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В настоящей работе на примере молекулы DyI3 рассмотрена специфика расчетов  параметров термически-усредненной ядерной rg-конфигурации с двумя типами остовных потенциалов Dy: 1. LC большой (large core) остовный потенциал Dolg ECPD, включающий 4f-электроны [Kr4d104f9] с  базисным набором [5s4p3d], дополненный поляризующими функциями 3f2g 2. релятивистский эффективный псевдопотенциал Stevens EСPS, не включающий  4f-электроны [Kr4d10]. При использовании ECPD эффективные rg(LC)-параметры являются усредненными величинами только по координатам ядер и соответствуют одному эффективному электронному состоянию. Нахождение rg-параметров с использованием ECPS основано на результатах расчета методами CASSCF(9/7) и SO-MCQDPT2. При этом рассчитывались характеристики низколежащих электронных состояний, соответствующие им ядерные конфигурации, сечения поверхности потенциальной энергии вдоль нормальных колебательных координат U(Qki), выполнялось усреднение значений U(Qki) энергии i-тых электронных состояний при данном значении нормальной координаты Qk с учетом фактора Больцмана. Полученные потенциальные функции U(Qk, av) учитывали наличие кластеров электронных состояний, заселенных при температуре Т. С использованием функций U(Qk, av) выполнялось нахождение rg(av)-параметров эффективной конфигурации, усредненной как по электронным, так и по колебательным состояниям молекул. Кроме того, на основе потенциальных функций U(Qk, 16А2") были рассчитаны rg(16А2") -параметры эффективной ядерной конфигурации, соответствующие основному  электронному состоянию.
1.Анализ электронных состояний. Величина межъядерного расстояния в различных электронных состояниях различается не более чем  на 0.005 Å. Электронные состояния расположены в виде кластеров, возникающих из соответствующих электронных термов свободного  иона Dy+3. Расщепление электронных уровней внутри кластера невелико и не превышает 3 ккал/моль. Эти данные указывают на существование слабого поля лигандов в молекуле DyI3. 
2. Сечения поверхности потенциальной энергии и симметрия ядерной конфигурации электронных состояний. Исследование потенциалов неплоского изгиба и  деформации молекулы вдоль дважды вырожденных колебательных координат симметрии E' показывает, что конфигурация симметрии D3h соответствует минимуму на ППЭ всех 126 рассмотренных спин-орбитальных электронных состояний молекулы DyI3. 
3. Сопоставление с электронографическими данными. Показано, что потенциальные функции U(Qk, LC), U(Qk, av) и U(Qk, 16А2") для нормальных координат Qk лишь незначительно отличаются друг от друга и параметры различных по физическому смыслу эффективных ядерных конфигураций rg(LC), rg(av) и rg(16А2") практически совпадают.  При этом рассчитанные параметры rg хорошо согласуются с данными электронографического эксперимента, выполненного при температуре 1117К.
Таким образом, для молекул LnX3 с открытой электронной оболочкой теоретические rg-параметры эффективной ядерной конфигурации, необходимые для их сопоставления с электронографическими данными, могут быть рассчитаны с использованием для атомов Ln большого остовного потенциала, включающего 4f-электроны. При этом детальное рассмотрение электронных состояний молекул необязательно. 
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