
�

�

�

��	�����������=����?�!��
����������

!�����	�
������(���������6�
����� #�H*��
���C�
�
�6����
���

�
+�!��	���	����
�	����	����������	
����������������������3�������������������(�

��������	
����������-12K7�U�-51�����*������
&��������(�������Y��		�*����

�
�

��������	�[�������������
�
�

�����
���

���� ����
�����
� ��	�+� )'�� ��� 	�����	� ��� )'��U�S�	�S���6�U�����XU�8� ����XU��$�����
����XU������������#������������������U�
 �����
������������	�����XU������������#������
������������U�
 �����
���������"�'�������������������U
)���������������������	����
�����������������+�)'���	�(!���	���
 �����
���������������������
 ������

�������
����	�*���8:"�
�

�
 &��������������

���� ��

������ ����$���������	� �����9��$���� ����	������� ���� �� ���#
��*;���
��������	� ����

�����������������������������������$������������
����������������������#�

��# �F�������	�����

��.�������"�� ���� $�

.?��$�� ��

������� ���� *;�� ��
���
��� ��� �� �
���	.����� ���#���

��
���
�� $���� �����.����	������ ���#��� ������ ��
���� ���� ��������
� ��� ����
 � ��������
�

��������$��������������	��������	��
����������������	�# ������+�����
���	�������������
�

�����"��L�������������	���#���������#�������������������+����������#�����������	�#��	��

#��$���� ������ ����������� ��

������4"�(��������������� 
���� ����+���
 �1� ��������	������

�	���
���� �������������������#�����������������S����8;��H1���������#�������	���������S�

���8;��H��S�1H�����	��������#�����������������S���8��"�5 �����6�
��O�������
����p���8���S�

�����������	�	������������8;��H1�\����8;��H��8���8���S������	�������������S�������S����8�

MATCH 

Communications in Mathematical 

and in Computer Chemistry 

MATCH Commun. Math. Comput. Chem. 65 (2011) 183-192  

                          
                                          ISSN 0340 - 6253  

 



�����	���S�1��8�1�"���������
����������������
���
�����	�����������
 ���������#���������

��	� ������� ��� ���������
� ��	� ��H�� �� ���� ��+�����
� ������� $����� �� '� ��� ��� �� ������
�

���#����&��
�������������������"1.;�

M����������
� ��
��
������� ���� �������� � ��� �+�
���� ���������� ��������� ���

�������� "�M����������
��������� ������#�������������������
��������� �����	������������	�

���	������� ��� ���� ��
���
��� ���������� ������ �����������
� �����	�� $������� ���������
 �

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

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

�������
���������"��

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

�#��?��������������"�L���U�#��������
��

��
���
���������$�������	������	���	���
���
���	���� ��	�$������� 
������ ���������+���	�

�	��.����� ��� $����� #����� ����������	� # � E�U�� ��	� 6�U��� ����������
 "� 
� ����
�����
�

��	�+������������U��������������&������ ���
���	����U"������
	��������
�����
���	�+��������

%��������	�+�$����������	���	�# �@���
	�%�����"B��

F��	�?��9��� 	�����	� �� ��$� ����
�����
� ��	�+� ��	� ����	� ��� )�	��?��.'���� �)'��

��	�+"��������$
 ��������	� ����
�����
� ��	�+�	��������������	��$���� ����%������ ��	�+�

���� �� �
��� ��
���
��"� '�� ��� 	�����	� ��� )'�U�� S� 	�S���6�U�,����XU�8� ����XU�-�� $�����

����XU������������#�������	�������U�
 �����
����������������������	�����XU������������#���

����	�������U�
 �����
�������������������"�6	�����&��	������������#������	����������	������

��������������	"�
���������������	���	��������+������������)'���	�+������	����������+�)'�

��	�+���	��##�������	�# �)'�"��������$���	�+����	�����	����)'��U��S�	�S���6�U�,����XU�8�

����XU�-�� ��	� ���� E����+� )'� ��
 �����
� ��� 	�����	� ��� )'��U�+�S�	�S���6�U�+����XU�8� ����XU��

$���������XU������������#������������������U�
 �����
������������	�����XU������������#���

���������������U�
 �����
���������"��

����(!���	� ��	�+� ����������� ����
�����
� ��	�+�� �����	���	�# � '����U�����"��.�:�

��� 	������ ���� (!���	� ��	�+� ��� �� ������U��$�� �����	��� ���� ��
���� ����XU�� ��	� ����XU��

	�����	� ��� 
�������������"������ ����(!���	� ��	�+���� ����������U� ���	�����	����(!�U��S�

	�S���6�U�����XU�����XU�� ��	� ���� (!���	� ��
 �����
� ��� 	�����	� ��� (!�U�� S� 	�S���6�U��

+����XU�����XU�"�C���������������������&��	����������������	�������������?���������������"�

-184-



� 
�����������
"��.�9��������
��
���	�����E����+�)'���	�(!���	���
 �����
����������

4�

������"����������������������������������������������+�)'���	�(!���	���
 �����
�����

����������������
 ������

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

�


�


��

��

��

��

���

��


���

��	

���

��

�
�

(����� "�����4�

������U�����*���8:"�
�
�

#&���	���
����
��7��
����

'�������$�

.?��$��������������������� �
������������(!����S�%���"�A���������������	�����

�� �
�����������	�������������� �
�����	����������XU��8����XU��S�XE���X"������)'�����S�

XE���XéX6���X"� (����� �� ��

������ ������ 4� ���� ��� ���������
� ������� )'��4�� K� XE�4�XéX6�4�X"�
���� ���� ��� ����� �������� ��� ���������� �����+� )'� ��	� (!���	� ��
 �����
� ���	� ����� ����

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

������ ������*���8:�� 4�������"�%����$��������

-185-



�����U�������������6�S�6�U����	�E�S�E�U�"�>������C����S�XEX��������XU�8����XU��"������

)'��U��S� 		 �� ��� ������ ���CX6XXEX�-��CXE,X "�

'��U����#��������������C����S�����	����)'��U��S�XEXX6X"���������$����������������+�)'�

��	�+�����������������#����������������$�����������������	����	���"�A���������������	������

�����+� )'� ��	�+� ��� ������� $���� �+���
 � �� ��������� ���� ��+����� ��
���� ���� #���������

������"�%�������������������	�����������
�����"�,��-�����������������
���������������$�

�

���������������
�������&�������(!���	���
 �����
����������"��
�

�

%&�,������
���������������

�
'����������������# ���������U
)�����������$�������������������+�)'���	�(!���	���	�����

���������"�@�����U
)�����	�� ����U�������

�����������	�)����������"����������$���

������� ��� ���
���� ���� ���� ��� ���� � ������ $����� ��� �� ������ ��� ����������
� ����$���� ����

��
����� ������������
� ���#
���� ��� ������������
� ������ ����� "� 5������� ��� ���
�	����

U�
)6� ���� $��?���� $���� �������� U
)� ��� �����
� �
��� ���� $��?���� $���� ������"� �����

����$����$�������������	�# �U
)O�� ����� ���
�����"�1�A����������� ��� �������#
�� �����

������������������&����"�

� �����	V����� ������+��������
���
���������U�$��������������������������������+�
�

S� ,��V-� 	�����	� # /� ��V� S� ��� ��� ��������� �� ��	� V� ���� ��������	� # � ��� �	��� ��	�� ��V� S� ���

�����$���"�����	�������������+�>�S�,	�V-����U�����������������������+�	�����	�# �	�V��������


������������������������������������������������	�V����'�V����	�!���������$���"��

��������������������+�)'���	�(!���	���	����������
���
�����������$��������	��$����

# �@ ���*���"��������$�����
 �����*
�V�����$�������>��	�����	����������1������������

	�������������������� ������
���
�����������	��������	�������"�%����$���
��	�>��������

U
)�����������������������������+�)'���	�(!���	���	������������
���
��������"�D�����

�������������$���#����� �����+��������
������� �������S��9��:�������;:��B;��99������������

��:���	��1;"�A��������	�����#�����
��	���������������������+�)'���	�(!���	���	��������

������#��� ��	� ����� ���	��	� # � >��	��� ��	� ���� ��.�������"�:.��� '�� ���� ��������	� ������

>��	�����	�����������������	�%��������	�+������������������������"��

-186-



'����3���������$�������������

�$����������
������
�������������������������+�)'�

��	�(!���	���
 �����
�������

������*���8:��4�������"�
�


�����	&����������+�)'���	�(!���	���	��������*���8:���

������������������	������

�$�/�

�� : �� 1 �� � �� � �� �� .:
�� :

�� .9 �� .�� 1B 1:

� � � ��9 .��9� 1� :9 �; � �9 �9

�9 : �9 � "

� � � � � �
� �

� �

$� " ' � ' ' ' ' ' '

' ' ' '

� � � �
� � � � � � �

� � � �
�

�
��	�

�

1:� �9� 1�; ��� :�9 ��99

19: 9�; ��: ���; ��: �;9� ��9 �B;�

��� 1�� ��9 �;� �;9 1�9 1�� ;��

1�: B�� 1�� ;�: 9�; :1�� 1; �: :

;B� �

�� :

9 � 9 9

�� 9 �; ��

9 : 9 9

9 9 �� ��

��

� � �

� �

� � � �

� � � �

� � � � �

�

�

' ' ' '

' ' ' '

' ' ' '

' ' ' '

'

�N " '

� �

� � � �

� � � �

� � � � �

�

�

� � � �

� � � �

� � � �

� � � �

�

��� 1�; ���; B:: 1;�9 �:� 1��

;�: �:�; 999 ��9� ;�� �:��

�1 �B: ; ���� B� ; �

�

1:� �9� 1�; ��� :�9 ��99

19: 9�; ��: ���; ��: �;9� ��

9 �: ��

9 �: �;

;�1 � �� �

9 � 9 9

�� 9 �; ��

� � �

� � �

�� � � � � �� ����

�

� �

� � �

' ' '

' ' '

'

' ' ' '

' ' ' '

� � �

� � �

� � � �

�

� �

� � �

	

� � � �

� �

� � �

� � � �

� � �

�

9 �B;�

��� 1�� ��9 �;� �;9 1�9 1�� ;��

1�: B�� 1�� ;�: 9�; :1�� 1; �: :

;B� ���� 1�; ���; B:: 1;�9 �:� 1��

;�: �:�; 999 ��9� ;�� �:��

�

9 : 9 9

9 9 �� ;

�� 9 �: ��

9 �: �;

;�1 � �� �

�

� � � �

� � � � �

� � � �

� � �

�

' ' ' '

' ' ' '

' ' ' '

' ' '

'

�

� � � �

� � � � �

� � � �

� � �

�

� � � �

� � � �

� � �

� � �

� � �
�1 B: ; ���� B� ; �

�

� � � � � �� ���

�

� � � �

�
	


































�































�

�

!����&�4����4��������������������������������������������� ��������	���������

������������

*���"�%�������������������b���������������$�����4�������"�

-187-



�

�



���� &�*�����������������	�����������>���������6	���"�


����� �����I����� �������
��� �9�����������.11� 9�

��� �;�����.�����9� 9�
�1� �������.������:� :�
�:� �:������.�������� 9�
��� �������.�����:� 9�
�;� �B������.�;��1� 9�

�B�

�;������.�:�����
1:������.1������
:�������.:������
�;������.�������
;�������.�������
;9������.;:�����
B:������.B������
9�������.B;�����
9;������.9������
��������.99�����

9�
9�
�;�
���
�:�
���
�:�
���
�:�
���

�9� 11������.1������ 9�
��� 11������.1����1� 9�
���� :�������.19����� 9�
���� ��������.:9����� 9�
���� ��������.:������ �;�
��1� �B�����B������.1:� ��

��:� 1������.�9����� ���

���� 11�����.1������ 9�

��;� ::�����.:������ ���

�
�

5 ���������������
��
���������	���#
���������+��������
�������������������������
���	"��
�

�

-188-





����#&�(����6+��������
�*��������4�

������"�

�

������ �#/� �*5� �+#� �-*� �.-�

���� 9� ��� 9� �1� ��� ��� �;� �B� ��� �9� ��� �B� �9� ��� 1��
��� ��� ��� ;� ��� �1� B� ��� ��� 9� :�� �;� 9� ��� �;� 9�
��1�� �� �� ��� �� �1� �9� �� ��� ��� �� 1�� �1� �� :1� �:�
�:� �1� ��� :� ��� �1� B� ��� �:� �� 1�� �:� ��� ��� �:� ���
��� �� ��� B� ��� �9� B� ��� �B� ;� �1� 1B� :� �:� :B� ��
�;� ��� �1� �� �B� ��� :� �;� ��� �� 1�� �:� �� :;� �;� :�
�B� ��� ��� :� �;� ��� :� ��� �9� :� �1� 1B� :� ��� :9� 1�
�9�� .� .� .� ��� ��� �� ��� 1�� �� ��� ::� �� ��� �;� ��
��� .� .� .� �B� ��� :� �1� �;� 1� �B� 1:� 1� 1�� :1� 1�
���� .� .� .� �;� ��� :� �:� �:� :� 1�� �9� :� :�� 1�� :�
���� .� .� .� .� ..� .� �1� �1� ;� ��� 1�� 1� 1�� :�� 1�
���� .� .� .� .� .� .� 1�� ��� �� 1�� 1�� �� 1�� ::� ��
��1� .� .� .� .� .� .� �;� �1� 1� 1�� ��� 1� 1;� 19� ��
��:� .� .� .� .� .� .� �9� ��� :� 1:� �B� 1� 1;� 1;� :�
���� .� .� .� .� .� .� .� .� .� ::� ��� �� 19� 19� ��
��;� .� .� .� .� .� .� .� .� .� 1B� �1� :� :�� 1�� 1�
��B� .� .� .� .� .� .� .� .� .� �1� 1B� :� 1�� ::� ��
��9� ��� ��� 9� �9� ��� B� �B� ��� :� 1B� �1� :� :B� �:� ��
���� .� .� .� .� .� .� .� .� .� .� .� .� :1� 1�� 1�
���� .� .� .� .� .� .� .� .� .� .� .� .� �;� ��� ��
���� .� .� .� .� .� .� .� .� .� .� .� .� :B� �:� ��
���� .� .� .� .� .� .� .� .� .� .� .� .� .� .� .�
��1� .� .� .� .� .� .� .� .� .� .� .� .� .� .� .�
��:� ..� .� .� .� .� .� .� .� .� .� .� .� .� .� .�
���� .� .� .� .� .� .� .� .� .� ..� .� .� .� .� .�
��;� .� .� .� .� .� .� .� .� .� .� .� .� .� .� .�
��B� ��� ��� :� �;� �;� 9� �B� �B� �9� �B� �B� 1�� �B� �B� :��

�

�

�

-189-





����#"��*���������

�

������ �//� � 55� �  #� � #*� � %-�

��� �9� ��� ��� �9� ��� ;1� �9� ��� B�� �9� ��� 9B� �9� ��� ���
��� ;:� �;� 9� B;� �;� 9� 99� �;� 9� ���� �;� 9� ���� �;� 9�
�1� �� ��� �:� �� ;B� �:� �� B�� �:� �� ��� �:� �� ��1� �:�
�:� ;�� �:� ��� B:� �:� ��� 9;� �:� ��� �9� �:� ��� ���� �:� ���
��� ��� ��� :� ��� B�� :� ��� 91� :� ��� ��� :� ��� ��B� :�
�;� �9� �B� 1� B�� �B� 1� 9�� �B� 1� �:� �B� 1� ��;� �B� 1�
�B� �;� ;�� �� �;� B�� �� �;� 9:� �� �;� �;� �� �;� ��9� ��
�9� ��� ;9� �� ��� 9�� �� ��� ��� �� ��� ��:� �� ��� ��;� ��
��� 1�� �:� �� 11� ;;� �� 11� B9� �� 11� ��� �� 11� ���� ��
���� ��� 11� 1� ;:� 1:� �� B;� 1:� �� 99� 1:� �� ���� 1:� ��
���� 1�� ��� :� 11� ;:� 1� 11� B;� 1� 11� 99� 1� 11� ���� 1�
���� 1�� �;� �� 1�� ;9� �� 1�� 9�� �� 1�� ��� �� 1�� ��:� ��
��1� :�� :9� �� :9� �9� �� :�� B�� �� :�� 9�� �� :�� �:� ��
��:� 1�� :�� :� :�� �;� 1� :�� ;9� �� :�� 9�� �� :�� ��� ��
���� ::� ::� �� ::� �;� �� ::� ;9� �� ::� 9�� �� ::� ��� ��
��;� :9� :�� �� ��� ��� �� ��� ;�� �� ��� B�� �� ��� 9:� ��
��B� :�� :9� �� :�� :�� �� ;�� ��� �� B�� ��� �� 9:� ��� ��
��9� ��� ��� :� B�� ��� :� 91� ��� :� ��� ��� :� ��B� ��� :�
���� :�� 1�� :� :9� :9� :� ��� ��� 1� ��� B�� �� ��� 91� ��
���� �;� 1�� �� �;� ::� �� �;� �;� �� �;� ;9� �� �;� 9�� ��
���� �:� 1�� �� �9� :�� 1� ��� ��� 1� ;�� ;�� �� ;�� B1� ��
���� ;9� ��� �� ;9� 1�� �� ;9� ::� �� ;9� �;� �� ;9� ;9� ��
��1� ��� ��� :� ;:� 11� 1� B�� :�� �� B�� ��� �� B1� ;�� ��
��:� .� .� .� 9�� ��� �� 9�� 1�� �� 9�� ::� �� 9�� �;� ��
���� .� .� .� B�� �B� 1� B;� 11� 1� 9�� :�� �� 9:� ��� ��
��;� .� .� .� .� .� .� ��� ��� �� ��� 1�� �� ��� ::� ��
��B� �B� �B� �:� �B� �B� ;;� �B� �B� B9� �B� �B� ��� �B� �B� ����

�

-190-



,����������

�"� �@"�%"�F������ ["��"�@������ ("*"�AO5�������"4"�*��
���"6"� (��

� ��)�	����% /��

�;�����9��"�

�"� �@"� %"� F������ ["� 6"� 4�������� >"6"� *�+�� ���� ������������ )�������� )������ C�$�

Z��?�����1"�

1"� �%"�M����
	��5"�5�
������ ("�>������� ��5"�>�#������ ("�U�����M"�M������?��� ["�

%��	���?�� )"� %"� 4�$
���� 
,�"A� "�����*� 
�	�*� "��!�	*� "���*� +/�� �1��

����B�"�

:"� �)"�%"�4�$
����>"�@������
��%"�M����
	��"���*�&��*�C*� %�����9�����B�"��

�"� �)"�%"�4�$
����>"�6"�M���
����
����,��,	�������������������A+���	�D���"�)������

A+���	������"�

;"� �U"�5���?�����)"�%"�4�$
����
,�"A�"�����*�
�	�*�"��!�	*�"���*��+/��:�1�

����B��

B"� @"�%�������C*�,�*�"���*����*��-:���B����:B�"�

9"� )"�E"�F��	�?����)�	*�,���*����*�M�		*��#%����1�������"�

�"� )"�6"�[�����)"�E"�F��	�?����["�(������C*�
�	�*�"���*��*#��1B�����B�"�

��"�M"�@"�F��
������@"�Z������.
!�����
"��"�
��������+����*�,!!�*�
�	�*�� +.�� 9�:�

������"�

��"�M"�E"�>��	����'"�U�������"���	*�"���*�,�	���. ���������9�"�

��"�'"�U������� ��!�������
�)�	������)�=�Z��G��#.��������:�"�

�1"�A"�M"�M����
�����U"�F�������M"�E"�>��	����M"�(����V���
"�U�������� '"�U�������

"���	*�"���*�,�	���. ��:B1�����9�"�

�:"�'"�U�������)"�E"�F��	�?����)"�E"���V�����("�F�����?����C*�����*�"���*����*��-5��

B���������"�

��"�
"��"�
��������M"�U���#�����
,�"A�"�����*�
�	�*�"��!�	*�"���*��-5�� 1���

����9�"�

�;"��M"�U���#�����
"��"�
��������C*�"��!�	*������*�)������*��%��9�1�����;�"�

�B"��
"�"� 
�������� M"� U���#����� M"� [�
�
��� +�(��	� C*� )�����	*� ����	���	*�� %�� �:��

����9�"�

�9"��M"�U���#�����M"�[�
�
���+�(��	�C*�)�����	*�����	���	*��%���;������9�"�

-191-



��"�
"��"�
��������M"� [�
�
���M"�U���#�����M"�E"�>��	����
,�"A�"�����*�
�	�*�

"��!�	*�"���"��-5����������9�"�

��"�C"������V���#��"�������� ��!�������
��*�*�)������5���������������"�

��"�@"�@��� ���+����*�,!!�*�
�	�*�� :���1�����99�"�

��"�M"�(���������@"D"�5���������"�5�������4"�*�

����5"�6��?��E"�4�
�����
"�@�
�?���["�

M������%"�C��?�
��U"�)���������D"�)�
����@"����������
"�C���� ���� ,$�� ���!���

,�(���	���� ���� $��(������(�� L�������
� >� �f�� M��������?�� �%�@�� 
�������

����"�

�1"�@ ���*���� ���?���� ��
����� B"�� ����%��	�$��� @ �����#�� '��"�� �����C%� :���

(�������U�������

���4
���	��1�;����D"�("�
"�������"�

�:"�M"�E"�>��	����A"�D�����*"�L"�C�� ���X$X"M�C��5�#��.5�
 ���D�������� ��*
�V�

#55#&�

��"�M"�E"�>��	����M"�(������5"�)�����)"�6"�[�����"���	*�"���*�,�	���..����������:�"�

�;"�M"�E"�>��	����5"�)���"�6"�*"�F��# ��
,�"A�"�����*�
�	�*�"��!�	*�"���*��*.��

�1�����1�"�

�B"�M"�E"�>��	��������*�"���*����*�C�!����.+��:9B�������"�

�9"�M"�E"�>��	����
,�"A�"�����*�
�	�*�"��!�	*�"���*��*+������������"�

��"�M"� E"� >��	���� )"� 6"� [�����
,�"A� "�����*� 
�	�*� "��!�	*� "���*�� **�� ��1�

������"�

1�"�M"�E"�>��	����6"�*"�F��# ���������������*��������"��:��::��������"�

-192-


