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JU1s BBIUMCIIEHHS ONITUYECKUX CBOMCTB IJIa3Mbl HEOOXOIUMO 3HAHHE YPAaBHEHUSI COCTOSIHUS,
CBA3BIBAIOIIErO JIABJIEHWE M TEMIIEpATypy € INIOTHOCTBIO, COCTaBa IUIA3MBI M 3aCEJIEHHOCTEN
YPOBHEH, a TakKe CEYeHHH paAualMoOHHBIX TIpoueccoB. [ pacuera coctaBa H
TEPMOJIMHAMUYECKIX (YHKIUH TIJIa3Mbl IMUPOKO MPHUMEHSIOTCS pa3InYHble BapHAHTHI
XUMHYECKOU MOJIENH I1IIa3Mbl, B KOTOPO# CBSI3aHHBIE COCTOSHHS JJICKTPOHOB C HOHAMHU (aTOMBI)
CUMTAIOTCS OTJEJIBHON KOMIIOHEHTOH, €1ab0 B3aMMOJEHCTBYIOMIEH ¢ IpyrMMH KOMIIOHEHTaMU
wiasmbl  [1]. TpaauIMOHHBIM <«XUMHYECKHM MOJEISM» IUIa3Mbl CBOWCTBEHHA JBOWHAs
HEOJIHO3HAYHOCTh, IIepBasi - CBSI3aHHAasg C HEOOXOJMMOCTBIO BBIOOpa TIIONpPAaBKU HaA
HEeWIeaIbHOCTh CBOOOJHBIX 3apsiiOB U BTOPAs — CBsI3aHHAs C HEOOXOJAMMOCTBIO OrpaHUYECHHUSI
BHYTPEHHEW CTaTUCTUYECKOW CyMMbI aroma. B mmreparype mo ¢umsmke twiazmer [1] dacto
BBICKa3bIBa€TCsl MHEHHE, YTO BBIOOP CIIOCOOA OrpaHMUYEHMs] CTAaTUCTUYECKOH CyMMBI aTroMa
JOJDKEH OIPENENsAThCSl pelacMoi 3afadell U OH MOXKET OBITh pa3IM4HBIM IIPH pacyeTe,
HalpuMep TepMOAMHAMUYeCKUX (QyHKIMH, K03((HUINEHTOB NepeHoca U ONTUYECKUX CBOMCTB
IJIa3MBL.

B mnacrosimeit pabGore BHepBble, Ha OCHOBe 3ahaHusi 3((EeKTUBHBIX 3aceleHHOCTEH
CBSI3aHHBIX COCTOSIHUM B aTOMAapHOW IIIa3Me€ BOJXOPOJA, CTPOUTCS €IMHAs METOJIMKA pacuera
YPaBHEHHsI COCTOSIHMSI, COCTaBa M ONTHYECKHX CBOMCTB Iutasmel. [loguepkmBaeTcss BaXKHOCTH
KJIACCUYECKHUX CBSI3aHHBIX COCTOSIHUSI aroma, JIeXKalluX MeEXIy CBOOOJHBIMH COCTOSHUSIMU U
KBaHTOBBIMH CBSI3aHHBIMH COCTOSIHUSIMH DJIEKTpOHA. Bce CBS3aHHBIE COCTOSHHS 3JIEKTPOHA
(k;maccuyeckye ¥ KBaHTOBBIE) YUHTBHIBAIOTCS KaK MPU pacyeTe TePMOAMHAMHYCCKAX (DYHKIUH 1
COCTaBa TaK M IPU pacueTe ONTHYECKUX CBOMCTB ILIa3Mbl. [ pacueTa ypaBHEHUS COCTOSHUS U
COCTaBa IUIa3Mbl HCIOJB3YIOTCS <«Oa30Bble XHMHUYECKHE MOJACIH» [2], OTIMYUTEIHHOM
0COOEHHOCTBIO KOTOPBIX SIBJISIETCSt HX IIOJHOE COOTBETCTBHE pe3yJbTaTaM «pU3nUecKon
MOJIENIN» B IIpesiesie cllaboi HenJealbHOCTH. B pamkax mpeiokeHHON METOAMKU MOTYT OBITh
BBIUUCJIEHBI KO3()(PUIIMEHTHI TepeHoca U Apyrue KUHETHUECKUE XapaKTePUCTHKH I1JIa3MBl.
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