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UNAM – Dirección General de Bibliotecas 

Tesis Digitales 

Restricciones de uso 
  

DERECHOS RESERVADOS © 

PROHIBIDA SU REPRODUCCIÓN TOTAL O PARCIAL 
  

Todo el material contenido en esta tesis esta protegido por la Ley Federal 
del Derecho de Autor (LFDA) de los Estados Unidos Mexicanos (México). 

El uso de imágenes, fragmentos de videos, y demás material que sea 
objeto de protección de los derechos de autor, será exclusivamente para 
fines educativos e informativos y deberá citar la fuente donde la obtuvo 
mencionando el autor o autores. Cualquier uso distinto como el lucro, 
reproducción, edición o modificación, será perseguido y sancionado por el 
respectivo titular de los Derechos de Autor. 
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�� ������� �������������

Hax ��������� �� �������� �����

Heq ��������� �� �������� ����������

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

��� ���������� ��������� �������

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

�� ����������� ��������

���� �������� ��������

���� �������� �� �������� �u.e. = cal ·mol−1 · K−1�

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

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

���������� ������ �������� � = {��,��, i���, t���}� ��� ���������� ��� �� ���������� ���

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

ΔG◦ ��� �� �������� �� �� ������ ������ ��� ��

������ ������ ���������� �������������� ��� ����������� �������������� ��� ������� ������
�������� ��� ������� �� ΔG◦ �� ���������� � � � ������ �� ��� ��

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

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

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

��� ���������� ������������������
�
ax

−ΔG◦
�−−−−−−−−� eq

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

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

���������� �−ΔG◦ < 0�� �� ��������� ���� � = {����, �����} �� ����������� �� ��� ��

������� ����� �−ΔG◦ > 0�� ������ �� �� ����� ����� ���� �� �������� ���

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

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

�������� ���� �� ������������ ��������� � ������ ������� 4������ = 1.14 ± 0.02 Hz ���

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

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

������ �(−)/�(+)� ��� ����� ������������ ��� ��������� ���� �� ��� ������� ���������

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

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

�� ��� ��������� ����������� �� ������ σ��−�� ��� �� �� ����������� σ∗
�=�� ���

�� �������� �� �� �����
����� 4���,�� ��� �������
���������� �� ������ �� ��
���������� ������������ ��
��� ������������ ��� ��
�������� �� ����������� ���
���� ��� �� ��� �� � ���
���������� ��� ����� ���
���� ���� �� �����������
��� ���

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

������ ������ ���������� �������������� ��� ����������� ��������������� �� ����� �� ΔG◦

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

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

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

ΔG◦ �� ��������� �� ����� ����� ���� ������ ������� �� ��� ������� ������ ��� �� ����������

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

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

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

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

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

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

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

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

�������� ������� �� �� 16.8◦ � 8.25◦ ���� �� ��������� � �������� ���������������� ����

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

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

���� ������ ������� ��� ��

������ ������ ���������� �� ������ ��� �������� ����� ��� �������� � ������� ��� ����
�������� ����� φ1� �������� φ2� �������������� � φ3� ��������������� φi{��, ��2}�

φ1{18.83◦, 7.6(0.3)◦}� φ2{30.44◦, 5.9(0.7)◦} � φ3{· · ·◦ , 10.6(0.8)◦}� ��� ��

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

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

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

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

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

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

������� ������ �� ����� �� ������ � = �δ(−) � ��� ��������� ����� ���
δ(+)� ��� ������ ���

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

�������� ��� ������ ��������� ��� ��� ���� ������ �� �� ���� ��� ���������� �� ���� ����������
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����� ��� ���������� �� ��� ������� ��� �−��� � � ��� �−��� � ������������ � � ����������� ��

����������������� ��� ���� �� ���������� �� �� �������� ��� ������ ��� �−��� � ������������

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

�� ������������ �� �� ��������������� ������������ ���� ��� ������������� ��� ���� σ�−� −→
σ∗
�=� � σ�−���

−→ σ�−�� �� �� ����������� ��� ���������� ���������� ��� ������ �����������

���������������� ��� ��

��� �δ(−) ���������−−−−−−→ �δ(+) ��� σ�−� −→ σ∗
�−� ��� σ�−���

−→ σ�−�

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

σ�−� −→ σ∗
�=�� � ��� ����������� σ�−���

−→ σ�−�� ��� ��

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

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

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

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

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

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

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

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

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

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

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

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

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

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

��� ���������� ������ �� ��� �������� ���� ������ ��� ���������� ����� ���������� � ��� ���������� �� ������
�−� = 1.80± 0.07 � � �−� = 1.496± 0.015 ��
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��������������������������������� ���� � ����������������������������������������������� ���

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

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

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

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

������ ��� �������� ��� ���������� �� ����������� �������������� �� ��� �������� ��
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�� Â ����������� �� �������� �������������� ��� ����� � �� ��������� ������ �� � ���������

���� fi � ai �� �������� �� ��������� ������� � ������� ������� �� Â� �� �������� ����� �����

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

Âfi = aifi fi = {f1, · · · , fn}; ai = {a1, · · · , an} �����

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

������� ��� ��� ������� �� ����� Ψ(�1, · · · , ��) ����� qi = {x, y, z,ω}; ω = {α,β}� ���

������� �� �� ���������� �� �� ������� �� ���� �� ��� ������� ������ ��� �������� Â� �� �������

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

�� �������� �� ������� Ĥ� �� ���� �� �� ������������ � �� �������� �� ��������� ρ̂(r) �����

r = {x, y, z} = xi+ yj+ zk� ��� ������� ������� �� ������� �� �������� ������������

���� �� ������� ���������� ��������� ��� � ���������� {i, j, · · · ,�} � � ������� {α,β, · · · ,�}�
����� ��� ���������� ���������� �� ������� ���� re = xi + yj + zk � Rn = Xi + Y j + Zk�

��� �������� �������� �� ������� �� �������� Â � �� ������� �� ���� �Ψ�� ��� �������� ���� ����������� ��
�������� ai�

�



�������� �� ����� ������� �

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

��� �� ������ �� �� �������� ����

Ĥ =

������� ��������� �� �
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�̂��(Rα,r�)

+

��

�

��

�>�

��2

���
� �� �
�̂��(r�,r�)

�����

����� �̂�(Rα) �� �� �������� �� ������� �������� �� ��� �������� �̂�(r�) �� �������� �� �������

�������� �� ��� ����������� �̂��(Rα,Rβ) �� �������� �� ������� ��������� �� �� ��������� �����

������� �̂��(Rα, r�) �� �������� �� ������� ��������� �� ��������� ����� ������� � ���������� �

�̂��(r�, r�) �� �������� �� ������� ��������� �� ��������� ����� �����������

������� ���
�+� ����������

������ ��� �α � ��� ��� ������� �� ������ ���� ����� ��� �������� ��� ��� ����������� ��

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

����� � ������ �� �� ��������� ��� �� ��� �� ������� ���������� ��� �̂�(Rα)Ψ(��, �α) ≈ 0 �

�̂��(Rα,Rβ)Ψ(��, �α) = ��� ������������� ���������� � �� ������������������ ����������

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

��������� ��������

Ĥ = V̂��(Rα,Rβ) + �̂�� ∴ �̂�� = �̂�(r�)− �̂��(Rα, r�) + �̂��(r�, r�) �����

����������� ������������ Ψ(�1, · · · , ��) ≡ Ψ(��; �α) �����

������ ��� Rα,β �� �� ��������� �� ��� �� ��� �� ������� �� �� ������������ �������� ������ ���

�� ������ �� �������������� �� �������� �������� �� �������� �� ��������� �� ���� {Ψ(��, �α)}�
�������� ��� � �������� ������������ ���������������� {���}� ��� �������� �� ������� �� ��������

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

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

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



�������� �� ����� ������� �

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

��� ��� ������� ��������� {Ψ�(��; �α),��� + ���}� ��� ������ ������

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

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

�� Ψ(�1, · · · , ��) ������ �� ��������� �� ������������� ���Ψ(· · · , �, �, · · · ) = −Ψ(· · · , �, �, · · · )�
� ���� �� ������������ ������������ ���� ����� ������ �� �� �������� ����������� ������

���� Jij = (ii|jj)� ��� ���������� ��� ����������� ������� �� ���������� ����������� �������

�� �������� �� ����������� �� ���� �� ����� ��� �������������� �������� Kij = (ij|ji)� ��� ����

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

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

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

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

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

�������� �� �� ������� ������ �εo�� �� � �� ������� �������� �� �� ������������ ��� ����� ����

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

������� �� ����������� ����� = ε� − ��� �����

���� ������� ������ �� ������ �� �� �������� �� �����̈������ ��������� �� �������� �������� �� ���������
�� ���� {Ψ(qi; qN )}� ����� ���� ������� ��� �������� ������� ��� ������� �������������� ��� ��������



�������� �� ����� ������� �

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

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

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

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

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

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

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

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

�ĤΨ = EΨ�� ���������� �� ����������� ��� ����������� �� �� ������� ������������ �� ����� ��

������� ���� ��� �� ���� �� ������ ��� ������� ������� �� �� ������� �� ����� Ψ(�1, · · · , ��) �
��� ��� ������ �������� ������� ��� ������� �� ������ ��� ������� �� �� ���������� ��� ����

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

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

�� ���� ���������� ��� ����������� {�, �, �}� �� ��������� ����������� �� �� ��� ��������� ����

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

�� ������ ������ ����� ���������� �� �� ������������ �������� ����������� ������ ρ(r) �� ����

������� �� �� ��������� ������� ������ ��� ��� ������� υ(ri)� ����� �� ��������� �� �������

���������� �� �������� � = �[ρ(r)]� ��� ���

���[ρ(r)] = �[ρ(r)] + ���[ρ(r)] + ���[ρ(r)] �����

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

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

���[ρ(r)] =

���������� ��������������� �� �
��[ρ(r)] + ���[ρ(r)] + ���[ρ(r)] +Δ�[ρ(r)] +Δ���[ρ(r)]� �� �

���[ρ(r)]

�����

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

������� ��� ��������� ��������� ���� �������������� � �� ������� ���[ρ(r)] ���� ������ �� ��

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



�������� �� ����� ������� ��

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

����� ��� ���� �� ����� ������ �� ���[ρ(r)] �������� ����� ��� ������� �� ����������� �� ������

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

���� �� ������ � �������������

���[ρ(r)] = ��[ρ(r)] + ���[ρ(r)] + ���[ρ(r)] + ���[ρ(r)] �����

���� = ��� + ���[ρ(r)] �����

������� �������� �������������� ��� ������� �� ���[ρ(r)]� ��� ������ �� ������� ���� �����

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

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

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

������������ ����� �� �������� �����

���[ρ(r),Ψ] =

�
ρ(r)���

�
ρ,∇ρ,∇2ρ,Ψ, · · ·

�
�r ������

�� ���������� �������� ��� �� ���������� �� ��� �������� �������������� ���� Exc[ρ(r),Ψ] ��

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

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

�� ������� ��������� �����

�[ρ(r),Ψ] = �[ρ(r),Ψ]� �� �
�������������

+ ������� �� �
������ �� ������

������

���� ���������� � �����������

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

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

�� ��� ����������� ����������� �� ��� ������ {�,�,�}� � ���� �� �������� �� ��� ����������



�������� �� ����� ������� ��

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

�r�� ������ �� ������ �θ� � �� ������ �� ������� �φ�� �������� ���������� �� ����� ������������

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

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

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

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

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

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

����������� ���������
{r,φ, θ}

∂����

∂q1
=

∂����

∂q2
= · · · = 0 ������ q� = {r,φ, θ} ������

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

∂2����

∂q2
�

> 0 ���� ���������� �������� � ����� ������ �� ��������� �������� �� ��� ������� ��� ��

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

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

�� ������� ∂2����

∂q2
�

< 0� ���������������� � ����������� �� ���������� ��� ������ ��� ����������

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

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

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

��������� � ����� ������� ����������� �� ������ ��� ������ �� ����� ∂2����

∂q2
�

< 0�

���� �������� ��������������

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

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

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

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

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

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

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



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

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

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

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

��� �������� �������������� ��� �������� ��������� �� ������� �� �� ��������� �� ������� �� ���� � ����
���� · ���−�� ����� ��� ������� ������������� ������ �������������� ���� ������� �� �������� �������� ��
������� �� ����� �������� �� ��������� ��� �� ����� �� ������ ���������������������� �� �������� ���



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

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

��������� � ��� ������� �� ������� ��� �������� ������� �φ1� � ��� �������� ��������� ����

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

��� φ�(�) = �����◦ ��� φ�(�) = ������◦

��� φ1(����) ���� � (�+ ���)��� �

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

�� �� ������� �������� ����� �� �������� �� ���� ·���−��

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

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

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

������ �� ������ �� ������� ������� � ±��◦� ������ ������� ������������� ��� ����� �����

�� ������������� ���� ������ ������� ������ ������ ��� �� ���������� ��� ������� ����� =

0.00 ���� · ���−�� ���� ������������� ��������� �� �� �������� ������� � �� �����������

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

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

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

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

�������� �� ��������� �� ��������� ����������������� ���� = ����� �� �������� �� ���������

��������� �� �� ����� � �� ��� ��������� ������ ���� ���� ·���−� ��� ������� �� ���������� �� ��

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

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

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

���� ������� �������� ������ �� ����� ���� ���� = ��−����� ����� �� �� �� ������� ��������� ��� ����������
���� � ���� �� �� ������� ��� ���������� �� ����� �������� �� ����� �� �� ������� ��� ���������

���������� �� ������������ �� �������� ���� ��� ������ ������� {�,�, �}� �� ������ ��� ���������
��� {�, �, �} ������������ ��� ����� �� � �� ����������� ��� ���������� �� ���� ���� �� ����� ���������
�������������� ��������� ��� �� ����� �� ������� ���������� ��� ���� ����� �� ���������� �� ������� ����� ��
������������ ��� ������� � �� ����������� �� ���� ��� ������ ����� �������� � �� ����������� ��� �� ��������
����� ���� ��� ������������� ���������������� �� �� ���������� ����������



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

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

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

ΔG� = −�� �� �� � �� = e−ΔG�/���
���

�=1 e
−ΔG�/���

�−�
�� � ���������� ��� ΔG� � ��� ��������

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

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

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

��� φ1(����) ΔG�
� �� φ1(����) ΔG�

� �� ��� �

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

��� ��� �������� �� ���� ��� �� ���������� ��� �� ����� �� ������ ����������������������� ��� �� ������ �� ������
��� � ����� �ε = ������� ���� ����� ��������� �� ����� �� ������ ��� �� ����������������������� ��� ��� ΔG�

�ΔG = G� −G���� ����� �� �������� �� ���� ·���−�� ��� ��� ������� �� �������� �� ���������� ���������� �� �����
� �� ���������� ������� �� ������ �� ����� ��������� �� �������� ��������� �� ������

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

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

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

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

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

���������� ��� ΔG� � ��� ������������ �� �� ������������ ������������ ���� �� �� �� ����� ���

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

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

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

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

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

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

���������������� ���� ��� ���������� �� ���������� ��� ���������������� ����������� σ(�)� ���

�� �������� �� ������� ��� ��������������� �������� δ(�) ����������� �� ��������� �� �������

������� �� = ��������� ����
���·� �� �� ��������� �� ���������� � = ������ �� ��������� �� ����������� �� �

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



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

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

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

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

�� ��� ���������

����� ������ ��������������� �������� �� ������ δ(�) ���� �� �����������������������������
�������� ��� �� δ(�) = σ(����)− σ(��)�

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

δ(�)���� ����� ����� � ���� ���� � ����� ����� � ���� ���� � δ(�)���
����� ����� ����� ����� ����� ����� ����� ����� ����� �����
���� ����� ����� ����� ����� ����� ����� ����� ����� �����
��� ����� ����� ����� ����� ����� ����� ����� ����� �����
�� ����� ����� ����� ����� ����� ����� ����� ����� �����

��� �� ���� ��������� �� ����� ��� �������� ��� �� ���������������� ��� ��� ���������� ��������� �������� �� ��
������������ �� ����� � ������������ ���������� ��� �� ������ ���������� ε = �������� �� ����� ����� �� ����� ��
������ ��� �� ����������������������� ��� �� ������� �� ��� δ(�)� �� ������� ������� �� ������ �� ����� �������� �

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

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

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

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

��� ���������� �� ��������� ������ �� �� ������� ���������� �� ��� ΔG� � ��� ������������

�� �� ��������� �� ����������������� {��, ��, · · · , ��}� ��� ��� ������� ����� ���������

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

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

��������������

������������

δ(�) =
��

�=� ��δ(��)

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

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

��� ��� ����������������� ��� ��� ������ ���� � = �� �� ������ ����� � �������� ��������� ��

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

�� ����� ������ ����� �� �������� ������� ������ �� �� ����� �� ���◦ �� ���������� φ1�������

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

���� ���� ���������� |δ(�)��� − δ(�)����| ���� ��� ���������� �� ��� ������ ��������� �� �� ��������� ������
����� �� �� ��������� ������ ��� �� �������� �� ����� ���������� �� �� �������� �� ������ ������ ��� ����
����������� �� �� ������������� ��� ��������������������������������������



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

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

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

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

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

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

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

������� �������� �� ������ �� ������� φ1������� ���������� ��� ���� � = {���, �����,��}
�� ������ �� �������� �� �� ������ �������� ���� ��� �� �� ���������� �� ������ ������

�� ���������� ������ ��� �� ������������ ������������� ��������� ������� ��� φ1 = ��◦

������� ���������� �� ���������� �� φ1 �� ��� ������� �� ������ ������� ���� ��� ����� ���

�������� �φ1 < ��◦�� ����� ������� �� ��������� ����� �� ����� ������� � �� �������� ������

��� ������ ������ ��� ���� ����� �� ������ ��� ������� ����� � = � �� �������� �� ���������

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

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

� − � · · ·��

��� φ1 = 214.4� ��� φ1 = 43.07� ��� φ1 = 22.36� ��� φ1 = 49.03�

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

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

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



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

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

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

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

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

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

����� �� �� ���� ���������� �� �������� �� �� ������� �� ������� �� �� > � > ��� > ������

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

������� ����� � = � �� ������ ��� �������� �� ����� ����� �� ���� ������� �� ��� ���������

�������� �� φ1 �� �����◦�� ��� ������ ������

��� ����� �� ������� ��������

��� φ1 = 127.55� ��� φ1 = 114.10�

��� φ1 = 135.20� ��� φ1 = 112.30�

������ ������ ����������� �� ���������� ��� ����������������������������� ��� ����� �� �����
��� �������� �������� � �� �������� ��� ������ �� ������� φ1� ����� ���������� �� ����������

��� ������ �������� ���� EC1 �� �� ���������� �� ������ �� �� ������ ������

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

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

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

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

�� ������� φ� = ������� ���� ����� �������� � = {�,���}�

���� �� �������������������������������������� �� = ���� �� ���������� ��� ������� �����

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

����� �� −18.556◦� ��� ������ ����������� ��������� �������� ��������� ���� ���� �� ��������



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

�� ��� ���� ������� �� ������� ��� ���������������� {φ1,φ2,φ3} �������� �� �� ������ ������ ��

��������� �� ���������� ��������������� �� ������ ������ ����� ���� · ���−1 ��� ������� ���

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

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

������������� ���� �� ������������������������������ �� = ��� ������� ��� ��� ��� ��� ��

���������� �� ������ ������� �� ��������� ����������� ��������� �� �� �������� ���� �φ1 =

−9.725◦�� ��� ������ ������������� ������ �� ������ ������ ��� �������� � ��� ���� ������������

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

��������� ��� �� ������� �φ1 = +16.927◦�� ��� ������ ������������

���� � � ��� �� ��������
�� ���������� ���������
����� ��������� �� �� ����
����� ����� �� ���� ��
���� ���� ·���−1 ����� ���
����� ��� �� ������ ������
���� ������ �������������

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

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

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

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

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

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

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

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

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

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

�������������������



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

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

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

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

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

�� Δ� = 7.86 ���� · ���−1� �� ���� ����������� � �� ���� �� ��� Δ����� = 3.24 ���� · ���−1

� Δ���� = 4.62 ���� · ���−1� ������ ��� �� �� ����� �� ������� ��������� �� ��� ��� ������

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

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

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

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

���� ��������� �� �� ������� �� ��������� ������������ ��� Δ��������� = −37.85 ���� · ���−1�

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

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

���� = −30.00 ���� · ���−1�

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

����������� �� ������� ���



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

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

��������� ������������ ������� �� �� �������� ����������� �ρ(r)� � �� �������� �∇ρ(r)�� �����

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

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

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

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

������ ��������������������������

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

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

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

����������� �−� · · ·�� � ���� ����� �� �� ������ �� �� ����� ����������� ��� ���������� ���

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

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

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

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

���������������



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

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

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

�� ������� φ1������ �� �� ���������������������������� ��� ������� ��������� �������������

��� ���������� ��� ��������� �������� �� �� �������� � [ρ(r)]� ��� ������ ��� �� ���������� ��

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

�� ��������� ��� ���� � − � · · · �� � − � · · ·� � � − � · · ·�� ������ �� ������������� ���

��� ����� ���� �� � · · ·�� ��� ������ ������ ������ ��� �� ������ �� �������� ��� �� �����

����������� ������ �� �� � − � · · ·�� ������ ��� ��� ������������� ��������� ������������ �

���������� �� �[ρ(r)] ����� ������ �� ��� ������ ����������� ������ ��� ���� ���� �� ����������

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

��������� ��� �[ρ(r)] ����� ����� ����� �� ����� �� ������� � �� ����� �� ������ � · · · �� �� ���

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

��� φMIN������◦� ��� φTS�������◦� ��� φMIN�������◦� ��� φTS�������◦�

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

��������� ������ ������ ������ ������

ρ > 0 ������ � ���������
ρ ≈ 0 �����
ρ > 0 ������ � ���������

������ ������ ���������� ��� �[ρ(r)]���� �� ���������������������������� ����� ���������
����� ��� �[ρ(r)]���� ��� ������� ������������� ����������� ��� �� ����� �� ������ ���������
�������������� ��� ���������� �� ������ �� �������� �� � � ��� ������� ������������ �
�������������� � ��������������� a �� ���� ������� �� ���������� ��� � ����� �� ���� ·���−��

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

�������� ��� ���������� � ��� ������ ��� ������������ ��� �������� �� ����������� �− � · · ·�
�� �� ���������� ��� �� �� �������� ���� �� ���������� �� �� �������� ��� ������ �−� �

�� ����� ������ �(���)� ��� ���� ����� ���� �� ���������� ��� �� ������� ��� �����������

�� �� �������� ��� ������ ������� ������ �� �� ���������� �� �� ������ �(���)� ������ ��

���������� �� ��������� ����� �� ��� �(�) · · ·�(�) ���� ������ ������� ����������� �� ����������



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

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

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

�� ������ ����� ��� �� �� �������� ��� �� ����� ������ �� ��� ������������� ��� �[ρ(r)] ����

����� �� �� ������ �������

��������� �� �[ρ(r)] �� ����� ���������� � ����������� ��� ������������� ���� ���� ��������� ��

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

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

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

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

��� �� �������� �� �� ������ ������

��� MIN ��� TS ��� MIN ��� TS

������ ������ ������� ����������� ��� ���������������������������� ��� ������ =
������������� ����� ��� ������ = ������������� ����� ��� ������ = ������������� ����� ���

������ = ������������� ���� ���������� ��������� ��� �����������������������

��� ������������ �� ������ ����������� ������������ � ������� �� ��������� ��� ���� �−� · · ·�
� �−� · · ·�� ��� ������ ������� ��� ��������������� �� ������������� �� ���� �������� ���� ���

�������� ������� ����� �� �������� ����������� �� �� ����� ������� �� ������ ρ��(�)� �������

�������� � ��������� �� �� ���������� �� �� �������� ∇2ρ��(�) � �� �� �������� �� �������

H��� ��� �� ���������� �������� ��� ��� � ��� ���� �� ����������� �� ������ ��� ����� ��

����������� � − � · · ·�� �� ����� �������� ��� �� ��� ����������� ������� � �� �������������

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

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

�� ����������� ���� ����� �� �� ����� �������
� ρ(r) [=] e/ua3 � ∇2ρ(r) [=] e/ua5�

�� H��� = V��� +G���� ����� V��� �� �� �������� �� ������� �������� � G��� �� �������� �� ������� ����������

���� ���� ������� �� �� ���������� ����� = ���� − ���� �������� ��� ��������� = ������� − ����������



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

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

�� ���� � ρ(r) � |r��� − r���|� � δ(A,B) ∇2ρ(r) � ε ��� H���
�� Fe(A,B)� ��

��� ��� � · · ·� ������ ������ ������ ������ ������ ������ ������� ������
��� �� � · · ·� ������ ������ ������ ������ ������ ������ ������� ������

��� ���
� · · ·� ������ ������ ������ ������ ������ ������ ������� ������
� · · ·� ������ ������ ������ ������ ������ ������ ������� ������

��� �� � · · ·� ������ ������ ������ ������ ������ ������ ������� ������

��� ε =
λ�

λ�
− �

�� �� ��������� ��� �� ������������� ��� ��� ����� ��� ���� � · · ·�� ������ �� ������� ��

�������� ����������� �� ��� ������� ��� ������ � ��� ���������� (Ω�)� �� ���� �� �������� �

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

δ(Ω�|Ω�)� � �� ��������� ��� ������������� �� − � · · ·� � � − � · · ·�� ������������ �� ���

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

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

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

������ �� ����������

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

������������ �� ��� ������������ ���������� �� �������� �� �������� ����������� �(α)� ���

������� �� ���� m�− � ��� m�− ���� ��� ���������� � �������� �� �� ���������� ��� ���������

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

���������� ���

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

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

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

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

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

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

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

�������������� � · · ·� ������������ �� �������� �������������� ��������� ��� ��� ���������� �������� ���
������ ����� ��������� �� ��� � �� ��� ������� ��� ����� ����������� �� ��� ���������� ��� �������� � ����
������������ ����� ����� ����������� �� ������� ����

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

����������� �� ������



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

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

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

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

�� ��� ������ �(�) � �� �(�) �� ��� ����������� �� ������ ������� ���� ����� �������

��� ��� �����������

δ(�|��) ≈ δ(�|��)

δ(�|�) ≈ δ(�|�)

��� ��� �����������

δ(�|��) > δ(�|��)

δ(�|�) < δ(�|�)

��� ��� �������������

δ(�|��)b > δ(�|��)c

δ(�|�)b > δ(�|�)c

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

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

���������� ��� �� �������� ����� �� ��������� �� ���������� �� ��� ������ ������� �(α) � ��

������ �� ��������������� ����� ����� δ(Ωα|Ωβ)� �� �� ��������� �� ������� �� �(α) ������ ��

����� �������� ���� α ��������� ��� ����������� �� ������ ��� �� ����� β� ��� ���� ������

���� �� ����������� � · · ·� �� �� ��������� ���� ��� �������� ������ ��� �� �������������� ��

�� ��������� ���� ������� ��� ���� � ���� ���������� �� ��� ����������� � · · ·�� ���� ��

���������� ��� � ������� ���� ������� � ��� ������ �� �������� �� ����� ��� ����� > �����

������ ��� ������ �� ��������� ��� λ(��) > λ(��) �� ������� m�−� ���� ���� �� ������ ��

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

���� � ����� ��������� �� ������� m�− �� ����� δ(Ω��|β) < δ(Ω��|β) �β = {����,����} ����

���� � β = {����,����} ���� ������ �������������� ������� ����������� ��� ������ ��� �����

������������ � ����� �� �� ��������������� ��� ������ �� ���������� �� ����� δ(Ω��|κ) >

δ(Ω��|κ) ������ κ ���������� ����� ��� ������ � ��� ������ �� �� � �� �� �� ���� �� �����

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

�� ����������� � − � · · ·���� ��� �� ��� �� �������� ��� δ(Ω��|κ) < δ(Ω��|κ)� ����� ������



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

����� ������ ������� �� ��������������� δ(α|β) �� ��� ����������� �� ������ ������� ���
���������������������������� ����� �� �������� �� ����

δ(α|β)
���������� ����|���� ����|���� ����|���� ����|���� ����|���� �|���� ����|����

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

�������� �������� ��������

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

���� ρ(r) � �� �[ρ(r)]� �� ��������� ��� �������������� �������� �� � �� ������� ��������� ����

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

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

������������

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

��������� −Δ� = Δ� Δ��� Δ�◦
�� Δ��� Δ��� Δ�� Δ��

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

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

����������� ��� ����������������������� ��� ��� � ��� ��� ����������� ������� ������� �� ���������� �� �������
����� ����� �� ����� ���� Δ� = �� −��� ��������� �� ��������� �� �� ������� ��������� �� �������� ��������� ��������

Δ�(Ω)−Δ� = 0.0613 �Δ� ������ ��� ������� �� ���������� ������������� ��� ����������� �� �������� �� �������� ��
���� ·���−�� ��� �� ��� ������� �������� �� ��������� �� ��������

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

������� φ(����) = +46.56◦ � �� ��� ������� φ(����) = +243.26◦� ������ �� �� �������� ���

Δ� ��� ��� ������ ����� ���� � ����� ������� ���������� �� ������������� ����������������

��� ������ ����� ���� ���� · ���−� ����� ��������� �������� ��� ��� ������ �� ���� � ����

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

�� ��������� ������� ��� ����� ����������� �� �� ����������� ����������� �� Δ�[�(�)�] =

−���� � Δ�[�(�)�] = −���� ���� · ���−�� ��� ���� ����� ������� �������� ��� �� ���������

����� �(Ω) �� ������� �������� � �� ������ Ω ��� ����� � �� ����� �������� ��������� �� ������� �������
�� ������� �� �� ��������� �Φ� �� �� �������� �������� �� ���� �� ��� �(Ω) ���������������� � ��� ������
��� �������� �� ��������� �(Φ) =

�n
j=1 �(Ω)� ����� � �� �� ������ �� ������ ��� ���������� ���� �� ��

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



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

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

�� ������������ ������ ��� ����� �� ���������� �� ���� ���� · ���−� �� ����� ��� ����������

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

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

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

��������� ���������� Δ���� ���� � �� ��������� �� �� ��������� ������� Δ���� � �� �� ���������

����������� Δ���� ������ ��� Δ��� ������� ���������� ��� ������ ���������� rαβ = rα − rβ �

�� ���� �� ��� ������� |rαβ | ���������������� � ��� �������� ���������� ����� ��� �����������

�� ����� �� ������ (α) � �� ����� �� ��� ������ �β�� ������� ���� �� ���������� ��� �� �����

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

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

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

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

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

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

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

Ω(�) � Ω(���) ���� �� ���������� ��� �� ������� ��������� �� ����� ��������� �����������

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

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

��� �� ����������� �−� · · ·�� ����� ��� �� ��� ����� ��������� �� ��������� ��� ������ ������

��� ���������� � ��� ���������� �

������ �� �������

�� ����� ������
�� ���������� ��� ����
α�β ������ ����� α � β
α− � ������ α− �

������ ������ ������������� ��� �η = ���� �� ��� ����������� ��� �����������������������
�����

�������������� ��� �� ����� ������ ����� �Ω� � �� ������� ��� �� ����� Ω(α,β) ����������� � ��� ������ ��
���������� �� ������� �������� ��� Ω(α) �� �� ������ �� ����� �� ���������� ������� α � β ������������ � ���
�������



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

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

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

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

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

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

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

�� ������� ����� ������ �

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

� ����� ��������

�� ������� ����� ������ �

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

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

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

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

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

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

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

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

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

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

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

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

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

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

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

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

�� �������� ��� ��������� �������� �� �� �������� ����������� � [ρ(r)]� �������� ���������� �� ����

������ �� ������������� ������� ���� ������ �� ��������� ��� · · ·�� ��� · · · �� � �������������

��� ��� ����� ��� ���� � · · ·� ��� ������ ��� �������� �� �� ���������� ��� ������� ���� ��

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

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

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

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

������ �� �������

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

������ ������ ������������� ������������� ���� ��� ����������� ��� ���������������������
����������������� s(ρ) = ��� ����� �� ��������� �� �������� �� ��� ���� ≤ ρ ≤ ��� �����
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��� ������� ������������ ����������� �� ������� �� ����� �� �� �������� �� �� ��������

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

�� ����������� ��� ������� ������� ������ ��� �� �������� �� �������� ����������� ρ(r)�

������ �� ��������������� δ(Ωα|Ωβ)� �� ���������� ∇2ρ(r)� ��� ���� ��� �� ����� �� �� ��������

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

������ �������

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

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

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

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

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

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

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

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

�� �� ��������� ��� ������� ���� ������� ��� ����� ��� �������� �(�) = −������ ��������

��� �(�) = −������ � − ������ �� �� � ��� ���������������� ������� ��� ������ �� �������

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

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

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

�� �� ������ �� ���������� ��� ������� �� ���� �� �� ����� ���� m�− ��� ��� �� ���� ��
���������� �� ����� �� ���� �� �������� ������� ��� �� ������� �� �������� �� ������� �������� G���� ���������

����� �� �� �������� �� ������� ��������� V��� �� �� ����� �������� ��� �� ��� ����� ����������� ������� ����������
�� �� �������� �� �� �������� ��� ����
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����� ������ ����������� ����������� �� ��� ������������ �� ������ ���� ��� ����������� ���
�������������������������������������� ��� ������ ������

�� ���� � ρ(r) |rBCP − rRCP|� � δ(Ωα|Ωβ) ∇2ρ(r) ε =
λ1

λ2
− 1 Hbcp Fe(A,B)� ��
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��

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

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

�� ��� �� ��������� �� ������� ������������ �������� ��� �� ���� �������� ��� m�− ��� ���

�� ���� �� ��� ������ ��� ������ � ��� �� ���� ����� ��� ����������� � − ����� · · ·����

�� ��� ���� ����� ��� m�− ����� ��� �� ���� �� ��� �� ���� ����� �� ������ �� ����������

� − ���� · · ·����� �� ��� ������� ��������� ��� �� ������ �� ����� ����������� �� ��� �����

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

�� ������ ����� m�− � ����� m�− ��� ��� ��� ���������� ������� � ������� ��� ������ ��

���������� �� ������������� ��� ���� � · · ·��

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

�������� ����������� �� ��� ������� �������� Ωα� ��� ������������ ��� �� �������� �� �������

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

����������� � ������ ��� �������� �� �������� ����������� ��(α)� ����� Ωα� �� ������ �� ���

���������� λ(α) � �� ������ �� ��������������� ����� ��� ������� δ(Ωα|Ωβ)� ���� ������ ��

��������� ���� �� ������������ �� ��� ��������� �� �� ������ δ���(Ωα|Ωβ) � �� �� �� ������

δ������(Ωα|Ωκ) ���� ����� ����� �� �� �������� ��� �� ��� ���������� � �������� �� ��� ��

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

���������� ��� �� ������������ �� �� ���������� �� �� δ������(Ω�|Ωκ) � ��� ����������� ��

��� ������� �� δ���(Ω�|Ωβ)� ������ �� ���������� �� ���� �� ������� �� �� ������ �� ������

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

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

������ ����������

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

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

������������ �� �� ������������� �� ����� � ������ �� �� ������������ ���� ������� ��� ���
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����������� �� �� �������� ��� δ���(Ω�|Ω�)� �� ��������� ������ �� �� ����� �� ��������� �

������ ��� ����� �� ���������� ������ ��� ������ � ��� δ���(Ω�|Ω�) ���������� �� ����� ��

δ���(Ω�|Ω�) ��������

�������� �������� ��������

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

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

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

�� �� �� ������ �� ���� �������� ������� ��� �������� ��������
�
�(α)

�
� ��� ������������

�(α),���,���,���

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

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

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

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

�� ����� ������

������� ��� ������

−� = − �
�
� = �

������� �����

� = �+�

� = ������ +����

� = ��� +��� +���

����������

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

�������������� ��� ������� �� ������� �� �������� �� ���� · ���−��

���������� �� −→ ���������� ��
��

Δ�(Ω)−Δ� = ������ ���� ·���−�
�

��������� −Δ� = Δ� Δ��� Δ�◦
�� Δ��� Δ��� Δ�� Δ��

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

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

���������� �� −→ ���������� ��
��

Δ�(Ω)−Δ� = ������ ���� ·���−�
�

��������� −Δ� = Δ� Δ��� Δ�◦
�� Δ��� Δ��� Δ�� Δ��

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

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



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

�� ������ �������������� �� −→ ��� �� ���� ����������� ����� �� �� ������������ ���

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

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

���������� �� ������ �� ���������� �� ������� �� ��� ������ {�,���� � ����}� �� ����������

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

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

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

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

�������� ����������� �� ��� ������� ��� �������� �� ������ {�,���� � ����} ������ �������

������ ��� �� Δ�(��) �� ���� ���� · ���−� ��� ������ ��� �� Δ�(��)� ���� ���� ����������

��� �� �� ����� ����������� ��� ����� ���� �� ��� ����� ��������� �� ������������� ��� ����
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φ1 : �������� ����� ��� �������� �� 3.49◦� �� ��������� � �� ��� �� �� �������� �� �� �����
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���� ��� ������� � �� ������������ �� �� ������ �� �������� �� φ1 �� �� +14.3◦� �� ����� ���

��� ��������� ��� �� ����� ����������� ����������������� �� ������ ���� φ���� − φ��� = 10.8◦�

��� ������ ������� ������ ��� �� ��� �� �� ������ �� φ1 = [+0◦,+30◦] �� ������ ���� ���

�� ���������� �� ���������� ��������������� � φ1 = 0.0◦ �� ��������� �� ������� �� ������ ��

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

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

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

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

����������� ����� �������������
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�� ����������� ��� ����� �������� � = {���, tert���}� �� �� ������� ���������� ������� ���

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

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

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

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

����� �� ���������� �� ����� ������� �������� �� ����� ������ ����� �� �������� ��� �������
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�� ���� � ρ(r) |rBCP − rRCP|� � δ(A,B) ∇2ρ(r) ε =
λ1

λ2
− 1 Hbcp Fe(A,B)� ��
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ρ(r) [=] e/ua3 � ∇2ρ(r) [=] e/ua5�
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����������� �� ��� ������� �� ����� ������ �� ����������� �� ��� ������������� ���� �����������
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������� ��� �� ��� ������ �� ������������ ���

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

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

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

���������� ������������ � �� �������� ��� ����������� � �� ������������ ��� ������� �ΔΦ =

Φ������−Φ������� �� ��� ����������� �� �� ������� ��������� �� ����������� ���� = �◦
��+��

���

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

����� ������ ����������� ��������� �� �� ������� ��������� ���� ��� ����������� ��� ����
������ ���������������������������������������������� �������� ��� ����� ����� �� ���� ·���−��

��������� Δ� = −Δ� Δ��� Δ��� Δ����� Δ������ Δ��� Δ����

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

�Δ� = ������ � ����� ����·���−�� ���������������� ��� ��� ��� �������� ��� ����� �����������

�� ���������� ������� ������ ��� ��� ���������� ����������� � �� ��� �������� �� ��������
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����������������� �� �� �������� �� �� ������� �� ������� ��������� Δ���� ������ ��� �����
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��� ����� ���� �Δ�(����) = ����� ���� · ���−��� �� Δ���� ����� �� ����� ���� · ���−�� �� ����
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������ ���������������������������������������������� �������� ��� ����� ����� �� ���� ·���−��

����� Δ��� Δ��� Δ��� Δ���� Δ����

� �������� ��������� ��������� ��������� ��������
����� ���������� ���������� ���������� ����������� �������
����� ��������� ��������� ��������� ���������� ������
����� ���������� ���������� ���������� ����������� ��������
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���������� ������ ��� ������ � ��� �� ������ �� ������� �� Δ���� �� �������� ������ ������

����� �� �������� ��� Δ��� �� ����� ��� ���� �Δ��� = Δ����������−Δ������������ �� ��� ������

�� ��� �� ��������� �� ��������� �� ��� ��������� �� ������� �� ����� Δ���������� > Δ�����������

�� �� ����� ����� ���� ������ ������ ��� Δ���������� > Δ���������� ���� ������������ ��

�� ����������� � · · ·� ������� ��� �� ����������� �� ������ �� �� ������ ��������� ��������� ��

�� ������ ����������
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����� �� ������ �������� ������ ��� ������� δ(���|�) � δ(��|�) �� ������� ��������� �����

���������� �� ��������� ����������� �� ����������� �� �������� ����������� �ρ(r���)� �����

��� ������ �������� �� ����� �� ������ ����� ��� ������� ����� � ����� ��� ������ �������
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������������ ��− · · ·���
+�� ��� ���� �� ������� �� ��� ������� ����������� ����������� ��

������ ������� ������ �� �������� ��� ∇2ρ(r) ����� �� ��������� ���� ��� ������� ��� ΔΦ
�������� �� ������ � ��� ������� �� �� ���������� ������ ��� ��� ���������� �������
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�� ��� ���������� ��������� �� ��� ������� ����������� ���� ������ ��������� �� ���������� ��

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

������������ ��� ���� � · · ·� � � · · ·�� ��� ������ ������

���� ������������ ��� ������ ���������� ��� ���� �� ������� ������ ��� �� ���������� ��� ���� ���� ���� ��
����� �� ��� �� ��������� ������ ��� ���� �� ����������� �������
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�� ���� � ρ(r) |���� − ����|� � δ(���) ∇2ρ(r) ε =
λ1

λ2
− 1 ����
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����� ������ ����������� ����������� �� ��� ������������ �� ������ ���� �������������������
��������������������������������� ��� ����� −→ ������ ���� ����� −→ ����� � ����� −→ ������

��� ���������� �� �������� �� ���� · ���−�� Σ ≡ ����������

Σ Δ� = −Δ� Δ��� Δ�◦
�� Δ��� Δ��� Δ���� Δ����
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�(α) = λ(α) +
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δ(Ωα|Ωi)
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δ���(Ωα|Ωβ)

+
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j=1

δ(Ωα|Ωj)

� �� �
δ������(Ωα|Ωκ)
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�� ������� δ���(Ωα|Ωβ) ���� �������� � �� ��������������� �� α ��� ��� ������ � ��� ������ ����
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�������������������������������������� ��� ������� �� ������� �� �������� �� ���� · ���−��

���������� �� −→ ���������� ��
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Δ�(Ω)−Δ� = ������ ���� ·���−�
�

��������� −Δ� = Δ� Δ��� Δ�◦
�� Δ��� Δ��� Δ�� Δ��
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