
I. £ÄÇÆÇÐËÇ
£ ÐÂÔÕÑâÜÇÇ ÄÓÇÏâ ËÐÕÇÐÔËÄÐÑ ÒÓÑÄÑÆâÕÔâ ÕÇÑÓÇÕËÚÇÔÍËÇ
ËÔÔÎÇÆÑÄÂÐËâ Ä ÑÃÎÂÔÕË ËÊÖÚÇÐËâ ÆËÐÂÏËÍË ØËÏËÚÇÔÍËØ
ÓÇÂÍÙËÌ 1ë 4 ÐÂ ÔÑÑÕÄÇÕÔÕÄÖáÜËØ ÒÑÄÇÓØÐÑÔÕâØ ÒÑÕÇÐÙËÂÎß-
ÐÑÌ àÐÇÓÅËË (±±¿). ®ÐÑÅËÇ ÄÑÒÓÑÔÞ, ÔÄâÊÂÐÐÞÇ ÔÑ ÔÕÓÑÇ-
ÐËÇÏ ±±¿ Ë ÒÖÕâÏË ØËÏËÚÇÔÍËØ ÓÇÂÍÙËÌ ÐÂ ÐÇÌ ÑÔÕÂáÕÔâ ÐÇ
ÕÑÎßÍÑ ÆËÔÍÖÔÔËÑÐÐÞÏË,4 ë 7 ÐÑ Ë ÄÑ ÏÐÑÅËØ ÔÎÖÚÂâØ ÇÜÇ âÔÐÑ
Ë ÚÇÕÍÑ ÐÇ Ô×ÑÓÏÖÎËÓÑÄÂÐÐÞÏË. ´ÂÍ, ËÔÔÎÇÆÑÄÂÐËâ ÆËÐÂ-
ÏËÍË ÕÇÓÏÑ- Ë ×ÑÕÑÒÓÇÄÓÂÜÇÐËÌ ÏÑÎÇÍÖÎ (ÍÂÍ Ä ÅÂÊÇ, ÕÂÍ Ë Ä
ÍÑÐÆÇÐÔËÓÑÄÂÐÐÑÌ ÔÓÇÆÇ) ÕÓÇÃÖáÕ ÒÓÂÄËÎßÐÑÅÑ ÑÒÓÇÆÇÎÇÐËâ
ÕÑÒÑÎÑÅËË ±±¿ ÑÔÐÑÄÐÑÅÑ Ë ÄÑÊÃÖÉÆÇÐÐÞØ ÔÑÔÕÑâÐËÌ, Â
ÕÂÍÉÇ, ÚÕÑ ÐÇ ÏÇÐÇÇ ÄÂÉÐÑ, ËØ ÑÕÐÑÔËÕÇÎßÐÑÅÑ ÓÂÔÒÑÎÑÉÇÐËâ
Ä ÆÑÔÕÂÕÑÚÐÑ ÛËÓÑÍÑÌ ÑÃÎÂÔÕË ËÊÏÇÐÇÐËâ ÄÐÖÕÓÇÐÐËØ ÍÑÑÓ-
ÆËÐÂÕ. °ÆÐÑÏÇÓÐÞÇ ÏÑÆÇÎË ÓÂÊÎËÚÐÞØ ×ÑÕÑÒÓÑÙÇÔÔÑÄ, ÍÑÕÑ-
ÓÞÏË ÒÑÎßÊÖáÕÔâ Ä ÐÂÔÕÑâÜÇÇ ÄÓÇÏâ, ÑÍÂÊÞÄÂáÕÔâ ÆÂÎÇÍÑ ÐÇ
ÂÆÇÍÄÂÕÐÞÏË ÓÇÛÂÇÏÑÌ ÊÂÆÂÚÇ. £ ÍÂÚÇÔÕÄÇ ËÎÎáÔÕÓÂÙËË
ÒÓËÄÇÆÇÏ ÓÂÃÑÕÖ 8, ÒÑÔÄâÜÇÐÐÖá ËÔÔÎÇÆÑÄÂÐËá ÆËÐÂÏËÍË
×ÑÕÑØÓÑÏÐÑÅÑ ÒÑÄÇÆÇÐËâ ËÐÆÑÎËÐÑÄÑÅÑ ÔÒËÓÑÒËÓÂÐÂ 1
(10,30,30-ÕÓËÏÇÕËÎ-6-ÅËÆÓÑÍÔËÔÒËÓÑ[2H-1-ÃÇÐÊÑÒËÓÂÐ]-2,20-ËÐ-
ÆÑÎËÐÂ) Ä ÓÂÔÕÄÑÓÇ ÏÇÕÑÆÑÏ ÐÂÐÑ- Ë ×ÇÏÕÑÔÇÍÖÐÆÐÑÌ ÔÒÇÍÕ-
ÓÑÔÍÑÒËË (ÓËÔ. 1). ±ÓË ÑÃÎÖÚÇÐËË ÔÑÇÆËÐÇÐËâ 1 (l&300 ÐÏ)

ÔÄâÊß C7O ÓÂÊÓÞÄÂÇÕÔâ ÏÇÐÇÇ ÚÇÏ ÊÂ 100 ×Ô Ô ×ÑÓÏËÓÑÄÂ-
ÐËÇÏ ÏÇÕÂÔÕÂÃËÎßÐÑÅÑ ÔÑÇÆËÐÇÐËâ 2, ÍÑÕÑÓÑÇ ÊÂÕÇÏ ËÊÑÏÇ-
ÓËÊÖÇÕÔâ Ä ÏÇÓÑÙËÂÐËÐÑÄÖá ×ÑÓÏÖ 3. £ÇÔß ÒÓÑÙÇÔÔ ÔØÇÏÂÕË-
ÚÇÔÍË ÒÓÇÆÔÕÂÄÎâÇÕÔâ ÑÆÐÑÏÇÓÐÑÌ àÐÇÓÅÇÕËÚÇÔÍÑÌ ÆËÂÅÓÂÏ-
ÏÑÌ. ¿ÕÂ ÏÑÆÇÎß ÄÓâÆ ÎË ÏÑÉÇÕ ÑÕÓÂÊËÕß ÏÐÑÅÑÑÃÓÂÊËÇ
ÆÄËÉÇÐËâ ÔÕÑÎß ÔÎÑÉÐÑÌ ØËÏËÚÇÔÍÑÌ ÔËÔÕÇÏÞ ÍÂÍ ÏÑÎÇÍÖÎÂ
1 ÒÑ ÏÐÑÅÑÏÇÓÐÑÌ ÒÑÄÇÓØÐÑÔÕË ÑÔÐÑÄÐÑÅÑ Ë ÄÑÊÃÖÉÆÇÐÐÞØ
ÔÑÔÕÑâÐËÌ.

¥ËÐÂÏËÚÇÔÍÑÇ ÒÑÄÇÆÇÐËÇ ØËÏËÚÇÔÍËØ ÔËÔÕÇÏ Ä ÍÎÂÔÔËÚÇÔ-
ÍÑÏ ËÎË ÍÄÂÐÕÑÄÑÏ ÒÓËÃÎËÉÇÐËâØ Ä ÐÂÔÕÑâÜÇÇ ÄÓÇÏâ ËÊÖ-
ÚÂÇÕÔâ Ä ÑÔÐÑÄÐÑÏ Ä ÑÆÐÑÍÂÐÂÎßÐÑÏ ÒÓËÃÎËÉÇÐËË, ØÑÕâ
ËÊÄÇÔÕÐÑ ÏÐÑÅÑ ÒÓËÏÇÓÑÄ ÓÇÂÍÙËÌ,9 ë 22 ÒÓÑÕÇÍÂáÜËØ ÑÆÐÑ-
ÄÓÇÏÇÐÐÑ ÒÑ ÐÇÔÍÑÎßÍËÏ àÍÄËÄÂÎÇÐÕÐÞÏ ÒÖÕâÏ, ÐÂÒÓËÏÇÓ
ËÊÑÏÇÓËÊÂÙËâ ÃÖÎßÄÂÎÇÐÂ 4 (ÔØÇÏÂ 1),9 ë 12

ÄÐÖÕÓÇÐÐËÇ ÄÓÂÜÇÐËâ ÆÄÖØ ËÎË ÐÇÔÍÑÎßÍËØ ÅÓÖÒÒ Ä ÓÂÊÎËÚÐÞØ
ÔËÔÕÇÏÂØ,13 ë 19 ÓÇÂÍÙËË ÓÂÔÍÓÞÕËâ ÍÑÎÇÙ ÙËÍÎÑÒÓÑÒÂÐÂ,20, 21

ÑÊÑÐÂ 22 Ë ÆÓÖÅËØ ÔËÔÕÇÏ.23 ë 25 ÁÔÐÑ, ÚÕÑ ÒÇÓÇØÑÆ Í ÏÐÑÅÑÍÂ-
ÐÂÎßÐÑÏÖ ÒÑÔÕÓÑÇÐËá ÆËÐÂÏËÍË ÓÇÂÍÙËÌ ÕÓÇÃÖÇÕ ÓÂÊÄËÕËâ

².®.®ËÐâÇÄ. ¥ÑÍÕÑÓ ØËÏËÚÇÔÍËØÐÂÖÍ, ÊÂÄÇÆÖáÜËÌ ÎÂÃÑÓÂÕÑÓËÇÌ
ÍÄÂÐÕÑÄÑÌ ØËÏËË ¯ÂÖÚÐÑ-ËÔÔÎÇÆÑÄÂÕÇÎßÔÍÑÅÑ ËÐÔÕËÕÖÕÂ ×ËÊËÚÇÔÍÑÌ
Ë ÑÓÅÂÐËÚÇÔÍÑÌ ØËÏËË ²ÑÔÕÑÄÔÍÑÅÑ ÅÑÔÖÆÂÓÔÕÄÇÐÐÑÅÑ ÖÐËÄÇÓÔËÕÇÕÂ.
°ÃÎÂÔÕß ÐÂÖÚÐÞØ ËÐÕÇÓÇÔÑÄ: ÍÄÂÐÕÑÄÂâ ØËÏËâ ÑÓÅÂÐËÚÇÔÍËØ ÔÑÇÆË-
ÐÇÐËÌ, ÏÇØÂÐËÊÏÞ ÓÇÂÍÙËÌ Ë ÒÑÎËÕÑÒÐÞÇ ÒÇÓÇÅÓÖÒÒËÓÑÄÍË ÑÓÅÂÐË-
ÚÇÔÍËØ ÔÑÇÆËÐÇÐËÌ.

¥ÂÕÂ ÒÑÔÕÖÒÎÇÐËâ 20 ÔÇÐÕâÃÓâ 1994 Å.

µ¥¬ 541.57; 541.124

¤ÓÂÆËÇÐÕÐÞÇ ÎËÐËË ÐÂ ÏÐÑÅÑÏÇÓÐÞØ ÒÑÄÇÓØÐÑÔÕâØ
ÒÑÕÇÐÙËÂÎßÐÑÌ àÐÇÓÅËË Ë ÏÇØÂÐËÊÏÞ ØËÏËÚÇÔÍËØ ÓÇÂÍÙËÌ

².®.®ËÐâÇÄ

ªÐÔÕËÕÖÕ ×ËÊËÚÇÔÍÑÌ Ë ÑÓÅÂÐËÚÇÔÍÑÌ ØËÏËË ²ÑÔÕÑÄÔÍÑÅÑ ÅÑÔÖÆÂÓÔÕÄÇÐÐÑÅÑ ÖÐËÄÇÓÔËÕÇÕÂ
344104 ²ÑÔÕÑÄ-ÐÂ-¥ÑÐÖ, ÒÓÑÔÒ. ³ÕÂÚÍË, 194/3, ×ÂÍÔ (863)228 ë 5667

±ÑÍÂÊÂÐÑ, ÚÕÑ ÒÖÕß ØËÏËÚÇÔÍÑÌ ÓÇÂÍÙËË ÐÂ ÒÑÄÇÓØÐÑÔÕË ÒÑÕÇÐÙËÂÎßÐÑÌ àÐÇÓÅËË ØËÏËÚÇÔÍÑÌ ÔËÔÕÇÏÞ ÏÑÉÇÕ ÃÞÕß
ÕÑÎßÍÑ ÅÓÂÆËÇÐÕÐÑÌ ÎËÐËÇÌ ÏÇÉÆÖ ÆÄÖÏâ ÍÓËÕËÚÇÔÍËÏË ÕÑÚÍÂÏË. ±ÓÑÂÐÂÎËÊËÓÑÄÂÐÞ ÔÖÜÇÔÕÄÖáÜËÇ ÒÓÂÄËÎÂ
ÔÑØÓÂÐÇÐËâ ÔËÏÏÇÕÓËË ÄÆÑÎß ÒÖÕË ÓÇÂÍÙËË Ô ÕÑÚÍË ÊÓÇÐËâ ËØ ÔÑÅÎÂÔËâ Ô ËÏÇáÜËÏËÔâ àÍÔÒÇÓËÏÇÐÕÂÎßÐÞÏË Ë
ÓÂÔÚÇÕÐÞÏË ÆÂÐÐÞÏË. ¯Â ÓâÆÇ ÒÓËÏÇÓÑÄ ÒÓÑÆÇÏÑÐÔÕÓËÓÑÄÂÐÂ ÄÑÊÏÑÉÐÑÔÕß ÔÖÜÇÔÕÄÑÄÂÐËâ ÒÖÕÇÌ ÓÇÂÍÙËË,
ÔÑÔÕÑâÜËØ ËÊ ÐÇÔÍÑÎßÍËØ ÍÂÍ àÍÄËÄÂÎÇÐÕÐÞØ, ÕÂÍ Ë ÐÇàÍÄËÄÂÎÇÐÕÐÞØ ÅÓÂÆËÇÐÕÐÞØ ÎËÐËÌ. °ÃÔÖÉÆÇÐÂ ÔÄâÊß ÏÇÉÆÖ
ÏÇØÂÐËÊÏÂÏË ÓÇÂÍÙËË Ë ÔÑÑÕÄÇÕÔÕÄÖáÜËÏË ÒÖÕâÏË ÐÂ ÒÑÄÇÓØÐÑÔÕË ÒÑÕÇÐÙËÂÎßÐÑÌ àÐÇÓÅËË.
¢ËÃÎËÑÅÓÂ×Ëâ ì 238 ÔÔÞÎÑÍ.
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ÐÑÄÞØ ÒÑÆØÑÆÑÄ ÍÂÍ Í ÑÒËÔÂÐËá Ë ÒÓÇÆÔÕÂÄÎÇÐËá±±¿, ÕÂÍ Ë
Í ËÊÖÚÇÐËá ÆËÐÂÏËÍË ÐÂ ÐÇÌ.

£ÎËâÐËÇ ÓÂÔÕÄÑÓËÕÇÎâ ÐÂ ÏÇØÂÐËÊÏ Ë ÔÍÑÓÑÔÕß ÓÇÂÍÙËË,
ÍÂÍ ÒÑÍÂÊÞÄÂáÕ ÔÑÄÓÇÏÇÐÐÞÇ ËÔÔÎÇÆÑÄÂÐËâ,26 ë 37 ÊÂÚÂÔÕÖá
âÄÎâÇÕÔâ ÐÇ ÔÕÑÎßÍÑ ÔÕÂÕËÔÕËÚÇÔÍËÏ à××ÇÍÕÑÏ, ÔÍÑÎßÍÑ
à××ÇÍÕÑÏ ÒÓâÏÑÅÑ ÖÚÂÔÕËâ ÑÆÐÑÌ ËÎË ÐÇÔÍÑÎßÍËØ ÏÑÎÇÍÖÎ
ÓÂÔÕÄÑÓËÕÇÎâ (ÍÂÍ ÆËÔÍÓÇÕÐÞØ ÚÂÔÕËÙ) Ä ÓÇÂÍÙËË. ¿ÕÑ, ÐÇÔÑÏ-
ÐÇÐÐÑ, ÕÓÇÃÖÇÕ ÄÍÎáÚÇÐËâ ÏÑÎÇÍÖÎ ÓÂÔÕÄÑÓËÕÇÎâ Ä ÓÂÔÔÏÑÕ-
ÓÇÐËÇ ±±¿ ØËÏËÚÇÔÍÑÌ ÔËÔÕÇÏÞ.

ªÊÖÚÇÐËÇ ÔÕÓÑÇÐËâ ÒÑÄÇÓØÐÑÔÕË ÕÄÇÓÆÑÅÑ ÕÇÎÂ,38 ÇÇ ÄÊÂË-
ÏÑÆÇÌÔÕÄËâ Ô ÂÆÔÑÓÃËÓÑÄÂÐÐÞÏË ÏÑÎÇÍÖÎÂÏË Ë ËÔÔÎÇÆÑÄÂ-
ÐËÇ ØËÏËÚÇÔÍËØ ÓÇÂÍÙËÌ ÐÂ ÐÇÌ ÐÇÄÑÊÏÑÉÐÑ ÃÇÊ ÆÇÕÂÎßÐÑÅÑ
ËÔÔÎÇÆÑÄÂÐËâ ÔÕÓÑÇÐËâ ±±¿ ÑÃÝÇÆËÐÇÐÐÑÌ ÔËÔÕÇÏÞ ÂÆÔÑÓ-
ÃËÓÑÄÂÐÐÑÌ ÏÑÎÇÍÖÎÞ Ë ÏÑÆÇÎË ÒÑÄÇÓØÐÑÔÕË ÕÄÇÓÆÑÅÑ
ÕÇÎÂ.38 ë 45 ¯Â ×ÂÊÑÄÞÇ ÒÇÓÇØÑÆÞ ÕÄÇÓÆÑÅÑ ÕÇÎÂ ËÊ ÑÆÐÑÌ
ÅÓÖÒÒÞ ÔËÏÏÇÕÓËË Ä ÆÓÖÅÖá ÏÑÉÐÑ ÔÏÑÕÓÇÕß, ÍÂÍ ÐÂ ÒÇÓÇ-
ØÑÆÞ ËÊ ÑÆÐÑÅÑ ÏËÐËÏÖÏÂ Ä ÆÓÖÅÑÌ ÐÂ ÔÑÑÕÄÇÕÔÕÄÖáÜËØ
±±¿.

¬ÑÐÔÕÓÖËÓÑÄÂÐËÇ ÏÑÎÇÍÖÎâÓÐÞØ ÒÓËÃÑÓÑÄ ÆÎâ ÐÖÉÆ
ÏÑÎÇÍÖÎâÓÐÑÌ àÎÇÍÕÓÑÐËÍË, ÐÇÔÑÏÐÇÐÐÑ, ÔÄâÊÂÐÑ Ô ËÊÖÚÇ-
ÐËÇÏ ÔÎÑÉÐÑÅÑ ÆÄËÉÇÐËâ ØËÏËÚÇÔÍÑÌ ÔËÔÕÇÏÞ ÐÂ ÔÑÑÕÄÇÕ-
ÔÕÄÖáÜÇÌ ±±¿.46, 47 ±ÓÑÃÎÇÏÂ ÒÓÇÄÓÂÜÇÐËâ ÑÆÐÑÌ ×ÑÓÏÞ
àÐÇÓÅËË Ä ÆÓÖÅÖá ÄÔÇÅÆÂ ÂÍÕÖÂÎßÐÂ.48, 49 ±ÑàÕÑÏÖ ÄÂÉÐÞ
ËÔÔÎÇÆÑÄÂÐËâ, ÔÄâÊÂÐÐÞÇ Ô ÒÓâÏÞÏ ÏÑÎÇÍÖÎâÓÐÞÏ ÒÓÇÑÃÓÂ-
ÊÑÄÂÐËÇÏ ÔÑÎÐÇÚÐÑÌ àÐÇÓÅËË.49 ë 52 ±ÑËÔÍ ÏÑÎÇÍÖÎâÓÐÞØ ÔËÔ-
ÕÇÏ, ÔÒÑÔÑÃÐÞØ à××ÇÍÕËÄÐÑ ÖÎÂÄÎËÄÂÕß ÔÑÎÐÇÚÐÖá àÐÇÓÅËá,
ÍÑÐÔÇÓÄËÓÑÄÂÕß ÇÇ Ë ÆÂÎÇÇ ÒÓÇÑÃÓÂÊÑÄÞÄÂÕß Ä ÖÆÑÃÐÞÇ ÆÎâ
ËÔÒÑÎßÊÑÄÂÐËâ ÄËÆÞ, ÇÔÕÇÔÕÄÇÐÐÑ, ÔÄâÊÂÐ Ô ËÊÖÚÇÐËÇÏ ÔÕÓÑÇ-
ÐËâ ÂÆËÂÃÂÕËÚÇÔÍËØ ±±¿ ÔÑÑÕÄÇÕÔÕÄÖáÜËØ ØËÏËÚÇÔÍËØ
ÔËÔÕÇÏ.49

¢ÑÎÇÇ ÅÎÖÃÑÍÑÇ ÒÑÐËÏÂÐËÇ ÒÓËÓÑÆÞ ÃËÑÎÑÅËÚÇÔÍËØ
ÔËÔÕÇÏ Ë ÒÓËÐÙËÒÑÄ ËØ ×ÖÐÍÙËÑÐËÓÑÄÂÐËâ, ÐÇÔÑÏÐÇÐÐÑ,
ÕÓÇÃÖÇÕ ÆÇÕÂÎßÐÑÅÑ ËÊÖÚÇÐËâ ±±¿ ÏÑÆÇÎßÐÞØ ØËÏËÚÇÔÍËØ
ÔËÔÕÇÏ, ËÏËÕËÓÖáÜËØ ÔÑÄÑÍÖÒÐÑÔÕß ÂÍÕËÄÐÞØ ÙÇÐÕÓÑÄ Ë ËØ
ÍÑÎÎÇÍÕËÄÐÞÇ ÔÄÑÌÔÕÄÂ.53 ë 56

ªÊ ËÊÎÑÉÇÐÐÑÅÑ ÄÞÛÇ ÔÎÇÆÖÇÕ, ÚÕÑ ËÔÔÎÇÆÑÄÂÐËÇ ÅÎÑ-
ÃÂÎßÐÑÌ ÔÕÓÖÍÕÖÓÞ ±±¿, ÒÑ ÔÖÕË ÆÇÎÂ, ÕÑÎßÍÑ ÐÂÚËÐÂÇÕÔâ.
²ÇÛÇÐËÇ ÏÐÑÅËØ ÍÂÓÆËÐÂÎßÐÞØ ÕÇÑÓÇÕËÚÇÔÍËØ Ë àÍÔÒÇÓËÏÇÐ-
ÕÂÎßÐÞØ ÊÂÆÂÚ ÔÄâÊÂÐÑ ÒÓÇÉÆÇ ÄÔÇÅÑ Ô ËÊÖÚÇÐËÇÏ ÔÕÓÑÇÐËâ
ÔÑÑÕÄÇÕÔÕÄÖáÜËØ ±±¿.

¬ ÐÂÔÕÑâÜÇÏÖ ÄÓÇÏÇÐË, ÍÓÑÏÇ ÑÃÊÑÓÂ ¢ÂÊËÎÇÄÔÍÑÅÑ Ë
²âÃÑÅÑ 4, Ä ÑÕÇÚÇÔÕÄÇÐÐÑÌ ÎËÕÇÓÂÕÖÓÇ ÐÇÕ ÑÃÊÑÓÑÄ, Ä ÍÑÕÑÓÞØ
ÊÂÕÓÂÅËÄÂÎËÔß ÃÞ ÄÑÒÓÑÔÞ ÅÎÑÃÂÎßÐÑÅÑ ÔÕÓÑÇÐËâ ±±¿.
±ÑàÕÑÏÖ ÑÔÐÑÄÐÑÌ ÙÇÎßá ÆÂÐÐÑÌ ÓÂÃÑÕÞ âÄÎâÇÕÔâ ÄÑÔÒÑÎ-
ÐÇÐËÇ àÕÑÅÑ ÒÓÑÃÇÎÂ, ÒÑÍÂÊ ÐÂ ÏÐÑÅÑÚËÔÎÇÐÐÞØ ÒÓËÏÇÓÂØ
ÐÇÑÃØÑÆËÏÑÔÕË ËÊÖÚÇÐËâ ±±¿ Ë Ä ÔÄâÊË Ô àÕËÏ ÓÂÔÛËÓÇÐËâ
ÒÑÐâÕËâ ÒÖÕË ÓÇÂÍÙËË.

II. ±ÓËÓÑÆÂ ÒÖÕË ØËÏËÚÇÔÍÑÌ ÓÇÂÍÙËË ÐÂ
ÒÑÄÇÓØÐÑÔÕâØ ÒÑÕÇÐÙËÂÎßÐÑÌ àÐÇÓÅËË
±ÖÕß ØËÏËÚÇÔÍÑÌ ÓÇÂÍÙËË ÐÂ ±±¿,57 ë 59 ÑÒÓÇÆÇÎâáÜËÌ ÇÇ
ÏÇØÂÐËÊÏ, âÄÎâÇÕÔâ ÑÆÐËÏ ËÊ ÐÂËÃÑÎÇÇ ÄÂÉÐÞØ ÒÑÐâÕËÌ Ä
ØËÏËË. £ÄÇÆÇÐÐÑÇ ÇÜÇ Ä ÍÑÐÙÇ 1930-Ø ÅÑÆÑÄ,57 ÔÓÂÊÖ ÉÇ ÒÑÔÎÇ
ÒÑâÄÎÇÐËâ ÒÓÇÆÔÕÂÄÎÇÐËâ ÑÃ ÂÆËÂÃÂÕËÚÇÔÍÑÌ ±±¿ ÏÑÎÇ-
ÍÖÎÞ 60 ÒÑÐâÕËÇ ÒÖÕË ØËÏËÚÇÔÍÑÌ ÓÇÂÍÙËË ÆÑ ÐÂÔÕÑâÜÇÅÑ
ÄÓÇÏÇÐË ÑÔÕÂÇÕÔâ ÆËÔÍÖÔÔËÑÐÐÞÏ.4 ë 7, 61 ë 77 ªÏÇÇÕÔâ ÐÇ-
ÔÍÑÎßÍÑ ÓÂÊÎËÚÐÞØ ÑÒÓÇÆÇÎÇÐËÌ ÒÖÕË ÓÇÂÍÙËË, ËÊ ÍÑÕÑÓÞØ
ÐÂËÃÑÎÇÇ ÄÂÉÐÞÏË âÄÎâáÕÔâ ÏËÐËÏÂÎßÐÑ-àÐÇÓÅÇÕËÚÇÔÍËÌ
ÓÇÂÍÙËÑÐÐÞÌ ÒÖÕß,57 ë 59, 71 ë 73 ÒÖÕß ÐÂËÔÍÑÓÇÌÛÇÅÑ ÔÒÖÔ-
ÍÂ 67 ë 69, 72, 76 Ë ÄÐÖÕÓÇÐÐââ ÍÑÑÓÆËÐÂÕÂ ÓÇÂÍÙËË.61, 63, 68

®ËÐËÏÂÎßÐÑ-àÐÇÓÅÇÕËÚÇÔÍËÌ ÒÖÕß (®¿±) ì ÎËÐËâ, ÒÓÑ-
ØÑÆâÜÂâ ÒÑ ÆÐÖ ÓÇÂÍÙËÑÐÐÑÌ ÆÑÎËÐÞ, ÔÑÇÆËÐâáÜÂâ àÐÇÓÅÇ-
ÕËÚÇÔÍËÇ ÏËÐËÏÖÏÞ ÓÇÂÅÇÐÕÑÄ Ë ÒÓÑÆÖÍÕÑÄ ÚÇÓÇÊ ÔÑÑÕ-
ÄÇÕÔÕÄÖáÜÖá ÔÇÆÎÑÄÖá ÕÑÚÍÖ (ÒÇÓÇØÑÆÐÑÇ ÔÑÔÕÑâÐËÇ 78, 79)
ÐÂ ±±¿. ±ÖÕß ÐÂËÔÍÑÓÇÌÛÇÅÑ ÔÒÖÔÍÂ ì ÅÓÂÆËÇÐÕÐÂâ ÎËÐËâ,
ÄÞØÑÆâÜÂâ ËÊ ÔÇÆÎÑÄÑÌ ÕÑÚÍË ÒÑ ÐÂÒÓÂÄÎÇÐËá Í àÐÇÓÅÇÕËÚÇÔ-
ÍÑÏÖ ÏËÐËÏÖÏÖ ÓÇÂÅÇÐÕÑÄ ËÎË ÒÓÑÆÖÍÕÑÄ. ¦ÔÎË ËÔÒÑÎß-
ÊÖáÕÔâ ÏÂÔÔ-ÄÊÄÇÛÇÐÐÞÇ ÍÑÑÓÆËÐÂÕÞ, ÕÑ ÒÖÕß ÐÂËÔÍÑÓÇÌ-
ÛÇÅÑ ÔÒÖÔÍÂ ÐÂÊÞÄÂÇÕÔâ ÄÐÖÕÓÇÐÐÇÌ ÍÑÑÓÆËÐÂÕÑÌ ÓÇÂÍÙËË
(Intrinsic Reaction Coordinate, IRC).61, 63, 68 ±ÓË ÒÓÑÔÕÇÌÛÇÏ
ÕÑÒÑÎÑÅËÚÇÔÍÑÏ ÔÕÓÑÇÐËË ±±¿, ÍÑÅÆÂ ÓÇÂÍÙËÑÐÐÂâ ÆÑÎËÐÂ
ÔÄâÊÞÄÂÇÕ àÐÇÓÅÇÕËÚÇÔÍËÇ ÏËÐËÏÖÏÞ ÓÇÂÅÇÐÕÑÄ Ë ÒÓÑÆÖÍÕÑÄ
ÚÇÓÇÊ ÑÕÚÇÕÎËÄÑÇ ÔÇÆÎÑ, ÄÔÇ ÒÇÓÇÚËÔÎÇÐÐÞÇ ÄÞÛÇ ÑÒÓÇÆÇÎÇÐËâ
ÒÖÕË ÓÇÂÍÙËË ÔÑÑÕÄÇÕÔÕÄÖáÕ ÑÆÐÑÌ Ë ÕÑÌ ÉÇ ÎËÐËË ÐÂ ±±¿
(ÓËÔ. 2). £ ÔÎÖÚÂâØ ÃÑÎÇÇ ÔÎÑÉÐÑÅÑ ÕÑÒÑÎÑÅËÚÇÔÍÑÅÑ ÔÕÓÑÇÐËâ
±±¿, ÏËÐËÏÂÎßÐÑ-àÐÇÓÅÇÕËÚÇÔÍËÌ ÒÖÕß, ÅÓÂÆËÇÐÕÐÂâ ÎËÐËâ
Ë IRC ÏÑÅÖÕ ÑÕÎËÚÂÕßÔâ, Â ÔÎÇÆÑÄÂÕÇÎßÐÑ, ÏÑÅÖÕ ÑÕÎËÚÂÕßÔâ
ÒÓÇÆÔÍÂÊÂÐÐÞÇ ÏÇØÂÐËÊÏÞ ÑÆÐÑÌ Ë ÕÑÌ ÉÇ ÓÇÂÍÙËË. ¦ÔÕÇ-
ÔÕÄÇÐÐÑ, ÄÑÊÐËÍÂÇÕ ÄÑÒÓÑÔ Ñ ÄÞÃÑÓÇ ÐÂËÃÑÎÇÇ ÂÆÇÍÄÂÕÐÑÅÑ
×ËÊËÍÇ Ë ØËÏËË ËÊÖÚÂÇÏÑÅÑ ÒÓÑÙÇÔÔÂ ÑÒÓÇÆÇÎÇÐËâ ÒÖÕË
ÓÇÂÍÙËË ÐÂ ±±¿. ¯Ç ÑÕÓËÙÂâ ÒÓÂÄÑÏÇÓÐÑÔÕË ËÔÒÑÎßÊÑÄÂÐËâ
®¿±Ë IRC, ÏÞ Ä ÆÂÐÐÑÏ ÑÃÊÑÓÇ ÑÔÐÑÄÐÑÇ ÄÐËÏÂÐËÇ ÖÆÇÎâÇÏ
ÅÓÂÆËÇÐÕÐÑÏÖ ÒÖÕË ÓÇÂÍÙËË.7, 80 ªÔÒÑÎßÊÑÄÂÕß àÕÑÕ ÒÖÕß
ÐÂËÃÑÎÇÇ ÖÆÑÃÐÑ Ä ÔÎÖÚÂÇ ÔÎÑÉÐÑÅÑ ÕÑÒÑÎÑÅËÚÇÔÍÑÅÑ ÔÕÓÑÇ-
ÐËâ ±±¿. ²ÂÔÔÏÑÕÓÇÐÞ ÕÑÎßÍÑ ±±¿ ÑÔÐÑÄÐÑÅÑ àÎÇÍÕÓÑÐ-
ÐÑÅÑ ÔÑÔÕÑâÐËâ, ØÑÕâ ÏÇÕÑÆÑÎÑÅËâ, ÒÓÇÆÔÕÂÄÎÇÐÐÂâ Ä ÑÃÊÑÓÇ,
ÒÓËÏÇÐËÏÂ Í ±±¿ ÎáÃÑÅÑ àÎÇÍÕÓÑÐÐÑÅÑ ÔÑÔÕÑâÐËâ.

±ÑÄÇÓØÐÑÔÕß ÒÑÕÇÐÙËÂÎßÐÑÌ àÐÇÓÅËË E(X ), ÇÇ ÒÇÓÄÞÇ Ë
ÄÕÑÓÞÇ ÒÓÑËÊÄÑÆÐÞÇ ÔÚËÕÂáÕÔâ ÍÑÐÇÚÐÞÏË Ë ÐÇÒÓÇÓÞÄÐÞÏË
×ÖÐÍÙËâÏË Ä ÎáÃÑÌ ÕÑÚÍÇ X (X1, X2, ...,X3N) ÍÑÐ×ËÅÖÓÂÙËÑÐ-
ÐÑÅÑ ÒÓÑÔÕÓÂÐÔÕÄÂ R3N, ÊÂ ËÔÍÎáÚÇÐËÇÏ ÒÑÎáÔÑÄ (ÕÑÚÇÍ, ÅÆÇ
ÍÑÑÓÆËÐÂÕÞ ÆÄÖØ ËÎË ÃÑÎÇÇ ÂÕÑÏÑÄ Ä ÏÑÎÇÍÖÎÇ ÔÑÄÒÂÆÂáÕ).
·ËÏËÚÇÔÍË ÐÂËÃÑÎÇÇ ÊÐÂÚËÏÞÏË ÑÃÎÂÔÕâÏË ±±¿ âÄÎâáÕÔâ
ÕÂÍ ÐÂÊÞÄÂÇÏÞÇ ÐÇÄÞÓÑÉÆÇÐÐÞÇ ÍÓËÕËÚÇÔÍËÇ (ÔÕÂÙËÑÐÂÓÐÞÇ
ËÎË àÍÔÕÓÇÏÂÎßÐÞÇ) ÕÑÚÍË, Õ.Ç. ÕÑÚÍË Xcr ÐÂ ±±¿, Ä ÍÑÕÑÓÞØ
ÑÆÐÑÄÓÇÏÇÐÐÑ ÄÞÒÑÎÐâáÕÔâ ÔÑÑÕÐÑÛÇÐËâ

!E(Xcr)=gradE(Xcr)=0 , (1)
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²ËÔ. 1. ³ØÇÏÂ ×ÑÕÑØËÏËÚÇÔÍÑÅÑ ÓÂÔÍÓÞÕËâ 10; 30; 30-ÕÓËÏÇÕËÎ-6-ÅËÆ-
ÓÑÍÔËÔÒËÓÑ[2H-1-ÃÇÐÊÑÒËÓÂÐ]-2-20-ËÐÆÑÎËÐÂ 1 (ÔÏ.8).
2 ì ÒÇÓÄÑÐÂÚÂÎßÐÞÌ ÏÇÕÂÔÕÂÃËÎßÐÞÌ ÒÓÑÆÖÍÕ, ÑÕÄÇÚÂáÜËÌ ÔÕÓÖÍ-
ÕÖÓÇ Ô ÓÂÊÓÞÄÑÏ C7O-ÔÄâÊË, ÐÑ ÔÑØÓÂÐÇÐËÇÏ ÍÑÐ×ËÅÖÓÂÙËË ×ÓÂÅ-
ÏÇÐÕÑÄ, ÓÂÔÒÑÎÑÉÇÐÐÞØ Ä ÒÇÓÒÇÐÆËÍÖÎâÓÐÞØ ÒÎÑÔÍÑÔÕâØ; 3 ìÏÇÓÑ-
ÙËÂÐËÐÑÄÂâ ×ÑÓÏÂ ÒÖÕË ÓÇÂÍÙËË ÔÎÇÆÖÇÕ ÄÆÑÎß ÆËÂÃÂÕËÚÇÔÍËØ
ÒÑÄÇÓØÐÑÔÕÇÌ (ÛÕÓËØÑÄÞÇ ÎËÐËË). £ ÍÂÚÇÔÕÄÇ ÒÓÑÆÖÍÕÂ ÐÂ ÓËÔÖÐÍÇ
ÒÓËÄÇÆÇÐ ÕÑÎßÍÑ ÑÆËÐ ËÊ ÐÇÔÍÑÎßÍËØ ÄÑÊÏÑÉÐÞØ ÏÇÓÑÙËÂÐËÐÑÄÞØ
ËÊÑÏÇÓÑÄ 3

940 ².®.®ËÐâÇÄ



rank �Hij�Xcr
= rank

�������� q2E
qXiqXj

��������
Xcr

� 3Nÿ 6 , (2)

ÅÆÇ X Ë N ì ÔÑÑÕÄÇÕÔÕÄÇÐÐÑ ÆÇÍÂÓÕÑÄÞ ÍÑÑÓÆËÐÂÕÞ âÆÇÓ Ë
ÚËÔÎÑ ÂÕÑÏÑÄ Ä ÏÑÎÇÍÖÎÇ.64, 65, 78, 79 ³ÑÑÕÐÑÛÇÐËÇ (2) ÑÊÐÂ-
ÚÂÇÕ, ÚÕÑ ÅÇÔÔËÂÐ (Hij) ËÏÇÇÕ ÕÑÎßÍÑ ÛÇÔÕß ÐÖÎÇÄÞØ ÔÑÃÔÕÄÇÐ-
ÐÞØ ÊÐÂÚÇÐËÌ, ÔÑÑÕÄÇÕÔÕÄÖáÜËØ ÆÄËÉÇÐËá ÏÑÎÇÍÖÎâÓÐÑÌ
ÔËÔÕÇÏÞ ÍÂÍ ÙÇÎÑÅÑ (ÕÓË ÊÐÂÚÇÐËâ ÕÓÂÐÔÎâÙËË ÏÑÎÇÍÖÎâÓÐÑÌ
ÔËÔÕÇÏÞ ÔÑÑÕÄÇÕÔÕÄÇÐÐÑ ÄÆÑÎß ÕÓÇØ ÑÔÇÌ Ë ÇÜÇ ÕÓË ÄÓÂÜÇÐËâ
ÄÑÍÓÖÅ àÕËØ ÑÔÇÌ).

´ÑÚÍÂX2R3N, Ä ÍÑÕÑÓÑÌ ÐÇ ÄÞÒÑÎÐâÇÕÔâ ÔÑÑÕÐÑÛÇÐËÇ (1)
(!E(X) 6� 0), ÐÂÊÞÄÂÇÕÔâ ÓÇÅÖÎâÓÐÑÌ 81, 82 (ÐÇÍÓËÕËÚÇÔÍÑÌ ËÎË
ÐÑÓÏÂÎßÐÑÌ 61, 65). £ÔÇ ÍÓËÕËÚÇÔÍËÇ ÕÑÚÍË ØÂÓÂÍÕÇÓËÊÖáÕÔâ
ËÐÆÇÍÔÑÏ l ì ÚËÔÎÑÏ ÑÕÓËÙÂÕÇÎßÐÞØ ÔÑÃÔÕÄÇÐÐÞØ ÊÐÂÚÇÐËÌ
ÅÇÔÔËÂÐÂ. ³ÑÑÕÄÇÕÔÕÄÇÐÐÑ ÆÎâ ÏËÐËÏÖÏÂ l=0, ÆÎâ ÔÇÆÎÑÄÑÌ
ÕÑÚÍË l=1, ÆÎâ ÍÓËÕËÚÇÔÍÑÌ ÕÑÚÍË l=2 Ë Õ.Æ.65

±ÖÕß ÓÇÂÍÙËË ØËÏËÚÇÔÍÑÌ ÔËÔÕÇÏÞ 57 ë 59, 61, 83 ÑÒÓÇÆÇ-
ÎâÇÕÔâ ÎËÐËÇÌ, ÒÓËÐÂÆÎÇÉÂÜÇÌ ±±¿, ÍÑÕÑÓÂâ ÄÞØÑÆËÕ ËÊ
ÏËÐËÏÖÏÂ àÐÇÓÅËË, ÑÕÄÇÚÂáÜÇÅÑ ÓÇÂÅÇÐÕÖ, ÒÓÑØÑÆËÕ ÚÇÓÇÊ
ÔÇÆÎÑÄÖá ÕÑÚÍÖ, ÑÕÄÇÚÂáÜÖá ÒÇÓÇØÑÆÐÑÏÖ ÔÑÔÕÑâÐËá, Ë
ÒÑÒÂÆÂÇÕ Ä ÏËÐËÏÖÏ àÐÇÓÅËË, ÑÕÄÇÚÂáÜËÌ ÒÓÑÆÖÍÕÖ (ÔÏ.
ÓËÔ. 2, ÎËÐËâ 1). ±ÖÕß ÓÇÂÍÙËË ÑÒÓÇÆÇÎâÇÕÔâ Ä (3N+1)-ÏÇÓ-
ÐÑÏ ÒÓÑÔÕÓÂÐÔÕÄÇ R3N+1 (ÒÓâÏÂâ ÔÖÏÏÂ ÍÑÐ×ËÅÖÓÂÙËÑÐÐÑÅÑ
ÒÓÑÔÕÓÂÐÔÕÄÂ Ë àÐÇÓÅÇÕËÚÇÔÍÑÌ ÍÑÑÓÆËÐÂÕÞ,
R3N+1=R3N�E),81 ÍÑÕÑÓÑÇ ÏÞ ÃÖÆÇÏ ÐÂÊÞÄÂÕß ÒÑÎÐÞÏ
ÒÓÑÔÕÓÂÐÔÕÄÑÏ. ®ÇÉÆÖ ÕÑÚÍÂÏË (Â ÔÎÇÆÑÄÂÕÇÎßÐÑ, Ë ÍÓË-
ÄÞÏË) ÐÂ ±±¿ Ë Ä ÍÑÐ×ËÅÖÓÂÙËÑÐÐÑÏ ÒÓÑÔÕÓÂÐÔÕÄÇ ÔÖÜÇ-
ÔÕÄÖÇÕ ÄÊÂËÏÐÑ-ÑÆÐÑÊÐÂÚÐÑÇ ÔÑÑÕÄÇÕÔÕÄËÇ. ´ÂÍËÏ ÑÃÓÂÊÑÏ,
ÎËÐËâ Ä ÍÑÐ×ËÅÖÓÂÙËÑÐÐÑÏ ÒÓÑÔÕÓÂÐÔÕÄÇ ÑÆÐÑÊÐÂÚÐÑ ÑÒÓÇ-
ÆÇÎâÇÕ ÎËÐËá ÐÂ ±±¿ Ë ÐÂÑÃÑÓÑÕ. °ÓÕÑÅÑÐÂÎßÐÂâ ÒÓÑÇÍÙËâ
ÒÖÕË ÓÇÂÍÙËË ÐÂ ÍÑÐ×ËÅÖÓÂÙËÑÐÐÑÇ ÒÓÑÔÕÓÂÐÔÕÄÑ ÆÂÇÕ ÐÇÍÑ-
ÕÑÓÖá ÍÓËÄÖá Ä ÒÓÑÔÕÓÂÐÔÕÄÇ R3N, ÍÑÕÑÓÂâ ÕÂÍÉÇ ÑÃÞÚÐÑ
ÐÂÊÞÄÂÇÕÔâ ÒÖÕÇÏ ÓÇÂÍÙËË (ÔÏ. ÓËÔ. 2, ÎËÐËâ 2). £ ÆÂÎßÐÇÌ-
ÛÇÏ ÏÞ ÃÖÆÇÏ ÅÑÄÑÓËÕß Ä ÑÔÐÑÄÐÑÏ Ñ ÒÖÕË ÓÇÂÍÙËË Ä ÒÑÎÐÑÏ
ÒÓÑÔÕÓÂÐÔÕÄÇ.

£ ÂÆËÂÃÂÕËÚÇÔÍÑÏ ÒÓËÃÎËÉÇÐËË 60 ±±¿ ÐÇ ÊÂÄËÔËÕ ÑÕ
âÆÇÓÐÞØ ÏÂÔÔ, ÔÎÇÆÑÄÂÕÇÎßÐÑ, ÎáÃÂâ ÎËÐËâ, ÒÓËÐÂÆÎÇÉÂÜÂâ
±±¿, Ë ÇÇ ÒÓÑÇÍÙËâ ÐÂR3N, ÕÂÍÉÇ ÐÇ ÊÂÄËÔâÕ ÑÕ âÆÇÓÐÞØÏÂÔÔ.
ªÐ×ËÐÕÇÊËÏÂÎßÐÑÇ ÔÏÇÜÇÐËÇ (ÆÄËÉÇÐËÇ Ô ÃÇÔÍÑÐÇÚÐÑ ÏÂÎÑÌ
ÔÍÑÓÑÔÕßá) ÄÆÑÎß ±±¿ ËÊ ÎáÃÑÌ ÇÇ ÕÑÚÍË X0 ÏÑÉÇÕ ÒÓÑËÔ-

ØÑÆËÕß ÕÑÎßÍÑ ÄÆÑÎß ÐÂÒÓÂÄÎÇÐËâ ÄÇÍÕÑÓÂ ÅÓÂÆËÇÐÕÂ.61, 67, 69

¿ÕÑ ÒÓËÄÑÆËÕ Í ÕÑÏÖ, ÚÕÑ ÏÑÎÇÍÖÎâÓÐÂâ ÔËÔÕÇÏÂ ÒÓË ÖÔÎÑÄËË
ËÐ×ËÐËÕÇÊËÏÂÎßÐÑÔÕË ÔÏÇÜÇÐËâ ÏÑÉÇÕ ÔÍÑÎßÊËÕß ÒÑ ±±¿
ÕÑÎßÍÑ ÄÆÑÎß ÅÓÂÆËÇÐÕÐÞØ ÎËÐËÌ ÏÇÉÆÖ ÎáÃÞÏË ÆÄÖÏâ
ÍÓËÕËÚÇÔÍËÏË ÕÑÚÍÂÏË.61, 63, 68, 69 ³ÎÇÆÑÄÂÕÇÎßÐÑ, ÒÖÕÇÏ ÓÇÂÍ-
ÙËË ÍÂÍ ÎËÐËË, ÒÓËÐÂÆÎÇÉÂÜÇÌ ±±¿, ÏÑÉÇÕ ÔÎÖÉËÕß ÕÑÎßÍÑ
ÅÓÂÆËÇÐÕÐÂâ ÎËÐËâ. £ àÕÑÏ ÔÎÖÚÂÇ ÆÎâ ÑÒÓÇÆÇÎÇÐËâ ÎËÐËË ÐÂ
±±¿, ÑÕÄÇÚÂáÜÇÌ ÒÖÕË ØËÏËÚÇÔÍÑÌ ÓÇÂÍÙËË ÔËÔÕÇÏÞ, ÐÇÑÃ-
ØÑÆËÏÑ ÓÇÛËÕß ÔËÔÕÇÏÖ ÑÃÞÍÐÑÄÇÐÐÞØ ÆË××ÇÓÇÐÙËÂÎßÐÞØ
ÖÓÂÄÐÇÐËÌ, ÑÒÓÇÆÇÎâáÜËØ ÅÓÂÆËÇÐÕÐÞÇ ÎËÐËË ÐÂ ±±¿,
ÍÑÕÑÓÂâ, ÍÂÍ ØÑÓÑÛÑ ËÊÄÇÔÕÐÑ,61, 63, 68, 81, 82 Ä ÐÇ ÏÂÔÔ-ÄÊÄÇÛÇÐ-
ÐÞØ ÆÇÍÂÓÕÑÄÞØ ÍÑÑÓÆËÐÂÕÂØ ËÏÇÇÕ ÄËÆ

dX1

qE=qX1
� dX2

qE=qX2
� � � � � dX3N

qE=qX3N
� const , (3)

Ô ÐÂÚÂÎßÐÞÏË ÖÔÎÑÄËâÏË X0= (X1, X2, ..., X3N)0 Ë ÄÞÃÓÂÕß ËÊ
ÔÇÏÇÌÔÕÄÂ ÓÇÛÇÐËÌ àÕÑÌ ÔËÔÕÇÏÞ ÕÇ, ÍÑÕÑÓÞÇ ÔÑÇÆËÐâáÕ
ÔÑÑÕÄÇÕÔÕÄÖáÜËÇ ÍÓËÕËÚÇÔÍËÇ ÕÑÚÍË. µÓÂÄÐÇÐËÇ (3) Ä ÏÂÔÔ-
ÄÊÄÇÛÇÐÐÞØ ÍÑÑÓÆËÐÂÕÂØ ÃÞÎË ÄÒÇÓÄÞÇ ËÔÒÑÎßÊÑÄÂÐÞ
¶ÖÍÖË 61 ÆÎâ ÙÇÎÇÌ ÐÂØÑÉÆÇÐËâ ÒÖÕË ÓÇÂÍÙËË ÇÜÇ Ä 1970 Å.
³ÎÇÆÖÇÕ ÑÆÐÂÍÑ ÑÕÏÇÕËÕß, ÚÕÑ ÆÎâ ËÊÖÚÇÐËâ ÆËÐÂÏËÍË
ØËÏËÚÇÔÍËØ ÔËÔÕÇÏ ÖÆÑÃÐÇÇ ÓÂÃÑÕÂÕß Ä ÏÂÔÔ-ÄÊÄÇÛÇÐÐÞØ
ÍÑÑÓÆËÐÂÕÂØ,61 ÐÂ ÍÑÕÑÓÞØ ÏÞ Ä ÆÂÐÐÑÏ ÑÃÊÑÓÇ ÑÔÕÂÐÂÄÎË-
ÄÂÕßÔâ ÐÇ ÃÖÆÇÏ, ÑÕÔÞÎÂâ ÚËÕÂÕÇÎâ Í ÑÓËÅËÐÂÎßÐÞÏ ÓÂÃÑ-
ÕÂÏ.1 ë 4, 61, 63, 68

µÓÂÄÐÇÐËâ (3) ÖÆÑÃÐÇÇ ÆÎâ ÐÂÛËØ ÙÇÎÇÌ ÊÂÒËÔÂÕß Ä ÄËÆÇ
ÔËÔÕÇÏÞ 3N ÑÃÞÍÐÑÄÇÐÐÞØ ÆË××ÇÓÇÐÙËÂÎßÐÞØ ÖÓÂÄÐÇ-
ÐËÌ 4, 61, 67 ë 69, 80

dX1

dt
� ÿ qE�X1�t�; :::X3N�t��

qXi
; i � 1; 2; :::; 3N , (4)

Ô ÐÂÚÂÎßÐÞÏË ÖÔÎÑÄËâÏËX(t0)= (X1,X2, ... ,X3N)0. £ÇÎËÚËÐÂ t
âÄÎâÇÕÔâ ÒÂÓÂÏÇÕÓÑÏ ÆÎËÐÞ ÍÓËÄÑÌ. ©ÐÂÍ ÏËÐÖÔ Ä ÒÓÂÄÑÌ
ÚÂÔÕË ÖÓÂÄÐÇÐËâ (4) ÑÊÐÂÚÂÇÕ, ÚÕÑ ÒÑÕÇÐÙËÂÎ ÖÏÇÐßÛÂÇÕÔâ
ÒÓË ÖÄÇÎËÚÇÐËË t. ªÐÕÇÅÓÂÎßÐÞÇ ÍÓËÄÞÇ ÖÓÂÄÐÇÐËÌ (4) ÐÂÊÞ-
ÄÂáÕÔâ ÅÓÂÆËÇÐÕÐÞÏË ÎËÐËâÏË X=X(t) ÂÆËÂÃÂÕËÚÇÔÍÑÅÑ
ÒÑÕÇÐÙËÂÎÂ.68, 69

´ÂÍËÏ ÑÃÓÂÊÑÏ, ÏÑÎÇÍÖÎâÓÐÂâ ÔËÔÕÇÏÂ ÒÓË ÖÔÎÑÄËË
ËÐ×ËÐËÕÇÊËÏÂÎßÐÑÔÕË ÏÑÉÇÕ ÆÄËÅÂÕßÔâ ÒÑ ±±¿ ÕÑÎßÍÑ
ÄÆÑÎß ÅÓÂÆËÇÐÕÐÞØ ÎËÐËÌ ÏÇÉÆÖ ÎáÃÞÏË ÆÄÖÏâ ÍÓËÕËÚÇÔ-
ÍËÏË ÕÑÚÍÂÏË.61, 63, 68 ±ÖÕÇÏ ÓÇÂÍÙËË ÍÂÍ ÎËÐËË, ÒÓËÐÂÆÎÇÉÂ-
ÜÇÌ ±±¿, ÏÑÉÇÕ ÔÎÖÉËÕß ÕÑÎßÍÑ ÅÓÂÆËÇÐÕÐÂâ ÎËÐËâ.

³ÑÅÎÂÔÐÑ ÕÇÑÓÇÏÇ °ÔÕÅÖÆÂ,85, 86 ÔËÔÕÇÏÂ (4) Ô ÒÓÂÄÑÌ
ÚÂÔÕßá, ÖÆÑÄÎÇÕÄÑÓâáÜÇÌ ÖÔÎÑÄËá ­ËÒÛËÙÂ,����qE�X 0�qXi

ÿ qE�X 00�
qXi

���� 4K
X3N
i

jXi
0 ÿ Xi

00j ,

ÅÆÇ X 0;X 00 2 R3N Ë KìÒÑÎÑÉËÕÇÎßÐÂâ ÒÑÔÕÑâÐÐÂâ ÄÇÎËÚËÐÂ,
ËÏÇÇÕ ÇÆËÐÔÕÄÇÐÐÑÇ ÓÇÛÇÐËÇ, ÒÓÑØÑÆâÜÇÇ ÚÇÓÇÊ ÊÂÆÂÐÐÖá
ÐÂÚÂÎßÐÖá ÕÑÚÍÖ X0. °ÚÇÄËÆÐÑ, ÚÕÑ ÖÔÎÑÄËâ, ÐÂÍÎÂÆÞÄÂÇÏÞÇ
ÐÂ ±±¿, ÑÃÇÔÒÇÚËÄÂáÕ ÄÞÒÑÎÐËÏÑÔÕß ÖÔÎÑÄËâ ­ËÒÛËÙÂ ÆÎâ
ÒÓÂÄÑÌ ÚÂÔÕË ÖÓÂÄÐÇÐËÌ (4) Ë, ÔÎÇÆÑÄÂÕÇÎßÐÑ, ÆÎâ àÕËØ ÖÓÂÄ-
ÐÇÐËÌ ÄÞÒÑÎÐâÇÕÔâ ÕÇÑÓÇÏÂ °ÔÕÅÖÆÂ. ´ÂÍËÏ ÑÃÓÂÊÑÏ, ÔÖ-
ÜÇÔÕÄÖÇÕ ÕÑÎßÍÑ ÑÆÐÑ ÓÇÛÇÐËÇ ÔËÔÕÇÏÞ (4) X=X(t), ÒÓÑØÑ-
ÆâÜÇÇ ÚÇÓÇÊ ÆÂÐÐÖá ÓÇÅÖÎâÓÐÖá ÕÑÚÍÖ.69, 70, 80, 85, 86 ¿ÕÑ ÑÊÐÂ-
ÚÂÇÕ, ÚÕÑ ÅÓÂÆËÇÐÕÐÂâ ÎËÐËâ ÐÇ ÏÑÉÇÕ ÐË ËÔÚÇÊÂÕß, ÐË ÊÂÓÑÉ-
ÆÂÕßÔâ Ä ÓÇÅÖÎâÓÐÑÌ ÕÑÚÍÇ (ÕÑÚÍÇ ÔÍÎÑÐÂ), Õ.Ç. ÆÎâ ÅÓÂÆËÇÐÕ-
ÐÞØ ÎËÐËÌ ÐÇ ÔÖÜÇÔÕÄÖÇÕ ÕÑÚÇÍ ÃË×ÖÓÍÂÙËË ÐÂ ÔÍÎÑÐÂØ ±±¿.

±ÑÎÇ ÄÇÍÕÑÓ-ÅÓÂÆËÇÐÕÂ !E, ÒÑÆÑÃÐÑ ÑÃÞÚÐÑÏÖ àÎÇÍÕÓÑ-
ÔÕÂÕËÚÇÔÍÑÏÖ ÒÑÎá, ËÐÕÇÅÓÂÎßÐÞÇ (ÔËÎÑÄÞÇ) ÎËÐËË ÍÑÕÑ-
ÓÑÅÑ 84 ÐÇ ÒÇÓÇÔÇÍÂáÕÔâ (ÔÏ. ÕÂÍÉÇ ÕÇÑÓËá ÍÄÂÐÕÑÄÑÌ ÕÑÒÑ-
ÎÑÅËË 87).

£ ÍÓËÄÑÎËÐÇÌÐÞØ ÍÑÑÓÆËÐÂÕÂØQ�X� 2 R3Nÿ6 (ÅÆÇR3Nÿ6 ì
ÍÑÐ×ËÅÖÓÂÙËÑÐÐÑÇ ÒÓÑÔÕÓÂÐÔÕÄÑ ÄÐÖÕÓÇÐÐËØ ÍÑÑÓÆËÐÂÕ)
ÖÓÂÄÐÇÐËâ (4) ÏÑÅÖÕ ÃÞÕß ÊÂÒËÔÂÐÞ Ä ÕÇÐÊÑÓÐÑÌ ×ÑÓ-
ÏÇ 4, 6, 68, 74, 88

E
1
2

²ËÔ. 2. ±ÑÄÇÓØÐÑÔÕß ÒÑÕÇÐÙËÂÎßÐÑÌ àÐÇÓÅËË ÏÑÎÇÍÖÎÞ Ë ÇÇ ÆÄÖÏÇÓ-
ÐÂâ ÒÓÑÇÍÙËâ ÐÂ ÍÑÐ×ËÅÖÓÂÙËÑÐÐÑÇ ÒÓÑÔÕÓÂÐÔÕÄÑ.
1 ì ÒÖÕß ÓÇÂÍÙËË ÐÂ ±±¿; 2 ì ÒÓÑÇÍÙËâ ÒÖÕË ÓÇÂÍÙËË ÐÂ ÍÑÐ×ËÅÖ-
ÓÂÙËÑÐÐÑÇ ÒÓÑÔÕÓÂÐÔÕÄÑ. ´ÑÐÍËÇ ÍÓËÄÞÇ, ÄÞØÑÆâÜËÇ ËÊ ÏËÐËÏÖÏÑÄ,
ÑÃÑÊÐÂÚÂáÕ ÅÓÂÆËÇÐÕÐÞÇ ÎËÐËË, Â ÕÑÐÍËÇ ÊÂÏÍÐÖÕÞÇ ÍÓËÄÞÇì àÍÄË-
ÒÑÕÇÐÙËÂÎßÐÞÇ ÎËÐËË

µÔÒÇØË ØËÏËË 63 (11) 1994 941



dQk

dt
� ÿ

X3Nÿ6
l�1

gkl
qE�Q1�t�; :::;Q3Nÿ6�t��

dQl , (5)

k � 1; 2; :::; 3Nÿ 6 ,

ÅÆÇ ÏÇÕÓËÚÇÔÍËÌ ÕÇÐÊÑÓ gkl (ÔÏ.81, 88) ÑÒÓÇÆÇÎâÇÕÔâ ÄÞÓÂÉÇ-
ÐËÇÏ 4, 74

gkl �
X3N
i�1

�
qQk

qXi

� �
qQl

qXi

�
; k � l � 1; 2; :::; 3Nÿ 6 .

£ÂÉÐÑ ÒÑÆÚÇÓÍÐÖÕß, ÚÕÑ ×ÖÐÍÙËË E(X) ËE(Q) ÑÒÓÇÆÇÎâáÕ
ÑÆÐÖ Ë ÕÖ ÉÇ ÂÆËÂÃÂÕËÚÇÔÍÖá ±±¿ Ë ÖÓÂÄÐÇÐËâ (4) Ë (5)
ÊÂÆÂáÕ ÑÆÐÖ Ë ÕÖ ÉÇ ÔËÔÕÇÏÖ ÅÓÂÆËÇÐÕÐÞØ ÎËÐËÌ.4, 6, 67, 74

´ÇÐÊÑÓÐÂâ ×ÑÓÏÂ (5) ÑÃÇÔÒÇÚËÄÂÇÕ ËÐÄÂÓËÂÐÕÐÑÔÕß ÅÓÂÆËÇÐÕ-
ÐÞØ ÎËÐËÌ ÒÓË ÎáÃÞØ ÒÓÇÑÃÓÂÊÑÄÂÐËâØ ÍÑÑÓÆËÐÂÕ Ô ÑÕÎËÚ-
ÐÞÏ ÑÕ ÐÖÎâ âÍÑÃËÂÐÑÏ. ´ÂÍËÏ ÑÃÓÂÊÑÏ, ÅÓÂÆËÇÐÕÐÞÇ ÎËÐËË
ÕÂÍ ÉÇ, ÍÂÍ Ë ±±¿, ÑÒÓÇÆÇÎâáÕÔâ ÕÑÎßÍÑ ÆÂÐÐÑÌ ÏÑÎÇÍÖÎâÓ-
ÐÑÌ ÔËÔÕÇÏÑÌ Ë ÐÇ ÊÂÄËÔâÕ ÑÕ ÄÞÃÑÓÂ ÍÑÑÓÆËÐÂÕ.

³ËÔÕÇÏÂ ÅÓÂÆËÇÐÕÐÞØ ÎËÐËÌ, ÔÄâÊÞÄÂáÜËØ àÐÇÓÅÇÕËÚÇÔ-
ÍËÇ ÏËÐËÏÖÏÞ ÓÇÂÅÇÐÕÑÄ Ë ÒÓÑÆÖÍÕÑÄ Ë ÒÓÑØÑÆâÜËØ ÚÇÓÇÊ
ÑÆÐÖ ËÎË ÐÇÔÍÑÎßÍÑ ÔÇÆÎÑÄÞØ ÕÑÚÇÍ, ÐÂÊÞÄÂÇÕÔâ ÅÓÂÆËÇÐÕ-
ÐÞÏ ÒÖÕÇÏ ÓÇÂÍÙËË.7, 80 ´ÂÍËÏ ÑÃÓÂÊÑÏ, ÚÕÑÃÞ ÒÑÎÖÚËÕß
ÅÓÂÆËÇÐÕÐÞÌ ÒÖÕß ÓÇÂÍÙËË ÐÇÑÃØÑÆËÏÑ ËÏÇÕß ÓÇÛÇÐËâ ÖÓÂÄ-
ÐÇÐËÌ (4) Ë (5), ÚÕÑ, ÑÆÐÂÍÑ, Ä ÊÂÏÍÐÖÕÑÏ ÄËÆÇ ÐÇ ÒÓÇÆÔÕÂÄ-
ÎâÇÕÔâ ÄÑÊÏÑÉÐÞÏ ÑÔÖÜÇÔÕÄËÕß, ÕÂÍ ÍÂÍ ×ÖÐÍÙËËE(X) ËE(Q)
ÐÇ ËÊÄÇÔÕÐÞ Ä ÂÐÂÎËÕËÚÇÔÍÑÏ ÄËÆÇ ÆÂÉÇ ÆÎâ ÒÓÑÔÕÇÌÛËØ
ÕÓÇØÂÕÑÏÐÞØ ÔËÔÕÇÏ.71 £ ÕÑ ÉÇ ÄÓÇÏâ, ÚËÔÎÇÐÐÂâ ÂÒÒÓÑÍ-
ÔËÏÂÙËâ ÅÓÂÆËÇÐÕÐÑÌ ÎËÐËË Ä ÐÂÔÕÑâÜÇÇ ÄÓÇÏâ ÐÇ ÒÓÇÆÔÕÂ-
ÄÎâÇÕ ÑÔÑÃÞØ ÕÓÖÆÐÑÔÕÇÌ. £ ÍÂÚÇÔÕÄÇ ËÎÎáÔÕÓÂÙËË ÓÂÔÔÏÑÕ-
ÓËÏ ÅÓÂÆËÇÐÕÐÞÌ ÒÖÕß ÓÇÂÍÙËË àÎÇÍÕÓÑ×ËÎßÐÑÅÑ ÒÓËÔÑÇÆË-
ÐÇÐËâ HF Í ÏÑÎÇÍÖÎÇ àÕËÎÇÐÂ.7 ¯ÇàÏÒËÓËÚÇÔÍËÇ ÓÂÔÚÇÕÞ
(MP2/DZP) ÒÓÇÆÔÍÂÊÞÄÂáÕ,7 ÚÕÑ ÆÂÐÐÖá ÓÇÂÍÙËá ÏÑÉÐÑ
ÒÓÇÆÔÕÂÄËÕß ÔØÇÏÑÌ 2.

³ÕÓÑÇÐËÇ±±¿ÆÎâ àÕÑÌ ÓÇÂÍÙËË ËÎÎáÔÕÓËÓÖÇÕÔâ ÒÑÄÇÓØ-
ÐÑÔÕßá, ËÊÑÃÓÂÉÇÐÐÑÌ ÐÂ ÓËÔ. 3. ²ÇÂÍÙËâ, ÐÂÚËÐÂáÜÂâÔâ Ô
ÑÃÓÂÊÑÄÂÐËâ ÏÇÕÂÔÕÂÃËÎßÐÑÅÑ p-ÍÑÏÒÎÇÍÔÂ 5, ÐÂ ÖÚÂÔÕÍÇ
5? 6a? 6b ÑÒËÔÞÄÂÇÕÔâ ÅÓÂÆËÇÐÕÐÑÌ ÎËÐËÇÌ 1. ¿ÕÂ ÎËÐËâ
ÒÓÑØÑÆËÕ ÚÇÓÇÊ ÔÇÆÎÑÄÖá ÕÑÚÍÖ, ÔÑÑÕÄÇÕÔÕÄÖáÜÖá ÒÇÓÇØÑÆ-
ÐÑÏÖ ÔÑÔÕÑâÐËá 6Â Ë ÄØÑÆËÕ Ä ÔÑÔÇÆÐáá ÔÇÆÎÑÄÖá ÕÑÚÍÖ,
ÑÕÄÇÚÂáÜÖá ÆÓÖÅÑÏÖ ÒÇÓÇØÑÆÐÑÏÖ ÔÑÔÕÑÐËá 6b Ä ÓÇÂÍÙËË
ÄÐÖÕÓÇÐÐÇÅÑ ÄÓÂÜÇÐËâ ÄÑÍÓÖÅ ÔÄâÊË C7C.

£ ÕÑÚÍÇ ±±¿, ÔÑÑÕÄÇÕÔÕÄÖáÜÇÌ ÔÑÔÕÑâÐËá 6b, ÅÓÂÆËÇÐÕ-
ÐÞÌ ÒÖÕß ÓÇÂÍÙËË ÏÇÐâÇÕ ÐÂÒÓÂÄÎÇÐËÇ Ä ÍÑÐ×ËÅÖÓÂÙËÑÐÐÑÏ
(ÒÑÎÐÑÏ) ÒÓÑÔÕÓÂÐÔÕÄÇ Ë ÒÇÓÇØÑÆËÕ Ô ÒÇÓÄÑÌ ÅÓÂÆËÇÐÕÐÑÌ
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H
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H
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H

H
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²ËÔ. 3. ±ÑÄÇÓØÐÑÔÕß ÒÑÕÇÐÙËÂÎßÐÑÌ àÐÇÓÅËË ÓÇÂÍÙËË àÎÇÍÕÓÑ×ËÎßÐÑÅÑ ÒÓËÔÑÇÆËÐÇÐËâ HF Í ÍÓÂÕÐÑÌ C=C-ÔÄâÊË àÕËÎÇÐÂ.7

­ËÐËâ 1 ÔÑÑÕÄÇÕÔÕÄÖÇÕ ÐÂÚÂÎßÐÑÏÖ ÖÚÂÔÕÍÖ ÓÇÂÍÙËË 5? 6Â? 6b. ­ËÐËâ 2 ÑÕÄÇÚÂÇÕ ÓÇÂÍÙËË 7Â> 6b> 7b ÄÐÖÕÓÇÐÐÇÅÑ ÄÓÂÜÇÐËâ Ä ÊÂÏÇÜÇÐÐÑÏ
àÕÂÐÇ; ÎËÐËË, ÄÞØÑÆâÜËÇ ËÊ ÕÑÚÍË ÃË×ÖÓÍÂÙËË £, ÑÃÑÊÐÂÚÂáÕ ÏËÐËÏÂÎßÐÑ-àÐÇÓÅÇÕËÚÇÔÍËÌ ÒÖÕß; ÍÓÇÔÕËÍÂÏË ÑÃÑÊÐÂÚÇÐÞ ÒÇÓÇØÑÆÐÞÇ
ÔÑÔÕÑâÐËâ

942 ².®.®ËÐâÇÄ



ÎËÐËË ÐÂ ÄÕÑÓÖá (ÔÏ. ÓËÔ. 3, ÎËÐËâ 2) Ë ÒÑ ÑÃÇËÏ ÄÇÕÄâÏ
ÄÕÑÓÑÌ ÎËÐËË ÄØÑÆËÕ Ä ÏËÐËÏÖÏÞ ÔÑÔÕÑâÐËÌ 7Â Ë 7b.

¦ÔÎË ÅÓÂÆËÇÐÕÐÂâ ÎËÐËâ ÔÑÇÆËÐâÇÕ ÆÄÇ ÍÓËÕËÚÇÔÍËÇ
ÕÑÚÍË, ÕÑ ÄÔÇ ÔÑÃÔÕÄÇÐÐÞÇ ÄÇÍÕÑÓÞ ÅÇÔÔËÂÐÂ~qi ÑÆÐÑÌ ÍÓËÕË-
ÚÇÔÍÑÌ ÕÑÚÍË ÆÑÎÉÐÞ ÅÎÂÆÍÑ ÒÓÇÑÃÓÂÊÑÄÞÄÂÕßÔâ ÄÆÑÎß ÅÓÂ-
ÆËÇÐÕÐÑÌ ÎËÐËË Ä ÕÑÚÍÇ ÔÍÎÑÐÂ Ä ÔÑÒÖÕÔÕÄÖáÜËÌ ÏÐÑÅÑ-
ÅÓÂÐÐËÍ ¶ÓÇÐÇ,81, 82 ÍÑÕÑÓÞÌ Ä ÔÄÑá ÑÚÇÓÇÆß ÆÑÎÉÇÐ ÒÓÇÑÃ-
ÓÂÊÑÄÞÄÂÕßÔâ Ä ÔÑÑÕÄÇÕÔÕÄÖáÜËÇ ÔÑÃÔÕÄÇÐÐÞÇ ÄÇÍÕÑÓÞ ÅÇÔ-
ÔËÂÐÂ Ä ÆÓÖÅÑÌ ÍÓËÕËÚÇÔÍÑÌ ÕÑÚÍÇ.

£ ÆÂÐÐÑÏ ÔÎÖÚÂÇ ÆÑÔÕÂÕÑÚÐÑ ÒÓÑÔÎÇÆËÕß ÊÂ àÄÑÎáÙËÇÌ
ÆÄÖØ ÔÑÃÔÕÄÇÐÐÞØ ÄÇÍÕÑÓÑÄ ÅÇÔÔËÂÐÂ ~q1 Ë ~q2 ÄÆÑÎß ÒÇÓÄÑÌ
ÅÓÂÆËÇÐÕÐÑÌ ÎËÐËË ÑÕ ÔÑÔÕÑâÐËâ 6Â ÆÑ ÔÑÔÕÑâÐËâ 6b (ÓËÔ. 4).
±ÇÓÇØÑÆÐÞÌ ÄÇÍÕÑÓ~q1 ÔÑÔÕÑâÐËâ 6Â Ä ÕÑÚÍÇ ÔÍÎÑÐÂ ÒÓÇÑÃÓÂ-
ÊÖÇÕÔâ Ä ÍÂÔÂÕÇÎßÐÞÌ ÄÇÍÕÑÓ!E/|!E | (~q1 Ä ÕÑÚÍÇB), ÍÑÕÑÓÞÌ
ÆÂÎÇÇ ÆÎâ ÔÑÔÕÑâÐËâ 6b ÒÇÓÇØÑÆËÕ Ä ÔÑÃÔÕÄÇÐÐÞÌ ÄÇÍÕÑÓ
ÅÇÔÔËÂÐÂ, ÔÑÑÕÄÇÕÔÕÄÖáÜËÌ ÒÇÓÄÑÏÖ ÒÑÎÑÉËÕÇÎßÐÑÏÖ ÔÑÃ-
ÔÕÄÇÐÐÑÏÖ ÊÐÂÚÇÐËá (~q1 Ä ÕÑÚÍÇ 6b). £ ÕÑ ÉÇ ÄÓÇÏâ ÒÇÓÒÇÐÆË-
ÍÖÎâÓÐÞÌ ÄÇÍÕÑÓ ~q2, ÑÕÄÇÚÂáÜËÌ ÔÑÃÔÕÄÇÐÐÑÏÖ ÄÇÍÕÑÓÖ
ÅÇÔÔËÂÐÂ ÒÇÓÄÑÅÑ ÒÑÎÑÉËÕÇÎßÐÑÅÑ ÔÑÃÔÕÄÇÐÐÑÅÑ ÊÐÂÚÇÐËâ Ä
ÕÑÚÍÇ 6Â, ÐÇÒÓÇÓÞÄÐÑ ÕÓÂÐÔ×ÑÓÏËÓÖâÔß ÄÆÑÎß ÅÓÂÆËÇÐÕÐÑÌ
ÎËÐËË, ÒÓÇÑÃÓÂÊÖÇÕÔâ Ä ÒÇÓÇØÑÆÐÞÌ ÄÇÍÕÑÓ~q2 ÆÎâ ÔÕÓÖÍÕÖÓÞ
6b.

´ÂÍËÏ ÑÃÓÂÊÑÏ, ÅÓÂÆËÇÐÕÐÞÌ ÒÖÕß ÓÇÂÍÙËË ÒÓËÔÑÇÆËÐÇ-
ÐËâ HF Í àÕËÎÇÐÖ ÔÑÔÕÑËÕ ËÊ ÆÄÖØ ÐÇàÍÄËÄÂÎÇÐÕÐÞØ ÅÓÂÆËÇÐÕ-
ÐÞØ ÎËÐËÌ, ÒÇÓÄÂâ ËÊ ÍÑÕÑÓÞØ ÔÑÇÆËÐâÇÕ ÕÑÚÍË 5? 6a? 6b, Â
ÄÕÑÓÂâ ì 7Â? 6b? 7b. ·ÂÓÂÍÕÇÓÐÑÌ ÑÔÑÃÇÐÐÑÔÕßá ±±¿,

ÒÓÇÆÔÕÂÄÎÇÐÐÑÌ ÐÂ ÓËÔ. 3, âÄÎâÇÕÔâ ÕÑ, ÚÕÑ ÒÇÓÄÂâ ÅÓÂÆËÇÐÕ-
ÐÂâ ÎËÐËâ, ÄÞØÑÆâÜÂâ ËÊ 6Â, ÐÇ ÆÑÔÕËÅÂÇÕ ÐËÏËÐËÏÖÏÂ 7Â, ÐË
7b. £ÆÑÎß àÕÑÌ ÅÓÂÆËÇÐÕÐÑÌ ÎËÐËË ÒÑÔÎÇ ÕÑÚÍË B ÔÏÇÜÇÐËÇ Ä
ÒÇÓÒÇÐÆËÍÖÎâÓÐÑÏ Í ÐÇÌ ÐÂÒÓÂÄÎÇÐËË ÒÓËÄÑÆËÕ Í ÒÑÐËÉÇ-
ÐËá àÐÇÓÅËË, Õ.Ç. ÓÇÂÍÙËÑÐÐÂâ ÆÑÎËÐÂ ÒÑÔÎÇ ÕÑÚÍË ÃË×ÖÓÍÂ-
ÙËË B ÓÂÊÆÄÂËÄÂÇÕÔâ, ÔÎÇÆÑÄÂÕÇÎßÐÑ, ÓÂÊÆÄÂËÄÂÇÕÔâ ®¿±
(ÕÑÐÍËÇ ÛÕÓËØÑÄÞÇ ÎËÐËË ÐÂ ÓËÔ. 3). ®ËÐËÏÂÎßÐÑ-àÐÇÓÅÇÕË-
ÚÇÔÍËÌ ÒÖÕß ÐÂÚËÐÂÇÕÔâ ËÊ ÕÑÚÍË 6Â Ä ÏËÐËÏÖÏ 7Â (ËÎË 7b),
ÏËÐÖâ ÕÑÚÍÖ 6b. ´ÂÍËÏ ÑÃÓÂÊÑÏ, ÕÑÚÍÂ ÃË×ÖÓÍÂÙËË B ÔÖÜÇÔÕ-
ÄÖÇÕ ÕÑÎßÍÑ ÆÎâ ®¿±, ÐÑ ÐÇ ÆÎâ ÅÓÂÆËÇÐÕÐÑÌ ÎËÐËË (!E ÐÇ
ÑÃÓÂÜÂÇÕÔâ Ä ÐÖÎß Ä ÕÑÚÍÇ B, ÔÎÇÆÑÄÂÕÇÎßÐÑ, ÚÇÓÇÊ àÕÖ ÕÑÚÍÖ
ÒÓÑØÑÆËÕ ÕÑÎßÍÑ ÑÆÐÂ ÅÓÂÆËÇÐÕÐÂâ ÎËÐËâ).

¤ÓÂÆËÇÐÕÐÞÇ ÎËÐËË ÏÑÅÖÕ ÊÂÓÑÉÆÂÕßÔâ ËÎË ËÔÚÇÊÂÕß
ÕÑÎßÍÑ Ä ÍÓËÕËÚÇÔÍËØ ÕÑÚÍÂØ,85, 86 ÒÑàÕÑÏÖ ÒÑÄÇÆÇÐËÇ ÅÓÂ-
ÆËÇÐÕÐÞØ ÎËÐËÌ Ä ÃÇÔÍÑÐÇÚÐÑ ÏÂÎÑÌ ÑÍÓÇÔÕÐÑÔÕË ÍÓËÕËÚÇÔ-
ÍËØ ÕÑÚÇÍ ÖÍÂÊÞÄÂÇÕ ÐÂ ÔÄâÊß ÔÄÑÌÔÕÄ ÔËÏÏÇÕÓËË ÔËÔÕÇÏÞ ÐÂ
ÒÖÕË ÓÇÂÍÙËË ÔÑ ÔÄÑÌÔÕÄÂÏË ÔËÏÏÇÕÓËË ÔËÔÕÇÏÞ Ä ÍÓËÕËÚÇÔ-
ÍÑÌ ÕÑÚÍÇ, Ä ÚÂÔÕÐÑÔÕË Ä ÕÑÚÍÂØ ÏËÐËÏÖÏÂ Ë Ä ÔÇÆÎÑÄÑÌ.80

£ ÃÇÔÍÑÐÇÚÐÑ ÏÂÎÑÌ ÑÍÓÇÔÕÐÑÔÕË ÎáÃÑÌ ÍÓËÕËÚÇÔÍÑÌ
ÕÑÚÍË Qcr ÒÑÄÇÓØÐÑÔÕß ÒÑÕÇÐÙËÂÎßÐÑÌ àÐÇÓÅËË E(Q) ÏÑÉÐÑ
ÒÓËÃÎËÉÇÐÐÑ ÒÓÇÆÔÕÂÄËÕß Ä ÄËÆÇ ÕÑÎßÍÑ ÍÄÂÆÓÂÕËÚÐÞØ ÚÎÇ-
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²ËÔ. 4. ¿ÄÑÎáÙËâ ÔÑÃÔÕÄÇÐÐÞØ ÄÇÍÕÑÓÑÄ~q1 Ë~q2 ÅÇÔÔËÐÂ ÄÆÑÎß ÅÓÂÆËÇÐÕÐÑÌ ÎËÐËË ÑÕ ÕÑÚÍË 6Â (ÔÏ. ÓËÔ. 3) ÆÑ ÕÑÚÍË 6b. £ÇÍÕÑÓ~q1 Ä ÕÑÚÍÇ 6Â
âÄÎâÇÕÔâ ÒÇÓÇØÑÆÐÞÏ ÄÇÍÕÑÓÑÏ, Â Ä ÕÑÚÍÇ 6bìÄÇÍÕÑÓÑÏ ÒÇÓÄÑÅÑ ÒÑÎÑÉËÕÇÎßÐÑÅÑ ÔÑÃÔÕÄÇÐÐÑÅÑ ÊÐÂÚÇÐËâ ÅÇÔÔËÂÐÂ. £ÇÍÕÑÓ~q2, Ä ÔÄÑá ÑÚÇÓÇÆß,
Ä ÕÑÚÍÇ 6Â âÄÎâÇÕÔâ ÄÇÍÕÑÓÑÏ ÒÇÓÄÑÅÑ ÒÑÎÑÉËÕÇÎßÐÑÅÑ ÔÑÃÔÕÄÇÐÐÑÅÑ ÊÐÂÚÇÐËâ ÅÇÔÔËÂÐÂ, Â Ä ÕÑÚÍÇ 6b ì ÒÇÓÇØÑÆÐÞÏ ÄÇÍÕÑÓÑÏ. ¶ÑÓÏÞ àÕËØ
ÄÇÍÕÑÓÑÄ ÒÑÍÂÊÂÐÞ ÔÒÓÂÄÂ.~nì ÄÇÍÕÑÓ ÐÑÓÏÂÎË Í ÅÓÂÆËÇÐÕÐÑÌ ÎËÐËË, àÕÑÕ ÄÇÍÕÑÓ Ä ÍÓËÕËÚÇÔÍËØ ÕÑÚÍÂØ ÔÑÄÒÂÆÂÇÕ Ô ÐÂÒÓÂÄÎÇÐËÇÏ ÑÔË E
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¥Îâ ÆÂÐÐÑÅÑ ÕËÒÂ ÒÑÕÇÐÙËÂÎÂ ÖÓÂÄÐÇÐËâ (5) ÎÇÅÍÑ ËÐÕÇÅÓË-
ÓÖáÕÔâ Ë ÆÂáÕ ÆÄÂ ÕËÒÂ ÓÇÛÇÐËâ:67, 69, 74, 80

ÕÓËÄËÂÎßÐÞÇ

Qk=0, k=1, 2, ..., 3N76 , (7)

Ë ÐÇÕÓËÄËÂÎßÐÞÇ

Qk=(Qk)0 exp (7akt), k=1, 2, ..., 3N76 , (8)

ÅÆÇ (Q)0 ì ÐÂÚÂÎßÐÂâ ÕÑÚÍÂ, ÔÑÑÕÄÇÕÔÕÄÖáÜÂâ t=0.
¿ÕË ÍÓËÄÞÇ Ä ÃÇÔÍÑÐÇÚÐÑ ÏÂÎÞØ ÑÃÎÂÔÕâØ ÏËÐËÏÖÏÂ

(l=0) Ë ÔÇÆÎÑÄÑÌ ÕÑÚÍË (l=1) ÒÓÇÆÔÕÂÄÎÇÐÞ ÐÂ ÓËÔ. 5. °ÐË
âÄÎâáÕÔâ ÂÔËÏÒÕÑÕËÚÇÔÍËÏË ÅÓÂÆËÇÐÕÐÞÏË ÎËÐËâÏË ÆÎâ
ÑÃÜÇÅÑ ÒÑÕÇÐÙËÂÎÂ E=E(Q) Ä ÃÇÔÍÑÐÇÚÐÑ ÏÂÎÑÌ ÑÍÓÇÔÕ-
ÐÑÔÕË ÐÇÄÞÓÑÉÆÇÐÐÞØ ÍÓËÕËÚÇÔÍËØ ÕÑÚÇÍ. ´ÂÍËÏ ÑÃÓÂÊÑÏ,
ÅÓÂÆËÇÐÕÐÞÇ ÎËÐËË ÎáÃÑÅÑ ÒÑÕÇÐÙËÂÎÂ E=E(Q) ÒÓË ËØ
ÒÓËÃÎËÉÇÐËË Í ÍÓËÕËÚÇÔÍÑÌ ÕÑÚÍÇ ÃÖÆÖÕ ÑÒËÔÞÄÂÕßÔâ ÓÇÛÇ-
ÐËâÏË (7) ËÎË (8).

£ ÃÇÔÍÑÐÇÚÐÑ ÏÂÎÑÌ ÑÍÓÇÔÕÐÑÔÕË ÍÓËÕËÚÇÔÍÑÌ ÕÑÚÍË ÆÎâ
ÍÄÂÆÓÂÕËÚÐÑÅÑ ÒÑÕÇÐÙËÂÎÂ (6), ÕÂÍ ÉÇ ÍÂÍ Ë ÆÎâ ÑÃÜÇÅÑ
ÒÑÕÇÐÙËÂÎÂ E=E(Q), ÔÖÜÇÔÕÄÖÇÕ ÕÑÎßÍÑ ÑÆÐÂ ÅÓÂÆËÇÐÕÐÂâ
ÎËÐËâ, ÒÓÑØÑÆâÜÂâ ÚÇÓÇÊ ÊÂÆÂÐÐÖá ÓÇÅÖÎâÓÐÖá ÕÑÚÍÖ Q0

(ÕÑÚÍÂ X0 ÐÂ ÓËÔ. 5) Ë àÕÂ ÎËÐËâ (ÍÓËÄÂâ, ÑÒËÔÞÄÂÇÏÂâ
ÖÓÂÄÐÇÐËâÏË (7) ËÎË (8)) ÄØÑÆËÕ (ÄÞØÑÆËÕ) Ä ÍÓËÕËÚÇÔÍÖá
ÕÑÚÍÖ ÍÂÔÂÕÇÎßÐÑ Í ÑÆÐÑÏÖ ËÊ ÔÑÃÔÕÄÇÐÐÞØ ÄÇÍÕÑÓÑÄ ÅÇÔÔËÂÐÂ
~qi (i=1, 2, ..., 3N76). £ ÚÂÔÕÐÑÏ ÔÎÖÚÂÇ ÆÎâ ÔÇÆÎÑÄÑÌ ÕÑÚÍË
ÔÖÜÇÔÕÄÖÇÕ ÄÔÇÅÆÂ ÕÑÎßÍÑ ÑÆÐÂ ÅÓÂÆËÇÐÕÐÂâ ÎËÐËâ, ÄÞØÑÆâ-
ÜÂâ ËÊ àÕÑÌ ÕÑÚÍË Ë ÍÂÔÂÕÇÎßÐÂâ Í ÔÑÃÔÕÄÇÐÐÑÏÖ ÒÇÓÇØÑÆÐÑÏÖ
ÄÇÍÕÑÓÖ,79 ÔÑÑÕÄÇÕÔÕÄÖáÜÇÏÖ ÑÕÓËÙÂÕÇÎßÐÑÏÖ ÔÑÃÔÕÄÇÐ-
ÐÑÏÖ ÊÐÂÚÇÐËá ÅÇÔÔËÂÐÂ.67

³ÑÃÔÕÄÇÐÐÞÇ ÄÇÍÕÑÓÞ ÅÇÔÔËÂÐÂ ~qi (i=1, 2, ..., 3N76) Ä
ÍÓËÕËÚÇÔÍÑÌ ÕÑÚÍÇ ÍÎÂÔÔË×ËÙËÓÖáÕÔâ ÒÑ ÐÇÒÓËÄÑÆËÏÞÏ
ÒÓÇÆÔÕÂÄÎÇÐËâÏ ÕÑÚÇÚÐÑÌ ÅÓÖÒÒÞ ÔËÏÏÇÕÓËË ÏÑÎÇÍÖÎâÓÐÑÌ
ÍÑÐ×ËÅÖÓÂÙËË, ÔÑÑÕÄÇÕÔÕÄÖáÜÇÌ àÕÑÌ ÍÓËÕËÚÇÔÍÑÌ ÕÑÚÍÇ. £
ÔÄâÊË Ô àÕËÏ ÄÂÉÐÑ ÑÕÏÇÕËÕß, ÚÕÑ ÐÇÊÂÄËÔËÏÑ ÑÕ ÕÑÅÑ,
ÔÑÆÇÓÉËÕ ÎË ÕÑÚÇÚÐÂâ ÅÓÖÒÒÂ ÔËÏÏÇÕÓËË àÕÑÌ ÏÑÎÇÍÖÎâÓÐÑÌ
ÍÑÐ×ËÅÖÓÂÙËË ÏÐÑÅÑÏÇÓÐÞÇ ÒÓÇÆÔÕÂÄÎÇÐËâ ËÎË ÐÇÕ, ÅÓÂ-
ÆËÇÐÕÐÞÇ ÎËÐËË, ÑÒÓÇÆÇÎâÇÏÞÇ ÓÇÛÇÐËâÏË (8), ÏÑÅÖÕ ÃÞÕß

ÍÂÔÂÕÇÎßÐÞÏË ÕÑÎßÍÑ Í ÄÇÍÕÑÓÖ, ÒÓËÐÂÆÎÇÉÂÜÇÏÖ ÑÆÐÑÏÇÓ-
ÐÑÏÖ (ÐÇÄÞÓÑÉÆÇÐÐÑÏÖ) ÐÇÒÓËÄÑÆËÏÑÏÖ ÒÓÇÆÔÕÂÄÎÇÐËá.80

²ÂÔÔÏÑÕÓÇÐÐÞÇ ÄÞÛÇ ÔËÕÖÂÙËË ÑÕÄÇÚÂáÕ ÔÎÖÚÂá ÐÇÄÞ-
ÓÑÉÆÇÐÐÞØ ÍÓËÕËÚÇÔÍËØ ÕÑÚÇÍ, Ä ÑÔÑÃÇÐÐÑÔÕË ÕÑÚÇÍ ÏËÐË-
ÏÖÏÂ Ë ÔÇÆÎÑÄÞØ. °ÆÐÂÍÑ ÄÑÊÏÑÉÐÞ ÔÎÖÚÂË, ØÑÕâ, ÍÂÍ
ÔÚËÕÂÇÕÔâ,4, 65 ÆÑÄÑÎßÐÑ ÓÇÆÍËÇ, ÒÑâÄÎÇÐËâ ÄÞÓÑÉÆÇÐÐÞØ
ÍÓËÕËÚÇÔÍËØ ÕÑÚÇÍ ÐÂ ±±¿, Õ.Ç. ÕÑÚÇÍ, Ä ÍÑÕÑÓÞØ ÖÔÎÑÄËÇ (2)
ÐÇ ÄÞÒÑÎÐâÇÕÔâ, Ë Ä ÅÇÔÔËÂÐÇ ÒÑâÄÎâÇÕÔâ ÑÆÐÑ ËÎË ÐÇÔÍÑÎßÍÑ
ÐÖÎÇÄÞØ ÔÑÃÔÕÄÇÐÐÞØ ÊÐÂÚÇÐËÌ ÔÄÇÓØ ÖÒÑÏâÐÖÕÞØ ÄÞÛÇ
ÛÇÔÕË. ªÊÖÚÇÐËÇ ÒÑÄÇÆÇÐËâ ÅÓÂÆËÇÐÕÐÞØ ÎËÐËÌ Ä ÎÑÍÂÎßÐÑÌ
ÑÍÓÇÔÕÐÑÔÕË ÄÞÓÑÉÆÇÐÐÞØ ÕÑÚÇÍ ÒÓÇÆÔÕÂÄÎâÇÕ ÑÆÐÖ ËÊ ÄÂÉ-
ÐÞØ ÊÂÆÂÚ ÕÑÒÑÎÑÅËÚÇÔÍÑÅÑ ÔÕÓÑÇÐËâ ±±¿.69, 70

III. ³ËÏÏÇÕÓËâ ÒÖÕË ÓÇÂÍÙËË
µÔÎÑÄËâ ÔÑØÓÂÐÇÐËâ ÔËÏÏÇÕÓËË ÔËÔÕÇÏÞ ÄÆÑÎß ÒÖÕË ÓÇÂÍÙËË
ÓÇÅÖÎËÓÖáÕÔâ ÕÇÑÓÇÏÑÌ, ÆÑÍÂÊÂÐÐÑÌ ±ËÓÔÑÐÑÏ 89 Ä 1970 Å. Ë
ÖÕÄÇÓÉÆÂáÜÇÌ, ÚÕÑ ÒÖÕß ÓÇÂÍÙËË ÐÂ ÄÔÇÌ ÆÎËÐÇ ÏÇÉÆÖ ÆÄÖÏâ
ÍÓËÕËÚÇÔÍËÏË ÕÑÚÍÂÏË (ÍÑÕÑÓÞÇ ÐÇ ÄÍÎáÚÂáÕÔâ Ä ÓÂÔÔÏÑÕ-
ÓÇÐËÇ) âÄÎâáÕÔâ ÔÕÓÑÅÑ ÒÑÎÐÑÔËÏÏÇÕÓËÚÐÞÏ, Õ.Ç. ÕÑÚÇÚÐÂâ
ÅÓÖÒÒÂ ÔËÏÏÇÕÓËË ÏÑÎÇÍÖÎâÓÐÑÌ ÍÑÐ×ËÅÖÓÂÙËË ÔÑØÓÂÐâÇÕÔâ
ÐÂ ÄÔÇÌ ÆÎËÐÇ ÓÇÂÍÙËÑÐÐÑÅÑ ÒÖÕË. ±ÑÊÆÐÇÇ 67 ±ÇÚÖÍÂÔ ÒÑÍÂ-
ÊÂÎ, ÚÕÑ ×ÂÍÕËÚÇÔÍË ÔÑØÓÂÐÇÐËÇ ÔËÏÏÇÕÓËË ÒÓÑËÔØÑÆËÕ ÄÆÑÎß
ÎËÐËË ÐÂËÔÍÑÓÇÌÛÇÅÑ ÔÒÖÔÍÂ (ÅÓÂÆËÇÐÕÐÑÌ ÎËÐËË) Ë ÒÓË àÕÑÏ
ÔÑØÓÂÐâÇÕÔâ ÕÑÚÇÚÐÂâ ÅÓÖÒÒÂ ÔËÏÏÇÕÓËË ÏÑÎÇÍÖÎâÓÐÑÌ
ÔÕÓÖÍÕÖÓÞ ÒÇÓÇØÑÆÐÑÅÑ ÔÑÔÕÑâÐËâ, Õ.Ç. ÔÇÆÎÑÄÂâ ÕÑÚÍÂ (ÄÇÓØ-
Ðââ ÍÓËÕËÚÇÔÍÂâ ÕÑÚÍÂ) ÄÍÎáÚÂÇÕÔâ Ä ÓÂÔÔÏÑÕÓÇÐËÇ. ¯Ñ
±ÇÚÖÍÂÔ ÐÇ ÔÏÑÅ ÑÃÝâÔÐËÕß, ÒÑÚÇÏÖ Ä ÄÞÓÑÉÆÇÐÐÞØ ÓÇÂÍÙËâØ
(ÓÇÂÍÙËË, Ä ÍÑÕÑÓÞØ ÓÇÂÅÇÐÕ Ë ÒÓÑÆÖÍÕ àÍÄËÄÂÎÇÐÕÐÞ) àÕÂ
ÕÑÚÇÚÐÂâ ÅÓÖÒÒÂ ÔËÏÏÇÕÓËË ÏÑÉÇÕ ÏÇÐâÕßÔâ Ä ÍÓËÕËÚÇÔÍËØ
ÕÑÚÍÂØ, Ä ÔÄâÊË Ô ÚÇÏ ÂÄÕÑÓ ÃÞÎ ÄÞÐÖÉÆÇÐ ÄÄÇÔÕË ËÔÍÎáÚÇÐËâ
ÆÎâ àÕËØ ÓÇÂÍÙËÌ. ¥ÂÎÇÇ, Ä ÔÇÓËË ÔÕÂÕÇÌ 90 ë 92 ²ÑÆÉÇÓ ËºËÒÇÓ
ÕÂÍÉÇ ËÔÔÎÇÆÑÄÂÎË ÄÑÒÓÑÔÞ ÔÑØÓÂÐÇÐËâ ÔËÏÏÇÕÓËË ÄÆÑÎß
ÓÇÂÍÙËÑÐÐÑÅÑ ÒÖÕË ÐÂ ÑÔÐÑÄÇ ÆÑÍÂÊÂÐÐÑÅÑ ËÏË ÔÑÑÕÐÑÛÇÐËâ

Gq � GR \ GT � GP \ GT (GR \ GP , (9)

ÅÆÇ Gq, GR, GT Ë GP ì ÔÑÑÕÄÇÕÔÕÄÇÐÐÑ ÕÑÚÇÚÐÞÇ ÅÓÖÒÒÞ
ÔËÏÏÇÕÓËË ÒÖÕË ÓÇÂÍÙËË, ÓÇÂÅÇÐÕÂ, ÒÇÓÇØÑÆÐÑÌ ÔÕÓÖÍÕÖÓÞ Ë
ÒÓÑÆÖÍÕÂ. ³ÑÑÕÐÑÛÇÐËÇ (9) ÔÄËÆÇÕÇÎßÔÕÄÖÇÕ Ñ ÕÑÏ, ÚÕÑ
àÎÇÏÇÐÕÞ ÔËÏÏÇÕÓËË, ÔÑØÓÂÐâáÜËÇÔâ ÄÆÑÎß ÒÖÕË ÓÇÂÍÙËË,
ÆÑÎÉÐÞ ÃÞÕß àÎÇÏÇÐÕÂÏË ÔËÏÏÇÕÓËË ÓÇÂÅÇÐÕÂ, ÒÓÑÆÖÍÕÂ Ë
ÔÕÓÖÍÕÖÓÞ ÒÇÓÇØÑÆÐÑÅÑ ÔÑÔÕÑâÐËâ. ¯Â ÑÔÐÑÄÂÐËË àÕÑÅÑ ÔÑÑÕ-
ÐÑÛÇÐËâ Ä ÓÂÃÑÕÇ 90 ÃÞÎÂ Ô×ÑÓÏÖÎËÓÑÄÂÐÂ ÅËÒÑÕÇÊÂ, ÐÂÊÄÂÐ-
ÐÂâ ÂÄÕÑÓÂÏË ÒÓËÐÙËÒÑÏ ÏÂÍÔËÏÂÎßÐÑÌ ÔËÏÏÇÕÓËË: ÄÆÑÎß
ÄÔÇÅÑ ÓÂÊÓÇÛÇÐÐÑÅÑ ÓÇÂÍÙËÑÐÐÑÅÑ ÒÖÕË ÔÑØÓÂÐâáÕÔâ ÄÔÇ
ÑÕÐÑÛÇÐËâ ÔËÏÏÇÕÓËË ÏÇÉÆÖ ÒÓÑÆÖÍÕÂÏË Ë ÓÇÂÅÇÐÕÂÏË,
ËÐÂÚÇ ÅÑÄÑÓâ, ÔÑØÓÂÐâáÕÔâ ÄÔÇ àÎÇÏÇÐÕÞ ÔËÏÏÇÕÓËË, ÑÆÐÑ-
ÄÓÇÏÇÐÐÑ ÄØÑÆâÜËÇ Ä ÅÓÖÒÒÞ ÔËÏÏÇÕÓËË ÓÇÂÅÇÐÕÑÄ Ë ÒÓÑ-
ÆÖÍÕÑÄ. °ÆÐÂÍÑ Í ÐÂÔÕÑâÜÇÏÖ ÄÓÇÏÇÐË ÐÂÍÑÒËÎËÔß ÒÓËÏÇÓÞ
ÍÂÍ ÄÞÓÑÉÆÇÐÐÞØ, ÕÂÍ Ë ÐÇÄÞÓÑÉÆÇÐÐÞØ ÓÇÂÍÙËÌ, ÐÂ ÒÖÕË
ÍÑÕÑÓÞØ ÒÓÑËÔØÑÆËÕ ÐÂÓÖÛÇÐËÇ ÔËÏÏÇÕÓËË ÏÑÎÇÍÖÎâÓÐÑÌ
ÍÑÐ×ËÅÖÓÂÙËË ÒÇÓÇØÑÆÐÑÅÑ ÔÑÔÕÑâÐËâ Ë ÍÑÕÑÓÞÇ ÐÇ ÔÑÅÎÂ-
ÔÖáÕÔâ Ô ÒÓÂÄËÎÂÏË ÔËÏÏÇÕÓËË ±ËÓÔÑÐÂ ë±ÇÚÖÍÂÔÂ 67, 89 Ë
²ÑÆÉÇÓÂ ëºËÒÇÓÂ 90.

¯ÂÒÓËÏÇÓ, ÓÇÂÍÙËâ àÎÇÍÕÓÑ×ËÎßÐÑÅÑ ÒÓËÔÑÇÆËÐÇÐËâ
ÏÑÎÇÍÖÎÞ XY Í ÍÓÂÕÐÑÌ ÔÄâÊË C=C, ÍÂÍ ÒÓÇÆÔÍÂÊÞÄÂáÕ
ÏÐÑÅÑÚËÔÎÇÐÐÞÇ ÍÄÂÐÕÑÄÑØËÏËÚÇÔÍËÇ ÓÂÔÚÇÕÞ Ä ÓÂÊÎËÚÐÞØ
ÒÓËÃÎËÉÇÐËâØ,64, 93 ë 102 ÒÓÑËÔØÑÆËÕ ÔÑÅÎÂÔÐÑ ÔØÇÏÇ 3.

E E

X0 X0

l=0 l=1

Â Ã

²ËÔ. 5. ¤ÎÂÄÐÞÇ (ÖÕÑÎÜÇÐÐÞÇ) Ë ÐÇÅÎÂÄÐÞÇ (ÕÑÐÍËÇ) ÅÓÂÆËÇÐÕÐÞÇ
ÎËÐËË Ä ÎÑÍÂÎßÐÑÌ ÑÃÎÂÔÕË ÏËÐËÏÖÏÂ (l=0) Ë ÔÇÆÎÑÄÑÌ ÕÑÚÍË
(l=1) Ä ÒÑÎÐÑÏ (Â) Ë ÍÑÐ×ËÅÖÓÂÙËÑÐÐÑÏ ÒÓÑÔÕÓÂÐÔÕÄÇ (Ã).
X0 ì ÐÂÚÂÎßÐÞÇ ÕÑÚÍË ÐÇÅÎÂÄÐÞØ ÅÓÂÆËÇÐÕÐÞØ ÎËÐËÌ; ÔÕÓÇÎÍË ÐÂ
ÅÓÂÆËÇÐÕÐÞØ ÎËÐËâØ ÑÃÑÊÐÂÚÂáÕ ÐÂÒÓÂÄÎÇÐËâ, Ä ÍÑÕÑÓÞØ ÒÓÑËÔØÑ-
ÆËÕ ÖÏÇÐßÛÇÐËÇ ÒÑÕÇÐÙËÂÎÂ
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Cl2 (cÏ.97), HCN (cÏ.100), H2O (cÏ.101), MeLi, MeCu (cÏ.102)
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¿ÕÂ ÓÇÂÍÙËâ ÐÂÚËÐÂÇÕÔâ Ô ÑÃÓÂÊÑÄÂÐËâ ÏÇÕÂÔÕÂÃËÎßÐÑÅÑ
ÒÓÇÆÓÇÂÍÙËÑÐÐÑÅÑ p-ÍÑÏÒÎÇÍÔÂ 5Â, ÆÂÎÇÇ ÔÎÇÆÖÇÕ ÚÇÓÇÊ ÒÇÓÇ-
ØÑÆÐÖá ÔÕÓÖÍÕÖÓÖ 6Ô Ô ÔËÏÏÇÕÓËÇÌ Cs Ë ÊÂÍÂÐÚËÄÂÇÕÔâ Ä
ÏËÐËÏÖÏÇ ÒÓÑÆÖÍÕÂ 7Ô.

ªÊ ÔØÇÏÞ 3 ÄËÆÐÑ, ÚÕÑ ÊÇÓÍÂÎßÐÂâ ÒÎÑÔÍÑÔÕß ÔËÏÏÇÕÓËË,
ÒÓÑØÑÆâÜÂâ ÚÇÓÇÊ ÂÕÑÏÞX, Y Ë ÔÄâÊß C=CË ÔÑØÓÂÐâáÜÂâÔâ
ÐÂ ÐÂÚÂÎßÐÑÏ ÖÚÂÔÕÍÇ ÓÇÂÍÙËË 5Â? 6Ô, ËÔÚÇÊÂÇÕ ÐÂ ÍÑÐÇÚÐÑÏ
ÖÚÂÔÕÍÇ 6Ô? 7Ô. ¡ ÕÂÍ ÍÂÍ ÐÂ ÄÔÇÏ ÖÚÂÔÕÍÇ 5Â? 6Ô? 7Ô ÐÇ
ÐÂÃÎáÆÂÇÕÔâ ÒÓÑÏÇÉÖÕÑÚÐÞØ ÏËÐËÏÖÏÑÄ, ÄÑÊÐËÍÂÇÕ âÄÐÑÇ
ÐÇÔÑÑÕÄÇÕÔÕÄËÇ ÍÂÍ Ô ÕÇÑÓÇÏÂÏË ±ËÓÔÑÐÂ 89 Ë ±ÇÚÖÍÂÔÂ,76 ÕÂÍ
Ë Ô ÔÑÑÕÐÑÛÇÐËÇÏ ²ÑÆÉÇÓÂ ëºËÒÇÓÂ 90. ¡ÐÂÎÑÅËÚÐÂâ ÔËÕÖÂ-
ÙËâ ÐÂÃÎáÆÂÇÕÔâ 103 Ä ÓÇÂÍÙËË ÄÐÖÕÓËÏÑÎÇÍÖÎâÓÐÑÅÑ ÒÇÓÇ-
ÐÑÔÂ ÒÓÑÕÑÐÂ Ä ÔÖÎß×ÂÏËÐÑÄÑÌ ÍËÔÎÑÕÇ ÑÕ ÙÄËÕÕÇÓ-ËÑÐÐÑÌ
×ÑÓÏÞ 8 Í ÐÇÌÕÓÂÎßÐÑÌ 10, ÒÓÑØÑÆâÜÇÌ ÚÇÓÇÊ ÒÇÓÇØÑÆÐÑÇ
ÔÑÔÕÑâÐËÇ 9 (ÔØÇÏÂ 4).

ªÏÇáÕÔâ Ë ÆÓÖÅËÇ ÒÓËÏÇÓÞ ÓÇÂÍÙËÌ, ÐÂ ÒÖÕË ÍÑÕÑÓÞØ ÒÓÑ-
ËÔØÑÆËÕ ËÊÏÇÐÇÐËÇ ÒÇÓÄÑÐÂÚÂÎßÐÑÌ ÔËÏÏÇÕÓËË ÚÇÓÇÊ ÒÓÑÏÇ-
ÉÖÕÑÚÐÞÇ ÔÑÔÕÑâÐËâ.66, 104 ë 112

£ ÓÂÃÑÕÇ 80 ÒÑÍÂÊÂÐÑ, ÚÕÑ ÔËÏÏÇÕÓËâ ØËÏËÚÇÔÍÑÌ ÔËÔÕÇÏÞ
ÔÑØÓÂÐâÇÕÔâ ÕÑÎßÍÑ ÒÓË ÆÄËÉÇÐËË ÄÆÑÎß ÅÓÂÆËÇÐÕÐÞØ ÎËÐËÌ
Ë àÕÂ ÔËÏÏÇÕÓËâ ÑÒÓÇÆÇÎâÇÕÔâ ÔËÏÏÇÕÓËÇÌ ÔÑÃÔÕÄÇÐÐÞØ
ÄÇÍÕÑÓÑÄ ÅÇÔÔËÂÐÂ ~qi (i=1, 2, ..., 3N76) Ä ÏËÐËÏÖÏÇ Ë
ÔÇÆÎÑÄÑÌ ÕÑÚÍÇ ±±¿. °ÔÕÂÐÑÄËÏÔâ ÐÂ àÕÑÏ ÒÑÆÓÑÃÐÇÇ.

¤ÓÂÆËÇÐÕÐÞÇ ÎËÐËË, ÄØÑÆâÜËÇ Ä àÐÇÓÅÇÕËÚÇÔÍËÌ ÏË-
ÐËÏÖÏ, ÏÑÉÐÑ ÓÂÊÆÇÎËÕß ÐÂ ÆÄÂ ÕËÒÂ:80 ÅÎÂÄÐÞÇ Ë ÐÇÅÎÂÄÐÞÇ
(ÔÏ. ÓËÔ. 5). ¤ÎÂÄÐÞÇ ÅÓÂÆËÇÐÕÐÞÇ ÎËÐËË ÑÒÓÇÆÇÎâáÕ ÅÎÂÄ-
ÐÞÇ ÐÂÒÓÂÄÎÇÐËâ ÍÓËÄËÊÐÞ 81, 82 Ä ÏËÐËÏÖÏÇ ±±¿. ±Ñ ÑÒÓÇ-
ÆÇÎÇÐËá ÑÐË ØÂÓÂÍÕÇÓËÊÖáÕÔâ ÕÑÎßÍÑ ÔÑÃÔÕÄÇÐÐÞÏË
ÄÇÍÕÑÓÂÏË ÅÇÔÔËÂÐÂ ~qi (i=1, 2, ..., 3N76) Ä ÏËÐËÏÖÏÇ, Õ.Ç.
ÕÑÎßÍÑ ÔÄÑÌÔÕÄÂÏË ÍÓËÄËÊÐÞ ±±¿ Ä ÃÇÔÍÑÐÇÚÐÑ ÏÂÎÑÌ
ÑÍÓÇÔÕÐÑÔÕË ÕÑÚÍË ÏËÐËÏÖÏÂ, Ë ÐÇ ÊÂÄËÔâÕ ÑÕ ÐÂÚÂÎßÐÞØ
ÖÔÎÑÄËÌ ì ÕÑÚÇÍ X0(Q0). °ÚÇÄËÆÐÑ, ÚÕÑ ËÏÇÇÕÔâ ÄÔÇÅÑ
2(3N76) ÅÎÂÄÐÞØ ÅÓÂÆËÇÐÕÐÞØ ÎËÐËÌ, ÇÔÎË ÖÚÇÔÕß ÒÑÎÑ-
ÉËÕÇÎßÐÑÇ Ë ÑÕÓËÙÂÕÇÎßÐÑÇ ÐÂÒÓÂÄÎÇÐËâ ÍÂÉÆÑÅÑ ËÊ ÄÇÍÕÑ-
ÓÑÄ ~qi. ¯ÇÅÎÂÄÐÞÇ ÅÓÂÆËÇÐÕÐÞÇ ÎËÐËË ÄØÑÆâÕ Ä ÏËÐËÏÖÏ
ÍÂÔÂÕÇÎßÐÑ Í~qi (ÑÕÐÑÔâÜÇÅÑÔâ Í ÐÂËÏÇÐßÛÇÏÖ ÔÑÃÔÕÄÇÐÐÑÏÖ
ÊÐÂÚÇÐËá ÅÇÔÔËÐÂ) Ë ÑÃÓÂÊÖáÕ ÃÇÔÍÑÐÇÚÐÑÇ ÏÐÑÉÇÔÕÄÑ
ÅÓÂÆËÇÐÕÐÞØ ÎËÐËÌ, ÑÒÓÇÆÇÎâÇÏÞØ ÐÂÚÂÎßÐÞÏË ÕÑÚÍÂÏË
X0(Q0).

´ÑÚÇÚÐÂâ ÅÓÖÒÒÂ ÔËÏÏÇÕÓËË ÏÑÎÇÍÖÎâÓÐÑÌ ÍÑÐ×ËÅÖÓÂ-
ÙËË Ä ÐÇÍÑÕÑÓÑÌ ÕÑÚÍÇ X ÐÂ ÅÓÂÆËÇÐÕÐÑÌ ÎËÐËË ÑÒÓÇÆÇÎâÇÕ
ÕÑÚÇÚÐÖá ÅÓÖÒÒÖ ÔËÏÏÇÕÓËË ÍÂÔÂÕÇÎßÐÑÅÑ ÄÇÍÕÑÓÂ
!E(X )/|!E |, Ë àÕÂ ÅÓÖÒÒÂ ÔËÏÏÇÕÓËË, ÔÑÅÎÂÔÐÑ ÕÇÑÓÇÏÇ
±ËÓÔÑÐÂ, ÔÑØÓÂÐâÇÕÔâ ÄÆÑÎß ÄÔÇÌ ÆÎËÐÞ ÅÓÂÆËÇÐÕÐÑÌ ÎËÐËË.
´ÂÍËÏ ÑÃÓÂÊÑÏ, ÔËÏÏÇÕÓËâ ÅÓÂÆËÇÐÕÐÑÌ ÎËÐËË, ÑÒÓÇÆÇÎâÇ-
ÏÂâ ÍÂÍ ÅÓÖÒÒÂ ÔËÏÏÇÕÓËË ÄÇÍÕÑÓÂ !E/|!E |, ÑÆÐÑÊÐÂÚÐÑ
ÊÂÆÂÇÕÔâ àÕËÏ ÄÇÍÕÑÓÑÏ.

¯ÂÒÓÂÄÎÇÐËÇ ÅÎÂÄÐÑÌ ÅÓÂÆËÇÐÕÐÑÌ ÎËÐËË Ä ÍÑÐ×ËÅÖÓÂ-
ÙËÑÐÐÑÏ ÒÓÑÔÕÓÂÐÔÕÄÇ ÔÑÄÒÂÆÂÇÕ Ô ÐÂÒÓÂÄÎÇÐËÇÏ ÑÆÐÑÅÑ ËÊ
ÄÇÍÕÑÓÑÄ~qi (i=1, 2, ..., 3N76) Ä ÃÇÔÍÑÐÇÚÐÑ ÏÂÎÑÌ ÑÍÓÇÔÕ-
ÐÑÔÕË ÕÑÚÍË ÏËÐËÏÖÏÂ. ¿ÕÑ ÑÊÐÂÚÂÇÕ, ÚÕÑ ÍÂÔÂÕÇÎßÐÞÌ
ÄÇÍÕÑÓ !E(X)/|!E | Ä ÕÑÚÍÇ X (X=Xmin), ÒÓËÐÂÆÎÇÉÂÜÇÌ
ÃÇÔÍÑÐÇÚÐÑ ÏÂÎÑÌ ÑÍÓÇÔÕÐÑÔÕË ÏËÐËÏÖÏÂ, ËÏÇÇÕ ÔËÏÏÇÕ-
ÓËá ÔÑÑÕÄÇÕÔÕÄÖáÜÇÅÑ ÄÇÍÕÑÓÂ~qi. ´ÑÚÇÚÐÂâ ÒÑÆÅÓÖÒÒÂ ÔËÏ-
ÏÇÕÓËË ÄÇÍÕÑÓÂ ~qi ÑÒÓÇÆÇÎâÇÕÔâ ÍÂÍ ÏÐÑÉÇÔÕÄÑ àÎÇÏÇÐÕÑÄ
ÔËÏÏÇÕÓËË àÕÑÅÑ ÄÇÍÕÑÓÂ.

´ÂÍËÏ ÑÃÓÂÊÑÏ, ÔËÏÏÇÕÓËâ ÅÎÂÄÐÑÌ ÅÓÂÆËÇÐÕÐÑÌ ÎËÐËË
ÊÂÆÂÇÕÔâ ÅÓÖÒÒÑÌ ÔËÏÏÇÕÓËË ÄÇÍÕÑÓÂ ÅÇÔÔËÂÐÂ~qi, Í ÍÑÕÑÓÑÏÖ
ÑÐÂ ÍÂÔÂÕÇÎßÐÂ Ä ÕÑÚÍÇ ÏËÐËÏÖÏÂ. ¡ÐÂÎÑÅËÚÐÑÇ ÓÂÔÔÏÑÕ-
ÓÇÐËÇ ÔËÏÏÇÕÓËË ÅÓÂÆËÇÐÕÐÑÌ ÎËÐËË, ÄÞØÑÆâÜÇÌ ËÊ ÔÇÆ-
ÎÑÄÑÌ ÕÑÚÍË ÍÂÔÂÕÇÎßÐÑ Í ÒÇÓÇØÑÆÐÑÏÖ ÄÇÍÕÑÓÖ, ÒÑÍÂÊÞÄÂÇÕ,
ÚÕÑ ÇÇ ÅÓÖÒÒÂ ÔËÏÏÇÕÓËË ÑÒÓÇÆÇÎâÇÕÔâ ÅÓÖÒÒÑÌ ÔËÏÏÇÕÓËË

ÒÇÓÇØÑÆÐÑÅÑ ÄÇÍÕÑÓÂ. ¦ÔÎË ÅÓÂÆËÇÐÕÐÂâ ÎËÐËâ, ÄÞØÑÆâÜÂâ ËÊ
ÔÇÆÎÑÄÑÌ ÕÑÚÍË, ÄØÑÆËÕ Ä ÏËÐËÏÖÏ ÒÑ ÅÎÂÄÐÑÏÖ ÐÂÒÓÂÄÎÇ-
ÐËá, ÕÑ ÅÓÖÒÒÂ ÔËÏÏÇÕÓËË ÒÇÓÇØÑÆÐÑÅÑ ÄÇÍÕÑÓÂ ÔÑÄÒÂÆÂÇÕ Ô
ÅÓÖÒÒÑÌ ÔËÏÏÇÕÓËË ÔÑÑÕÄÇÕÔÕÄÖáÜÇÅÑ ÄÇÍÕÑÓÂ~qi.

¯ÂÒÓÂÄÎÇÐËÇ ÐÇÅÎÂÄÐÞØ ÅÓÂÆËÇÐÕÐÞØ ÎËÐËÌ Ä ÍÑÐ×ËÅÖ-
ÓÂÙËÑÐÐÑÏ ÒÓÑÔÕÓÂÐÔÕÄÇ ÐÇ ÔÑÄÒÂÆÂÇÕ Ô ÐÂÒÓÂÄÎÇÐËÇÏ ÄÇÍ-
ÕÑÓÂ ~q1 Ä ÃÇÔÍÑÐÇÚÐÑ ÏÂÎÑÌ ÑÍÓÇÔÕÐÑÔÕË ÕÑÚÍË ÏËÐËÏÖÏÂ.
³ÎÇÆÑÄÂÕÇÎßÐÑ, ÓÂÔÔÖÉÆÇÐËâ, ÂÐÂÎÑÅËÚÐÞÇ ÒÓËÄÇÆÇÐÐÞÏ
ÄÞÛÇ ÆÎâ ÅÎÂÄÐÞØ ÅÓÂÆËÇÐÕÐÞØ ÎËÐËÌ, ÆÎâ ÆÂÐÐÞØ ÎËÐËÌ ÐÇ
ÔÒÓÂÄÇÆÎËÄÞ. ¥Îâ ÐÇÅÎÂÄÐÞØ ÅÓÂÆËÇÐÕÐÞØ ÎËÐËÌ ÔÒÓÂÄÇÆ-
ÎËÄÑ ÕÑÎßÍÑ ÖÕÄÇÓÉÆÇÐËÇ, ÚÕÑ ÅÓÖÒÒÂ ËØ ÔËÏÏÇÕÓËË ÐÇ ÏÑÉÇÕ
ÃÞÕß ÄÞÛÇ ÅÓÖÒÒÞ ÔËÏÏÇÕÓËË ÄÇÍÕÑÓÂ ~q1, Í ÍÑÕÑÓÑÏÖ ÑÐË
ÍÂÔÂÕÇÎßÐÞ.

±ÓÂÄËÎÂ ÔÑØÓÂÐÇÐËâ ÔËÏÏÇÕÓËË ÄÆÑÎß ÒÖÕË ÓÇÂÍÙËË
ÏÑÉÐÑ Ô×ÑÓÏÖÎËÓÑÄÂÕß Ä ÔÎÇÆÖáÜÇÏ ÄËÆÇ.

1. £ÆÑÎß ÅÓÂÆËÇÐÕÐÑÌ ÎËÐËË ÔÑØÓÂÐâÇÕÔâ ÕÑÚÇÚÐÂâ ÅÓÖÒÒÂ
ÔËÏÏÇÕÓËË ÒÇÓÇØÑÆÐÑÅÑ ÄÇÍÕÑÓÂ ÔÕÓÖÍÕÖÓÞ ÒÇÓÇØÑÆÐÑÅÑ
ÔÑÔÕÑâÐËâ. ¿ÕÂ ÅÓÖÒÒÂ ÔËÏÏÇÕÓËË ËÎË ÔÑÄÒÂÆÂÇÕ Ô ÅÓÖÒÒÑÌ
ÔËÏÏÇÕÓËË ÔÑÑÕÄÇÕÔÕÄÖáÜÇÅÑ ÔÑÃÔÕÄÇÐÐÑÅÑ ÄÇÍÕÑÓÂ ÅÇÔ-
ÔËÂÐÂ ÏËÐËÏÖÏÂ (ÇÔÎË ÆÂÐÐÂâ ÅÓÂÆËÇÐÕÐÂâ ÎËÐËâ ÄØÑÆËÕ Ä
ÏËÐËÏÖÏ ÒÑ ÅÎÂÄÐÑÏÖ ÐÂÒÓÂÄÎÇÐËá) ËÎË ÐËÉÇ ÇÇ (ÇÔÎË
ÆÂÐÐÂâ ÅÓÂÆËÇÐÕÐÂâ ÎËÐËâ ÄØÑÆËÕ ÒÑ ÐÇÅÎÂÄÐÑÏÖ ÐÂÒÓÂÄÎÇ-
ÐËá).80

2. ªÊÏÇÐÇÐËÇ ÕÑÚÇÚÐÑÌ ÅÓÖÒÒÞ ÔËÏÏÇÕÓËË ÏÑÎÇÍÖÎâÓÐÑÌ
ÍÑÐ×ËÅÖÓÂÙËË ÔËÔÕÇÏÞ ÏÑÉÇÕ ÒÓÑËÔØÑÆËÕß ÕÑÎßÍÑ Ä ÍÓËÕË-
ÚÇÔÍËØ ÕÑÚÍÂØ.67, 113, 114

3. ´ÑÚÇÚÐÂâ ÅÓÖÒÒÂ ÔËÏÏÇÕÓËË ÒÇÓÇØÑÆÐÑÅÑ ÄÇÍÕÑÓÂ,
ÔÑØÓÂÐâáÜÂâÔâ ÄÆÑÎß ÅÓÂÆËÇÐÕÐÑÌ ÎËÐËË, ÆÑÎÉÐÂ ÃÞÕß
ÑÆÐÑÄÓÇÏÇÐÐÑ ÒÑÆÅÓÖÒÒÑÌ ÕÑÚÇÚÐÞØ ÅÓÖÒÒ ÔËÏÏÇÕÓËË
ÓÇÂÅÇÐÕÂ, ÔÕÓÖÍÕÖÓÞ ÒÇÓÇØÑÆÐÑÅÑ ÔÑÔÕÑâÐËâ Ë ÒÓÑÆÖÍÕÂ ËÎË
ÎáÃÞØ ÕÓÇØ ÍÓËÕËÚÇÔÍËØ ÕÑÚÇÍ, ÍÑÕÑÓÞÇ ÔÑÇÆËÐâÇÕ ÆÂÐÐÂâ
ÅÓÂÆËÇÐÕÐÂâ ÎËÐËâ.113

±ÇÓÄÑÇ ÒÓÂÄËÎÑ ÅÑÄÑÓËÕ, ÚÕÑ, ÄÑ-ÒÇÓÄÞØ, ÔËÏÏÇÕÓËâ
ÔÑØÓÂÐâÇÕÔâ ÕÑÎßÍÑ ÄÆÑÎß ÅÓÂÆËÇÐÕÐÑÌ ÎËÐËË, Â ÐÇ ÄÆÑÎß
®¿±, ÒÑàÕÑÏÖ ÄÐÂÚÂÎÇ ÐÇÑÃØÑÆËÏÑ ÐÂÌÕË ÄÔÇ ÅÓÂÆËÇÐÕÐÞÇ
ÎËÐËË, ÔÑÔÕÂÄÎâáÜËÇ ÅÓÂÆËÇÐÕÐÞÌ ÓÇÂÍÙËÑÐÐÞÌ ÒÖÕß ÆÂÐ-
ÐÑÌ ÓÇÂÍÙËË Ë ÒÑÕÑÏ ÂÐÂÎËÊËÓÑÄÂÕß ÔÑØÓÂÐÇÐËÇ ÔËÏÏÇÕÓËË
ÄÆÑÎß ÍÂÉÆÑÌ ËÊ ÅÓÂÆËÇÐÕÐÞØ ÎËÐËÌ.

´ÂÍ, ÇÔÎË ÒÖÕß ÓÇÂÍÙËË ÔÑÔÕÑËÕ ËÊ ÆÄÖØ ÅÓÂÆËÇÐÕÐÞØ ÎËÐËÌ 7

(ÔÏ. ÔØÇÏÖ 5, Â ÕÂÍÉÇ ÔØÇÏÖ 3 Ë ÓËÔ. 3), ÕÑ ÄÆÑÎß ÍÂÉÆÑÌ ËÊ
àÕËØ ÎËÐËÌ ÔÑØÓÂÐâÇÕÔâ ÔÄÑâ ÔËÏÏÇÕÓËâ. ¯Â ÐÂÚÂÎßÐÑÏ
ÖÚÂÔÕÍÇ 5Â? 6Ô? 6d ÒÖÕß ÓÇÂÍÙËË ÑÒÓÇÆÇÎâÇÕÔâ ÅÓÂÆËÇÐÕ-
ÐÑÌ ÎËÐËÇÌ, ÄÆÑÎß ÍÑÕÑÓÑÌ ÔÑØÓÂÐâÇÕÔâ ÊÇÓÍÂÎßÐÂâ ÒÎÑÔ-
ÍÑÔÕß ÔËÏÏÇÕÓËË, ÒÓÑØÑÆâÜÂâ ÚÇÓÇÊ ÂÕÑÏÞ X, Y Ë ÆÄÂ
ÂÕÑÏÂ ÖÅÎÇÓÑÆÂ (ÔËÏÏÇÕÓËâ Cs). ¯Â ÍÑÐÇÚÐÑÏ ÖÚÂÔÕÍÇ
7c? 6d? 7d ÒÖÕß ÓÇÂÍÙËË ÑÒÓÇÆÇÎâÇÕÔâ ÆÓÖÅÑÌ ÅÓÂÆËÇÐÕÐÑÌ
ÎËÐËÇÌ (ÑÕÄÇÚÂáÜÇÌ ÄÐÖÕÓÇÐÐÇÏÖ ÄÓÂÜÇÐËá ÄÑÍÓÖÅ ÔÄâÊË
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C7C), ÄÆÑÎß ÍÑÕÑÓÑÌ ÄÞÒÑÎÐâáÕÔâ ÖÔÎÑÄËâ ÔÑØÓÂÐÇÐËâ
ÔËÏÏÇÕÓËË, ÑÕÎËÚÐÞÇ ÑÕ ÖÔÎÑÄËÌ ÔÑØÓÂÐÇÐËâ ÄÆÑÎß ÒÇÓÄÑÌ
ÅÓÂÆËÇÐÕÐÑÌ ÎËÐËË.

¢ÑÎÇÇ ÔÎÑÉÐÖá ÔÕÓÖÍÕÖÓÖ ËÏÇÇÕ ±±¿ ÔÖÎß×ÖÓÂÐÂ SF4

(ÓËÔ. 6). ¥Îâ àÕÑÌ ÔËÔÕÇÏÞ ÒÖÕß ÓÇÂÍÙËË àÐÂÐÕËÑÏÇÓËÊÂÙËË
ÔÑÔÕÑËÕ ËÊ ÕÓÇØ ÐÇàÍÄËÄÂÎÇÐÕÐÞØ ÅÓÂÆËÇÐÕÐÞØ ÎËÐËÌ. ¤ÓÂ-
ÆËÇÐÕÐÂâ ÎËÐËâ, ÒÓÑØÑÆâÜÂâ ÚÇÓÇÊ ÔÇÆÎÑÄÖá ÕÑÚÍÖ (ÑÕÄÇ-
ÚÂáÜÖá ÒÎÑÔÍÑÌ ÒÇÓÇØÑÆÐÑÌ ÔÕÓÖÍÕÖÓÇ Ô ÔËÏÏÇÕÓËÇÌ D4h),
ÔÑÇÆËÐâÇÕ ÕÓË ÔÑÔÇÆÐËØ ÔÇÆÎÑÄÞØ ÕÑÚÍË (ÒÇÓÇØÑÆÐÞÇ ÔÕÓÖÍ-
ÕÖÓÞ, ÑÕÄÇÚÂáÜËÇ ÆÄÖÏ ÒËÓÂÏËÆÂÎßÐÞÏ ÔÕÓÖÍÕÖÓÂÏ Ô ÔËÏ-
ÏÇÕÓËÇÌ C4u Ë ÑÆÐÑÌ ÒÎÑÔÍÑÌ Ô ÔËÏÏÇÕÓËÇÌ D4h). ³ÎÇÆÖÇÕ
ÑÕÏÇÕËÕß, ÚÕÑ Ä ÕÑÚÍÇB ÒÓÑËÔØÑÆËÕ ÓÂÊÆÄÑÇÐËÇ ÏËÐËÏÂÎßÐÑ-
àÐÇÓÅÇÕËÚÇÔÍÑÅÑ ÒÖÕË Ë ÇÅÑ ÑÕÍÎÑÐÇÐËÇ ÑÕ ÅÓÂÆËÇÐÕÐÑÌ
ÎËÐËË. ¥ÄÇ ÆÓÖÅËÇ ÅÓÂÆËÇÐÕÐÞÇ ÎËÐËË ÑÕÄÇÚÂáÕ ÓÇÂÍÙËË
ÒÔÇÄÆÑÄÓÂÜÇÐËâ ¢ÇÓÓË 115 Ä ÔÖÎß×ÖÓÂÐÇ. ¡ÐÂÎÑÅËÚÐÑÇ ÔÕÓÑÇ-
ÐËÇ ËÏÇÇÕ ±±¿ ÆÎâ ÓÇÂÍÙËË 1,3-ÔÆÄËÅÂ ÒÓÑÕÑÐÂ Ä ÙÄËÕÕÇÓ-
ËÑÐÇ 8 (ÔÏ.103) Ë ÆÎâ ÆÓÖÅËØ ÓÇÂÍÙËÌ.104, 105

©ÂÏÇÚÂÕÇÎßÐÞÏÒÓËÏÇÓÑÏ ÓÇÂÍÙËË, ÒÖÕß ÍÑÕÑÓÑÌ ÔÑÔÕÑËÕ
ËÊ ÐÇÔÍÑÎßÍËØ ÐÇàÍÄËÄÂÎÇÐÕÐÞØ ÅÓÂÆËÇÐÕÐÞØ ÎËÐËÌ, âÄÎâÇÕÔâ
ËÊÑÏÇÓËÊÂÙËâ ÏÑÎÇÍÖÎÞ ÙËÍÎÑÑÍÕÂÕÇÕÓÂÇÐÂ (¸°´),116 ë 121

ÍÑÕÑÓÞÌ ÃÞÎ ÔËÐÕÇÊËÓÑÄÂÐ 118 £ËÎßÛÕÇÕÇÓÑÏ ÇÜÇ Ä 1913 Å.
(ÔØÇÏÂ 6). µÆËÄËÕÇÎßÐÂâ ÔÕÇÓÇÑØËÏËÚÇÔÍÂâ ÐÇÉÇÔÕÍÑÔÕß ÙËÍ-
ÎÑÑÍÕÂÕÇÕÓÂÇÐÂ ì ÃÞÔÕÓÂâ ÄÂÎÇÐÕÐÂâ ËÊÑÏÇÓËÊÂÙËâ
11Â> 11b, ÒÓÑØÑÆâÜÂâ ÚÇÓÇÊ ÒÎÑÔÍÖá ÔÕÓÖÍÕÖÓÖ 13 Ô ÂÍÕËÄÂ-
ÙËÑÐÐÞÏ ÃÂÓßÇÓÑÏ 14 ÍÍÂÎ . ÏÑÎß71 ì ÃÞÎÂ ÑÃÐÂÓÖÉÇÐÂ Ô
ÒÑÏÑÜßá ÔÒÇÍÕÓÑÔÍÑÒËË Á®² ÃÑÎÇÇ 30 ÎÇÕ ÐÂÊÂÆ.112

±ÑÔÎÇÆÖáÜÇÇ ËÊÖÚÇÐËÇ 123, 124 Ô ÒÑÏÑÜßá ÆËÐÂÏËÚÇÔÍÑÅÑ
Á®² ÒÑÊÄÑÎËÎÑ ÄÞÆÇÎËÕß Ä àÕÑÏ ÒÓÑÙÇÔÔÇ ÃÑÎÇÇ ÐËÊÍÑ-
àÐÇÓÅÇÕËÚÇÔÍÑÇ ÍÑÐ×ÑÓÏÂÙËÑÐÐÑÇ ÒÓÇÄÓÂÜÇÐËÇ ì ËÐÄÇÓÔËá
ÍÑÎßÙÂ 11Â> 11Ô, ÒÓÑØÑÆâÜÇÇ Ô ÃÂÓßÇÓÑÏ*10 ÍÍÂÎ . ÏÑÎß71.

±ÇÓÇØÑÆÐÞÏË ÔÕÓÖÍÕÖÓÂÏË Ä àÕÑÏ ÒÓÑÙÇÔÔÇ ÏÑÅÖÕ ÃÞÕß ËÎË
ÒÎÑÔÍÂâ ÔÕÓÖÍÕÖÓÂ 12 (D4h), ËÎË ÓÂÊÎËÚÐÞÇ ÐÇÒÎÑÔÍËÇ ÔÕÓÖÍ-
ÕÖÓÞ. ±ÎÑÔÍÂâ ÍÑÐ×ËÅÖÓÂÙËâ 13 (D8h) ÒÓÇÆÔÕÂÄÎâÇÕ ÔÑÃÑÌ
ÍÎÂÔÔËÚÇÔÍËÌ ÒÓËÏÇÓ ÂÐÕËÂÓÑÏÂÕËÚÇÔÍÑÌ ÔËÔÕÇÏÞ.64, 119 £
ÔÎÖÚÂÇ ÔÑÑÕÄÇÕÔÕÄËâ ÔÕÓÖÍÕÖÓÞ 12 ÒÇÓÇØÑÆÐÑÏÖ ÔÑÔÕÑâÐËá,
ÓÂÊÐÑÔÕß àÐÇÓÅËÌ ÏÇÉÆÖ ÔÕÓÖÍÕÖÓÂÏË 12 Ë 13 ÃÖÆÇÕ ÒÓÇÆÔÕÂ-
ÄÎâÕß àÐÇÓÅËá ÂÐÕËÂÓÑÏÂÕËÚÇÔÍÑÌ ÆÇÔÕÂÃËÎËÊÂÙËË (ÆÇÎÑÍÂ-
ÎËÊÂÙËË) Ä ÏÑÎÇÍÖÎÇ. ±ÑàÕÑÏÖ ÖÔÕÂÐÑÄÎÇÐËÇ ÒÓËÓÑÆÞ ÔÕÂ-
ÙËÑÐÂÓÐÞØ ÕÑÚÇÍ ÐÂ ±±¿ ÙËÍÎÑÑÍÕÂÕÇÕÓÂÇÐÂ, ÑÕÄÇÚÂáÜËØ
ÔÕÓÖÍÕÖÓÂÏ 12 (D4h) Ë 13 (D8h), ÆÂÄÐÑ ÒÓËÄÎÇÍÂÇÕ ÄÐËÏÂÐËÇ
ØËÏËÍÑÄ-ÕÇÑÓÇÕËÍÑÄ.106, 125 ë 127 °ÕÐÑÔËÕÇÎßÐÑ ÐÇÆÂÄÐÑ ÖÆÂ-
ÎÑÔß ÖÔÕÂÐÑÄËÕß 106 ÆÑÔÕÂÕÑÚÐÑ ÔÕÓÑÅÑ Ô ÒÑÏÑÜßá ÓÂÔÚÇÕÑÄ
ab initio (CAS SCF/3-21G* Ë 6-31G*+DZPE) Ô ÒÑÎÐÞÏ ÓÂÔ-
ÚÇÕÑÏ ÔËÎÑÄÞØ ÒÑÔÕÑâÐÐÞØ, ÚÕÑ ÑÃÇ ÖÍÂÊÂÐÐÞÇ ÒÎÑÔÍËÇ
ÔÕÓÖÍÕÖÓÞ âÄÎâáÕÔâ ÒÇÓÇØÑÆÐÞÏË ÔÑÔÕÑâÐËâÏË (l=1) ÔÑÑÕ-
ÄÇÕÔÕÄÇÐÐÑ Ä ÓÇÂÍÙËâØ ËÐÄÇÓÔËË ÍÑÎßÙÂ Ë ÄÂÎÇÐÕÐÑÌ ËÊÑÏÇ-
ÓËÊÂÙËË. £ àÕÑÏ ÔÎÖÚÂÇ ÔÕÓÖÍÕÖÓÂ ±±¿ ËÏÇÇÕ ÕÂÍÑÌ ÉÇ ÄËÆ,
ÍÂÍ Ë ±±¿ ÐÂ ÓËÔ. 6. ¯Ñ, ÚÕÑ ÖÆËÄËÕÇÎßÐÑ, ØÑÕâ ÄÇÍÕÑÓ
ÒÇÓÇØÑÆÐÑÅÑ ÔÑÔÕÑâÐËâ 13 ÑÆÐÑÊÐÂÚÐÑ ÖÍÂÊÞÄÂÇÕ, ÚÕÑ ÒÖÕß
ÓÇÂÍÙËË (ÅÓÂÆËÇÐÕÐÂâ ÎËÐËâ), ÄÞØÑÆâÜËÌ ËÊ ÕÑÚÍË ±±¿,
ÑÕÄÇÚÂáÜÇÌ 13 (D8h), ÆÑÎÉÇÐ ÄØÑÆËÕß Ä ÕÑÚÍÖ ±±¿, ÑÕÄÇÚÂá-
ÜÇÌ 12 (D4h), ÂÄÕÑÓÞ ÓÂÃÑÕÞ 106 ÔÚËÕÂáÕ, ÚÕÑ ÒÖÕß ÓÇÂÍÙËË
ÄÂÎÇÐÕÐÑÌ ËÊÑÏÇÓËÊÂÙËË, ÓÂÊÄÇÕÄÎââÔß ÐÂ ÔÍÎÑÐÇ ±±¿,
ÏËÐÖÇÕ àÕÖ ÔÕÓÖÍÕÖÓÖ.

ªÐÕÇÓÇÔÐÞÏ ÒÓËÏÇÓÑÏ ÓÇÂÍÙËË ÔÑ ÔÎÑÉÐÞÏ ÒÖÕÇÏ âÄ-
ÎâÇÕÔâ ÐÖÍÎÇÑ×ËÎßÐÑÇ ÊÂÏÇÜÇÐËÇ (SN2) Ö ÂÕÑÏÂ ÂÊÑÕÂ.128 ë 133

³ ÒÑÏÑÜßá ÄÄÇÆÇÐËâ ÆÄÖØ ËÊÑÕÑÒÐÞØ ÏÇÕÑÍ ÃÞÎË ÒÑÎÖÚÇÐÞ
àÍÔÒÇÓËÏÇÐÕÂÎßÐÞÇ ÆÑÍÂÊÂÕÇÎßÔÕÄÂ,133 ÚÕÑ ÓÇÂÍÙËâ ÐÖÍÎÇÑ-
×ËÎßÐÑÅÑ ÊÂÏÇÜÇÐËâ Ö ÂÕÑÏÂ ÂÊÑÕÂ Ä N,N-ÆËÏÇÕËÎ-°-(ÆË-
ÂÓËÎ×ÑÔ×ËÐËÎ)ÒÓÑËÊÄÑÆÐÞØ ÒÓÑØÑÆËÕ ÚÇÓÇÊ ÔÕÓÖÍÕÖÓÖ ÒÇÓÇ-
ØÑÆÐÑÅÑ ÔÑÔÕÑâÐËâ ÕËÒÂ 14, ÍÑÕÑÓÂâ ÂÐÂÎÑÅËÚÐÂ ÒÇÓÇØÑÆÐÑÌ
ÔÕÓÖÍÕÖÓÇ Ä SN2-ÓÇÂÍÙËË Ö ÂÕÑÏÂ ÖÅÎÇÓÑÆÂ. ¿ÕÑ ÒÑÆÕÄÇÓÉ-
ÆÂÇÕ ÑÃÜËÌ ØÂÓÂÍÕÇÓ ÄÂÎßÆÇÐÑÄÔÍÑÅÑ ÑÃÓÂÜÇÐËâ ÕÇÕÓÂàÆÓË-
ÚÇÔÍÑÌ ËÎË ÒÔÇÄÆÑÕÇÕÓÂàÆÓËÚÇÔÍÑÌ (ÅÆÇ ÐÇÒÑÆÇÎÇÐÐÂâ ÒÂÓÂ
ÙÇÐÕÓÂÎßÐÑÅÑ ÂÕÑÏÂ ËÅÓÂÇÕ ÓÑÎß ×ÂÐÕÑÏ-ÎËÅÂÐÆÂ) ÍÑÐ×ËÅÖ-
ÓÂÙËË Ä ÓÇÂÍÙËâØ ÐÖÍÎÇÑ×ËÎßÐÑÅÑ ÊÂÏÇÜÇÐËâ (ÔØÇÏÂ 7).
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±ÓÑÄÇÆÇÐÐÞÇ ÐÂ ÆÑÔÕÂÕÑÚÐÑ ÄÞÔÑÍÑÏ ÖÓÑÄÐÇ ÚÇÓÇÊ ÅÑÆ ÒÑÔÎÇ
ÓÂÃÑÕÞ 133 ÓÂÔÚÇÕÞ ab initio 107 (SCF TZP+/CISD) ÏÑÆÇÎßÐÑÌ
ÓÇÂÍÙËË (ÔØÇÏÂ 7)

F7+H2NF>FNH2+F7

ÒÑÆÕÄÇÓÆËÎË ÄÞÄÑÆÞ 133 Ë ÒÑÍÂÊÂÎË, ÚÕÑ ÓÇÂÍÙËâ ÐÂÚËÐÂÇÕÔâ Ô
ÑÃÓÂÊÑÄÂÐËâ ËÑÐ-ÆËÒÑÎßÐÑÅÑ ÍÑÏÒÎÇÍÔÂ 15 Ô ÎËÐÇÌÐÑÌ
F7� � �H7N-ÔÄâÊßá Ë ÒÓÑØÑÆËÕ ÚÇÓÇÊ ÒÇÓÇØÑÆÐÑÇ ÔÑÔÕÑâÐËÇ
17 Ô ÔËÏÏÇÕÓËÇÌ C2v Ë ÂÍÕËÄÂÙËÑÐÐÞÏ ÃÂÓßÇÓÑÏ
24 ÍÍÂÎ . ÏÑÎß71 (ÔØÇÏÂ 8). ¿ÕÑÕ ÃÂÓßÇÓ ÒÓÇÄÞÛÂÇÕ ÔÑÑÕÄÇÕ-
ÔÕÄÖáÜËÌ ÃÂÓßÇÓ ÂÍÕËÄÂÙËË SN2-ÓÇÂÍÙËË Ö ÂÕÑÏÂ ÖÅÎÇÓÑÆÂ,
ÔÑÔÕÂÄÎâáÜËÌ ÒÑ ÑÙÇÐÍÂÏ (SCF DZDP/CISD) ÄÇÎËÚËÐÖ
17.1 ÍÍÂÎ . ÏÑÎß71 (ÔÏ.134). £ ÔÑÑÕÄÇÕÔÕÄËË Ô ÐÂÌÆÇÐÐÞÏÏÇØÂ-
ÐËÊÏÑÏ ×ÕÑÓËÆ-ËÑÐ ÏÑÉÇÕ ÒÇÓÇÍÑÑÓÆËÐËÓÑÄÂÕßÔâ Ô ÑÆÐÑÌ
NH-ÔÄâÊË ÐÂ ÆÓÖÅÖá ÚÇÓÇÊ ÒÇÓÇØÑÆÐÑÇ ÔÑÔÕÑâÐËÇ 16 (Cs) Ô
ÒÓÇÑÆÑÎÇÐËÇÏ ÂÍÕËÄÂÙËÑÐÐÑÅÑ ÃÂÓßÇÓÂ 4.6 ÍÍÂÎ . ÏÑÎß71.

´ÂÍËÏ ÑÃÓÂÊÑÏ, ÍÂÍ ÒÑÍÂÊÞÄÂáÕ ÓÂÔÚÇÕÞ,107, 135 ÑÃÜËÌ
ÒÖÕß ÓÇÂÍÙËË, ÒÓËÄÇÆÇÐÐÑÌ ÐÂ ÔØÇÏÇ 6, ÄÞÅÎâÆËÕ ÕÑÚÐÑ ÕÂÍÉÇ,
ÍÂÍ Ë ÓÇÂÍÙËÌ àÐÂÐÕËÑÏÇÓËÊÂÙËË ÔÖÎß×ÖÓÂÐÂ Ë ÄÂÎÇÐÕÐÑÌ
ËÊÑÏÇÓËÊÂÙËË ÙËÍÎÑÑÍÕÂÕÇÕÓÂÇÐÂ, Ë ÏÑÉÇÕ ÃÞÕß ÒÓÇÆÔÕÂÄ-
ÎÇÐ ±±¿, ËÊÑÃÓÂÉÇÐÐÑÌ ÐÂ ÓËÔ. 7. ¤ÓÂÆËÇÐÕÐÂâ ÎËÐËâ, ÄÞØÑ-
ÆâÜÂâ ËÊ ÔÇÆÎÑÄÑÌ ÕÑÚÍË 17 (ÒÇÓÇØÑÆÐÑÇ ÔÑÔÕÑâÐËÇ Ô ÔËÏÏÇÕ-
ÓËÌ C2u), ÄØÑÆËÕ Ä ÔÑÔÇÆÐáá ÔÇÆÎÑÄÖá ÕÑÚÍÖ 16Â (ËÎË 16b,
ÒÇÓÇØÑÆÐÑÇ ÔÑÔÕÑâÐËÇ Ô ÔËÏÏÇÕÓËÇÌCs), ÑÕÄÇÚÂáÜÇÇ ÄÇÓÛËÐÇ
ÂÍÕËÄÂÙËÑÐÐÑÅÑ ÃÂÓßÇÓÂ Ä ÓÇÂÍÙËË ÒÇÓÇÍÑÑÓÆËÐÂÙËË ×ÕÑ-
ÓËÆ-ËÑÐÂ Ô ÑÆÐÑÌ NH-ÔÄâÊË ÐÂ ÆÓÖÅÖá. £ ÕÑÚÍÇ ±±¿,
ÑÕÄÇÚÂáÜÇÌ ÔÑÔÕÑâÐËá 16Â, ÔËÔÕÇÏÂ ÒÇÓÇØÑÆËÕ Ô ÑÆÐÑÌ
ÅÓÂÆËÇÐÕÐÑÌ ÎËÐËË ÐÂ ÆÓÖÅÖá Ë ÒÑ ÑÃÇËÏ ÄÇÕÄâÏ ÒÑÔÎÇÆÐÇÌ
ÔÒÖÔÍÂÇÕÔâ Ä ÏËÐËÏÖÏÞ 15Â Ë 15Ô (ËÎË 15b Ë 15d).

µÕÄÇÓÉÆÇÐËÇ, ÚÕÑ ÐÂ ÑÆÐÑÌ ÅÓÂÆËÇÐÕÐÑÌ ÎËÐËË ÐÇ ÏÑÅÖÕ
ÐÂØÑÆËÕßÔâ ÆÄÇ (Ë ÃÑÎÇÇ) ÔÑÔÇÆÐËÇ ÔÇÆÎÑÄÞÇ ÕÑÚÍË, ÔÎÇÆÖÇÕ ËÊ
ÕÇÑÓÇÏÞ ¶ÇÓÐÂÐÆÇÙÂ ë³ËÐÂÐÑÅÎÖ.136 ¯Â ÑÔÐÑÄÂÐËË àÕÑÅÑ Ë
ÒÑÎÂÅÂÇÕÔâ, ÚÕÑ ÓÇÂÍÙËÑÐÐÞÌ ÒÖÕß ÆÑÎÉÇÐ ÓÂÊÆÄÂËÄÂÕßÔâ
ÒÇÓÇÆ ÄÕÑÓÑÌ ÔÇÆÎÑÄÑÌ ÕÑÚÍÑÌ (ÄÕÑÓÞÏ ÒÇÓÇØÑÆÐÞÏ ÔÑÔÕÑâ-
ÐËÇÏ). ¥ÑÍÂÊÂÕÇÎßÔÕÄÑ ÕÇÑÓÇÏÞ ¶ÇÓÐÂÐÆÇÙÂ ë³ËÐÂÐÑÅÎÖ
ÑÔÐÑÄÂÐÑ ÐÂ ÒÓÇÆÒÑÎÑÉÇÐËË, ÚÕÑ ÒÖÕß ÓÇÂÍÙËË ÄÔÇÅÆÂ
ÔÑÔÕÑËÕ ÕÑÎßÍÑ ËÊ ÑÆÐÑÌ ÅÓÂÆËÇÐÕÐÑÌ ÎËÐËË, ÔÑÇÆËÐâáÜÇÌ
ÔÇÆÎÑÄÖá ÕÑÚÍÖ Ô ÏËÐËÏÖÏÑÏ. °ÆÐÂÍÑ ÆÎâ ÄÞÒÑÎÐËÏÑÔÕË
àÕÑÅÑ ÖÔÎÑÄËâ Ä ÑÃÜÇÏ ÔÎÖÚÂÇ ÐÇ ÔÖÜÇÔÕÄÖÇÕ ÐËÍÂÍËØ ÎÑÅËÚÇÔ-
ÍËØ Ë ×ËÊËÚÇÔÍËØ ÑÔÐÑÄÂÐËÌ. ±ÖÕß ÓÇÂÍÙËË, ÍÂÍ ÄËÆÐÑ ËÊ
ÒÓËÄÇÆÇÐÐÞØ ÄÞÛÇ ÒÓËÏÇÓÑÄ, ÏÑÉÇÕ ÔÑÔÕÑâÕß ËÊ ÐÇÔÍÑÎßÍËØ
ÅÓÂÆËÇÐÕÐÞØ ÎËÐËÌ, ÍÑÕÑÓÞÇ ÔËÔÕÇÏÂ ÒÓÑØÑÆËÕ ÒÑÔÎÇÆÑ-
ÄÂÕÇÎßÐÑ. ©ÐÂÚËÕ, Ä ÑÃÜÇÏ ÔÎÖÚÂÇ ÕÇÑÓÇÏÂ ¶ÇÓÐÂÐ-
ÆÇÙÂ ë³ËÐÂÐÑÅÎÖ ÐÇ ÄÞÒÑÎÐâÇÕÔâ Ë ÐÇ ÔÖÜÇÔÕÄÖÇÕ ÐËÍÂÍËØ
ÊÂÒÓÇÕÑÄ, ÍÓÑÏÇ ÔÑÑÕÐÑÛÇÐËÌ ®ÑÓÔÂ 137 (ÖÔÕÂÐÂÄÎËÄÂáÜËØ
ÔÕÓÑÅËÇ ÔÑÑÕÐÑÛÇÐËâ ÏÇÉÆÖ ÍÑÎËÚÇÔÕÄÑÏ ÐÇÄÞÓÑÉÆÇÐÐÞØ

ÍÓËÕËÚÇÔÍËØ ÕÑÚÇÍ ÓÂÊÐÑÅÑ ËÐÆÇÍÔÂ Ä ÑÒÓÇÆÇÎÇÐÐÑÌ ÑÃÎÂÔÕË
ÐÂ ±±¿), ÐÂ ØÂÓÂÍÕÇÓ ÍÓËÕËÚÇÔÍËØ ÕÑÚÇÍ, ÎÇÉÂÜËØ ÐÂ ÑÆÐÑÌ
ÅÓÂÆËÇÐÕÐÑÌ ÎËÐËË (ÔÏ. ÕÂÍÉÇ 25, 66).

³ÑÅÎÂÔÐÑ ÒÓÂÄËÎÖ 1 ÔÑØÓÂÐÇÐËâ ÔËÏÏÇÕÓËË ÄÆÑÎß ÒÖÕË
ÓÇÂÍÙËË (ÔÏ. ÄÞÛÇ), ÄÆÑÎß ÅÓÂÆËÇÐÕÐÑÌ ÎËÐËË ÔÑØÓÂÐâÇÕÔâ
ÕÑÚÇÚÐÂâ ÅÓÖÒÒÂ ÔËÏÏÇÕÓËË ÐÇ ÏÑÎÇÍÖÎâÓÐÑÌ ÍÑÐ×ËÅÖÓÂÙËË
ÒÇÓÇØÑÆÐÑÌ ÔÕÓÖÍÕÖÓÞ, ÍÂÍ ÓÂÐÇÇ ÔÚËÕÂ-
ÎÑÔß,64, 67, 75, 90 ë 92, 113, 114 Â ÒÇÓÇØÑÆÐÑÅÑ ÄÇÍÕÑÓÂ. ¿ÕÑ ÄÂÉÐÑÇ
ÑÕÎËÚËÇ ÑÕ ÓÂÐÇÇ ÒÑÎÖÚÇÐÐÞØ ÒÓÂÄËÎ 67, 90 ÒÑÊÄÑÎâÇÕ ÖÔÕÓÂ-
ÐËÕß ÔÖÜÇÔÕÄÖáÜËÇ ÐÇÔÑÑÕÄÇÕÔÕÄËâ Ä ÒÑÐËÏÂÐËË ÔÑØÓÂÐÇÐËâ
ÔËÏÏÇÕÓËË ÄÆÑÎß ÓÇÂÍÙËÑÐÐÑÅÑ ÒÖÕË, Ä ÕÑÏ ÚËÔÎÇ Ë ËÔÍÎáÚÇ-
ÐËâ ËÊ ÒÓÂÄËÎ ±ÇÚÖÍÂÔÂ.67 ¥Îâ ËÎÎáÔÕÓÂÙËË àÕÑÅÑ ÓÂÔÔÏÑÕ-
ÓËÏ ÆÄÂ ÒÓËÏÇÓÂ ì ËÐÄÇÓÔËá Ä ÏÑÎÇÍÖÎÇ ÂÏÏËÂÍÂ Ë
ÄÐÖÕÓÇÐÐÇÇ ÄÓÂÜÇÐËÇ Ä àÕÂÐÇ (ÓËÔ. 8). ´ÑÚÇÚÐÞÇ ÅÓÖÒÒÞ
ÔËÏÏÇÕÓËË ÄÇÍÕÑÓÂ ÄÓÂÜÂÕÇÎßÐÑÌ ÏÑÆÞ Ä ÏËÐËÏÖÏÇ Ë ÒÇÓÇ-
ØÑÆÐÑÅÑ ÄÇÍÕÑÓÂ Ä ÔÇÆÎÑÄÑÌ ÕÑÚÍÇ ÆÎâ ÏÑÎÇÍÖÎÞ àÕÂÐÂ, ÍÂÍ
ÄËÆÐÑ ËÊ ÓËÔ. 8, ÔÑÄÒÂÆÂáÕ Ë ÓÂÄÐÞ D3. ¡ÐÂÎÑÅËÚÐÑ, ÔÑØÓÂ-
ÐâáÜÇÌÔâ ÅÓÖÒÒÑÌ ÔËÏÏÇÕÓËË ÆÎâ ÏÑÎÇÍÖÎÞ ÂÏÏËÂÍÂ âÄÎâ-
ÇÕÔâ ÅÓÖÒÒÂ C3u. ¿ÕË ÅÓÖÒÒÞ ÔËÏÏÇÕÓËË ÐÇ ËÊÏÇÐâáÕÔâ ÒÓË
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²ËÔ. 7. ±ÑÄÇÓØÐÑÔÕß ÒÑÕÇÐÙËÂÎßÐÑÌ àÐÇÓÅËË (Â) ÓÇÂÍÙËË ÐÖÍÎÇÑ-
×ËÎßÐÑÅÑ ÊÂÏÇÜÇÐËâ F7+H2NF>FNH2+F7 Ë àÄÑÎáÙËâ (Ã) ÆÄÖØ
ÔÑÃÔÕÄÇÐÐÞØ ÄÇÍÕÑÓÑÄ ÅÇÔÔËÂÐÂ ÄÆÑÎß ÅÓÂÆËÇÐÕÐÑÌ ÎËÐËË (1) ÑÕ
ÔÇÆÎÑÄÑÌ ÕÑÚÍË 17 ÆÑ ÔÑÔÇÆÐÇÌ ÔÇÆÎÑÄÑÌ ÕÑÚÍË 16Â ÔÑÅÎÂÔÐÑ ÓÂÔÚÇ-
ÕÂÏ ab initio (SCF/DZP).135 2ì ÔÇÆÎÑÄÞÇ ÕÑÚÍË
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ÒÇÓÇØÑÆÇ ËÊ ÏËÐËÏÖÏÂ ÓÇÂÅÇÐÕÑÄ ÚÇÓÇÊ ÒÇÓÇØÑÆÐÑÇ ÔÑÔÕÑâÐËÇ
Ä ÏËÐËÏÖÏ ÒÓÑÆÖÍÕÑÄ. £ ÕÑ ÉÇ ÄÓÇÏâ ÔÑÑÕÄÇÕÔÕÄÖáÜËÇ
ÕÑÚÇÚÐÞÇ ÅÓÖÒÒÞ ÏÑÎÇÍÖÎâÓÐÞØ ÍÑÐ×ËÅÖÓÂÙËÌ ËÊÏÇÐâáÕÔâ
ÑÕ D3d Í D3h Ë ÑÃÓÂÕÐÑ Í D3d ÆÎâ àÕÂÐÂ, Ë Ä ÒÑÔÎÇÆÑÄÂÕÇÎßÐÑ-
ÔÕË C3u ì D3h ì C3u ÆÎâ ÂÏÏËÂÍÂ.

±ÓÂÄËÎÑ 2 (ÍÂÍ Ë ÒÓÂÄËÎÑ 3) âÄÎâÇÕÔâ ÔÎÇÆÔÕÄËÇÏ ÒÓÂ-
ÄËÎÂ 1. ªÏÇÐÐÑ ÑÐÑ ÃÇÊ ÖÚÇÕÂ ÒÓÂÄËÎÂ 1 Ë ÄÐÑÔËÎÑ ÒÖÕÂÐËÙÖ Ä
ÒÑÐËÏÂÐËÇ ÒÓËÐÙËÒÂ ÔÑØÓÂÐÇÐËâ ÔËÏÏÇÕÓËË ÄÆÑÎß ÓÇÂÍÙËÑÐ-
ÐÑÅÑ ÒÖÕË.

±ÑÆ ÔËÏÏÇÕÓËÇÌ ÕÑÚÍË ÐÂ ±±¿ (Ä ÕÑÏ ÚËÔÎÇ Ë ÍÓËÕËÚÇÔ-
ÍÑÌ) Ä ÆÂÎßÐÇÌÛÇÏ ÒÑÐËÏÂÇÕÔâ ÕÑÚÇÚÐÂâ ÅÓÖÒÒÂ ÔËÏÏÇÕÓËË
ÔÑÑÕÄÇÕÔÕÄÖáÜÇÌ ÏÑÎÇÍÖÎâÓÐÑÌ ÍÑÐ×ËÅÖÓÂÙËË. ±ÑÆÅÓÖÒÒÂ
ÔËÏÏÇÕÓËË ÍÂÉÆÑÅÑ ÄÇÍÕÑÓÂ ~qi ÑÆÐÑÊÐÂÚÐÑ ÑÒÓÇÆÇÎâÇÕÔâ
ÕÑÚÇÚÐÑÌ ÅÓÖÒÒÑÌ ÔËÏÏÇÕÓËË ÏÑÎÇÍÖÎâÓÐÑÌ ÍÑÐ×ËÅÖÓÂÙËË
Ä ÍÓËÕËÚÇÔÍÑÌ ÕÑÚÍÇ. °ÚÇÄËÆÐÑ, ÔÒÓÂÄÇÆÎËÄÑ Ë ÑÃÓÂÕÐÑÇ
ÖÕÄÇÓÉÆÇÐËÇ: ÒÑÆÅÓÖÒÒÞ ÔËÏÏÇÕÓËË ÄÔÇØ ÄÇÍÕÑÓÑÄ ~qi ÑÆÐÑ-
ÊÐÂÚÐÑ ÑÒÓÇÆÇÎâáÕ ÒÑÎÐÖá ÅÓÖÒÒÖ ÔËÏÏÇÕÓËË ÏÑÎÇÍÖÎâÓ-
ÐÑÌ ÍÑÐ×ËÅÖÓÂÙËË. £ àÕÑÏ ÔÎÖÚÂÇ, ÏÑÉÐÑ ÔÍÂÊÂÕß, ÚÕÑ
ÔËÏÏÇÕÓËâ ÎáÃÑÌ ÍÓËÕËÚÇÔÍÑÌ ÕÑÚÍË, ÑÒÓÇÆÇÎâÇÕÔâ ÔËÏÏÇÕ-
ÓËÇÌ ÄÔÇØ ÄØÑÆâÜËØ Ë ÄÞØÑÆâÜËØ ËÊ àÕÑÌ ÕÑÚÍË ÅÓÂÆËÇÐÕÐÞØ
ÎËÐËÌ.80 ªÐÂÚÇ ÅÑÄÑÓâ, ÍÂÉÆÂâ ÅÓÂÆËÇÐÕÐÂâ ÎËÐËâ ÄÐÑÔËÕ Ä
ÆÂÐÐÖá ÍÓËÕËÚÇÔÍÖá ÕÑÚÍÖ ÔÄÑá ÒÑÆÅÓÖÒÒÖ ÔËÏÏÇÕÓËË Ë
ÕÑÚÇÚÐÂâ ÅÓÖÒÒÂ ÔËÏÏÇÕÓËË ÏÑÎÇÍÖÎâÓÐÑÌ ÍÑÐ×ËÅÖÓÂÙËË Ä
ÆÂÐÐÑÌ ÍÓËÕËÚÇÔÍÑÌ ÕÑÚÍÇ ÑÒÓÇÆÇÎâÇÕÔâ ÑÃÝÇÆËÐÇÐÐÑÌ ÔËÏ-
ÏÇÕÓËÇÌ ÄÔÇØ àÕËØ ÅÓÂÆËÇÐÕÐÞØ ÎËÐËÌ. ±ÑàÕÑÏÖ ÏÑÎÇÍÖÎâÓ-
ÐÂâ ÔËÔÕÇÏÂ, ÆÑÔÕËÅÂâ ÍÓËÕËÚÇÔÍÑÌ ÕÑÚÍË, Ä ÕÑÏ ÚËÔÎÇ Ë
ÏËÐËÏÖÏÂ, ÏÑÉÇÕ ÕÑÎßÍÑ ÖÄÇÎËÚËÕß ÒÑÓâÆÑÍ ÅÓÖÒÒÞ ÔËÏ-
ÏÇÕÓËË.114

IV. ±ÖÕË ÓÇÂÍÙËÌ, ÔÑÔÕÑâÜËÇ ËÊ ÐÇÔÍÑÎßÍËØ
àÍÄËÄÂÎÇÐÕÐÞØ ÅÓÂÆËÇÐÕÐÞØ ÎËÐËÌ

1. ±ÖÕË ÓÇÂÍÙËÌ, ÔÑÔÕÑâÜËÇ ËÊ ÆÄÖØ àÍÄËÄÂÎÇÐÕÐÞØ
ÐÇÅÎÂÄÐÞØ ÅÓÂÆËÇÐÕÐÞØ ÎËÐËÌ

¤ÓÖÒÒÂ ÔËÏÏÇÕÓËË ÐÇÅÎÂÄÐÑÌ ÅÓÂÆËÇÐÕÐÑÌ ÎËÐËË, ÄØÑÆâÜÇÌ
Ä ÏËÐËÏÖÏ, Ä ÑÕÎËÚËÇ ÑÕ ÅÎÂÄÐÞØ (ÔÏ. ÄÞÛÇ) ÏÑÉÇÕ ËÎË
ÔÑÄÒÂÆÂÕß Ô ÅÓÖÒÒÑÌ ÔËÏÏÇÕÓËË ÄÇÍÕÑÓÂ ÅÇÔÔËÂÐÂ ~q1 (ÔÑÑÕ-
ÄÇÕÔÕÄÖáÜÇÅÑ ÐÂËÏÇÐßÛÇÏÖ ÔÑÃÔÕÄÇÐÐÑÏÖ ÊÐÂÚÇÐËá), ËÎË
ÃÞÕß ÇÇ ÒÑÆÅÓÖÒÒÑÌ.80 ³ÎÇÆÑÄÂÕÇÎßÐÑ, ÇÔÎË ÐÇÅÎÂÄÐÂâ ÅÓÂ-
ÆËÇÐÕÐÂâ ÎËÐËâ ÔÑÇÆËÐâÇÕ ÕÑÚÍÖ ÏËÐËÏÖÏÂ Ô ÍÂÍËÏ-ÎËÃÑ
ÒÇÓÇØÑÆÐÞÏ ÔÑÔÕÑâÐËÇÏ, ÕÑ ÅÓÖÒÒÂ ÔËÏÏÇÕÓËË ÒÇÓÇØÑÆÐÑÅÑ
ÄÇÍÕÑÓÂ Ä ÔÑÑÕÄÇÕÔÕÄËË Ô ÒÓÂÄËÎÑÏ 1 (ÔÏ. ÄÞÛÇ) ÏÑÉÇÕ ËÎË
ÔÑÄÒÂÆÂÕß Ô ÅÓÖÒÒÑÌ ÔËÏÏÇÕÓËË ÄÇÍÕÑÓÂ ~q1 Ä ÕÑÚÍÇ ÏËÐË-

ÏÖÏÂ, ËÎË ÃÞÕß ÇÇ ÒÑÆÅÓÖÒÒÑÌ. ±ÓÇÆÒÑÎÑÉËÏ, ÚÕÑ~q1 ËÏÇÇÕ
ØÑÕâ ÃÞ ÑÆËÐ ÐÇÕÓËÄËÂÎßÐÞÌ àÎÇÏÇÐÕ ÔËÏÏÇÕÓËË R Ë ÐÂ
ÑÆÐÑÌ ËÊ ÐÇÅÎÂÄÐÞØ ÅÓÂÆËÇÐÕÐÞØ ÎËÐËÌ ÐÂØÑÆËÕÔâ ÒÇÓÇØÑÆ-
ÐÑÇ ÔÑÔÕÑâÐËÇ TS Ô ÒÇÓÇØÑÆÐÞÏ ÄÇÍÕÑÓÑÏ ~a(QTS). £ àÕÑÏ
ÔÎÖÚÂÇ Ä ÔËÎÖ ÖÔÎÑÄËÌ ÔËÏÏÇÕÓËË ÍÓÑÏÇ ÒÇÓÇØÑÆÐÑÅÑ ÔÑÔÕÑâ-
ÐËâ TS ÆÑÎÉÐÑ ÔÖÜÇÔÕÄÑÄÂÕß Ë àÍÄËÄÂÎÇÐÕÐÑÇ ÔÑÔÕÑâÐËÇ
R[TS] Ô ÒÇÓÇØÑÆÐÞÏ ÄÇÍÕÑÓÑÏ~a(R[QTS]). ´ÑÅÆÂ ÕÑÚÍÂ ÏËÐË-
ÏÖÏÂ ÔÑÇÆËÐâÇÕÔâ Ô ÆÄÖÏâ àÍÄËÄÂÎÇÐÕÐÞÏË ÒÇÓÇØÑÆÐÞÏË
ÔÑÔÕÑâÐËâÏË TS Ë R[TS] ÆÄÖÏâ àÍÄËÄÂÎÇÐÕÐÞÏË (ÒÑ ÔËÏÏÇÕ-
ÓËË) ÐÇÅÎÂÄÐÞÏË ÅÓÂÆËÇÐÕÐÞÏË ÎËÐËâÏË GL Ë R[GL], ÚÕÑ
ËÎÎáÔÕÓËÓÖÇÕÔâ ÔØÇÏÑÌ 9.

£ àÕÑÏ ÔÎÖÚÂÇ ÅÓÂÆËÇÐÕÐÞÌ ÒÖÕß ØËÏËÚÇÔÍÑÌ ÓÇÂÍÙËË ÔÑÔÕÑËÕ
ËÊ ÆÄÖØ àÍÄËÄÂÎÇÐÕÐÞØ (×ËÊËÚÇÔÍË ÐÇÓÂÊÎËÚËÏÞØ) ÅÓÂÆËÇÐÕ-
ÐÞØ ÎËÐËÌ. £ÑÊÏÑÉÐÞ ÓÂÊÎËÚÐÞÇ ÍÑÏÃËÐÂÙËË: ÍÂÉÆÂâ ËÊ
àÍÄËÄÂÎÇÐÕÐÞØ ÅÓÂÆËÇÐÕÐÞØ ÎËÐËÌ ÄÇÆÇÕ Ä ÑÕÆÇÎßÐÞÌ ÏËÐË-
ÏÖÏ (ÓËÔ. 9,Â,Ã); àÕË ÎËÐËË ÒÑÒÂÓÐÑ ÄØÑÆâÕ Ä ÑÆËÐ Ë ÕÑÕ ÉÇ
ÏËÐËÏÖÏ (ÓËÔ. 9,Ä,Å) Ë ÆÓ. £ ÎËÕÇÓÂÕÖÓÇ ËÏÇáÕÔâ ÒÓËÏÇÓÞ
ÓÇÂÍÙËÌ, àÍÄËÄÂÎÇÐÕÐÞÇ ÒÖÕË ÍÑÕÑÓÞØ ÄÇÆÖÕ ÍÂÍ Ä ÑÆËÐ Ë ÕÑÕ
ÉÇ,14, 23, 130, 139 ÕÂÍ Ë Ä ÓÂÊÎËÚÐÞÇ 14 ë 21, 139 ë 141 ÏËÐËÏÖÏÞ.
¦ÔÎË Ä ÏÑÎÇÍÖÎÇ ËÏÇáÕÔâ ÆÄÇ àÍÄËÄÂÎÇÐÕÐÞÇ ÔÕÇÓÇÑØËÏËÚÇ-
ÔÍË ÐÇÉÇÔÕÍËÇ ÅÓÖÒÒÞ, ÍÑÕÑÓÞÇ ÏÑÅÖÕ ÐÇÊÂÄËÔËÏÑ ÆÓÖÅ ÑÕ
ÆÓÖÅÂ ÒÑÆÄÇÓÅÂÕßÔâ ÍÑÐ×ÑÓÏÂÙËÑÐÐÑÌ ÒÇÓÇÔÕÓÑÌÍÇ (ÐÂÒÓË-
ÏÇÓ, ÄÓÂÜÂÕßÔâ ÄÑÍÓÖÅ ÒÓÑÔÕÞØ ÔÄâÊÇÌ, ÔØÇÏÂ 9), ÏÑÉÇÕ
ÐÂÃÎáÆÂÕßÔâ ÅÓÂÆËÇÐÕÐÞÌ ÓÇÂÍÙËÑÐÐÞÌ ÒÖÕß, ÔÑÔÕÑâÜËÌ ËÊ
ÆÄÖØ àÍÄËÄÂÎÇÐÕÐÞØ ÅÓÂÆËÇÐÕÐÞØ ÎËÐËÌ. ¯ÂÒÓËÏÇÓ, Ä ÏÑÎÇ-
ÍÖÎÂØ ÒÓÑÒÂÐÂ,15 ÆËÏÇÕËÎÑÄÑÅÑ à×ËÓÂ 16, 17 Ë ÆÓÖÅËØ ÏÑÎÇÍÖ-
ÎÂØ 18, 19, 138 ë 141 ÆÄÇ ÏÇÕËÎßÐÞÇ ÅÓÖÒÒÞÏÑÅÖÕ ÐÇÊÂÄËÔËÏÑ ÆÓÖÅ
ÑÕ ÆÓÖÅÂ ÄÓÂÜÂÕßÔâ. ±ÓË àÕÑÏ ÍÂÉÆÂâ ÎËÐËâ ÅÓÂÆËÇÐÕÐÑÅÑ
ÓÇÂÍÙËÑÐÐÑÅÑ ÒÖÕË ÄÇÆÇÕ Ä ÑÕÆÇÎßÐÞÌÏËÐËÏÖÏ (ÔÏ. ÓËÔ. 9,Ã).
£ ÚÂÔÕÐÑÔÕË, ÕÂÍÑÌ ÅÓÂÆËÇÐÕÐÞÌ ÓÇÂÍÙËÑÐÐÞÌ ÒÖÕß ÆÎâ
ÏÑÎÇÍÖÎÞ ÆËÏÇÕËÎÑÄÑÅÑ à×ËÓÂ 16 ÏÑÉÐÑ ÒÓÑËÎÎáÔÕÓËÓÑ-
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²ËÔ. 8. ²ÇÂÍÙËË ËÐÄÇÓÔËË ÒËÓÂÏËÆÂÎßÐÑÌ ÍÑÐ×ËÅÖÓÂÙËË ÔÄâÊÇÌ Ä
ÏÑÎÇÍÖÎÇ ÂÏÏËÂÍÂ (Â) Ë ÄÐÖÕÓÇÐÐÇÅÑ ÄÓÂÜÇÐËâ ÄÑÍÓÖÅ C7C-ÔÄâÊË Ä
àÕÂÐÇ (Ã).
³ÕÓÇÎÍÂÏË ÑÃÑÊÐÂÚÇÐÞ ÍÑÏÒÑÐÇÐÕÞ ÐÑÓÏÂÎßÐÑÅÑ Ë ÒÇÓÇØÑÆÐÑÅÑ
ÄÇÍÕÑÓÑÄ Ä ÏËÐËÏÖÏÂØ.
R ì ÓÇÂÅÇÐÕÞ; P ì ÒÓÑÆÖÍÕÞ; TS ì ÔÇÆÎÑÄÂâ ÕÑÚÍÂ
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~a (QTS)

~q1

R[TS]

TS

GL

R[GL]

Min
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~qi

~q1

~qi

~q1

Â Ã

~qi

~q1

~qi

~q1

Ä Å

²ËÔ. 9. £ÂÓËÂÐÕÞ ÆÄÖØÎËÐÇÌÐÞØ ÓÇÂÍÙËÑÐÐÞØ ÒÖÕÇÌ.
Â ì ÆÄÇ ÄÇÕÄË ÆÄÖØ àÍÄËÄÂÎÇÐÕÐÞØ ÐÇÅÎÂÄÐÞØ ÅÓÂÆËÇÐÕÐÞØ ÎËÐËÌ
ÄØÑÆâÕ Ä ÆÄÂ ÏËÐËÏÖÏÂ; Ã ì ÍÂÉÆÂâ ËÊ ÄÇÕÄÇÌ ÆÄÖØ ÅÓÂÆËÇÐÕÐÞØ
ÎËÐËÌ ÄØÑÆËÕ Ä ÔÄÑÌ ÏËÐËÏÖÏ; Ä ì ÆÄÇ ÄÇÕÄË ÑÆÐÑÌ ÅÓÂÆËÇÐÕÐÑÌ
ÎËÐËË ÄØÑÆâÕ Ä ÑÆËÐ Ë ÕÑÕ ÉÇ ÔÑÔÇÆÐËÌ ÏËÐËÏÖÏ; Å ì ÄÇÕÄË ÆÄÖØ
ÓÂÊÐÞØ ÅÓÂÆËÇÐÕÐÞØ ÎËÐËÌ ÄØÑÆâÕ Ä ÑÆËÐ Ë ÕÑÕ ÉÇ ÔÑÔÆÇÐËÌ
ÏËÐËÏÖÏ

948 ².®.®ËÐâÇÄ



ÄÂÕß ÔØÇÏÑÌ 10. ¬ÂÉÆÂâ ËÊ ÏÇÕËÎßÐÞØ ÅÓÖÒÒ Ä àÕÑÌ ÏÑÎÇÍÖÎÇ
ÏÑÉÇÕ ÄÓÂÜÂÕßÔâ ÐÇÊÂÄËÔËÏÑ. ªÊ ÏËÐËÏÖÏÂ 18Â ÄÞØÑÆâÕ
ÚÇÕÞÓÇ àÍÄËÄÂÎÇÐÕÐÞÇ ÅÓÂÆËÇÐÕÐÞÇ ÎËÐËË, ÍÂÉÆÂâ ËÊ ÍÑÕÑ-
ÓÞØ ÒÓÑØÑÆËÕ ÚÇÓÇÊ ÔÄÑá ÒÇÓÇØÑÆÐÖá ÔÕÓÖÍÕÖÓÖ 19Â ë d Ë
ÄÇÆÇÕ Ä ÑÕÆÇÎßÐÞÌ ÏËÐËÏÖÏ 19b ë g. ®ÂÓÛÓÖÕÞ 1 Ë 2 ×ÑÓÏË-
ÓÖáÕ ÑÆËÐ ÅÓÂÆËÇÐÕÐÞÌ ÓÇÂÍÙËÑÐÐÞÌ ÒÖÕß, Â 10 Ë 20ìÆÓÖÅÑÌ.

±ÓËÏÇÓÑÏ ÓÇÂÍÙËË, ÑÕÄÇÚÂáÜËÏ ÔÎÖÚÂá, ÒÓÇÆÔÕÂÄÎÇÐ-
ÐÑÏÖ ÐÂ ÓËÔ. 8,Ä, ÔÎÖÉËÕ ÓÇÂÍÙËâ 1,2-ÔÆÄËÅÂ ÂÕÑÏÂ ÄÑÆÑÓÑÆÂ Ä
ÏÑÎÇÍÖÎÂØ H2P=N Ë H2P=P (ÔØÇÏÂ 11). ²ÂÔÚÇÕÞ ab initio 23 Ô
ÖÚÇÕÑÏ àÐÇÓÅËË ÍÑÓÓÇÎâÙËË àÎÇÍÕÓÑÐÑÄ ÏÑÎÇÍÖÎ H2P=N Ë
H2P=P ÔÄËÆÇÕÇÎßÔÕÄÖáÕ Ñ ÕÑÏ, ÚÕÑ Ä ÒÓÑÙÇÔÔÇ ÏËÅÓÂÙËË
20> 23 ÂÕÑÏ ÄÑÆÑÓÑÆÂ ÄÞØÑÆËÕ ËÊ (ÒÇÓÄÑÐÂÚÂÎßÐÑÌ) ÒÎÑÔ-
ÍÑÔÕË ÏÑÎÇÍÖÎÞ. £ÐÇÒÎÑÔÍÑÔÕÐÂâ (ËÐÄÇÓÔËÑÐÐÂâ) ÏÑÆÂ ÐÑÓ-
ÏÂÎßÐÑÅÑ ÍÑÎÇÃÂÐËâ ÔÕÓÖÍÕÖÓÞ 20 ÔÑÑÕÄÇÕÔÕÄÖÇÕ ÐÂËÏÇÐß-
ÛÇÌ ÚÂÔÕÑÕÇ. ±ÇÓÇØÑÆÐÞÏË Ä àÕÑÌ ÓÇÂÍÙËË âÄÎâáÕÔâ ÔÑÔÕÑâ-
ÐËâ 21Â ë d. ³ÑÔÕÑâÐËâ 22Â,b ÑÕÄÇÚÂáÕ ÍÓËÕËÚÇÔÍÑÌ ÕÑÚÍÇ Ô
l=2 (cÏ.23, 142). ±ÑÄÇÓØÐÑÔÕß ÒÑÕÇÐÙËÂÎßÐÑÌ àÐÇÓÅËË àÕÑÌ
ÔËÔÕÇÏÞÒÓÇÆÔÕÂÄÎÇÐÂ ÐÂ ÓËÔ. 10. ¥ÄÇ ÐÇÅÎÂÄÐÞÇ ÅÓÂÆËÇÐÕÐÞÇ
ÎËÐËË, ÄÞØÑÆâÜËÇ ËÊ ÏËÐËÏÖÏÂ 20 ÒÑ ÍÂÔÂÕÇÎßÐÑÏÖ ÐÂÒÓÂÄ-
ÎÇÐËá Í ÄÇÍÕÑÓÂÏ �~q1 Ë ÿ~q1 (ÄÐÇÒÎÑÔÍÑÔÕÐÂâ ËÐÄÇÓÔËÑÐÐÂâ
ÏÑÆÂ), ÒÓÑØÑÆâÜËÇ ÚÇÓÇÊ ÆÄÇ ÔÇÆÎÑÄÞÇ ÕÑÚÍË 21Â Ë 21b Ë
ÄØÑÆâÜËÇ Ä ÑÆËÐ Ë ÕÑÕÉÇ ÔÑÔÇÆÐËÌÏËÐËÏÖÏ 23Â, ×ÑÓÏËÓÖáÕ
ÆÄÂ àÍÄËÄÂÎÇÐÕÐÞØ ÅÓÂÆËÇÐÕÐÞØ ÓÇÂÍÙËÑÐÐÞØ ÒÖÕË.

¤ÎÂÄÐÂâ ÅÓÂÆËÇÐÕÐÂâ ÎËÐËâ, ÄÞØÑÆâÜÂâ ÒÑ ÍÂÔÂÕÇÎßÐÑÏÖ
ÐÂÒÓÂÄÎÇÐËá Í ~q2 (ÏÑÆÂ, ÔÑÑÕÄÇÕÔÕÄÖáÜÂâ ÔÆÄËÅÖ 1,2-H),
ÒÓÑØÑÆËÕ ÚÇÓÇÊ ÍÓËÕËÚÇÔÍÖá ÕÑÚÍÖ Ô l=2 (ÔÕÓÖÍÕÖÓÂ 22Â) Ë
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ÄØÑÆËÕ Ä ÏËÐËÏÖÏ 23Â. ´ÂÍÂâ ÕÑÒÑÎÑÅËâ ±±¿ ÔÑÅÎÂÔÖÇÕÔâ Ô
ÍÑÓÓÇÎâÙËÇÌ ÄÇÍÕÑÓÑÄ ÔÏÇÜÇÐËâ ÂÕÑÏÑÄ ÄÆÑÎß ÄÔÇÌ ÆÎËÐÞ
ÅÓÂÆËÇÐÕÐÑÌ ÎËÐËË ÏÇÉÆÖ ÆÄÖÏâ ÏËÐËÏÖÏÂÏË.142

ªÐÕÇÓÇÔÐÞÌ ÒÓËÏÇÓ ÒÓÇÆÔÕÂÄÎâÇÕ ÓÇÂÍÙËâ ËÐÄÇÓÔËË Ö
ÍÂÓÃÂÐËÑÐÐÑÅÑ ÙÇÐÕÓÂ Ä ÂÏËÐÑÙËÍÎÑÒÓÑÒËÎÂÐËÑÐÇ 24
(ÔØÇÏÂ 12). ²ÂÔÚÇÕÞ ab initio (MP2/6-31+G(d)//6-31+G(d))138

ÒÓÇÆÔÍÂÊÞÄÂáÕ, ÚÕÑ ÓÇÂÍÙËâ ËÐÄÇÓÔËË ÒÓÑØÑÆËÕ ÚÇÓÇÊ ÆÄÂ
àÐÂÐÕËÑÏÇÓÐÞØ ÐÇÔËÏÏÇÕÓËÚÐÞØ (C1) ÒÇÓÇØÑÆÐÞØ ÔÑÔÕÑâÐËâ
25Â Ë 25b Ô ÂÍÕËÄÂÙËÑÐÐÞÏ ÃÂÓßÇÓÑÏ 30.1 ÍÍÂÎ . ÏÑÎß71. ¿ÕÑ
ÑÊÐÂÚÂÇÕ, ÚÕÑ (ÅÓÂÆËÇÐÕÐÞÌ ÒÖÕß) ÓÇÂÍÙËâ ÑÒËÔÞÄÂÇÕÔâ ÆÄÖÏâ
àÍÄËÄÂÎÇÐÕÐÞÏË ÅÓÂÆËÇÐÕÐÞÏË ÎËÐËâÏË. ³ÑÔÕÑâÐËÇ 26 (Cs

ËÎË C2u), ÍÑÕÑÓÑÇ, Í ÔÑÉÂÎÇÐËá, ÐÇ ËÔÔÎÇÆÑÄÂÎÑÔß Ä
ÓÂÃÑÕÇ 138, ÆÑÎÉÐÑ ÑÕÄÇÚÂÕß ÍÓËÕËÚÇÔÍÑÌ ÕÑÚÍÇ Ô l=2 ÐÂ
±±¿ ÍÂÓÃÂÐËÑÐÂ.

£ÂÉÐÞÏ ÍÎÂÔÔÑÏ ÓÇÂÍÙËÌ, ÑÒËÔÞÄÂÇÏÞØ ÆÄÖÏâ àÍÄËÄÂ-
ÎÇÐÕÐÞÏË ÎËÐËâÏË âÄÎâáÕÔâ ÓÇÂÍÙËË ÆÄÑÌÐÑÅÑ ÒÓÑÕÑÐÐÑÅÑ
ÒÇÓÇÐÑÔÂ Ä ÓÂÊÎËÚÐÞØ ÑÓÅÂÐËÚÇÔÍËØ ÔÑÇÆËÐÇÐËâØ,143 ë 167

ÐÂÒÓËÏÇÓ, ÕÂÍËØ ÍÂÍ ÒÑÓ×ËÓËÐ,143 ë 147 ÕÇÕÓÂ×ÇÐËÎØÎÑÓËÐ,149

ÑÍÔÂÎÂÏËÆËÐ,150, 151 ÂÊÑ×ÇÐÑÐ,150 ë 155 ÐÂ×ÕÂÊÂÓËÐ,156 ë 161 ÆËÏÇÓ
×ÑÓÏÂÏËÆËÐÂ.162 ë 164 £Ñ ÄÔÇØ àÕËØ ÔËÔÕÇÏÂØ ÒÇÓÇÐÑÔ ÆÄÖØ
ÒÓÑÕÑÐÑÄ ÑÔÖÜÇÔÕÄÎâÇÕÔâ ÒÑ ÑÃÜÇÌ ÔØÇÏÇ 13.149

³ÑÔÕÑâÐËâ 28Â Ë 28b ÐÂ ±±¿ ÏÑÅÖÕ ÃÞÕß ÒÇÓÇØÑÆÐÞÏË
(ÍÑÐÙÇÓÕÐÞÌ ÒÓÑÙÇÔÔ) ËÎË ÑÕÄÇÚÂÕßÏËÐËÏÖÏÂÏ-ËÐÕÇÓÏÇÆËÂ-
ÕÂÏ (ÒÑÔÕÂÆËÌÐÞÌ ÒÓÑÙÇÔÔ). ´ÇÏ ÐÇ ÏÇÐÇÇ Ä ÑÃÑËØ ÔÎÖÚÂâØ
ØËÏËÚÇÔÍÂâ ÓÇÂÍÙËâ 27> 29 ÑÒËÔÞÄÂÇÕÔâ ÆÄÖÏâ àÍÄËÄÂÎÇÐÕ-
ÐÞÏË ÏÂÓÛÓÖÕÂÏË 27> 28Â> 29 Ë 27> 28b> 29, ÒÑ ÍÑÕÑ-
ÓÞÏ ØËÏËÚÇÔÍÂâ ÔËÔÕÇÏÂ ÏÑÉÇÕ ÓÂÊÄËÄÂÕßÔâ Ô ÑÆËÐÂÍÑÄÑÌ
ÄÇÓÑâÕÐÑÔÕßá. ´ÂÍ, ÆÄÑÌÐÑÌ ÒÓÑÕÑÐÐÞÌ ÒÇÓÇÐÑÔ Ä ÏÑÎÇÍÖÎÇ
ÐÂ×ÕÂÊÂÓËÐÂ 30Â> 30b (ÔØÇÏÂ 14) ÒÓÑØÑÆËÕ ÚÇÓÇÊ ÒÇÓÇØÑÆÐÑÇ
ÔÑÔÕÑâÐËÇ 31 Ô ÂÍÕËÄÂÙËÑÐÐÞÏ ÃÂÓßÇÓÑÏ 25 ÍÍÂÎ . ÏÑÎß71,
ÓÂÔÔÚËÕÂÐÐÞÏ ÏÇÕÑÆÑÏ ab initio (ÃÂÊËÔ STO-3G).156 ³ËÏÏÇÕ-
ÓËÚÐÂâ ÔÕÓÖÍÕÖÓÂ 32 (D2h), ÍÂÍ ÒÑÍÂÊÞÄÂáÕ ÓÂÔÚÇÕÞ,156 ÑÕÄÇ-
ÚÂÇÕ ÍÓËÕËÚÇÔÍÑÌ ÕÑÚÍÇ Ô l=2.¿ÕË ÓÇÊÖÎßÕÂÕÞ ÔÑÅÎÂÔÖáÕÔâ Ô
ÆÂÐÐÞÏË Á®² 158, 159 Ë ª¬-ÔÒÇÍÕÓÑÔÍÑÒËË.161 °ÆÐÂÍÑ ÐÇ-
ÃÑÎßÛÑÇ ÓÂÊÎËÚËÇ Ä àÐÇÓÅËË (3 ÍÍÂÎ . ÏÑÎß71) ÏÇÉÆÖ ÔÕÓÖÍÕÖ-
ÓÂÏË 32 Ë 31, ÒÑÎÖÚÇÐÐÑÇ Ä ÓÂÃÑÕÇ 156, ÍÑÕÑÓÑÇ ÏÑÉÇÕ ÔËÎßÐÑ
ËÊÏÇÐËÕßÔâ ÒÓË ÖÚÇÕÇ àÐÇÓÅËË ÍÑÓÓÇÎâÙËË,14 ÕÓÇÃÖÇÕ ÑÔÕÑ-
ÓÑÉÐÑÅÑ ÑÕÐÑÛÇÐËâ Í àÕËÏ ÓÇÊÖÎßÕÂÕÂÏ.

³ÎÇÆÖáÜËÏ ÆÑÔÕÂÕÑÚÐÑ ØÑÓÑÛÑ ËÊÖÚÇÐÐÞÏ ÒÓËÏÇÓÑÏ
âÄÎâÇÕÔâ ÆÄÑÌÐÑÌ ÒÓÑÕÑÐÐÞÌ ÒÇÓÇÐÑÔ Ä ÏÑÎÇÍÖÎÇ ÂÊÑ×ÇÐËÐÂ
33 (ÔØÇÏÂ 15).150 ë 155 ¯Â ÑÔÐÑÄÂÐËË ËÊÏÇÓÇÐÐÞØ ÍËÐÇÕËÚÇÔÍËØ
Ë ËÊÑÕÑÒÐÞØ à××ÇÍÕÑÄ Ä ÒÓÑËÊÄÑÆÐÑÏ ÂÊÑ×ÇÐËÐÂ 150 ÂÖÕÑÏÇ-
ÓËÊÂÙËâ àÕÑÌ ÏÑÎÇÍÖÎÞ ÄÐÂÚÂÎÇ ÑÃÝâÔÐâÎÂÔß ÑÆÐÑÄÓÇÏÇÐ-
ÐÞÏ ÔËÐØÓÑÐÐÞÏ (ÍÑÐÙÇÓÕÐÞÏ) ÒÇÓÇÐÑÔÑÏ ÆÄÖØ ÒÓÑÕÑÐÑÄ
ÚÇÓÇÊ ÒÇÓÇØÑÆÐÑÇ ÔÑÔÕÑâÐËÇ 35 Ô ÂÍÕËÄÂÙËÑÐÐÞÏ ÃÂÓßÇÓÑÏ
10 ÍÍÂÎ . ÏÑÎß71.

°ÆÐÂÍÑ ÒÑÔÎÇÆÖáÜËÇ ÓÂÔÚÇÕÞ ¡®1 (ÔÏ.153) Ë ab initio 155

(MP2/3-21G//3-21G) ÒÑÍÂÊÂÎË, ÚÕÑ ÓÇÂÍÙËâ 33Â> 33b ÒÓÑ-
ØÑÆËÕ ÒÑÔÕÂÆËÌÐÑ ÚÇÓÇÊ ÙÄËÕÕÇÓ-ËÑÐÐÖá ÒÓÑÏÇÉÖÕÑÚÐÖá
ÔÕÓÖÍÕÖÓÖ 34 (l=0) Ô ÂÍÕËÄÂÙËÑÐÐÞÏ ÃÂÓßÇÓÑÏ
17.3 ÍÍÂÎ . ÏÑÎß71, ÒÓÇÄÞÛÂáÜËÏ àÍÔÒÇÓËÏÇÐÕÂÎßÐÑÇ ÊÐÂÚÇ-
ÐËÇ ÐÂ 7.3 ÍÍÂÎ . ÏÑÎß71. ±ÓË àÕÑÏ ÔÕÓÖÍÕÖÓÂ 35 (D2h),
ÔÑÅÎÂÔÐÑ ÓÂÔÚÇÕÂÏ,153, 155 ÍÂÍ Ë Ä ÔÎÖÚÂÇ ÐÂ×ÕÂÊÂÓËÐÂ, ÑÕÄÇ-
ÚÂÇÕ ÍÓËÕËÚÇÔÍÑÌ ÕÑÚÍÇ Ô l=2. °ÃÐÂÓÖÉÇÐÐÑÇ ÓÂÊÐÑÅÎÂÔËÇ
àÍÔÒÇÓËÏÇÐÕÂÎßÐÞØ Ë ÕÇÑÓÇÕËÚÇÔÍËØ ÆÂÐÐÞØ ÑÃÖÔÎÑÄËÎÑ
ÒÑÄÕÑÓÐÞÇ ÃÑÎÇÇ ÕÜÂÕÇÎßÐÞÇ àÍÔÒÇÓËÏÇÐÕÂÎßÐÞÇ ËÊÏÇÓÇ-
ÐËâ.152 ±ÓÑÄÇÆÇÐÐÞÇ ÔÓÂÊÖ ÉÇ ÄÔÎÇÆ ÊÂ ÕÇÑÓÇÕËÚÇÔÍËÏË
ÓÂÔÚÇÕÂÏË 155 ÐÑÄÞÇ àÍÔÒÇÓËÏÇÐÕÞ 152 ÆÇÌÔÕÄËÕÇÎßÐÑ ÒÑÆ-
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²ËÔ. 10. ±ÑÄÇÓØÐÑÔÕß ÒÑÕÇÐÙËÂÎßÐÑÌ àÐÇÓÅËË ÓÇÂÍÙËË 1,2-ÔÆÄËÅÂ
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ÕÄÇÓÆËÎË ÄÞÄÑÆÞ ÂÄÕÑÓÑÄ ËÔÔÎÇÆÑÄÂÐËÌ 153, 155 Ñ ÕÑÏ, ÚÕÑ
ÓÇÂÍÙËâ 33Â> 33b ÒÓÑØÑÆËÕ ÒÑÔÕÂÆËÌÐÑ ÚÇÓÇÊ ÙÄËÕ-
ÕÇÓ-ËÑÐÐÖá ËÐÕÇÓÏÇÆËÂÕÐÖá ÔÕÓÖÍÕÖÓÖ 34. °ÕÎËÚËÇ ÉÇ
ÕÇÑÓÇÕËÚÇÔÍÑÅÑ ÊÐÂÚÇÐËâ ÂÍÕËÄÂÙËÑÐÐÑÅÑ ÃÂÓßÇÓÂ
(17.3 ÍÍÂÎ . ÏÑÎß71)155 ÑÕ àÍÔÒÇÓËÏÇÐÕÂÎßÐÑÌ ÄÇÎËÚËÐÞ
(*10 ÍÍÂÎ . ÏÑÎß71)150 ÑÃÝâÔÐâÇÕÔâ ÐÇÆÑÔÕÂÕÑÚÐÑ ÛËÓÑÍËÏ
ÃÂÊËÔÑÏ, ËÔÒÑÎßÊÑÄÂÄÛËÏÔâ Ä ÓÂÃÑÕÇ 155, Ë ÐÇÖÚÇÕÑÏ ÄÎËâÐËâ
ÊÂÏÇÔÕËÕÇÎÇÌ ÐÂ ÄÇÎËÚËÐÖ ÃÂÓßÇÓÂ.

´ÂÍËÏ ÑÃÓÂÊÑÏ, ÒÖÕË ÓÂÔÔÏÑÕÓÇÐÐÞØ ÄÞÛÇ ÓÇÂÍÙËÌ (ÔÏ.
ÔØÇÏÞ 9 ë 15) Ë ÓâÆÂ ÆÓÖÅËØ ÓÇÂÍÙËÌ ÒÓËÐÙËÒËÂÎßÐÑ ÔÑÔÕÑâÕ
ËÊ ÆÄÖØ àÍÄËÄÂÎÇÐÕÐÞØ ÅÓÂÆËÇÐÕÐÞØ ÎËÐËÌ, ÒÑ ÍÑÕÑÓÞÏ
ØËÏËÚÇÔÍÂâ ÔËÔÕÇÏÂ ÏÑÉÇÕ ÆÄËÅÂÕßÔâ ÓÂÄÐÑÄÇÓÑâÕÐÑ.

³ÖÜÇÔÕÄÑÄÂÐËÇ ÒÑÆÑÃÐÞØ ÒÖÕÇÌ ÓÇÂÍÙËË, ÒÑ-ÄËÆËÏÑÏÖ,
ÃÞÎÑ ÄÒÇÓÄÞÇ ÒÓÇÆÔÍÂÊÂÐÑ ³ÂÎÇÏÑÏ.168 ´ÂÍËÇ ÓÇÂÍÙËË ÃÞÎË
ÐÂÊÄÂÐÞ ËÏ ÐÂÓÙËÔÔÕËÚÇÔÍËÏË.

2. ±ÖÕË ØËÏËÚÇÔÍËØ ÓÇÂÍÙËÌ, ÔÑÔÕÑâÜËÇ ËÊ
ÕÓÇØ Ë ÃÑÎÇÇ àÍÄËÄÂÎÇÐÕÐÞØ ÅÓÂÆËÇÐÕÐÞØ ÎËÐËÌ

¤ÓÂÆËÇÐÕÐÞÌ ÒÖÕß ØËÏËÚÇÔÍÑÌ ÓÇÂÍÙËË, ÔÑÔÕÑâÜËÌ ËÊ ÕÓÇØ Ë
ÃÑÎÇÇ àÍÄËÄÂÎÇÐÕÐÞØ ÅÓÂÆËÇÐÕÐÞØ ÎËÐËÌ, ÏÑÉÇÕ ÓÇÂÎËÊÑ-
ÄÂÕßÔâ ÆÎâ ØËÏËÚÇÔÍËØ ÔËÔÕÇÏ Ô ÕÑÚÇÚÐÑÌ ÅÓÖÒÒÑÌ ÔËÏÏÇÕ-
ÓËË, ÔÑÆÇÓÉÂÜÇÌ ÑÔß ÔËÏÏÇÕÓËË ÕÓÇÕßÇÅÑ ÒÑÓâÆÍÂ Ë ÄÞÛÇ.80

£ àÕÑÏ ÔÎÖÚÂÇ ÅÓÂÆËÇÐÕÐÞÇ ÎËÐËË ÄØÑÆâÕ Ä ÏËÐËÏÖÏ ÒÑ
ÓÂÆËÂÎßÐÞÏ ÐÂÒÓÂÄÎÇÐËâÏ Ä ÒÓÑÔÕÓÂÐÔÕÄÇ, ÑÃÓÂÊÑÄÂÐÐÑÏ
ÄÇÍÕÑÓÂÏË~qk, ÍÑÕÑÓÞÇ ÒÓËÐÂÆÎÇÉÂÕ Í ÏÐÑÅÑÏÇÓÐÑÏÖ ÒÓÇÆ-
ÔÕÂÄÎÇÐËá. ±ÓË àÕÑÏ ÏÑÅÖÕ ÓÇÂÎËÊÑÄÂÕßÔâ ÆÄÇ ÔËÕÖÂÙËË:
ÒÇÓÄÂâ, ÍÑÅÆÂ ÍÂÉÆÂâ àÍÄËÄÂÎÇÐÕÐÂâ ÅÓÂÆËÇÐÕÐÂâ ÎËÐËâ
ÄÇÆÇÕ Ä ÔÄÑÌ ÏËÐËÏÖÏ; ÄÕÑÓÂâ, ÍÑÅÆÂ ÄÔÇ àÍÄËÄÂÎÇÐÕÐÞÇ
ÅÓÂÆËÇÐÕÐÞÇ ÎËÐËË ÄØÑÆâÕ Ä ÑÆËÐ Ë ÕÑÕ ÉÇ ÔÑÔÇÆÐËÌ ÏËÐË-
ÏÖÏ. ±ÓËÏÇÓÂÏË ÒÇÓÄÑÅÑ ÔÎÖÚÂâ ÏÑÅÖÕ ÔÎÖÉËÕß ËÊÑÏÇÓËÊÂ-
ÙËâ (ÕÑÒÑÏÇÓËÊÂÙËâ) ÃÖÎßÄÂÎÇÐÂ,9 Ñ ÍÑÕÑÓÑÌ ÅÑÄÑÓËÎÑÔß ÄÑ
£ÄÇÆÇÐËË, Ë ÓÇÂÍÙËâ ÓÂÔÍÓÞÕËâ ÕÓÇØÚÎÇÐÐÑÅÑ ÍÑÎßÙÂ ÏÑÎÇ-
ÍÖÎÞ ÑÊÑÐÂ.22

²ÂÔÔÏÑÕÓËÏ ÃÑÎÇÇ ÒÑÆÓÑÃÐÑ ÓÇÂÍÙËá ÓÂÔÍÓÞÕËâ ÕÓÇØ-
ÚÎÇÐÐÑÅÑ ÍÑÎßÙÂ (D3h) ÏÑÎÇÍÖÎÞ ÑÊÑÐÂ. ¤ÓÂÆËÇÐÕÐÞÌ ÒÖÕß
àÕÑÌ ÓÇÂÍÙËË ÔÑÔÕÑËÕ ËÊ ÕÓÇØ àÍÄËÄÂÎÇÐÕÐÞØ ÅÓÂÆËÇÐÕÐÞØ
ÎËÐËÌ, ÔÑÇÆËÐâáÜËØ ÙÇÐÕÓÂÎßÐÞÌ ÏËÐËÏÖÏ (D3h) Ô ÕÓÇÏâ
àÍÄËÄÂÎÇÐÕÐÞÏË ÏËÐËÏÖÏÂÏË (C2u), ÑÕÄÇÚÂáÜËÏË ÓÂÔÍÓÞ-

ÕÑÌ ×ÑÓÏÇ ÑÊÑÐÂ (ÓËÔ. 11). £ ÍÂÚÇÔÕÄÇ ÅÎÑÃÂÎßÐÞØ ÍÑÑÓÆËÐÂÕ
Ä ÆÂÐÐÑÏ ÔÎÖÚÂÇ ÄÞÃÓÂÐÞ ÐÑÓÏÂÎßÐÞÇ ÍÑÑÓÆËÐÂÕÞ
D3h-×ÑÓÏÞ. (£ ÑÕÎËÚËÇ ÑÕ ÎÑÍÂÎßÐÞØ ÍÑÑÓÆËÐÂÕ, ÂÆÇÍÄÂÕÐÑ
ÑÒËÔÞÄÂáÜËØ ÔËÔÕÇÏÖ ÕÑÎßÍÑ Ä ÐÇÃÑÎßÛÑÌ ÑÃÎÂÔÕË ÍÑÐ×Ë-
ÅÖÓÂÙËÑÐÐÑÅÑ ÒÓÑÔÕÓÂÐÔÕÄÂ, ÅÎÑÃÂÎßÐÞÇ ÍÑÑÓÆËÐÂÕÞ ÒÑÎ-
ÐÑÔÕßá ÑÒËÔÞÄÂáÕ ÍÑÐ×ËÅÖÓÂÙËÑÐÐÑÇ ÒÓÑÔÕÓÂÐÔÕÄÑ ÏÑÎÇ-
ÍÖÎâÓÐÑÌ ÔËÔÕÇÏÞ ÄÑ ÄÔÇÌ ÑÃÎÂÔÕË ËÊÏÇÐÇÐËâ ÄÐÖÕÓÇÐÐËØ
ÍÑÑÓÆËÐÂÕ). ¯Â àÕÑÏ ÉÇ ÓËÔÖÐÍÇ ÏÑÉÐÑ ÒÓÑÔÎÇÆËÕß, ÍÂÍ
ÅÓÂÆËÇÐÕÐÂâ ÎËÐËâ, ÑÕÄÇÚÂáÜÂâ ÆÄËÉÇÐËá, ÑÃÓÂÕÐÑÏÖ ÓÇÂÍ-
ÙËË ÙËÍÎÑÓÂÔÍÓÞÕËâ, ÄÇÆÇÕ Í ÓÇÂÍÙËË ÑÕÓÞÄÂ ÂÕÑÏÂ ÍËÔÎÑ-
ÓÑÆÂ ÑÕ ÏÑÎÇÍÖÎÞ ÑÊÑÐÂ. £ÆÑÎß àÕÑÌ ÎËÐËË ÒÓÑËÔØÑÆËÕ
ÒÓÇÄÓÂÜÇÐËÇ ÐÑÓÏÂÎßÐÑÌ ÏÑÆÞ Ä ÎÑÍÂÎßÐÖá.169, 170 ´ÇÑÓËâ
ÎÑÍÂÎßÐÞØ ÏÑÆ ÃÞÎÂ ÓÂÊÄËÕÂ ÆÎâ ÑÃÝâÔÐÇÐËâ ÒÓÑÙÇÔÔÑÄ
ÓÂÊÓÞÄÂ ÑÕÆÇÎßÐÞØ ØËÏËÚÇÔÍËØ ÔÄâÊÇÌ, ÐÇ ÑÃÝâÔÐËÏÞØ Ä
ÓÂÏÍÂØ ÕÇÑÓËË ÐÑÓÏÂÎßÐÞØ ÏÑÆ.

±ÓËÏÇÓÑÏ ÓÇÂÍÙËË, ÄÔÇ ÕÓË ÅÓÂÆËÇÐÕÐÞÇ ÎËÐËË ÍÑÕÑÓÑÌ
ÔÑÇÆËÐâáÕ ÆÄÂ ÔÑÔÇÆÐËØ ÏËÐËÏÖÏÂ, âÄÎâÇÕÔâ ËÐÄÇÓÔËâ ÒËÓÂ-
ÏËÆÂÎßÐÑÌ ÍÑÐ×ËÅÖÓÂÙËË ÔÄâÊÇÌ Ä ÏÑÎÇÍÖÎÇ ÕÓË×ÕÑÓ×ÑÔ-
×ËÐÂ.24, 25 ªÔÕÑÓËâ ÑÃÐÂÓÖÉÇÐËâ ÕÂÍÑÅÑ ÐÇÑÃÞÚÐÑÅÑ ÒÖÕË
ÓÇÂÍÙËË ÆÑÔÕÂÕÑÚÐÑ ÒÑÖÚËÕÇÎßÐÂ, ÚÕÑÃÞ ÐÂ ÐÇÌ ÑÔÕÂÐÑ-
ÄËÕßÔâ ÑÕÆÇÎßÐÑ. ªÊÄÇÔÕÐÑ,14, 171 ë 175 ÚÕÑ ËÐÄÇÓÔËâ ÏÑÎÇÍÖÎÞ
ÂÏÏËÂÍÂ 33Â> 33b ÒÓÑØÑÆËÕ ÚÇÓÇÊ ÒÎÑÔÍÑÇ (D3h) ÒÇÓÇØÑÆÐÑÇ
ÔÑÔÕÑâÐËÇ 37 (ÔØÇÏÂ 16).

£ ÕÇÚÇÐËÇ ÆÑÎÅÑÅÑ ÄÓÇÏÇÐË ÔÚËÕÂÎÑÔß, ÚÕÑ ÒÎÑÔÍÑÇ (D3h)
ÒÇÓÇØÑÆÐÑÇ ÔÑÔÕÑâÐËÇ ÕËÒÂ 37 âÄÎâÇÕÔâ ÇÆËÐÔÕÄÇÐÐÑ ÄÑÊÏÑÉ-
ÐÞÏ ÒÓË ËÐÄÇÓÔËË ÓÂÊÎËÚÐÞØ ÕÓËÍÑÑÓÆËÐËÓÑÄÂÐÐÞØ ÒËÓÂ-
ÏËÆÂÎßÐÞØ (C3u) ÔÕÓÖÍÕÖÓ. ¥ÇÌÔÕÄËÕÇÎßÐÑ, àÕÑÕ ×ÂÍÕ ÒÑÆ-
ÕÄÇÓÉÆÂÎÔâ ÏÐÑÅÑÚËÔÎÇÐÐÞÏË ËÔÔÎÇÆÑÄÂÐËâÏË ËÐÄÇÓÔËÑÐ-
ÐÞØ ÒÓÑÙÇÔÔÑÄ Ä ÓÂÊÎËÚÐÞØ ÔËÔÕÇÏÂØ Ë ÐÇ ÐÂØÑÆËÎ ËÔÍÎáÚÇ-
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²ËÔ. 11. ¿ÍÄËÄÂÎÇÐÕÐÞÇ ÅÓÂÆËÇÐÕÐÞÇ ÎËÐËË (1), ÄÇÆÖÜËÇ Í ÕÓÇÏ
àÍÄËÄÂÎÇÐÕÐÞÏÒÇÓÇØÑÆÐÞÏ ÔÑÔÕÑâÐËâÏ Ä ÓÇÂÍÙËË ÓÂÔÍÓÞÕËâ ÙËÍÎË-
ÚÇÔÍÑÌ D3h-×ÑÓÏÞ ÏÑÎÇÍÖÎÞ ÑÊÑÐÂ.
£ ÍÂÚÇÔÕÄÇ ÍÑÑÓÆËÐÂÕ ÄÞÃÓÂÐÞ ÐÑÓÏÂÎßÐÞÇ ÍÑÑÓÆËÐÂÕÞ Qi (i=1,
2, 3) ÙËÍÎËÚÇÔÍÑÌ D3h-×ÑÓÏÞ.22

2ìÏËÐËÏÖÏ; 3ìÒÇÓÇØÑÆÐÑÇ ÔÑÔÕÑâÐËÇ. ¬ÑÏÒÑÐÇÐÕÞ ÐÑÓÏÂÎßÐÞØ
ÄÇÍÕÑÓÑÄ~qi (i=1, 2, 3) ÒÑÍÂÊÂÐÞ ÔÃÑÍÖ ÑÕ ÍÑÑÓÆËÐÂÕÐÞØ ÑÔÇÌ
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ÐËÌ.13, 14, 171 ë 175 °ÆÐÂÍÑ ÔËÐÕÇÊ ÔÑÇÆËÐÇÐËÌ 38,176 ë 178 ÔÑÆÇÓ-
ÉÂÜËØ ÒÎÑÔÍÖá ´-ÑÃÓÂÊÐÖá ÍÑÐ×ËÅÖÓÂÙËá ÔÄâÊÇÌ Ö ÂÕÑÏÑÄ
ÒÐËÍÕÑÅÇÐÑÄ (ÂÕÑÏÑÄ P, As, Pb Ë Bi), ÐÂÄÇÎ ÂÄÕÑÓÑÄ ÐÂ ÏÞÔÎß,
ÚÕÑ ÒÑÆÑÃÐÂâ ´-ÑÃÓÂÊÐÂâ ×ÑÓÏÂ ÏÑÉÇÕ ÔÎÖÉËÕß ÒÇÓÇØÑÆÐÞÏ
ÔÑÔÕÑâÐËÇÏ Ä ËÐÄÇÓÔËÑÐÐÑÏ ÒÓÑÙÇÔÔÇ ÏÑÎÇÍÖÎ XF3, ÅÆÇ
X=P, As, Pb, Bi.

¥ÇÌÔÕÄËÕÇÎßÐÑ, Ô ÒÑÏÑÜßá ÓÂÔÚÇÕÑÄ ab initio 179, 180 ÒÑÍÂ-
ÊÂÐÑ, ÚÕÑ Ä ÒËÓÂÏËÆÂÎßÐÞØ ÏÑÎÇÍÖÎÂØ PF3 Ë SF�3 (ÔÏ.179),
AsF3 Ë SbF3 (ÔÏ.100) Ô ÔËÏÏÇÕÓËÇÌ C3u ËÐÄÇÓÔËâ ÒÓÑØÑÆËÕ ÐÇ
ÚÇÓÇÊ ÒÎÑÔÍÖá (D3u), Â ÚÇÓÇÊ ´-ÑÃÓÂÊÐÖá C2u-×ÑÓÏÖ. ´ÂÍÑÇ
ËÊÏÇÐÇÐËÇ ÔÕÓÖÍÕÖÓÞ ÒÇÓÇØÑÆÐÑÅÑ ÔÑÔÕÑâÐËâ Ä PF3 ÒÑ ÔÓÂÄ-
ÐÇÐËá Ô ÏÑÎÇÍÖÎÑÌ ÂÏÏËÂÍÂ âÄÎâÇÕÔâ ÐÇÑÉËÆÂÐÐÞÏ ×ÂÍÕÑÏ.
°ÃÝâÔÐâÇÕÔâ àÕÑ ÕÇÏ, ÚÕÑ àÎÇÍÕÓÑÔÕÂÕËÚÇÔÍÑÇ ÑÕÕÂÎÍËÄÂÐËÇ
ÏÇÉÆÖ ÐÇÒÑÆÇÎÇÐÐÑÌ ÒÂÓÑÌ Ë ÎËÅÂÐÆÂÏË Ä ´-ÑÃÓÂÊÐÑÌ ×ÑÓÏÇ
ÏÑÎÇÍÖÎÞ PF3 ÊÐÂÚËÕÇÎßÐÑ ÏÇÐßÛÇ, ÚÇÏ Ä D3h-×ÑÓÏÇ, Ä ÕÑ
ÄÓÇÏâ ÍÂÍ Ä ÏÑÎÇÍÖÎÇ ÂÏÏËÂÍÂ Ë ÆÓÖÅËØ ÔËÔÕÇÏÂØ, ËÐÄÇÓÕË-
ÓÖáÜËØÔâ ÚÇÓÇÊ ÒÎÑÔÍÑÇ D3h-ÔÑÔÕÑâÐËÇ, ÔËÕÖÂÙËâ ÑÃÓÂÕ-
ÐÂâ.179

±ÑâÄÎÇÐËÇ ´-×ÑÓÏÞ ÍÂÍ ÒÇÓÇØÑÆÐÑÌ ÔÕÓÖÍÕÖÓÞ ÐÂ ÒÖÕË
ËÐÄÇÓÔËË ÏÑÎÇÍÖÎ XF3 (X=P, S+, As, Sb) ÕÓÇÃÖÇÕ ÔÑÅÎÂÔÑÄÂ-
ÐËâ ÏÇØÂÐËÊÏÂ ËÐÄÇÓÔËË Ô ÒÓËÐÙËÒÑÏ ÏËÍÓÑÔÍÑÒËÚÇÔÍÑÌ
ÑÃÓÂÕËÏÑÔÕË.181 ³ÑÅÎÂÔÐÑ àÕÑÏÖ ÒÓËÐÙËÒÖ, ÐÂ ÒÖÕË ÓÇÂÍÙËË
ËÐÄÇÓÔËË ÆÑÎÉÐÑ ÔÖÜÇÔÕÄÑÄÂÕß ÕÓË àÍÄËÄÂÎÇÐÕÐÞØ (ÕÑÒÑ-
ÏÇÓÐÞØ) ´-ÑÃÓÂÊÐÞØ ÒÇÓÇØÑÆÐÞØ ÔÕÓÖÍÕÖÓÞ,24 ÚÇÓÇÊ ÍÑÕÑ-
ÓÞÇ ÒÓÑØÑÆâÕ ÕÓË àÍÄËÄÂÎÇÐÕÐÞÇ ÅÓÂÆËÇÐÕÐÞÇ ÎËÐËË, ÑÃÓÂ-
ÊÖáÜËÇ ÅÓÂÆËÇÐÕÐÞÌ ÒÖÕß ÓÇÂÍÙËË.

±ÑÄÇÓØÐÑÔÕß ÒÑÕÇÐÙËÂÎßÐÑÌ àÐÇÓÅËË PF3 Ä ÑÃÎÂÔÕË
ÏÇÉÆÖ ÆÄÖÏâ ÖÔÕÑÌÚËÄÞÏË ÒËÓÂÏËÆÂÎßÐÞÏË C3u-×ÑÓÏÂÏË
ËÏÇÇÕ ÔËÏÏÇÕÓËá D3h. ±ÑÄÇÓØÐÑÔÕß ÒÑÕÇÐÙËÂÎßÐÑÌ àÐÇÓÅËË
ÏÑÉÐÑ ÒÓÇÆÔÕÂÄËÕß Ä ÄËÆÇ ÅÓÂ×Â ÅÓÂÆËÇÐÕÐÞØ ÎËÐËÌ, ÔÑÇÆË-
ÐâáÜËØ ÍÓËÕËÚÇÔÍËÇ ÕÑÚÍË (ÓËÔ. 12).24

¥ÄÇ ÂÍÔËÂÎßÐÞÇ ÄÇÓÛËÐÞ àÕÑÌ ÃËÒËÓÂÏËÆÞ ÑÕÄÇÚÂáÕ
ÆÄÖÏ ÖÔÕÑÌÚËÄÞÏ ÒËÓÂÏËÆÂÎßÐÞÏ ÔÕÓÖÍÕÖÓÂÏ 39Â Ë 39b
(C3u), ÕÓË àÍÄÂÕÑÓËÂÎßÐÞÇ ÄÇÓÛËÐÞ ì ÕÓÇÏ ´-ÑÃÓÂÊÐÞÏ
ÒÇÓÇØÑÆÐÞÏ ÔÑÔÕÑâÐËÏ 40Â ë Ô (C2u). ¸ÇÐÕÓ ÃËÒËÓÂÏËÆÞ
ÔÑÑÕÄÇÕÔÕÄÖÇÕ ÒÎÑÔÍÑÌ ÔÕÓÖÍÕÖÓÇ 41 (D3h). ¬ÂÉÆÂâ ÎËÐËâ ÐÂ
àÕÑÏ ÓËÔÖÐÍÇ âÄÎâÇÕÔâ ÅÓÂÆËÇÐÕÐÑÌ, ÄÞØÑÆâÜÇÌ ËÊ ÍÓËÕËÚÇ-
ÔÍÑÌ ÕÑÚÍË Ô l� 1 (ÔÕÓÖÍÕÖÓÞ 40 ë 42) ÒÑ ÐÂÒÓÂÄÎÇÐËá ÑÆÐÑÅÑ
ËÊ ÄÇÍÕÑÓÑÄ ÏÐËÏÑÌ ÚÂÔÕÑÕÞ. ¤ÓÂÆËÇÐÕÐÞÇ ÎËÐËË, ÄÞØÑÆâ-
ÜËÇ ËÊ ÒÇÓÇØÑÆÐÞØ ÔÕÓÖÍÕÖÓ 39Â ë c, ×ÑÓÏËÓÖáÕ (ÑÃÜËÌ
ÒÖÕß) ÅÓÂÆËÇÐÕÐÞÇ ÒÖÕË ÓÇÂÍÙËË ËÐÄÇÓÔËË. ¯Â ÓËÔÖÐÍÇ ÑÐË
ÒÓÇÆÔÕÂÄÎâáÕ ÓÇÃÓÂ ÒËÓÂÏËÆÞ. °ÔÇÄÂâ ÎËÐËâ, ÒÓÑØÑÆâÜÂâ
ÚÇÓÇÊ ÆÄÇ ÂÍÔËÂÎßÐÞÇ ÄÇÓÛËÐÞ Ë ÙÇÐÕÓ ÃËÒËÓÂÏËÆÞ, ÑÕÄÇ-
ÚÂÇÕ ÑÃÞÚÐÑÌ ËÐÄÇÓÔËË, ÍÂÍ Ä ÏÑÎÇÍÖÎÇ ÂÏÏËÂÍÂ. ­ËÐËË,
ÔÑÇÆËÐâáÜËÇ ÙÇÐÕÓ ÃËÒËÓÂÏËÆÞ Ô ÇÇ àÍÄÂÕÑÓËÂÎßÐÞÏË
ÄÇÓÛËÐÂÏË, ÑÕÄÇÚÂáÕ ÕÓÇÏ ÅÓÂÆËÇÐÕÐÞÏ ÎËÐËâÏ, ÒÑ ÍÑÕÑ-
ÓÞÏ ÒÓÑËÔØÑÆËÕ ËÔÍÂÉÇÐËÇ ÔÕÓÖÍÕÖÓÞ 41 (D3h) Ä 40 (C2u). £ÔÇ
ÒÇÓÇØÑÆÐÞÇ ÔÕÓÖÍÕÖÓÞ ÔÑÇÆËÐÇÐÞ ÅÓÂÆËÇÐÕÐÑÌ ÎËÐËÇÌ, ÑÕÄÇ-
ÚÂáÜÇÌ äÄÐÖÕÓÇÐÐÇÏÖ ÒÔÇÄÆÑÄÓÂÜÇÐËáã ´-ÑÃÓÂÊÐÑÌ ÔÕÓÖÍ-
ÕÖÓÞ, ÐÂÒÑÏËÐÂáÜÇÇ ËÔÕËÐÐÑÇ ÒÔÇÄÆÑÄÓÂÜÇÐËÇ Ä ClF3

(ÔÏ.182) Ë ËÐÞØ ÔËÔÕÇÏÂØ AX3 (ÔÏ.183).
¥ÓÖÅËÏ ËÐÕÇÓÇÔÐÞÏ ÒÓËÏÇÓÑÏ ÓÇÂÍÙËË, ÒÖÕË ÍÑÕÑÓÑÌ

ÔÑÔÕÑâÕ ËÊ ÕÓÇØ àÍÄËÄÂÎÇÐÕÐÞØ ÅÓÂÆËÇÐÕÐÞØ ÎËÐËÌ, ÔÑÇÆË-
ÐâáÜËØ ÆÄÂ ÔÑÔÇÆÐËØ ÏËÐËÏÖÏÂ, âÄÎâÇÕÔâ ÓÇÂÍÙËâ ÄÐÇÆÓÇ-
ÐËâ ÂÕÑÏÂ ÏÂÅÐËâ Ä ÔÄâÊß C7X (X=F, Cl) ÅÂÎÑÅÇÐÏÇÕÂÐÑÄ
H3C7X Ô ÑÃÓÂÊÑÄÂÐËÇÏ ÔÑÑÕÄÇÕÔÕÄÖáÜÇÅÑ ÓÇÂÅÇÐÕÂ ¤ÓËÐß-
âÓÂ (ÔØÇÏÂ 17). ¿ÕÂ ÓÇÂÍÙËâ ÐÂÚËÐÂÇÕÔâ Ô ÑÃÓÂÊÑÄÂÐËâ ÍÑÏ-
ÒÎÇÍÔÂ 43.184 ¥ÂÎÇÇ ËÊ 43, ÔÑÅÎÂÔÐÑ ÓÂÔÚÇÕÂÏ ab ibitio (MP4
SDTQ/6-311G(dp)),184 ÅÓÂÆËÇÐÕÐÞÌ ÒÖÕß ÓÇÂÍÙËË ÒÓÑØÑÆËÕ
ÑÆÐÑÄÓÇÏÇÐÐÑ ÒÑ ÕÓÇÏ ÐÂÒÓÂÄÎÇÐËâÏ ÚÇÓÇÊ ÕÓË àÍÄËÄÂÎÇÐÕ-
ÐÞØ ÒÇÓÇØÑÆÐÞØ ÔÑÔÕÑâÐËâ 44Â ë Ô Ë ÊÂÍÂÐÚËÄÂÇÕÔâ Ä ÏËÐË-
ÏÖÏÇ 45. ²ÂÔÔÚËÕÂÐÐÞÇ ÄÇÎËÚËÐÞ ÂÍÕËÄÂÙËÑÐÐÞØ ÃÂÓßÇÓÑÄ,
ÆÎâ ÓÇÂÍÙËË (25) Ô X=F Ë Cl ÔÑÑÕÄÇÕÔÕÄÇÐÐÑ ÓÂÄÐÞ 31.2 Ë
39.4 ÍÍÂÎ . ÏÑÎß71.
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²ËÔ. 12. ¤ÓÂ× ÓÇÂÍÙËË ËÐÄÇÓÔËË Ä ÏÑÎÇÍÖÎÇ PF3 (ÔÏ.24).
µÕÑÎÜÇÐÐÞÇ ÎËÐËË ÑÃÑÊÐÂÚÂáÕ ÕÓË àÍÄËÄÂÎÇÐÕÐÞÇ ÅÓÂÆËÇÐÕÐÞÇ
ÎËÐËË, ÒÓÑØÑÆâÜËÇ ÚÇÓÇÊ ÕÓË àÍÄËÄÂÎÇÐÕÐÞÇ ÒÇÓÇØÑÆÐÞÇ ÔÑÔÕÑâÐËâ
40a ë c (ÑÃÑÊÐÂÚÇÐÞ ÍÓÇÔÕËÍÂÏË). ±ÓâÏÑÖÅÑÎßÐËÍË Ë ÕÓÇÖÅÑÎßÐËÍ
ÑÃÑÊÐÂÚÂáÕ ÔÑÑÕÄÇÕÔÕÄÇÐÐÑ ÍÓËÕËÚÇÔÍËÇ ÕÑÚÍË ÄÕÑÓÑÅÑ (l=2) Ë
ÕÓÇÕßÇÅÑ (l=3) ÒÑÓâÆÍÑÄ
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V. ®ÇØÂÐËÊÏÞ ÏÑÐÑÏÑÎÇÍÖÎâÓÐÞØ ÓÇÂÍÙËÌ
±ÑÆ ÏÇØÂÐËÊÏÑÏ ØËÏËÚÇÔÍÑÌ ÓÇÂÍÙËË ÑÃÞÚÐÑ ÒÑÐËÏÂÇÕÔâ
ÄÔâ ÔÑÄÑÍÖÒÐÑÔÕß àÎÇÏÇÐÕÂÓÐÞØ ÔÕÂÆËÌ, ËÊ ÍÑÕÑÓÞØ ÔÍÎÂÆÞ-
ÄÂÇÕÔâ ÒÓÇÄÓÂÜÇÐËÇ ÓÇÂÅÇÐÕÑÄ Ä ÒÓÑÆÖÍÕÞ.185, 186 ¥Îâ ÐÂÛËØ
ÙÇÎÇÌ ÖÆÑÃÐÇÇ ËÔÒÑÎßÊÑÄÂÕß ÒÑÐâÕËÇ ÏÇØÂÐËÊÏÂ àÎÇÏÇÐÕÂÓ-
ÐÑÌ ÔÕÂÆËË ÓÇÂÍÙËË,187 ÒÑÆ ÍÑÕÑÓÞÏ ÒÑÐËÏÂÇÕÔâ ÄÔâ ÔÑÄÑ-
ÍÖÒÐÑÔÕß àÎÇÍÕÓÑÐÐÑ-âÆÇÓÐÞØ ÕÓÂÐÔ×ÑÓÏÂÙËÌ ÏÑÎÇÍÖÎâÓ-
ÐÑÌ ÔËÔÕÇÏÞ ÐÂ ÒÖÕË ÓÇÂÍÙËË ËÊ ÆÂÐÐÑÅÑ ÏËÐËÏÖÏÂ Ä ÔÑÔÇÆ-
ÐËÌ ÏËÐËÏÖÏ. ¯Â ÓËÔ. 13 ÒÓÇÆÔÕÂÄÎÇÐ ÏÇØÂÐËÊÏ ÒÇÓËÙËÍ-
ÎËÚÇÔÍÑÌ ÓÇÂÍÙËË ÓÂÔÍÓÞÕËâ ÙËÍÎÂ ÏÑÎÇÍÖÎÞ ÙËÍÎÑÃÖÕÇÐÂ,
ÄÍÎáÚÂáÜËÌ ÅÇÑÏÇÕÓËÚÇÔÍÖá ÕÓÂÐÔ×ÑÓÏÂÙËá ÔËÔÕÇÏÞ
ÄÆÑÎß ÒÖÕË ÓÇÂÍÙËË, ÒÑÎÖÚÇÐÐÑÏ ÓÂÊÎËÚÐÞÏË ÏÇÕÑÆÂ-
ÏË.188 ë 202 ³ËÔÕÇÏÂ Ä ÒÓÑÙÇÔÔÇ ÓÇÂÍÙËË ÆÄËÉÇÕÔâ ÒÑ ÆÄÖÏ
àÍÄËÄÂÎÇÐÕÐÞÏ ÅÓÂÆËÇÐÕÐÞÏ ÎËÐËâÏ, ÍÑÕÑÓÞÇ ÄÞØÑÆâÕ ËÊ
ÏËÐËÏÖÏÂ ÒÑ ÍÂÔÂÕÇÎßÐÑÏÖ ÐÂÒÓÂÄÎÇÐËá Í ÄÇÍÕÑÓÂÏ�~qcon Ë
ÿ~qcon, ÑÕÄÇÚÂáÜËÏ ÓÂÊÓÇÛÇÐÐÑÏÖ 185 ÍÑÐÓÑÕÂÕÑÓÐÑÏÖ ÄÓÂ-
ÜÇÐËá ÍÑÐÙÇÄÞØÏÇÕËÎÇÐÑÄÞØ ÅÓÖÒÒ. ¿ÕË ÎËÐËË ÄØÑÆâÕ Ä ÆÄÂ
ÓÂÊÐÞØ (àÐÂÐÕËÑÏÇÓÐÞØ) ÏËÐËÏÖÏÂ. £ ÔÎÖÚÂÇ ÄÄÇÆÇÐËâ ÊÂÏÇ-
ÔÕËÕÇÎâ Ä ÕÓÇÕßÇ ÒÑÎÑÉÇÐËÇ ÙËÍÎÑÃÖÕÇÐÂ àÕË ÆÄÂ ÒÖÕË ÔÕÂÐÑ-
ÄâÕÔâ ÐÇàÍÄËÄÂÎÇÐÕÐÞÏË Ë ÄÑÊÐËÍÂÇÕ ÕÂÍ ÐÂÊÞÄÂÇÏÂâ
ÄÓÂÜÂÕÇÎßÐÂâ ÔÕÇÓÇÑÔÇÎÇÍÕËÄÐÑÔÕß.193, 196

¦ÔÎË àÎÇÏÇÐÕÂÓÐÑÌ ÔÕÂÆËË ÓÇÂÍÙËË ÔÑÑÕÄÇÕÔÕÄÖáÕ ÆÄÇ
(ËÎË ÐÇÔÍÑÎßÍÑ) àÍÄËÄÂÎÇÐÕÐÞÇ ÅÓÂÆËÇÐÕÐÞÇ ÎËÐËË, ÔÑÇÆË-
ÐâáÜËÇ ÆÄÂ ÏËÐËÏÖÏÂ, ÕÑ ÏÇØÂÐËÊÏ àÎÇÏÇÐÕÂÓÐÑÌ ÔÕÂÆËË
ÄÍÎáÚÂÇÕ Ä ÔÇÃâ ÕÓÂÐÔ×ÑÓÏÂÙËË ÏÑÎÇÍÖÎâÓÐÑÌ ÔËÔÕÇÏÞ,
ÒÓÑËÔØÑÆâÜËÇ ÄÆÑÎß ÄÔÇØ àÕËØ àÍÄËÄÂÎÇÐÕÐÞØ ÅÓÂÆËÇÐÕÐÞØ
ÎËÐËÌ (ÔÏ., ÐÂÒÓËÏÇÓ, ÓËÔ. 12).

¢ÑÎÇÇ ÔÎÑÉÐÞÌ ÏÇØÂÐËÊÏ àÎÇÏÇÐÕÂÓÐÑÌ ÔÕÂÆËË ÓÇÂÎË-
ÊÖÇÕÔâ Ä ÔÎÖÚÂÇ ÓÇÂÍÙËË ÄÂÎÇÐÕÐÑÌ ËÊÑÏÇÓËÊÂÙËË ÏÑÎÇÍÖÎÞ
ÙËÍÎÑÑÍÕÂÕÇÕÓÂÇÐÂ. ¬ÂÍ ÄËÆÐÑ ËÊ ÔØÇÏÞ 6, ÔÖÜÇÔÕÄÖÇÕ
ÕÑÎßÍÑ ÑÆÐÑ ÒÇÓÇØÑÆÐÑÇ ÔÑÔÕÑâÐËÇ 13 ÏÇÉÆÖ ÚÇÕÞÓßÏâ
àÍÄËÄÂÎÇÐÕÐÞÏË ÏËÐËÏÖÏÂÏË 11Â ë d. ²ÇÂÍÙËâ Ä ØËÏËÚÇÔÍÑÌ
ÔËÔÕÇÏÇ ÒÓÑËÔØÑÆËÕ ÕÑÎßÍÑ ÕÑÅÆÂ, ÍÑÅÆÂ ÒÑÔÎÇÆÐââ ÕÇÓÏË-
ÚÇÔÍË ÄÑÊÃÖÉÆÂÇÕÔâ ÆÑ àÐÇÓÅËË ÔÑÑÕÄÇÕÔÕÄÖáÜÇÅÑ ÒÇÓÇ-
ØÑÆÐÑÅÑ ÔÑÔÕÑâÐËâ (Ä ÒÓÇÐÇÃÓÇÉÇÐËË ÕÖÐÐÇÎËÓÑÄÂÐËâ), Õ.Ç.
ÒÇÓÇÄÑÆËÕÔâ Ô ÐÖÎÇÄÑÅÑ ÍÑÎÇÃÂÕÇÎßÐÑÅÑ ÖÓÑÄÐâ ÐÂ ÄÑÊ-
ÃÖÉÆÇÐÐÞÌ ÖÓÑÄÇÐß, ÓÂÔÒÑÎÑÉÇÐÐÞÌ àÐÇÓÅÇÕËÚÇÔÍË ÄÞÛÇ
ÒÇÓÇØÑÆÐÑÅÑ ÔÑÔÕÑâÐËâ (ÓËÔ. 14). ¦ÔÎË ËÏÇáÕÔâ ÆÄÂ àÍÄËÄÂ-
ÎÇÐÕÐÞØ ÒÇÓÇØÑÆÐÞØ ÔÑÔÕÑâÐËâ, ÕÑ ÓÇÂÍÙËâ ÏÑÉÇÕ ÒÓÑÕÇÍÂÕß

ÚÇÓÇÊ ÎáÃÑÇ ËÊ ÐËØ. ³ÎÇÆÑÄÂÕÇÎßÐÑ, ÚÕÑÃÞ ÏÑÎÇÍÖÎÂ
ÙËÍÎÑÑÍÕÂÕÇÕÓÂÇÐÂ ÏÑÅÎÂ ËÊÑÏÇÓËÊÑÄÂÕßÔâ ËÊ ÑÆÐÑÅÑ ÏËÐË-
ÏÖÏÂ 11Â Ä ÆÓÖÅÑÌ, ÐÂÒÓËÏÇÓ Ä 11b, ÔËÔÕÇÏÖ ÐÇÑÃØÑÆËÏÑ
ÒÇÓÇÄÇÔÕË ÐÂ ÍÑÎÇÃÂÕÇÎßÐÞÌ ÖÓÑÄÇÐß ÒÑ àÐÇÓÅËË, ÓÂÔÒÑÎÑ-
ÉÇÐÐÞÌ ÄÞÛÇ ÒÇÓÇØÑÆÐÑÅÑ ÔÑÔÕÑâÐËâ 13. ¯Ñ Ä àÕÑÏ ÔÎÖÚÂÇ
ÔËÔÕÇÏÂ ÃÖÆÇÕ ÃÞÔÕÓÑ ÆÇÎÑÍÂÎËÊÑÄÞÄÂÕßÔâ ÒÑ àÕÑÌ ÅËÒÇÓ-
ÒÎÑÔÍÑÔÕË Ô ÑÆËÐÂÍÑÄÑÌ ÄÇÓÑâÕÐÑÔÕßá ÏÇÉÆÖ ÄÔÇÏË ÚÇÕÞÓß-
Ïâ ÏËÐËÏÖÏÂÏË 11Â ë d Ë ÆÂÎÇÇ ÓÇÎÂÍÔËÓÑÄÂÕß ÐÂ ÐÖÎÇÄÑÌ ÍÑ-
ÎÇÃÂÕÇÎßÐÞÌ ÖÓÑÄÇÐß Ä ÍÂÉÆÑÏ ÏËÐËÏÖÏÇ. ³ÎÇÆÑÄÂÕÇÎßÐÑ,
àÎÇÏÇÐÕÂÓÐÂâ ÔÕÂÆËâ Ä ÆÂÐÐÑÏ ÔÎÖÚÂÇ ÑÒËÔÞÄÂÇÕÔâ ÕÓÇÏâ
ÅÓÂÆËÇÐÕÐÞÏË ÎËÐËâÏË: 11Â> 12Â> 11Ô, 11b> 12b> 11d Ë
12Â> 13> 12b (ÔÏ. ÔØÇÏÖ 6). ®ÇØÂÐËÊÏÑÏ àÎÇÏÇÐÕÂÓÐÑÌ
ÔÕÂÆËË Ä ÆÂÐÐÑÏ ÔÎÖÚÂÇ ÃÖÆÇÕ ÔÑÄÑÍÖÒÐÑÔÕß ÕÓÂÐÔ×ÑÓÏÂÙËÌ
ÔËÔÕÇÏÞ ÄÆÑÎß ÄÔÇØ ÕÓÇØ ÅÓÂÆËÇÐÕÐÞØ ÎËÐËÌ. °ÆÐÂÍÑ, ÇÔÎË
ÓÂÔÔÏÂÕÓËÄÂÇÕÔâ ÕÑÎßÍÑ ËÐÄÇÓÔËâ ÍÑÎßÙÂ, ÕÑ ÏÇØÂÐËÊÏÑÏ
àÎÇÏÇÐÕÂÓÐÑÌ ÔÕÂÆËË ÃÖÆÇÕ ÔÑÄÑÍÖÒÐÑÔÕß ÕÓÂÐÔ×ÑÓÏÂÙËÌ
ÕÑÎßÍÑ ÄÆÑÎß ÑÆÐÑÌ ËÊ ÎËÐËÌ 11Â> 12Â> 11Ô ËÎË
11b> 12b> 11d (ÔØÇÏÂ 18).

°ÃÞÚÐÑ ÔÚËÕÂÇÕÔâ,61, 75, 203 ÚÕÑ ÎáÃÂâ ÏÑÐÑÏÑÎÇÍÖÎâÓÐÂâ
ÓÇÂÍÙËâ ÐÂÚËÐÂÇÕÔâ ÄÆÑÎß ÐÂËÃÑÎÇÇ äÏâÅÍÑÌ ÏÑÆÞã, Õ.Ç.
ÄÆÑÎß ÄÇÍÕÑÓÂ~q1, ÑÕÄÇÚÂáÜÇÅÑ ÐÂËÏÇÐßÛÇÌ ÚÂÔÕÑÕÇ. ªÔØÑÆâ
ËÊ ËÊÎÑÉÇÐÐÑÅÑ ÄÞÛÇ ÑÚÇÄËÆÐÑ, ÚÕÑ Ä ÑÃÜÇÏ ÔÎÖÚÂÇ àÕÑ
ÖÕÄÇÓÉÆÇÐËÇ ÐÇ ÔÑÄÔÇÏ ÕÑÚÐÑ, ÕÂÍ ÍÂÍ ÍÓÑÏÇ ÃÇÔÍÑÐÇÚÐÑÅÑ
ÏÐÑÉÇÔÕÄÂ ÐÇÅÎÂÄÐÞØ ÅÓÂÆËÇÐÕÐÞØ ÎËÐËÌ, ÕÂÐÅÇÐÙËÂÎßÐÞØ Í
ÄÇÍÕÑÓÖ ~q1, ÔÖÜÇÔÕÄÖÇÕ ÇÜÇ 2(3N77) ÅÎÂÄÐÞØ ÅÓÂÆËÇÐÕÐÞØ
ÎËÐËÌ, ÍÂÔÂÕÇÎßÐÞØ Í ÄÇÍÕÑÓÂÏ �~qi (i=2, 3, ..., 3N76), ÐÂ
ÍÑÕÑÓÞØ ÕÂÍÉÇ ÏÑÅÖÕ ÐÂØÑÆËÕßÔâ ÒÇÓÇØÑÆÐÞÇ ÔÑÔÕÑâÐËâ.
¦ÔÕÇÔÕÄÇÐÐÑ, ØËÏËÚÇÔÍÂâ ÔËÔÕÇÏÂ ÏÑÉÇÕ ÖÚÂÔÕÄÑÄÂÕß ÄÑ ÄÔÇØ
ÓÇÂÍÙËâØ, ÑÕÄÇÚÂáÜËØ àÕËÏ ÒÇÓÇØÑÆÐÞÏ ÔÑÔÕÑâÐËâÏ. £ ÕÑÉÇ
ÄÓÇÏâ ÄÑÒÓÑÔ Ñ ÕÑÏ, ÔÍÑÎßÍÑ ÒÇÓÇØÑÆÐÞØ ÔÑÔÕÑâÐËÌ ÏÑÉÇÕ
ÐÂØÑÆËÕßÔâ ÐÂ ÐÇÅÎÂÄÐÞØ ÅÓÂÆËÇÐÕÐÞØ ÎËÐËâØ, ÄØÑÆâÜËØ Ä
ÆÂÐÐÞÌ ÏËÐËÏÖÏ, ÑÔÕÂÇÕÔâ ÑÕÍÓÞÕÞÏ. ³ÎÇÆÑÄÂÕÇÎßÐÑ, ÊÂÆÂ-
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²ËÔ. 13. ®ÇØÂÐËÊÏ ÒÇÓËÙËÍÎËÚÇÔÍÑÌ ÓÇÂÍÙËË ÕÓÂÐÔ×ÑÓÏÂÙËË ÏÑÎÇÍÖÎÞ ÙËÍÎÑÃÖÕÇÐÂ Ä ÅÑÛ-ÔÕÓÖÍÕÖÓÖ ÏÑÎÇÍÖÎÞ 1,3-ÃÖÕÂÆËÇÐÂ ÄÆÑÎß
ÓÂÊÓÇÛÇÐÐÑÅÑ ÍÑÐÓÑÕÂÕÑÓÐÑÅÑ ÒÖÕË. ¯Â ÓËÔÖÐÍÇ ÒÑÍÂÊÂÐÂ ÅÇÑÏÇÕÓËÚÇÔÍÂâ ÕÓÂÐÔ×ÑÓÏÂÙËâ ÏÑÎÇÍÖÎÞ ÄÆÑÎß ÑÃÑËØ ÐÂÒÓÂÄÎÇÐËÌ ÆÄËÉÇÐËâ
�~qcon Ë ÿ~qcon.
±ÓËÄÇÆÇÐÞ àÍÔÒÇÓËÏÇÐÕÂÎßÐÞÇ 199 ë 201 (ÚËÔÎÂ Ä ÔÍÑÃÍÂØ, ÍÍÂÎ . ÏÑÎß71) Ë ÓÂÔÚÇÕÐÞÇ 188, 193 (ÚËÔÎÂ ÃÇÊ ÔÍÑÃÑÍ, ÍÍÂÎ . ÏÑÎß71) ÊÐÂÚÇÐËâ ÄÇÎËÚËÐ
ÂÍÕËÄÂÙËÑÐÐÑÅÑ ÃÂÓßÇÓÂ Ë ÕÇÒÎÑÕÞ ÓÇÂÍÙËË

x x x
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ÚÂ ÒÇÓÇÚËÔÎÇÐËâ ÄÔÇØ ÏÇØÂÐËÊÏÑÄ ÓÇÂÍÙËÌ, ÄÑÊÏÑÉÐÞØ ÆÎâ
ÏÑÎÇÍÖÎâÓÐÑÌ ÍÑÐ×ËÅÖÓÂÙËË, ÑÕÄÇÚÂáÜÇÌ ÆÂÐÐÑÏÖ ÏËÐË-
ÏÖÏÖ, ÑÔÕÂÇÕÔâ ÒÑÍÂ ÐÇÓÇÛÇÐÐÑÌ. °ÚÇÄËÆÐÑ, ÚÕÑ ÕÂÍËØ ÏÇØÂ-
ÐËÊÏÑÄ ÆÑÎÉÐÑ ÃÞÕß ÍÑÐÇÚÐÑÇ ÚËÔÎÑ.

¬ÂÍ ÑÕÏÇÚÂÎÑÔß ÄÞÛÇ, ØËÏËÚÇÔÍÂâ ÔËÔÕÇÏÂ ËÊ ÏËÐËÏÖÏÂ
ÏÑÉÇÕ ÆÄËÅÂÕßÔâ ÕÑÎßÍÑ ÄÆÑÎß ÔÑÑÕÄÇÕÔÕÄÖáÜÇÌ ÅÓÂÆËÇÐÕ-
ÐÑÌ ÎËÐËË. ¿ÕÑ ÑÊÐÂÚÂÇÕ, ÚÕÑ ÑÐÂ ËÊ ÏËÐËÏÖÏÂ ÏÑÉÇÕ
ÐÂÚËÐÂÕß ÆÄËÅÂÕßÔâ ÕÑÎßÍÑ ÄÆÑÎß ÑÆÐÑÅÑ ËÊ ÄÇÍÕÑÓÑÄ ~qi
(i=1, 2, ..., 3N76), Õ.Ç. ØËÏËÚÇÔÍÂâ ÓÇÂÍÙËâ ÏÑÉÇÕ ÔÕÂÓÕÑ-
ÄÂÕß ÕÑÎßÍÑ ÄÆÑÎß ÐÑÓÏÂÎßÐÑÌ (ÍÑÎÎÇÍÕËÄÐÑÌ) ÏÑÆÞ.80 ªÆÇâ
ËÔÒÑÎßÊÑÄÂÐËâ ÐÑÓÏÂÎßÐÑÌ ÏÑÆÞ ÆÎâ ÑÒËÔÂÐËâ ÆÄËÉÇÐËâ Ô
ÃÑÎßÛÑÌ ÂÏÒÎËÕÖÆÑÌ ÄÒÇÓÄÞÇ, ÒÑ-ÄËÆËÏÑÏÖ, ÓÑÆËÎÂÔß ÒÓË
ÑÕÍÓÞÕËË±ËÕÙÇÓÑÏ Ë¬ÇÏÒÑÏ ÊÂÕÑÓÏÑÉÇÐÐÑÅÑ ÄÐÖÕÓÇÐÐÇÅÑ
ÄÓÂÜÇÐËâ Ä àÕÂÐÇ ÇÜÇ Ä 1937 Å.204 ©ÂÕÇÏ àÕÂ ËÆÇâ ÒÑÎÖÚËÎÂ
ÓÂÊÄËÕËÇ ÒÓË ÑÃÝâÔÐÇÐËË ÏÇØÂÐËÊÏÂ ÄÐÖÕÓÇÐÐÇÅÑ ÒÔÇÄÆÑÄÓÂ-
ÜÇÐËâ Ä ÙËÍÎÑÒÇÐÕÂÐÇ 205 ë 209 Ë ÆÓÖÅËØ ÏÑÎÇÍÖÎÂØ. 13, 14, 115

¿ÕÂ ËÆÇâ ÐÇâÄÐÑ ÃÞÎÂ ÓÂÔÒÓÑÔÕÓÂÐÇÐÂ ÐÂ ÒÇÓËÙËÍÎËÚÇÔÍËÇ
ÓÇÂÍÙËË Ä ÊÂÏÇÚÂÕÇÎßÐÞØ ÓÂÃÑÕÂØ £ÖÆÄÑÓÆÂ Ë ·Ñ××ÏÂÐÂ.185

³ÎÖÚÂÌ ÎáÃÞØ ÏÑÐÑÏÑÎÇÍÖÎâÓÐÞØ ÓÇÂÍÙËÌ ÑÃÑÃÜÇÐ Ä
ÓÂÃÑÕÇ 80.

¥ÄËÉÇÐËÇ ÔËÔÕÇÏÞ ËÊ ÏËÐËÏÖÏÂ ÄÆÑÎß ÅÓÂÆËÇÐÕÐÑÌ
ÎËÐËË, ÍÂÔÂÕÇÎßÐÑÌ Í ÑÆÐÑÏÖ ËÊ ÄÇÍÕÑÓÑÄ ~qi (i=1, 2, ...,
3N76), ÒÑÊÄÑÎâÇÕ ÒÑÐâÕß ÒÓËÓÑÆÖ ÑÕÍÎÑÐÇÐËâ ÅÓÂÆËÇÐÕÐÑÅÑ
ÒÖÕË ÓÇÂÍÙËË ÑÕ ÒÖÕË ÐÂËÏÇÐßÛÇÅÑ ÆÄËÉÇÐËâ (ÍÑÅÆÂ ÓÇÂÍÙËâ
ËÆÇÕ ÒÑ ÒÖÕË, ÔÑÑÕÄÇÕÔÕÄÖáÜÇÏÖ ÐÂËÏÇÐßÛÇÏÖ ÒÇÓÇÏÇÜÇ-
ÐËá ÍÂÉÆÑÅÑ ÂÕÑÏÂ Ä ÏÑÎÇÍÖÎâÓÐÑÌ ÔËÔÕÇÏÇ ÒÓË ÇÇ ÕÓÂÐÔ-
×ÑÓÏÂÙËË ËÊ ÓÇÂÅÇÐÕÑÄ Ä ÒÓÑÆÖÍÕÞ), ÒÓÇÆÎÑÉÇÐÐÑÅÑ ²ÂÌÔÑÏ
Ë ´ÇÎÎÇÓÑÏ 210 (ÔÏ. ÕÂÍÉÇ 62) ÇÜÇ Ä 1938 Å. ¦ÔÎË ÐÂÒÓÂÄÎÇÐËÇ
ÄÇÍÕÑÓÂ ~qi ÔÑÄÒÂÆÂÇÕ Ô ÐÂÒÓÂÄÎÇÐËÇÏ ÒÖÕË ÐÂËÏÇÐßÛÇÅÑ
ÆÄËÉÇÐËâ, ÕÑ ÓÇÂÍÙËâ ÔÎÇÆÖÇÕ ÒÑ àÕÑÏÖ ÒÖÕË. °ÆÐÂÍÑ ÅÓÂ-
ÆËÇÐÕÐÞÌ ÒÖÕß ÓÇÂÍÙËË Ë ÒÖÕß ÐÂËÏÇÐßÛÇÅÑ ÆÄËÉÇÐËâ ÏÑÅÖÕ
Ë ÐÇ ÔÑÄÒÂÆÂÕß. ¯ÂÒÓËÏÇÓ, ÕÓÂÐÔ×ÑÓÏÂÙËâ ÏÑÎÇÍÖÎÞ ÙËÍÎÑ-
ÃÖÕÇÐÂ Ä ÅÑÛ-×ÑÓÏÖ 1,3-ÃÖÕÂÆËÇÐÂ (ÔÏ. ÓËÔ. 13), ÒÓÑËÔØÑÆËÕ
ÒÑ ÒÖÕË, ÃÎËÊÍÑÏÖ Í ÒÖÕË ÐÂËÏÇÐßÛÇÅÑ ÆÄËÉÇÐËâ. ¿ÕÑ
ØÑÓÑÛÑ ÄËÆÐÑ, ÇÔÎË ÐÂÎÑÉËÕß ÔÕÓÖÍÕÖÓÞ ÄÆÑÎß ÒÖÕË ÓÇÂÍ-
ÙËË ÆÓÖÅ ÐÂ ÆÓÖÅÂ. £ àÕÑÏ ÔÎÖÚÂÇ ÒÇÓÇÏÇÜÇÐËÇ ÍÂÉÆÑÅÑ ÂÕÑÏÂ
ËÊ ÐÂÚÂÎßÐÑÅÑ ÒÑÎÑÉÇÐËâ (ÙËÍÎÑÃÖÕÇÐ) Ä ÍÑÐÇÚÐÑÇ (ÃÖÕÂÆËÇÐ)
ÒÓÑËÔØÑÆËÕ ÒÑÚÕË ÒÑ ÒÓâÏÑÌ ÎËÐËË. £ ÑÕÎËÚËÇ ÑÕ àÕÑÌ
ÓÇÂÍÙËË, àÎËÏËÐËÓÑÄÂÐËÇ ÏÑÎÇÍÖÎÞ ÄÑÆÑÓÑÆÂ ÑÕ 1,4-ÙËÍÎÑ-
ÅÇÍÔÂÆËÇÐÂ, ÔÑÅÎÂÔÐÑ ÓÂÔÚÇÕÂÏ ab initio (MCSCF Ä ÃÂÊËÔÂØ
6-31G Ë 6-31G**),211 ÒÓÑØÑÆËÕ ÒÑ ÒÖÕË, ÐÇ ÔÑÅÎÂÔÖáÜÇÏÖÔâ Ô
ÒÖÕÇÏ ÐÂËÏÇÐßÛÇÅÑ ÆÄËÉÇÐËâ. £ ÒÓÑÙÇÔÔÇ ÓÇÂÍÙËË, ÍÂÍ ÄËÆÐÑ
ËÊ ÓËÔ. 15, ÂÕÑÏÞ ÔÑÄÇÓÛÂáÕ ÆÑÔÕÂÕÑÚÐÑ ÔÎÑÉÐÞÇ ÕÓÂÇÍÕÑ-

ÓËË, ÔËÎßÐÑ ÑÕÎËÚÂáÜËÇÔâ ÑÕ ÒÓâÏÞØ ÎËÐËÌ. £ÇÍÕÑÓ ÐÑÓ-
ÏÂÎßÐÑÅÑ ÍÑÎÇÃÂÐËâ (ÐÂ ÓËÔ. 15 ÒÑÍÂÊÂÐ ÔÕÓÇÎÍÂÏË), Í
ÍÑÕÑÓÑÏÖ ÍÂÔÂÕÇÎÇÐ ÅÓÂÆËÇÐÕÐÞÌ ÒÖÕß ÓÇÂÍÙËË, ÑÕÄÇÚÂÇÕ
ËÔÍÂÉÇÐËá ÒÎÑÔÍÑÌ ÔÕÓÖÍÕÖÓÞ Ä ÍÑÐ×ÑÓÏÂÙËá ÄÂÐÐÞ Ë ÐÇ
ÔÑÄÒÂÆÇÕ Ä ÆÂÐÐÑÏ ÔÎÖÚÂÇ Ô ÐÂÒÓÂÄÎÇÐËÇÏ ÐÂËÏÇÐßÛÇÅÑ
ÆÄËÉÇÐËâ. ªÐÕÇÓÇÔÐÑÌ ØÂÓÂÍÕÇÓËÔÕËÍÑÌ àÕÑÅÑ ÒÓÑÙÇÔÔÂ
âÄÎâÇÕÔâ ÕÑ, ÚÕÑ ÏÑÎÇÍÖÎÂ ÄÑÆÑÓÑÆÂ, ÔÑÅÎÂÔÐÑ àÍÔÒÇÓËÏÇÐ-
ÕÂÎßÐÑÏÖ ËÔÔÎÇÆÑÄÂÐËá ÓÂÔÒÓÇÆÇÎÇÐËâ ÍÑÎÇÃÂÕÇÎßÐÑÌ Ë
ÄÓÂÜÂÕÇÎßÐÑÌ àÐÇÓÅËË Ä ÒÓÑÆÖÍÕÂØ ÓÇÂÍÙËË àÎËÏËÐËÓÑÄÂ-
ÐËâ,212 ÒÓË ÖÆÂÎÇÐËË ÑÕ ÃÇÐÊÑÎÂ ÐÂÚËÐÂÇÕ ÄÓÂÜÂÕßÔâ Ä
ÒÎÑÔÍÑÔÕË, ÒÂÓÂÎÎÇÎßÐÑÌ ÃÇÐÊÑÎßÐÑÏÖ ÍÑÎßÙÖ, ÚÕÑ ÐÇ ÏÑÉÇÕ
ÃÞÕß ÑÃÝâÔÐÇÐÑ ÓÂÔÔÚËÕÂÐÐÞÏË 221 ØÂÓÂÍÕÇÓËÔÕËÍÂÏË ±±¿.
¥Îâ ÔÑÅÎÂÔÑÄÂÐËâ àÍÔÒÇÓËÏÇÐÕÂÎßÐÞØ 212 Ë ÕÇÑÓÇÕËÚÇÔÍËØ 211

ÆÂÐÐÞØ ÐÇÑÃØÑÆËÏÑ ÒÓÇÆÒÑÎÑÉËÕß, ÚÕÑ ÒÑÔÎÇ ÒÇÓÄÑÅÑ ÒÇÓÇ-
ØÑÆÐÑÅÑ ÔÑÔÕÑâÐËâ ÐÂ ÒÖÕË ÓÇÂÍÙËË ÐÂØÑÆËÕÔâ ÄÕÑÓÑÇ ÒÇÓÇ-
ØÑÆÐÑÇ ÔÑÔÕÑâÐËÇ, ÔËÏÏÇÕÓËâ ÔÕÓÖÍÕÖÓÞ ÍÑÕÑÓÑÅÑ C2u (ÕÑÚÍÂ
¡ ÐÂ ÓËÔ. 15), ÑÕÄÇÚÂÇÕ ÄÓÂÜÇÐËá ÏÑÎÇÍÖÎÞ ÄÑÆÑÓÑÆÂ Ä
ÒÎÑÔÍÑÔÕË, ÒÂÓÂÎÎÇÎßÐÑÌ ÒÎÑÔÍÑÔÕË ÃÇÐÊÑÎßÐÑÅÑ ÍÑÎßÙÂ. £
ÕÑÚÍÇ ÄÕÑÓÑÅÑ ÒÇÓÇØÑÆÐÑÅÑ ÔÑÔÕÑâÐËâ ÒÑÔÕÖÒÂÕÇÎßÐÑÇ ÆÄË-
ÉÇÐËÇ ÂÕÑÏÑÄ ÄÑÆÑÓÑÆÂ ÑÕÐÑÔËÕÇÎßÐÑ ÃÇÐÊÑÎÂ ËÊÏÇÐâÇÕÔâ ÐÂ
ÄÓÂÜÂÕÇÎßÐÑÇ. ¤ÓÂÆËÇÐÕÐÞÌ ÒÖÕß ÓÇÂÍÙËË Ä ÆÂÐÐÑÏ ÔÎÖÚÂÇ
ÔÕÂÐÑÄËÕÔâ ÂÐÂÎÑÅËÚÐÞÏ ÒÖÕË ÓÇÂÍÙËË, ÒÓËÄÇÆÇÐÐÑÌ ÐÂ
ÔØÇÏÇ 2.

¥ÂÐÐÞÌ ÒÑÆØÑÆ ÒÑÊÄÑÎâÇÕ ÕÂÍÉÇ ÒÑÐâÕß ÒÓËÓÑÆÖ ÔÕÓÑÅÑ
ÍÑÓÓÇÎËÓÑÄÂÐÐÑÅÑ ÍÑÐÓÑÕÂÕÑÓÐÑÅÑ ËÎË ÆËÔÓÑÕÂÕÑÓÐÑÅÑ ÆÄË-
ÉÇÐËâ ÍÑÐÙÇÄÞØ ÏÇÕËÎÇÐÑÄÞØ ÅÓÖÒÒ Ä ÒÇÓËÙËÍÎËÚÇÔÍËØ ÓÇÂÍ-
ÙËâØ ÊÂÏÞÍÂÐËâ ÙËÍÎÑÄ ÒÑÎËÇÐÑÄ 185 Ë ÑÕÄÇÕËÕß ÐÂ ÓâÆ
ÄÑÒÓÑÔÑÄ. ¯ÂÒÓËÏÇÓ, ÍÂÍ Ä ÐÂÚÂÎÇ ÓÇÂÍÙËË ÑÆÐÂ ÏÇÕËÎÇÐÑ-
ÄÂâ ÅÓÖÒÒÂ äÚÖÄÔÕÄÖÇÕã, ÚÕÑ ÆÓÖÅÂâ ÏÇÕËÎÇÐÑÄÂâ ÅÓÖÒÒÂ
ÐÂÚÂÎÂ ÆÄËÅÂÕßÔâ Ë Ä ÍÂÍÑÏ ÐÂÒÓÂÄÎÇÐËË, ÚÕÑÃÞ ÔÑÑÕÄÇÕ-
ÔÕÄÖáÜËÏ ÑÃÓÂÊÑÏ ÒÑÆÔÕÓÑËÕßÔâ ÒÑÆ àÕÑ ÆÄËÉÇÐËÇ?
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¬ÑÑÓÆËÐÂÕÂ ÓÇÂÍÙËË

²ËÔ. 14. ¬ÎÂÔÔËÚÇÔÍËÌ ÒÖÕß ÓÇÂÍÙËË (ÛÕÓËØÑÄÂâ ÎËÐËâ, ÔÑÇÆËÐâáÜÂâ
ÏËÐËÏÖÏÞ ÓÇÂÅÇÐÕÂ R Ë ÒÓÑÆÖÍÕÂ P ÚÇÓÇÊ ÔÇÆÎÑÄÖá ÕÑÚÍÖ, ÒÇÓÇ-
ØÑÆÐÑÇ ÔÑÔÕÑâÐËÇ TS) Ë ÍÄÂÐÕÑÄÞÌ (ÄÇÓÕËÍÂÎßÐÞÇ ÔÕÓÇÎÍË) ÒÇÓÇØÑÆ
ËÊ ÐÖÎÇÄÑÅÑ ÍÑÎÇÃÂÕÇÎßÐÑÅÑ ÔÑÔÕÑâÐËâ ÓÇÂÅÇÐÕÂ (0R) Ä ÍÑÎÇÃÂÕÇÎßÐÑÇ
ÔÑÔÕÑâÐËÇ (0TS), ÐÂØÑÆâÜÇÇÔâ ÄÞÛÇ àÐÇÓÅËË ÒÇÓÇØÑÆÐÑÅÑ ÔÑÔÕÑâÐËâ, Ë
ÆÂÎÇÇ Ä ÐÖÎÇÄÑÇ ÍÑÎÇÃÂÕÇÎßÐÑÇ ÔÑÔÕÑâÐËÇ ÒÓÑÆÖÍÕÂ (0P)
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²ËÔ. 15. ´ÓÂÐÔ×ÑÓÏÂÙËâ ÏÑÎÇÍÖÎÞ 1,4-ÙËÍÎÑÅÇÍÔÂÆËÇÐÂ ÄÆÑÎß ÒÖÕË
ÓÇÂÍÙËË ÑÕÓÞÄÂ ÏÑÎÇÍÖÎÞ ÄÑÆÑÓÑÆÂ ÔÑÅÎÂÔÐÑ ÓÂÔÚÇÕÂÏ ab initio 211

(ÚËÔÎÂ ÃÇÊ ÔÍÑÃÑÍ, ÍÍÂÎ . ÏÑÎß71).
±ÓËÄÇÆÇÐÞ àÍÔÒÇÓËÏÇÐÕÂÎßÐÞÇ ÆÂÐÐÞÇ ÆÎâ ÂÍÕËÄÂÙËÑÐÐÑÅÑ
ÃÂÓßÇÓÂ 213 Ë ÕÇÒÎÑÕÞ ÓÇÂÍÙËË 214 (ÚËÔÎÂ Ä ÔÍÑÃÍÂØ). ¥Îâ ÔÑÅÎÂÔÑÄÂ-
ÐËâ ÓÂÔÔÚËÕÂÐÐÑÌ ±±¿ 211 Ë àÍÔÒÇÓËÏÇÐÕÂÎßÐÞØ ÆÂÐÐÞØ 212 ÐÇÑÃØÑ-
ÆËÏÑ ÒÓÇÆÒÑÎÑÉËÕß, ÚÕÑ ÕÑÚÍÂ ¡ ÑÕÄÇÚÂÇÕ ÄÕÑÓÑÏÖ ÒÇÓÇØÑÆÐÑÏÖ
ÔÑÔÕÑâÐËá ÐÂ ÒÖÕË ÓÇÂÍÙËË àÎËÏËÐËÓÑÄÂÐËâ Ë àÕÂ ÔÕÓÖÍÕÖÓÂ
âÄÎâÇÕÔâ ÒÇÓÇØÑÆÐÞÏ ÔÑÔÕÑâÐËÇÏ Ä ÓÇÂÍÙËË ÄÐÖÕÓÇÐÐÇÅÑ ÄÓÂÜÇÐËâ
ÏÑÎÇÍÖÎÞ ÄÑÆÑÓÑÆÂ Ä ÒÎÑÔÍÑÔÕË, ÒÂÓÂÎÎÇÎßÐÑÌ ÏÑÎÇÍÖÎÇ ÃÇÐÊÑÎÂ
(ÛÕÓËØÑÄÂâ ÎËÐËâ). ³ÕÓÇÎÍÂÏË ÒÑÍÂÊÂÐÞ ÍÑÏÒÑÐÇÐÕÞ ÄÇÍÕÑÓÂ ÐÑÓ-
ÏÂÎßÐÑÅÑ ÍÑÎÇÃÂÐËâ Ä ÏËÐËÏÖÏÇ Ë ÒÇÓÇØÑÆÐÑÅÑ ÄÇÍÕÑÓÂ Ä ÔÇÆÎÑÄÑÌ
ÕÑÚÍÇ

954 ².®.®ËÐâÇÄ



±ÑÚÇÏÖ ØÂÓÂÍÕÇÓ ÕÂÍÑÅÑ ÍÑÓÓÇÎËÓÑÄÂÐÐÑÅÑ ÆÄËÉÇÐËâ ÚÂÔÕÑ
ÓÂÊÎËÚÇÐ ÆÎâ ÂÐÂÎÑÅËÚÐÞØ ÔËÔÕÇÏ? °ÕÄÇÕÞ ÐÂ àÕË ÄÑÒÓÑÔÞ,
ËÔØÑÆâ ËÊ ÒÑÎÖÚÇÐÐÞØ ÓÇÊÖÎßÕÂÕÑÄ,80 ÆÑÔÕÂÕÑÚÐÑ ÒÓÑÔÕÞ. £
ÕÑÚÍÇ ÏËÐËÏÖÏÂ ÏÑÎÇÍÖÎâÓÐÂâ ÔËÔÕÇÏÂ ËÊÐÂÚÂÎßÐÑ ËÏÇÇÕ
ÑÅÓÂÐËÚÇÐÐÞÌ ÐÂÃÑÓ ÍÑÎÇÃÂÕÇÎßÐÞØ ÏÑÆ, Ä ÚÂÔÕÐÑÔÕË, ÆÎâ
ÒÑÎËÇÐÑÄ ËÏÇáÕÔâ ÆÄÇ ÓÂÊÎËÚÐÞÇ ÏÑÆÞ, ÑÕÄÇÚÂáÜËÇ ÕÑÎßÍÑ
ÍÑÐÓÑÕÂÕÑÓÐÑÏÖ Ë ÆËÔÓÑÕÂÕÑÓÐÑÏÖ ÄÓÂÜÇÐËá ÏÇÕËÎÇÐÑÄÞØ
ÅÓÖÒÒ (ÔÏ. ÆÎâ ÒÓËÏÇÓÂ ÓÂÔÚÇÕÞ ÍÑÎÇÃÂÕÇÎßÐÞØ ÔÒÇÍÕÓÑÄ ÙËÔ-
Ë ÅÑÛ-ÍÑÐ×ÑÓÏÇÓÑÄ 1,3-ÃÖÕÂÆËÇÐÂ 215). ³ÎÇÆÑÄÂÕÇÎßÐÑ, ÅÓÂ-
ÆËÇÐÕÐÞÌ ÒÖÕß ÓÇÂÍÙËË ÔËÔÕÇÏÞ ÐÂÚËÐÂÇÕÔâ ËÊ ÏËÐËÏÖÏÂ
ÕÂÐÅÇÐÙËÂÎßÐÑ ÄÇÍÕÑÓÂÏ àÕËØ ÏÑÆ.

VI. ¬ÑÎÎÇÍÕËÄÐÞÇ ÒÓÑÙÇÔÔÞ
¬ÑÎÎÇÍÕËÄÐÞÏ ÒÓÑÙÇÔÔÑÏ ÏÑÉÐÑ ÔÚËÕÂÕß ÎáÃÖá ÑÆÐÑÔÕÂ-
ÆËÌÐÖá ÓÇÂÍÙËá. ¯ÂËÃÑÎÇÇ ÄÂÉÐÑÇ ÊÐÂÚÇÐËÇ ËÏÇáÕ ÍÑÎÎÇÍ-
ÕËÄÐÞÇ ÒÓÑÙÇÔÔÞ, ÊÂÍÎáÚÂáÜËÇÔâ Ä ÍÑÓÓÇÎËÓÑÄÂÐÐÑÏ
(ÔÑÅÎÂÔÑÄÂÐÐÑÏ) ÆÄËÉÇÐËË ÆÄÖØ ËÎË ÐÇÔÍÑÎßÍËØ ÅÓÖÒÒ (ÑÔÑ-
ÃÇÐÐÑ ÏÇÉÆÖ ÄÂÎÇÐÕÐÑ ÐÇÔÄâÊÂÐÐÞÏË ×ÓÂÅÏÇÐÕÂÏË) ÒÓË
ÔÓÂÄÐËÕÇÎßÐÑ ÔÎÂÃÑÏ ËÊÏÇÐÇÐËË ÑÔÕÂÎßÐÞØ ÅÇÑÏÇÕÓËÚÇÔÍËØ
ÒÂÓÂÏÇÕÓÑÄ ÔËÔÕÇÏÞ. ´ÂÍÉÇ ÄÂÉÐÑÇ ÊÐÂÚÇÐËÇ ËÏÇáÕ ÖÔÎÑÄËâ,
ÒÓË ÍÑÕÑÓÞØ ÐÇÊÂÄËÔËÏÑÇ ÆÄËÉÇÐËÇ àÕËØ ÅÓÖÒÒ (ÏÐÑÅÑÔÕÂ-
ÆËÌÐÂâ ÓÇÂÍÙËâ) ÔÕÂÐÑÄËÕÔâ ÔÕÓÑÅÑ ÍÑÓÓÇÎËÓÑÄÂÐÐÞÏ, Õ.Ç.
ÖÔÎÑÄËâ, ÒÓË ÍÑÕÑÓÞØ ÏÐÑÅÑÔÕÂÆËÌÐÂâ ÓÇÂÍÙËâ ÔÕÂÐÑÄËÕÔâ
ÑÆÐÑÔÕÂÆËÌÐÑÌ. ±ÑâÔÐËÏ ÔÍÂÊÂÐÐÑÇ ÐÇÔÍÑÎßÍËÏË ÒÓËÏÇ-
ÓÂÏË.

£ ÍÂÚÇÔÕÄÇ ÒÇÓÄÑÅÑ ÒÓËÏÇÓÂ ÓÂÔÔÏÑÕÓËÏ ÓÇÂÍÙËá ËÐÄÇÓ-
ÔËË ÏÑÎÇÍÖÎÞ ÕÓËÏÇÕËÎÂÏËÐÂ (CH3)3N (ÔØÇÏÂ 19). £ ÑÔÐÑÄ-
ÐÑÏ ÔÑÔÕÑâÐËË ÏÑÎÇÍÖÎÂ ËÏÇÇÕ ÔËÏÏÇÕÓËá C3u (ÔÏ.216). £
ÒÇÓÇØÑÆÐÑÌ ÔÕÓÖÍÕÖÓÇ ÒÓË ËÐÄÇÓÔËË ÚÇÓÇÊ ÒÎÑÔÍÖá ÍÑÐ×ËÅÖ-
ÓÂÙËá ÔÄâÊÇÌ N7C Ö ÂÕÑÏÂ ÂÊÑÕÂ ÏÑÎÇÍÖÎÂ ÒÓËÑÃÓÇÕÂÇÕ
ÔËÏÏÇÕÓËá C3. ¿ÕÑ ÑÊÐÂÚÂÇÕ, ÚÕÑ ÄÔÇ ÕÓË ÏÇÕËÎßÐÞÇ ÅÓÖÒÒÞ
Ä ÒÓÑÙÇÔÔÇ ÓÇÂÍÙËË ÑÆÐÑÄÓÇÏÇÐÐÑ Ë ÔËÐØÓÑÐÐÑ ÒÑÄÑÓÂÚË-
ÄÂáÕÔâ. ´ÂÍËÏ ÑÃÓÂÊÑÏ, Ä ÆÂÐÐÑÌ ÓÇÂÍÙËË ÒÓÑËÔØÑÆËÕ ÍÑÎ-
ÎÇÍÕËÄÐÞÌ ÒÓÑÙÇÔÔ ÑÆÐÑÄÓÇÏÇÐÐÑÅÑ Ë ÔÕÓÑÅÑ ÍÑÓÓÇÎËÓÑ-
ÄÂÐÐÑÅÑ ÆÄËÉÇÐËâ ÄÔÇØ ÔÕÇÓÇÑØËÏËÚÇÔÍË ÐÇÉÇÔÕÍËØ ÅÓÖÒÒ,

Õ.Ç. ËÐÄÇÓÔËâ ÔÄâÊÇÌ Ö ÂÕÑÏÂ ÂÊÑÕÂ ÄÎÇÚÇÕ ÊÂ ÔÑÃÑÌ ÔËÐØÓÑÐ-
ÐÞÌ ÒÓÑÙÇÔÔ ÄÐÖÕÓÇÐÐÇÅÑ ÄÓÂÜÇÐËâ ÏÇÕËÎßÐÞØ ÅÓÖÒÒ. ¡ÐÂ-
ÎÑÅËÚÐÑ ÒÓÑÙÇÔÔ ËÐÄÇÓÔËË ÒÓÑËÔØÑÆËÕ Ä ÍÂÕËÑÐÂØ (CH3)O+

(ÔÏ.217) Ë (CH3)S+ (ÔÏ.216).
£ ÍÂÚÇÔÕÄÇ ÄÕÑÓÑÅÑ ÒÓËÏÇÓÂ ÓÂÔÔÏÑÕÓËÏ ÏÇÉÏÑÎÇÍÖÎâÓ-

ÐÞÌ ÆÄÑÌÐÑÌ ÑÃÏÇÐ ÒÓÑÕÑÐÑÄ Ä ÆËÏÇÓÂØ ÏÖÓÂÄßËÐÑÌ ÍËÔ-
ÎÑÕÞ 163, 218, 219 Ë ÒËÓÂÊÑÎÂ,220 ë 222 ÕÓÑÌÐÑÌ Ä ÕÓËÏÇÓÇ Ë ÚÇÕÄÇÓ-
ÐÑÌ ÒÇÓÇÐÑÔ ÒÓÑÕÑÐÑÄ Ä ÕÇÕÓÂÏÇÓÇ ÒËÓÂÊÑÎÂ (ÔØÇ-
ÏÂ 20).220 ë 222 ¬ÂÍ ÒÑÍÂÊÞÄÂáÕ àÍÔÒÇÓËÏÇÐÕÂÎßÐÞÇ Ë ÕÇÑÓÇ-
ÕËÚÇÔÍËÇ ËÔÔÎÇÆÑÄÂÐËâ ÆËÏÇÓÂ ÏÖÓÂÄßËÐÑÌ ÍËÔÎÑ-
ÕÞ,163, 218, 219 Ä àÕÑÌ ÔËÔÕÇÏÇ ÑÆÐÑÄÓÇÏÇÐÐÑ ÒÓÑËÔØÑÆËÕ ÆÄÑÌ-
ÐÑÌ ÒÇÓÇÐÑÔ ÒÓÑÕÑÐÑÄ (ÚÇÓÇÊ ÔËÏÏÇÕÓËÚÐÖá ÒÇÓÇØÑÆÐÖá
ÔÕÓÖÍÕÖÓÖ 49) Ô ÂÍÕËÄÂÙËÑÐÐÞÏ ÃÂÓßÇÓÑÏ *8 ÍÍÂÎ . ÏÑÎß71

(ÔÏ.163). £ ÕÑ ÉÇ ÄÓÇÏâ ÄÐÖÕÓËÏÑÎÇÍÖÎâÓÐÞÌ ÒÇÓÇÐÑÔ ÒÓÑÕÑÐÂ
ÑÕ ÑÆÐÑÅÑ ÂÕÑÏÂ ÍËÔÎÑÓÑÆÂ Í ÆÓÖÅÑÏÖ (ÔØÇÏÂ 21) Ä ÏÑÐÑÏÇÓÇ
50, ÔÑÅÎÂÔÐÑ ÓÂÔÚÇÕÂÏ ab initio,223 ÒÓÑËÔØÑÆËÕ ÔÑ ÊÐÂÚËÕÇÎßÐÑ
ÃÑÎßÛËÏ ÂÍÕËÄÂÙËÑÐÐÞÏ ÃÂÓßÇÓÑÏ ì ÑÍÑÎÑ
40 ÍÍÂÎ . ÏÑÎß71.

¡ÐÂÎÑÅËÚÐÞÇ àÍÔÒÇÓËÏÇÐÕÂÎßÐÞÇ ËÔÔÎÇÆÑÄÂÐËâ ÆËÏÇ-
ÓÑÄ,220, 222 ÕÓËÏÇÓÑÄ 220 Ë ÕÇÕÓÂÏÇÓÑÄ 222 ÒËÓÂÊÑÎÑÄ ÒÑÍÂ-

ÊÂÎË, ÚÕÑ Ä àÕËØ ÔËÔÕÇÏÂØ ÒÓÑËÔØÑÆâÕ ÃÞÔÕÓÞÇ ÑÃÓÂÕËÏÞÇ
ÐËÊÍÑÃÂÓßÇÓÐÞÇ ÒÇÓÇÐÑÔÞ ÒÓÑÕÑÐÑÄ. £ ÕÑ ÉÇ ÄÓÇÏâ ÄÐÖÕÓË-
ÏÑÎÇÍÖÎâÓÐÞÌ ÒÇÓÇÐÑÔ ÒÓÑÕÑÐÂ Ä ÒËÓÂÊÑÎÇ, ÍÂÍ Ë Ä ÏÑÎÇÍÖÎÇ
ÏÖÓÂÄßËÐÑÌ ÍËÔÎÑÕÞ, ÕÓÇÃÖÇÕ ÒÓÇÑÆÑÎÇÐËâ ÊÐÂÚËÕÇÎßÐÑ
ÃÑÎßÛÇÅÑ ÂÍÕËÄÂÙËÑÐÐÑÅÑ ÃÂÓßÇÓÂ (ÔØÇÏÂ 22).

³ÑÅÎÂÔÐÑ àÍÔÒÇÓËÏÇÐÕÂÎßÐÞÏ ÆÂÐÐÞÏ,220 ë 222 ÔÍÑÓÑÔÕß ÓÇÂÍ-
ÙËË ÒÇÓÇÐÑÔÂ ÒÓÑÕÑÐÂ Ä ÓâÆÖ ÔÑÇÆËÐÇÐËÌ 52 ë 54 ÄÐÂÚÂÎÇ
ÖÏÇÐßÛÂÇÕÔâ ÒÓË ÒÇÓÇØÑÆÇ ÑÕ ÆËÏÇÓÂ 52 Í ÕÓËÏÇÓÖ 53, Â
ÊÂÕÇÏ ÖÄÇÎËÚËÄÂÇÕÔâ Ä ÕÇÕÓÂÏÇÓÇ 54. ¿ÕÑ ÑÃÝâÔÐâÇÕÔâ ÔÏÇÐÑÌ
ÍÑÐÙÇÓÕÐÑÅÑ ÒÇÓÇÐÑÔÂ ÒÓÑÕÑÐÂ Ä 52 ÐÂ ÒÑÔÕÂÆËÌÐÞÌ Ä 54.

¯ËÊÍËÇ ÂÍÕËÄÂÙËÑÐÐÞÇ ÃÂÓßÇÓÞ ÏÇÉÏÑÎÇÍÖÎâÓÐÑÅÑ
ÆÄÑÌÐÑÅÑ Ë ÕÓÑÌÐÑÅÑ ÒÇÓÇÐÑÔÂ ÒÓÑÕÑÐÑÄ Ä ÓÂÔÔÏÑÕÓÇÐÐÞØ
ÔËÔÕÇÏÂØ ÑÃÖÔÎÑÄÎËÄÂáÕÔâ ÆÄÖÏâ ×ÂÍÕÑÓÂÏË: ÒÑÚÕË ËÆÇÂÎß-
ÐÞÏË ÔÕÇÓÇÑØËÏËÚÇÔÍËÏË ÖÔÎÑÄËâÏË, ÐÇÑÃØÑÆËÏÞÏË ÆÎâ
ÒÇÓÇÐÑÔÂ ÒÓÑÕÑÐÂ,224 ë 226 Ë ÍÂÕÂÎËÕËÚÇÔÍËÏ (ÍËÔÎÑÕÐÑ-ÑÔÐÑÄ-
ÐÞÏ) ÆÇÌÔÕÄËÇÏ ÄÕÑÓÑÌ ÄÑÆÑÓÑÆÐÑÌ ÔÄâÊË, ÍÑÕÑÓÂâ ÊÐÂÚË-
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ÕÇÎßÐÑ ÑÃÎÇÅÚÂÇÕ ÒÓÑÕÇÍÂÐËÇ ÓÇÂÍÙËË.64 ¯ÇÃÑÎßÛËÇ ËÊÏÇÐÇ-
ÐËâ ÓÂÔÔÕÑâÐËâ ÏÇÉÆÖ ÄÑÆÑÓÑÆÐÑ-ÔÄâÊÂÐÐÞÏË ÏÑÐÑÏÇÓÂÏË
ÒÓËÄÑÆâÕ Í ÓÇÊÍÑÏÖ ËÊÏÇÐÇÐËá ÏÇØÂÐËÊÏÂ ÒÇÓÇÐÑÔÂ. ´ÂÍ,
ÒÇÓÇØÑÆ ÑÕ ÆËÏÇÓÂ ÏÖÓÂÄßËÐÑÌ ÍËÔÎÑÕÞ 163 Í ÆËÏÇÓÂÏ ×ÑÓÏ-
ÂÏËÆÂ Ë ÆÂÎÇÇ ×ÑÓÏÂÏËÆËÐÂ ËÊÏÇÐâÇÕ ÏÇØÂÐËÊÏ ÒÇÓÇÐÑÔÂ
ÒÓÑÕÑÐÂ ÑÕ ÑÆÐÑÔÕÂÆËÌÐÑÅÑ (ÔËÐØÓÑÐÐÑÅÑ) Í ÒÑÔÕÂÆËÌÐÑÏÖ
(ÐÇÔËÐØÓÑÐÐÑÏÖ) Ä ÔÄâÊË Ô ÖÄÇÎËÚÇÐËÇÏ ÆÎËÐÞ ¯-ÏÑÔÕËÍÂ.

£ ÍÂÚÇÔÕÄÇ ÕÓÇÕßÇÅÑ ÒÓËÏÇÓÂ ÓÂÔÔÏÑÕÓËÏ ÓÇÂÍÙËá
ÐÖÍÎÇÑ×ËÎßÐÑÅÑ ÒÓËÔÑÇÆËÐÇÐËâ ÏÑÎÇÍÖÎÞ ÂÏÏËÂÍÂ Í ×ÑÓÏ-
ÂÎßÆÇÅËÆÖ Ô ÑÃÓÂÊÑÄÂÐËÇÏ ÂÏËÐÑÏÇÕÂÐÑÎÂ ÒÓË ÔÑÎßÄÂÕÂÙËË
ÆÄÖÏâ ÏÑÎÇÍÖÎÂÏË ÄÑÆÞ (ÔØÇÏÂ 23),26, 227 ÍÑÕÑÓÂâ ÏÑÆÇÎË-
ÓÖÇÕ ÓÇÂÍÙËá ÑÃÓÂÊÑÄÂÐËâ ÒÇÒÕËÆÐÞØ ÔÄâÊÇÌ Ä ÃÇÎÍÂØ.228

²ÇÂÍÙËâ ÐÂÚËÐÂÇÕÔâ Ô ÑÃÓÂÊÑÄÂÐËâ ÍÑÏÒÎÇÍÔÂ 55, Ä ÍÑÕÑÓÑÏ
ÂÕÑÏ ÂÊÑÕÂ ÏÑÎÇÍÖÎÞ ÂÏÏËÂÍÂ ÑÓËÇÐÕËÓÑÄÂÐ ÐÂ ÍÂÓÃÑÐËÎß-
ÐÖá ÅÓÖÒÒÖ. £ ÒÓÑÙÇÔÔÇ ÓÇÂÍÙËË ÒÓÑËÔØÑÆËÕ ÔËÐØÓÑÐÐÑÇ
ÆÄËÉÇÐËÇ ÄÔÇØ ÂÕÑÏÑÄ ÔËÔÕÇÏÞ ÚÇÓÇÊ ÏÐÑÅÑÙÇÐÕÓÑÄÑÇ ÒÇÓÇ-
ØÑÆÐÑÇ ÔÑÔÕÑâÐËÇ 56. ¿ÐÇÓÅÇÕËÚÇÔÍËÌ ÒÓÑ×ËÎß ÓÇÂÍÙËË Ë ÇÇ
ÅÇÑÏÇÕÓËÚÇÔÍÂâ àÄÑÎáÙËâ ÒÓÇÆÔÕÂÄÎÇÐÞ ÐÂ ÓËÔ. 16. ¯Â àÕÑÏ
ÉÇ ÓËÔÖÐÍÇ ÒÓËÄÇÆÇÐÞ ÆÂÐÐÞÇ ÆÎâ ÔËÔÕÇÏÞ Ô ÖÚÇÕÑÏ ÔÑÎßÄÂ-

ÕÂÙËË ÆÄÖÏâ ÏÑÎÇÍÖÎÂÏË ÄÑÆÞ. ³ÓÂÄÐÇÐËÇ ÔÑÎßÄÂÕËÓÑÄÂÐ-
ÐÑÌ Ë ÐÇÔÑÎßÄÂÕËÓÑÄÂÐÐÑÌ ÔËÔÕÇÏ ÒÑÊÄÑÎâÇÕ ÔÆÇÎÂÕß ÔÎÇ-
ÆÖáÜËÇ ÄÂÉÐÞÇ ÄÞÄÑÆÞ.

£Ñ-ÒÇÓÄÞØ, Ä ÐÇÔÑÎßÄÂÕËÓÑÄÂÐÐÑÌ ÔËÔÕÇÏÇ ÓÇÂÍÙËâ ÒÓÑ-
ÕÇÍÂÇÕ ÒÑ ÆÄÖÏ ÅÓÂÆËÇÐÕÐÞÏ ÎËÐËâÏ: ÄÐÂÚÂÎÇ ËÊ ÒÓÇÆÓÇÂÍ-
ÙËÑÐÐÑÅÑ ÍÑÏÒÎÇÍÔÂ 55 ÚÇÓÇÊ ÒÇÓÇØÑÆÐÑÇ ÔÑÔÕÑâÐËÇ 56 ÆÑ
ÔÎÇÆÖáÜÇÅÑ ÒÇÓÇØÑÆÐÑÅÑ ÔÑÔÕÑâÐËâ 57 ÔËÔÕÇÏÂ ÔÍÑÎßÊËÕ ÒÑ
ÑÆÐÑÌ ÅÓÂÆËÇÐÕÐÑÌ ÎËÐËË. £ ÕÑÚÍÇ, ÔÑÑÕÄÇÕÔÕÄÖáÜÇÌ ÔÕÓÖÍ-
ÕÖÓÇ 57, ÔËÔÕÇÏÂ Ô ÒÇÓÄÑÌ ÎËÐËË ÒÇÓÇØÑÆËÕ ÐÂ ÄÕÑÓÖá, ÑÕ-
ÄÇÚÂáÜÖá ÄÐÖÕÓÇÐÐÇÏÖ ÄÓÂÜÇÐËá ÔÄâÊË O7H ÄÑÍÓÖÅ ÑÆË-
ÐÂÓÐÑÌ ÔÄâÊË C7O. ´ÂÍËÏ ÑÃÓÂÊÑÏ, Ä ÐÇÔÑÎßÄÂÕËÓÑÄÂÐÐÑÌ
ÔËÔÕÇÏÇ Ä ÍÂÚÇÔÕÄÇ ÒÓÑÆÖÍÕÑÄ ÄÞÔÕÖÒÂáÕ ÆÄÇ àÐÂÐÕËÑÏÇÓÐÞÇ
×ÑÓÏÞ 58Â Ë 58b. ±ÓË ÔÑÎßÄÂÕÂÙËË ÆÄÖÏâ ÏÑÎÇ-ÍÖÎÂÏË ÄÑÆÞ
ÒÇÓÄÑÐÂÚÂÎßÐÂâ ÔËÏÏÇÕÓËâ Cs ÔËÔÕÇÏÞ ÒÑÐËÉÂÇÕÔâ ÆÑ C1 Ë
ÎËÍÄËÆËÓÖÇÕÔâ ÄÕÑÓÑÌ (àÐÂÐÕËÑÏÇÓÐÞÌ) ÍÂÐÂÎ ÓÇÂÍÙËË.

£Ñ-ÄÕÑÓÞØ, Ô ÒÓËÃÎËÉÇÐËÇÏ ÂÕÑÏÂ ÂÊÑÕÂ Í ÂÕÑÏÖ ÖÅÎÇ-
ÓÑÆÂ ÍÂÓÃÑÐËÎßÐÑÌ ÅÓÖÒÒÞ Ä ÔÑÎßÄÂÕËÓÑÄÂÐÐÑÌ ÔËÔÕÇÏÇ
ÑÆÐÑÄÓÇÏÇÐÐÑ ÒÓÑËÔØÑÆËÕ ÍÑÎÎÇÍÕËÄÐÞÌ ÒÇÓÇÐÑÔ ÕÓÇØ ÒÓÑ-
ÕÑÐÑÄ ÒÑ ÕÓÇÏ ÄÑÆÑÓÑÆÐÞÏ ÏÑÔÕËÍÂÏ.
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²ËÔ. 16. ®ÇØÂÐËÊÏ ÓÇÂÍÙËË ÒÓËÔÑÇÆËÐÇÐËâ ÏÑÎÇÍÖÎÞ ÂÏÏËÂÍÂ Í ×ÑÓÏÂÎßÆÇÅËÆÖ ÔÑÅÎÂÔÐÑ ÓÂÔÚÇÕÂÏ ab initio.26

Â ì ÃÇÊ ÖÚÇÕÂ ÔÑÎßÄÂÕÂÙËË; Ãì Ô ÖÚÇÕÑÏ ÔÑÎßÄÂÕÂÙËË ÆÄÖÏâ ÏÑÎÇÍÖÎÂÏË ÄÑÆÞ. £ÇÎËÚËÐÞ ÑÕÐÑÔËÕÇÎßÐÞØ àÐÇÓÅËÌ ÆÂÐÞ Ä ÍÍÂÎ . ÏÑÎß71; r ì
ÍÑÑÓÆËÐÂÕÂ ÓÇÂÍÙËË

956 ².®.®ËÐâÇÄ



£-ÕÓÇÕßËØ, Ä ÒÓÇÆÓÇÂÍÙËÑÐÐÑÏ ÔÑÎßÄÂÕËÓÑÄÂÐÐÑÏ ÍÑÏ-
ÒÎÇÍÔÇ ÄÔÇ ÔÑÔÕÂÄÎâáÜËÇ ÇÅÑ ÑÕÆÇÎßÐÞÇ ÏÑÎÇÍÖÎÞ ÑÓËÇÐÕË-
ÓÑÄÂÐÞ ÕÂÍ, ÚÕÑÃÞ ÏÂÍÔËÏÂÎßÐÞÏ ÑÃÓÂÊÑÏ ÃÞÎË ÄÞÒÑÎÐÇÐÞ
ÔÕÇÓÇÑØËÏËÚÇÔÍËÇ ÕÓÇÃÑÄÂÐËâ 224 ë 226, 229 ë 232 ÆÎâ ÐÂËÃÑÎÇÇ
ÃÎÂÅÑÒÓËâÕÐÑÅÑ ÒÓÑÕÇÍÂÐËâ ÑÆÐÑÄÓÇÏÇÐÐÑ ÚÇÕÞÓÇØ ÓÇÂÍ-
ÙËÌ: ÐÖÍÎÇÑ×ËÎßÐÑÅÑ ÒÓËÔÑÇÆËÐÇÐËâ Í ÍÂÓÃÑÐËÎßÐÑÌ ÅÓÖÒ-
ÒÇ 229 ë 232 Ë ÕÓÇØ ÒÇÓÇÐÑÔÑÄ ÒÓÑÕÑÐÑÄ ÒÑ ¯-ÏÑÔÕËÍÂÏ.224 ë 226

VII. ¢ËÑÎÑÅËÚÇÔÍËÇ ÔËÔÕÇÏÞ
±ÓËÏÇÓÞ ÓÂÊÎËÚÐÞØ ØËÏËÚÇÔÍËØ ÓÇÂÍÙËÌ, ÓÂÔÔÏÑÕÓÇÐÐÞÇ
ÄÞÛÇ, ÆÇÏÑÐÔÕÓËÓÖáÕ ËØ ÚÓÇÊÄÞÚÂÌÐÖá ÓÂÊÄÇÕÄÎÇÐÐÑÔÕß
(ÏÐÑÅÑÍÂÐÂÎßÐÑÔÕß). ·ËÏËÚÇÔÍËÇ ÓÇÂÍÙËË, ÒÓÑËÔØÑÆâÜËÇ Ä
ÉËÄÞØ ÑÓÅÂÐËÊÏÂØ, ÐÂÒÓÑÕËÄ, ÒÓÑÕÇÍÂáÕ ÔÕÓÑÅÑ ÑÆÐÑÍÂ-
ÐÂÎßÐÞÏË ÒÖÕâÏË.228, 233 ë 236 ¿ÕÑ ÑÃÖÔÎÑÄÎËÄÂÇÕÔâ ÕÇÏ, ÚÕÑ
ÄÔÇ ÉËÄÞÇ ÑÓÅÂÐËÊÏÞ, Ä ÕÑÏ ÚËÔÎÇ Ë ÉËÄÂâ ÍÎÇÕÍÂ, ÒÑ ÔÖÕË
ÆÇÎÂ, âÄÎâáÕÔâ ÏÑÎÇÍÖÎâÓÐÞÏË ÏÂÛËÐÂÏË 233, 235, 236 Ë ÔÑÑÕ-
ÄÇÕÔÕÄÇÐÐÑ ÑÐË ×ÖÐÍÙËÑÐËÓÖáÕ ÍÂÍ ÏÂÛËÐÞ ì ÔÕÓÑÅÑ

ÆÇÕÇÓÏËÐËÓÑÄÂÐÐÑ, Â ÐÇ ÔÕÂÕËÔÕËÚÇÔÍË. £ àÕÑÏ ÔÎÖÚÂÇ
äÅÎÑÃÂÎßÐÂâã ÕÇÓÏÑÆËÐÂÏËÍÂ ÃËÑØËÏËÚÇÔÍËØ ÒÓÑÙÇÔÔÑÄ, Ä
ÚÂÔÕÐÑÔÕË ÒÖÕß ÓÇÂÍÙËË Ë àÐÇÓÅÇÕËÚÇÔÍËÌ ÒÓÑ×ËÎß ÄÆÑÎß
àÕÑÅÑ ÒÖÕË, ÆÑÎÉÐÞ ÃÞÕß äÏÂÛËÐÐÞÏËã.235, 236 ¥Îâ ÑÒÓÇÆÇ-
ÎÇÐËâ ÅÎÑÃÂÎßÐÑÅÑ àÐÇÓÅÇÕËÚÇÔÍÑÅÑ ÒÓÑ×ËÎâ ÉËÄÑÌ ÔËÔÕÇÏÞ
ÓÂÔÔÏÑÕÓËÏ ÇÇ ÆÄËÉÇÐËÇ ÊÂ ÆÑÔÕÂÕÑÚÐÑ ÏÂÎÞÌ ÒÓÑÏÇÉÖÕÑÍ
ÄÓÇÏÇÐË, Ä ÕÇÚÇÐËÇ ÍÑÕÑÓÑÅÑ ÔËÔÕÇÏÖ ÏÑÉÐÑ ÔÚËÕÂÕß ÊÂÏÍÐÖ-
ÕÑÌ.237 ´ÂÍÑÇ ÆÄËÉÇÐËÇ ÔËÔÕÇÏÞ ÍÂÍ ÏÂÍÓÑÔÍÑÒËÚÇÔÍÑÅÑ ÕÇÎÂ
Ä ÙÇÎÑÏ ÑÒÓÇÆÇÎâÇÕÔâ ÊÂÍÑÐÑÏ ÔÑØÓÂÐÇÐËâ àÐÇÓÅËË (ÒÇÓÄÞÏ
ÊÂÍÑÐÑÏ ÕÇÓÏÑÆËÐÂÏËÍË) ÐÇÊÂÄËÔËÏÑ ÑÕ ÄÐÖÕÓÇÐÐÇÌ ÔÕÓÖÍ-
ÕÖÓÞ Ë ÒÓËÓÑÆÞ ÄÐÖÕÓÇÐÐËØ ÄÊÂËÏÑÆÇÌÔÕÄËÌ Ä ÐÇÌ.237 ±ÓË
ÆÄËÉÇÐËË ÕÇÎÂ ÊÂ ÐÇÃÑÎßÛÑÌ ÑÕÓÇÊÑÍ ÄÓÇÏÇÐË ÄÞÒÑÎÐâÇÕÔâ
ÐÇÓÂÄÇÐÔÕÄÑ

EÐÂÚ>EÍÑÐ,

ÅÆÇ EÐÂÚ Ë EÍÑÐ ì ÒÑÎÐÞÇ àÐÇÓÅËË ÔËÔÕÇÏÞ Ä ÐÂÚÂÎßÐÞÌ Ë
ÍÑÐÇÚÐÞÌ ÏÑÏÇÐÕÞ ÄÓÇÏÇÐË. ±ÑàÕÑÏÖ ÊÂÄËÔËÏÑÔÕß ÒÑÎÐÑÌ
ÄÐÖÕÓÇÐÐÇÌ àÐÇÓÅËË ÔËÔÕÇÏÞ ÑÕ ÄÐÖÕÓÇÐÐÇÌ ÍÑÑÓÆËÐÂÕÞ
ÓÇÂÍÙËË, ÔÑÑÕÄÇÕÔÕÄÖáÜÇÌ ÐÇÃÑÎßÛÑÏÖ ÑÕÓÇÊÍÖ ÄÓÇÏÇÐË,
ÒÓÇÆÔÕÂÄÎâÇÕÔâ Ä ÄËÆÇ ÐÇÍÑÕÑÓÑÌ ÐËÔÒÂÆÂáÜÇÌ ÎËÐËË
(ÓËÔ. 17). £ ÕÑ ÉÇ ÄÓÇÏâ ÎáÃÂâ ÃËÑÎÑÅËÚÇÔÍÂâ ÔËÔÕÇÏÂ ÒÓÇÆ-
ÔÕÂÄÎâÇÕ ÔÑÃÑÌ ÔÑÄÑÍÖÒÐÑÔÕß ÔÕÓÑÅÑ ÔÍÑÓÓÇÎËÓÑÄÂÐÐÞØ ÄÑ
ÄÓÇÏÇÐË Ë Ä ÒÓÑÔÕÓÂÐÔÕÄÇ ØËÏËÚÇÔÍËØ ÓÇÂÍÙËÌ. ªÊÄÇÔÕÐÑ, ÚÕÑ
àÐÇÓÅÇÕËÚÇÔÍËÌ ÒÓÑ×ËÎß àÎÇÏÇÐÕÂÓÐÑÌ ÔÕÂÆËË ÎáÃÑÌ ØËÏË-
ÚÇÔÍÑÌ ÓÇÂÍÙËË ÑÒÓÇÆÇÎâÇÕÔâ ÂÓÓÇÐËÖÔÑÄÔÍÑÌ ÍÓËÄÑÌ.59, 83, 238

´ÂÍËØ àÎÇÏÇÐÕÂÓÐÞØ ÔÕÂÆËÌ, ÒÓÑÕÇÍÂáÜËØ Ä ÉËÄÞØ ÍÎÇÕÍÂØ,
ÑÅÓÑÏÐÑÇ ÏÐÑÉÇÔÕÄÑ. ±ÓË ÐÇÊÂÄËÔËÏÑÔÕË 228, 238 àÕËØ àÎÇÏÇÐ-
ÕÂÓÐÞØ ÔÕÂÆËÌ ÑÃÜËÌ ÒÓÑ×ËÎß ÃËÑÎÑÅËÚÇÔÍÑÌ ÔËÔÕÇÏÞ
ÔÑÔÕÑËÕ ËÊ ÐÇÊÂÄËÔËÏÞØ ÒÓÑ×ËÎÇÌ ÑÕÆÇÎßÐÞØ àÎÇÏÇÐÕÂÓÐÞØ
ØËÏËÚÇÔÍËØ ÓÇÂÍÙËÌ, Ë ÇÅÑ ÔØÇÏÂÕËÚÇÔÍË ÏÑÉÐÑ ËÊÑÃÓÂÊËÕß
ÍÓËÄÑÌ (ÓËÔ. 18). £ àÕÑÏ ÑÕÐÑÛÇÐËË ÒÓÑ×ËÎß ÃËÑÎÑÅËÚÇÔÍÑÌ
ÔËÔÕÇÏÞ, ÍÂÍ ÑÃÝÇÆËÐÇÐÐÞÌ ÒÓÑ×ËÎß ÏÐÑÅËØ ØËÏËÚÇÔÍËØ
ÓÇÂÍÙËÌ, ÐÇ ÔÑÅÎÂÔÖÇÕÔâ Ô àÐÇÓÅÇÕËÚÇÔÍËÏ ÒÓÑ×ËÎÇÏ (ÔÏ.
ÓËÔ. 17). ´ÂÍËÏ ÑÃÓÂÊÑÏ, ËÏÇÇÕÔâ ÒÓËÐÙËÒËÂÎßÐÑÇ ÓÂÊÎËÚËÇ
ÏÇÉÆÖ ÔÎÑÉÐÇÌÛËÏ àÐÇÓÅÇÕËÚÇÔÍËÏ ÒÓÑ×ËÎÇÏ ÒÓÑÙÇÔÔÑÄ Ä
ÃËÑÎÑÅËÚÇÔÍÑÌ ÔËÔÕÇÏÇ Ë àÐÇÓÅÇÕËÚÇÔÍËÏ ÒÓÑ×ËÎÇÏ ÏÂÍÓÑ-
ÔÍÑÒËÚÇÔÍÑÅÑ ÕÇÎÂ (Ä ÕÑÏ ÚËÔÎÇ ÃËÑÎÑÅËÚÇÔÍÑÅÑ). ¹ÕÑÃÞ
ÔÑÅÎÂÔÑÄÂÕß àÕË ÒÓÑ×ËÎË (ÃËÑÔËÔÕÇÏ ÍÂÍ ÏÂÍÓÑÑÃÝÇÍÕÂ Ë
ÍÂÍ ÃËÑØËÏËÚÇÔÍÑÌ ÔËÔÕÇÏÞ, ÔÑÔÕÑâÜÇÌ ËÊ ÏËÍÓÑÔÍÑÒËÚÇÔÍË
ÑÕÆÇÎßÐÑ ÒÓÑÕÇÍÂáÜËØ ØËÏËÚÇÔÍËØ ÓÇÂÍÙËÌ), ÏÞ ÆÑÎÉÐÞ
ÒÓÇÆÒÑÎÑÉËÕß, ÚÕÑ ÒÓÑ×ËÎß ÐÂ ÓËÔ. 17 ÔÑÔÕÑËÕ ËÊ ÃÑÎßÛÑÅÑ
ÚËÔÎÂ ÑÕÆÇÎßÐÞØ ÖÚÂÔÕÍÑÄ, ÑÕÄÇÚÂáÜËØ ÑÕÆÇÎßÐÞÏ ØËÏËÚÇ-
ÔÍËÏ ÓÇÂÍÙËâÏ Ä ÃËÑÔËÔÕÇÏÇ. ¿ÕÑ ÄÑÊÏÑÉÐÑ, ÇÔÎË ÍÑÐÇÚÐÂâ
ÕÑÚÍÂ ÒÓÇÆÞÆÖÜÇÌ ÓÇÂÍÙËË ÐÂØÑÆËÕÔâ ÒÑÔÎÇ ÂÍÕËÄÂÙËÑÐÐÑÅÑ
ÃÂÓßÇÓÂ ÒÑÔÎÇÆÖáÜÇÌ ÓÇÂÍÙËË, Õ.Ç. àÐÇÓÅÇÕËÚÇÔÍËÌ ÒÓÑ×ËÎß
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²ËÔ. 17. ¿ÐÇÓÅÇÕËÚÇÔÍËÌ ÒÓÑ×ËÎß ÉËÄÑÅÑ ÑÓÅÂÐËÊÏÂ ÍÂÍ ÏÂÍÓÑÔÍÑ-
ÒËÚÇÔÍÑÅÑ ÕÇÎÂ Ä ÊÂÄËÔËÏÑÔÕË ÑÕ ÄÐÖÕÓÇÐÐÇÌ ÍÑÑÓÆËÐÂÕÞ ÓÇÂÍÙËË r.
1, 2 ì ÔÑÑÕÄÇÕÔÕÄÇÐÐÑ ÐÂÚÂÎßÐÂâ Ë ÍÑÐÇÚÐÂâ ÕÑÚÍË ÆÄËÉÇÐËâ ÄÆÑÎß
ÍÑÑÓÆËÐÂÕÞ ÓÇÂÍÙËË. ¬ÑÑÓÆËÐÂÕÂ ÓÇÂÍÙËË r ì ÆÎËÐÂ ÆÖÅË ÄÆÑÎß
ÒÖÕË ÓÇÂÍÙËË, ÒÑÔÕÓÑÇÐÐÑÏ Ä ÍÑÑÓÆËÐÂÕÐÑÌ ÔËÔÕÇÏÇ ÙÇÐÕÓÂ ÏÂÔÔ

EÐÂÚ

EÍÑÐ

1 2

E

r

²ËÔ. 18. ¿ÐÇÓÅÇÕËÚÇÔÍËÌ ÒÓÑ×ËÎß ÔËÔÕÇÏÞ ÉËÄÑÅÑ ÑÓÅÂÐËÊÏÂ ÍÂÍ
ÔÑÄÑÍÖÒÐÑÔÕË ÄÔÇØ ÃËÑØËÏËÚÇÔÍËØ ÓÇÂÍÙËÌ ÄÆÑÎß ÍÑÑÓÆËÐÂÕÞ
ÓÇÂÍÙËË r.
´ÑÚÍË 1 Ë 2 ÔÑÑÕÄÇÕÔÕÄÖáÕ ÕÇÏ ÉÇ ÔÂÏÞÏ ÕÑÚÍÂÏ, ÚÕÑ Ë ÐÂ ÓËÔ. 17
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ÏÑÉÇÕ ÃÞÕß ÒÓÇÆÔÕÂÄÎÇÐ ÍÓËÄÑÌ, ËÊÑÃÓÂÉÇÐÐÑÌ ÐÂ ÓËÔ. 19.
´ÑÎßÍÑ ÕÂÍÑÇ ÔÑÅÎÂÔÑÄÂÐËÇ ÒÓÑ×ËÎÇÌ àÎÇÏÇÐÕÂÓÐÞØ ØËÏËÚÇ-
ÔÍËØ ÓÇÂÍÙËÌ Ä ÃËÑÎÑÅËÚÇÔÍÑÌ ÔËÔÕÇÏÇ, ÏÑÉÇÕ ÑÃÇÔÒÇÚËÕß
×ÖÐÍÙËÑÐËÓÑÄÂÐËÇ ÔËÔÕÇÏÞ, ÍÂÍ ÏÑÎÇÍÖÎâÓÐÑÌ ÏÂÛËÐÞ.
¬ÑÐÇÚÐÑ, ÕÂÍÑÇ ÒÓÇÆÔÕÂÄÎÇÐËÇ ÔÎËÛÍÑÏ ÔØÇÏÂÕËÚÐÑ Ë ÖÒÓÑ-
ÜÇÐÐÑ, ÚÕÑÃÞ ÒÓÇÕÇÐÆÑÄÂÕß ÐÂ ÑÍÑÐÚÂÕÇÎßÐÖá ÍÂÓÕËÐÖ, ÐÑ
ÒÓËÄÇÆÇÐÐÞÇ ÓÂÔÔÖÉÆÇÐËâ ÔÄËÆÇÕÇÎßÔÕÄÖáÕ Ñ ÔÖÜÇÔÕÄÇÐÐÑÏ
ÓÂÊÎËÚËË ÏÇÉÆÖ ØËÏËÚÇÔÍËÏË ÓÇÂÍÙËâÏË Ë ËØ ÃËÑØËÏËÚÇ-
ÔÍËÏË ÂÐÂÎÑÅÂÏË Ä ÉËÄÑÏ ÑÓÅÂÐËÊÏÇ. ¿ÕÑ ÓÂÊÎËÚËÇ ÖÍÂÊÞ-
ÄÂÇÕ ÐÂ ÑÆÐÑ ËÊ ÄÑÊÏÑÉÐÞØ ÐÂÒÓÂÄÎÇÐËÌ ËÔÔÎÇÆÑÄÂÐËâ
ÍÑÎÎÇÍÕËÄÐÑÔÕË ÓÇÂÍÙËÌ.

VIII. ©ÂÍÎáÚÇÐËÇ
³ÕÇÓÇÑØËÏËÚÇÔÍËÇ ÒÖÕË (ÏÇØÂÐËÊÏÞ) àÎÇÏÇÐÕÂÓÐÞØ ÔÕÂÆËÌ
ÑÔÐÑÄÐÞØ ÕËÒÑÄ ØËÏËÚÇÔÍËØ ÓÇÂÍÙËÌ, ÍÑÕÑÓÞØ ÐÂÔÚËÕÞÄÂÇÕÔâ
ÔÓÂÄÐËÕÇÎßÐÑ ÐÇÃÑÎßÛÑÇ ÚËÔÎÑ,64, 185, 186, 232 ØÑÓÑÛÑ ËÊÖÚÇÐÞ
ÍÂÍ àÍÔÒÇÓËÏÇÐÕÂÎßÐÑ, ÕÂÍ Ë ÕÇÑÓÇÕËÚÇÔÍË. £ ÏÐÑÅÑÚËÔÎÇÐ-
ÐÞØ ÓÂÃÑÕÂØ 4, 13, 14, 22, 64, 185, 196, 202, 230 ØÑÓÑÛÑ ÒÓÇÆÔÕÂÄÎÇÐÞ
ÔÕÇÓÇÑØËÏËÚÇÔÍËÇ ÕÓÂÇÍÕÑÓËË ÒÖÕÇÌ àÕËØ ÓÇÂÍÙËÌ Ë Ä ÑÔÐÑÄ-
ÐÑÏ ÒÑÐâÕÐÂ àÎÇÍÕÓÑÐÐÂâ ÒÓËÓÑÆÂ ËØ ÆÄËÉÖÜËØ ÔËÎ. °ÆÐÂÍÑ
ÓÇÂÎßÐÞÇ ØËÏËÚÇÔÍËÇ ÓÇÂÍÙËË, ÍÂÍ ÒÓÂÄËÎÑ, ÒÓÇÆÔÕÂÄÎâáÕ
ÔÑÃÑÌ ÍÑÎÎÇÍÕËÄÐÞÇ ÒÓÑÙÇÔÔÞ ÄÏÐÑÅÑÍÑÏÒÑÐÇÐÕÐÑÌ ÔËÔÕÇÏÇ
Ô ÑÆÐÑÄÓÇÏÇÐÐÞÏ ËÎË ÔÕÓÑÅÑ ÔÍÑÓÓÇÎËÓÑÄÂÐÐÞÏ ÒÑÔÎÇÆÑÄÂ-
ÕÇÎßÐÞÏ (àÔÕÂ×ÇÕÐÞÏ) ÆÄËÉÇÐËÇÏ ÄÑ ÄÔÇÌ ÔËÔÕÇÏÇ. °ÔÑÃÞÏ
ÒÓËÏÇÓÑÏ ÕÂÍËØ ÓÇÂÍÙËÌ âÄÎâáÕÔâ ÃËÑÎÑÅËÚÇÔÍËÇ ÓÇÂÍÙËË Ô
ÖÚÂÔÕËÇÏ ×ÇÓÏÇÐÕÑÄ. ³ÎÇÆÑÄÂÕÇÎßÐÑ, ÚÕÑÃÞ ÒÑÐâÕß ÒÓËÓÑÆÖ
×ÖÐÍÙËÑÐËÓÑÄÂÐËâ ×ÇÓÏÇÐÕÂÕËÄÐÞØ ÓÇÂÍÙËÌ, ÐÇÑÃØÑÆËÏÑ
ÒÇÓÇØÑÆËÕß ÑÕ ËÔÔÎÇÆÑÄÂÐËâ ±±¿ ÒÓÑÔÕÞØ ÔËÔÕÇÏ Í ËÊÖÚÇ-
ÐËá ±±¿ ØËÏËÚÇÔÍËØ ÔËÔÕÇÏ, ÏÑÆÇÎËÓÖáÜËØ ÒÓÑÕÇÍÂÐËÇ
ÑÆÐÑÄÓÇÏÇÐÐÑ ÐÇÔÍÑÎßÍËØ ÓÇÂÍÙËÌ. ¿ÕÑ Ä ÔÄÑá ÑÚÇÓÇÆß
ÕÓÇÃÖÇÕ ÓÂÊÄËÕËâ ÐÑÄÞØ ÏÇÕÑÆÑÄ ÂÐÂÎËÊÂ ÕÑÒÑÎÑÅËÚÇÔÍÑÌ
ÔÕÓÖÍÕÖÓÞ ÏÐÑÅÑÏÇÓÐÞØ ±±¿, ÆÂÎßÐÇÌÛÇÅÑ ÓÂÊÄËÕËâ ÓÂÔ-
ÚÇÕÐÞØ ÐÇàÏÒËÓËÚÇÔÍËØ Ë ÒÑÎÖàÏÒËÓËÚÇÔÍËØ ÍÄÂÐÕÑÄÑØËÏË-

ÚÇÔÍËØ ÔØÇÏ Ë, ÍÑÐÇÚÐÑ ÉÇ, ÖÄÇÎËÚÇÐËâ ÏÑÜÐÑÔÕË Ë ÃÞÔÕÓÑ-
ÆÇÌÔÕÄËâ ÄÞÚËÔÎËÕÇÎßÐÞØ ÏÂÛËÐ.

¡ÄÕÑÓ ÄÞÓÂÉÂÇÕ ÒÓËÊÐÂÕÇÎßÐÑÔÕß ²ÑÔÔËÌÔÍÑÏÖ ×ÑÐÆÖ
×ÖÐÆÂÏÇÐÕÂÎßÐÞØ ËÔÔÎÇÆÑÄÂÐËÌ ÊÂ ×ËÐÂÐÔÑÄÖá ÒÑÆÆÇÓÉÍÖ
ÆÂÐÐÑÌ ÓÂÃÑÕÞ (ÅÓÂÐÕ 93-03-4972).
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ÄÖáã ÓÇÂÍÙËá (ÔÑÑÕÄÇÕÔÕÄÖáÜÖá ÕÑÚÍÇ 1 ÐÂ ÍÑÑÓÆËÐÂÕÇ ÓÇÂÍÙËË r),
ÍÑÕÑÓÂâ ÊÂÍÂÐÚËÄÂÇÕÔâ Ä ÕÑÚÍÇ Â. £ àÕÑÌ ÕÑÚÍÇ ÐÂÚËÐÂÇÕÔâ äÄÕÑÓÂâã
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ÕÑÚÍÇ 2
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GRADIENT LINES ON THE MULTIDIMENSIONAL POTENTIAL ENERGY SURFACES AND
MECHANISMS OF CHEMICAL REACTIONS

R.M.Minyaev
Institute of Physical and Organic Chemistry, Rostov State University
194/3, Prosp. Stachki, 344104 Rostov-on-Don, Russian Federation, Fax +7(8632)28 ë 5667

The reaction path on the potential energy surface has been shown to be a gradient line between two
critical points. Contemporary rules at reaction path symmetry were analysed with respect to their
agreement with experimental data and ab initio calculations. By several examples the existence of the
reaction paths consisting of several (nonequivalent and equivalent) gradient lines is shown to be possible.
Relationships between reaction paths and relevant reaction mechanisms are discussed.
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