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

������ ���	����������� �������� ������ ���!�"�� 	� ������� ���"��	�	 � � � � � �#

��$� %������� �� ����������	 � � � � � � � � � � � � � � � � � � � � � � � � � � � � � � ��

��$��� &���� '����( �)��* � ���	��� +����� )������� � � � � � � � � � � � � � � � ��

��$��� &���	������ ������	� � � � � � � � � � � � � � � � � � � � � � � � � � � � � �


��$�$� �������� ,-�)����. &���� '���� � � � � � � � � � � � � � � � � � � � � � � � ��

�� ���	 !"#�
����	�"�
����� �	����
��� $�

���� &�� ���������	 ��������/ � � � � � � � � � � � � � � � � � � � � � � � � � � � � � � $


���� 0������� ����	����� � � � � � � � � � � � � � � � � � � � � � � � � � � � � � � � � � � $1

��$� 2 )��������� ������� � � � � � � � � � � � � � � � � � � � � � � � � � � � � � � � � � $3

��
� &���� � ������4"�������� ������	( �)��* ��� �����	 ��� � 	�������	�5�/ � � � � 
�

��1� 2 ����	������ ������	� ��	�������� � ������������� ������)��*6���( � '�'� ��4

������ � � � � � � � � � � � � � � � � � � � � � � � � � � � � � � � � � � � � � � � � � 
7

��1��� 8���������	 � � � � � � � � � � � � � � � � � � � � � � � � � � � � � � � � � � 
�

��7� &���*��� 	6�9��9��	 �� &� � 	�������5�/ � � � � � � � � � � � � � � � � � � � � � 
3

���� 2 -�)���� &���� '���� ���������� �������*�� � � � � � � � � � � � � � � � � � � � 1$

������ �������� �����	 ������	����� � � � � � � � � � � � � � � � � � � � � � � � � � 1$

������ 2� &�4�5� �������� ���� 4�	 ���������� � � � � � � � � � � � � � � � � � � � 11
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� � � � � � � � � � � � � � � � � � � � � � � � � � � � � �

���� ��� 	����� ��� ����� ������ ��
! 	���" "#�$�����
%� �����	��%%"�� �%	#�

���� &�' $���
%�
 ���
%�
 �����% ()!!"��*�� � ()!!"��* +����	�, ����
-�����	%�*�
.

/�0 ���	�� %���� �
���#���� ���(�!��1 /20 
����	����3�%�
 �4�. ���)��2�� �

"#�	����3�%� 2��)�
 &�' �5�� �%"��%!�1 /�0 ��, 
����	����3�%�
 �4� /"#� ��

���2�� �� +����	�
 � '��5���01 /�0 ��, �4��� �5"��, 	
�
	3	� �6�� �� %����

!� 7�7�!6�� ��$�� ��"��22 ������� ���%�6��8� /�0 	%��
� 
����	����3�%�


�4�1 /(0 ������%������ ���� � � � � � � � � � � � � � � � � � � � � � � � � � � � � � �9

��:� ;#�	�������. /�0 "#�	������� $���	�����
1 /20 � �5������ 
����"� � <�������=���

��!�� ��6���!� ��6��*�������
 � � � � � � � � � � � � � � � � � � � � � � � � � � � :�

:��� ��9 	����� ��� ����� ��3����� � �5��!���
>����
8 �����
��� �!*)��� /�!*��

���� �5����,0 �����	���� ?�� 	8������� /(�����0� "���	
�� �� ���� �� �������

���)�� 	����3�%�
 �
��	
��
 �%	#�% @A � �:BB9��
! "#�	����� �����	��%%�

"�� /$
��0� �� %2�� ��	����%�+�� 6�!* � ��� �#�����
 ������ ��	 ���!���, �

�������� �������������%�
8� �
��+�� �5����, ��#�%%��� � � � � � � � � � � � � � � � �B

:�:� ��!�5���#��)�� �!*� ��$��
� 5��(�!���8 �	��
�3 %2��� � � � � � � � � � � � � ��

:�C� � ��3�����
>����
8 	���
 ������� � � � � � � � � � � � � � � � � � � � � � � � � � ��

:��� � �5��!���
>����
8 �#�����
 ������� � � � � � � � � � � � � � � � � � � � � � � � � ��

:�9� �� �!*� ���� ��� 6���%+%�3�%� �5��!���
>����
8 �#�����
 ������6��� � � � � � � ��

:��� � "#�	������� ��$����#�%�� � � � � � � � � � � � � � � � � � � � � � � � � � � � � �D

:��� �� ���2,� �%	��� F X/E0 5��6����#�%� � 	������ � ��9 	����� ��� �������� ��

:�D� �� ���2,� �%	��� F N/E0 5��6����#�%� � 	������ � �9�B� 	����� ���

�������� � � � � � � � � � � � � � � � � � � � � � � � � � � � � � � � � � � � � � � � � 9B

:��� � �)�5�25�, "#�	������� (��6���%�%%"�� ���)�� �� �%	#�%�� ��6%�* gij(r)�

+�� � � � � � � � � � � � � � � � � � � � � � � � � � � � � � � � � � � � � � � � � � � � 9�
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��� ������������� �������	 � ������ ��
���  !"#� � � � $$

����� &�&� �$ ���'��� ����	 (�
)����� 
������� �������*+�����,��� ���,���	 -�&����

��(	��� � ��	 �.��
��	� �������	 � /01%1����$�
�� ��
�� �.������ �����������

��� ���+�	 �� �!
#��� ��,���23 �����	�������  ���	���� 2����	�� � -�&� �.�

(�
����� � �� ���.	�� �
�����,��	� � � � � � � � � � � � � � � � � � � � � � � � � $4

���5� � 6�7 �� 7�7 gij(r)��� -�& ������������ �+������ �.(�	��)�����
� &�&� �$

���'��� ����	������  ���	� �����8 -�&� (�
�� �����8 ��� � � � � � � � � � � � � $9

���%� � 6�7 �� 7�7 gij(r)��� -�& ������������ �+������ �.(�	��)�����
� &�&� �$

���'��� ����	������  ���	� �����8 -�&� (�
�� �����8 ��� � � � � � � � � � � � � $:

5��� � ����� ;��
�	�*�
�2�	 2������ gij(r)���8 &��6 !*���	�#� &��7 !(�
��#� <�6

!���#� <�7 !���#� � � � � � � � � � � � � � � � � � � � � � � � � � � � � � � � � � � � 4$

5��� � �.��. ��

���)���� ��	+� � 7���	��	 2������ gij(r)���8 6�6 !*���	�#� 6�7

!(�
��#� 7�7 !���#� � � � � � � � � � � � � � � � � � � � � � � � � � � � � � � � � � � 44

5�5� � ������� (�
��

���)����	 2������ gij(r)���8 &��&� !*���	�#� &��< !(�
��#� <�<

!���#� � � � � � � � � � � � � � � � � � � � � � � � � � � � � � � � � � � � � � � � � � 49

5�%� � ���
����)��� �*�
�� �����	
�)��2� !��	 ����������#� !� ��
�	 � =�>��� ;��

��	������� ��		�� �	�# � � � � � � � � � � � � � � � � � � � � � � � � � � � � � � � � 4?

5�$� � ���
����)��� ����� �������� &� �$ ���'��� ���� ����	�
� !@A�%��1�
��

�.������#� � � � � � � � � � � � � � � � � � � � � � � � � � � � � � � � � � � � � � � � 9�

5�4� � &�6� <6 �� 66 !����# ���
����)��� ����� ��������� � ����� ������	 )�����

;�������� ����	��� !�.������8 @A�%��1�
��#� � � � � � � � � � � � � � � � � � � 9$

5�9� � <���7�6 �� 7�6���7 ������������ � ����� ������	 ����	��� !�.������8

@A�%��1�
��#� � � � � � � � � � � � � � � � � � � � � � � � � � � � � � � � � � � � � 9:

5�:� B�, (������	*����	�� � �$ ���'��� &�&� ����	
��� &�+8 ��
��� &�−8 ���� 68 (�
��

�� 78 *�;�
� � � � � � � � � � � � � � � � � � � � � � � � � � � � � � � � � � � � � � � 9?

?� C.��������8 !�# �.�������� ���)���;�	��� ;��,�� !��	����#D !�# � 	��	����� ����	��

� E����
��F���� 	���� ��;�	����� ��;��,�������� � � � � � � � � � � � � � � � � � � :5

��� � ;�
�� ri� ������� � ��	��
����	 ����	+� � ���	��	 ���(�
�� ��
����� ������ ?4
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���� � ����������
� �������	 ���	����
 ����	��� ����������� �$ �� %& �'������ ��

���������(�	���
) �%& ����	������� ���������
���) �$*& 	������� �'�������
���)

+*& ����������� ���	���	) ,& 	� ����	��� -����� ���	� ./20�������������. ���	��

�	� � � � � � � � � � � � � � � � � � � � � � � � � � � � � � � � � � � � � � � � � � � � "1

��"� � �������� ���	��� -2�� ���	3������	�& �����������
4 ���������������5�5���4 ��6

7�+ ����	 3��
 ������	����� ����������	!4 ������� 8�������	����� ����	4 �	�	����

	 ���������
� ������	� �	���8	�
 ���������� ����	� � � � � � � � � � � � � � � � � 9"

��9� �� ��6�� ���� ��� 8����3��������	� ������� ��:�6-	����! ���������(�	���
� ������

	�	���8�� � � � � � � � � � � � � � � � � � � � � � � � � � � � � � � � � � � � � � � � 9;

��;� � ���������(�	���
�	� ���� �� 	� +*��2� ��������� ���3�� ��
����
� �����	�


���������� -������6�� ��������5 ���'������� �����������
 Rw -	������� � � � � � ;�

��<� � �'�������(�	���
�	� ���� �� 	� +*��2� �������� ���3�� ��
����
� �����	�


���������� -������6�� ��������5 ���'������� �����������
 Rw -	������� � � � � � ;"

��#� ����� �����������
��� �� 	���� �������� 	��	��	���	 ������� 	� +* �� =+7

g��!��� �'�'��� ���'��������� 3������2 Rw -	������ '������� � � � � � � � � � � � � ;1

��1� �� +* �� =+7 g��!4 �	�	���� F X(Q)4 F N(Q) �'�'��� ���'��������� 3������2

Rw -	������ '������ 	���� �������� 	��	��	���	 �������� � � � � � � � � � � � � � ;>

��>� �� =+7 ������� ����� 8	������ σl �	�	������� ������� #4; ���?��� 7�7� ���	�

���������
3����� � � � � � � � � � � � � � � � � � � � � � � � � � � � � � � � � � � � � ;>

"��� � #4; ���?��� 7�7� ���	� +*���� �� =+7���� �������� ���������� ������3���2�

�������� ����������
� ������� � � � � � � � � � � � � � � � � � � � � � � � � � � � #@

"��� �� =+7 ���������2� �������� ����������
� ������ ���������& ABC9C��@@;����! #"

;



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

�������� ����
������� ������� 	���� ���������� �������� ��� r1� � gion−O(r)

�������� ��������� �� ����	!�����" r2� � gion−O(r) �������� !��# �����!�����$

��� �!��!�!�! ��������� �������� �� r3� � gion−O(r) !��# ������ �%�!# ���$

����	!������ � � � � � � � � � � � � � � � � � � � � � � � � � � � � � � � � � � � � � &'

(� �� ��� ��!������� )!����
$*��!� ������� ������!�!� � � � � � � � � � � � � � � +�

,� � �!�!� �-���
!��!� ��!��!�!�" ���!�! )!����
$*���!� ������!�!�� � � � � � � � +(

'� � .! ������ �-���
!��!� ������!�!�� � � � � � � � � � � � � � � � � � � � � � � � � +(
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� ��� ����	��
� ���� �������� ������� 	����� ������ � ���� ������	�� ��	���� 	������ �

�����  !������� �� ���������� �� ������	 �� 	�����	 ��	� ������ � ������� �� ������ ����������	

� ��"������� �����# $��	
���"������� �� �������� � ���������������� � "��������	���� � ���%

��� ����	���# � ��� 	�����	��� �������� ������	 � ������� ������������ ������� �� ���	����

������� ���� ���&��� "����� ��������� ��	� �������� ���� ������# '���������� ����� � ���

����	��
�� �����	��� ������������ ����
��� �� �������� �� ����� 	������ ������� 	�����#

� ��� ���(����� �����	 	��)�� �� ������ ����� �����	���� ������ �� ���� �� ��%

��� ���� �������!� � 	������ ��������# *	 ����
��� �� ��� ���� ���	������ 	����� ��������

"�������� 	����	 �� ����	 �����	 �����# +����� ���!��	 � ������ ���� "���� � ����� ����	

������������� �� ������ ����#

�� ����	 ���������� ����� ��	���������	� �������� ����� ��������� ��� ���� ������
	 ��%

��� � 	������	 	������������ ���# �� ����	�� �	 �������� � ����������"����	, �����

������ �� ����	 ����	�������	 �������������� �����	��	#

� ���	������	���� �������� "�� 	�������� &��� ��������� ��-��	!� � � ������	�� ��	��%

����� "�������	 ��� �� ����	 ����	������# ������� ���� ��� ����� ����	� � ������	������

��� 	�������� ���������	 	�����	�������� ����� ��� �����	 �� � ����	���� 	�������� �������"�#

.����������� 	� 	��� �����
�	� "�� � ��-��	!� � ����	 ���� � ����	������� ����"��� ����������

������!� 	 	������� ����������)�	 � ����	���� ���"�������� ����#

.�� ������� �������) ���	������ ������		 ����	�������	 �������� ������� ��� ��������

�� ��� ��	��� �� � "������ ������������ ����	 ��������, ���� �� ��������	���� ������� ���������%

	�� ��!"���	�� ��������	�� ������ ������� ���	�������� �����������# �� �������� ���	��������%

��� ����������"�� � ����� � ������ ����� �������!� � ����� � ������	����	���� ���������	

��� ���������� ������	����	����� � ���# � 	�������	��� ������ ����������	� "�� � ���%

	������ ������	�� �������!� 	� � �������� /	��������		�� �� ��������"���0 ����	����� �
�������	

��� �������	 ��� ������ �����	��� � ������		��� ��� ��� �������� "�� � ���	������ ������	��

������ ����� �������!� ��� �����"��� ����	���� ��� ������ ����������� ����� ��� � 	��������	
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���� ����	������� ��� 	���	���	 ���� 	������	�� �������	��

� �������� � ��	�
����� �	 � 	����������	 	���������� ��� ������!���� ��� �����	���	 "�!��

�����!�  ��

#� � 
�� $ ���% ���� �� 	��
������ �
���

$ ���� ��&	 '()% �� ����% ���� � ���	��
� � ��	�  ��� �� �� ������ ��!�		��� ���% ����

���
 ���
�% ���
  ��������% ���� ��	 	������� ����� *����	 +,		������- ������� 	��
������� ���

 ����� ���	��

�� +���!�  ����	������ ���*�������- 
����	��
&�� �������
����		��� � ���.

����� ����� � ���	��
 ������������	����% ������� ���	��
& ������.��������� ��������� �,
����

���������	���� +�	 ������!& ��	�����	����- �����	��� �����!�
����� ��� �
� ��!� 	�������	�� ��.

��	��
���� � #� � 
�% ������� *����������� � ��������	� �	 ���	� ����/ � ��� ������� �,�,��� "�

	����	 ����	 �� ���% ����� "� �� ���	��
& ������� ���	��������� ���������

0�1 ������ 	�
�� �����
����������� 	��
��������� ��� ������ ���
�	���� ���������� ��.

�������� ��� ����� ��!�
�	�% ����� ��	�
���� +����
��. �	 
,�������2
�����	% ������� � ��	�  ���.

 �� �3$45- �������� ������% �� ������
��� �� *����	����!� ��������
�	 ��������� +61-

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

�� ���  �
� ���
� ��� ���� 	���	��% ��
� �������� ����� �����
� �����������% � 	��
�����
��

��*�
������ ��
���� ��
�	�� 	���� ���� ����	���� 7�� � !,�� �� ,		�������  
���	��
�� 	��
.

������������
���	� �� ��
������ ���
� ����  � 	���������� ��	� � �,��� 	��
��� $���� ����.

 ��% ���� � 	���������	 �
�������� �� ��� �	  ����		���% ���������������% ���� ���� � 
��.

�������	
� ���� ��	�
���� ��������� ,		����� �� ��������� $ ����,������	 ������ ����� �  ��


�!���8 � �������� �� ����������% ���� ���	��
��� ����	 �

�% ���� �� 61.��� ������ 	��
.

������� ,		����� � ����� � ��2
�����	 �
�����������% ���� ������  �	 ����
����&�� ��!��,�!� �
9
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������������� ������� ���� -����������� ����� �������� �� �� ������	 . ��������� ��

������ ����� ����� � ������� �����"��*� *����������� ���������� ������ ��� �"���������	

//



��������	
�

� ��������	�
 ���� �

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

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


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

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

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

���

��������	 
��� ��������	

�
��
� ��������	

��� �����	� ���� �
��

������� ���� �
��

�� ������
� ���
���	

���������	 ���
���


gij(r)� ���� �
���
� �
��
� ��	�������� �������

�
������	 �
�����	 ��	���	� ������

	
�� 	�������� �
���

	��������� � ������

N
�� ������!"���#��� ��
� 	�
������� 	�������� �
���

��������$�
���%	 ���&�	 	�%��	�%� 	����
�% 	��������� � '()������

X
�� *!�
�!"���#��� ��
� 	�
������� 	�������� �
���

���������$�
���%	 ���&�	 	�%��	�%� 	����
�% 	��������� � ������

������ !

��� 
�� ������� �����	��� ����	��

�� +,�� ����#���	 ��	��
���	

-�,�����	 ��������
� ���#
����% ����	�����

.	��	�����	�
 ���
� ��+�����
/

� ��������	�
 �� ��� ���
!��� ����� ��� ������� �� �������� �� ���"���	�
 � ������������

������ #���� � ���������� ���������� 
��$�
 �������� ����� ��� 
�� ������� ��� "��� � ��"	�

%&



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


����� ���� � �������
��� 
��� ������ ������� � � σ!	������ ��������� 	����
������ �� �����

��������� ����"�������� # �������
� �������� ���������� σ $����" ������% 	����
��� � ��&����!

'����� ��
��������
��
���
� � ����������� ���
���� �� ����������� 	� �����
 (������!)����

*�����
�����
 	����� σLJ �� εLJ $+�������%� ��� � �������
��� ������������� ����
�

 �������
�

���
����*�����
�� � σl 	������
 ��*
��

,-



�� �������

��	
������	�� ��	
�	���� ���������	

���� �������	

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

����� ��� � ���!	����"�� "������#
	$�% &������'�� ��� 
� 
��
� ������	��(� �����	��� �����

���	� ����������	 
���� 
�� 
 ����
���� ���������	 ��� 
�
��
����% & ����
���� !�

�����	��� !"�� 
 ��"�� 	�") �������	 ���#
	��������
 ����� ��
�
''
� 
�
��
��
 ���	�

�����	��� 
'��������$�� 
�
���� ��$�����
	 �*� +� , ��%

& ���	����
� �����	�	'�� 
 ����
��� �������	� ��� !�#
	� �� ���#
	�����		 �������	�

������� ��������� ����	�(������	% -���� ���	�'�� 
� 
	���� ���� �	�
��� 	�"�����
 #
	��

����
 ��� 
� �	�
��� �������	�	% .�	 
� �	�
��� �������	�	 �����
�
''
� 
 �
������ ���������

����"������ ���	� $���������% .��� ����"��� /�������	�
���������	$�	 #��#
	$� 
�����
	'



 �������������� #
	�������	��	���		��� 
���� ����������	 
 !�����	� �������	
	$�% 0���� ���

��	 ��� ����	 ������	���''�� ��%

& ����
���	 
��	� 
	��� ��� ���������� ��('�� ���
��� ���!���
�� 
���'
� 
 ����
�

�
	��� ���!��� ���		 ��������� "
��
� !�� 
 �������	�	 ���������� ����"���� ���!	����"��

��#�	 ��!���% -���� 
 �������� �������� �������	� ��#����������	 ���
�� �
������ ���������

����"���% & ����������1'' ���	'�� 2#������� ���	��� ���������'��3 � ����"��� ��	�� ��
 ���

"��	���	��� 
 �������� 	�"������	�� ����% 4�������	�� $����	���5 	�	��(����� ��������	(� 2���	

���	���	��3 r 	�"�����'
� ���
�$
 
 ������ �� 
� �	�
��� �1�1��� 
�����	 2#���
����	3% 6��

�� ����#
	$�� #��� 
��
 
 ���	��	 
�$
 ���� #��� 
� ��	
��� "������	 �������� �������	�

�������� 	�� �� 
 	��$���� "���	�������1 �������		(�� 
��	 
 	����	�� ��� ������$� ��������	��%

.��� ������	����� 	�''��������1 ����������� �� 
�
��
�#
	�% .�� 
 �
������� �
������

������������"��� 2����� gij(r)3 ��� 	�	��(����� i 	!���) ��������	(� r 	�"�����'
� ��"( j 	!���)

�+



���������� �	�
��� ����������� �������� � j ������ ���������� 
���	� ���������� �� ��
��
�

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

�������� �� �� ������ ��
������ �� !�!� ������ �����
�"

gij(r) =
nij(r)

4π�jr2dr
#!�!$

�%	� nij(r) � ���������� r �
�	��
 �� ���&� �r ������
� '� %�� �� ���
�%��� j ������

���������� ��
��� �� �j � j ������ ��������� 
���	� �������� � �����
��� ����
��� ��	���
���(

���� ������
�� �� i� j ����)�� ��������������� ����� � ���������� �'�'��� �
�	��
 ��� �
��	���

� ���������� ���������������� *� �������� ����������� ����� �����
��� ����
��� ��	���
���������

��
�� n(n + 1)/2� �%	� n � ��������� ���	�� �	��	������ #���'� '�& ������ ����������� ��	�(

����
�$ ��
��� �� !�!� 
 �
� ��������� �� �	����� ����
� ��������� ���������� %	��� ��

��� �� �� ����
��� ��	���
������� �� ������ � �&  ������	��
���

0 1 2 3 4 5 6 7
r  / Å

0

0.5

1

1.5

2

2.5

3

3.5

g O
H

(r
)

gmin(r)=2,5 Å
g(r)=0

g(r)=1a

gmax(r)=2,0 ill. 3,2 Å 

e

c

b

f

intermolekuláris rész

d

!�!� 
 ��� +�, �	�-(	� .�/� 	���� 0123(45(�� ����� ����	�����
� ��������
�
��� ��
���	��

6(7 �����
��� ����
��� ��	���
� �������� � ������ �������& ������8����	�
����" #�$ ��	�	�


���� ����	���	�� ����	��9 # $ ������	�����
��� �����" ������� �� � ����	�����
�  ����� 6(7

�'��� �
�	��
�9 #�$ ���& ������	�����
��� ����� #��� ����� �� �� �������� � 7(�'����$9 #�$ ���&

�����	� �'���& �������� �%	� �� 
���	� ������%�� ������ ������  ��������� ���
�%���� #�$

�
�	��� ������	�����
��� �����9 #�$ �	����
������ �����

!:



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

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

��� � gij(r) �����	 ��� ���
����
���� ����� � �	����	�	��� ��
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���� ���	�	�� ���!�� "���
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��	������� ��� � �
����� �$�$��� �����	 ��
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����� �� �� �����
� �$�$��� ������
����� �����	 #	��� �� 	���	� ����� %
�	�!�����

�
������
� 	�	���	� �	��	��	�	� �� ������
�	�!����� ��&�� ��� '�'� ����� (�)* +,��� � ��� �

�
�	�!��� �	��� ��������
������� �	�	� �	�� -�� � ��&��
� ���	��� �� 	��. �� � ���
��� �	�	��	�

�
����� ���	��
�	�!����� ��&��
�� /
������
� 	�	���	� ����� �
���&���& �	��	�	������ �.�� ��	�
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ij(r) = 4πρ0
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� 	 ���	����� �	��	�	� ���	��	��	�� -���� �
���� �����	�$�� � ����,
'*



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

������������ ���	��	������� 
�	� � �� ����� 	! ��"������� ���� ��� ������# 
��������� ���

$�� � ��������� ��
������������ �������% �� 	�� ��	����
�� ����� ������	 $��&�� ������ � ���

�����������'

��	 �	� "����� ����������	�� ���� �������� � �������� ������� ��������"�		$��������� ��	�


���� ���� 
�	� �� ��� ���� �������� ����(��������� 
���� � �(���������� �� �����������


��
��&�� )���� ����
����� � � $�����% "�������� �������� � �(�������%�� $������� � �(���

�������� � gij(r)�
�� "#� �% ����������&� ���� ��&�

���� �����	
�� ����
�
�

��$�� � ���	���� ��� �(������ �����	#� � �(������ �������� ������ "��
��������� (	� � �������

��	 �	���� ������ ���� ������� � �&��������� �� ������$��� ������� ��	� ������ ��������

� �(������ �������� ����	��������� �����$� � � ���� $%��� ����	������� "�	����

������ �����	
��

* ��+����&� �(���������� � ��&&�& �������� ,����� ����������	�� 
�������� ��	 ���� 
�	�


�	��� ��� � ��� �
������ � $���	��� ����		��� � ����� ���� ����%� ����	����� ��"�����&��

* ��&&�& ��������� ������ ��������  ��	���� �����$� ���������+����&� �&�������� ��� ��

� ������� ��	� * �������� �� ������	���� ���� �������# ��&&����������� � "������ ��

�� ��������� �� ������������ ���� ��+-� ���� ��&&����� * �(���������� � $���	��� ����	
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|�| = |�− �′| = (4π/λ)sinθ. �����
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����!������	����	��� ����)' gij(r) ������(�� *	#
��
+�
����+

�	
����$���� ���,� ������� $#�#�� �� � ��
!����� ���
������ ������(��"�� �Aij(Q)�� � ���!�	���

���������� �� �-��)��% ��"�� � ���$�� ��'
���'� �(�
� ���
������ ������( *	#
��
+�
�����	
��!�'�

���!�	������ ��� �� r+��
���� 
��)���
� ��&
' ��
!����� 
�)����� ��	������������(�� �.�(	�	��

�����������

Aij(Q) = 1 + �0

∫
∞

0

4πr2[gij(r) − 1]
sin(Qr)

Qr
dr ���,�

gij(r) = 1 +
1

(2π)3�0

∫
∞
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4πQ2[Aij(Q) − 1]
sin(Qr)

Qr
dQ ���/�
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r / Å

CsCl 7,5 mol% CsCl 7,5 mol%

CsCl 1,5 mol% CsCl 15 mol%

gCs-Cs(r) gCs-Cl(r)

gCl-O(r) gO-O(r)
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CsCl 1,5 mol% (swm4-ndp rig.)

Rw(RMC)=3,3

CsF 32 mol% (SPC/E rig.)

Rw(MD)=39,3
Rw(RMC)=6,5
Rw(MD)=70,8

CsI 1 mol% (tip4p-2005 flex.)

CsCl 15 mol% (pol3-S2 rig.)

Rw(MD)=25,7
Rw(RMC)=3,2
Rw(MD)=11,8

Rw(RMC)=10,9
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Q / Å-1

CsCl 1,5 mol% (swm4-dp rig.)

Rw(RMC)=4,3

CsF 32 mol% (tip4p-2005 rig.)

Rw(MD)=29,3
Rw(RMC)=5,5
Rw(MD)=35,4

CsCl 1,5 mol% (SPC/E flex.)

CsBr 7p6 mol% (tip4p-2005 flex.)

Rw(MD)=25,2
Rw(RMC)=4,8
Rw(MD)=11,6

Rw(RMC)=8,3
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