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 2  

(%)
ab
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n LOC NR NNR 

  8 76,27 20,34 3,11 0,27 

10 74,22 21,44 3,81 0,53 

12 72,88 22,14 4,25 0,73 

14 71,94 22,62 4,56 0,88 

16 71,25 22,97 4,79 0,99 
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 (  cue) 
. 2. B, C

D

 1

Ecorr nHn+2

n CCD cue-CCSD CCSD FCI 

  4 0,1754 (99,3)* 0,1761 (99,7) 0,1763 (99,8) 0,1766

  6 0,1779 (98,6) 0,1790 (99,2) 0,1794 (99,4) 0,1805

  8 0,1792 (97,8) 0,1807 (98,6) 0,1811 (98,9) 0,1832

10 0,1800 (97,2) 0,1817 (98,1) 0,1821 (98,3) 0,1852

12 0,1805 (96,7) 0,1824 (97,7) 0,1828 (97,9) 0,1867

14 0,1808 (96,2) 0,1829 (97,3) 0,1833 (97,6) 0,1879

* -

 FCI. 
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 3  

( ) ( . .)

xx yy yyy xxxx yyyy

HF 23,84   86,59 36,81 –343 1,84 104 –1,29·104 –0,118·104

MP2 22,01   81,91 34,64 –146 2,31 104 1,76·104 0,94·104

cue-CCSD (A) 19,41   69,69 29,70 356 1,75 104 2,56·104 1,03·104

cue-CCSD (B) 11,46 155,76 55,74 –10793 0,35 104 2,08·106 44,4·104

cue-CCSD (C) 18,51 110,75 43,08 1369 2,10 104 4,32·105 8,26·104

cue-CCSD (D) 24,99   75,46 33,49 –168 5,40 104 2,01·104 1,24·104

CCSD 19,33   70,83 30,06 356 1,77·104 2,23·104 0,94·104

FCI 19,27   69,52 29,60 337 1,82·104 2,99·104 1,03·104

 ( )

 cue-CCSD -

 CCSD  FCI. ,

FCI. ,  CCSD 

 FCI [ 7 ]. 

B . -
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. ,
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 ( . [ 7 ]). -

. 4.  (  cue-CCSD), -

 (

). -

 (  7 % ).  CCSD . 4 -

 4  

- (104 . .)

ue-CCSD u-CCSD CCSD FCI / .*

10 8 1,72; 1,73 1,72 1,76 1,81/ – 

14 10 6,23; 6,58 5,88 6,06 6,08 / – 

14 10  5,00; 4,65; 4,83; 4,89 4,47 4,47 4,65 / – 

16 10 7,53; 8,29 6,95 7,10 – / – 

12 10 3,83 3,55 3,62 3,66 / – 

6- 12 12 5,82 5,42 5,25 5,41 / – 

10 12 22,6 21,4 20,6 21,2 / 19,7 

12 14 41,0 39,6 36,5 39,0 / 35,7 

14 16 64,8 64,4 56,7 63,4 / 55,6 

16 18 92,8 95,4 – – / 79,4 

24 12 16,3 – – – / – 

*  [ 16 ]. 
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