®±²®¿¨© � (k) ¨ ±¯¥ª²° «¼®©¯«®²®±²¨ � (k). �«¿ £ ¬¨«¼²®¨   (5)  «£®°¨²¬ ±¢®¤¨²±¿ ª °¥¸¥¨¾ ¬¥²®¤®¬ ¨²¥° ¶¨© ¯ °» ¨²¥-£° «¼»µ ³° ¢¥¨© � (k) = �� + k2 � 2�� +1Z�1 dq lnh1 + exp��� (q) ��i(=2)2 + (k � q)2 ;2�� (k)n1 + exp�� (k) ��o = 1 +  +1Z�1 � (q)(=2)2 + (k � q)2 : (56)� °¥§³«¼² ²¥ ¬®¦® ¢»·¨±«¨²¼ ¯«®²®±²¼ ·¨±«  · ±²¨¶� = +1Z�1 � (k) dk; (57)



240 ¢»·¨±«¨²¥«¼»¥ ¬¥²®¤» ¨ ¯°®£° ¬¬¨°®¢ ¨¥. 2009. �. 10ª®²®° ¿ ¢ ¢»¡° »µ  ¬¨ ¥¤¨¨¶ µ ° ¢  ¥¤¨¨¶¥ ¨ ¨±¯®«¼§³¥²±¿ ¢ ª ·¥±²¢¥ ³±«®¢¨¿ ¤«¿  ±²°®©ª¨µ¨¬¨·¥±ª®£® ¯®²¥¶¨ «  � = ��; eT � ¯°¨ § ¤ »µ  ¨ eT . �¤¥«¼ ¿ ½¥°£¨¿ ¢»·¨±«¿¥²±¿ ª ªE=N = 1� +1Z�1 � (k) k2 dk: (58)�¤¥«¼ ¿ ±¢®¡®¤ ¿ ½¥°£¨¿ ¢»·¨±«¿¥²±¿ ¨§ ±®®²®¸¥¨¿f = F=N = � � (2��� )�1 +1Z�1 lnh1 + exp��� (k) ��i dk: (59)�®¦® ² ª¦¥ ¢»·¨±«¨²¼ ¨ ¤ ¢«¥¨¥. �®¦ «³©, ½²® ¢±¥ ¢¥«¨·¨», ª®²®°»¥ ¢®§¬®¦®  ©²¨ ¨§ °¥¸¥¨¿�£  ¨ �£ . �®°°¥«¿¶¨®»¥ ´³ª¶¨¨ ®® ¢»·¨±«¿²¼ ¥ ¯®§¢®«¿¥². �®«¼ª® ±° ¢¨²¥«¼® ¥¤ ¢® ¢° ¡®²¥ [44] ¡»« ¯°¥¤«®¦¥ ±¯®±®¡ ·¨±«¥®£® ° ±·¥²  ¢²®°®© ª®°°¥«¿¶¨®®© ´³ª¶¨¨ ¢ ³«¥, ¨±¯®«¼§³¿(59): g(2) (0) = 2m~2�2 �@f@��;� : (60)�«¿ ¢»·¨±«¥¨¿ ¯°®¨§¢®¤®© ¢ ¤ ®¬ ¢»° ¦¥¨¨  ¬¨ ¨±¯®«¼§®¢ « ±¼ ª®¬¯ ª² ¿ ° §®±² ¿ ±µ¥¬ ·¥²¢¥°²®£® ¯®°¿¤ª  @f (x) � f (x+�=2)� f (x��=2)� .�«®²®±²¼ � (k) ¨±¯®«¼§®¢ « ±¼ ¢ ¬¥²®¤¥ ±³¹¥±²¢¥®© ¢»¡®°ª¨ ¨§ ° §¤¥«  6.2 ¢ ª ·¥±²¢¥ § ±¥«¥-®±²¨ ¬®¤ ±®±²®¿¨¿ ¯°¨ � = 1= eT , n (kj) = 2�� (kj). �¤¥«¼ ¿ ½¥°£¨¿ (58) ¨ «®ª «¼ ¿ ª®°°¥«¿¶¨® ¿´³ª¶¨¿ (60) ¨±¯®«¼§®¢ «¨±¼ ¤«¿ ²¥±²¨°®¢ ¨¿  ¸¨µ °¥§³«¼² ²®¢.�  ¯° ª²¨ª¥ ±¨±²¥¬  (56) °¥¸ « ±¼ ±«¥¤³¾¹¨¬ ®¡° §®¬. � ¤ ¢ «±¿ ®²°¥§®ª [�xmax; xmax ��x] ¨±¥²ª  ± ·¨±«®¬ ³§«®¢ Ngrid, xj = �x � [�Ngrid=2 + j], �x = 2xmaxNgrid , j = 0; : : : ; Ngrid � 1. �© ±®®²¢¥²-±²¢³¥² ±¥²ª  ¢ ¨¬¯³«¼±®¬ ¯°®±²° ±²¢¥ kj = �k � [�Ngrid=2 + j] ; �k = 2��xNgrid . �²¥£° «» § ¬¥-¿«¨±¼ ¯°®±²¥©¸¥© ª¢ ¤° ²³°®© ´®°¬³«®© ¯°¿¬®³£®«¼¨ª®¢. �¨£³°¨°³¾¹ ¿ ¢ (56) ±¢¥°²ª  ¢»·¨±«¿-« ±¼ ¯°¨ ¯®¬®¹¨ ¤¨±ª°¥²®£® ¯°¥®¡° §®¢ ¨¿ �³°¼¥. �®«³· ¾¹ ¿±¿ ±¨±²¥¬  °¥¸ « ±¼ ¬¥²®¤®¬ ¨²¥-° ¶¨©, ± · «  ¯¥°¢®¥ ³° ¢¥¨¥, § ²¥¬ ¯°¨  ©¤¥®¬ � (k) ¢²®°®¥ ³° ¢¥¨¥. �°¨·¥¬ ¥±«¨,  ¯°¨¬¥°,�(j) (k) ¨ �(j) (k) | °¥¸¥¨¿ ¤«¿ ¨²¥° ¶¨¨ ®¬¥° j, ²® ¢ ª ·¥±²¢¥ ³±«®¢¨¿ § ¢¥°¸¥¨¿ ¨±¯®«¼§®¢ «®±¼Z dk���(j) (k) � �(j�1) (k)�� < �� , Z dk���(j) (k) � �(j�1) (k)�� < �, £¤¥ ¡° «®±¼ � = 10�8. �°®¬¥ ²®£®, ¯®-±ª®«¼ª³ ¢ ¯°¨¢¥¤¥»µ ¥¤¨¨¶ µ ¯«®²®±²¼ � = 1, ²® ¯°®¨§¢®¤¨« ±¼  ±²°®©ª  µ¨¬¨·¥±ª®£® ¯®²¥¶¨ « ¬¥²®¤®¬ ¤¥«¥¨¿ ¯®¯®« ¬. �¤¥±¼ ¢ ª ·¥±²¢¥ ³±«®¢¨¿ § ¢¥°¸¥¨¿ ¨±¯®«¼§®¢ «®±¼ ����� +1Z�1 � (k) dk� 1����� < �,���< � �>�� < �, £¤¥ �< ¨ �> | ¤¢  § ·¥¨¿ µ¨¬¨·¥±ª®£® ¯®²¥¶¨ « , ±®£« ±® ¬¥²®¤³ ¤¥«¥¨¾ ¯®¯®-« ¬. �  °¥¸¥¨¥ ²°¥¡®¢ «®±¼ ¤® 400 ¨²¥° ¶¨© ¨ § ¨¬ «® ¥ ¡®«¥¥ ¥±ª®«¼ª¨µ ¤¥±¿²ª®¢ ±¥ª³¤. �» ¥³²¢¥°¦¤ ¥¬, ·²® ¨±¯®«¼§®¢ «¨ ®¯²¨¬ «¼®¥ § ·¥¨¥ �. �·¨² «®±¼, ·²® ±µ®¤¨¬®±²¼ ¯® ¯ ° ¬¥²° ¬ Ngrid,xmax ¨ � ¤®±²¨£³² , ¥±«¨ ¢»·¨±«¿¥¬»¥ ¢¥«¨·¨» f , E=N , �, ¨ g(2) ¥ ¬¥¿¾²±¿ ¢ ¯°¥¤¥« µ § ¤ ®©¯®£°¥¸®±²¨ ¯°¨ ³¢¥«¨·¥¨¨ ¯® ®²¤¥«¼®±²¨ Ngrid ¨ xmax ¢ 2; : : : ; 16 ° § ¨ ³¢¥«¨·¥¨¨ � ¢ 10 ¨ 100 ° §.� ¤ ®© ° ¡®²¥ ¬» ¨±¯®«¼§³¥¬ °¥¸¥¨¥ �£  ¨ �£  ¤«¿ ¢»·¨±«¥¨¿ § ±¥«¥®±²¥© ¨¬¯³«¼±»µ®°¡¨² «¥© n(k) ¢ ¬¥²®¤¥ ±³¹¥±²¢¥®© ¢»¡®°ª¨ (° §¤¥« 6.2), ¨ ± ¶¥«¼¾ ¡»±²°®© ¯®¤±²°®©ª¨ µ¨¬¨·¥-±ª®£® ¯®²¥¶¨ «  ¤«¿ ³¤®¢«¥²¢®°¥¨¿ ³±«®¢¨¾ �� eT � = 1. �°®¬¥ ²®£®, ¢ ¶¥«¿µ ²¥±²¨°®¢ ¨¿ ±° ¢¨¢ «¨±¼§ ·¥¨¿ �, E=N ¨ g(2) (0), ¢»·¨±«¥»¥ ¨§ ±®®²®¸¥¨© (56){(60), ±® § ·¥¨¿¬¨, ¯®«³·¥»¬¨ ¬¥²®-¤®¬ P (+)-¯°¥¤±² ¢«¥¨¿. �¥§³«¼² ²» ±° ¢¥¨¿ ¯°¥¤±² ¢«¥» ¢ ² ¡«. 1. �°®·¥°ª¨ ({) ¢ ¿·¥©ª µ ² ¡«¨¶»®§ · ¾², ·²® ¤ »¥ ¢¥«¨·¨» ¨±¯®«¼§®¢ «¨±¼ ª ª ¢µ®¤»¥ ¢ ¤ ®¬ ¬¥²®¤¥ «¨¡® ¥ ¢»·¨±«¿«¨±¼.6.5.2. �¥°¢ ¿ ª®°°¥«¿¶¨® ¿ ´³ª¶¨¿ ¤«¿ ¨¤¥ «¼®£® ¡®§¥-£ § . �§¢¥±²®, ·²® ¤«¿ ¨¤¥ «¼-®£® ¡®§¥-£ §  ±³¹¥±²¢³¥²   «¨²¨·¥±ª®¥ ¢»° ¦¥¨¥ ¤«¿ ¯¥°¢®© ª®°°¥«¿¶¨®®© ´³ª¶¨¨ [42]:



¢»·¨±«¨²¥«¼»¥ ¬¥²®¤» ¨ ¯°®£° ¬¬¨°®¢ ¨¥. 2009. �. 10 241T ¡«¨¶  1�° ¢¥¨¥ § ·¥¨© ¨²¥±¨¢»µ ¯¥°¥¬¥»µ, ¢»·¨±«¥»µ ¯°¨ ¯®¬®¹¨±®®²®¸¥¨© (56){(60) ¨ ¯°¨ ¯®¬®¹¨ ¬¥²®¤  P (+)-¯°¥¤±² ¢«¥¨¿; ¡®§¥-£ §¢ ¥ª®£¥°¥²®¬ ª« ±±¨·¥±ª®¬ °¥¦¨¬¥, eT = 4�1000,  = 5� ¨¬¥®¢ ¨¥ � ·¥¨¥ ±®£« ±® � ·¥¨¥ ±®£« ±®¢¥«¨·¨» Y&Y ¬¥²®¤³ P (+)F=N (�5:6099133� 0:0000001)� 104 {� (�4:36621121� 0:00000003)� 104 {E=N (6:2232353� 0:00000001)� 103 (6:29� 0:11)� 103g(2) (0) 1:8897� 0:0001 1:888� 0:018��eT� 1 1:0001� 0:0042
 b + (x) b (x0)� = 12� +1Z�1 dk exp�ik (x� x0)� 1exp"�~2k22m � �id�=T# � 1 ;g(1) (x� x0) = D b + (x) b (x0)ED b + (x) b (x)E ; (61)¢ ¯°¨¢¥¤¥»µ ¥¤¨¨¶ µ g(1) (x� x0) = 12� +1Z�1 dk exp�ik (x� x0)� 1exph�k2 � �id�=eTi� 1 .� ¤ ®© ° ¡®²¥ ¬» ¨±¯®«¼§³¥¬ ¢»° ¦¥¨¥ (61) ¤«¿ ²¥±²¨°®¢ ¨¿ ¯¥°¢®© ª®°°¥«¿¶¨®®© ´³ª¶¨¨,¢»·¨±«¥®© ¬¥²®¤®¬ P (+)-¯°¥¤±² ¢«¥¨¿. �°¨ ½²®¬ ²¥¬¯¥° ²³°  eT ¡¥°¥²±¿ ° ¢®© ²¥¬¯¥° ²³°¥ ¢§ ¨¬®-¤¥©±²¢³¾¹¥£® ¡®§¥-£ § ,   § ·¥¨¥ µ¨¬¨·¥±ª®£® ¯®²¥¶¨ «  �id ¯®¤±²° ¨¢ ¥²±¿ ² ª¨¬ ®¡° §®¬, ·²®¡»g(1) (0) = 1. �°¨ ½²®¬, ª ª ±«¥¤³¥² ¨§ °¥§³«¼² ²®¢, ¯°¨¢¥¤¥»µ ¨¦¥, ¢±¥£¤  ¯®«³· ¥²±¿ ¯®«®¥ ±®£« ±¨¥¢ ¯°¥¤¥« µ ±² ²¨±²¨·¥±ª®£® ° §¡°®±  ± °¥§³«¼² ² ¬¨ P (+)-¯°¥¤±² ¢«¥¨¿. � »© ´ ª² ±¢¿§  ± ²¥¬,·²®  ©¤¥®¥ § ·¥¨¥ �id  ¯¯°®ª±¨¬¨°³¥² § ·¥¨¥ ±®¡±²¢¥®© ½¥°£¨¨, �id � �+X (0; 0), £¤¥ � |µ¨¬¨·¥±ª¨© ¯®²¥¶¨ « ¡®§¥-£ §  ±® ¢§ ¨¬®¤¥©±²¢¨¥¬, X (k; !n) | ±®¡±²¢¥ ¿ ½¥°£¨¿ ¢ § ¢¨±¨¬®±²¨®² ¨¬¯³«¼±  k ¨ ¬ ¶³¡ °®¢±ª®© · ±²®²» !n = 2�n eT [15, 42].6.5.3. �¥ª®£¥°¥²»© ª« ±±¨·¥±ª¨© °¥¦¨¬, eT & max�1; 2	. � ¤ ®¬ °¥¦¨¬¥ ²¥¯«®¢ ¿ ¤«¨ ¢®«» ¤¥ �°®©«¿ ¬¥¼¸¥ ¢±¥µ ®±² «¼»µ µ ° ª²¥°»µ ¬ ±¸² ¡®¢ ¨ ®¯°¥¤¥«¿¥² ¯®¢¥¤¥¨¥ · ±²¨¶  ¬ «»µ ° ±±²®¿¨¿µ. �  °¨±. 4a{4c ¯°¨¢¥¤¥» ¯¥°¢»¥ ²°¨ ª®°°¥«¿¶¨®»¥ ´³ª¶¨¨. �¥°¢ ¿ ª®°°¥«¿¶¨-® ¿ ´³ª¶¨¿ g(1) (x) ±° ¢¨¢ « ±¼ ± ª®°°¥«¿¶¨®®© ´³ª¶¨¥© ¤«¿ ¨¤¥ «¼®£® £ §  g(1)id (x) ¯°¨ ²®© ¦¥®¡° ²®© ¯°¨¢¥¤¥®© ²¥¬¯¥° ²³°¥ �f ¨ ¯«®²®±²¨ � (°¨±. 4a). B ¨±¯®«¼§³¥¬»µ  ¬¨ ¥¤¨¨¶ µ � = 1.�°¨ ½²®¬ ¯®±ª®«¼ª³ ¯°¨ ´¨ª±¨°®¢ ®© ¯«®²®±²¨ µ¨¬¨·¥±ª¨© ¯®²¥¶¨ « ¿¢«¿¥²±¿ ´³ª¶¨¥© ®² ²¥¬¯¥-° ²³°» � = � (� ), ¨±¯®«¼§®¢ « ±¼ ¯°®¶¥¤³°  ¯®¤±²°®©ª¨ µ¨¬¨·¥±ª®£® ¯®²¥¶¨ «  ¨¤¥ «¼®£® £ §  ¯®¤§ ¤ ®¥ § ·¥¨¥ ¯«®²®±²¨ �. �²®° ¿ ª®°°¥«¿¶¨® ¿ ´³ª¶¨¿ ±° ¢¨¢ « ±¼ ±   «¨²¨·¥±ª¨¬ ¢»° -¦¥¨¥¬, ¢»¢¥¤¥»¬ ¢ ° ¡®²¥ [45] ¢ ¯¥°¢®¬ ¯®°¿¤ª¥ ²¥®°¨¨ ¢®§¬³¹¥¨© ¯® ¯ ° ¬¥²°³ g(2) (x) = 1 + e�n2x2=(2�) � p2�� erfc�rn2x22� �: (62)� ª¦¥   °¨±. 4b § ·¥¨¥ g(2) (0) ±° ¢¨¢ «®±¼ ± ¢»·¨±«¥¨¥¬ ±®£« ±® (60). �® ¬¥¼¸¥ § ·¥¨¿g(2)id (0) = 2 ¤«¿ ¨¤¥ «¼®£® £ §  ¢±«¥¤±²¢¨¥  «¨·¨¿ ®²² «ª¨¢ ¨¿. �°¨ ½²®¬ ¤«¿ °¥¸¥¨¿ ¨²¥£° «¼»µ³° ¢¥¨© (56) ¨±¯®«¼§®¢ « ±¼ ±¥²ª  ¯® ª®®°¤¨ ²¥ x (�³°¼¥-±®¯°¿¦¥ ¿ ª®®°¤¨ ²¥ k) ± ·¨±«®¬ ³§«®¢Ngrid = 1024 ¨ ¤¨ ¯ §®®¬ ��7:8� 10�2; 7:8� 10�2�. �«¿ ¢»·¨±«¥¨¿ ¯°®¨§¢®¤®© ¢ (60) ¨±¯®«¼§®¢ «®±¼§ ·¥¨¥ � = 10�2. �  °¨±. 4c ¯°¨¢¥¤¥ £° ´¨ª ²°¥²¼¥© ª®°°¥«¿¶¨®®© ´³ª¶¨¨. �«¿ ¥¥ ¥ ±³¹¥-±²¢³¥² ²¥®°¥²¨·¥±ª¨µ ¢»° ¦¥¨©. �®ª «¼»© ¬ ª±¨¬³¬ ¢ ®ª°¥±²®±²¨ x=�T = 2:5 ¥±²¼ ¢«¨¿¨¥ £° ¨¶»
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x / T T�¨±. 4. �° ¢¥¨¥ °¥§³«¼² ²®¢ ¢»·¨±«¥¨© ¬¥²®¤®¬ P (+)-¯°¥¤±² ¢«¥¨¿ c ¤°³£¨¬¨ ·¨±«¥®-  «¨²¨·¥±ª¨¬¨ ®¶¥ª ¬¨ ¤«¿ ¡®§¥-£ §  ¢ ¥ª®£¥°¥²®¬ ª« ±±¨·¥±ª®¬ °¥¦¨¬¥ ¯°¨ eT = 4�1000,  = 5.�¥°¢ ¿ ª®°°¥«¿¶¨® ¿ ´³ª¶¨¿ (a): «¨¨¿ 1 | ¬¥²®¤ P (+), «¨¨¿ 2 | ±¨¿¿ ¸²°¨µ®¢  ¿ «¨¨¿ |¯¥°¢ ¿ ª®°°¥«¿¶¨® ¿ ´³ª¶¨¿ ¤«¿ ¨¤¥ «¼®£® ¡®§¥-£ §  ¯°¨ ²¥µ ¦¥ T ¨ � = 1. B²®° ¿ ª®°°¥«¿¶¨-® ¿ ´³ª¶¨¿ (b): «¨¨¿ 1 | ¬¥²®¤ P (+), «¨¨¿ 2 | ±¨¿¿ ¸²°¨µ®¢  ¿ «¨¨¿ |  ±¨¬¯²®²¨·¥±ª®¥¯°¨¡«¨¦¥¨¥ (62), «¨¨¿ 3 | ª° ± ¿ ¸²°¨µ®¢  ¿ «¨¨¿ | § ·¥¨¥ g(2) (0) ¢ ³«¥ ±®£« ±® (60).T°¥²¼¿ ª®°°¥«¿¶¨® ¿ ´³ª¶¨¿ (c): «¨¨¿ 1 | ¬¥²®¤ P (+). �¤¥«¼ ¿ ½¥°£¨¿ ¡®§¥-£ §  ¢ § ¢¨±¨¬®±²¨®² ¬¨¬®£® ¢°¥¬¥¨ � � eT (d): «¨¨¿ 1 | ¬¥²®¤ P (+), «¨¨¿ 2 | § ·¥¨¥ E� eT �=�N eT � = 0:4952 ¨§°¥¸¥¨¿ Y&Y (58). �¨¤®, ·²® ¯°¨ � = eT °¥§³«¼² ²» ±®£« ±³¾²±¿ ¢ ¯°¥¤¥« µ ±² ²¨±²¨·¥±ª®£® ° §-¡°®± . �  ¢±¥µ °¨±³ª µ ²°¨ ±¯«®¸»¥ ·¥°»¥ «¨¨¨ (¥ ¢±¥£¤  ° §«¨·¨¬»   £° ´¨ª µ) | °¥§³«¼² ²¢»·¨±«¥¨¿ ¬¥²®¤®¬ P (+)-¯°¥¤±² ¢«¥¨¿ ± £° ¨¶ ¬¨ ¢ ²°¨ ±² ¤ °²»µ ®²ª«®¥¨¿ ¢ ®¡¥ ±²®°®»¯¥°¨®¤¨·¥±ª®© ¿·¥©ª¨, ª ª ®¯¨± ® ¢ 6.4. �®¤®¡»¥ ¯¨ª¨ ¡³¤³² ¨ ¢® ¢±¥µ ° ±±¬ ²°¨¢ ¥¬»µ ¤ «¥¥ °¥¦¨-¬ µ. �  °¨±. 4d ¯°¥¤±² ¢«¥ £° ´¨ª ³¤¥«¼®© ½¥°£¨¨ E=N ¡®§¥-£ §  ¢ § ¢¨±¨¬®±²¨ ®² ¬¨¬®£® ¢°¥¬¥¨� , ¯® ª®²®°®¬³ ¯°®¨±µ®¤¨² ¬®¤¥«¨°®¢ ¨¥ ±¨±²¥¬» ��� (53).�»·¨±«¥¨¿ ¬¥²®¤®¬ P (+) ¯°®¨§¢®¤¨«¨±¼ ± ¸ £®¬ ¯® ¬¨¬®¬³ ¢°¥¬¥¨ � , �� = 1; 25�10�4. �±¯®«¼-§®¢ « ±¼ ±¥²ª  ± ·¨±«®¬ ³§«®¢ Ngrid = 80, ° §¬¥° ¯¥°¨®¤¨·¥±ª®© ¿·¥©ª¨ xmax = 2:5. �»·¨±«¥¨¥ ±°¥¤¥£®hOi ¯°®¢®¤¨«®±¼ ¯®  ± ¬¡«¾ ¨§ S = 105 ²° ¥ª²®°¨©. �² ²¨±²¨·¥±ª ¿ ®¸¨¡ª  ±°¥¤¥£® § ·¥¨¿  ¡«¾-¤ ¥¬®£® hOi ¢»·¨±«¿« ±¼ ¢ ±®®²¢¥²±²¢¨¨ ± ®¯¨± ¨¥¬ ¢ ° §¤¥«¥ 5.3. �  ª®¬¯¼¾²¥°¥ ± ¯°®¶¥±±®°®¬ IntelCore 2 Quad CPU Q9450 ¤«¿ ¢»¯®«¥¨¿ ° ±·¥²®¢ ¯®²°¥¡®¢ «®±¼ 12 · ±®¢ (¨±¯®«¼§®¢ «®±¼ ®¤® ¿¤°®).6.5.4. �¥°¬¨®¨§®¢ »© ¥¢»°®¦¤¥»© £ §, 1� eT � 2. � ¤ ®¬ °¥¦¨¬¥ £ § ¥ ¿¢«¿¥²±¿¢»°®¦¤¥»¬, ® ¯°¨ ½²®¬ ®¤®¬¥° ¿ ¤«¨  ° ±±¥¿¨¿ a1D £®° §¤® ¬¥¼¸¥ ²¥¯«®¢®© ¤«¨» ¢®«» ¤¥�°®©«¿ �T , ² ª ·²®  ¡«¾¤ ¥²±¿ °¥¦¨¬ ¢»±®ª®²¥¬¯¥° ²³°®© ´¥°¬¨®¨§ ¶¨¨. �  °¨±. 5a{5d ¯°¨¢¥¤¥»¯¥°¢»¥ ²°¨ ª®°°¥«¿¶¨®»¥ ´³ª¶¨¨ ¨ § ¢¨±¨¬®±²¼ ³¤¥«¼®© ½¥°£¨¨ ±¨±²¥¬» ¢ ¯°®¶¥±±¥ ±¯³±ª  ¯® � .�¥°¢ ¿ ª®°°¥«¿¶¨® ¿ ´³ª¶¨¿, ª ª ¨ ¢»¸¥, ¯°¥ª° ±® ±®£« ±³¥²±¿ ± ª®°°¥«¿¶¨®®© ´³ª¶¨¥© ¤«¿¨¤¥ «¼®£® ¡®§¥-£ § . � ·¥¨¥ g(2) (0) ¯®«®±²¼¾ ±®£« ±³¥²±¿ ± ¢»·¨±«¥¨¥¬ ¯® ´®°¬³«¥ (60). �²®° ¿ª®°°¥«¿¶¨® ¿ ´³ª¶¨¿ ¨§¬¥¨«  ±¢®© µ ° ª²¥° ¯® ±° ¢¥¨¾ ± ¯°¥¤»¤³¹¨¬¨ °¥¦¨¬ ¬¨. �¥¯¥°¼ g(2)(0)
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10.950.90.850.8�¨±. 5. �° ¢¥¨¥ °¥§³«¼² ²®¢ ¢»·¨±«¥¨© ¬¥²®¤®¬ P (+)-¯°¥¤±² ¢«¥¨¿ c ¤°³£¨¬¨ ·¨±«¥®-  «¨²¨·¥±ª¨¬¨ ®¶¥ª ¬¨ ¤«¿ ¡®§¥-£ §  ¢ ¥ª®£¥°¥²®¬ ª« ±±¨·¥±ª®¬ °¥¦¨¬¥ ¯°¨ eT = 4�6000, = 300. �¥°¢ ¿ ª®°°¥«¿¶¨® ¿ ´³ª¶¨¿ (a): «¨¨¿ 1 | ¬¥²®¤ P (+), «¨¨¿ 2 | ±¨¿¿ ¸²°¨µ®-¢  ¿ «¨¨¿ | ¯¥°¢ ¿ ª®°°¥«¿¶¨® ¿ ´³ª¶¨¿ ¤«¿ ¨¤¥ «¼®£® ¡®§¥-£ §  ¯°¨ ²¥µ ¦¥ T ¨ � = 1.B²®° ¿ ª®°°¥«¿¶¨® ¿ ´³ª¶¨¿ (b): «¨¨¿ 1 | ¬¥²®¤ P (+), «¨¨¿ 2 | ª° ± ¿ ¸²°¨µ®¢  ¿ «¨-¨¿ | § ·¥¨¥ g(2) (0) ¢ ³«¥ ±®£« ±® (60). T°¥²¼¿ ª®°°¥«¿¶¨® ¿ ´³ª¶¨¿ (c): «¨¨¿ 1 | ¬¥²®¤P (+). �¤¥«¼ ¿ ½¥°£¨¿ ¡®§¥-£ §  ¢ § ¢¨±¨¬®±²¨ ®² ¬¨¬®£® ¢°¥¬¥¨ � � eT (d): «¨¨¿ 1 | ¬¥²®¤ P (+),«¨¨¿ 2 | § ·¥¨¥ E� eT �=�N eT � = 0:5013 ¨§ °¥¸¥¨¿ Y&Y (58). �¨¤®, ·²® ¯°¨ � = eT °¥§³«¼² ²»±®£« ±³¾²±¿ ¢ ¯°¥¤¥« µ ±² ²¨±²¨·¥±ª®£® ° §¡°®± . �  ¢±¥µ °¨±³ª µ ²°¨ ±¯«®¸»¥ ·¥°»¥ «¨¨¨ (¥¢±¥£¤  ° §«¨·¨¬»   £° ´¨ª µ) | °¥§³«¼² ² ¢»·¨±«¥¨¿ ¬¥²®¤®¬ P (+)-¯°¥¤±² ¢«¥¨¿ ± £° ¨¶ ¬¨ ¢²°¨ ±² ¤ °²»µ ®²ª«®¥¨¿ ¢ ®¡¥ ±²®°®»¿¢«¿¥²±¿ ¬¨¨¬³¬®¬, ¬ ª±¨¬³¬ ° ±¯®« £ ¥²±¿   ¥ª®²®°®¬ ° ±±²®¿¨¨, ·²® ®¡º¿±¿¥²±¿ ±¨«¼»¬ ° ±-² «ª¨¢ ¨¥¬ · ±²¨¶ ¨ ¢®§¨ª ¾¹¥© ²¥¤¥¶¨¥© £°³¯¯¨°®¢ ²¼±¿   ®¯°¥¤¥«¥®¬ ° ±±²®¿¨¨ ¤°³£ ®²¤°³£ .�«¿ °¥¸¥¨¿ ¨²¥£° «¼»µ ³° ¢¥¨© (56) ¨±¯®«¼§®¢ « ±¼ ±¥²ª  ¯® ª®®°¤¨ ²¥ x ± ·¨±«®¬ ³§«®¢Ngrid = 288 ¨ ¤¨ ¯ §®®¬ [�0:049; 0:049]. �«¿ ¢»·¨±«¥¨¿ ¯°®¨§¢®¤®© ¢ (60) ¢ ª®¬¯ ª²®© ° §®±²®©±µ¥¬¥ ¯®« £ «®±¼ � = 10�1. � ² ¡«. 2 ¯°¨¢¥¤¥® ±° ¢¥¨¥ ¢»·¨±«¥»µ § ·¥¨© ¨²¥±¨¢»µ ¢¥«¨-·¨. �°®·¥°ª¨ ({) ¢ ¿·¥©ª µ ² ¡«¨¶» ®§ · ¾², ·²® ¤ »¥ ¢¥«¨·¨» ¨±¯®«¼§®¢ «¨±¼ ª ª ¢µ®¤»¥ ¢¤ ®¬ ¬¥²®¤¥ «¨¡® ¥ ¢»·¨±«¿«¨±¼. �»·¨±«¥¨¿ ¬¥²®¤®¬ P (+)-¯°¥¤±² ¢«¥¨¿ ¯°®¨§¢®¤¨«¨±¼ ± ¸ £®¬¯® ¬¨¬®¬³ ¢°¥¬¥¨ � , �� = 1; 25�10�4. �±¯®«¼§®¢ « ±¼ ±¥²ª  ± ·¨±«®¬ ³§«®¢ 36, ° §¬¥° ¯¥°¨®¤¨·¥±ª®©¿·¥©ª¨ xmax = 7:56 . �»·¨±«¥¨¥ ±°¥¤¥£® hOi ¯°®¢®¤¨«®±¼ ¯®  ± ¬¡«¾ ¨§ S = 105 ²° ¥ª²®°¨©. �  ª®¬-¯¼¾²¥°¥ ± ¯°®¶¥±±®°®¬ Intel Core 2 Quad CPU Q9450 ¤«¿ ¢»¯®«¥¨¿ ° ±·¥²®¢ ¯®²°¥¡®¢ «®±¼ ¤¢  ¤¿(¨±¯®«¼§®¢ «®±¼ ®¤® ¿¤°®).6.6. �° ¢¥¨¿ ¤¢¨¦¥¨¿ ¢ °¥ «¼®¬ ¢°¥¬¥¨: ¤¨ ¬¨ª  ¨ ²¥±²®¢»¥ ° ±·¥²» [23]. �¢®«¾-¶¨¿ ª¢ ²®¢®© ±¨±²¥¬» ¢ ¤¥©±²¢¨²¥«¼®¬ ¢°¥¬¥¨ ¤ ¥²±¿ ³° ¢¥¨¥¬ �¥©¬   [37] i~@tb� = � bH; b� �, £¤¥



244 ¢»·¨±«¨²¥«¼»¥ ¬¥²®¤» ¨ ¯°®£° ¬¬¨°®¢ ¨¥. 2009. �. 10T ¡«¨¶  2�° ¢¥¨¥ § ·¥¨© ¨²¥±¨¢»µ ¯¥°¥¬¥»µ, ¢»·¨±«¥»µ ¯°¨ ¯®¬®¹¨±®®²®¸¥¨© (56){(60) ¨ ¯°¨ ¯®¬®¹¨ ¬¥²®¤  P (+)-¯°¥¤±² ¢«¥¨¿; ¡®§¥-£ §¢ ´¥°¬¨®¨§®¢ ®¬ ¥¢»°®¦¤¥®¬ °¥¦¨¬¥, eT = 4�6000,  = 300� ¨¬¥®¢ ¨¥ � ·¥¨¥ ±®£« ±® � ·¥¨¥ ±®£« ±®¢¥«¨·¨» Y&Y ¬¥²®¤³ P (+)F=N (�4:033611� 0:000001)� 105 {� (�3:279619� 0:000002)� 105 {E=N (3:77947083� 0:00000001)� 104 (3:78� 0:69)� 104g(2) (0) 0:6333� 0:0001 0:658� 0:028��eT� 1 1:0031� 0:0027bH ¤ ¥²±¿ (4). � ª ¨ ° ¥¥, ¯®¤±² ¢«¿¿ ±¾¤  ° §«®¦¥¨¥ (12), ¨±¯®«¼§³¿ ®¯¥° ²®°»¥ ±®®²¢¥²±²¢¨¿ (17)¨ ¨²¥£°¨°³¿ ¯® · ±²¿¬, ¯°¥¤¯®« £ ¿ ¤®±² ²®·® ¡»±²°®¥ ³¡»¢ ¨¥   ¡¥±ª®¥·®±²¨ P (+)-´³ª¶¨¨,¯®«³·¨¬ ±²®µ ±²¨·¥±ª¨¥ ³° ¢¥¨¿ �²®:d�j = �� ~2mi Tjl�l + gi~�x �2j�j� dt+ �jr g�xi~ dWj;d�j = � ~2mi Tjl�l � gi~�x �2j�j� dt+ �jr� g�xi~ dfWj;£¤¥ ¯°¨° ¹¥¨¿ ¢¨¥°®¢±ª®£® ¯°®¶¥±±  dWj ¨ dfWj §  ¢°¥¬¿ dt ¿¢«¿¾²±¿ £ ³±±®¢»¬¨ ±«³· ©»¬¨ ¢¥«¨·¨- ¬¨, hdWjdWli = �jldt, 
dfWjdfWl� = �jldt, 
dWjdfWl� = 0. �»° ¦ ¿ ¤«¨³ ¢ ¥¤¨¨¶ µ ª®°°¥«¿¶¨®®£®° ¤¨³±  � = ~2p2m�g ¨ ¢°¥¬¿ ¢ ¥¤¨¨¶ µ ¢°¥¬¥¨ ª®°°¥«¿¶¨¨ t� = ~2�g , ®¡¥§° §¬¥°¨¢ ¥¬ ³° ¢¥¨¿:d�j = �� 12i Tjl�l + 12i��x �2j�j� dt+ �jr 12i��x dWj ;d�j = � 12i Tjl�l � 12i��x �2j�j�dt+ �jr� 12i��x dfWj :� ª ¡»«® ®¯¨± ® ¢»¸¥ (¢ ° §¤¥«¥ 5.4), ¤ »¥ ³° ¢¥¨¿ ¥³±²®©·¨¢», ¢±«¥¤±²¢¨¥ ²®£®, ·²® ± ®¯°¥¤¥-«¥®£® ¬®¬¥²  ¢°¥¬¥¨ t� P (+)-´³ª¶¨¿  ·¨ ¥² ³¡»¢ ²¼   ¡¥±ª®¥·®±²¨ ¯® ±²¥¯¥®¬³ § ª®³, ¨¬» ¥ ¬®¦¥¬ ¯°¥¥¡°¥·¼ £° ¨·»¬ ·«¥®¬ ¯°¨ ¨²¥£°¨°®¢ ¨¨ ¯® · ±²¿¬. �¤ ª® ¢¯«®²¼ ¤® ¬®¬¥² ¢°¥¬¥¨ t� ¨²¥£°¨°®¢ ¨¥ ¯® · ±²¿¬ ¯°¨¥¬«¥¬®, ¨ ¬®¤¥«¨°®¢ ¨¥ ¤ ¥² ª®°°¥ª²»¥ °¥§³«¼² ²» [46].�®½²®¬³ ¬» ¤«¿ ¶¥«¥© ¤ ®© ° ¡®²» ¥ ±² «¨ ¯°¨¬¥¿²¼ ª «¨¡°®¢®·»¥ ´³ª¶¨¨ ¤«¿ ³±²° ¥¨¿ ¥-³±²®©·¨¢®±²¨ [22, 47], ® ®£° ¨·¨«¨±¼ ª®°®²ª®¢°¥¬¥»¬¨ ¢»·¨±«¥¨¿¬¨. � ¯°®¶¥±±¥ ¬®¤¥«¨°®¢ ¨¿¬®¬¥² ¢°¥¬¥¨ t� ®¯°¥¤¥«¿«±¿ ª ª ¬®¬¥² ¢°¥¬¥¨, ¢ ª®²®°»© ²° ¥ª²®°¨¨ ±®¢¥°¸ ¾² °¥§ª¨¥ ¢»¡°®±»¢ ´ §®¢®¬ ¯°®±²° ±²¢¥ (spikes).� ¯¨±»¢ ¿ ¤ »¥ ³° ¢¥¨¿ ¢ ´®°¬¥ �²° ²®®¢¨· ,d�j = �� 12i Tjl�l + 12i��x �2j�j � 14i��x �j� dt+ �jr 12i��x dWj;d�j = � 12i Tjl�l � 12i��x �2j�j + 14i��x �j� dt+ �jr� 12i��x dfWj ; (63)¬» ¬®¦¥¬ ¯°¨¬¥¨²¼ ¥¿¢³¾ ±µ¥¬³ ¨²¥£°¨°®¢ ¨¿, ®¯¨± ³¾ ¢ ° §¤¥«¥ 6.3. � ¬¨ ¡»«¨ ¯®¢²®°¥»°¥§³«¼² ²» ° ¡®²» [23] ¤«¿ ¤¨ ¬¨ª¨ ¯¥°¢»µ ²°¥µ ª®°°¥«¿¶¨®»µ ´³ª¶¨© ®¤®°®¤®£® ¡®§¥-£ § .� · «¼®¥ ±®±²®¿¨¥ £ §  § ¤ ¢ «®±¼ ª ª ª®£¥°¥² ¿ ¢®«®¢ ¿ ´³ª¶¨¿	 (x; t = 0) = �exp (N )��1=2 exp"p� NgridXj=1 ba+j # jvaci



¢»·¨±«¨²¥«¼»¥ ¬¥²®¤» ¨ ¯°®£° ¬¬¨°®¢ ¨¥. 2009. �. 10 245± ª®¶¥²° ¶¨¥© · ±²¨¶ � = 1=�. �¨±ª°¥²¨§®¢ »¥ ³° ¢¥¨¿ (63) § ¤ ¢ «¨±¼   °¥¸¥²ª¥ ¨§ 50 ³§«®¢,° ¢®®²±²®¿¹¨µ   �x = �=2. �°¨ ½²®¬ ¯®«®¥ ·¨±«® · ±²¨¶ N = �Ngrid�x = 25. �  °¨±. 6a{6c ¯®ª -§   ½¢®«¾¶¨¿ ¢® ¢°¥¬¥¨ ¯¥°¢»µ ²°¥µ ª®°°¥«¿¶¨®»µ ´³ª¶¨©, ®¯°¥¤¥«¥»µ ±®£« ±® ±®®²®¸¥¨¿¬° §¤¥«  6.4.
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�¨±. 6. �¢®«¾¶¨¿ ª®°°¥«¿¶¨®»µ ´³ª¶¨© ¡®§¥-£ § ¨§  · «¼®£® ª®£¥°¥²®£® ±®±²®¿¨¿: a) ¯¥°¢ ¿ª®°°¥«¿¶¨® ¿ ´³ª¶¨¿, b) ¢²®° ¿ ª®°°¥«¿¶¨® ¿´³ª¶¨¿, c) ²°¥²¼¿ ª®°°¥«¿¶¨® ¿ ´³ª¶¨¿

�¥°¢ ¿ ª®°°¥«¿¶¨® ¿ ´³ª¶¨¿   °¨±. 6a¯®ª §»¢ ¥² ±¯ ¤ ¢® ¢°¥¬¥¨, ·²® ®¡º¿±¿-¥²±¿ ¢«¨¿¨¥¬ ¢§ ¨¬®¤¥©±²¢¨¿: ®® ¯°¨¢®¤¨²ª ª¢ ²®¢»¬ ´«³ª²³ ¶¨¿¬,  °³¸ ¾¹¨¬ ª®£¥-°¥²®±²¼ ¢®«®¢®© ´³ª¶¨¨. �§ £° ´¨ª  ¢²®-°®© ª®°°¥«¿¶¨®®© ´³ª¶¨¨   °¨±. 6b ¢¨¤®,·²® · ±²¨¶»  ·¨ ¾² ° §¡¥£ ²¼±¿, ¨¬ ¥ ¢»-£®¤®  µ®¤¨²¼±¿ ¢ ®¤®© ²®·ª¥ ¯°®±²° ±²¢ ;®¤®¢°¥¬¥® ¢®§¨ª ¾² ¨ ° §¡¥£ ¾²±¿ ¢ ±²®-°®» ª®°°¥«¿¶¨®»¥ ¢®«». �  £° ´¨ª¥ ²°¥-²¼¥© ª®°°¥«¿¶¨®®© ´³ª¶¨¨ °¨±. 6± ² ª¦¥®²° ¦¥  ²¥¤¥¶¨¿ ®²² «ª¨¢ ¨¿ ²°®¥ª · -±²¨¶ ¤°³£ ®² ¤°³£ ;  ¬¥· ¥²±¿ ¥ª®²®°®¥ ª®«-«¥ª²¨¢®¥ ¤¢¨¦¥¨¥ ¢ ¢¨¤¥ ¢®«. �°®¬¥ ²®£®,±®£« ±® ±ª § ®¬³ ¢ ° §¤¥«¥ 6.4, ¢¡«¨§¨ £° -¨¶» ¨²¥°¢ «  ¢¨¤¥ ¥¹¥ ®¤¨ ¬¨¨¬³¬,¯®¢²®°¿¾¹¨© ´®°¬³ ¢²®°®© ª®°°¥«¿¶¨®®©´³ª¶¨¨.7. � ª«¾·¥¨¥. � ¤ ®© ° ¡®²¥ ¬» ¯®-±² ° «¨±¼ ¬ ª±¨¬ «¼® ¯®«® (¥ ¯°¥¢»¸ ¿®°¬ ²¨¢»© ®¡º¥¬ ±² ²¼¨) ¨§«®¦¨²¼ ¬¥²®¤±²®µ ±²¨·¥±ª®£® P (+)-¯°¥¤±² ¢«¥¨¿ ¤«¿ ¬®-¤¥«¨°®¢ ¨¿ ¤¨ ¬¨·¥±ª¨µ ±¢®©±²¢ ª¢ ²®¢»µ±¨±²¥¬ ¬®£¨µ · ±²¨¶ ±® ¢§ ¨¬®¤¥©±²¢¨¥¬, ¨«-«¾±²°¨°³¿ ª ¦¤»© ½² ¯ ¨§«®¦¥¨¿ ¢»·¨±«¥-¨¥¬ ¤«¿ ª®ª°¥²®© ±¨±²¥¬». �»·¨±«¨²¥«¼-»¥ ¢®§¬®¦®±²¨ ¤ ®£® ¬¥²®¤  ¡»«¨ ¯°®-²¥±²¨°®¢ » ¯³²¥¬ ° ±·¥²  ¯°®±²° ±²¢¥»µª®°°¥«¿¶¨®»µ ´³ª¶¨© ¤«¿ ¬®¤¥«¨ ®¤®-¬¥°®£® ¡®§¥-£ §  ± ®²² «ª¨¢ ¾¹¨¬ ¯ °»¬¤¥«¼² -¯®²¥¶¨ «®¬.� ±«³· ¥ ²¥°¬®¤¨ ¬¨·¥±ª®£® ° ¢®¢¥±¨¿®ª § «®±¼, ·²® ¥®¡µ®¤¨¬® ¨±¯®«¼§®¢ ²¼ ¬¥-²®¤ ±³¹¥±²¢¥®© ¢»¡®°ª¨ ¨§ ° ±¯°¥¤¥«¥¨¿,±®®²¢¥²±²¢³¾¹¥£® ¨±ª®¬®¬³ ±®±²®¿¨¾, ¯³-²¥¬ ¨±¯®«¼§®¢ ¨¿  ¯¯°®ª±¨¬ ¶¨¨ ¯®±«¥¤¥£®¢ ¢¨¤¥ ¥ª®°°¥«¨°®¢ »µ ¨¬¯³«¼±»µ ®°¡¨-² «¥©, § ±¥«¥»µ ±®£« ±® °¥¸¥¨¾ �£  ¨�£  [9]. �°¨ ³¢¥«¨·¥¨¨ ¯ ° ¬¥²°  ¢§ ¨¬®¤¥©-±²¢¨¿ ±  ±²³¯«¥¨¥¬ °¥¦¨¬  ´¥°¬¨®¨§ ¶¨¨ ¡«¾¤ «®±¼ ³¢¥«¨·¥¨¥ ±² ²¨±²¨·¥±ª®£® ° §-¡°®±  °¥§³«¼² ²®¢ ¢»·¨±«¥¨¿ ª®°°¥«¿¶¨®»µ´³ª¶¨©. �²® ¬®¦® ®¡º¿±¨²¼ ²¥¬, ·²® ¢ °¥-¦¨¬¥ ´¥°¬¨®¨§ ¶¨¨ ±®±²®¿¨¥ ¡®§¥-£ §  ±¨«¼® ®²«¨· ¥²±¿ ®² ª®£¥°¥²®£®, ¨ ¯®½²®¬³ ° §«®¦¥¨¥ (12)¨¬¥¥² ¡®«¼¸³¾ ¤¨±¯¥°±¨¾.�«¿ ±«³· ¿ ¤¨ ¬¨·¥±ª®© ½¢®«¾¶¨¨ ¨§  · «¼®£® ª®£¥°¥²®£® ±®±²®¿¨¿ ¬» ¯°®¨««¾±²°¨°®¢ «¨¤ »© ¬¥²®¤ ¢ ¢ °¨ ²¥ ¡¥§ ¨±¯° ¢«¥¨¿ ¥³±²®©·¨¢®±²¨. � ² ª®¬ ¢ °¨ ²¥ ¬¥²®¤, ¯® ±³²¨, ¿¢«¿¥²±¿ª®°®²ª®¢°¥¬¥�»¬, ¯®§¢®«¨¢¸¨¬ ¯°®¨§¢¥±²¨ ¬®¤¥«¨°®¢ ¨¥ ¡¥§ ±³¹¥±²¢¥®£® ±² ²¨±²¨·¥±ª®£® ° §-¡°®±  ¢¯«®²¼ ¤® ¢°¥¬¥¨ ¯®°¿¤ª  t� | ¯°¨¡«¨§¨²¥«¼®£® ¢°¥¬¥¨ ¯°¨µ®¤  ¢ ° ¢®¢¥±¨¥ ª®°°¥«¿¶¨©¡®§¥-ª®¤¥± ²    ¤«¨ µ ¯®°¿¤ª  ª®°°¥«¿¶¨®®© ¤«¨» �.�  ° ¬ª ¬¨ ¤ ®© ° ¡®²» ®±² «®±¼ ¢»·¨±«¥¨¥ ¤¨ ¬¨·¥±ª¨µ ª®°°¥«¿¶¨®»µ ´³ª¶¨© ¯°¨ ª®¥·-®© ²¥¬¯¥° ²³°¥ ¨ ° ±±¬®²°¥¨¥ ¢®§¬®¦®±²¨ ¢»·¨±«¥¨¿ ¬®£®¢°¥¬¥»µ ª®°°¥«¿¶¨®»µ ´³ª¶¨©.



246 ¢»·¨±«¨²¥«¼»¥ ¬¥²®¤» ¨ ¯°®£° ¬¬¨°®¢ ¨¥. 2009. �. 10� ª¦¥ ¡»«® ¡» ¨²¥°¥±® ±¬®¤¥«¨°®¢ ²¼ ¤ »¬ ¬¥²®¤®¬ ¯¥°¥µ®¤ £ §  ±® ¢§ ¨¬®¤¥©±²¢¨¥¬ ¢ ±®±²®¿-¨¥ ¡®§¥-ª®¤¥± ¶¨¨ ¨ ¨±±«¥¤®¢ ²¼ ¤¨ ¬¨ª³ ¢® ¢°¥¬¥¨ ±®®²¢¥²±²¢³¾¹¥£® ¯ ° ¬¥²°  ¯®°¿¤ª . �°®¬¥²®£®, ¥®¡µ®¤¨¬® ¨±±«¥¤®¢ ¨¥ ¢®§¬®¦®±²¥© ¤ ®£® ¬¥²®¤  ¯°¨ ¬®¤¥«¨°®¢ ¨¨ ±¨±²¥¬» ¢ ¤¢³µ- ¨²°¥µ¬¥°®¬ ¯°®±²° ±²¢¥.�®«³·¥»¥ °¥§³«¼² ²» ³¦¥ ¯°¥¤±² ¢«¿¾² ®¯°¥¤¥«¥»© ´¨§¨·¥±ª¨© ¨²¥°¥±, ®¤ ª® £« ¢®¥ § -·¥¨¥ ° ¡®²» ±®±²®¨² ¢ ¤¥¬®±²° ¶¨¨ ®¢»µ ¢®§¬®¦®±²¥© ¨ ¯³²¥© ¬®¤¥«¨°®¢ ¨¿ ¤¨ ¬¨ª¨ ª¢ ²®¢»µ±¨±²¥¬ ¬¥²®¤ ¬¨ �®²¥-� °«®. �¥©±²¢¨²¥«¼®, ª ª ±«¥¤³¥² ¨§ ±¥°¨¨ ° ¡®² [49{55], ¢®§¨ª ¥² ±«¥¤³¾¹ ¿¢®§¬®¦®±²¼: ¯³±²¼ ±®±²®¿¨¥ ±¨±²¥¬»  ¯¯°®ª±¨¬¨°³¥²±¿ ¥ª®²®°»¬  § ¶®¥ ¨ ¨¬¥¥²±¿ ¥ª®²®° ¿ ±¨-±²¥¬  ± ¬®±®£« ±®¢ »µ ³° ¢¥¨© ¤«¿ ½¢®«¾¶¨¨ ¯ ° ¬¥²°®¢ ½²®£®  § ¶  ¢® ¢°¥¬¥¨, ª®²®° ¿ ³·¨²»-¢ ¥² ª«¾·¥¢»¥ ®±®¡¥®±²¨ ° ±±¬ ²°¨¢ ¥¬®© ´¨§¨·¥±ª®© ±¨±²¥¬» ( ¯°¨¬¥°, ² ª³¾ ±¨±²¥¬³ ³° ¢¥¨©¬®¦® ¯®«³·¨²¼ ¨§ ¢ °¨ ¶¨®®£® ¯°¨¶¨¯ ). �®£¤  ¢®§¬®¦® ¯®±²°®¨²¼ ±²®µ ±²¨·¥±ª®¥ ° ±¸¨°¥¨¥¤ ®© ± ¬®±®£« ±®¢ ®© ²¥®°¨¨, ² ª ·²® ®  ±² ®¢¨²±¿ ²®·®©. �°³£®© ¢®¯°®± ±®±²®¨² ¢ ²®¬, ·²®,ª ª ±«¥¤³¥² ¨§ ¯°®¨§¢¥¤¥®£® ¢ ¤ ®© ° ¡®²¥ ²¥±²¨°®¢ ¨¿, ¥®¡µ®¤¨¬® ¤®¯®«¨²¥«¼®¥ ¨±±«¥¤®¢ -¨¥   ¯°¥¤¬¥² ·¨±«¥®© ³±²®©·¨¢®±²¨ ¨ ¯®¢¥¤¥¨¿ ±² ²¨±²¨·¥±ª®£® ° §¡°®±  ¢ ¢»·¨±«¥¨¿µ ¬¥²®¤®¬�®²¥-� °«®.������ ����������1. Bruus H., Flensberg K. Many-body quantum theory in condensed matter physics. Oxford: Oxford University Press,2004.2. Garcke J., Griebel M. On the computation of the eigenproblems of hydrogen and helium in strong magnetic andelectric �elds with the sparse grid combination technique // J. Comp. Phys. 2000. 165. 694{716.3. Fantoni S., Krotscheck E., Fabrocini A. Introduction to modern methods of quantum many-body theory and theirapplications. Singapore: World Scienti�c Publishing Company, 2002.4. Nightingale M.P., Umrigar C.J. Quantum Monte Carlo methods in physics and chemistry. Berlin: Springer, 1999.5. Deuar P., Drummond P.D.Gauge P representations for quantum-dynamical problems: removal of boundary terms //Phys. Rev. A. 2002. 66. 033812.6. Drummond P.D., Deuar P., Corney J.F., Kheruntsyan K.V. Stochastic gauge: a new technique for quantum sim-ulations // Proc. of the 16th International Conference on Laser Spectroscopy. Singapore: World Scienti�c, 2004.161{170.7. Dowling M.R., Davis M.J., Drummond P.D., Corney J.F.Monte Carlo techniques for real-time quantum dynamics //J. Comp. Phys. 2007. 220. 549{567.8. Drummond P.D., Deuar P., Kheruntsyan K.V. Canonical Bose gas simulations with stochastic gauges // Phys. Rev.Lett. 2004. 92. 040405.9. Yang C.N., Yang C.P. Thermodynamics of a one-dimensional system of bosons with repulsive delta-function inter-action // J. Math. Phys. 1969. 10. 1115{1122.10.G�orlitz A., Vogels J.M., Leanhardt A.E., Raman C., Gustavson T.L., Abo-Shaeer J.R., Chikkatur A.P., Gupta S.,Inouye S., Rosenband T., Ketterle W. Realization of Bose{Einstein condensates in lower dimension // Phys. Rev.Lett. 2001. 87. 130402.11.Schreck F., Khaykovich L., Corwin K.L., Ferrari G., Bourdel T., Cubizolles J., Salomon C. Quasipure Bose{Einsteincondensate immersed in a Fermi sea // Phys. Rev. Lett. 2001. 87. 080403.12.Greiner M., Bloch I., Mandel O., H�ansch T.W., Esslinger T. Exploring phase coherence in a 2D-lattice of Bose{Einstein condensates // Phys. Rev. Lett. 2001. 87. 160405.13.Bloch I., Dalibard J., Zwerger W. Many-body physics with ultracold gases // Rev. Mod. Phys. 2008. 80. 885{964.14.Olshanii M. Atomic scattering in the presence of an external con�nement and a base of impenetrable bosons // Phys.Rev. Lett. 1998. 81. 938{941.15.Anderson Jens O. Theory of the weakly interacting Bose gas // Rev. Mod. Phys. 2004. 76. 599{639.16.Krauth W., Ca�arel M., Bouchaud J.-Ph. Gutzwiller wave function for a model of strongly interacting bosons //Phys. Rev. B. 1992. 45. 3137{3140.17.DuBois J.L., Glyde H.R. Natural orbitals and Bose{Einstein condensates in traps: a di�usion Monte Carlo analysis //Phys. Rev. A. 2003. 68. 033602.18.Gruter P., Ceperley D. Critical temperature of Bose{Einstein condensation of hard-sphere gases // Phys. Rev. Lett.1997. 79. 3549{3552.19.Penrose O., Onsager L. Bose{Einstein condensation and liquid helium // Phys. Rev. 1956. 104. 576{584.20.Dorneich A., Troyer M. Accessing the dynamics of large many-particle systems using stochastic series expansion //Phys. Rev. E. 2001. 64. 066701.21.�°®ª®´¼¥¢ �.�., �¢¨±²³®¢ �.�., �³¯¨¶» �.�. �®·»© ¯°®¶¥±± ª¢ ²®¢®£® �®²¥-� °«® ¤«¿ ±² ²¨±²¨ª¨¤¨±ª°¥²»µ ±¨±²¥¬ // �¨±¼¬  ¢ ����. 1996. 64. ¢»¯. 12. 853{858.22.Deuar P. First-principles quantum simulations of many-mode open interacting Bose gases using stochastic gaugemethods // PhD thesis, University of Queensland. 2005 (eprint arXiv: cond-mat/0507023v1).
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