
I. £ÄÇÆÇÐËÇ
£ ÓÇÐÕÅÇÐÑàÎÇÍÕÓÑÐÐÞØ ÔÒÇÍÕÓÂØ ØËÏËÚÇÔÍËØ ÔÑÇÆËÐÇÐËÌ
ÔÂÏÞØ ÓÂÊÎËÚÐÞØ àÎÇÏÇÐÕÑÄ ±ÇÓËÑÆËÚÇÔÍÑÌ ÔËÔÕÇÏÞ ÚÂÔÕÑ
ÄÏÇÔÕÑ ÑÉËÆÂÇÏÞØ ÔËÐÅÎÇÕÐÞØ Ë ÆÖÃÎÇÕÐÞØ ÂÕÑÏÐÞØ ÎËÐËÌ,
ÔÄâÊÂÐÐÞØ ÔÑ ÔÒËÐ-ÑÓÃËÕÂÎßÐÞÏ ÄÊÂËÏÑÆÇÌÔÕÄËÇÏ, ÏÑÉÇÕ
ÐÂÃÎáÆÂÕßÔâ ÃÑÎÇÇ ÕÑÐÍÂâ ÔÕÓÖÍÕÖÓÂ. ´ÂÍÂâ ÕÑÐÍÂâ ÔÕÓÖÍ-
ÕÖÓÂ Ä ÔÒÇÍÕÓÂØ ÏÑÉÇÕ ÄÑÊÐËÍÂÕß ËÊ-ÊÂ ÑÃÓÂÊÑÄÂÐËâ ÏÑÎÇÍÖ-
ÎâÓÐÞØ ÑÓÃËÕÂÎÇÌ (®°),1 ë 8 ÏÖÎßÕËÒÎÇÕÐÑÅÑ ÓÂÔÜÇÒÎÇÐËâ,
ÆËÐÂÏËÚÇÔÍÑÅÑ à××ÇÍÕÂ, ÏÐÑÅÑàÎÇÍÕÓÑÐÐÑÅÑ ÄÑÊÃÖÉÆÇÐËâ Ë
ÆÓ.7 ë 10 ±ÑÔÍÑÎßÍÖ ÕÑÐÍÂâ ÔÒÇÍÕÓÂÎßÐÂâ ÔÕÓÖÍÕÖÓÂ ÔÑÆÇÓÉËÕ
ËÐ×ÑÓÏÂÙËá Ñ ×ËÊËÚÇÔÍËØ ÔÄÑÌÔÕÄÂØ Ë ÔÕÓÑÇÐËË ÔÑÇÆËÐÇÐËÌ,
Ñ ØÂÓÂÍÕÇÓÇ ØËÏËÚÇÔÍÑÌ ÔÄâÊË Ä ÐËØ, Ñ ÔÕÇÒÇÐË ÑÍËÔÎÇÐËâ
ÄØÑÆâÜËØ Ä ÐËØ ÂÕÑÏÑÄ Ë ÆÓ., ÕÑ Ä ÒÑÔÎÇÆÐËÇ ÅÑÆÞ ËÊÖÚÇÐËá
ÒÓËÚËÐ ÄÑÊÐËÍÐÑÄÇÐËâ ÕÂÍÑÌ ÕÑÐÍÑÌ ÔÕÓÖÍÕÖÓÞ Ä ÓÇÐÕÅÇÐÑ-

àÎÇÍÕÓÑÐÐÞØ ÔÒÇÍÕÓÂØ ÓÂÊÎËÚÐÞØ ÔÑÇÆËÐÇÐËÌ ÖÆÇÎâÇÕÔâ
ÃÑÎßÛÑÇ ÄÐËÏÂÐËÇ.10 ë 20 ¯ÇÔÏÑÕÓâ ÐÂ ÕÑ, ÚÕÑ àÕÑÕ ÄÑÒÓÑÔ
ÆÂÎÇÍ ÑÕ ÔÄÑÇÅÑ ÒÑÎÐÑÅÑ ÓÂÊÓÇÛÇÐËâ, Ä ÐÇÍÑÕÑÓÞØ ÔÎÖÚÂâØ
ÑÔÐÑÄÞÄÂâÔß ÐÂ ÕÑÐÍÑÌ ÔÕÓÖÍÕÖÓÇ ÓÇÐÕÅÇÐÑàÎÇÍÕÓÑÐÐÞØ
ÔÒÇÍÕÓÑÄ ÏÑÉÐÑ ÒÑÎÖÚËÕß ÖÐËÍÂÎßÐÖá ËÐ×ÑÓÏÂÙËá Ñ ÔÑÇÆË-
ÐÇÐËâØ.

±ÓË ËÊÖÚÇÐËË ÔÒÇÍÕÓÂÎßÐÞÏË ÏÇÕÑÆÂÏË ÒÓËÓÑÆÞ ØËÏË-
ÚÇÔÍÑÌ ÔÄâÊË ÕÓÂÆËÙËÑÐÐÑ ÖÚËÕÞÄÂÎËÔß Ä ÑÔÐÑÄÐÑÏ àÎÇÍÕ-
ÓÑÐÞ ÐÇÊÂÒÑÎÐÇÐÐÞØ ÐËÊÍÑàÐÇÓÅÇÕËÚÇÔÍËØ (ÑÕ 0 ÆÑ *15 à£)
ÑÃÑÎÑÚÇÍ ÔÑÔÇÆÐËØ ÂÕÑÏÑÄ. ¿ÕÑÏÖ Ä ÑÒÓÇÆÇÎÇÐÐÑÌ ÏÇÓÇ
ÔÒÑÔÑÃÔÕÄÑÄÂÎÑ ÛËÓÑÍÑÇ ËÔÒÑÎßÊÑÄÂÐËÇ Ä ÔÒÇÍÕÓÑÔÍÑÒËË
ÂÕÑÏÑÄ Ë ÏÑÎÇÍÖÎ ËÔÕÑÚÐËÍÑÄ ÄÑÊÃÖÉÆÇÐËâ ÄËÆËÏÑÌ Ë ÖÎßÕ-
ÓÂ×ËÑÎÇÕÑÄÑÌ ÑÃÎÂÔÕÇÌ. ¯Â àÕË ÑÃÎÂÔÕË àÐÇÓÅËÌ àÎÇÍÕÓÑÐÑÄ
Ä ÃÑÎßÛËÐÔÕÄÇ ÔÎÖÚÂÇÄ ÑÓËÇÐÕËÓÑÄÂÎËÔß Ë ÓÂÃÑÕÞ ÒÑ ÓÇÐÕ-
ÅÇÐÑÄÔÍÑÌ àÏËÔÔËÑÐÐÑÌ ÔÒÇÍÕÓÑÔÍÑÒËË ÓÂÊÎËÚÐÞØ ÄÇÜÇÔÕÄ.ª
ÐÇÔÏÑÕÓâ ÐÂ ÕÑ, ÚÕÑ Ô ÍÄÂÐÕÑÄÑ-ØËÏËÚÇÔÍÑÌ ÕÑÚÍË ÊÓÇÐËâ
ÄÑÊÏÑÉÐÑÔÕß ÖÚÂÔÕËâ àÎÇÍÕÓÑÐÑÄ ÅÎÖÃÑÍÑÎÇÉÂÜËØ ÊÂÒÑÎÐÇÐ-
ÐÞØ ÂÕÑÏÐÞØ ÑÃÑÎÑÚÇÍ Ä ÑÃÓÂÊÑÄÂÐËË ÏÑÎÇÍÖÎâÓÐÞØ ÑÓÃË-
ÕÂÎÇÌ ÐÇ ÒÑÆÄÇÓÅÂÎÂÔß ÔÑÏÐÇÐËá,21, 22 ÒÓÇÆÒÑÎÂÅÂÎÑÔß, ÚÕÑ ËØ
ÄÎËâÐËÇÏ ÐÂ ÔÄâÊß ÏÇÉÆÖ ÂÕÑÏÂÏË Ä ÔÑÇÆËÐÇÐËâØ ÒÑ ÔÓÂÄÐÇ-
ÐËá Ô ÐÂËÃÑÎÇÇ ÔÎÂÃÑÔÄâÊÂÐÐÞÏË àÎÇÍÕÓÑÐÂÏË (ÑÕ 0 ÆÑ
*15 à£) ÏÑÉÐÑ ÒÓÇÐÇÃÓÇÚß.

²ÂÊÄËÕËÇ ÒÓÇÙËÊËÑÐÐÑÌ ÓÇÐÕÅÇÐÑàÎÇÍÕÓÑÐÐÑÌ ÔÒÇÍÕÓÑ-
ÔÍÑÒËË (²¿³), ËÔÒÑÎßÊÖáÜÇÌ Ä ÍÂÚÇÔÕÄÇ ËÔÕÑÚÐËÍÑÄ ÄÑÊÃÖÉ-
ÆÇÐËâ ÏâÅÍÑÇ ÓÇÐÕÅÇÐÑÄÔÍÑÇ ËÊÎÖÚÇÐËÇ (hn<1.5 Í£),
ÒÑÊÄÑÎËÎÑ ÒÓÑÄÑÆËÕß ËÔÔÎÇÆÑÄÂÐËâ ÕÑÐÍÑÌ ÔÕÓÖÍÕÖÓÞ ÔÒÇÍÕ-
ÓÑÄ ÍÂÍ ÔÎÂÃÑÔÄâÊÂÐÐÞØ, ÕÂÍ Ë ÄÐÖÕÓÇÐÐËØ àÎÇÍÕÓÑÐÑÄ. £
ÔÒÇÍÕÓÂØ ÔÑÇÆËÐÇÐËÌ, ÔÐâÕÞØ Ä ÑÃÎÂÔÕË ÑÕ *15 ÆÑ *50 à£,
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³ ËÔÒÑÎßÊÑÄÂÐËÇÏ ÓÇÊÖÎßÕÂÕÑÄ ÓÇÐÕÅÇÐÑàÎÇÍÕÓÑÐÐÑÌ ÔÒÇÍÕÓÑÔÍÑÒËË Ë ÕÇÑÓÇÕËÚÇÔÍËØ ÓÂÔÚÇÕÑÄ ÒÑÍÂÊÂÐÑ, ÚÕÑ ÒÓË
ÄÞÒÑÎÐÇÐËË ÑÒÓÇÆÇÎÇÐÐÞØ ÖÔÎÑÄËÌ Ä ÔÑÇÆËÐÇÐËâØ ÏÐÑÅËØ àÎÇÏÇÐÕÑÄ ±ÇÓËÑÆËÚÇÔÍÑÌ ÔËÔÕÇÏÞ Ä ÆÑÄÑÎßÐÑ ÛËÓÑÍÑÏ
ÆËÂÒÂÊÑÐÇ àÐÇÓÅËÌ ÔÄâÊË àÎÇÍÕÓÑÐÑÄ (ÑÕ*15 ÆÑ*50 à£) ÏÑÅÖÕ ÑÃÓÂÊÑÄÞÄÂÕßÔâ ÄÐÖÕÓÇÐÐËÇ ÄÂÎÇÐÕÐÞÇ ÏÑÎÇÍÖÎâÓ-
ÐÞÇ ÑÓÃËÕÂÎË. ¿ÕÑ ÒÓËÄÑÆËÕ Í ÄÑÊÐËÍÐÑÄÇÐËá Ä ÓÇÐÕÅÇÐÑàÎÇÍÕÓÑÐÐÞØ ÔÒÇÍÕÓÂØ ÕÂÍËØ ÔÑÇÆËÐÇÐËÌ ÕÑÐÍÑÌ
ÔÕÓÖÍÕÖÓÞ. µÔÕÂÐÑÄÎÇÐÂ ÄÊÂËÏÑÔÄâÊß ÔÕÓÖÍÕÖÓÞ ÓÇÐÕÅÇÐÑàÎÇÍÕÓÑÐÐÞØ ÔÒÇÍÕÓÑÄ, ÑÃÖÔÎÑÄÎÇÐÐÑÌ Ô àÎÇÍÕÓÑÐÂÏË
ÄÐÖÕÓÇÐÐËØ ÄÂÎÇÐÕÐÞØ ®°, ÔÑ ÔÕÇÒÇÐßá ÖÚÂÔÕËâ ÊÂÒÑÎÐÇÐÐÞØ ¡° Ä ËØ ÑÃÓÂÊÑÄÂÐËË Ë ÔÕÓÑÇÐËÇÏ ÔÑÇÆËÐÇÐËÌ.
±ÑÍÂÊÂÐÑ, ÚÕÑ Ä ÑÕÆÇÎßÐÞØ ÔÎÖÚÂâØ ÔÖÏÏÂÓÐÞÌ ÄÍÎÂÆ àÎÇÍÕÓÑÐÑÄ ÄÐÖÕÓÇÐÐËØ ÄÂÎÇÐÕÐÞØ ®° Ä ÂÃÔÑÎáÕÐÖá
ÄÇÎËÚËÐÖ àÐÇÓÅËË ØËÏËÚÇÔÍÑÌ ÔÄâÊË ÏÑÎÇÍÖÎ Ë ÔÑÇÆËÐÇÐËÌ ÏÑÉÇÕ ÃÞÕß ÔÓÂÄÐËÏ Ô ÔÑÑÕÄÇÕÔÕÄÖáÜÇÌ ÄÇÎËÚËÐÑÌ
ÄÍÎÂÆÂ àÎÇÍÕÓÑÐÑÄ ÄÐÇÛÐËØ ÄÂÎÇÐÕÐÞØ ®°. °ÕÏÇÚÂÇÕÔâ, ÚÕÑ àÕÑÕ ×ÂÍÕ âÄÎâÇÕÔâ ËÔÍÎáÚËÕÇÎßÐÑ ÄÂÉÐÞÏ Ë
ÒÓËÐÙËÒËÂÎßÐÑ ÐÑÄÞÏ Ä ØËÏËË.
¢ËÃÎËÑÅÓÂ×Ëâ ì 128 ÔÔÞÎÑÍ.
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ÄÏÇÔÕÑ ÑÕÆÇÎßÐÞØ ÎËÐËÌ, ÑÕÐÑÔâÜËØÔâ Í àÎÇÍÕÓÑÐÂÏ ÂÕÑÏ-
ÐÞØ ÊÂÒÑÎÐÇÐÐÞØ ÒÑÆÑÃÑÎÑÚÇÍ, ÐÂÃÎáÆÂÇÕÔâ ÃÑÎÇÇ ÔÎÑÉÐÂâ
ÔÕÓÖÍÕÖÓÂ, ÑÃÖÔÎÑÄÎÇÐÐÂâ àÎÇÍÕÓÑÐÂÏË ÏÑÎÇÍÖÎâÓÐÞØ ÑÓÃË-
ÕÂÎÇÌ.

ªÊÖÚÇÐËÇ ÔÕÓÖÍÕÖÓÞ ÓÇÐÕÅÇÐÑàÎÇÍÕÓÑÐÐÞØ ÔÒÇÍÕÓÑÄ ÔÑÇ-
ÆËÐÇÐËÌ ÔÂÏÞØ ÓÂÊÎËÚÐÞØ àÎÇÏÇÐÕÑÄ ±ÇÓËÑÆËÚÇÔÍÑÌ
ÔËÔÕÇÏÞ ÒÑÍÂÊÂÎÑ, ÚÕÑ ÄÑ ÏÐÑÅËØ ÔÎÖÚÂâØ ÆÑÄÑÎßÐÑ ÔËÎßÐÑÇ
ÄÊÂËÏÑÆÇÌÔÕÄËÇ ÏÇÉÆÖ àÎÇÍÕÓÑÐÂÏË ÐËÊÍÑàÐÇÓÅÇÕËÚÇÔÍËØ
¡° ÔÑÔÇÆÐËØ ÂÕÑÏÑÄ, ÊÂÒÑÎÐÇÐÐÞØ Ä ËØ ÑÔÐÑÄÐÑÏ ÔÑÔÕÑâ-
ÐËË, ÒÓËÄÑÆËÕ Í ÑÃÓÂÊÑÄÂÐËá®°Ô àÐÇÓÅËâÏË Ä ÆËÂÒÂÊÑÐÇ ÑÕ
0 ÆÑ *50 à£,1 ë 8, 11 ë 16, 23 ë 28 ÚÕÑ ÔÑÅÎÂÔÖÇÕÔâ Ô ÓÇÊÖÎßÕÂÕÂÏË
ÕÇÑÓÇÕËÚÇÔÍËØ ÓÂÔÚÇÕÑÄ.29 ë 33 ´ÂÍËÏ ÑÃÓÂÊÑÏ ÒÑÎÖÚÇÐÞ
ÐÂÅÎâÆÐÞÇ àÍÔÒÇÓËÏÇÐÕÂÎßÐÞÇ ÆÑÍÂÊÂÕÇÎßÔÕÄÂ ÑÃÓÂÊÑÄÂÐËâ
®°ËÊ ÊÂÒÑÎÐÇÐÐÞØ¡°.£ÏÇÔÕÇ Ô ÕÇÏ ÊÐÂÚËÕÇÎßÐÂâ ÓÂÊÐËÙÂ Ä
àÐÇÓÅËâØ ÔÄâÊË àÎÇÍÕÓÑÐÑÄ ÑÕÆÇÎßÐÞØ ÒÂÓ (ÔÄâÊÞÄÂáÜËØ Ë
ÓÂÊÓÞØÎâáÜËØ) ÅÎÖÃÑÍÑÎÇÉÂÜËØ (ÑÕ *15 ÆÑ *50 à£) ®°
ÐÇÍÑÕÑÓÞØ ÔÑÇÆËÐÇÐËÌ, ÒÑÊÄÑÎËÎÂ ÒÓÇÆÒÑÎÑÉËÕß, ÚÕÑ ÄÑÊÏÖ-
ÜÇÐËâ, ÄÐÑÔËÏÞÇ àÎÇÍÕÓÑÐÂÏË ÕÂÍËØ®°,ÏÑÅÖÕ ÔÖÜÇÔÕÄÇÐÐÑ
ÄÎËâÕß ÐÂ ÒÓÑÚÐÑÔÕß ØËÏËÚÇÔÍËØ ÔÄâÊÇÌ Ä àÕËØ ÔÑÇÆËÐÇ-
ÐËâØ.1 ë 6

£ ÔÄâÊË Ô àÕËÏ ÒÓË ËÐÕÇÓÒÓÇÕÂÙËË ÓÇÐÕÅÇÐÑàÎÇÍÕÓÑÐÐÞØ
ÔÒÇÍÕÓÑÄ ÔÑÇÆËÐÇÐËÌ Ô ÒÓÂÍÕËÚÇÔÍÑÌ ÕÑÚÍË ÊÓÇÐËâ ËØ ÖÆÑÃÐÑ
ÖÔÎÑÄÐÑ ÓÂÊÆÇÎËÕß ÐÂ ÕÓË ÑÃÎÂÔÕË Ä ÊÂÄËÔËÏÑÔÕË ÑÕ àÐÇÓÅËË
ÔÄâÊË àÎÇÍÕÓÑÐÑÄ. ±ÇÓÄÂâ ÑÃÎÂÔÕß (ÑÕ 0 ÆÑ*15 à£) ÄÍÎáÚÂÇÕ,
ÍÂÍ ÒÓÂÄËÎÑ, ÒÎÑØÑ ÓÂÊÓÇÛÇÐÐÖá ÔÕÓÖÍÕÖÓÖ, ÔÄâÊÂÐÐÖá Ô
àÎÇÍÕÓÑÐÂÏË ÄÐÇÛÐËØ ÄÂÎÇÐÕÐÞØ ÏÑÎÇÍÖÎâÓÐÞØ ÑÓÃËÕÂÎÇÌ
(£®°), ÑÃÓÂÊÑÄÂÐÐÞØ Ä ÑÔÐÑÄÐÑÏËÊ ÐÇÆÑÊÂÒÑÎÐÇÐÐÞØ àÎÇÍÕ-
ÓÑÐÂÏË ÄÂÎÇÐÕÐÞØ ÂÕÑÏÐÞØ ÑÓÃËÕÂÎÇÌ. £ÕÑÓÂâ ÑÃÎÂÔÕß
(*15 ë 50 à£) ÔÑÆÇÓÉËÕ ØÑÓÑÛÑ ÓÂÊÓÇÛÇÐÐÖá ÔÕÓÖÍÕÖÓÖ,
ÑÃÖÔÎÑÄÎÇÐÐÖá àÎÇÍÕÓÑÐÂÏË ÄÐÖÕÓÇÐÐËØ ÄÂÎÇÐÕÐÞØ ÏÑÎÇÍÖ-
ÎâÓÐÞØ ÑÓÃËÕÂÎÇÌ (££®°), ÔÑÔÕÑâÜËØ ÅÎÂÄÐÞÏ ÑÃÓÂÊÑÏ ËÊ
ÒÑÎÐÑÔÕßá ÊÂÒÑÎÐÇÐÐÞØ ¡°. ´ÓÇÕßâ ÑÃÎÂÔÕß (>*50 à£)
ÔÑÆÇÓÉËÕ ÎËÐËË, ÑÕÓÂÉÂáÜËÇ ÄÐÖÕÓÇÐÐËÇ (ÑÔÕÑÄÐÞÇ) ÏÑÎÇ-
ÍÖÎâÓÐÞÇ ÑÓÃËÕÂÎË (°®°), Ä ÑÔÐÑÄÐÑÏ ÔÑÔÕÑâÜËÇ ËÊ ¡°
ÅÎÖÃÑÍÑÎÇÉÂÜËØ ÄÐÖÕÓÇÐÐËØ (ÑÔÕÑÄÐÞØ) àÎÇÍÕÓÑÐÑÄ. °ÆÐÂÍÑ
ËÊ-ÊÂ ÑÅÓÂÐËÚÇÐÐÑÌ ÓÂÊÓÇÛÂáÜÇÌ ÔÒÑÔÑÃÐÑÔÕË ÓÇÐÕÅÇÐÑ-
àÎÇÍÕÓÑÐÐÞØ ÔÒÇÍÕÓÑÏÇÕÓÑÄ ÐÇ ÖÆÂÇÕÔâ ÐÂÃÎáÆÂÕß ÑÕÆÇÎß-
ÐÞÇ ÎËÐËË àÎÇÍÕÓÑÐÑÄ àÕËØ ÏÑÎÇÍÖÎâÓÐÞØ ÑÓÃËÕÂÎÇÌ (ÆÂÉÇ
ÆÎâ ÅÑÏÑâÆÇÓÐÞØ ÅÂÊÑÑÃÓÂÊÐÞØ ÏÑÎÇÍÖÎ).1 ¸ÇÎÇÔÑÑÃÓÂÊ-
ÐÑÔÕß ÕÂÍÑÅÑ ÓÂÊÆÇÎÇÐËâ ÐÂËÃÑÎÇÇ ÑÚÇÄËÆÐÂ, ÍÑÅÆÂ ÓÂÔÔÏÂÕ-
ÓËÄÂÇÕÔâ ÄÊÂËÏÑÔÄâÊß ÔÕÓÑÇÐËâ ÔÑÇÆËÐÇÐËÌ ÔÑ ÔÕÓÖÍÕÖÓÑÌ ËØ
££®°.

³ÎÇÆÖÇÕ ÑÕÏÇÕËÕß, ÚÕÑ ÐÇÎßÊâ ÒÓÑÄÇÔÕË ÔÕÓÑÅÑÌ ÅÓÂÐËÙÞ
ÏÇÉÆÖ £®°, ££®° Ë °®°, ÍÑÅÆÂ ÄÑÒÓÑÔ Ñ ££®° ÓÂÔÔÏÂÕ-
ÓËÄÂÇÕÔâ Ô ÑÃÜËØ ÒÑÊËÙËÌ ËØ ÑÃÓÂÊÑÄÂÐËâ Ä ÔÂÏÞØ ÓÂÊÎËÚÐÞØ
ÔÑÇÆËÐÇÐËâØ. ´ÂÍ, Ä ÔÎÖÚÂÇ ÔÑÇÆËÐÇÐËÌ ÎÇÅÍËØ àÎÇÏÇÐÕÑÄ
ÓÂÔÔÏÂÕÓËÄÂÇÏÞÇ Ä ÐÂÔÕÑâÜÇÌ ÓÂÃÑÕÇ ££®° ÃÎËÉÇ ÒÑ
ØÂÓÂÍÕÇÓÖ Í ÒÓËÄÞÚÐÞÏ £®°. ¥Îâ ÔÑÇÆËÐÇÐËÌ ÕâÉÇÎÞØ
àÎÇÏÇÐÕÑÄ ÐÇÍÑÕÑÓÞÇ ËÊ ££®° ÃÎËÊÍË ÒÑ ØÂÓÂÍÕÇÓÖ Í
°®°. ¥ÓÖÅËÏË ÔÎÑÄÂÏË, àÕÑÕ ÄÑÒÓÑÔ ÆÑÎÉÇÐ ÓÂÔÔÏÂÕÓË-
ÄÂÕßÔâ ÆÎâ ÍÂÉÆÑÅÑ ÔÑÇÆËÐÇÐËâ ÑÕÆÇÎßÐÑ. ¢ÑÎÇÇ ÕÑÅÑ, ÇÔÎË
ÒÑÐâÕËÇ ££®° ÆÎâ ÔÑÇÆËÐÇÐËÌ ÎÇÅÍËØ àÎÇÏÇÐÕÑÄ ×ÂÍÕËÚÇÔÍË
ËÔÒÑÎßÊÑÄÂÎÑÔß ÓÂÐÇÇ, ÕÑ ÆÎâ ÔÑÇÆËÐÇÐËÌ ÕâÉÇÎÞØ àÎÇÏÇÐÕÑÄ
ÑÐÑ ÔÕÂÎÑ ÒÓËÏÇÐâÕßÔâ ÎËÛß Ä ÒÑÔÎÇÆÐËÇ ÅÑÆÞ, ÒÑÔÎÇ ÕÑÅÑ,
ÍÂÍ Ä ÓÇÐÕÅÇÐÑàÎÇÍÕÓÑÐÐÞØ ÔÒÇÍÕÓÂØ ÕÂÍËØ ÔÑÇÆËÐÇÐËÌ, ÔÐâ-
ÕÞØ Ä àÐÇÓÅÇÕËÚÇÔÍÑÏ ÆËÂÒÂÊÑÐÇ ÑÕ *15 ÆÑ *50 à£, ÃÞÎÂ
ÑÃÐÂÓÖÉÇÐÂ ÕÑÐÍÂâ ÔÕÓÖÍÕÖÓÂ, ÍÑÕÑÓÖá ÏÑÉÐÑ ËÐÕÇÓÒÓÇÕË-
ÓÑÄÂÕß Ä ÕÇÓÏËÐÂØ ££®°.2ë 6

°ÆÐÑÌ ËÊ ÒÓËÚËÐ ÄÞÆÇÎÇÐËâ ËÊ ÑÃÜÇÌ ÔËÔÕÇÏÞ ®°
ÑÕÆÇÎßÐÑÌ ÅÓÖÒÒÞ ÑÓÃËÕÂÎÇÌ, ÐÂÊÄÂÐÐÞØ ££®°, ÍÂÍ ÑÕÏÇ-
ÚÂÇÕÔâ Ä ÓÂÃÑÕÂØ17, 20, âÄÎâÇÕÔâ ÕÑ, ÚÕÑ ÎËÐËË àÎÇÍÕÓÑÐÑÄ àÕËØ
®° Ä ÔÒÇÍÕÓÂØ ²¿³ ÏÑÅÖÕ ÃÞÕß ØÑÓÑÛÑ ÓÂÊÓÇÛÇÐÞ, Ä
ÑÕÎËÚËÇ ÑÕ ÔÑÑÕÄÇÕÔÕÄÖáÜËØ ÎËÐËÌ £®°, Â ËØ ÔÕÓÖÍÕÖÓÂ
ÑÒÓÇÆÇÎâÇÕÔâ ÔÕÓÑÇÐËÇÏ ÃÎËÉÂÌÛÇÅÑ ÑÍÓÖÉÇÐËâ ÓÂÔÔÏÂÕÓË-
ÄÂÇÏÑÅÑ ÙÇÐÕÓÂÎßÐÑÅÑ ÂÕÑÏÂ Ä ÏÑÎÇÍÖÎÇ ËÎË ÍÎÂÔÕÇÓÇ. ³ÎÇ-
ÆÖÇÕ ÑÕÏÇÕËÕß, ÚÕÑ ÑÆÐÑÄÓÇÏÇÐÐÑ Ô ÄÑÊÐËÍÐÑÄÇÐËÇÏ
ÔÒÇÍÕÓÂÎßÐÑÌ ÕÑÐÍÑÌ ÔÕÓÖÍÕÖÓÞ, ÑÃÖÔÎÑÄÎÇÐÐÑÌ àÎÇÍÕÓÑ-
ÐÂÏË ££®°, Ä ÐËÊÍÑàÐÇÓÅÇÕËÚÇÔÍÑÌ ÑÃÎÂÔÕË ÔÒÇÍÕÓÑÄ ²¿³
ÔÑÇÆËÐÇÐËÌ ÏÑÅÖÕ ÕÂÍÉÇ ÒÓÑâÄÎâÕßÔâ Ë ÏÐÑÅÑàÎÇÍÕÓÑÐÐÞÇ
à××ÇÍÕÞ. ±ÑÍÂÊÂÐÑ,1, 17 ë 20 ÚÕÑ ÏÐÑÅÑàÎÇÍÕÓÑÐÐÞÇ à××ÇÍÕÞ

ÒÓËÄÑÆâÕ Í ÒÑâÄÎÇÐËá ÆÑÒÑÎÐËÕÇÎßÐÞØ ÎËÐËÌ, ÍÂÍ ÒÓÂÄËÎÑ,
ÊÐÂÚËÕÇÎßÐÑ ÏÇÐßÛÇÌ ËÐÕÇÐÔËÄÐÑÔÕË, ÚÇÏ ÑÔÐÑÄÐÞÇ ÎËÐËË
ÔÒÇÍÕÓÂ, Ë Í ÐÇÍÑÕÑÓÑÏÖ ÓÂÊÏÞÕËá ÑÔÐÑÄÐÑÅÑ ÔÒÇÍÕÓÂ. ±ÓË
àÕÑÏ ÔÕÓÖÍÕÖÓÂ ÔÒÇÍÕÓÂ, ÔÄâÊÂÐÐÂâ Ô ÑÔÐÑÄÐÞÏË ÐÂÚÂÎßÐÞÏ Ë
ÍÑÐÇÚÐÞÏ ÔÑÔÕÑâÐËâÏË àÎÇÍÕÓÑÐÐÑÌ ÔËÔÕÇÏÞ Ô ÆÞÓÍÑÌ ÒÑÔÎÇ
×ÑÕÑàÏËÔÔËË àÎÇÍÕÓÑÐÂ, ÒÓÂÍÕËÚÇÔÍË ÄÔÇÅÆÂ ÑÔÕÂÇÕÔâ âÄÐÑ
ÄÞÓÂÉÇÐÐÑÌ.

´ÑÐÍÂâ ÔÕÓÖÍÕÖÓÂ, ÐÂÃÎáÆÂÇÏÂâ Ä ÔÒÇÍÕÓÂØ ²¿³ àÎÇÍÕÓÑ-
ÐÑÄ ÓÂÊÎËÚÐÞØ ÑÃÑÎÑÚÇÍ ÄÔÇÄÑÊÏÑÉÐÞØ ÔÑÇÆËÐÇÐËÌ, ÅÑÄÑÓËÕ
Ñ ÕÑÏ, ÚÕÑ ÏÐÑÅÑàÎÇÍÕÓÑÐÐÞÇ à××ÇÍÕÞ ÏÑÅÖÕ ËÅÓÂÕß ÊÂÏÇÕ-
ÐÖá ÓÑÎß Ä ÇÇ ×ÑÓÏËÓÑÄÂÐËË. °ÆÐÂÍÑ ÔÎÇÆÖÇÕ ÒÑÏÐËÕß, ÚÕÑ
ÆÎâ ÛËÓÑÍÑÅÑ ÍÓÖÅÂ ËÔÔÎÇÆÑÄÂÕÇÎÇÌ ÐÂËÃÑÎßÛÖá ÒÓÂÍÕËÚÇÔ-
ÍÖá ÙÇÐÐÑÔÕß ÓÇÐÕÅÇÐÑàÎÇÍÕÓÑÐÐÞÇ ÔÒÇÍÕÓÞ ÔÑÇÆËÐÇÐËÌ
ÒÓÇÆÔÕÂÄÎâáÕ ÆÑ ÕÇØ ÒÑÓ, ÒÑÍÂ ÑÐË ÏÑÅÖÕ ÃÞÕß ËÐÕÇÓÒÓÇÕË-
ÓÑÄÂÐÞ Ä ÕÇÓÏËÐÂØ ÑÆÐÑàÎÇÍÕÓÑÐÐÑÅÑ ÒÓËÃÎËÉÇÐËâ.

£ ÐÂÔÕÑâÜÇÏ ÑÃÊÑÓÇ ÒÓÑÃÎÇÏÂ ££®° ÓÂÔÔÏÂÕÓËÄÂÇÕÔâ Ô
ÑÃÜËØ ÒÑÊËÙËÌ ÆÎâ ÔÑÇÆËÐÇÐËÌ ÔÂÏÞØ ÓÂÊÎËÚÐÞØ àÎÇÏÇÐÕÑÄ
±ÇÓËÑÆËÚÇÔÍÑÌ ÔËÔÕÇÏÞ. ©ÆÇÔß ÏÞ ÒÑÔÕÂÓÂÇÏÔâ ÑÕÄÇÕËÕß ÐÂ
ÔÎÇÆÖáÜËÇ ÄÑÒÓÑÔÞ:

1. ¯ÂÔÍÑÎßÍÑ ÑÃÜËÏ ÆÎâ ÔÑÇÆËÐÇÐËÌ ÔÂÏÞØ ÓÂÊÎËÚÐÞØ
àÎÇÏÇÐÕÑÄ ±ÇÓËÑÆËÚÇÔÍÑÌ ÔËÔÕÇÏÞ âÄÎâÇÕÔâ ÑÃÓÂÊÑÄÂÐËÇ
££®°?

2. ¬ÂÍÂâ ÍÂÚÇÔÕÄÇÐÐÂâ Ë ÍÑÎËÚÇÔÕÄÇÐÐÂâ ËÐ×ÑÓÏÂÙËâ Ñ
×ËÊËÍÑ-ØËÏËÚÇÔÍËØ ÔÄÑÌÔÕÄÂØ ÔÑÇÆËÐÇÐËÌ ÏÑÉÇÕ ÃÞÕß ÒÑÎÖ-
ÚÇÐÂ ÐÂ ÑÔÐÑÄÂÐËË ØÂÓÂÍÕÇÓËÔÕËÍ ÕÑÐÍÑÌ ÔÕÓÖÍÕÖÓÞ ÔÒÇÍÕ-
ÓÑÄ, ÑÃÖÔÎÑÄÎÇÐÐÑÌ àÎÇÍÕÓÑÐÂÏË ££®°?

3. ¬ÂÍÑÄÂ ÓÑÎß ££®° Ä ×ÑÓÏËÓÑÄÂÐËË ØËÏËÚÇÔÍÑÌ ÔÄâÊË
Ë ÍÂÍÑÌ ÔÖÏÏÂÓÐÞÌ ÄÍÎÂÆ Ä ÍÑÄÂÎÇÐÕÐÖá ÔÑÔÕÂÄÎâáÜÖá
àÐÇÓÅËË àÕÑÌ ÔÄâÊË ÄÐÑÔâÕ àÎÇÍÕÓÑÐÞ àÕËØ ÑÓÃËÕÂÎÇÌ?

¥Îâ ÒÓÑÔÕÑÕÞ ÑÃÔÖÉÆÇÐËâ ÔÒÇÍÕÓÑÄ, ÔÑÆÇÓÉÂÜËØ ÕÑÐÍÖá
ÔÕÓÖÍÕÖÓÖ, Ä ÐÂÔÕÑâÜÇÌ ÓÂÃÑÕÇ ÐÂÓâÆÖ Ô ÏÑÎÇÍÖÎâÓÐÞÏË
ËÔÒÑÎßÊÖáÕÔâ ÂÕÑÏÐÞÇ ÑÃÑÊÐÂÚÇÐËâ.

II. °ÔÐÑÄÐÞÇ ÒÑÎÑÉÇÐËâ
£ ÓÂÏÍÂØ ÏÑÆÇÎßÐÞØ ÒÓÇÆÔÕÂÄÎÇÐËÌ ÔÚËÕÂÇÕÔâ, ÚÕÑ ØËÏËÚÇÔ-
ÍÑÇ ÔÄâÊÞÄÂÐËÇ ÂÕÑÏÑÄ Ä ÆÄÖØÂÕÑÏÐÞØ ÏÑÎÇÍÖÎÂØ ÑÔÖÜÇ-
ÔÕÄÎâÇÕÔâ ÑÃÑÃÜÇÔÕÄÎÇÐÐÞÏË àÎÇÍÕÓÑÐÂÏË, ÊÂÒÑÎÐâáÜËÏË
ÏÑÎÇÍÖÎâÓÐÞÇ ÑÓÃËÕÂÎË. £ ÊÂÄËÔËÏÑÔÕË ÑÕ ØÂÓÂÍÕÇÓÂ ®°ì
ÔÄâÊÞÄÂáÜÇÅÑ, ÓÂÊÓÞØÎâáÜÇÅÑ ËÎË ÐÇÔÄâÊÞÄÂáÜÇÅÑ ì
ÊÂÒÑÎÐâáÜËÇ ËØ àÎÇÍÕÓÑÐÞ ÄÐÑÔâÕ ÔÑÑÕÄÇÕÔÕÄÇÐÐÑ ÒÑÎÑÉË-
ÕÇÎßÐÞÌ, ÑÕÓËÙÂÕÇÎßÐÞÌ ËÎË ÐÖÎÇÄÑÌ ÄÍÎÂÆ Ä àÐÇÓÅËá ÔÄâÊË
ÏÇÉÆÖ ÂÕÑÏÂÏË. ¿ÕË ÒÓÇÆÔÕÂÄÎÇÐËâ ÒÑÎÖÚËÎË ÐÂËÃÑÎßÛÇÇ
ÓÂÊÄËÕËÇ ÒÓË ÓÂÔÔÏÑÕÓÇÐËË ÒÓËÓÑÆÞ ØËÏËÚÇÔÍÑÌ ÔÄâÊË Ä
ÆÄÖØÂÕÑÏÐÞØ ÏÑÎÇÍÖÎÂØ (ÅÑÏÑâÆÇÓÐÞØ, ÑÒËÔÞÄÂÇÏÞØ ÕÑÚÇÚ-
ÐÑÌ ÅÓÖÒÒÑÌ ÔËÏÏÇÕÓËË D?h, Ë ÅÇÕÇÓÑâÆÇÓÐÞØ, ÑÕÐÑÔâÜËØÔâ
Í ÅÓÖÒÒÇ ÔËÏÏÇÕÓËË C?v). °ÔÐÑÄÐÞÏ ÍÂÚÇÔÕÄÇÐÐÞÏ ÒÑÔÕÖÎÂ-
ÕÑÏ, Ô ÒÑÏÑÜßá ÍÑÕÑÓÑÅÑ ÑÒÓÇÆÇÎâÇÕÔâ ÑÕÐÑÔËÕÇÎßÐÂâ ÒÓÑÚ-
ÐÑÔÕß ÔÄâÊË Ä ÓÂÊÎËÚÐÞØ ÆÄÖØÂÕÑÏÐÞØ ÏÑÎÇÍÖÎÂØ, âÄÎâÇÕÔâ
ÖÕÄÇÓÉÆÇÐËÇ Ñ ÒÓËÏÇÓÐÑÏ ÓÂÄÇÐÔÕÄÇ ÒÑ ÂÃÔÑÎáÕÐÑÌ ÄÇÎË-
ÚËÐÇ ÄÍÎÂÆÑÄ Ä ÍÑÄÂÎÇÐÕÐÖá ÔÑÔÕÂÄÎâáÜÖá ÔÄâÊË àÎÇÍÕÓÑ-
ÐÑÄ, ÐÂØÑÆâÜËØÔâ ÐÂ ÔÄâÊÞÄÂáÜËØ Ë ÔÑÑÕÄÇÕÔÕÄÖáÜËØ
ÓÂÊÓÞØÎâáÜËØ ®°. ¬ÓÂÕÐÑÔÕß ÔÄâÊË, ÑÒÓÇÆÇÎâáÜÂâ ÇÇ
ÒÓÑÚÐÑÔÕß, ÓÂÄÐÂ ÒÑÎÖÓÂÊÐÑÔÕË ÚËÔÎÂ àÎÇÍÕÓÑÐÑÄ ÐÂ ÔÄâÊÞ-
ÄÂáÜËØ Ë ÓÂÊÓÞØÎâáÜËØ ®°.21, 22, 34 ë 37 ´ÂÍËÏ ÑÃÓÂÊÑÏ
ÚËÔÎÑ ËÊÃÞÕÑÚÐÞØ ÔÄâÊÞÄÂáÜËØ àÎÇÍÕÓÑÐÑÄ ÓÂÔÔÏÂÕÓË-
ÄÂÇÕÔâ Ä ÍÂÚÇÔÕÄÇ ÏÇÓÞ ÒÓÑÚÐÑÔÕË ÔÄâÊË.35, 38 ë 41 £ÏÇÔÕÇ Ô ÕÇÏ
ÑÕÏÇÚÂÇÕÔâ ÒÓËÃÎËÉÇÐÐÑÔÕß ÕÂÍÑÅÑ ÒÓÂÄËÎÂ,21, 35 ÒÑÔÍÑÎßÍÖ
ÆÇÔÕÂÃËÎËÊÂÙËâ ÏÑÎÇÍÖÎÞ àÎÇÍÕÓÑÐÂÏË ÓÂÊÓÞØÎâáÜËØ ®°
ÐÇÔÍÑÎßÍÑ ÔËÎßÐÇÇ, ÚÇÏ ÔÕÂÃËÎËÊÂÙËâ àÎÇÍÕÓÑÐÂÏË ÔÑÑÕÄÇÕ-
ÔÕÄÖáÜËØ ÔÄâÊÞÄÂáÜËØ ®°.

³ÄâÊÞÄÂáÜËÌ ËÎË ÓÂÊÓÞØÎâáÜËÌ ØÂÓÂÍÕÇÓ ÑÕÆÇÎßÐÞØ
®° ÏÑÉÇÕ ÃÞÕß ÖÔÕÂÐÑÄÎÇÐ àÍÔÒÇÓËÏÇÐÕÂÎßÐÑ ÒÑ ËÊÏÇÐÇ-
ÐËá ÕÂÍËØ ÒÂÓÂÏÇÕÓÑÄ, ÍÂÍ ÓÂÄÐÑÄÇÔÐÑÇ ÏÇÉÝâÆÇÓÐÑÇ ÓÂÔ-
ÔÕÑâÐËÇ (DRe) (ÄÔÎÇÆÔÕÄËÇ ×ÑÕÑàÏËÔÔËË àÎÇÍÕÓÑÐÂ),41,42

àÐÇÓÅËâ ÆËÔÔÑÙËÂÙËË ÐÂ ÂÕÑÏÞ (DDe),37, 41, 43 ÚÂÔÕÑÕÂ ÄÂÎÇÐÕ-
ÐÞØ ÍÑÎÇÃÂÐËÌ ÒÓË ÒÇÓÇØÑÆÇ ÑÕ ÏÑÎÇÍÖÎÞ Í ËÑÐÂÏ.44 ¬ÂÚÇ-
ÔÕÄÇÐÐÖá ÑÙÇÐÍÖ ØÂÓÂÍÕÇÓÂ ®° ÏÑÉÐÑ ÆÂÕß ÐÂ ÑÔÐÑÄÂÐËË
ÓÂÔÔÏÑÕÓÇÐËâ ÑÔÑÃÇÐÐÑÔÕÇÌ ÓÂÔÒÓÇÆÇÎÇÐËâ àÎÇÍÕÓÑÐÐÑÌ
ÒÎÑÕÐÑÔÕË ÏÇÉÆÖ âÆÓÂÏË,21 Â ÕÂÍÉÇ ÐÂ ÑÔÐÑÄÂÐËË ÍÂÓÕ
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ÆË××ÇÓÇÐÙËÂÎßÐÑÌ àÎÇÍÕÓÑÐÐÑÌ ÒÎÑÕÐÑÔÕË Dr,39 Õ.Ç. ÓÂÊÐÑ-
ÔÕË àÎÇÍÕÓÑÐÐÑÌ ÒÎÑÕÐÑÔÕË Ä ÏÑÎÇÍÖÎÇ Ë ËÔØÑÆÐÞØ ÂÕÑÏÂØ.

¬ÂÍ ÃÞÎÑ ÑÕÏÇÚÇÐÑ ÄÞÛÇ,21, 22, 34 ë 41 ÄÍÎÂÆÞ Ä ÍÑÄÂÎÇÐÕ-
ÐÖá ÔÑÔÕÂÄÎâáÜÖá àÐÇÓÅËË ÔÄâÊË àÎÇÍÕÓÑÐÑÄ ÔÄâÊÞÄÂáÜËØ
Ë ÓÂÊÓÞØÎâáÜËØ ££®° ÄÊÂËÏÐÑ ÍÑÏÒÇÐÔËÓÖáÕÔâ Ë ÔÖÏÏÂÓ-
ÐÑÇ ÔÄâÊÞÄÂÐËÇ Ä ÏÑÎÇÍÖÎÇ ÑÃÇÔÒÇÚËÄÂÇÕÔâ àÎÇÍÕÓÑÐÂÏË
£®°. ´ÂÍ, ÒÑÎÂÅÂáÕ, ÚÕÑ Ä ÔÎÖÚÂÇ ÆÄÖØÂÕÑÏÐÑÌ ÏÑÎÇÍÖÎÞ
¡£ ÅÓÖÒÒÞ ÔËÏÏÇÕÓËË C?v, ÅÆÇ ¡ Ë £ ì àÎÇÏÇÐÕÞ ÄÕÑÓÑÅÑ
ÒÇÓËÑÆÂ, ÔÄâÊÞÄÂáÜÂâ (3s) Ë ÓÂÊÓÞØÎâáÜÂâ (4s) ££®°,
ÑÃÓÂÊÑÄÂÐÐÞÇ ËÊ 2s-¡° ÔÑÔÇÆÐËØ ÂÕÑÏÑÄ, ÐÇ ÄÎËâáÕ Ä ÒÇÓÄÑÏ
ÒÓËÃÎËÉÇÐËË ÐÂ ÔÄâÊÞÄÂÐËÇ ÂÕÑÏÑÄ ¡ Ë £. ³ÖÏÏÂÓÐÞÌ
ÒÑÓâÆÑÍ ÔÄâÊË ÑÒÓÇÆÇÎâÇÕÔâ ÊÂÒÑÎÐÇÐËÇÏ àÎÇÍÕÓÑÐÂÏË 1p-,
5s-, 2p�-£®°, ÑÃÓÂÊÑÄÂÐÐÞØ ËÊ 2p-¡° ÔÑÔÇÆÐËØ ÂÕÑÏÑÄ. £
ÔÎÖÚÂÇ ÅÑÏÑâÆÇÓÐÞØ ÏÑÎÇÍÖÎ ¡2 ÕÂÍËÏË ÑÓÃËÕÂÎâÏË
âÄÎâáÕÔâ 2sg- Ë 2s�u-££®°. £ÐÇÛÐËÇ ÄÂÎÇÐÕÐÞÇ ®° Ä
ÕÑÚÇÚÐÑÌ ÅÓÖÒÒÇ D?h ÍÎÂÔÔË×ËÙËÓÖáÕÔâ ÍÂÍ 1pu-, 3sg- Ë
1p�g-£®°. ´ÂÍÑÇ ÒÓÇÆÔÕÂÄÎÇÐËÇ Ñ ÒÓÇÐÇÃÓÇÉËÏÑ ÏÂÎÑÏ ÄÎËâ-
ÐËË àÎÇÍÕÓÑÐÑÄ ®°, ÑÃÓÂÊÑÄÂÐÐÞØ ËÊ ÒÑÎÐÑÔÕßá ÊÂÒÑÎÐÇÐ-
ÐÞØ¡° ÔÑÔÇÆÐËØ ÂÕÑÏÑÄ, ÐÂ ØËÏËÚÇÔÍÑÇ ÔÄâÊÞÄÂÐËÇ ÂÕÑÏÑÄ Ä
ÏÑÎÇÍÖÎÂØ ÐÂÔÕÑÎßÍÑ ÛËÓÑÍÑ ÖÍÑÓÇÐËÎÑÔß, ÚÕÑ ÒÓËÐâÎÑ
ÂÍÔËÑÏÂÕËÚÇÔÍËÌ ØÂÓÂÍÕÇÓ. °ÐÑ ÑÕÓÂÉÇÐÑ Ä ÏÑÐÑÅÓÂ-
×ËâØ 21, 34, 38, 39, 43, 44, ÒÑÔÑÃËâØ ÆÎâ ÄÖÊÑÄ 35, 37, 40, 41 Ë ÆÎâ ÖÚË-
ÕÇÎÇÌ ÔÓÇÆÐËØ ÛÍÑÎ.45, 46 ¥Ñ ÒÑÔÎÇÆÐÇÅÑ ÄÓÇÏÇÐË ÒÓÂÍÕËÚÇÔÍË
ÐÇ ÒÓÇÆÒÓËÐËÏÂÎÑÔß ÒÑÒÞÕÑÍ ÒÇÓÇÔÏÑÕÓÂ àÕËØ ÖÔÕÂÐÑÄËÄ-
ÛËØÔâ ÒÑÐâÕËÌ.

°ÆÐÂÍÑ ÖÉÇ ÒÇÓÄÞÇ ÓÂÔÚÇÕÞ ab initio ÏÑÎÇÍÖÎÞ ³° (ÔÏ.,
ÐÂÒÓËÏÇÓ, ÑÃÊÑÓ 47) ÔÄËÆÇÕÇÎßÔÕÄÑÄÂÎË Ñ ÔÎÂÃÑÔÄâÊÞÄÂáÜÇÏ
ÎËÃÑ ÓÂÊÓÞØÎâáÜÇÏ ØÂÓÂÍÕÇÓÇ 5s-£®°.±ÑÔÎÇÆÐËÏ ÑÃÔÕÑâ-
ÕÇÎßÔÕÄÑÏ ÑÃÞÚÐÑ ÑÃÝâÔÐâÇÕÔâ ÖÄÇÎËÚÇÐËÇ ÚÂÔÕÑÕÞ ÄÂÎÇÐÕ-
ÐÞØ ÍÑÎÇÃÂÐËÌ ËÑÐÂ ³°+, Â ÕÂÍÉÇ ³°d+ (d+ ì ÐÇÃÑÎßÛÑÌ
ÊÂÓâÆ, ÍÑÕÑÓÞÌ ÑÃÓÂÊÖÇÕÔâ ÒÓË ÂÆÔÑÓÃÙËË ÏÑÎÇÍÖÎÞ ³° ÐÂ
ÂÍÙÇÒÕÑÓÐÞØ ÙÇÐÕÓÂØ ÒÑÄÇÓØÐÑÔÕË ÓÂÊÎËÚÐÞØ ÕÄÇÓÆÞØ ÕÇÎ).
¡ÄÕÑÓÞ ÓÂÃÑÕÞ 44, ÒÞÕÂâÔß ÖÄâÊÂÕß àÕË ×ÂÍÕÞ Ô ÒÓÑÔÕÑÌ
ÔØÇÏÑÌ ÒÑÔÕÓÑÇÐËâ ®°, ÒÓËÒËÔÞÄÂáÕ ÔÄâÊË ÏÇÉÆÖ ÂÕÑÏÂÏË
³ Ë ° Ä ÏÑÎÇÍÖÎÇ ³° ÐÇ ÕÓÑÌÐÑÌ, Â ÆÄÑÌÐÑÌ ØÂÓÂÍÕÇÓ,
ÑÃÖÔÎÑÄÎÇÐÐÞÌ ÚÇÕÞÓßÏâ àÎÇÍÕÓÑÐÂÏË 1p-£®°. ±ÓË àÕÑÏ
ÔÚËÕÂÇÕÔâ, ÚÕÑ àÎÇÍÕÓÑÐÞ 3s- Ë 4s-££®° ÐÇ ÄÐÑÔâÕ ÄÍÎÂÆ Ä
ØËÏËÚÇÔÍÖá ÔÄâÊß ÄÔÎÇÆÔÕÄËÇ ÍÑÏÒÇÐÔÂÙËË ÔÄâÊÞÄÂÐËâ Ë
ÓÂÊÓÞØÎÇÐËâ.

±ÓË ÆÓÖÅÑÏ ÒÑÆØÑÆÇ (ÔÏ. ÓÂÃÑÕÞ 41, 44) 3s-££®° Ä ÏÑÎÇ-
ÍÖÎÇ ³° ÒÓËÒËÔÞÄÂÇÕÔâ ÐÇÔÄâÊÞÄÂáÜËÌ ØÂÓÂÍÕÇÓ (ÐÂ ÐÇÌ
ÓÂÔÒÑÎÂÅÂáÕ ÐÇÒÑÆÇÎÇÐÐÖá ÒÂÓÖ àÎÇÍÕÓÑÐÑÄ ÂÕÑÏÂ ÍËÔÎÑ-
ÓÑÆÂ). ³ÚËÕÂÇÕÔâ, ÚÕÑ ÕÓÑÌÐÂâ ÔÄâÊß Ä àÕÑÌ ÏÑÎÇÍÖÎÇ ÑÃÓÂ-
ÊÑÄÂÐÂ ÆÄÖÏâ àÎÇÍÕÓÑÐÂÏË 4s-££®° Ë ÚÇÕÞÓßÏâ
àÎÇÍÕÓÑÐÂÏË 1p-£®°. £ ÓÂÃÑÕÇ 21, ÐÂÒÓÑÕËÄ, ÒÓÇÆÒÑÎÂ-
ÅÂÇÕÔâ, ÚÕÑ àÎÇÍÕÓÑÐÞ 4s-££®° Ë 5s-£®° âÄÎâáÕÔâ ÐÇÔÄâ-
ÊÞÄÂáÜËÏË, Â Ä ÑÃÓÂÊÑÄÂÐËË ÕÓÑÌÐÑÌ ÔÄâÊË Ä ÏÑÎÇÍÖÎÇ ³°
ÖÚÂÔÕÄÖáÕ àÎÇÍÕÓÑÐÞ 3s-££®° Ë 1p-£®°.

´ÓÂÆËÙËÑÐÐÑ ÉÇ ÔÚËÕÂÇÕÔâ, ÚÕÑ Ä ÑÃÓÂÊÑÄÂÐËË ÔÄâÊË ³° Ä
àÕÑÌ ÏÑÎÇÍÖÎÇ ÖÚÂÔÕÄÖáÕ àÎÇÍÕÓÑÐÞ 5s2- Ë 1p4-£®°.34, 43

°ÕÏÇÕËÏ, ÚÕÑ ÔÑÅÎÂÔÐÑ ÏÇÕÑÆÖ ÄÂÎÇÐÕÐÞØ ÔÄâÊÇÌ,48 ÒÑÓâÆÑÍ
ÔÄâÊË Ä ÏÑÎÇÍÖÎÇ ³° âÄÎâÇÕÔâ ÒÓÑÏÇÉÖÕÑÚÐÞÏ ÏÇÉÆÖ 2 Ë 3
ÄÔÎÇÆÔÕÄËÇ ÄÍÎÂÆÂ ÔÕÓÖÍÕÖÓ ÕËÒÂ

£ ÒÑÔÎÇÆÐÇÇ ÄÓÇÏâ ÃÞÎË ÒÓÇÆÒÓËÐâÕÞ ÒÑÒÞÕÍË ÍÑÎËÚÇ-
ÔÕÄÇÐÐÑ ÑÙÇÐËÕß ÔÄâÊÞÄÂáÜËÌ ØÂÓÂÍÕÇÓ ®° Ä ÏÑÎÇÍÖÎÇ ³°
ÐÂ ÑÔÐÑÄÇ ÓÂÊÆÇÎÇÐËâ ÒÑÎÐÑÌ ØÂÓÕÓË-×ÑÍÑÄÔÍÑÌ àÎÇÍÕÓÑÐÐÑÌ
àÐÇÓÅËË 49 ËÎË ÒÑ ÊÐÂÚÇÐËâÏ ÏÂÎÎËÍÇÐÑÄÔÍËØ ÊÂÔÇÎÇÐÐÑÔÕÇÌ
®°.50 £ àÕËØ ÓÂÃÑÕÂØ ÃÞÎÑ ÖÔÕÂÐÑÄÎÇÐÑ, ÚÕÑ Ä ÔÄâÊÞÄÂÐËÇ
ÂÕÑÏÑÄ ³ Ë ° Ä ÏÑÎÇÍÖÎÇ ³° ÔÖÜÇÔÕÄÇÐÐÞÌ ÄÍÎÂÆ ÄÐÑÔâÕ
àÎÇÍÕÓÑÐÞ 3s-££®°. ¬ÂÚÇÔÕÄÇÐÐÞÇ ÂÓÅÖÏÇÐÕÞ Ä ÒÑÎßÊÖ
ÖÚÂÔÕËâ àÎÇÍÕÓÑÐÑÄ ££®° Ä ØËÏËÚÇÔÍÑÏ ÔÄâÊÞÄÂÐËË ÏÑÅÖÕ
ÃÞÕß ÒÑÎÖÚÇÐÞ Ô ËÔÒÑÎßÊÑÄÂÐËÇÏ ÎËÐÇÌÐÑÅÑ ÒÓÇÑÃÓÂÊÑÄÂÐËâ
4s-££®° Ë 5s-£®°.42 ¢ÞÎÑ ÐÂÌÆÇÐÑ, ÚÕÑ àÎÇÍÕÓÑÐÞ, ÓÂÔ-
ÒÑÎÂÅÂáÜËÇÔâ ÐÂ àÕËØ ®°, ÒÓÇÆÔÕÂÄÎâáÕ ÔÑÃÑÌ, ÒÑ ÔÖÜÇ-
ÔÕÄÖ, ÐÇÒÑÆÇÎÇÐÐÞÇ ÒÂÓÞ, Â Ä ÑÃÓÂÊÑÄÂÐËË ÕÓÑÌÐÑÌ ÔÄâÊË Ä
³° (ËÎË N2) ÖÚÂÔÕÄÖáÕ àÎÇÍÕÓÑÐÞ 3s(2sg)-££®° Ë 1p(1pu)-
£®°.

ªÊÖÚÇÐËÇ àÎÇÍÕÓÑÐÐÑÌ ÔÕÓÖÍÕÖÓÞ ÓÂÊÎËÚÐÞØ ÔÑÇÆËÐÇÐËÌ,
ÒÓÑÄÇÆÇÐÐÑÇ ÏÇÕÑÆÑÏ²¿³,1 ë 9, 17 ë 20, 26 ë 28 Â ÕÂÍÉÇ Ô ÒÑÏÑÜßá
ÕÇÑÓÇÕËÚÇÔÍËØ ÓÂÔÚÇÕÑÄ, ÄÞÒÑÎÐÇÐÐÞØ Ä ÓÂÊÎËÚÐÞØ ÒÓËÃÎË-

ÉÇÐËâØ,3 , 4, 29 ë 32, 49 ë 57 ÒÑÍÂÊÂÎÑ, ÚÕÑ ËÔÒÑÎßÊÖÇÏÂâ ÓÂÐÇÇ ÕÓÂ-
ÆËÙËÑÐÐÂâ ÍÑÐÙÇÒÙËâ ÑÃ ÑÔÐÑÄÐÑÏ ÖÚÂÔÕËË àÎÇÍÕÓÑÐÑÄ £®°
Ä ÑÃÓÂÊÑÄÂÐËË ØËÏËÚÇÔÍÑÌ ÔÄâÊË ÑÍÂÊÞÄÂÇÕÔâ ÔÎËÛÍÑÏ ÅÓÖ-
ÃÞÏ ÒÓËÃÎËÉÇÐËÇÏ.

III. ´ÇÑÓÇÕËÚÇÔÍÑÇ ÓÂÔÔÏÑÕÓÇÐËÇ
£ ÐÂÔÕÑâÜÇÇ ÄÓÇÏâ ÐÇ ÔÖÜÇÔÕÄÖÇÕ ÇÆËÐÑÌ ÍÑÎËÚÇÔÕÄÇÐÐÑÌ
ÏÇÓÞ, ÍÑÕÑÓÂâ ÒÑÊÄÑÎËÎÂ ÃÞ ÑÙÇÐËÕß ÄÍÎÂÆ àÎÇÍÕÓÑÐÑÄ
ÑÕÆÇÎßÐÞØ ®° Ä ÒÓÑÚÐÑÔÕß ØËÏËÚÇÔÍÑÌ ÔÄâÊË (ÆÂÉÇ Ä ÆÄÖØ-
ÂÕÑÏÐÞØ ÏÑÎÇÍÖÎÂØ). ´ÂÍÂâ ÏÇÓÂ ÆÑÎÉÐÂ ÑÃÎÂÆÂÕß ÔÄÑÌ-
ÔÕÄÂÏË ÂÆÆËÕËÄÐÑÔÕË, Õ.Ç. ÒÓËÄÑÆËÕß Í ÑÃÜÇÌ ÄÇÎËÚËÐÇ
ÒÓÑÚÐÑÔÕË ÔÄâÊË ÒÓË ÔÖÏÏËÓÑÄÂÐËË ÄÍÎÂÆÑÄ ÑÕÆÇÎßÐÞØ ®°
(Ô ÖÚÇÕÑÏ ËØ ÊÂÔÇÎÇÐÐÑÔÕË àÎÇÍÕÓÑÐÂÏË). ¿ÕÑÏÖ ÖÔÎÑÄËá
ÖÆÑÄÎÇÕÄÑÓâáÕ ÊÂÔÇÎÇÐÐÑÔÕË ÔÄâÊÇÌ ÒÑ ®ÂÎÎËÍÇÐÖ, Â ÕÂÍÉÇ
ÓÂÊÎËÚÐÞÇ ÍÄÂÐÕÑÄÑ-ØËÏËÚÇÔÍËÇ ØÂÓÂÍÕÇÓËÔÕËÍË ÒÓÑÚÐÑÔÕË
ÔÄâÊÇÌ, ÑÔÐÑÄÂÐÐÞÇ ÐÂ ÓÂÊÆÇÎÇÐËË ÒÑÎÐÑÌ àÐÇÓÅËË ÏÑÎÇÍÖÎÞ
ÐÂ ÑÓÃËÕÂÎßÐÞÇ Ë ÆÓÖÅËÇ ÍÑÏÒÑÐÇÐÕÞ. ±ÓÇÆÔÕÂÄÎâáÕ ÕÂÍÉÇ
ËÐÕÇÓÇÔ ÍÓËÕÇÓËË, ÑÒÇÓËÓÖáÜËÇ ÊÐÂÚÇÐËâÏË ÔËÎÞ, ÄÑÊÐË-
ÍÂáÜÇÌ ÏÇÉÆÖ âÆÓÂÏË, ÒÓË ËÊÏÇÐÇÐËË ÊÂÔÇÎÇÐÐÑÔÕË ®°. £
àÕÑÏ ÓÂÊÆÇÎÇ ÒÓËÄÇÆÇÐÞ ÄÑÊÏÑÉÐÞÇ ÒÑÆØÑÆÞ Í ÓÇÛÇÐËá
ÓÂÔÔÏÂÕÓËÄÂÇÏÑÅÑ ÄÑÒÓÑÔÂ.

1. £ÍÎÂÆÞ àÎÇÍÕÓÑÐÑÄ ®° Ä ÊÂÔÇÎÇÐÐÑÔÕß ÔÄâÊÇÌ

¿ÕÑÕ ÔÒÑÔÑÃ ÑÙÇÐÍË ÄÍÎÂÆÂ àÎÇÍÕÓÑÐÑÄ ÓÂÊÎËÚÐÞØ ®° Ä
ÒÓÑÚÐÑÔÕß ØËÏËÚÇÔÍÑÌ ÔÄâÊË ÑÔÐÑÄÂÐ ÐÂ ÂÐÂÎËÊÇ ÑÓÃËÕÂÎß-
ÐÞØ Ë ÂÕÑÏÐÞØ ÊÂÔÇÎÇÐÐÑÔÕÇÌ ÒÑ ®ÂÎÎËÍÇÐÖ.47 £ ÔÎÖÚÂÇ
ÆÄÖØÂÕÑÏÐÑÌ ÅÑÏÑâÆÇÓÐÑÌ ÏÑÎÇÍÖÎÞ ¡£ ÆÎâ ÒÂÓÞ ÄÊÂËÏÑ-
ÆÇÌÔÕÄÖáÜËØ ÑÓÃËÕÂÎÇÌ Ä ÒÓËÃÎËÉÇÐËË®°­¬¡° ÔÒÓÂÄÇÆ-
ÎËÄÑ ÔÎÇÆÖáÜÇÇ ÄÞÓÂÉÇÐËÇ:

c� � 1

�2� 2S�1=2
�wA � wB�; (1)

ÅÆÇ c� Ë cÿ ì ÔÄâÊÞÄÂáÜÂâ Ë ÓÂÊÓÞØÎâáÜÂâ ®° ÔÑÑÕÄÇÕ-
ÔÕÄÇÐÐÑ; wA�wB� ì ÂÕÑÏÐÂâ ÑÓÃËÕÂÎß ËÎË, Ä ÃÑÎÇÇ ÑÃÜÇÏ
ÔÎÖÚÂÇ, ÎËÐÇÌÐÂâ ÍÑÏÃËÐÂÙËâ ¡° ÂÕÑÏÂ ¡(£); S ì ÏÑÆÖÎß
ËÐÕÇÅÓÂÎÂ ÒÇÓÇÍÓÞÄÂÐËâ ÏÇÉÆÖ wA Ë wB. ¿ÎÇÍÕÓÑÐÐÂâ ÒÎÑÕ-
ÐÑÔÕß, ÔÑÑÕÄÇÕÔÕÄÖáÜÂâ ÑÆÐÑÏÖ àÎÇÍÕÓÑÐÖ ÐÂ àÕËØ ®°,
ÐÂØÑÆËÕÔâ ËÊ ÄÞÓÂÉÇÐËâ

jc�j2 � 1

2�1� S� �jw
Aj2 � jwBj2� � 1

1� S
wAwB. (2)

°ÃÎÂÔÕßá ÔÄâÊË âÄÎâÇÕÔâ ÚÂÔÕß ÒÓÑÔÕÓÂÐÔÕÄÂ, ÊÂÍÎáÚÇÐ-
ÐÂâ ÏÇÉÆÖ ÆÄÖÏâ ÒÎÑÔÍÑÔÕâÏË, ÒÓÑØÑÆâÜËÏË ÚÇÓÇÊ âÆÓÂ ¡ Ë
£ ÒÇÓÒÇÐÆËÍÖÎâÓÐÑ ÑÔË ÔÄâÊË. ¦ÔÎË w ì ÐÇÅËÃÓËÆËÊÑÄÂÐÐÂâ
¡°, ÕÑ àÎÇÍÕÓÑÐÐÞÇ ÒÎÑÕÐÑÔÕË |w¡|2 Ë |w£|2 ÄÐÑÔâÕ ÓÂÄÐÞÇ
ÄÍÎÂÆÞ Ä ÑÃÜÖá ÒÎÑÕÐÑÔÕß àÎÇÍÕÓÑÐÐÞØ ÔÑÔÕÑâÐËÌ ÍÂÍ Ä
ÑÃÎÂÔÕË ÔÄâÊË, ÕÂÍ Ë Ä ÑÔÕÂÎßÐÑÏÒÓÑÔÕÓÂÐÔÕÄÇ. £ÕÑÓÑÌ ÚÎÇÐ Ä
ÖÓÂÄÐÇÐËË (2) ÒÓÇÆÔÕÂÄÎâÇÕ ÔÑÃÑÌ ÒÎÑÕÐÑÔÕß ÊÂÓâÆÂ, ÔÑÔÓÇ-
ÆÑÕÑÚÇÐÐÖá Ä ÑÔÐÑÄÐÑÏ Ä ÑÃÎÂÔÕË ÏÇÉÆÖ âÆÓÂÏË, ÒÑàÕÑÏÖ
ÇÅÑ ÏÑÉÐÑ ÓÂÔÔÏÂÕÓËÄÂÕß Ä ÍÂÚÇÔÕÄÇ ÍÑÎËÚÇÔÕÄÇÐÐÑÌ ÏÇÓÞ
ÔÄâÊÞÄÂáÜÇÅÑ (ÓÂÊÓÞØÎâáÜÇÅÑ ) ØÂÓÂÍÕÇÓÂ ®°. ¦ÔÎË w ì
àÕÑ s, p - ÅËÃÓËÆËÊÑÄÂÐÐÂâ ¡°, ÕÑ ÒÇÓÄÞÌ ÚÎÇÐ Ä ÖÓÂÄÐÇÐËË (2)
ÕÂÍÉÇ ÃÖÆÇÕ ÄÐÑÔËÕß ÄÍÎÂÆ Ä ÄÇÎËÚËÐÖ ÒÑÓâÆÍÂ ÔÄâÊË. ªÐÕÇ-
ÅÓËÓÑÄÂÐËÇ ÄÕÑÓÑÅÑ ÚÎÇÐÂ ÒÓËÄÑÆËÕ Í ÄÞÓÂÉÇÐËá

n� j�;AB� � �
�

1

1� S
wAwBdt � � S

1� S
; (3)

ÍÑÕÑÓÑÇ ÑÒÓÇÆÇÎâÇÕ ÄÍÎÂÆ àÎÇÍÕÓÑÐÂ j-Ì ®° Ä ÊÂÔÇÎÇÐÐÑÔÕß
ÔÄâÊË ÒÑ ®ÂÎÎËÍÇÐÖ. ªÊ ÖÓÂÄÐÇÐËâ (3) ÔÎÇÆÖÇÕ, ÚÕÑ ÄÍÎÂÆ Ä
ÊÂÔÇÎÇÐÐÑÔÕß ÔÄâÊË ÑÕ àÎÇÍÕÓÑÐÑÄ ÔÄâÊÞÄÂáÜÇÌ ®° �c�j �
ÒÑÎÑÉËÕÇÎÇÐ, Â ÄÍÎÂÆ ÑÕ àÎÇÍÕÓÑÐÑÄ ÓÂÊÓÞØÎâáÜÇÌ ®°
�cÿj � ÑÕÓËÙÂÕÇÎÇÐ, ÒÓËÚÇÏ ÂÃÔÑÎáÕÐÑÇ ÊÐÂÚÇÐËÇ ÄÍÎÂÆÂ ÔÄâ-
ÊÞÄÂáÜÇÌ ®° ÏÇÐßÛÇ ÔÑÑÕÄÇÕÔÕÄÖáÜÇÌ ÄÇÎËÚËÐÞ ÆÎâ
ÓÂÊÓÞØÎâáÜÇÌ ®°.
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£ ÔÎÖÚÂÇ ÆÄÖØÂÕÑÏÐÞØ ÅÇÕÇÓÑâÆÇÓÐÞØ ÏÑÎÇÍÖÎ j-â ®°
ÒÓÇÆÔÕÂÄÎâÇÕÔâ Ä ÄËÆÇ

cj � cAj w
A � cBj w

B; (4)

Â ÄÍÎÂÆ àÎÇÍÕÓÑÐÂ, ÐÂØÑÆâÜÇÅÑÔâ ÐÂ àÕÑÌ®°, Ä ÊÂÔÇÎÇÐÐÑÔÕß
ÔÄâÊË ÓÂÄÇÐ

n�j;AB� � 2cAj c
B
j

�
wAwBdt. (5)

¡ÆÆËÕËÄÐÑÔÕß ÄÍÎÂÆÑÄ ÒÓËÄÑÆËÕ Í ÔÖÏÏÂÓÐÑÌ ÊÂÔÇÎÇÐÐÑÔÕË
ÔÄâÊË ¡7£

n�AB� �
X
j

Njn�j;AB�, (6)

ÅÆÇ Nj ì ÊÂÔÇÎÇÐÐÑÔÕß j-Ì ®°.
¥Îâ ÏÐÑÅÑÂÕÑÏÐÞØ ÏÑÎÇÍÖÎ ÄÇÎËÚËÐÂ n ( j, AB) ÑÕÐÑÔËÕÔâ

Í ÒÂÓÂÏ ÔÑÔÇÆÐËØ ÂÕÑÏÑÄ. ±ÂÓÙËÂÎßÐÞÌ ÄÍÎÂÆ àÎÇÍÕÓÑÐÑÄ j-Ì
®° ÏÑÉÇÕ ÃÞÕß ÑÒÓÇÆÇÎÇÐ, ÍÂÍ

n�j� �
X

n�j;AB�, (7)

ÅÆÇ ÔÖÏÏËÓÑÄÂÐËÇ ÄÇÆÇÕÔâ ÒÑ ÄÔÇÏ ÔÄâÊâÏ.

2. °ÙÇÐÍÂ ØÂÓÂÍÕÇÓÂ ®° ÒÑ ÏÇÕÑÆÖ ÓÂÊÆÇÎÇÐËâ ÒÑÎÐÑÌ
àÐÇÓÅËË

®ÇÕÑÆËÍÂ ÓÂÊÆÇÎÇÐËâ ÒÑÎÐÑÌ àÐÇÓÅËË ÏÐÑÅÑÂÕÑÏÐÑÌ ÏÑÎÇ-
ÍÖÎÞ ÐÂ ÑÆÐÑ-, ÆÄÖØ-, ÕÓÇØ- Ë ÚÇÕÞÓÇØÙÇÐÕÓÑÄÞÇ ÄÍÎÂÆÞ
ÛËÓÑÍÑ ÒÓËÏÇÐâÇÕÔâ Ä ÍÄÂÐÕÑÄÑÌ ØËÏËË ÆÎâ ÂÐÂÎËÊÂ ÓÂÊ-
ÎËÚÐÑÅÑ ÓÑÆÂ ÄÊÂËÏÑÆÇÌÔÕÄËÌ. ²ÂÔÔÏÑÕÓËÏ àÕÑÕ ÒÑÆØÑÆ ÐÂ
ÒÓËÏÇÓÇ ÓÂÊÆÇÎÇÐËâ ÒÑÎÐÑÌ àÐÇÓÅËË Ä ÏÇÕÑÆÇ ÒÑÎÐÑÅÑ
ÒÓÇÐÇÃÓÇÉÇÐËâ ÆË××ÇÓÇÐÙËÂÎßÐÞÏ ÒÇÓÇÍÓÞÄÂÐËÇÏ
(CNDO/2 55). °ÃÜÂâ àÐÇÓÅËâ Etot Ä àÕÑÏ ÏÇÕÑÆÇ ÏÑÉÇÕ ÃÞÕß
ÒÓÇÆÔÕÂÄÎÇÐÂ Ä ÄËÆÇ

Etot �
X
A

EA �
X
B;A

EAB, (8)

ÅÆÇ ¦¡ Ë ¦¡£ ì ÔÑÑÕÄÇÕÔÕÄÖáÜËÇ ÑÆÐÑ- Ë ÆÄÖØÙÇÐÕÓÑÄÞÇ
ÔÑÔÕÂÄÎâáÜËÇ. ±ÑÔÎÇÆÐËÇ ÊÂÒËÔÞÄÂáÕÔâ Ä ÄËÆÇ

EAB � 2
XA
m

XB
n

pmnHmn ÿ
1

2

XA
m

XB
n

p2mngAB � ZAZBR
ÿ1
AB ÿ

ÿpAAZBgAB ÿ pBBZAgAB � pAApBBgAB, (9)

ÅÆÇ Ómn ì ÕÂÍ ÐÂÊÞÄÂÇÏÞÌ ÒÑÓâÆÑÍ ÔÄâÊË, ÑÃÖÔÎÑÄÎÇÐÐÞÌ
ÄÊÂËÏÑÆÇÌÔÕÄËÇÏ m-¡° ÐÂ ÂÕÑÏÇ ¡ Ë n-¡° ÐÂ ÂÕÑÏÇ £;Hmn ì
àÎÇÏÇÐÕÞ ÅÂÏËÎßÕÑÐËÂÐÂ ÑÔÕÑÄÂ; g¡£ ì ËÐÕÇÅÓÂÎÞ ÏÇÉ-
àÎÇÍÕÓÑÐÐÑÅÑ ÑÕÕÂÎÍËÄÂÐËâ, ÄÞÚËÔÎâÇÏÞÇ ÐÂ ×ÖÐÍÙËâØ
s-ÕËÒÂ; ZA(ZB) ì ÊÂÓâÆ âÆÓÂ (à××ÇÍÕËÄÐÞÌ ì ÆÎâ ÄÂÎÇÐÕÐÑÌ
ÑÃÑÎÑÚÍË); Ó¡¡(Ó££) ì àÎÇÍÕÓÑÐÐÂâ ÒÎÑÕÐÑÔÕß ÐÂ ÂÕÑÏÂØ.

±ÇÓÄÞÌ ÚÎÇÐ Ä ÄÞÓÂÉÇÐËË (9) ÒÓÇÆÔÕÂÄÎâÇÕ ÔÑÃÑÌ ÕÂÍ
ÐÂÊÞÄÂÇÏÖá ÓÇÊÑÐÂÐÔÐÖá àÐÇÓÅËá,56 ÄÇÎËÚËÐÂ ÍÑÕÑÓÑÌ
ØÂÓÂÍÕÇÓËÊÖÇÕ ÔÕÇÒÇÐß ÍÑÄÂÎÇÐÕÐÑÔÕË ÔÄâÊË ¡7£. °ÔÕÂÎß-
ÐÞÇ ÚÎÇÐÞ Ä ÖÓÂÄÐÇÐËË (9) ÑÒÓÇÆÇÎâáÕ ÔÑÑÕÄÇÕÔÕÄÇÐÐÑ àÐÇÓ-
ÅËá ÑÃÏÇÐÂ àÎÇÍÕÓÑÐÂÏË, àÐÇÓÅËá ÑÕÕÂÎÍËÄÂÐËâ ÑÔÕÑÄÑÄ,
ÒÑÕÇÐÙËÂÎßÐÖá àÐÇÓÅËá àÎÇÍÕÓÑÐÂ ÂÕÑÏÂ ¡ Ä ÒÑÎÇ ÑÔÕÑÄÂ £,
ÒÑÕÇÐÙËÂÎßÐÖá àÐÇÓÅËá àÎÇÍÕÓÑÐÂ ÂÕÑÏÂ £ Ä ÒÑÎÇ ÑÔÕÑÄÂ¡ Ë
àÐÇÓÅËá ÑÕÕÂÎÍËÄÂÐËâ àÎÇÍÕÓÑÐÑÄ ÐÂ ÂÕÑÏÂØ ¡ Ë £.

·ÑÕâ ÏÇÕÑÆ CNDO/2 Ë âÄÎâÇÕÔâ ÄÂÓËÂÙËÑÐÐÞÏ, ÇÅÑ
ÒÑÎÖàÏÒËÓËÚÇÔÍÂâ ÒÓËÓÑÆÂ ÐÇ ÒÑÊÄÑÎâÇÕ ÒÑÎÖÚËÕß ÊÐÂÚÇÐËâ
ÒÑÎÐÞØ àÐÇÓÅËÌ, ÍÑÕÑÓÞÇ ÔÑÑÕÄÇÕÔÕÄÑÄÂÎË ÃÞ ÓÇÊÖÎßÕÂÕÂÏ
ÃÑÎÇÇ ÕÑÚÐÞØ ÏÇÕÑÆÑÄ ËÎË àÍÔÒÇÓËÏÇÐÕÂÎßÐÞÏ ÆÂÐÐÞÏ. ´ÇÏ
ÐÇ ÏÇÐÇÇ ÔÑÔÕÂÄÎâáÜËÇ ÒÑÎÐÑÌ àÐÇÓÅËË Ä ÖÓÂÄÐÇÐËË (8)
ÑÍÂÊÞÄÂáÕÔâ ÄÒÑÎÐÇ ÒÓËÅÑÆÐÞÏË ÆÎâ ÑÙÇÐÑÍ ÕÇÒÎÑÕ ÂÕÑÏË-
ÊÂÙËË Ë àÐÇÓÅËË ÔÄâÊË ÏÑÎÇÍÖÎ.57

£ ÆÂÎßÐÇÌÛÇÏ (ÔÏ. ÅÎ.V.1) ÃÖÆÇÕ ÒÑÍÂÊÂÐÑ, ÍÂÍ ÓÇÊÖÎß-
ÕÂÕÞ ÓÂÔÚÇÕÑÄ ÒÑÏÇÕÑÆÖCNDO/2ÏÑÅÖÕ ÃÞÕß ÒÓËÏÇÐÇÐÞÆÎâ
ÑÙÇÐÍË ÔÄâÊÞÄÂáÜÇÅÑ ØÂÓÂÍÕÇÓÂ®°. ¥Îâ àÕÑÅÑ ÓÇÊÑÐÂÐÔÐÂâ
àÐÇÓÅËâ ER

AB ÓÂÊÃËÄÂÇÕÔâ ÐÂ ÄÍÎÂÆÞ ER
a ÑÕÆÇÎßÐÞØ ®°

ER
AB �

X
a

ER
a ;

ER
a � 2na

XA
i

XB
j

ciacjaHij, (10)

ÅÆÇ na ì ÊÂÔÇÎÇÐÐÑÔÕß a-®°;¯ij ì àÎÇÏÇÐÕÞ ÅÂÏËÎßÕÑÐËÂÐÂ
ÑÔÕÑÄÂ; cia Ë cja ì ÍÑà××ËÙËÇÐÕÞ ÓÂÊÎÑÉÇÐËâ ®° ÒÑ ÂÕÑÏ-
ÐÞÏ ÑÓÃËÕÂÎâÏ, ÐÂÌÆÇÐÐÞÇ ÆÎâ i-Ì Ë j-Ì ¡° ÒÓË ÒÓÑÄÇÆÇÐËË
ÔÂÏÑÔÑÅÎÂÔÑÄÂÐÐÑÅÑ ÓÂÔÚÇÕÂ ÒÑ ÏÇÕÑÆÖ ³³± (ÔÂÏÑÔÑÅÎÂÔÑ-
ÄÂÐÐÑÅÑ ÒÑÎâ) Ë CNDO/2. ±ÑÎÑÉËÕÇÎßÐÞÌ (ÑÕÓËÙÂÕÇÎßÐÞÌ)
ÊÐÂÍ ÄÍÎÂÆÂ ER

a Ä ÓÇÊÑÐÂÐÔÐÖá àÐÇÓÅËá ÔÑÑÕÄÇÕÔÕÄÖÇÕ
ÓÂÊÓÞØÎâáÜÇÏÖ (ÔÄâÊÞÄÂáÜÇÏÖ) ØÂÓÂÍÕÇÓÖ a-®°.

3. °ÙÇÐÍÂ ØÂÓÂÍÕÇÓÂ ®° ÐÂ ÑÔÐÑÄÇ ÑÓÃËÕÂÎßÐÞØ ÔËÎ

ªÊÄÇÔÕÐÑ, ÚÕÑ ÔËÎÂ, ÆÇÌÔÕÄÖáÜÂâÏÇÉÆÖ âÆÓÂÏË, ÇÔÕß ÔÓÇÆÐÇÇ
ÊÐÂÚÇÐËÇ ÄÇÎËÚËÐÞ qĤ/qR, ÅÆÇ Ĥ ì ÅÂÏËÎßÕÑÐËÂÐ, Â R ì
ÓÂÔÔÕÑâÐËÇ ÏÇÉÆÖ âÆÓÂÏË (ÕÇÑÓÇÏÂ ¤ÇÎßÏÂÐÂ ë¶ÇÌÐÏÂÐÂ).

³ËÎÞ, ÆÇÌÔÕÄÖáÜËÇ ÐÂ âÆÓÂ ÏÑÎÇÍÖÎÞ, ÏÑÉÐÑ ÑÒÓÇÆÇ-
ÎËÕß ÚÇÓÇÊ ÒÓÑËÊÄÑÆÐÞÇ ÒÑÕÇÐÙËÂÎßÐÑÌ àÐÇÓÅËË ÒÑ ÄÐÖÕÓÇÐ-
ÐËÏ (ÆÎËÐÞ ÄÂÎÇÐÕÐÞØ ÔÄâÊÇÌ Ë ÖÅÎÞ) ËÎË ÆÇÍÂÓÕÑÄÞÏ
ÍÑÑÓÆËÐÂÕÂÏ. ªØ ÏÑÉÐÑ ÄÞÚËÔÎËÕß ÕÂÍÉÇ ÒÑ ËÊÄÇÔÕÐÞÏ
ÄÑÎÐÑÄÞÏ ×ÖÐÍÙËâÏ. ´ÂÍ, ÆÎâ ÆÄÖØÂÕÑÏÐÑÌ ÏÑÎÇÍÖÎÞ ¡£
ÒÑÎÐÂâ ÔËÎÂ, ÆÇÌÔÕÄÖáÜÂâ ÐÂ âÆÓÑ ¡, ÓÂÄÐÂ 58

FA�R� �
ZA

R2

�
ZB ÿ neR

2
�
c�AB

cosymA
r2mA

cABdt
�
, (11)

ÅÆÇ ne ì ÒÑÎÐÑÇ ÚËÔÎÑ àÎÇÍÕÓÑÐÑÄ; R ì ÏÇÉÝâÆÇÓÐÑÇ
ÓÂÔÔÕÑâÐËÇ; m ì ËÐÆÇÍÔ àÎÇÍÕÓÑÐÂ; ¡ ì ËÐÆÇÍÔ ÂÕÑÏÂ; rm¡ ì
ÓÂÔÔÕÑâÐËÇ m-ÅÑ àÎÇÍÕÓÑÐÂ ÑÕ âÆÓÂ ¡; ym¡ì ÖÅÑÎ ÏÇÉÆÖ ÑÔßá
ÔÄâÊË Ë ÓÂÆËÖÔ-ÄÇÍÕÑÓÑÏ m-ÅÑ àÎÇÍÕÓÑÐÂ ÂÕÑÏÂ ¡; dt ì
àÎÇÏÇÐÕ ÑÃÝÇÏÂ. ±ÓË R=Re ËÏÇÇÏ FA=7FB=0, ÒÑàÕÑÏÖ
ÄÕÑÓÑÌ ÚÎÇÐ Ä ÖÓÂÄÐÇÐËË (11) ÆÑÎÉÇÐ ÃÞÕß ÓÂÄÇÐ ZB, Õ.Ç.

neR
2
e

�
c�AB

cosymA
r2mA

cABdt � ZB. (12)

¿ÕÑÕ ÚÎÇÐ ÑÕÓÂÉÂÇÕ ÄÍÎÂÆ àÎÇÍÕÓÑÐÑÄ Ä ÒÑÎÐÖá ÔËÎÖ,
ÆÇÌÔÕÄÖáÜÖá ÐÂ âÆÓÑ. £ ÒÓËÃÎËÉÇÐËË ®° ­¬¡° ÆÎâ
ÍÂÉÆÑÌ ËÊ ®° ÏÑÉÐÑ ÊÂÒËÔÂÕß

Zi � R2Ni

�
f�i

cosymA
r2mA

fidt, (13)

ÅÆÇ fi ì ÏÑÎÇÍÖÎâÓÐÂâ ÑÓÃËÕÂÎß; Ni ì ÚËÔÎÑ àÎÇÍÕÓÑÐÑÄ i-Ì
®°. ªÊ ÖÓÂÄÐÇÐËÌ (12) Ë (13) ÔÎÇÆÖÇÕ, ÚÕÑ

X
i

Zi � ZB, (14)

ÅÆÇ ÔÖÏÏËÓÑÄÂÐËÇ ÄÇÆÇÕÔâ ÒÑ ÊÂÐâÕÞÏ®°.
®ÑÉÐÑ ÄÄÇÔÕË ÏÑÆË×ËÙËÓÑÄÂÐÐÖá ÑÓÃËÕÂÎßÐÖá ÔËÎÖ fi,

ÍÑÕÑÓÂâ ÑÒÓÇÆÇÎâÇÕ ÄÍÎÂÆ Ä ÄÇÎËÚËÐÖ ÔËÎÞ ÑÆÐÑÅÑ àÎÇÍÕ-
ÓÑÐÂ 17

fi �
ZB

NiR
2 Zi , (15)

ÕÂÍÉÇ ÑÃÎÂÆÂáÜÖá ÂÆÆËÕËÄÐÞÏË ÔÄÑÌÔÕÄÂÏË, Õ.Ç.

X
i

Ni fi �
Z2

B

R2 . (16)

898 À.¡.´ÇÕÇÓËÐ, ³.¤.¤ÂÅÂÓËÐ



³ËÎÂ fiÏÑÉÇÕ ÃÞÕß ÄÞÚËÔÎÇÐÂ Ô ËÔÒÑÎßÊÑÄÂÐËÇÏ ÊÐÂÚÇÐËâ
ÒÓÑËÊÄÑÆÐÑÌ ÑÓÃËÕÂÎßÐÑÌ àÐÇÓÅËË ÒÑ ÏÇÉÝâÆÇÓÐÑÏÖ ÓÂÔ-
ÔÕÑâÐËá. ¥ÇÌÔÕÄËÕÇÎßÐÑ, ËÊ ÖÓÂÄÐÇÐËâ ¶ÑÍÂ ÆÎâ ®°

F̂fi � Eifi, (17)

ÔÎÇÆÖÇÕ, ÚÕÑ

Ei
0 � dEi

dR
�
�
f�i j

dF̂

dR
jfi dt. (18)

±ÑÔÍÑÎßÍÖ

F̂=ĥ +Ĝ,

ÅÆÇ ĥ ì ÑÆÐÑàÎÇÍÕÓÑÐÐÞÌ ÑÒÇÓÂÕÑÓ ¤ÂÏËÎßÕÑÐÂ; Ĝ ì
ÑÒÇÓÂÕÑÓ, ÑÒËÔÞÄÂáÜËÌ àÎÇÍÕÓÑÔÕÂÕËÚÇÔÍÑÇ ÄÊÂËÏÑÆÇÌ-
ÔÕÄËÇ ÏÇÉÆÖ àÎÇÍÕÓÑÐÂÏË, ÕÑ

Ei
0 � fi �

�
f�i j

dĜ

dR
jfi dt. (19)

ªÊ ÖÓÂÄÐÇÐËâ (19) ÔÎÇÆÖÇÕ, ÚÕÑ fi ÑÕÎËÚÂÇÕÔâ ÑÕ Ei
0 ÕÑÎßÍÑ

ÚÎÇÐÂÏË ÏÇÉàÎÇÍÕÓÑÐÐÑÅÑ ÑÕÕÂÎÍËÄÂÐËâ, ÄÇÎËÚËÐÖ ÍÑÕÑÓÞØ
ÏÑÉÐÑ ÑÙÇÐËÕß ÒÑ ÒÓËÄÇÆÇÐÐÞÏ Ä ÕÂÃÎ. 1 ÊÐÂÚÇÐËâÏ Ei

0 Ë fi.
®ÑÉÐÑ ÒÓÇÆÒÑÎÑÉËÕß, ÚÕÑ ÄÕÑÓÑÌ ÚÎÇÐ Ä ÖÓÂÄÐÇÐËË (19)

ÒÓÇÆÔÕÂÄÎâÇÕ ÔÑÃÑÌ ÐÇÍÑÕÑÓÖá ÆÑÎá fi. £ àÕÑÏ ÔÎÖÚÂÇ ÖÓÂÄ-
ÐÇÐËÇ (19) ÏÑÉÐÑ ÊÂÒËÔÂÕß Ä ÄËÆÇ

Ei
0^ fi � cfi � �1� c�fi. (20)

¬ÑÓÓÇÎâÙËÑÐÐÂâ ÊÂÄËÔËÏÑÔÕß ÏÇÉÆÖ Ei
0 Ë fi, ÒÑÔÕÓÑÇÐÐÂâ

ÒÑ ÆÂÐÐÞÏ ÕÂÃÎ. 1, ÒÑÆÕÄÇÓÉÆÂÇÕ àÕÑ ÒÓÇÆÒÑÎÑÉÇÐËÇ (ÓËÔ.1).
³ÑÅÎÂÔÐÑ àÕÑÌ ÊÂÄËÔËÏÑÔÕË, ÊÐÂÚÇÐËÇ ÍÑà××ËÙËÇÐÕÂ c Ä
ÖÓÂÄÐÇÐËË (20) ÒÓËÃÎËÊËÕÇÎßÐÑ ÓÂÄÐÑ 0.23. ±ÑàÕÑÏÖ ÄÞÓÂÉÇ-
ÐËÇ (20) ÏÑÉÐÑ ÒÇÓÇÒËÔÂÕß Ä ÄËÆÇ 17

Ei
0^ 1:23fi. (21)

£ÑÊÏÑÉÐÑÔÕß ÊÂÏÇÐÞ ÑÓÃËÕÂÎßÐÞØ ÔËÎ ÊÐÂÚÇÐËâÏË ÒÓÑ-
ËÊÄÑÆÐÞØ Ei

0 ÒÓË ÒÑÎÖÍÑÎËÚÇÔÕÄÇÐÐÑÌ ÑÙÇÐÍÇ ÑÕÐÑÔËÕÇÎß-
ÐÑÅÑ ÄÍÎÂÆÂ àÎÇÍÕÓÑÐÑÄ ÑÕÆÇÎßÐÞØ ®° Ä ÍÑÄÂÎÇÐÕÐÑÇ
ÔÄâÊÞÄÂÐËÇ ÄÞÕÇÍÂÇÕ ÕÂÍÉÇ ËÊ ÄÑÊÏÑÉÐÑÔÕË ÂÐÂÎËÕËÚÇÔÍÑÅÑ
ÒÓÇÆÔÕÂÄÎÇÐËâ ÒÑÎÐÑÌ ÍÑÄÂÎÇÐÕÐÑÌ ÔÑÔÕÂÄÎâáÜÇÌ àÐÇÓÅËË
ÔÄâÊË ÏÑÎÇÍÖÎÞ ÔÖÏÏÑÌ ÑÓÃËÕÂÎßÐÞØ àÐÇÓÅËÌ (Ô ÖÚÇÕÑÏ
ÚËÔÇÎ ËØ ÊÂÒÑÎÐÇÐËâ).59 ²áÆÇÐÃÇÓÅÑÏ 60 ÒÓÇÆÎÑÉÇÐÑ ÖÓÂÄÐÇ-
ÐËÇ, ÔÄâÊÞÄÂáÜÇÇ ÒÑÎÐÖá ÍÑÄÂÎÇÐÕÐÖá ÔÑÔÕÂÄÎâáÜÖáàÐÇÓ-

ÅËË ¦ ÏÑÎÇÍÖÎÞ Ä ÒÓËÃÎËÉÇÐËË ·ÂÓÕÓË ë¶ÑÍÂ Ô ÔÖÏÏÑÌ
ÑÓÃËÕÂÎßÐÞØ àÐÇÓÅËÌ ÆÎâ ÊÂÐâÕÞØ ®°

E^ k
X
i

NiEi, (22)

ÅÆÇ kì ÍÑÐÔÕÂÐÕÂ. ªÊ ÖÓÂÄÐÇÐËâ (22) ÄÞÕÇÍÂÇÕ, ÚÕÑ

F � ÿ qE
qR

% ÿ k
X
i

NiEi
0. (23)

±ÓÇÆÎÑÉÇÐÐÑÇ ²áÆÇÐÃÇÓÅÑÏ 60 ÊÐÂÚÇÐËÇ ÆÎâ ÍÑÐÔÕÂÐÕÞ k
Ä ÖÓÂÄÐÇÐËË (22), ÓÂÄÐÑÇ 3/2, ÐÇÔÍÑÎßÍÑ ÑÕÎËÚÂÇÕÔâ ÑÕ ÄÇÎË-
ÚËÐÞ 1.23 Ä ×ÑÓÏÖÎÇ (21). ±Ñ-ÄËÆËÏÑÏÖ, ÍÑà××ËÙËÇÐÕ Ä
ÖÓÂÄÐÇÐËË (21) ÓÂÊÎËÚÇÐ ÆÎâ ÓâÆÑÄ ÆÄÖØÂÕÑÏÐÞØ ÏÑÎÇÍÖÎ,
ÒÑÔÕÓÑÇÐÐÞØ ËÊ ÂÕÑÏÑÄ àÎÇÏÇÐÕÑÄ ÓÂÊÎËÚÐÞØ ÒÇÓËÑÆÑÄ.
¡ÐÂÎÑÅËÚÐÑÇ ÊÂÍÎáÚÇÐËÇ ÔÒÓÂÄÇÆÎËÄÑ Ë ÆÎâ ÍÑà××ËÙËÇÐÕÂ k
Ä ÖÓÂÄÐÇÐËË (22). ¯Â ÒÓËÃÎËÉÇÐÐÞÌ ØÂÓÂÍÕÇÓ ÑÙÇÐÍË
ÑÓÃËÕÂÎßÐÞØ ÔËÎ ÒÑ ÆÂÐÐÞÏ Ei

0 ÖÍÂÊÞÄÂÎ ÕÂÍÉÇ ¤ÑÔÙËÐ-
ÔÍËÌ.61 ªÏ ÒÓÇÆÎÑÉÇÐÂ ÏÇÕÑÆËÍÂ ÑÒÓÇÆÇÎÇÐËâ ÒÓÑËÊÄÑÆÐÞØ,
Ä ÍÑÕÑÓÑÌ ÖÚËÕÞÄÂÇÕÔâ ÓÇÎÂÍÔÂÙËâ ÑÓÃËÕÂÎÇÌ ÒÓË ËÑÐËÊÂÙËË
ÏÑÎÇÍÖÎÞ. £ àÕÑÏ ÒÑÆØÑÆÇ ÔËÎÂ, ÍÑÕÑÓÂâ ÄÑÊÐËÍÂÇÕ ÐÂ âÆÓÂØ
ÒÓË ÄÞÃËÄÂÐËË àÎÇÍÕÓÑÐÂ Ô i-Ì ®°, ÐÂØÑÆËÕÔâ ÆË××ÇÓÇÐÙË-
ÓÑÄÂÐËÇÏ àÐÇÓÅËË ËÑÐÂ (i) ÒÑ ÏÇÉÝâÆÇÓÐÑÏÖ ÓÂÔÔÕÑâÐËá Ä
ÕÑÚÍÇ ÓÂÄÐÑÄÇÔËâ ÆÎâ ËÔØÑÆÐÑÌ ÏÑÎÇÍÖÎÞ

~fi � ÿ
dE i

i�R�
dR

���
Re

. (24)

£ ÒÓËÃÎËÉÇÐËË ¬ÖÒÏÂÐÔÂ

Ei
i�R� � E�R� ÿ Ei�R�, (25)

ÅÆÇ ¦(R) ì ÒÑÎÐÂâ àÐÇÓÅËâ ÑÔÐÑÄÐÑÅÑ ÔÑÔÕÑâÐËâ ÏÑÎÇÍÖÎÞ.
±ÑàÕÑÏÖ Ä ÆÂÐÐÑÏ ÒÓËÃÎËÉÇÐËË

f~i � Ei
0. (26)

¦ÔÎË ÐÇ ÒÓÇÐÇÃÓÇÅÂÕß ÓÇÑÓÅÂÐËÊÂÙËÇÌ ÑÓÃËÕÂÎÇÌ ÒÓË ËÊÏÇÐÇ-
ÐËË ÚËÔÇÎ ÊÂÒÑÎÐÇÐËâ, ÕÑ

f~i � Ei
0 � dE rel

i �R�
dR

���
Re

, (27)

ÅÆÇ E rel
i (R) ì àÐÇÓÅËâ ÓÇÎÂÍÔÂÙËË ÔËÔÕÇÏÞ ÒÓË ÖÆÂÎÇÐËË

àÎÇÍÕÓÑÐÂ Ô i-Ì ®°. £ ÓÂÃÑÕÇ 61 ÒÓÇÆÎÑÉÇÐ ÔÒÑÔÑÃ ÑÒÓÇÆÇÎÇ-
ÐËâ ÄÍÎÂÆÂ ÓÇÎÂÍÔÂÙËË ®° Ä ÓÂÏÍÂØ ÏÇÕÑÆÂ ÒÇÓÇØÑÆÐÑÅÑ
ÑÒÇÓÂÕÑÓÂ.

¿××ÇÍÕ ÓÇÎÂÍÔÂÙËË ÖÚËÕÞÄÂÇÕÔâ ÂÄÕÑÏÂÕËÚÇÔÍË, ÇÔÎË ÆÎâ
ÑÒÓÇÆÇÎÇÐËâ ÑÓÃËÕÂÎßÐÞØ ÔËÎ ËÔÒÑÎßÊÖáÕÔâ ÐÇ ÓÂÔÚÇÕÐÞÇ, Â
àÍÔÒÇÓËÏÇÐÕÂÎßÐÞÇ ÔÒÇÍÕÓÑÔÍÑÒËÚÇÔÍËÇ ÆÂÐÐÞÇ.62 £ àÕÑÏ
ÔÎÖÚÂÇ ÑÓÃËÕÂÎßÐÞÇ ÔËÎÞ ÐÂÊÞÄÂáÕÔâ ÑÓÃËÕÂÎßÐÞÏË
ÄËÃÓÑÐÐÞÏË ÍÑÐÔÕÂÐÕÂÏË (°£¬).63 ë 65 ¥Ç×ÑÓÏËÓÖáÜÖá
ÔËÎÖ, ÄÑÊÐËÍÂáÜÖá ÐÂ âÆÓÂØ ÒÓË ÄÇÓÕËÍÂÎßÐÑÏ àÎÇÍÕÓÑÐ-
ÐÑÏ ÄÑÊÃÖÉÆÇÐËË ËÎË ÒÓË ËÑÐËÊÂÙËË ÆÄÖØÂÕÑÏÐÑÌ ÏÑÎÇ-
ÍÖÎÞ, ÏÑÉÐÑ ÑÒÓÇÆÇÎËÕß, ÆË××ÇÓÇÐÙËÓÖâ ÒÑ ÏÇÉÂÕÑÏÐÑÏÖ
ÓÂÔÔÕÑâÐËá ÒÑÕÇÐÙËÂÎßÐÖá ÍÓËÄÖá ÍÑÐÇÚÐÑÅÑ ÔÑÔÕÑâÐËâ Ä
ÕÑÚÍÇ ÒÇÓÇØÑÆÂ. £ ÔÎÖÚÂÇ ÒÑÕÇÐÙËÂÎÂ ®ÑÓÊÇ ÏÑÉÐÑ ÊÂÒË-
ÔÂÕß 21

U�x� � De�exp�ÿ2bx� ÿ 2exp�ÿbx��, (28)

´ÂÃÎËÙÂ 1. °ÓÃËÕÂÎßÐÞÇ ÔËÎÞ fi Ë ÒÓÑËÊÄÑÆÐÞÇ àÐÇÓÅËÌ ®° Ei
0 (1078 H).17

®ÑÎÇÍÖÎÂ 2sg-££®° 2su-££®° 1pu-BMO 3pg-BMO 1pu-BMO

Ei
0 fi Ei

0 fi Ei
0 fi Ei

0 fi Ei
0 fi

B2 0.824 5.257 70.585 71.121 0.634 2.711 7 7 7 7
C2 1.524 10.086 71.162 71.953 1.038 5.043 7 7 7 7
N2 3.486 18.087 71.195 73.123 2.175 8.199 0.709 1.014 7 7
O2 4.227 18.573 71.640 73.280 1.838 8.240 1.129 1.104 71.607 2.694

E 0i, a.e. 1
2
3
4

70.5 0.5 1.0 1.5 2.0 fi, a.e.

0.5

70.5

²ËÔ. 1. ©ÂÄËÔËÏÑÔÕß ÒÓÑËÊÄÑÆÐÞØ ÑÓÃËÕÂÎßÐÞØ àÐÇÓÅËÌ Ei
0 ÑÕ ÑÓÃË-

ÕÂÎßÐÞØ ÔËÎ fi : 1 ì O2, 2 ì B2, 3 ì C2, 4 ì N2,
(1 a.e.=8.24 .1078 H).17
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ÅÆÇ De ì ÅÎÖÃËÐÂ âÏÞ, b ì ÄÂÓßËÓÖÇÏÞÌ ÒÂÓÂÏÇÕÓ, x ì
ÑÕÍÎÑÐÇÐËÇ ÏÇÉÝâÆÇÓÐÑÅÑ ÓÂÔÔÕÑâÐËâ R ÑÕ ÓÂÄÐÑÄÇÔÐÑÅÑ Re.
£ àÕÑÏ ÔÎÖÚÂÇ ÍÎÂÔÔËÚÇÔÍÂâ ÔËÎÂ f~ ÓÂÄÐÂ

f~� ÿ dU�x�
dx

���
x�
� ÿ2Deb�exp�ÿbx�� ÿ 2exp�ÿ2bx���, (29)

ÅÆÇ Ø* ì ÓÂÊÐÑÔÕß ÏÇÉÆÖ ÓÂÄÐÑÄÇÔÐÞÏË ÓÂÔÔÕÑâÐËâÏË Ä
ÐÂÚÂÎßÐÑÏ Ë ÍÑÐÇÚÐÑÏ ÔÑÔÕÑâÐËâØ.

4. £ÊÂËÏÑÔÄâÊß ÓÂÊÎËÚÐÞØ ØÂÓÂÍÕÇÓËÔÕËÍ ÑÓÃËÕÂÎßÐÞØ
ÄÍÎÂÆÑÄ

¯ÂËÃÑÎÇÇ ÒÓÑÔÕÑÌ ÔÒÑÔÑÃ ÑÙÇÐÍË ÄÍÎÂÆÂ®° Ä ÔÄâÊÞÄÂÐËÇì
àÕÑ ÑÒÓÇÆÇÎÇÐËÇ ÊÐÂÚÇÐËâ ÊÂÔÇÎÇÐÐÑÔÕË ÔÄâÊË ÒÑ ®ÂÎÎËÍÇÐÖ,
ÑÕÐÑÔâÜÇÇÔâ Í ÓÂÔÔÏÂÕÓËÄÂÇÏÑÌ ®°. £ ÓÂÃÑÕÇ 47 ÒÓËÄÇÆÇÐÞ
ÊÐÂÚÇÐËâ ÊÂÔÇÎÇÐÐÑÔÕÇÌ ÆÎâ ÓâÆÂ ÆÄÖØÂÕÑÏÐÞØ ÏÑÎÇÍÖÎ. ¥Îâ
ÐÇÍÑÕÑÓÞØ ËÊ ÐËØ ÆÂÐÞ ÕÂÍÉÇ ÊÐÂÚÇÐËâ ÑÓÃËÕÂÎßÐÞØ ÔËÎ (ÔÏ.
ÕÂÃÎ. 1). ¯Â ÓËÔ. 2 ÒÓËÄÇÆÇÐÂ ÍÑÓÓÇÎâÙËâ ÏÇÉÆÖ ÊÂÔÇÎÇÐ-
ÐÑÔÕßá ÔÄâÊÇÌ Ë ÊÐÂÚÇÐËâÏË fi ÆÎâ ÄÂÎÇÐÕÐÞØ ®° ÏÑÎÇÍÖÎ
³2, N2 Ë °2. ªÊ ÓËÔ. 2 ÄËÆÐÑ, ÚÕÑ ÆÎâ ÍÂÉÆÑÌ ÏÑÎÇÍÖÎÞ
ÄÞÒÑÎÐâÇÕÔâ ÎËÐÇÌÐÂâ ÊÂÄËÔËÏÑÔÕß. £ àÕÑÏ ÑÕÓÂÉÂÇÕÔâ
ÒÓËÃÎËÉÇÐÐÞÌ ØÂÓÂÍÕÇÓ ÒÑÓâÆÍÑÄ ÔÄâÊÇÌ ÍÂÍ ËÐÆÇÍÔÑÄ ÒÓÑ-
ÚÐÑÔÕË ÔÄâÊÇÌ. ³ÎÇÆÖÇÕ ÑÕÏÇÕËÕß, ÚÕÑ ÖÆÑÄÎÇÕÄÑÓËÕÇÎßÐÞÇ
ÍÑÓÓÇÎâÙËË ÏÇÉÆÖ n ( j, AB) Ë ÆÓÖÅËÏË ØÂÓÂÍÕÇÓËÔÕËÍÂÏË,
ÕÂÍËÏË ÍÂÍ ÑÓÃËÕÂÎßÐÞÇ ÔËÎÞ fi , ÑÓÃËÕÂÎßÐÞÇ ÄËÃÓÑÐÐÞÇ
ÍÑÐÔÕÂÐÕÞ ÆÎâ®° ÑÆÐÑÌ Ë ÕÑÌ ÉÇ ÏÑÎÇÍÖÎÞ ÐÂÃÎáÆÂáÕÔâ Ä
ÕÇØ ÔÎÖÚÂâØ, ÍÑÅÆÂ ÄÍÎÂÆÞ ®° Ä ÒÑÓâÆÑÍ ÔÄâÊÇÌ n ( j, AB)
ÓÂÔÔÚËÕÞÄÂáÕÔâ ÓÂÔÛËÓÇÐÐÞÏ ÏÇÕÑÆÑÏ ·áÍÍÇÎâ (²®·).17

³ ÙÇÎßá ÒÓÑÄÇÓÍË ÄÑÊÏÑÉÐÑÔÕË ËÔÒÑÎßÊÑÄÂÐËâ ÆÎâ
ÑÙÇÐÍË ÔÄâÊÞÄÂáÜÇÅÑ ØÂÓÂÍÕÇÓÂ ®° ÊÐÂÚÇÐËÌ ÑÓÃËÕÂÎßÐÑÌ
ÓÇÊÑÐÂÐÔÐÑÌ àÐÇÓÅËË ÃÞÎ ÒÓÑÄÇÆÇÐ ÓÂÔÚÇÕ ÏÇÕÑÆÑÏ CNDO/2
ÏÑÎÇÍÖÎ N2, CO, NO, O2, C2 Ë ³N.65 ¥Îâ ÒÇÓÄÞØ ÚÇÕÞÓÇØ
ÏÑÎÇÍÖÎ Ä ÍÂÚÇÔÕÄÇ ËÐÆÇÍÔÑÄ ÔÄâÊÞÄÂÐËâ ÃÞÎË ËÔÒÑÎßÊÑÄÂÐÞ
ÊÐÂÚÇÐËâ °£¬, ÄÞÚËÔÎÇÐÐÞÇ ÓÂÐÇÇ ÒÑ ÔÒÇÍÕÓÑÔÍÑÒËÚÇÔÍËÏ
ÆÂÐÐÞÏ.62 ¥Îâ ÆÄÖØ ÒÑÔÎÇÆÐËØ ÏÑÎÇÍÖÎ ÊÐÂÚÇÐËâ °£¬ ÃÞÎË
ÑÒÓÇÆÇÎÇÐÞ ËÔØÑÆâ ËÊ ÄÂÎÇÐÕÐÞØ®°.62 °ÃÜÇÇ ÚËÔÎÑ ÆÂÐÐÞØ
ÔÑÔÕÂÄËÎÑ 19. ¢ÞÎÂ ÖÔÕÂÐÑÄÎÇÐÂ ÍÑÓÓÇÎâÙËâ ÏÇÉÆÖ ÓÂÔÔÚË-
ÕÂÐÐÞÏË ÒÑ ÏÇÕÑÆÖ CNDO/2 ÑÓÃËÕÂÎßÐÞÏË ÓÇÊÑÐÂÐÔÐÞÏË
àÐÇÓÅËâÏË Ë ÄËÃÓÑÐÐÞÏË ÍÑÐÔÕÂÐÕÂÏË (ÓËÔ. 3). ·ÂÓÂÍÕÇÓÐÑ,
ÚÕÑ ÍÑÓÓÇÎâÙËÑÐÐÂâ ÒÓâÏÂâ ÒÓÑØÑÆËÕ ÚÇÓÇÊ ÐÂÚÂÎÑ ÍÑÑÓÆË-
ÐÂÕ Ë ÑÒËÔÞÄÂÇÕÔâ ÄÞÓÂÉÇÐËÇÏ

aa � ÿ7:1E R
a , (30)

ÅÆÇ aa ì ÑÓÃËÕÂÎßÐÂâ ÄËÃÓÑÐÐÂâ ÍÑÐÔÕÂÐÕÂ, ËÊÏÇÓâÇÏÂâ Ä
1078 ¯, Â E R

a ÓÇÊÑÐÂÐÔÐÂâ àÐÇÓÅËâ, ËÊÏÇÓâÇÏÂâ Ä Â.Ç. ¯ÂÌÆÇÐ-
ÐÂâ ÍÑÓÓÇÎâÙËâ ÒÑÊÄÑÎâÇÕ ÓÂÔÔÚËÕÞÄÂÕß ÊÐÂÚÇÐËâ ÄËÃÓÑÐÐÞØ
ÍÑÐÔÕÂÐÕ ÒÓÑËÊÄÑÎßÐÞØ ÑÓÃËÕÂÎÇÌ ÒÑ ÆÂÐÐÞÏ ÑÃ ËØ ÄÍÎÂÆÂØ
Ä ÓÇÊÑÐÂÐÔÐÖá àÐÇÓÅËá. £ ÚÂÔÕÐÑÔÕË, ÒÑâÄÎâÇÕÔâ ÄÑÊÏÑÉ-
ÐÑÔÕß ÑÒÓÇÆÇÎÇÐËâ °£¬ ÆÎâ ££®°, ÔÒÇÍÕÓÑÔÍÑÒËÚÇÔÍÂâ
ËÐ×ÑÓÏÂÙËâ ÒÑ ÍÑÕÑÓÞÏ Ä ÐÂÔÕÑâÜÇÇ ÄÓÇÏâ ÑÕÔÖÕÔÕÄÖÇÕ.

¯Â ÑÔÐÑÄÇ ÓÇÊÖÎßÕÂÕÑÄ ÓÂÔÚÇÕÂ ab initio àÎÇÍÕÓÑÐÐÑÌ
ÔÕÓÖÍÕÖÓÞ ÏÑÎÇÍÖÎ N2,66, 67 CO 67, 68 Ë ÓÂÆËÍÂÎÂ ³¯ 69 ÚËÔÎÇÐ-
ÐÞÏ ÆË××ÇÓÇÐÙËÓÑÄÂÐËÇÏ ÃÞÎË ÑÒÓÇÆÇÎÇÐÞ ÊÐÂÚÇÐËâ ÒÓÑ-
ËÊÄÑÆÐÞØ �E 0a� ÒÓË ÓÂÄÐÑÄÇÔÐÞØ ÏÇÉÝâÆÇÓÐÞØ ÓÂÔÔÕÑâÐËâØ.
¤ÓÂ×ËÚÇÔÍËÌ ÂÐÂÎËÊ ÒÑÍÂÊÞÄÂÇÕ, ÚÕÑ ÄÇÎËÚËÐÞ E 0a Ë aa
ÍÑÓÓÇÎËÓÖáÕ ÏÇÉÆÖ ÔÑÃÑÌ, ÒÓËÚÇÏ ÊÂÄËÔËÏÑÔÕß aa ÑÕ E 0a
ÏÑÉÐÑ ÒÓÇÆÔÕÂÄËÕß Ä ÄËÆÇ

aa � 0:71E 0a , (31)

ÅÆÇ E 0a Ë aa ÄÞÓÂÉÇÐÞ Ä Ð¯ (ÓËÔ. 4).

°ÚÇÄËÆÐÑ, ÚÕÑ ×ÑÓÏÖÎÂ (31) ÕÂÍÉÇ ÏÑÉÇÕ ÔÎÖÉËÕß ÆÎâ
ÄÞÚËÔÎÇÐËâ ÐÇÆÑÔÕÂáÜËØ ÊÐÂÚÇÐËÌ ÄËÃÓÑÐÐÞØ ÍÑÐÔÕÂÐÕ.
³ÎÇÆÖÇÕ ÖÚËÕÞÄÂÕß, ÚÕÑ ÆÎâ ÄÞÄÑÆÂ ÊÂÄËÔËÏÑÔÕË (31) ÃÞÎÑ
ËÔÒÑÎßÊÑÄÂÐÑ ÑÅÓÂÐËÚÇÐÐÑÇ ÚËÔÎÑ ÆÂÐÐÞØ, ÚÕÑ ÑÃÖÔÎÑÄÎÇÐÑ
ÐÇ ÔÕÑÎßÍÑ ÑÕÔÖÕÔÕÄËÇÏ ÓÇÊÖÎßÕÂÕÑÄ ÓÂÔÚÇÕÑÄ ab initio àÐÇÓ-
ÅËÌ®° Ô ÄÂÓßËÓÑÄÂÐËÇÏR, ÔÍÑÎßÍÑ ÐÇÒÑÎÐÑÕÑÌ àÍÔÒÇÓËÏÇÐ-
ÕÂÎßÐÞØ ÊÐÂÚÇÐËÌ aa.62 ±ÑàÕÑÏÖ ÙÇÎÇÔÑÑÃÓÂÊÐÑ ÃÞÎÑ ÃÞ ÆÎâ
ÒÑÆÕÄÇÓÉÆÇÐËâ ÔÒÓÂÄÇÆÎËÄÑÔÕË ÔÑÑÕÐÑÛÇÐËâ (31) ÒÓÑÄÇÔÕË
ÂÐÂÎËÊ ÊÂÄËÔËÏÑÔÕË ÏÇÉÆÖ E 0a Ë E R

a , ÖÚËÕÞÄÂâ, ÚÕÑ Ä ÎËÕÇÓÂ-
ÕÖÓÇ ÑÒËÔÂÐÞ ÐÇàÏÒËÓËÚÇÔÍËÇ ÊÂÄËÔËÏÑÔÕË Ea(R) ÆÎâ ÙÇÎÑÅÑ

n ( j, AB) 3

2
1

0.5

70.5

70.5 0.5 fi, a.e.1.0 2.01.5

²ËÔ. 2. ©ÂÄËÔËÏÑÔÕß ÊÂÔÇÎÇÐÐÑÔÕË ÔÄâÊË n ( j, AB) ÑÕ ÑÓÃËÕÂÎßÐÞØ
ÔËÎ fi ÆÎâ ÄÂÎÇÐÕÐÞØ ®° : 1ìO2, 2ìN2, 3ìC2. 65

aa , ÐH

1
2
3
4

6
5

720

710

20

10

ER
a , a.e.70.4 70.2 0.40.2

²ËÔ. 3. ©ÂÄËÔËÏÑÔÕß ÑÓÃËÕÂÎßÐÞØ ÄËÃÓÑÐÐÞØ ÍÑÐÔÕÂÐÕ aa ÑÕ ÑÓÃË-
ÕÂÎßÐÞØ ÓÇÊÑÐÂÐÔÐÞØ àÐÇÓÅËÌ E R

a ÆÎâ ÏÑÎÇÍÖÎ N2 (1), ³° (2), °2 (3),
NO (4), CN (5), C2 (6).65

aa, ÐH

E 0a , ÐH

20

10

710

720 710 10 20

1

2

3

²ËÔ. 4. ¬ÑÓÓÇÎâÙËâ ÑÓÃËÕÂÎßÐÞØ ÄËÃÓÑÐÐÞØ ÍÑÐÔÕÂÐÕ aa Ô ÒÓÑ-
ËÊÄÑÆÐÞÏË àÐÇÓÅËÌ ®° E 0a ÆÎâ ÏÑÎÇÍÖÎ CO (1), N2 (2) Ë CH (3).65

900 À.¡.´ÇÕÇÓËÐ, ³.¤.¤ÂÅÂÓËÐ



ÓâÆÂ ÆÄÖØÂÕÑÏÐÞØ ÏÑÎÇÍÖÎ, Â ÓÂÔÚÇÕ ÔÑÑÕÄÇÕÔÕÄÖáÜËØ ÊÐÂ-
ÚÇÐËÌ E R

a ÒÑ ÏÇÕÑÆÖ CNDO/2 ÐÇ ÒÓÇÆÔÕÂÄÎâÇÕ ÒÓÑÃÎÇÏÞ. £
àÕÑÌ ÔÄâÊË Í ÆÂÐÐÞÏ ÒÑ N2, CO Ë CH ÃÞÎË ÆÑÃÂÄÎÇÐÞ
ÊÐÂÚÇÐËâ ÒÓÑËÊÄÑÆÐÞØ ÑÓÃËÕÂÎßÐÞØ àÐÇÓÅËÌ, ÄÞÚËÔÎÇÐÐÞÇ
ÐÂ ÑÔÐÑÄÇ ab initio ÓÂÔÚÇÕÑÄ ÅËÆÓËÆÑÄ LiH, BeH, BH, NH Ë
HF,69, 70 ÕÂÍ ÚÕÑ ÑÃÜÇÇ ÚËÔÎÑ ÕÑÚÇÍ ÔÑÔÕÂÄËÎÑ 32. °ÃÓÂÃÑÕÍÂ
ÔÑÃÓÂÐÐÞØ ÆÂÐÐÞØ ÏÇÕÑÆÑÏ ÐÂËÏÇÐßÛËØ ÍÄÂÆÓÂÕÑÄ ÒÑ ×ÑÓ-
ÏÖÎÇ

E 0a � b0 � b1E
R
a

ÒÑÍÂÊÂÎÂ, ÚÕÑ ÍÑà××ËÙËÇÐÕ b0=0, Â b1=710. ´ÂÍËÏ ÑÃÓÂ-
ÊÑÏ ÊÂÄËÔËÏÑÔÕß ÏÇÉÆÖ ÑÒÓÇÆÇÎâÇÏÞÏË ÐÇàÏÒËÓËÚÇÔÍË ÒÓÑ-
ËÊÄÑÆÐÞÏË àÐÇÓÅËÌ ®° Ë ÒÑÎÖàÏÒËÓËÚÇÔÍËÏË ÊÐÂÚÇÐËâÏË
ÑÓÃËÕÂÎßÐÞØ ÓÇÊÑÐÂÐÔÐÞØ àÐÇÓÅËÌ ËÏÇÇÕ ÄËÆ

Ea
0 � ÿ10E R

a . (32)

³ÑÒÑÔÕÂÄÎÇÐËÇ ÊÂÄËÔËÏÑÔÕÇÌ (32) Ë (30) ÒÑÆÕÄÇÓÉÆÂÇÕ ×ÑÓ-
ÏÖÎÖ (31). ®ÑÉÐÑ ÖÃÇÆËÕßÔâ ÕÂÍÉÇ Ä ÕÑÏ, ÚÕÑ ÓÂÔÔÚËÕÞ-
ÄÂÇÏÞÇ ÒÑ ÏÇÕÑÆÖ CNDO/2 ÒÓÑËÊÄÑÆÐÞÇ ÑÓÃËÕÂÎßÐÞØ
àÐÇÓÅËÌ ÒÓÇÆÔÕÂÄÎâáÕ ÑÒÓÇÆÇÎÇÐÐÞÌ ËÐÕÇÓÇÔ ÆÎâ ÑÙÇÐÍË
°£¬. ¥ÇÌÔÕÄËÕÇÎßÐÑ, ÒÑ ÂÐÂÎÑÅËË Ô ÄÞÓÂÉÇÐËÇÏ (32) ËÏÇÇÏ

E 0a�CNDO=2� � ÿ10:9E R
a . (33)

³ ÆÓÖÅÑÌ ÔÕÑÓÑÐÞ,

aa � 0:65E 0a�CNDO=2�. (34)

±ÑÔÎÇÆÐËÇ ÆÄÇ ÊÂÄËÔËÏÑÔÕË ÔÎÖÉÂÕ ÆÑÒÑÎÐËÕÇÎßÐÞÏ
ÒÑÆÕÄÇÓÉÆÇÐËÇÏ ÔÒÓÂÄÇÆÎËÄÑÔÕË ×ÑÓÏÖÎÞ (30). ªÊ ÖÓÂÄÐÇ-
ÐËÌ (33) Ë (34) ÄÞÕÇÍÂÇÕ, ÚÕÑ ÊÐÂÚÇÐËâ E 0a, ÒÑÎÖÚÂÇÏÞÇ Ä
ÐÇàÏÒËÓËÚÇÔÍËØ ÓÂÔÚÇÕÂØ Ë ÒÑ ÏÇÕÑÆÖ CNDO/2, ÆÑÎÉÐÞ
ÍÑÓÓÇÎËÓÑÄÂÕß ÏÇÉÆÖ ÔÑÃÑÌ. ¿ÕÑ ÒÑÆÕÄÇÓÉÆÂÇÕÔâ ÊÂÄËÔË-
ÏÑÔÕßá, ÒÓÇÆÔÕÂÄÎÇÐÐÑÌ ÐÂ ÓËÔ. 5.

±ÓËÄÇÆÇÐÐÞÇ ÄÞÛÇ ÆÂÐÐÞÇ ÔÄËÆÇÕÇÎßÔÕÄÖáÕ, ÚÕÑ ÊÐÂÚÇ-
ÐËâ ÒÓÑËÊÄÑÆÐÞØ àÐÇÓÅËÌ®° ÒÑ ÏÇÉÝâÆÇÓÐÑÏÖ ÓÂÔÔÕÑâÐËá
ÏÑÅÖÕ ËÔÒÑÎßÊÑÄÂÕßÔâ ÆÎâ ÑÙÇÐÍË ÄËÃÓÑÐÐÞØ ÍÑÐÔÕÂÐÕ ÆÄÖØ-
ÂÕÑÏÐÞØ ÏÑÎÇÍÖÎ.17 µÔÒÇÛÐÑÇ ÒÓËÏÇÐÇÐËÇ ÆÎâ àÕËØ ÙÇÎÇÌ
ÐÂÓâÆÖ Ô ÐÇàÏÒËÓËÚÇÔÍËÏË ÆÂÐÐÞÏË ÓÇÊÖÎßÕÂÕÑÄ ÓÂÔÚÇÕÑÄ ÒÑ
ÏÇÕÑÆÖ CNDO/2 ÐÇ ÖÆËÄËÕÇÎßÐÑ, ÒÑÔÍÑÎßÍÖ ËÔØÑÆÐÂâ ÒÂÓÂ-
ÏÇÕÓËÊÂÙËâ ÒÑÎÖàÏÒËÓËÚÇÔÍÑÅÑ ÏÇÕÑÆÂ ÃÞÎÂ ÒÓÑÄÇÆÇÐÂ Ô
ÖÚÇÕÑÏ ab initio ÓÂÔÚÇÕÑÄ ÏÂÎÞØ ÏÑÎÇÍÖÎ. £ ÕÑ ÉÇ ÄÓÇÏâ
ÒÓÑËÊÄÑÆÐÞÇE 0a, ÓÂÔÔÚËÕÂÐÐÞÇ ÓÂÔÛËÓÇÐÐÞÏÏÇÕÑÆÑÏ·áÍ-
ÍÇÎâ, ÍÑÓÓÇÎËÓÖáÕ Ô °£¬ Ä ÏÇÐßÛÇÌ ÔÕÇÒÇÐË, ØÑÕâ Ä ÑÕÆÇÎß-
ÐÞØ ÔÎÖÚÂâØ ÏÑÉÐÑ ÆÑÃËÕßÔâ ÖÆÑÄÎÇÕÄÑÓËÕÇÎßÐÞØ
ÓÇÊÖÎßÕÂÕÑÄ. ´Ñ ÉÇ ÑÕÐÑÔËÕÔâ Ë Í ÊÂÄËÔËÏÑÔÕË °£¬ ÑÕ
ÑÓÃËÕÂÎßÐÞØ ÊÂÔÇÎÇÐÐÑÔÕÇÌ ÒÑ ®ÂÎÎËÍÇÐÖ (ÓËÔ. 6).

IV. ³ÕÓÖÍÕÖÓÂ ÓÇÐÕÅÇÐÑàÎÇÍÕÓÑÐÐÞØ ÔÒÇÍÕÓÑÄ
£ ÑÔÐÑÄÇ ÏÇÕÑÆÂ ÓÇÐÕÅÇÐÑàÎÇÍÕÓÑÐÐÑÌ ÔÒÇÍÕÓÑÔÍÑÒËË ÎÇÉËÕ
âÄÎÇÐËÇ ×ÑÕÑà××ÇÍÕÂ.1 ±ÓË ÄÑÊÆÇÌÔÕÄËË ÐÂ ËÔÔÎÇÆÖÇÏÑÇ
ÄÇÜÇÔÕÄÑ ÄÑÊÃÖÉÆÂáÜÇÅÑ ÓÇÐÕÅÇÐÑÄÔÍÑÅÑ ËÊÎÖÚÇÐËâ, ÐÂÒÓË-
ÏÇÓ ®gKa 1,2, ÒÓÑËÔØÑÆËÕ ×ÑÕÑàÏËÔÔËâ àÎÇÍÕÓÑÐÑÄ Ô ÍËÐÇÕË-
ÚÇÔÍÑÌ àÐÇÓÅËÇÌ ÑÕ 0 ÆÑ *1.2 ¬à£, ÄÇÎËÚËÐÂ ÍÑÕÑÓÑÌ
ËÊÏÇÓâÇÕÔâ Ô ÒÑÅÓÇÛÐÑÔÕßá +0.1 à£. £ ÓÇÊÖÎßÕÂÕÇ, ËÔÒÑÎß-
ÊÖâ ÖÓÂÄÐÇÐËÇ ¿ÌÐÛÕÇÌÐÂ, ÏÑÉÐÑ ÑÒÓÇÆÇÎËÕß àÐÇÓÅËË ÔÄâÊË
(ÓÂÃÑÕÖ ÄÞØÑÆÂ) àÎÇÍÕÓÑÐÑÄ ÆÎâ ÄÐÇÛÐËØ Ë ÄÐÖÕÓÇÐÐËØ
ÖÓÑÄÐÇÌ ËÊÖÚÂÇÏÑÅÑ ÄÇÜÇÔÕÄÂ Ô ÕÑÚÐÑÔÕßá ÆÑ ÒÑÔÕÑâÐÐÑÌ
ÄÇÎËÚËÐÞ.

²ÇÐÕÅÇÐÑàÎÇÍÕÓÑÐÐÞÌ ÔÒÇÍÕÓ ÒÓÇÆÔÕÂÄÎâÇÕ ÔÑÃÑÌ ÊÂÄËÔË-
ÏÑÔÕß ÚËÔÎÂ ×ÑÕÑàÎÇÍÕÓÑÐÑÄ (ËÐÕÇÐÔËÄÐÑÔÕß ÎËÐËÌ I, ÑÕÐ.
ÇÆ.) ÑÕ àÐÇÓÅËË ÔÄâÊË àÎÇÍÕÓÑÐÑÄ ¦b (à£). ¥Îâ ÖÆÑÃÔÕÄÂ
ÔÓÂÄÐÇÐËâ ÓÂÊÎËÚÐÞØ ÔÒÇÍÕÓÑÄ ÒÓÑËÊÄÑÆËÕÔâ ËØ ÍÂÎËÃÓÑÄÍÂ
ÒÑ ÑÕÐÑÛÇÐËá Í ËÊÄÇÔÕÐÑÌ ÄÇÎËÚËÐÇ àÐÇÓÅËË ÔÄâÊË àÎÇÍÕÓÑ-
ÐÑÄ ÑÒÓÇÆÇÎÇÐÐÑÌ ÑÃÑÎÑÚÍË àÕÂÎÑÐÐÑÅÑ ÄÇÜÇÔÕÄÂ, ÐÂÒÓËÏÇÓ,
Í ÄÇÎËÚËÐÇ ¦b(Au4f7/2) àÎÇÍÕÓÑÐÑÄ ÊÑÎÑÕÂ.

²ÇÐÕÅÇÐÑàÎÇÍÕÓÑÐÐÞÇ ÔÒÇÍÕÓÞ ÔÑÇÆËÐÇÐËÌ, ÓÂÔÔÏÂÕÓË-
ÄÂÇÏÞÇ Ä ÐÂÔÕÑâÜÇÏ ÑÃÊÑÓÇ, ÒÑÎÖÚÇÐÞ ÍÂÍ Ä ÅÂÊÑÄÑÌ,1 ÕÂÍ Ë
Ä ÕÄÇÓÆÑÌ 17 ë 20 ×ÂÊÂØ. ³ÒÇÍÕÓÞ ÄÞÔÑÍÑÅÑ ÓÂÊÓÇÛÇÐËâ ÔÑÇÆË-
ÐÇÐËÌ Ä ÕÄÇÓÆÑÌ ×ÂÊÇ ÑÃÞÚÐÑ ÒÑÎÖÚÂáÕ Ô ËÔÒÑÎßÊÑÄÂÐËÇÏ
ÏÑÐÑØÓÑÏÂÕËÊËÓÑÄÂÐÐÑÅÑ ÄÑÊÃÖÉÆÂáÜÇÅÑ AlKa 1,2

(1486.6 à£) ØÂÓÂÍÕÇÓËÔÕËÚÇÔÍÑÅÑ ÓÇÐÕÅÇÐÑÄÔÍÑÅÑ ËÊÎÖÚÇÐËâ Ë
ÒÖÛÍË ÐËÊÍÑàÐÇÓÅÇÕËÚÇÔÍËØ àÎÇÍÕÓÑÐÑÄ. °ÃÞÚÐÑ ÑÃÓÂÊÙÞ
ÅÑÕÑÄâÕ Ä ÄËÆÇ ÒÎÑÕÐÞØ ÔÎÑÇÄ, ÑÔÂÉÆÇÐÐÞØ ËÊ ËÐÇÓÕÐÞØ
ÓÂÔÕÄÑÓËÕÇÎÇÌ ËÎË ÄÒÓÇÔÔÑÄÂÐÐÞØ Ä ËÐÆËÇÄÖá ÒÑÆÎÑÉÍÖ.
ªÔÔÎÇÆÑÄÂÐËâ ÒÓÑÄÑÆâÕ ÎËÃÑ ÒÓË ÍÑÏÐÂÕÐÑÌ ÕÇÏÒÇÓÂÕÖÓÇ,
ÎËÃÑ ÒÓË ÕÇÏÒÇÓÂÕÖÓÇ ÉËÆÍÑÅÑ ÂÊÑÕÂ. ²ÂÔÔÏÂÕÓËÄÂÇÏÞÇ Ä
ÑÃÊÑÓÇ ÔÒÇÍÕÓÞ ÒÓËÄÇÆÇÐÞ Í ÇÆËÐÑÌ ÛÍÂÎÇ, ÆÎâ ÍÑÕÑÓÑÌ
àÐÇÓÅËâ ÔÄâÊË Eb (à£) 1s-àÎÇÍÕÓÑÐÑÄ ÂÕÑÏÑÄ ÖÅÎÇÓÑÆÂ Ä ÖÅÎÇ-
ÄÑÆÑÓÑÆÂØ ÒÓËÐâÕÂ ÓÂÄÐÑÌ 285.0 à£ (ÊÂ ËÔÍÎáÚÇÐËÇÏ ÔÒÇÍÕ-
ÓÑÄ ÏÑÎÇÍÖÎ, ÒÑÎÖÚÇÐÐÞØ Ä ÅÂÊÑÄÑÌ ×ÂÊÇ).

±ÓË ËÐÕÇÓÒÓÇÕÂÙËË ÔÕÓÖÍÕÖÓÞ ÓÇÐÕÅÇÐÑàÎÇÍÕÓÑÐÐÞØ
ÔÒÇÍÕÓÑÄ ÄÑ ÏÐÑÅËØ ÔÎÖÚÂâØ ËÔÒÑÎßÊÖáÕ ÓÇÊÖÎßÕÂÕÞ ÓÂÔÚÇ-
ÕÑÄ àÎÇÍÕÓÑÐÐÑÌ ÔÕÓÖÍÕÖÓÞ ÏÑÎÇÍÖÎ Ë ÍÎÂÔÕÇÓÑÄ, ÄÞÒÑÎÐÇÐ-
ÐÞÇ, Ä ÑÔÐÑÄÐÑÏ, Ä ÐÇÓÇÎâÕËÄËÔÕÔÍÑÏ ÄÂÓËÂÐÕÇ Ä
ÒÓËÃÎËÉÇÐËâØ ÏÇÕÑÆÑÄ ÔÂÏÑÔÑÅÎÂÔÑÄÂÐÐÑÅÑ ÒÑÎâ ì ³³±
CNDO/2, CC± ·a-²£ 29, 55, 71 ë 75 Ë ³³± Xa-¥£.31, 32, 76 ë 80

¥Îâ ÑÃÓÂÊÑÄÂÐËâ ££®° ÏÇÉÆÖ ÔÑÔÇÆÐËÏË ÂÕÑÏÂÏË Ä
ÏÑÎÇÍÖÎÂØ ÐÇÑÃØÑÆËÏÑ, ÚÕÑÃÞ: Â) àÐÇÓÅËË àÎÇÍÕÓÑÐÑÄ ÔÑÑÕ-

E 01 , ÐH

740 720 20 E 02 , ÐH

720

40

20

²ËÔ. 5. ¬ÑÓÓÇÎâÙËâ ÒÓÑËÊÄÑÆÐÞØ ÑÓÃËÕÂÎßÐÞØ àÐÇÓÅËÌ E 0a , ÒÑÎÖ-
ÚÇÐÐÞØ ÒÓË ÐÇàÏÒËÓËÚÇÔÍËØ ÓÂÔÚÇÕÂØ (ab initio), Ô ÂÐÂÎÑÅËÚÐÞÏË
ÄÇÎËÚËÐÂÏË E 02, ÓÂÔÔÚËÕÂÐÐÞÏË Ä ÒÓËÃÎËÉÇÐËË ³³± CNDO/2, ÆÎâ
ÓÂÊÎËÚÐÞØ ÏÑÎÇÍÖÎ: N2, CO, CH, LiH, BeH, BH, NH, HF.70

aa , ÐH

1

2

070.4 70.2 0.2 0.4 n ( j, AB)

720 710 E 0a , ÐH10 20

710

30

20

10

²ËÔ. 6. £ÊÂËÏÑÔÄâÊß ÑÓÃËÕÂÎßÐÞØ ÄËÃÓÑÐÐÞØ ÍÑÐÔÕÂÐÕ aaÏÑÎÇÍÖÎÞ
³° Ô ËÐÆÇÍÔÂÏË ÒÓÑÚÐÑÔÕË ÔÄâÊË n ( j, AB) (1) Ë ÒÓÑËÊÄÑÆÐÞÏË E 0a (2),
ÓÂÔÔÚËÕÂÐÐÞÏË ÏÇÕÑÆÑÏ ²®·.17
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ÄÇÕÔÕÄÖáÜËØ ÊÂÒÑÎÐÇÐÐÞØ ¡° àÕËØ ÂÕÑÏÑÄ ÃÞÎË ÔÓÂÄÐËÏÞ
ÒÑ ÄÇÎËÚËÐÇ; Ã) àÕË ¡° ÑÃÎÂÆÂÎË ÑÆËÐÂÍÑÄÞÏË ÔÄÑÌÔÕÄÂÏË
ÔËÏÏÇÕÓËË ÑÕÐÑÔËÕÇÎßÐÑ ÑÔË, ÔÑÇÆËÐâáÜÇÌ ÆÄÂ ÔÑÔÇÆÐËØ
ÂÕÑÏÂ; Ä) ÓÂÔÔÕÑâÐËÇ ÏÇÉÆÖ àÕËÏË ÂÕÑÏÂÏË ÃÞÎÑ ÆÑÔÕÂÕÑÚ-
ÐÞÏ ÆÎâ ÐÂËÃÑÎÇÇ ÒÑÎÐÑÅÑ ÒÇÓÇÍÓÞÄÂÐËâ àÕËØ ¡°.17, 21, 81 ë 85

£ ÔÑÑÕÄÇÕÔÕÄËË Ô ÒÇÓÄÞÏË ÆÄÖÏâ ÒÖÐÍÕÂÏË ÔÎÇÆÖÇÕ ÑÉËÆÂÕß,
ÚÕÑ ££®° ÆÑÎÉÐÞ à××ÇÍÕËÄÐÑ ÑÃÓÂÊÑÄÞÄÂÕßÔâ Ä ÅÑÏÑâÆÇÓ-
ÐÞØ ÏÑÎÇÍÖÎÂØ, Â ÒÓË ÄÞÒÑÎÐÇÐËË ÕÓÇÕßÇÅÑ ÖÔÎÑÄËâ ì Ë Ä
ÅÇÕÇÓÑâÆÇÓÐÞØ ÔÑÇÆËÐÇÐËâØ.

±ÓË ËÊÖÚÇÐËË ÏÇÕÑÆÑÏ ²¿³ ØËÏËÚÇÔÍË ÄÞÔÑÍÑÂÍÕËÄÐÞØ
ÄÇÜÇÔÕÄ, ÆÎâ ÍÑÕÑÓÞØ ÏÑÉÐÑ ÑÉËÆÂÕß ÑÃÓÂÊÑÄÂÐËâ ££®°,
ÄÑÊÐËÍÂáÕ ÕÓÖÆÐÑÔÕË, ÑÃÖÔÎÑÄÎÇÐÐÞÇ ÃÞÔÕÓÞÏ ÑÍËÔÎÇÐËÇÏ
Ë ÓÂÊÎÑÉÇÐËÇÏ àÕËØ ÔÑÇÆËÐÇÐËÌ, Â ÕÂÍÉÇ ÄÎËâÐËÇÏ ÕÂÍËØ
ÄÇÜÇÔÕÄ, ÍÂÍ ×ÕÑÓ, ØÎÑÓ Ë ÆÓ. ÐÂ ÒÑÄÇÓØÐÑÔÕË ÖÊÎÑÄ ÔÒÇÍÕÓÑ-
ÏÇÕÓÂ. ¿ÕË ÕÓÖÆÐÑÔÕË, ÄÑÑÃÜÇ ÅÑÄÑÓâ, ÐÇ âÄÎâáÕÔâ ÒÓËÐÙË-
ÒËÂÎßÐÞÏË, ÒÑÔÍÑÎßÍÖ ÖÓÑÄÇÐß ÕÇØÐËÍË ÒÓÑÄÇÆÇÐËâ
àÍÔÒÇÓËÏÇÐÕÂ Ä ÐÂÔÕÑâÜÇÇ ÄÓÇÏâ ÒÓË ÐÇÑÃØÑÆËÏÑÔÕË ÒÑÊÄÑ-
ÎâÇÕ ËØ ÒÓÇÑÆÑÎÇÕß. °ÆÐÂÍÑ ÆÎâ ÒÑÎÖÚÇÐËâ ÐÂËÃÑÎÇÇ ÆÑÔÕÑ-
ÄÇÓÐÞØ ÓÇÊÖÎßÕÂÕÑÄ ÒÓË ÓÇÛÇÐËË ÕÇØ ËÎË ËÐÞØ ÊÂÆÂÚ
ÏÇÕÑÆÑÏ ²¿³ ËÔÔÎÇÆÑÄÂÐËâ ÔÕÂÓÂáÕÔâ ÒÓÑÄÑÆËÕß Ô ÖÔÕÑÌÚË-
ÄÞÏË, ØËÏËÚÇÔÍË ÐÇÂÍÕËÄÐÞÏË ÄÇÜÇÔÕÄÂÏË. ¿ÕÑ Ä ÑÔÐÑÄÐÑÏ
Ë ÑÒÓÇÆÇÎËÎÑ ÍÓÖÅ ÒÑÎÖÚÇÐÐÞØ Í ÐÂÔÕÑâÜÇÏÖ ÄÓÇÏÇÐË ÔÒÇÍÕ-
ÓÑÄ ÅÑÏÑâÆÇÓÐÞØ Ë ÅÇÕÇÓÑâÆÇÓÐÞØ ÔÑÇÆËÐÇÐËÌ.

³ÎÇÆÖÇÕ ÕÂÍÉÇ ÑÕÏÇÕËÕß, ÚÕÑ ËÊÖÚÇÐÐÞÇ ÄÇÜÇÔÕÄÂ Ä
ÍÑÐÆÇÐÔËÓÑÄÂÐÐÑÏ ÔÑÔÕÑâÐËË ÑÃÓÂÊÖáÕ ÕÄÇÓÆÑÇ ÕÇÎÑ, ÆÎâ
ÍÑÕÑÓÑÅÑ àÐÇÓÅÇÕËÚÇÔÍËÇ ÔÑÔÕÑâÐËâ ÑÃÑÃÜÇÔÕÄÎÇÐÐÞØ àÎÇÍÕ-
ÓÑÐÑÄ ÑÕÆÇÎßÐÞØ ÂÕÑÏÑÄ ÑÒËÔÞÄÂáÕÔâ ÊÑÐÐÑÌ ÔÕÓÖÍÕÖÓÑÌ. £
ÑÒÓÇÆÇÎÇÐÐÑÏ ÒÓËÃÎËÉÇÐËË ÏÑÉÐÑ ÔÚËÕÂÕß, ÚÕÑ àÕË ÊÑÐÞ
ÔÑÑÕÄÇÕÔÕÄÖáÕ ÏÑÎÇÍÖÎâÓÐÞÏ ÑÓÃËÕÂÎâÏ, ÐÇÔâ ÐÂ ÔÇÃÇ ÑÕÒÇ-
ÚÂÕÑÍ àÎÇÍÕÓÑÐÐÑÌ ÔÕÓÖÍÕÖÓÞ ÍÎÂÔÕÇÓÑÄ, ØÂÓÂÍÕÇÓÐÞØ ÆÎâ
ÆÂÐÐÑÅÑ ÄÇÜÇÔÕÄÂ Ä ÕÄÇÓÆÑÌ ×ÂÊÇ. ¥Îâ ÅÎÖÃÑÍÑÎÇÉÂÜËØ Ë
ÏÇÐÇÇ ÆÇÎÑÍÂÎËÊÑÄÂÐÐÞØ àÎÇÍÕÓÑÐÑÄ àÕÑ, ÄËÆËÏÑ, ÄÒÑÎÐÇ
ÆÑÒÖÔÕËÏÑ, Ë Ä ÓÇÐÕÅÇÐÑàÎÇÍÕÓÑÐÐÞØ ÔÒÇÍÕÓÂØ àÕËØ àÎÇÍÕÓÑ-
ÐÑÄ ÐÂÃÎáÆÂÇÕÔâ ÖÛËÓÇÐËÇ ÎËÐËÌ. ´ÂÍËÇ ÖÛËÓÇÐÐÞÇ ÊÂ ÔÚÇÕ
ÕÄÇÓÆÑÕÇÎßÐÞØ à××ÇÍÕÑÄ ÒÑÎÑÔÞ ÊÑÐÐÑÌ ÔÕÓÖÍÕÖÓÞ Ä ÓÇÐÕ-
ÅÇÐÑàÎÇÍÕÓÑÐÐÞØ ÔÒÇÍÕÓÂØ ÕÄÇÓÆÞØ ÕÇÎ Ä ÆÂÎßÐÇÌÛÇÏ ÆÎâ
ÒÓÑÔÕÑÕÞ ÑÃÔÖÉÆÇÐËâ ÃÖÆÇÏ ÐÂÊÞÄÂÕß ÎËÐËâÏË Ë ÑÕÐÑÔËÕß Í
àÎÇÍÕÓÑÐÂÏ ÑÕÆÇÎßÐÞØ ÍÎÂÔÕÇÓÑÄ.

£ ÐÂÔÕÑâÜÇÏ ÑÃÊÑÓÇ ÓÂÔÔÏÑÕÓÇÐÞ ÓÇÐÕÅÇÐÑàÎÇÍÕÓÑÐÐÞÇ
ÔÒÇÍÕÓÞ ÔÑÇÆËÐÇÐËÌ àÎÇÏÇÐÕÑÄ IVAëVIIA ÅÓÖÒÒ, ÍËÔÎÑÓÑÆ- Ë
×ÕÑÓÔÑÆÇÓÉÂÜËÇ ÔÑÇÆËÐÇÐËâ ÎÂÐÕÂÐËÆÑÄ (ÊÂ ËÔÍÎáÚÇÐËÇÏ
ÒÓÑÏÇÕËâ) Ë ÛËÓÑÍËÌ ÓâÆ ÔÑÇÆËÐÇÐËÌ ÂÍÕËÐËÆÑÄ.

1. ±ÓÑâÄÎÇÐËÇ ££®° Ä ÔÒÇÍÕÓÂØ ÔÑÇÆËÐÇÐËÌ ÓÂÊÎËÚÐÞØ
àÎÇÏÇÐÕÑÄ

Â. ¤ÑÏÑâÆÇÓÐÞÇ ÏÑÎÇÍÖÎÞ Ë ÍÎÂÔÕÇÓÞ àÎÇÏÇÐÕÑÄ IVAëVII¡
ÅÓÖÒÒ

£ ÓÇÐÕÅÇÐÑàÎÇÍÕÓÑÐÐÞØ ÔÒÇÍÕÓÂØ ÐËÊÍÑàÐÇÓÅÇÕËÚÇÔÍËØ àÎÇÍÕ-
ÓÑÐÑÄ ÅÑÏÑâÆÇÓÐÞØ ÔÑÇÆËÐÇÐËÌ àÎÇÏÇÐÕÑÄ IVAëVIIA ÅÓÖÒÒ
Ä ÕÄÇÓÆÑÌ ×ÂÊÇ ÐÂÃÎáÆÂÇÕÔâ ÕÑÐÍÂâ ÔÕÓÖÍÕÖÓÂ. ±ÑÔÍÑÎßÍÖ
àÎÇÍÕÓÑÐÐÂâ ÍÑÐ×ËÅÖÓÂÙËâ àÕËØ àÎÇÏÇÐÕÑÄ ì ns2npm, ÅÆÇ
24m4 5, ÕÑ ÕÂÍÂâ ÕÑÐÍÂâ ÔÒÇÍÕÓÂÎßÐÂâ ÔÕÓÖÍÕÖÓÂ Ä ÃÑÎß-
ÛÑÌ ÔÕÇÒÇÐË ÏÑÉÇÕ ÃÞÕß ÑÃÖÔÎÑÄÎÇÐÂ ÄÊÂËÏÑÆÇÌÔÕÄËÇÏ
àÎÇÍÕÓÑÐÑÄ ns ë ns-¡°. ¢ÑÎÇÇ ÒÓÑÔÕÂâ ÕÑÐÍÂâ ÔÕÓÖÍÕÖÓÂ ÄÑÊ-
ÐËÍÂÇÕ Ä ÔÒÇÍÕÓÂØ ÅÂÊÑÑÃÓÂÊÐÞØ ÆÄÖØÂÕÑÏÐÞØ ÏÑÎÇÍÖÎ àÎÇ-
ÏÇÐÕÑÄ ÓÂÔÔÏÂÕÓËÄÂÇÏÞØ ÅÓÖÒÒ (ÓËÔ. 7). £ àÕÑÏ ÔÎÖÚÂÇ, Ô
ÑÆÐÑÌ ÔÕÑÓÑÐÞ, ÓÇÂÎËÊÖáÕÔâ ÐÂËÃÑÎÇÇ ÃÎÂÅÑÒÓËâÕÐÞÇ ÖÔÎÑ-
ÄËâ ÆÎâ ÑÃÓÂÊÑÄÂÐËâ ££®°, Â Ô ÆÓÖÅÑÌ ì ÑÕÐÑÔËÕÇÎßÐÑ
ÒÓÑÔÕÑ ÏÑÅÖÕ ÃÞÕß ÄÞÒÑÎÐÇÐÞ ÔÕÓÑÅËÇ ÕÇÑÓÇÕËÚÇÔÍËÇ ÓÂÔ-
ÚÇÕÞ àÎÇÍÕÓÑÐÐÑÌ ÔÕÓÖÍÕÖÓÞ àÕËØ ÏÑÎÇÍÖÎ Ë ÒÓÑÄÇÆÇÐ ÂÐÂÎËÊ
ÒÑÎÖÚÇÐÐÞØ ÆÂÐÐÞØ.

ªÊ ÓÇÊÖÎßÕÂÕÑÄ ÕÇÑÓÇÕËÚÇÔÍËØ ÓÂÔÚÇÕÑÄ, ÄÞÒÑÎÐÇÐÐÞØ Ä
ÒÓËÃÎËÉÇÐËâØ ÏÇÕÑÆÑÄ CNDO/2 Ë ·a-¥£,1, 32, 51, 56, 86, 87 ÔÎÇ-
ÆÖÇÕ, ÚÕÑ ÆÄÇ ÐËÊÍÑàÐÇÓÅÇÕËÚÇÔÍËÇ ÐÂËÃÑÎÇÇ ËÐÕÇÐÔËÄÐÞÇ
ÎËÐËË Ä ÔÒÇÍÕÓÇ ÏÑÎÇÍÖÎÞ N2, ÑÕÆÇÎÇÐÐÞÇ ÆÓÖÅ ÑÕ ÆÓÖÅÂ ÒÑ
àÐÇÓÅËË ÐÂ 18.7 à£, ÑÃÖÔÎÑÄÎÇÐÞ Ä ÑÔÐÑÄÐÑÏ àÎÇÍÕÓÑÐÂÏË
ÓÂÊÓÞØÎâáÜÇÌ 2s�u- Ë ÔÄâÊÞÄÂáÜÇÌ 2sg-££®°. ±ÓËÚÇÏ
ÓÂÊÐÑÔÕß àÐÇÓÅËÌ ÔÄâÊË àÎÇÍÕÓÑÐÑÄ 2sg- Ë 2s�u-££®°

(D¦ÕÇÑÓ) ÆÎâ ÓÂÄÐÑÄÇÔÐÑÌ ÆÎËÐÞ ÔÄâÊË Re = 0.109 ÐÏ Ä ÏÑÎÇ-
ÍÖÎÇ N2 ÓÂÄÐÂ 16.9 (·a-¥£®) Ë 18.1 à£ (CNDO/2). ´ÑÐÍÂâ
ÔÕÓÖÍÕÖÓÂ ÔÒÇÍÕÓÂ ²¿³ ÏÑÎÇÍÖÎÞ ÂÊÑÕÂ, ÓÂÔÔÚËÕÂÐÐÂâ Ä
ÒÓËÃÎËÉÇÐËË ³³± ·a-¥£® ÆÎâ ÆÎËÐÞ ÔÄâÊË R = 0.106 ÐÏ
(D¦ÕÇÑÓ = 18.59 à£), ÒÑÍÂÊÂÐÂ Ä ÄËÆÇ ÄÇÓÕËÍÂÎßÐÞØ ÎËÐËÌ ÒÑÆ
àÍÔÒÇÓËÏÇÐÕÂÎßÐÑ ÒÑÎÖÚÇÐÐÞÏ ÔÒÇÍÕÓÑÏ (ÓËÔ. 7, b). ±ÓË
ÔÑÄÏÇÜÇÐËË àÍÔÒÇÓËÏÇÐÕÂÎßÐÑÅÑ Ë ÕÇÑÓÇÕËÚÇÔÍÑÅÑ ÔÒÇÍÕÓÑÄ
ÛÍÂÎÞ ÆÎâ àÐÇÓÅËÌ ÔÄâÊË N1s-àÎÇÍÕÓÑÐÑÄ ÐÇ ÔÑÄÒÂÆÂáÕ
(|EàÍÔÒN1s| 7 |EÕÇÑÓN1s| = 7.5 à£). £ ÔÒÇÍÕÓÇ ²¿³ ÏÑÎÇÍÖÎÞ
N2 ÐÂÃÎáÆÂÇÕÔâ ÓâÆ ÆÑÒÑÎÐËÕÇÎßÐÞØ ÎËÐËÌ (¡, £, ³),
ÑÃÖÔÎÑÄÎÇÐÐÞØ ÍÂÍ ÒÓÑâÄÎÇÐËÇÏ ÏÐÑÅÑàÎÇÍÕÓÑÐÐÞØ à××ÇÍ-
ÕÑÄ, ÕÂÍ Ë ØÂÓÂÍÕÇÓËÔÕËÚÇÔÍËÏË ÒÑÕÇÓâÏË Ë ÄÑÊÃÖÉÆÇÐËÇÏ
MgKa 3, 4-ËÊÎÖÚÇÐËÇÏ.1 ²ÇÐÕÅÇÐÑàÎÇÍÕÓÑÐÐÞÌ ÔÒÇÍÕÓ ÔÎÂÃÑ-
ÔÄâÊÂÐÐÞØ àÎÇÍÕÓÑÐÑÄ ÏÑÎÇÍÖÎÞ N2 âÄÎâÇÕÔâ ÐÂÅÎâÆÐÞÏ
ÑÕÓÂÉÇÐËÇÏ ÑÃÓÂÊÑÄÂÐËâ ££®° Ä ÏÑÎÇÍÖÎÂØ.

¥ÓÖÅËÏ ÒÓËÏÇÓÑÏ ÔÎÖÉËÕ ÓÇÐÕÅÇÐÑàÎÇÍÕÓÑÐÐÞÌ ÔÒÇÍÕÓ
ÏÑÎÇÍÖÎÞ °2.1 £ ÐËÊÍÑàÐÇÓÅÇÕËÚÇÔÍÑÌ ÚÂÔÕË ÔÒÇÍÕÓÂ àÕÑÌ
ÏÑÎÇÍÖÎÞ ÕÂÍ ÉÇ, ÍÂÍ Ë ÔÒÇÍÕÓÇ ÏÑÎÇÍÖÎÞ N2, ÐÂÃÎáÆÂáÕÔâ
ÎËÐËË àÎÇÍÕÓÑÐÑÄ 2sg-Ë 2s�u-££®°, Ä ÃÑÎßÛÑÌ ÔÕÇÒÇÐË
ÑÃÖÔÎÑÄÎÇÐÐÞÇ O2s-àÎÇÍÕÓÑÐÂÏË, ÓÂÊÐÑÔÕß àÐÇÓÅËÌ ÔÄâÊË
ÍÑÕÑÓÞØ ÓÂÄÐÂ D¦àÍÔÒ = 14.3 à£ (ÓËÔ. 7, c). ±ÑÔÍÑÎßÍÖ ÏÑÎÇ-
ÍÖÎÂ °2 âÄÎâÇÕÔâ ÒÂÓÂÏÂÅÐËÕÐÑÌ, ÕÑ Ä ÇÇ ÔÒÇÍÕÓÇ ÒÓÑâÄÎâÇÕÔâ
à××ÇÍÕ ÏÖÎßÕËÒÎÇÕÐÑÅÑ ÓÂÔÜÇÒÎÇÐËâ àÐÇÓÅÇÕËÚÇÔÍËØ ÖÓÑÄ-
ÐÇÌ àÎÇÍÕÓÑÐÑÄ. ´ÂÍ, ÄÔÇ ÎËÐËË, ÊÂ ËÔÍÎáÚÇÐËÇÏ ÎËÐËË
p�g-àÎÇÍÕÓÑÐÑÄ, ÓÂÔÜÇÒÎÇÐÞ ÐÂ ÆÄÇ ÍÑÏÒÑÐÇÐÕÞ, ÑÕÄÇÚÂáÜËÇ
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²ËÔ. 7. ³ÒÇÍÕÓÞ ²¿³ ÒËÓÑÅÓÂ×ËÕÂ (EbC1s=290 à£) 25 (a) Ë ÅÂÊÑ-
ÑÃÓÂÊÐÞØ ÏÑÎÇÍÖÎ ÂÊÑÕÂ (b), 1 ÍËÔÎÑÓÑÆÂ (c),1 ×ÕÑÓÂ (d) 23 Ë ËÑÆÂ (e).24

¥ÎËÐÞ ÔÄâÊÇÌ: 0.142 (³7³), 0.1098 (N:N), 0.1207 (O=O), 0.1417
(F7F), 0.2666 ÐÏ (I7I).

902 À.¡.´ÇÕÇÓËÐ, ³.¤.¤ÂÅÂÓËÐ



2S7(2±)- Ë 4S7(4±)-ÍÑÐÇÚÐÞÏ ÔÑÔÕÑâÐËâÏ ÔËÔÕÇÏÞ ÒÑÔÎÇ
×ÑÕÑàÏËÔÔËË àÎÇÍÕÓÑÐÂ. £ ÔÒÇÍÕÓÇ ÏÑÎÇÍÖÎÞ ÍËÔÎÑÓÑÆÂ ÕÂÍ
ÉÇ, ÍÂÍ Ë Ä ÔÒÇÍÕÓÇ ÏÑÎÇÍÖÎÞ ÂÊÑÕÂ, ÐÂÃÎáÆÂáÕÔâ ÆÑÒÑÎÐË-
ÕÇÎßÐÞÇ ÎËÐËË (¡, B,...), ÑÃÖÔÎÑÄÎÇÐÐÞÇ ÏÐÑÅÑàÎÇÍÕÓÑÐÐÞÏË
ÒÓÑÙÇÔÔÂÏË, ØÂÓÂÍÕÇÓËÔÕËÚÇÔÍËÏË ÒÑÕÇÓâÏË Ë ÄÑÊÃÖÉÆÇÐËÇÏ
MgKa 3, 4.1 ¯Â ÓËÔ. 7, c ÒÑÆ àÍÔÒÇÓËÏÇÐÕÂÎßÐÞÏ ÔÒÇÍÕÓÑÏ
ÏÑÎÇÍÖÎÞ O2 ÄÇÓÕËÍÂÎßÐÞÏË ÎËÐËâÏË ÒÑÍÂÊÂÐÞ ÓÇÊÖÎßÕÂÕÞ
ÕÇÑÓÇÕËÚÇÔÍËØ ÓÂÔÚÇÕÑÄ, ÒÑÎÖÚÇÐÐÞØ Ä ÒÓËÃÎËÉÇÐËË ³³±
·a-¥£® Ä ÓÂÃÑÕÇ 32.

°ÕÏÇÕËÏ, ÚÕÑ ÕÇÑÓÇÕËÚÇÔÍËÇ ÓÂÔÚÇÕÞ ÔÒÇÍÕÓÑÄ ²¿³ÏÑÎÇ-
ÍÖÎ N2, CO, O2, NO Ë ÆÓ.,86, 87 ÖÚËÕÞÄÂáÜËÇ ÏÐÑÅÑàÎÇÍÕÓÑÐ-
ÐÞÇ à××ÇÍÕÞ, ÒÑÍÂÊÞÄÂáÕ, ÚÕÑ ÍÑÐ×ËÅÖÓÂÙËÑÐÐÑÇ
ÄÊÂËÏÑÆÇÌÔÕÄËÇ ÒÓËÄÑÆËÕ Í ÐÇÍÑÕÑÓÑÏÖ ÖÔÎÑÉÐÇÐËá ÔÒÇÍÕ-
ÓÑÄ, ÓÂÔÔÚËÕÂÐÐÞØ Ä ÑÆÐÑàÎÇÍÕÓÑÐÐÑÏ ÒÓËÃÎËÉÇÐËË.1

¯ÇÔÏÑÕÓâ ÐÂ àÕÑ, àÍÔÒÇÓËÏÇÐÕÂÎßÐÞÇ ÔÒÇÍÕÓÞ ÔÑØÓÂÐâáÕ
ÑÔÐÑÄÐÞÇ ÚÇÓÕÞ ÑÆÐÑàÎÇÍÕÓÑÐÐÞØ ÔÒÇÍÕÓÑÄ (ÓËÔ. 7), ÚÕÑ
ÒÑÊÄÑÎâÇÕ Ä ÑÒÓÇÆÇÎÇÐÐÑÏ ÒÓËÃÎËÉÇÐËË ËÔÒÑÎßÊÑÄÂÕß ËØ
ÒÓË ÓÂÔÔÏÑÕÓÇÐËË ££®° àÕËØ ÏÑÎÇÍÖÎ.

²ÂÊÐÑÔÕß àÐÇÓÅËÌ ÔÄâÊË àÎÇÍÕÓÑÐÑÄ 2sg- Ë 2s�u-££®° Ä
ÏÑÎÇÍÖÎÇ F2 ÔÖÜÇÔÕÄÇÐÐÑ ÏÇÐßÛÇ ÔÑÑÕÄÇÕÔÕÄÖáÜËØ ÄÇÎËÚËÐ
Ä ÏÑÎÇÍÖÎÂØ N2 Ë °2 Ë ÓÂÄÐÂ D¦àÍÔÒ = 4.28 à£.23 ¯Â ÓËÔ. 7, d
ÆÎâ ÔÓÂÄÐÇÐËâ Ô àÍÔÒÇÓËÏÇÐÕÂÎßÐÞÏ ÔÒÇÍÕÓÑÏ ÒÓËÄÇÆÇÐÞ
ÕÂÍÉÇ ÓÇÊÖÎßÕÂÕÞ ÓÂÔÚÇÕÂ àÎÇÍÕÓÑÐÐÑÌ ÔÕÓÖÍÕÖÓÞ ÏÑÎÇÍÖÎÞ
F2 (D¦ÕÇÑÓ = 5.6 à£), ÄÞÒÑÎÐÇÐÐÑÅÑ Ä ÒÓËÃÎËÉÇÐËË ³³±
·a-¥£®.32 £ ÓÂÃÑÕÇ 73 Ä ÒÓËÃÎËÉÇÐËË ÏÇÕÑÆÂ ³³± ·a-²£
ÒÓÑÄÇÆÇÐÑ ÆÇÕÂÎßÐÑÇ ËÔÔÎÇÆÑÄÂÐËÇ ×ÑÓÏËÓÑÄÂÐËâ ££®° Ä
àÕÑÌ ÏÑÎÇÍÖÎÇ Ë ÑÙÇÐÇÐ ÄÍÎÂÆ àÎÇÍÕÓÑÐÑÄ ££®° Ä àÐÇÓÅËá
ØËÏËÚÇÔÍÑÌ ÔÄâÊË.

¯ËÊÍÑàÐÇÓÅÇÕËÚÇÔÍËÇ ÑÃÎÂÔÕË ÔÒÇÍÕÓÂ ÏÑÎÇÍÖÎâÓÐÑÅÑ
ËÑÆÂ Ä ÅÂÊÑÑÃÓÂÊÐÑÏ Ë ÍÑÐÆÇÐÔËÓÑÄÂÐÐÑÏ ÔÑÔÕÑâÐËâØ ÓÂÊÎË-
ÚÂáÕÔâ Ä ÐÇÃÑÎßÛÑÌ ÔÕÇÒÇÐË.24 £ ÅÂÊÑÑÃÓÂÊÐÑÌ ÏÑÎÇÍÖÎÇ I2 Ä
ÑÃÎÂÔÕË ÔÒÇÍÕÓÂ I5s-àÎÇÍÕÓÑÐÑÄ (ÑÕ *15 ÆÑ *35 à£), ÍÂÍ Ë
ÆÎâ ÍÑÐÆÇÐÔËÓÑÄÂÐÐÑÌ ×ÂÊÞ, ÐÂÃÎáÆÂáÕÔâ ÆÄÇ ÖÛËÓÇÐÐÞÇ
ÎËÐËË àÎÇÍÕÓÑÐÑÄ, ÍÑÕÑÓÞÇ ÂÄÕÑÓÞ ÓÂÃÑÕÞ 24 ÑÕÐÑÔâÕ Í sg- Ë
s�u-££®°, ÑÃÖÔÎÑÄÎÇÐÐÞÏ ÄÊÂËÏÑÆÇÌÔÕÄËÇÏ I5s ë I5s-¡°.
²ÂÊÐËÙÂ Ä àÐÇÓÅËâØ àÕËØ àÎÇÍÕÓÑÐÑÄ ÒÓËÃÎËÊËÕÇÎßÐÑ ÓÂÄÐÂ
8 à£ (ÔÏ. ÓËÔ. 7). ©ÂÏÇÕËÏ, ÚÕÑ ÔÄâÊß Ä ÏÑÎÇÍÖÎÇ I2
(Re = 0.2666 ÐÏ) âÄÎâÇÕÔâ ÑÕÐÑÔËÕÇÎßÐÑ ÆÎËÐÐÑÌ. ¿ÕÑ ÐÇ
ÆÑÎÉÐÑ ÒÓËÄÇÔÕË Í ÕÂÍÑÌ ÊÐÂÚËÕÇÎßÐÑÌ ÓÂÊÐËÙÇ Ä àÐÇÓÅËâØ
Isg- Ë Is�u-££®°. ±ÑàÕÑÏÖ ÃÞÎÑ ÄÞÔÍÂÊÂÐÑ ÒÓÇÆÒÑÎÑÉÇ-
ÐËÇ,17 ÚÕÑ àÐÇÓÅËË àÕËØ ££®° ÑÕÎËÚÂáÕÔâ ÊÐÂÚËÕÇÎßÐÑ
ÏÇÐßÛÇ Ë ÆÑÎÉÐÞ ÐÂØÑÆËÕßÔâ Ä ÑÃÎÂÔÕË ÔÒÇÍÕÓÂ ÒÓË
¦b = 19 à£. °ÆÐÂÍÑ àÕÑ ÒÓÇÆÒÑÎÑÉÇÐËÇ ÐÇÑÃØÑÆËÏÑ ÇÜÇ
ÒÑÆÕÄÇÓÆËÕß ÓÇÊÖÎßÕÂÕÂÏË ÕÇÑÓÇÕËÚÇÔÍËØ ÓÂÔÚÇÕÑÄ.

ªÊ ÓÇÊÖÎßÕÂÕÑÄ ÓÂÔÚÇÕÂ àÎÇÍÕÓÑÐÐÑÌ ÔÕÓÖÍÕÖÓÞ ÏÑÎÇ-
ÍÖÎÞ ³2

88 ÕÂÍÉÇ ÔÎÇÆÖÇÕ, ÚÕÑ ÒÓÑËÔØÑÆËÕ ÔÖÜÇÔÕÄÇÐÐÑÇ ÒÇÓÇ-
ÍÓÞÄÂÐËÇ ³2s ë³2s-¡° ÂÕÑÏÑÄ ÖÅÎÇÓÑÆÂ Ô ÑÃÓÂÊÑÄÂÐËÇÏ 2sg-
Ë 2s�u-££®°. ±ÓË ÓÂÔÔÕÑâÐËË ÏÇÉÆÖ ÂÕÑÏÂÏË ÖÅÎÇÓÑÆÂ
RÇ = 0.1242 ÐÏ ÓÂÊÐÑÔÕß àÐÇÓÅËÌ ÔÄâÊË àÎÇÍÕÓÑÐÑÄ 2s�u- Ë
2sg-££®° ÓÂÄÐÂ 18.2 à£, ÚÕÑ ÒÓËÄÑÆËÕ Í ÔÖÜÇÔÕÄÇÐÐÑÏÖ
ÖÄÇÎËÚÇÐËá àÐÇÓÅÇÕËÚÇÔÍÑÅÑ ÆËÂÒÂÊÑÐÂ, Ä ÍÑÕÑÓÑÏ ÏÑÉÇÕ
ÐÂÃÎáÆÂÕßÔâ ÓÇÐÕÅÇÐÑàÎÇÍÕÓÑÐÐÞÌ ÔÒÇÍÕÓ àÎÇÍÕÓÑÐÑÄ ®°
ÏÑÎÇÍÖÎÞ ³2 ÒÑ ÔÓÂÄÐÇÐËá Ô ÂÕÑÏÐÞÏ ÔÒÇÍÕÓÑÏ ÖÅÎÇÓÑÆÂ.
¿ÕËÏÏÑÉÐÑ ÑÃÝâÔÐËÕß ÃÑÎßÛÖáÛËÓËÐÖ ÒÑÎÑÔÞ ÐËÊÍÑàÐÇÓ-
ÅÇÕËÚÇÔÍËØ àÎÇÍÕÓÑÐÑÄ ÄÞÔÑÍÑÑÓËÇÐÕËÓÑÄÂÐÐÑÅÑ ÒËÓÑÎËÕË-
ÚÇÔÍÑÅÑ ÅÓÂ×ËÕÂ (ÓËÔ. 7, a) Ë ÂÎÏÂÊÂ, ÆÎâ ÍÑÕÑÓÞØ ÑÐÂ ÓÂÄÐÂ
*25 à£,17, 25 ÒÑ ÔÓÂÄÐÇÐËá ÔÛËÓËÐÑÌ ÄÂÎÇÐÕÐÞØ ÊÑÐ ÍÓÇÏÐËâ
Ë ÅÇÓÏÂÐËâ, ËÏÇáÜËØ ÕÂÍÑÇ ÉÇ ÔÕÓÑÇÐËÇ, ÍÂÍ Ë ÂÎÏÂÊ.17

±ÑÔÍÑÎßÍÖ ÓÇÐÕÅÇÐÑàÎÇÍÕÓÑÐÐÞÌ ÔÒÇÍÕÓ ÅÓÂ×ËÕÂ Ë ÂÎÏÂÊÂ,
ÔÐâÕÞÌ Ä àÕÑÌ ÑÃÎÂÔÕË, Ä ÑÔÐÑÄÐÑÏ ÑÃÖÔÎÑÄÎÇÐ ³2s-àÎÇÍÕÓÑ-
ÐÂÏË,17, 25 ÃÞÎÑ ÄÞÔÍÂÊÂÐÑ ÒÓÇÆÒÑÎÑÉÇÐËÇ,88 ÚÕÑ ÔËÎßÐÑÇ
ÒÑÐËÉÇÐËÇ ÆÐÂ ÄÂÎÇÐÕÐÑÌ ÊÑÐÞ àÕËØ ÄÇÜÇÔÕÄ ÑÃÖÔÎÑÄÎÇÐÑ
ÑÃÓÂÊÑÄÂÐËÇÏ ££®° ËÊ ³2s-¡°.

£ ÓÂÔÔÏÂÕÓËÄÂÇÏÑÌ ÑÃÎÂÔÕË ÓÇÐÕÅÇÐÑàÎÇÍÕÓÑÐÐÞØ ÔÒÇÍÕ-
ÓÑÄ ns-àÎÇÍÕÓÑÐÑÄ ÆÓÖÅËØ ÅÑÏÑâÆÇÓÐÞØ ÔÑÇÆËÐÇÐËÌ àÎÇÏÇÐ-
ÕÑÄ IVAëVIIA ÅÓÖÒÒ ÕÂÍÉÇ ÐÂÃÎáÆÂáÕÔâ ÎËÐËË àÎÇÍÕÓÑÐÑÄ
££®°, Ä ÑÔÐÑÄÐÑÏ ÑÃÖÔÎÑÄÎÇÐÐÞÇ ÄÊÂËÏÑÆÇÌÔÕÄËÇÏ
ns ë ns-¡° (ÔÏ. ÓÂÃÑÕÞ 17, 52, 72 Ë ÓËÔ. 8 Ë 9). ¥Îâ àÎÇÏÇÐÕÑÄ
ÑÆÐÑÌ ÅÓÖÒÒÞ ÒÓË ÖÄÇÎËÚÇÐËâ ÂÕÑÏÐÑÅÑ ÐÑÏÇÓÂ Z ÐÂÃÎáÆÂ-
ÇÕÔâ ÖÏÇÐßÛÇÐËÇ ÄÇÎËÚËÐÞ ÓÂÊÐÑÔÕË àÐÇÓÅËÌ ÔÄâÊË àÎÇÍÕÓÑ-
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²ËÔ. 8. ³ÒÇÍÕÓÞ ²¿³ ÍÓÂÔÐÑÅÑ ×ÑÔ×ÑÓÂ (a), ÏÞÛßâÍÂ (b),11 ÔÖÓßÏÞ
(c) Ë ÄËÔÏÖÕÂ (d) 72 Ä ÕÄÇÓÆÑÌ ×ÂÊÇ. ©ÆÇÔß Ë ÆÂÎÇÇ ÍÂÎËÃÓÑÄÍÂ ÒÑ
ËÐÕÇÐÔËÄÐÑÔÕË ÔÒÇÍÕÓÑÄ °®° Ë ££®° ÐÇ ÒÓÑÄÇÆÇÐÂ. £ ÆÂÐÐÑÏ
ÔÎÖÚÂÇ ÆÎâ ² ËÐÕÇÐÔËÄÐÑÔÕß ÔÒÇÍÕÓÂ ££®° Ä 15 ÓÂÊ ÏÇÐßÛÇ, ÚÇÏ
°®°, Â ÆÎâ As, Sb Ë Bi ì Ä 20 ÓÂÊ.
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²ËÔ. 9. ³ÒÇÍÕÓÞ ²¿³ ÔÇÓÞ (a), ÔÇÎÇÐÂ (b) Ë ÕÇÎÎÖÓÂ (Ô) Ä ÕÄÇÓÆÑÌ
×ÂÊÇ.52

µÔÒÇØË ØËÏËË 65 (10) 1996 903



ÐÑÄ ££®°.17, 20 ¥ÓÖÅËÏË ÔÎÑÄÂÏË, ££®° ÄÔÇ Ä ÃÑÎßÛÇÌ
ÔÕÇÒÇÐË ÔÕÂÐÑÄâÕÔâ ÄÐÖÕÓÇÐÐËÏË (ÑÔÕÑÄÐÞÏË) ®°, Õ.Ç. Ä
àÕÑÏ ÔÎÖÚÂÇ ÄÔÇ Ä ÏÇÐßÛÇÌ ÔÕÇÒÇÐË ÒÓÑËÔØÑÆËÕ ÔÏÇÛËÄÂÐËÇ
ÐÇÊÂÒÑÎÐÇÐÐÞØ Ë ÊÂÒÑÎÐÇÐÐÞØ ÄÂÎÇÐÕÐÞØ ¡° ÒÓË ÑÃÓÂÊÑÄÂ-
ÐËË ÓÂÔÔÏÂÕÓËÄÂÇÏÞØ®°. ¡ÐÂÎÑÅËÚÐÂâ ÕÇÐÆÇÐÙËâ Ä ×ÑÓÏË-
ÓÑÄÂÐËË ££®° ÐÂÃÎáÆÂÇÕÔâ Ë ÒÓË ÄÑÊÓÂÔÕÂÐËË Z Ä
ÒÇÓËÑÆÂØ.

Ã. ¤ÇÕÇÓÑâÆÇÓÐÞÇ ÔÑÇÆËÐÇÐËâ àÎÇÏÇÐÕÑÄ IVAëVIIA ÅÓÖÒÒ

³ÂÏ ×ÂÍÕ ÄÑÊÐËÍÐÑÄÇÐËâ ££®° Ä ÅÇÕÇÓÑâÆÇÓÐÞØ ÔÑÇÆËÐÇ-
ÐËâØ ÕÂÍ ÉÇ, ÍÂÍ Ë Ä ÅÑÏÑâÆÇÓÐÞØ ÏÑÎÇÍÖÎÂØ, Ä ÑÕÆÇÎßÐÞØ
ÔÎÖÚÂâØ ÏÑÉÇÕ ÃÞÕß ÐÂÆÇÉÐÑ ÖÔÕÂÐÑÄÎÇÐ ÐÂ ÑÔÐÑÄÇ ØÂÓÂÍÕÇ-
ÓËÔÕËÍ ÕÑÐÍÑÌ ÔÕÓÖÍÕÖÓÞ ËØ ÓÇÐÕÅÇÐÑàÎÇÍÕÓÑÐÐÞØ ÔÒÇÍÕÓÑÄ.
¿ÕÑ ÑÃÖÔÎÑÄÎÇÐÑ ÕÇÏ, ÚÕÑ ÒÓË ÑÃÓÂÊÑÄÂÐËË ££®° Ä ÓÇÐÕ-
ÅÇÐÑàÎÇÍÕÓÑÐÐÑÏ ÔÒÇÍÕÓÇ ÅÇÕÇÓÑâÆÇÓÐÑÅÑ ÔÑÇÆËÐÇÐËâ Ä ÆËÂ-
ÒÂÊÑÐÇ àÐÇÓÅËÌ ÔÄâÊË àÎÇÍÕÓÑÐÑÄ ÑÕ *15 ÆÑ *50 à£ ÄÏÇÔÕÑ
ÑÕÆÇÎßÐÞØ ÎËÐËÌ àÎÇÍÕÓÑÐÑÄ ÂÕÑÏÐÞØ ÑÃÑÎÑÚÇÍ ÄÑÊÐËÍÂÇÕ
ÃÑÎÇÇ ÔÎÑÉÐÂâ ÕÑÐÍÂâ ÔÕÓÖÍÕÖÓÂ. £Ñ ÏÐÑÅËØ ÔÎÖÚÂâØ ÐÂ
ÑÔÐÑÄÇ ÔÑÄÏÇÔÕÐÑÅÑ ÂÐÂÎËÊÂ ØÂÓÂÍÕÇÓËÔÕËÍ ÕÑÐÍÑÌ ÔÕÓÖÍ-
ÕÖÓÞ ÔÒÇÍÕÓÑÄ ÄÐÇÛÐËØ Ë ÄÐÖÕÓÇÐÐËØ àÎÇÍÕÓÑÐÑÄ ÑÕÆÇÎßÐÞÇ
ÎËÐËË ÏÑÉÐÑ ËÆÇÐÕË×ËÙËÓÑÄÂÕß ÍÂÍ ÑÕÐÑÔâÜËÇÔâ Í àÎÇÍÕÓÑ-
ÐÂÏ ££®°. ±ÓË àÕÑÏ, ÑÔÐÑÄÞÄÂâÔß ÐÂ ÕÇÑÓÇÕËÍÑ-ÅÓÖÒÒÑÄÞØ
ÒÑÐâÕËâØ, ÏÑÉÐÑ ÒÓÑÄÇÔÕË ÍÂÚÇÔÕÄÇÐÐÖá ËÐÕÇÓÒÓÇÕÂÙËá
ÔÒÇÍÕÓÂ. °ÆÐÂÍÑ Ä ÐÇÍÑÕÑÓÞØ ÔÎÖÚÂâØ, ÑÔÑÃÇÐÐÑ ÍÑÅÆÂ àÎÇÍÕ-
ÓÑÐÞ ¡°, ÖÚÂÔÕÄÖáÜËÇ Ä ÑÃÓÂÊÑÄÂÐËË ££®°, ËÏÇáÕ ÔÖÜÇ-
ÔÕÄÇÐÐÑ ÓÂÊÎËÚÐÞÇ ÔÇÚÇÐËâ ×ÑÕÑàÏËÔÔËË, ÔÕÓÑÅÂâ
ËÆÇÐÕË×ËÍÂÙËâ ÎËÐËÌ àÕËØ ®° ÏÑÉÇÕ ÃÞÕß ÒÓÑÄÇÆÇÐÂ
ÕÑÎßÍÑ ÐÂ ÑÔÐÑÄÂÐËË ÓÇÊÖÎßÕÂÕÑÄ ÕÇÑÓÇÕËÚÇÔÍÑÅÑ ÓÂÔÚÇÕÂ.
´ÂÍ, Ä ÔÒÇÍÕÓÇ SiO2 Ô ÄÞÔÑÍÑàÐÇÓÅÇÕËÚÇÔÍÑÌ ÔÕÑÓÑÐÞ
°2s-ÎËÐËË ÐÂÃÎáÆÂÇÕÔâ ÒÎÇÚÑ Ë ÑÐÂ ÊÂÏÇÕÐÑ ÖÛËÓÇÐÂ
(ÓËÔ. 10). ´ÂÍÂâ ÔÕÓÖÍÕÖÓÂ ÔÒÇÍÕÓÂ O2s-àÎÇÍÕÓÑÐÑÄ ÐÇ ÏÑÅÎÂ
ÃÞÕß ÔÄâÊÂÐÂ Ô ÖÚÂÔÕËÇÏ ÍËÔÎÑÓÑÆÂ Ä ÓÂÊÎËÚÐÞØ ØËÏËÚÇÔÍËØ
ÔÄâÊâØ, ÕÂÍ ÍÂÍ ÔÒÇÍÕÓ °1s-àÎÇÍÕÓÑÐÑÄ ÔÑÔÕÑËÕ ËÊ ÑÆÐÑÌ
ÑÕÐÑÔËÕÇÎßÐÑ ÖÊÍÑÌ ÎËÐËË. ²ÂÔÚÇÕ àÎÇÍÕÓÑÐÐÑÌ ÔÕÓÖÍÕÖÓÞ
ÍÎÂÔÕÇÓÂ [Si2O

6ÿ
7 ], ÒÓÑÄÇÆÇÐÐÞÌ Ä ÒÓËÃÎËÉÇÐËË ÏÇÕÑÆÂ ³³±

·a-¥£,17 ÒÑÍÂÊÂÎ, ÚÕÑ ËÏÇÇÕ ÏÇÔÕÑ ÊÂÏÇÕÐÑÇ ÄÊÂËÏÑÆÇÌÔÕÄËÇ
ÏÇÉÆÖ àÎÇÍÕÓÑÐÂÏË Si3s- Ë O2s-¡° Ô ÑÃÓÂÊÑÄÂÐËÇÏ ££®°
(ÓËÔ. 10). ¿ÕË ÓÇÊÖÎßÕÂÕÞ ÔÑÅÎÂÔÖáÕÔâ Ô ÆÂÐÐÞÏË, ÒÑÎÖÚÇÐ-
ÐÞÏË Ä ÓÂÃÑÕÇ 33.

¥Îâ ÔÑÇÆËÐÇÐËÌ [CpMn(CO)2NO]+PFÿ6 , [CpMn(CO).
.(NO)PPh3]+PFÿ6 Ë [CpMnNO(PPh3)2]+PFÿ6 , ÅÆÇ ³Ó ì ÙËÍÎÑ-
ÒÇÐÕÂÆËÇÐËÎ, Ä ÑÃÎÂÔÕË ÔÒÇÍÕÓÂ F2s-àÎÇÍÕÓÑÐÑÄ ÐÂÃÎáÆÂÇÕÔâ
ÔÎÑÉÐÂâ ÔÕÓÖÍÕÖÓÂ (ÓËÔ. 10),17 ÍÑÕÑÓÂâ ÐÇ ÏÑÉÇÕ ÃÞÕß ÑÕÐÇ-
ÔÇÐÂ Í ËÑÐÂÏ ×ÕÑÓÂ Ô ÓÂÊÎËÚÐÞÏ à××ÇÍÕËÄÐÞÏ ÊÂÓâÆÑÏ ÐÂ
âÆÓÇ, ÕÂÍ ÍÂÍ ÔÒÇÍÕÓ F1s-àÎÇÍÕÓÑÐÑÄ ÔÑÔÕÑËÕ ËÊ ÑÆÐÑÌ ÔËÏ-
ÏÇÕÓËÚÐÑÌ ÑÕÐÑÔËÕÇÎßÐÑ ÖÊÍÑÌ ÎËÐËË. ¿ÕÑ ÒÑÊÄÑÎËÎÑ ÒÓÇÆ-
ÒÑÎÑÉËÕß,17 ÚÕÑ ÔÕÓÖÍÕÖÓÂ F2s-ÎËÐËË ÍÎÂÔÕÇÓÂ PFÿ6 ÚÂÔÕËÚÐÑ
ÑÃÖÔÎÑÄÎÇÐÂ ££®°, ÑÃÓÂÊÑÄÂÐÐÞÏË ËÊ F2s- Ë P3s-¡°.

±ÑÆÑÃÐÂâ ×ÑÓÏÂ ÎËÐËË ÐÂÃÎáÆÂÇÕÔâ ÕÂÍÉÇ Ä ÑÃÎÂÔÕË
ÔÒÇÍÕÓÂ F2s-àÎÇÍÕÓÑÐÑÄ ÏÑÎÇÍÖÎÞ SF6, ÅÆÇ ÕÓË ÇÇ ÍÑÏÒÑ-
ÐÇÐÕÞ Ä ÒÑÓâÆÍÇ ÖÏÇÐßÛÇÐËâ àÐÇÓÅËË ÒÑ ÂÃÔÑÎáÕÐÑÌ ÄÇÎË-
ÚËÐÇ ËÆÇÐÕË×ËÙËÓÑÄÂÐÞ ÍÂÍ 1a1g-, 1t1u- Ë 1eg-M°.1 °ÐË
ÔÑÔÕÑâÕ ÔÑÑÕÄÇÕÔÕÄÇÐÐÑ ÐÂ 64% ËÊ F2s-¡° Ë ÐÂ 33% ËÊ S3s-
¡°; 77%F2s- Ë 20%S3p-¡°; 98%F2s- Ë 2%F2p-¡°. ±Ñ-
ÔÍÑÎßÍÖ àÎÇÍÕÓÑÐÐÞÇ ÍÑÐ×ËÅÖÓÂÙËË ÂÕÑÏÑÄ S{3s23p4} Ë
P{3s23p3} ÃÎËÊÍË, ÕÑ ÔÒÇÍÕÓ ÍÎÂÔÕÇÓÂ PFÿ6 ÃÞÎ ËÐÕÇÓÒÓÇÕËÓÑ-
ÄÂÐ ÒÑ ÂÐÂÎÑÅËË ÔÑ ÔÒÇÍÕÓÑÏ ÏÑÎÇÍÖÎÞ SF6.

£ ÔÒÇÍÕÓÇ ÅÂÊÑÑÃÓÂÊÐÑÌÏÑÎÇÍÖÎÞCF4 ÄÏÇÔÕÑ ÑÉËÆÂÇÏÑÌ
ÑÆËÐÑÚÐÑÌ ÂÕÑÏÐÑÌ ÎËÐËË F2s-àÎÇÍÕÓÑÐÑÄ ÐÂÃÎáÆÂÎËÔß ÆÄÇ
ÎËÐËË, ÑÃÖÔÎÑÄÎÇÐÐÞÇ àÎÇÍÕÓÑÐÂÏË 1a1- Ë 1t2-££®°, ÔÑÔÕÑâ-
ÜËÇ ËÊ ÂÕÑÏÐÞØ ÑÓÃËÕÂÎÇÌ 69%F2s+27%C2s (1a1) Ë
82% F2s+15%C2p (1t2).1 ´ÑÐÍÂâ ÔÕÓÖÍÕÖÓÂ ÔÒÇÍÕÓÂ, ÑÃÖÔÎÑ-
ÄÎÇÐÐÂâ ÖÚÂÔÕËÇÏ àÎÇÍÕÓÑÐÑÄ ÊÂÒÑÎÐÇÐÐÞØ ¡° Ä ÑÃÓÂÊÑÄÂ-
ÐËË ££®°, ÐÂÃÎáÆÂÇÕÔâ ÕÂÍÉÇ Ä ÔÒÇÍÕÓÂØ ÏÑÎÇÍÖÎ NO, CO,
CH3OH,H2O, H2S.1 £ ÓÂÃÑÕÂØ 74, 89 ÑÕÏÇÚÂÇÕÔâ, ÚÕÑ ÔÕÓÖÍÕÖÓÂ
ÓÇÐÕÅÇÐÑàÎÇÍÕÓÑÐÐÞØ ÔÒÇÍÕÓÑÄ ÑÍÔËÆÑÄ ®°, ÅÆÇ ®=³Â, Sr,
BÂ, Ä ÑÃÎÂÔÕË °2s-àÎÇÍÕÓÑÐÑÄ ÑÃÖÔÎÑÄÎÇÐÂ ÑÃÓÂÊÑÄÂÐËÇÏ
££®°, ÑÕÚÂÔÕË ÔÑÔÕÑâÜËØ ËÊ ®nÓ- Ë °2s-¡° ÔÑÔÇÆÐËØ
ÂÕÑÏÑÄ, ÚÕÑ ÔÑÅÎÂÔÖÇÕÔâ Ô ÓÇÊÖÎßÕÂÕÂÏË ÓÂÔÚÇÕÂ àÎÇÍÕÓÑÐ-

ÐÑÌ ÔÕÓÖÍÕÖÓÞ ÍÎÂÔÕÇÓÂ ³Â°10ÿ
6 ÅÓÖÒÒÞ ÔËÏÏÇÕÓËË °h ÏÇÕÑ-

ÆÑÏ ·a-²£.74

±ÓË ÓÂÔÛË×ÓÑÄÍÇ ÔÕÓÖÍÕÖÓÞ ÓÇÐÕÅÇÐÑàÎÇÍÕÓÑÐÐÞØ
ÔÒÇÍÕÓÑÄ ÐËÊÍÑàÐÇÓÅÇÕËÚÇÔÍÑÌ ÑÃÎÂÔÕË ÄÞÔÑÍÑÕÇÏÒÇÓÂÕÖÓ-
ÐÞØ ÔÄÇÓØÒÓÑÄÑÆÐËÍÑÄ (£´³±) ÐÂ ÑÔÐÑÄÇ ÎÂÐÕÂÐÂ, ËÕÕÓËâ,
ÄËÔÏÖÕÂ Ë ÕÂÎÎËâ 90 ë 92 ÕÂÍÉÇ ÃÞÎÑ ÊÂÏÇÚÇÐÑ, ÚÕÑ Ä àÕËØ
ÔÑÇÆËÐÇÐËâØ ÑÃÓÂÊÖáÕÔâ ££®°, ÔÄâÊÂÐÐÞÇ Ô ÄÊÂËÏÑÆÇÌ-
ÔÕÄËÇÏ °2s-¡° Ë ÃÎËÊÎÇÉÂÜËØ ÒÑ àÐÇÓÅËË ÑÃÑÎÑÚÇÍ ÂÕÑÏÑÄ
ÏÇÕÂÎÎÑÄ. ²ÂÐÇÇ 93, 94 ÐÂ ÑÔÐÑÄÂÐËË ÕÂÍÑÌ ÔÕÓÖÍÕÖÓÞ ÓÇÐÕÅÇ-
ÐÑàÎÇÍÕÓÑÐÐÞØ ÔÒÇÍÕÓÑÄ ÃÞÎÑ ÒÓÇÆÒÑÎÑÉÇÐÑ, ÚÕÑ ÄÔÇ àÎÇ-
ÏÇÐÕÞ, ÄØÑÆâÜËÇ Ä ÔÑÔÕÂÄ £´³±, ÆÑÎÉÐÞ ËÏÇÕß ÑÃÑÎÑÚÍË,
ÃÎËÊÍËÇ ÒÑ àÐÇÓÅËË °2s-¡°. ¿ÕÑ ÒÑÊÄÑÎËÎÑ Ô ÖÚÇÕÑÏ ÍÑÓÓÇ-
ÎâÙËË ÔÕÇÒÇÐË ÑÍËÔÎÇÐËâ ËÑÐÑÄ ÏÇÕÂÎÎÑÄ Ô ËØ ÓÂÆËÖÔÂÏË
ÑÚÇÓÕËÕß ÍÓÖÅ àÎÇÏÇÐÕÑÄ, ËÊ ÍÑÕÑÓÞØ ÆÑÎÉÐÞ ÔÑÔÕÑâÕß
£´³±.93

Ä. ³ÑÇÆËÐÇÐËâ ÎÂÐÕÂÐËÆÑÄ

¥Îâ ÑÃÓÂÊÑÄÂÐËâ Ä ÔÑÇÆËÐÇÐËâØ ££®° ÒÓË ÒÓÑÚËØ ÃÎÂÅÑ-
ÒÓËâÕÐÞØ ÖÔÎÑÄËâØ ÐÇÑÃØÑÆËÏÑ ÕÂÍÉÇ, ÚÕÑÃÞ àÐÇÓÅËË àÎÇÍÕ-
ÓÑÐÑÄ ÔÑÑÕÄÇÕÔÕÄÖáÜËØ ÊÂÒÑÎÐÇÐÐÞØ ¡° ÔÑÔÇÆÐËØ ÂÕÑÏÑÄ
ÃÞÎË ÔÓÂÄÐËÏÞ ÒÑ ÄÇÎËÚËÐÇ.21 £ àÕÑÌ ÔÄâÊË ÃÑÎßÛÑÌ ËÐÕÇÓÇÔ
ÒÓÇÆÔÕÂÄÎâáÕ ÔÑÇÆËÐÇÐËâ ÎÂÐÕÂÐËÆÑÄ, Ä ÍÑÕÑÓÞØ àÐÇÓÅËË
Ln5Ó- Ë °(F)2s-àÎÇÍÕÓÑÐÑÄ ÃÎËÊÍË ÒÑ ÔÄÑÇÌ ÄÇÎËÚËÐÇ. £
ÑÍÔËÆÂØ ÎÂÐÕÂÐËÆÑÄ ÒÓË ËÊÏÇÐÇÐËË ÂÕÑÏÐÑÅÑ ÐÑÏÇÓÂ Z ÑÕ
57 (LÂ) ÆÑ 71 (Lu) àÐÇÓÅËË ÔÄâÊË Ln5Ó3/2-àÎÇÍÕÓÑÐÑÄ ËÊÏÇ-
ÐâáÕÔâ Ä ÆËÂÒÂÊÑÐÇ ÑÕ 17.7 ÆÑ 27.5 à£.19 ¿ÐÇÓÅËË ÔÄâÊË O2s-
àÎÇÍÕÓÑÐÑÄ (*21 à£) ÒÑÒÂÆÂáÕ ÒÓËÃÎËÊËÕÇÎßÐÑ Ä ÔÇÓÇÆËÐÖ
àÕÑÅÑ ÆËÂÒÂÊÑÐÂ. ®ÇÕÑÆÑÏ ²¿³ ÃÞÎË ËÊÖÚÇÐÞ ÄÔÇ ÑÍÔËÆÞ
ÎÂÐÕÂÐËÆÑÄ ÑÕ ÎÂÐÕÂÐÂ ÆÑ ÎáÕÇÙËâ, ÊÂ ËÔÍÎáÚÇÐËÇÏ ÒÓÑÏÇ-
ÕËâ.19, 78 ë 80

´ÂÍ ÍÂÍ ÔÕÓÖÍÕÖÓÂ ÑÍÔËÆÑÄ ÓÂÔÔÏÂÕÓËÄÂÇÏÑÅÑ ÓâÆÂ ÐÇÑÆË-
ÐÂÍÑÄÂ, Â Ä ÑÕÆÇÎßÐÞØ ÔÎÖÚÂâØ ËÊÏÇÐâÇÕÔâ Ë ÔÕÇÒÇÐß ÑÍËÔÎÇ-
ÐËâ ÏÇÕÂÎÎÂ, ÕÑ ÆÎâ ÓÇÛÇÐËâ ÄÑÒÓÑÔÂ ÑÃ ÑÃÓÂÊÑÄÂÐËË ££®°
ÃÞÎË ËÊÖÚÇÐÞ ÆÄÂ ÓâÆÂ ËÊÑÔÕÓÖÍÕÖÓÐÞØ ÔÑÇÆËÐÇÐËÌ ÎÂÐÕÂÐË-
ÆÑÄ (ËÔÍÎáÚÂâ ÒÓÑÏÇÕËÌ) ì Ñ-ÏÇÕÑÍÔËÃÇÐÊÑÂÕÑÄ Ë ÆË×ÇÐËÎ-

a
OMO BBMO

O1s O2s

2.1 à£ 3.9 à£

BMO

b

F1s

1.8 à£

F2s

2.8 à£

540 530 40 30 20 10 0

Eb, à£
690 60 40 30 20 10 0

²ËÔ. 10. ³ÒÇÍÕÓÞ ²¿³ ÑÍÔËÆÂ ÍÓÇÏÐËâ (a) Ë ÏÇÕÂÎÎÑÑÓÅÂÐËÚÇÔÍÑÅÑ
ÍÑÏÒÎÇÍÔÂ ÏÂÓÅÂÐÙÂ [CpMn(CO)2NO]+PFÿ6 (b). £ÇÓÕËÍÂÎßÐÞÇ ÎË-
ÐËË ì ÕÇÑÓÇÕËÚÇÔÍËÇ ÔÒÇÍÕÓÞ ÄÐÇÛÐËØ àÎÇÍÕÓÑÐÑÄ.17
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ÂÙÇÕÂÕÑÄ (ÓËÔ. 11).19 ¿ÕË ÔÑÇÆËÐÇÐËâ ÐÇ ÅËÅÓÑÔÍÑÒËÚÐÞ,
ÖÔÕÑÌÚËÄÞ Í ÄÞÔÑÍÑÏÖ ÄÂÍÖÖÏÖ Ë ÓÇÐÕÅÇÐÑÄÔÍÑÏÖ ÄÑÊÃÖÉ-
ÆÂáÜÇÏÖ ËÊÎÖÚÇÐËá. ¿ÕÑ ÒÑÊÄÑÎâÇÕ ÐÂÆÇâÕßÔâ, ÚÕÑ ÓÂÔÔÏÂÕ-
ÓËÄÂÇÏÞÇ ÔÑÇÆËÐÇÐËâ ÐÇ ÒÓÇÕÇÓÒÇÄÂáÕ ÔÕÓÖÍÕÖÓÐÞØ
ËÊÏÇÐÇÐËÌ Ë ÐÇ ÓÂÊÎÂÅÂáÕÔâ Ä ÒÓÑÙÇÔÔÇ ËÊÏÇÓÇÐËâ ÔÒÇÍÕÓÑÄ.

£ ÑÃÎÂÔÕË àÐÇÓÅËÌ ÔÄâÊË Ln5p- Ë O2s-àÎÇÍÕÓÑÐÑÄ Ä ÓÇÐÕ-
ÅÇÐÑàÎÇÍÕÓÑÐÐÞØ ÔÒÇÍÕÓÂØ ÄÔÇØ ËÊÖÚÇÐÐÞØ ÔÑÇÆËÐÇÐËÌ
ÒÑÏËÏÑ ÑÉËÆÂÇÏÞØ ÑÕÆÇÎßÐÞØ ÎËÐËÌ Ln5p3/2, 1/2- Ë
O2s-àÎÇÍÕÓÑÐÑÄ ÐÂÃÎáÆÂÇÕÔâ ÆÑÒÑÎÐËÕÇÎßÐÂâ ÕÑÐÍÂâ ÔÕÓÖÍ-
ÕÖÓÂ (ÔÏ. ÓËÔ. 11). ¿ÕÂ ÔÕÓÖÍÕÖÓÂ âÄÎâÇÕÔâ ÐÂËÃÑÎÇÇ ÔÎÑÉÐÑÌ
Ä ÔÒÇÍÕÓÂØ ÔÑÇÆËÐÇÐËÌ ÔÇÓÇÆËÐÞ ÓâÆÂ ÎÂÐÕÂÐËÆÑÄ, ÒÑÔÍÑÎßÍÖ
Ä àÕÑÏ ÔÎÖÚÂÇ àÐÇÓÅËË àÎÇÍÕÓÑÐÑÄ Ln5p- Ë O2s-¡° ÐÂËÃÑÎÇÇ
ÃÎËÊÍË ÒÑ ÔÄÑÇÏÖ ÊÐÂÚÇÐËá.4, 5 ²ÇÊÖÎßÕÂÕÞ ÕÇÑÓÇÕËÚÇÔÍËØ
ÓÂÔÚÇÕÑÄ, ÄÞÒÑÎÐÇÐÐÞØ Ä ÒÓËÃÎËÉÇÐËË ÏÇÕÑÆÂ ³³± ·a-¥£
ÆÎâ ÍÎÂÔÕÇÓÑÄ LnO11ÿ

7 Ë LnO9ÿ
6 (ÅÓÖÒÒÞ ÔËÏÏÇÕÓËË C3v Ë D3d

ÔÑÑÕÄÇÕÔÕÄÇÐÐÑ)78 ë 80 Ë Ä ÒÓËÃÎËÉÇÐËË ³³± ·a-²£ ÆÎâ
ÍÎÂÔÕÇÓÑÄ LnO3ÿ

3 (ÅÓÖÒÒÂ ÔËÏÏÇÕÓËË D3h)4 ÆÎâ ÓÂÊÎËÚÐÞØ
ÆÎËÐ ÔÄâÊÇÌ Ln7O, ÒÑÆÕÄÇÓÉÆÂáÕ ÒÓÇÆÒÑÎÑÉÇÐËÇ Ñ ÕÑÏ,
ÚÕÑ ÔÎÑÉÐÂâ ÔÕÓÖÍÕÖÓÂ Ä ÔÒÇÍÕÓÂØ ÔÑÇÆËÐÇÐËÌ ÎÂÐÕÂÐËÆÑÄ
ÓÂÔÔÏÂÕÓËÄÂÇÏÑÌ ÑÃÎÂÔÕË ÑÕÚÂÔÕË ÑÃÖÔÎÑÄÎÇÐÂ Ln5p- Ë O2s-
àÎÇÍÕÓÑÐÂÏË ££®° (ÓËÔ. 12). µÚËÕÞÄÂâ ÕÑ, ÚÕÑ ÓÂÔÚÇÕÞ 4

ÒÓÑÄÇÆÇÐÞ Ä ÐÇÓÇÎâÕËÄËÔÕÔÍÑÏ ÒÓËÃÎËÉÇÐËË, Â ÕÂÍÉÇ ÕÑ, ÚÕÑ
ÍÎÂÔÕÇÓ LnO3ÿ

3 ÅÓÖÒÒÞ ÔËÏÏÇÕÓËË D3h ÐÇ ÔÑÄÔÇÏ ÕÑÚÐÑ
ÑÕÓÂÉÂÇÕ ÔÕÓÖÍÕÖÓÖ ËÊÖÚÇÐÐÞØ ÍËÔÎÑÓÑÆÔÑÆÇÓÉÂÜËØ ÔÑÇÆË-
ÐÇÐËÌ, ÐÇÎßÊâ ÒÓÑÄÇÔÕË ÒÓâÏÑÅÑ ÍÑÎËÚÇÔÕÄÇÐÐÑÅÑ ÔÓÂÄÐÇÐËâ
ÕÇÑÓÇÕËÚÇÔÍËØ Ë àÍÔÒÇÓËÏÇÐÕÂÎßÐÞØ ÓÇÊÖÎßÕÂÕÑÄ. °ÆÐÂÍÑ
ÔÂÏ ×ÂÍÕ ÄÑÊÐËÍÐÑÄÇÐËâ ££®° ÓÇÊÖÎßÕÂÕÂÏË ÓÂÔÚÇÕÂ ÒÑÆ-
ÕÄÇÓÉÆÂÇÕÔâ.

£ ÔÒÇÍÕÓÂØ ×ÕÑÓËÆÑÄ ÎÂÐÕÂÐËÆÑÄ Ä ÑÃÎÂÔÕË F2s-àÎÇÍÕÓÑ-
ÐÑÄ ÕÂÍÉÇ ÐÂÃÎáÆÂÇÕÔâ ÔÎÑÉÐÂâ ÔÕÓÖÍÕÖÓÂ,19, 82 ÍÑÕÑÓÂâ ÐÇ
ÏÑÉÇÕ ÃÞÕß ÑÃÝâÔÐÇÐÂ ÒÓËÔÖÕÔÕÄËÇÏ Ä ÑÃÓÂÊÙÇ ÂÕÑÏÑÄ ×ÕÑÓÂ
Ô ÓÂÊÎËÚÐÑÌ ÔÕÇÒÇÐßá ÑÍËÔÎÇÐËâ, ÒÑÔÍÑÎßÍÖ Ä ÔÒÇÍÕÓÇ
F1s-àÎÇÍÕÓÑÐÑÄ ÐÂÃÎáÆÂÇÕÔâ ÑÕÐÑÔËÕÇÎßÐÑ ÖÊÍÂâ ÔËÐÅÎÇÕ-
ÐÂâ ÎËÐËâ. ¿ÕÑ ÒÑÊÄÑÎËÎÑ ÂÄÕÑÓÂÏ ÓÂÃÑÕ 19, 82 ÒÓÇÆÒÑÎÑ-
ÉËÕß, ÚÕÑ ÐÂÃÎáÆÂÇÏÂâ Ä ÑÃÎÂÔÕË ÔÒÇÍÕÓÂ F2s-àÎÇÍÕÓÑÐÑÄ

ÔÕÓÖÍÕÖÓÂ ×ÕÑÓËÆÑÄ ÎÂÐÕÂÐËÆÑÄ ÔÄâÊÂÐÂ Ô àÎÇÍÕÓÑÐÂÏË
££®°. ²ÇÊÖÎßÕÂÕÞ ÓÂÔÚÇÕÂ àÎÇÍÕÓÑÐÐÑÌ ÔÕÓÖÍÕÖÓÞ ÍÎÂ-
ÔÕÇÓÂ LaF8ÿ

11 ÅÓÖÒÒÞ ÔËÏÏÇÕÓËËD3h, ÒÑÎÖÚÇÐÐÞÇ Ä ÒÓËÃÎËÉÇ-
ÐËË ÏÇÕÑÆÂ ³³± ·a-¥£,95 ÍÂÚÇÔÕÄÇÐÐÑ ÔÑÅÎÂÔÖáÕÔâ Ô àÕËÏË
àÍÔÒÇÓËÏÇÐÕÂÎßÐÞÏË ÆÂÐÐÞÏË.

Å. ³ÑÇÆËÐÇÐËâ ÂÍÕËÐËÆÑÄ

±ÓË ËÊÖÚÇÐËË ÏÇÕÑÆÑÏ ²¿³ ÔÑÇÆËÐÇÐËÌ ÂÍÕËÐËÆÑÄ ÃÑÎßÛÑÇ
ÄÐËÏÂÐËÇ ÖÆÇÎâÎÑÔß ÔÑÇÆËÐÇÐËâÏ ÖÓÂÐÂ. ªÏÇÐÐÑ ÐÂ ÑÔÐÑÄÂ-
ÐËË ËØ ÔÒÇÍÕÓÑÄ ÖÆÂÎÑÔß ÔÆÇÎÂÕß ÐÂËÃÑÎÇÇ ËÐÕÇÓÇÔÐÞÇ
ÄÞÄÑÆÞ Ñ ÓÑÎË U5f-àÎÇÍÕÓÑÐÑÄ Ä ØËÏËÚÇÔÍÑÌ ÔÄâÊË ÔÑÇÆËÐÇ-
ÐËÌ ÂÍÕËÐËÆÑÄ,96 Â ÕÂÍÉÇ ÑÃ ÖÚÂÔÕËË Ä àÕÑÌ ÔÄâÊË àÎÇÍÕÓÑÐÑÄ
ÐËÊÍÑàÐÇÓÅÇÕËÚÇÔÍËØ ÊÂÒÑÎÐÇÐÐÞØ ÒÑÆÑÃÑÎÑÚÇÍ ÔÑÔÇÆÐËØ
ÂÕÑÏÑÄ.2, 3, 6, 18, 78

¯ÂËÃÑÎÇÇ ÖÆÑÃÐÑ ÓÂÔÔÏÑÕÓÇÕß ÄÑÒÓÑÔ ÑÃ ÖÚÂÔÕËË
U5f-àÎÇÍÕÓÑÐÑÄ Ä ØËÏËÚÇÔÍÑÌ ÔÄâÊË ÐÂ ÒÓËÏÇÓÇ ÖÔÕÑÌÚËÄÞØ
ÑÍÔËÆÑÄ ÖÓÂÐÂ. ¥ËÑÍÔËÆ ÖÓÂÐÂ ËÏÇÇÕ ÔÕÓÖÍÕÖÓÖ ÕËÒÂ ×ÎáÑ-
ÓËÕÂ (CaF2), Â ÕÓËÑÍÔËÆ ÒÓÇÆÔÕÂÄÎâÇÕ ÔÑÃÑÌ ÒÎÑÔÍËÇ ÔÇÕÍË, Ä
ÙÇÐÕÓÇ ÚÇÕÞÓÇØÖÅÑÎßÐÞØ âÚÇÇÍ ÍÑÕÑÓÞØ ÐÂØÑÆâÕÔâ ÒÑÚÕË
ÎËÐÇÌÐÞÇ ÖÓÂÐËÎÑÄÞÇ ÅÓÖÒÒÞ UO2�

2 .18 µÓÂÐËÎÑÄÂâ ÅÓÖÒÒÂ
âÄÎâÇÕÔâ ÕÂÍÉÇ ÑÔÕÑÄÑÏ ÏÐÑÅËØ ÍËÔÎÑÓÑÆÔÑÆÇÓÉÂÜËØ ÔÑÇÆË-
ÐÇÐËÌ ÖÓÂÐÂ, Ä àÍÄÂÕÑÓËÂÎßÐÑÌ ÒÎÑÔÍÑÔÕË ÍÑÕÑÓÞØ ÓÂÔÒÑÎÂ-
ÅÂáÕÔâ ÆÓÖÅËÇ ÊÂÏÇÔÕËÕÇÎË. £ ÔÒÇÍÕÓÂØ ²¿³ ÕÂÍËØ
ÔÑÇÆËÐÇÐËÌ ÑÔÑÃÑÇ ÄÐËÏÂÐËÇ ÒÓËÄÎÇÍÂÇÕ ÐËÊÍÑàÐÇÓÅÇÕËÚÇÔ-
ÍÂâ ÑÃÎÂÔÕß.

¯Â ÑÔÐÑÄÇ ÐÇÌÕÓÑÐÑÅÓÂ×ËÚÇÔÍËØ ÆÂÐÐÞØ ÆÎâ ÆËÑÍÔËÆÂ
ÖÓÂÐÂ, Ä ÍÑÕÑÓÑÏ ËÑÐ ÖÓÂÐÂ ËÏÇÇÕ àÎÇÍÕÓÑÐÐÖá ÍÑÐ×ËÅÖÓÂ-
ÙËá {Rn}5f2, ÅÆÇ {Rn} ì àÎÇÍÕÓÑÐÐÂâ ÍÑÐ×ËÅÖÓÂÙËâ ÂÕÑÏÂ
ÓÂÆÑÐÂ Ä ÑÔÐÑÄÐÑÏ ÔÑÔÕÑâÐËË, ÃÞÎÑ ÔÆÇÎÂÐÑ ÒÓÇÆÒÑÎÑÉÇÐËÇ,
ÚÕÑ U5f-àÎÇÍÕÓÑÐÞ, ÐÇ ÖÚÂÔÕÄÖáÜËÇ Ä ØËÏËÚÇÔÍÑÌ ÔÄâÊË,
ÆÑÎÉÐÞ ÃÞÕß ÔËÎßÐÑ ÎÑÍÂÎËÊÑÄÂÐÞ ÐÂ ËÑÐÂØ ÖÓÂÐÂ.97 ¿ÕÑ
ÒÓÇÆÒÑÎÑÉÇÐËÇ ÃÞÎÑ ÒÑÆÕÄÇÓÉÆÇÐÑ ËÔÔÎÇÆÑÄÂÐËâÏË
²¿³ 18, 96 Ë ÓÇÊÖÎßÕÂÕÂÏË ÕÇÑÓÇÕËÚÇÔÍËØ ÓÂÔÚÇÕÑÄ.3, 31, 54

a

b

c
4f

4f

5p1/2

La5s

O2s

La5p

BBMO BMOO1s

Eb, à£

5p3/2

536 528 50 40 30 20 10 0

²ËÔ. 11. ³ÒÇÍÕÓÞ ²¿³ Ñ-ÏÇÕÑÍÔËÃÇÐÊÑÂÕÑÄ ÎÂÐÕÂÐÂ (a), ÇÄÓÑÒËâ (b) Ë
ÎáÕÇÙËâ (Ô) (LnL3). £ÇÓÕËÍÂÎßÐÞÇ ÎËÐËË ì ÕÇÑÓÇÕËÚÇÔÍËÇ ÔÒÇÍÕÓÞ
Ln4f-àÎÇÍÕÓÑÐÑÄ.4

b

a
2e 0

La5p 1a 002

1a 01

1e 0

O2s 1a 01 O2s

2e 0
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E, à£
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²ËÔ. 12. ³ØÇÏÂ ££®° (Â) Ë ÊÂÄËÔËÏÑÔÕß àÐÇÓÅËÌ ££®° (b), ÑÃÖÔÎÑ-
ÄÎÇÐÐÞØ Ln5p- Ë O2s-¡°, Ä ÍÎÂÔÕÇÓÇ LnO3ÿ

3 (ÅÓÖÒÒÂ ÔËÏÏÇÕÓËË D3h)
ÑÕ ÂÕÑÏÐÑÅÑ ÐÑÏÇÓÂ ÎÂÐÕÂÐËÆÂ.4 1ì1e 0, 2ì1a2

00, 3ì1a 01, 4ì2e 0:
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£ ÓÇÐÕÅÇÐÑàÎÇÍÕÓÑÐÐÑÏ ÔÒÇÍÕÓÇ UO2 ÄÃÎËÊË ÖÓÑÄÐâ
¶ÇÓÏË ÒÓÑâÄÎâÇÕÔâ ÆÑÄÑÎßÐÑ ÖÊÍÂâ ÎËÐËâ, ÔÑÑÕÄÇÕÔÕÄÖá-
ÜÂâ U5f-àÎÇÍÕÓÑÐÂÏ (ÓËÔ. 13, a). £ ÔÒÇÍÕÓÇ g-UO3 (ÓËÔ. 13, b)
ÕÂÍÂâ ÎËÐËâ ÑÕÔÖÕÔÕÄÖÇÕ, ÐÑ Ä ÑÃÎÂÔÕË U6p- Ë O2s-àÎÇÍÕÓÑÐÑÄ
ÄÏÇÔÕÑ ÑÉËÆÂÇÏÞØ ÑÕÆÇÎßÐÞØ ÎËÐËÌ, ÑÃÖÔÎÑÄÎÇÐÐÞØ U6p3/
2,1/2- Ë O2s-àÎÇÍÕÓÑÐÂÏË, ÐÂÃÎáÆÂÇÕÔâ ÕÑÐÍÂâ ÔÕÓÖÍÕÖÓÂ. £
ÊÂÄËÔËÏÑÔÕË ÑÕ ÆÎËÐÞ ÔÄâÊËU7OÄ ÖÓÂÐËÎÑÄÑÌ ÅÓÖÒÒÇUO2�

2

ÓÂÊÎËÚÐÞØ ÔÑÇÆËÐÇÐËÌ ÐÂÃÎáÆÂÇÕÔâ ËÊÏÇÐÇÐËÇ Ä àÐÇÓÅËâØ
ÔÄâÊË àÎÇÍÕÓÑÐÑÄ, ÑÃÖÔÎÑÄÎËÄÂáÜËØ ÓÂÊÎËÚÐÞÇ ÍÑÏÒÑ-

ÐÇÐÕÞ Ä ÔÒÇÍÕÓÇ. £ ÚÂÔÕÐÑÔÕË, ÐÂËÃÑÎÇÇ ÖÆÑÃÐÑÌ ÆÎâ ËÊÏÇÓÇ-
ÐËâ âÄÎâÇÕÔâ ÓÂÊÐÑÔÕß Ä àÐÇÓÅËâØ ÍÑÏÒÑÐÇÐÕ ÔÒÇÍÕÓÂ Ä
ÑÃÎÂÔÕË U6p3/2-àÎÇÍÕÓÑÐÑÄ. ¿ÕÂ ÓÂÊÐÑÔÕß ÏÑÉÇÕ ÔÎÖÉËÕß
ÏÇÓÑÌ ÆÎËÐÞ ÔÄâÊË RU7O Ä ÖÓÂÐËÎÑÄÑÌ ÅÓÖÒÒÇ ÓÂÊÎËÚÐÞØ
ÔÑÇÆËÐÇÐËÌ.2, 3, 6, 14, 18, 76, 85

£ ÔÒÇÍÕÓÂØ UO2, UF4 Ë ÆÓÖÅËØ ÔÑÇÆËÐÇÐËÌ ÖÓÂÐÂ, ÐÇ
ÔÑÆÇÓÉÂÜËØ ÖÓÂÐËÎÑÄÖá ÅÓÖÒÒÖ, ÕÂÍÑÅÑ ÔËÎßÐÑÅÑ ÖÔÎÑÉÐÇ-
ÐËâ ÔÒÇÍÕÓÂ Ä ÑÃÎÂÔÕË U6p3/2-àÎÇÍÕÓÑÐÑÄ ÐÇ ÐÂÃÎáÆÂÇÕÔâ.
¿ÕÑ ÅÑÄÑÓËÕ Ñ ÕÑÏ, ÚÕÑ ÕÑÐÍÖá ÔÕÓÖÍÕÖÓÖ, ÐÂÃÎáÆÂÇÏÖá Ä
àÕÑÌ ÑÃÎÂÔÕË ÔÒÇÍÕÓÂ Ä ÔÎÖÚÂÇ ÖÓÂÐËÎÑÄÞØ ÔÑÇÆËÐÇÐËÌ,
ÐÇÎßÊâ ÑÃÝâÔÐËÕß ÒÓÑâÄÎÇÐËÇÏ ÆËÐÂÏËÚÇÔÍÑÅÑ à××ÇÍÕÂ.18

¯ÂËÃÑÎÇÇ ËÐÕÇÐÔËÄÐÞÇ ÎËÐËË àÕÑÌ ÔÕÓÖÍÕÖÓÞ ÐÇÎßÊâ ÕÂÍÉÇ
ÑÃÝâÔÐËÕß ÏÐÑÅÑàÎÇÍÕÓÑÐÐÞÏ ÄÑÊÃÖÉÆÇÐËÇÏ. °ÐÑ ÒÓÑ-
âÄÎâÇÕÔâ Ä ÔÒÇÍÕÓÂØ ÄÐÖÕÓÇÐÐËØ àÎÇÍÕÓÑÐÑÄ ÔÑÇÆËÐÇÐËÌ Ä
ÄËÆÇ ÔÂÕÇÎÎËÕÑÄ äÄÔÕÓâÔÍËã ( shake up) ËÐÕÇÐÔËÄÐÑÔÕßá
*20% ÒÑ ÑÕÐÑÛÇÐËá Í ËÐÕÇÐÔËÄÐÑÔÕË ÑÔÐÑÄÐÞØ ÎËÐËÌ.
²ÂÔÔÏÂÕÓËÄÂÇÏÂâ ÔÕÓÖÍÕÖÓÂ ÐËÊÍÑàÐÇÓÅÇÕËÚÇÔÍÑÌ ÚÂÔÕË
ÔÒÇÍÕÓÑÄ ÖÓÂÐËÎÑÄÞØ ÔÑÇÆËÐÇÐËÌ ÔÖÜÇÔÕÄÇÐÐÑ ÑÕÎËÚÂÇÕÔâ
ÒÑ ÑÕÐÑÔËÕÇÎßÐÞÏ ËÐÕÇÐÔËÄÐÑÔÕâÏ ÒÓËÔÖÕÔÕÄÖáÜËØ Ä ÐÇÌ
ÎËÐËÌ, ÒÑ ËØ àÐÇÓÅÇÕËÚÇÔÍÑÏÖ ÓÂÔÒÓÇÆÇÎÇÐËá Ë ÄÊÂËÏÐÑÏÖ
ÓÂÔÒÑÎÑÉÇÐËá ÑÕ ÔÕÓÖÍÕÖÓÞ, ÑÃÖÔÎÑÄÎÇÐÐÑÌ ÏÐÑÅÑàÎÇÍÕ-
ÓÑÐÐÞÏ ÄÑÊÃÖÉÆÇÐËÇÏ, ÐÂÃÎáÆÂÇÏÑÌ Ä ÔÒÇÍÕÓÂØ ÄÐÖÕÓÇÐ-
ÐËØ àÎÇÍÕÓÑÐÑÄ àÕËØ ÔÑÇÆËÐÇÐËÌ.78 £ g-UO3 ÐÂÎËÚËÇ ÆÄÖØ
ÍÑÏÒÑÐÇÐÕ Ä ÑÃÎÂÔÕË ÔÒÇÍÕÓÂ O2s- Ë U6p1/2-àÎÇÍÕÓÑÐÑÄ (ÔÏ.
ÓËÔ. 13, b) ÐÇ ÔÑÅÎÂÔÖÇÕÔâ Ô ÒÓÇÆÒÑÎÑÉÇÐËÇÏ, ÔÆÇÎÂÐÐÞÏ Ä
ÓÂÃÑÕÇ 14, Ñ ÓÂÔÜÇÒÎÇÐËË U6p3/2-ÍÑÏÒÑÐÇÐÕÞ Ä ÍÓËÔÕÂÎÎËÚÇÔ-
ÍÑÏ ÒÑÎÇ.

¯Â ÑÔÐÑÄÇ àÍÔÒÇÓËÏÇÐÕÂÎßÐÞØ ÆÂÐÐÞØ 2, 3, 6, 78, 83 Ë ÓÇÊÖÎß-
ÕÂÕÑÄ ÕÇÑÓÇÕËÚÇÔÍËØ ÓÂÔÚÇÕÑÄ, ÒÓÑÄÇÆÇÐÐÞØ Ä ÒÓËÃÎËÉÇÐËË
ÏÇÕÑÆÑÄ ³³±·a-²£ 3, 29 Ë ³³±·a-¥£,30 ÃÞÎÑ ÒÑÍÂÊÂÐÑ, ÚÕÑ
ÔÎÑÉÐÂâ ÔÕÓÖÍÕÖÓÂ Ä ÑÃÎÂÔÕË ÔÒÇÍÕÓÑÄ U6p- Ë O2s-àÎÇÍÕÓÑ-
ÐÑÄ ÔÄâÊÂÐÂ Ô àÎÇÍÕÓÑÐÂÏË ££®°, Ä ÑÃÓÂÊÑÄÂÐËË ÍÑÕÑÓÑÌ
ÖÚÂÔÕÄÖáÕ U6s-,U6p- Ë O2s-¡° ÔÑÔÇÆÐËØ ÂÕÑÏÑÄ.

°ÃÓÂÜÂÇÕ ÐÂ ÔÇÃâ ÄÐËÏÂÐËÇ ÕÑÕ ×ÂÍÕ, ÚÕÑ ÄÇÎËÚËÐÂ
ÓÂÔÜÇÒÎÇÐËâ U6p- Ë Th6p-ÖÓÑÄÐÇÌ, ÔÄâÊÂÐÐÑÅÑ ÔÑ ÔÒËÐ-ÑÓÃË-
ÕÂÎßÐÞÏ ÄÊÂËÏÑÆÇÌÔÕÄËÇÏ, ÓÂÊÎËÚÐÂ ÆÎâ ×ÕÑÓËÆÑÄ, ÑÍÔËÆÑÄ
Ë ÏÇÕÂÎÎËÚÇÔÍËØ ÖÓÂÐÂ Ë ÕÑÓËâ (ÕÂÃÎ. 2).98 ë 101 ´ÂÍÑÇ ËÊÏÇÐÇ-
ÐËÇ Ä ÓÂÔÜÇÒÎÇÐËË ÓÂÔÔÏÂÕÓËÄÂÇÏÑÅÑ ÖÓÑÄÐâ ÆÎâ ÕÑÓËâ Ë ÇÅÑ
ÔÑÇÆËÐÇÐËÌ ÐÇ ÏÑÉÇÕ ÃÞÕß ÔÄâÊÂÐÑ Ô ÐÂÎÑÉÇÐËÇÏ ÎËÐËÌ
Th6p-àÎÇÍÕÓÑÐÑÄ ÐÂ ÔÑÔÇÆÐËÇ Ô ÐËÏË ÎËÐËË àÎÇÍÕÓÑÐÑÄ
ÎËÅÂÐÆÑÄ, ÕÂÍ ÍÂÍ Ä ÆÂÐÐÑÏ ÔÎÖÚÂÇ à××ÇÍÕ ÆÑÎÉÇÐ ÃÞÕß
ÑÃÓÂÕÐÞÏ (ÓËÔ. 14). °ÐÑ ÐÇ ÏÑÉÇÕ ÃÞÕß ÕÂÍÉÇ ÑÃÖÔÎÑÄÎÇÐÑ

O1s

1.6 à£

U6p1/2O2s U6p3/2

BBMO

BMO

U5f

2.2 à£ 2.2 à£ 3.7 à£

534 526 30 20 10 0

Eb, à£

a
b

534 526 30 20 10 0

a

b

²ËÔ. 13. ³ÒÇÍÕÓÞ ²¿³ UO2 (a) Ë g-UO3 (b) Ë ÔÑÑÕÄÇÕÔÕÄÖáÜËÇ
àÐÇÓÅÇÕËÚÇÔÍËÇ ÖÓÑÄÐË, ÓÂÔÚËÕÂÐÐÞÇ ÏÇÕÑÆÑÏ ³³± Xa-²£.3

´ÂÃÎËÙÂ 2. ²ÂÊÐÑÔÕË àÐÇÓÅËÌ ÔÄâÊË DEb àÎÇÍÕÓÑÐÑÄ ÓÂÊÎËÚÐÞØ ÒÑÆÑÃÑÎÑÚÇÍ ÕÑÓËâ, ÖÓÂÐÂ Ë ËØ ÔÑÇÆËÐÇÐËÌ.

®ÇÕÂÎÎ ËÎË DEb, à£ Â ³ÔÞÎÍË
ÔÑÇÆËÐÇÐËÇ

6p3/276p1/2 6p3/276s1/2 6p3/274f1/2 6s1/274f7/2 5d5/274f7/2 X2s1/27X1s1/2

ThO2 9.0 25.4 317.8 292.4 248.0 508.2 17
8.5 7 317.6 7 247.9 508.0 98

ThF4 7.2 26.1 318.2 291.1 248.1 655.7 17
Th(NO3)4 .4H2O 7 25.3 317.4 292.1 248.0 506.6 17
Th 7.5 7 316.6 7 247.6 7 17

7.9 24.8 316.5 291.7 247.7 7 98
ThÕÇÑÓ 9.2 28.7 318.8 290.1 248.0 7 99

UO2 10.5 27.6, 362.5 335.3, 283.6 507.2 17
29.4 333.5 7 7

10.6 27.8 362.5 334.7 283.8 507.9 98
UF4 7 28.2 362.6 334.4 283.6 655.7 17

11.7 7 362.8 7 7 655.4 100
U 10.0 7 360.6 7 283.0 7 17

10.0 27.1 360.6 333.5 283.2 7 78
UÕÇÑÓ 10.4 31.0 360.9 329.9 283.0 7 79
g-UO3 7 7 363.0, 7 284.0 505.9, 17

366.7 508.1

aDEb=EbMnili ji ëEbMnklk jk.

906 À.¡.´ÇÕÇÓËÐ, ³.¤.¤ÂÅÂÓËÐ



Ë à××ÇÍÕÑÏ ÏÖÎßÕËÒÎÇÕÐÑÅÑ ÓÂÔÜÇÒÎÇÐËâ, ÒÑÔÍÑÎßÍÖ ÓÂÔ-
ÔÏÂÕÓËÄÂÇÏÞÇ ÔÑÇÆËÐÇÐËâ ÆËÂÏÂÅÐËÕÐÞ. ¯Â ÑÔÐÑÄÂÐËË
ÑÃÛËÓÐÑÅÑ àÍÔÒÇÓËÏÇÐÕÂÎßÐÑÅÑ ÏÂÕÇÓËÂÎÂ ËÊÄÇÔÕÐÑ,1 ë 8 ÚÕÑ
ÄÇÎËÚËÐÂ ÔÒËÐ-ÑÓÃËÕÂÎßÐÑÅÑ ÓÂÔÜÇÒÎÇÐËâ ÄÐÖÕÓÇÐÐËØ ÖÓÑÄ-
ÐÇÌ ËÑÐÑÄ ÏÇÕÂÎÎÑÄ ÔÎÂÃÑ ÊÂÄËÔËÕ ÑÕ ÔÄÑÌÔÕÄ ÑÍÓÖÉÂáÜËØ
ËØ ÎËÅÂÐÆÑÄ. ³ ÖÚÇÕÑÏ àÕÑÅÑ ÃÞÎÑ ÄÞÔÍÂÊÂÐÑ ÒÓÇÆÒÑÎÑÉÇ-
ÐËÇ,2, 3, 18 ÚÕÑ àÎÇÍÕÓÑÐÞ ÐËÊÍÑàÐÇÓÅÇÕËÚÇÔÍËØ ÒÑÆÑÃÑÎÑÚÇÍ
ÕÑÓËâ Ë ÖÓÂÐÂ Ä ÓÂÔÔÏÂÕÓËÄÂÇÏÞØ ÔÑÇÆËÐÇÐËâØ ÐÇ ÑÔÕÂáÕÔâ
ËÐÆË××ÇÓÇÐÕÐÞÏË Í ÔÄâÊÞÄÂÐËá Ë ÒÓËÐËÏÂáÕ ÖÚÂÔÕËÇ Ä
ÑÃÓÂÊÑÄÂÐËË ££®°.

ªÊ ÑÃÜËØ ÔÑÑÃÓÂÉÇÐËÌ âÔÐÑ, ÚÕÑ, ÐÂÒÓËÏÇÓ, ÑÃÓÂÊÑÄÂÐËÇ
££®° ËÊ Th(U)6p- Ë O2s-¡° ÏÑÉÇÕ ÒÓËÄÇÔÕË Í ÔÆÄËÅÖ Ä
ÑÃÎÂÔÕß ÏÂÎÞØ àÐÇÓÅËÌ ÔÄâÊË ÖÓÑÄÐâ Th(U)6p3/2-àÎÇÍÕÓÑÐÑÄ Ë
Õ.Ò. °ÕÏÇÚÂÇÕÔâ,18 ÚÕÑ ÒÓË ÑÃÓÂÊÑÄÂÐËË ®° ÏÑÅÖÕ ÑÍÂÊÂÕßÔâ
ÔÖÜÇÔÕÄÇÐÐÞÏË Ë ÆÓÖÅËÇ à××ÇÍÕÞ, ÄÎËâáÜËÇ ÐÂ ÔÆÄËÅË
ÖÓÑÄÐÇÌ àÎÇÍÕÓÑÐÑÄ ÐËÊÍÑàÐÇÓÅÇÕËÚÇÔÍËØ ¡°. ¯ÂËÃÑÎÇÇ
ÔÕÓÑÅÑ ÕÂÍËÇ ÔÏÇÜÇÐËâ ÖÓÑÄÐÇÌ ÏÑÉÐÑ ÊÂ×ËÍÔËÓÑÄÂÕß, ÓÂÔ-
ÔÏÂÕÓËÄÂâ ÓÂÊÐÑÔÕË àÐÇÓÅËÌ ÔÄâÊË àÎÇÍÕÓÑÐÑÄ ££®° Ë
ÅÎÖÃÑÍÑÎÇÉÂÜËØ ÒÑ àÐÇÓÅËË ÄÐÖÕÓÇÐÐËØ ÂÕÑÏÐÞØ ÖÓÑÄÐÇÌ
ÆÎâ ÏÇÕÂÎÎËÚÇÔÍËØ ÕÑÓËâ Ë ÖÓÂÐÂ Ë ËØ ÔÑÇÆËÐÇÐËÌ (ÕÂÃÎ. 2).
¿ÕË ÆÂÐÐÞÇ ÔÑÅÎÂÔÖáÕÔâ Ô ÒÓÇÆÒÑÎÑÉÇÐËÇÏ ÑÃ ÖÚÂÔÕËË ÒÑ
ÍÓÂÌÐÇÌ ÏÇÓÇ Th(U)6p3/2-àÎÇÍÕÓÑÐÑÄ Ä ØËÏËÚÇÔÍÑÌ ÔÄâÊË
ÓÂÔÔÏÂÕÓËÄÂÇÏÞØ ÔÑÇÆËÐÇÐËÌ.

²ÂÊÐÑÔÕß àÐÇÓÅËÌ ÔÄâÊË àÎÇÍÕÓÑÐÑÄ Th5d5/2- Ë Th4 f7/2-
ÄÐÖÕÓÇÐÐËØ ÂÕÑÏÐÞØ ÖÓÑÄÐÇÌ Ä ÒÓÇÆÇÎÂØ ÑÛËÃÍË ËÊÏÇÓÇÐËâ
ÐÇ ËÊÏÇÐâÇÕÔâ ÆÎâ ÏÇÕÂÎÎËÚÇÔÍÑÅÑ ÕÑÓËâ Ë ÇÅÑ ÔÑÇÆËÐÇÐËÌ.

´ÂÍËÏ ÑÃÓÂÊÑÏ, ÊÐÂÚËÕÇÎßÐÑÇ ÖÄÇÎËÚÇÐËÇ ÓÂÊÐÑÔÕË àÐÇÓÅËÌ
ÔÄâÊË Th(U)6p3/2- Ë Th4 f7/2-àÎÇÍÕÓÑÐÑÄ, ÐÂÃÎáÆÂÇÏÑÇ ÒÓË
ÒÇÓÇØÑÆÇ ÑÕ ÏÇÕÂÎÎËÚÇÔÍÑÅÑ ÕÑÓËâ Í ÇÅÑ ÔÑÇÆËÐÇÐËâÏ,
âÄÎâÇÕÔâ ÆÑÄÑÎßÐÑ ÐÂÆÇÉÐÞÏ ÍÓËÕÇÓËÇÏ ÖÚÂÔÕËâ Th(U)6Ó3/2-
Ë F(O)2s-àÎÇÍÕÓÑÐÑÄ Ä ØËÏËÚÇÔÍÑÌ ÔÄâÊË ÏÇÉÆÖ ÔÑÔÇÆÐËÏË
ÂÕÑÏÂÏË Ä ÑÍÔËÆÂØ Ë ×ÕÑÓËÆÂØ ÕÑÓËâ Ë ÖÓÂÐÂ.81, 101 °ÕÏÇ-
ÚÂÇÕÔâ,18 ÚÕÑ ÓÂÊÐÑÔÕß àÐÇÓÅËÌ ÔÄâÊË àÕËØ àÎÇÍÕÓÑÐÑÄ ÏÑÉÇÕ
ÃÞÕß ËÊÏÇÓÇÐÂ Ô ÐÂËÃÑÎßÛÇÌ ÕÑÚÐÑÔÕßá, ÒÑÔÍÑÎßÍÖ ÔÑÑÕÄÇÕ-
ÔÕÄÖáÜËÇ ËÏ ÎËÐËË âÄÎâáÕÔâ ÑÕÐÑÔËÕÇÎßÐÑ ÖÊÍËÏË Ë ÔÎÂÃÑ
ÒÇÓÇÍÓÞÄÂáÕÔâ Ô ÆÓÖÅËÏË ÎËÐËâÏË ÔÒÇÍÕÓÑÄ. ±ÓÇÆÒÑÎÑÉÇ-
ÐËÇ ÑÃ ÖÚÂÔÕËË ÊÂÒÑÎÐÇÐÐÞØ Th(U)6p- Ë O2s-¡° Ä ÑÃÓÂÊÑÄÂ-
ÐËË ££®° ÆËÑÍÔËÆÑÄ ÖÓÂÐÂ Ë ÕÑÓËâ ÔÑÅÎÂÔÖáÕÔâ Ô
ÓÇÊÖÎßÕÂÕÂÏË ÕÇÑÓÇÕËÚÇÔÍËØ ÓÂÔÚÇÕÑÄ.31, 54

³ ÙÇÎßá àÍÔÒÇÓËÏÇÐÕÂÎßÐÑÅÑ ÒÑÆÕÄÇÓÉÆÇÐËâ ÑÃÓÂÊÑÄÂ-
ÐËâ ££®°, ÑÃÖÔÎÑÄÎÇÐÐÞØ An6p- Ë O2s-¡°, Ä ÔÑÇÆËÐÇÐËâØ
ÂÍÕËÐËÆÑÄ, ÔÑÆÇÓÉÂÜËØ AnOn�

2 -ÅÓÖÒÒÞ, ÃÞÎË ÒÑÎÖÚÇÐÞ
ÓÇÐÕÅÇÐÑàÎÇÍÕÓÑÐÐÞÇ ÔÒÇÍÕÓÞ ËÊÑÔÕÓÖÍÕÖÓÐÞØ ÏÑÐÑÍÓË-
ÔÕÂÎÎÑÄ ÔÑÇÆËÐÇÐËÌ ÖÓÂÐÂ, ÐÇÒÕÖÐËâ Ë ÒÎÖÕÑÐËâ (Cs2UO2Cl4,
Cs3NpO2Cl4, Cs2NpO2Cl4, Cs2PuO2Cl4) Ë ÒÑÎËÍÓËÔÕÂÎÎÑÄ
ÐÇÒÕÖÐËâ (Cs2NpO2(CH3COO)3, RbNpO2(NO3)2 . 2H2O,
NaNpO2(CH3COO)3).102 ë 104 ¯Â ÑÔÐÑÄÂÐËË ÂÐÂÎËÊÂ ÔÒÇÍÕÓÑÄ
ÐËÊÍÑàÐÇÓÅÇÕËÚÇÔÍËØ Ë ÄÐÖÕÓÇÐÐËØ àÎÇÍÕÓÑÐÑÄ ËÊÖÚÇÐÐÞØ
ÔÑÇÆËÐÇÐËÌ Ô ÖÚÇÕÑÏ ÔÒÇÍÕÓÑÄ ËØ ÑÍÔËÆÑÄ Ë CsCl, Â ÕÂÍÉÇ
ÔÇÚÇÐËÌ ×ÑÕÑËÑÐËÊÂÙËË 105 ÔÆÇÎÂÐÑ ÊÂÍÎáÚÇÐËÇ,102 ë 104 ÚÕÑ Ä
ÓÂÔÔÏÂÕÓËÄÂÇÏÞØ ÔÑÇÆËÐÇÐËâØ ÐÇÒÕÖÐËâ Ë ÒÎÖÕÑÐËâ, ÕÂÍ ÉÇ
ÍÂÍ Ä ÔÑÇÆËÐÇÐËâØ ÖÓÂÐÂ, ÑÃÓÂÊÖáÕÔâ ££®°, àÎÇÍÕÓÑÐÞ
ÍÑÕÑÓÞØ ÑÃÖÔÎÑÄÎËÄÂáÕ ÕÑÐÍÖá ÔÕÓÖÍÕÖÓÖ Ä ÐËÊÍÑàÐÇÓÅÇÕË-
ÚÇÔÍÑÌ ÑÃÎÂÔÕË ÔÒÇÍÕÓÑÄ àÕËØ ÔÑÇÆËÐÇÐËÌ (ÓËÔ. 15 Ë 16). ¿ÕË
ÓÇÊÖÎßÕÂÕÞ ÐÂØÑÆâÕÔâ Ä ÖÆÑÄÎÇÕÄÑÓËÕÇÎßÐÑÏ ÔÑÅÎÂÔËË Ô
ÆÂÐÐÞÏË ÓÂÔÚÇÕÂ àÎÇÍÕÓÑÐÐÑÌ ÔÕÓÖÍÕÖÓÞ ÍÎÂÔÕÇÓÑÄ AnO2�

2

(An=U, Np, Pu) ÅÓÖÒÒÞ ÔËÏÏÇÕÓËË D?h Ä ÒÓËÃÎËÉÇÐËË
ÐÇÓÇÎâÕËÄËÔÕÔÍÑÅÑ ÏÇÕÑÆÂ ³³±·a-²£ 104, 106 Ë Ä ÓÇÎâÕËÄËÔÕ-
ÔÍÑÏ ÒÓËÃÎËÉÇÐËË,107, 108 Â ÕÂÍÉÇ ÍÎÂÔÕÇÓÑÄ AnO2Cl
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Eb , à£

²ËÔ. 14. ³ÒÇÍÕÓÞ ²¿³ ÔÎÂÃÑÔÄâÊÂÐÐÞØ àÎÇÍÕÓÑÐÑÄ ÕÑÓËâ Ä ÕÇÕÓÂ×ÕÑ-
ÓËÆÇ ÕÑÓËâ (a), ÑÍÔËÆÇ ÕÑÓËâ (b) 81 (ÔÒÎÑÛÐÞÏË ÄÇÓÕËÍÂÎßÐÞÏË
ÎËÐËâÏË ÒÑÍÂÊÂÐÂ àÐÇÓÅËâ àÎÇÍÕÓÑÐÑÄ ÍÎÂÔÕÇÓÂ ThO12ÿ

8 ÅÓÖÒÒÞ
ÔËÏÏÇÕÓËË Oh),54 Ë ÂÊÑÕÐÑÍËÔÎÑÏ ÕÑÓËË (Ô) (ÒÖÐÍÕËÓÐÞÇ ÄÇÓÕËÍÂÎß-
ÐÞÇ ÎËÐËË ì àÍÔÒÇÓËÏÇÐÕÂÎßÐÞÌ ÔÒÇÍÕÓ ÏÑÎÇÍÖÎÞ H2O.1 ¯ÂÆ
ÔÒÇÍÕÓÑÏ ÒÓËÄÇÆÇÐÞ ÑÃÑÊÐÂÚÇÐËâ ®° ÍÎÂÔÕÇÓÂ NOÿ3 ÅÓÖÒÒÞ ÔËÏ-
ÏÇÕÓËË D3h).

Eb , à£

U6p3/2

Cl3s

c

Np6p1/2

Np6p3/2

££®° £®°

5f

b

Np6p3/2

O2s

Cs5p3/2, 1/2

Cs5s
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a

U6p1/2

Np6p1/2

²ËÔ. 15. ²ÇÐÕÅÇÐÑàÎÇÍÕÓÑÐÐÞÇ ÔÒÇÍÕÓÞ ÔÎÂÃÑÔÄâÊÂÐÐÞØ àÎÇÍÕÓÑÐÑÄ
ÏÑÐÑÍÓËÔÕÂÎÎÑÄ Cs2NpO2Cl4 (a), Cs3NpO2Cl4 (b), Cs2UO2Cl4 (c).102
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(An=U, Np, Pu) Ä ÒÓËÃÎËÉÇÐËË ÓÇÎâÕËÄËÔÕÔÍÑÅÑ ÏÇÕÑÆÂ
·a-¥£.111 ³ÕÓÖÍÕÖÓÞ ÔÒÇÍÕÓÑÄ äÐÑÄÑÑÃÓÂÊÑÄÂÐËâã ÐÂ ¹ÇÓ-
ÐÑÃÞÎßÔÍÑÌ ¡¿³ 109 Ë ÂÊÑÕÐÑÍËÔÎÑÅÑ ÂÏÇÓËÙËâ 110 ÕÂÍÉÇ
ÔÑÅÎÂÔÖáÕÔâ Ô àÕËÏË ÆÂÐÐÞÏË.

ªÊ ÓÂÔÔÏÑÕÓÇÐÐÞØ Ä ÐÂÔÕÑâÜÇÏ ÓÂÊÆÇÎÇ ÒÓËÏÇÓÑÄ ÔÎÇ-
ÆÖÇÕ, ÚÕÑ ÑÃÓÂÊÑÄÂÐËÇ ££®° ÏÑÉÇÕ à××ÇÍÕËÄÐÑ ÒÓÑËÔØÑ-
ÆËÕß Ä ÔÑÇÆËÐÇÐËâØ ÎáÃÞØ àÎÇÏÇÐÕÑÄ ±ÇÓËÑÆËÚÇÔÍÑÌ
ÔËÔÕÇÏÞ, ÇÔÎË ÓÇÂÎËÊÖáÕÔâ ÔÑÑÕÄÇÕÔÕÄÖáÜËÇ ÖÔÎÑÄËâ ËØ
ÄÑÊÐËÍÐÑÄÇÐËâ.

2. ³ÄâÊß ÔÕÓÖÍÕÖÓÞ ÔÒÇÍÕÓÑÄ ÔÑÇÆËÐÇÐËÌ Ô ËØ ÔÕÓÑÇÐËÇÏ

±ÓË ËÆÇÐÕË×ËÍÂÙËË ÕÑÐÍÑÌ ÔÕÓÖÍÕÖÓÞ ÓÇÐÕÅÇÐÑàÎÇÍÕÓÑÐÐÞØ
ÔÒÇÍÕÓÑÄ, ÑÃÖÔÎÑÄÎÇÐÐÑÌ àÎÇÍÕÓÑÐÂÏË ££®°, ÐÂÓâÆÖ Ô
àÍÔÒÇÓËÏÇÐÕÂÎßÐÞÏË ÆÂÐÐÞÏË ÚÂÔÕÑ ÒÓËÄÎÇÍÂáÕÔâ Ë ÓÇÊÖÎß-
ÕÂÕÞ ÆÑÄÑÎßÐÑ ÕÓÖÆÑÇÏÍËØ Ë ÔÎÑÉÐÞØ ÓÂÔÚÇÕÑÄ àÎÇÍÕÓÑÐÐÑÌ
ÔÕÓÖÍÕÖÓÞ ÄÇÜÇÔÕÄÂ, ÒÑÎÖÚÇÐÐÞÇ Ô ËÔÒÑÎßÊÑÄÂÐËÇÏ ·a- Ë
ÆÓÖÅËØ ÏÇÕÑÆÑÄ, ÍÑÕÑÓÞÇ ÕÓÇÃÖáÕ ÒÓËÏÇÐÇÐËâ ÏÑÜÐÞØ
¿£®.32, 106 ë 108 ±ÓË àÕÑÏ ÐÇ ÄÔÇÅÆÂ ÖÆÂÇÕÔâ ÔÓÂÊÖ ÒÓÂÄËÎßÐÑ
ÄÞÃÓÂÕß ÍÎÂÔÕÇÓÐÖá ÏÑÆÇÎß ÓÂÔÚÇÕÂ. £ ÐÇÍÑÕÑÓÞØ ÔÎÖÚÂâØ
ËÊÄÇÔÕÐÑ ÕÑÎßÍÑ ÒÓËÃÎËÊËÕÇÎßÐÑÇ ÔÕÓÑÇÐËÇ ÔÑÇÆËÐÇÐËÌ
(ÑÔÑÃÇÐÐÑ Ä ÔÎÖÚÂÇ ÂÏÑÓ×ÐÞØ ÄÇÜÇÔÕÄ). £ÔÇ àÕÑ ÖÄÇÎËÚËÄÂÇÕ
ÏÂÛËÐÐÑÇ ÄÓÇÏâ, ÐÇÑÃØÑÆËÏÑÇ ÆÎâ ÒÓÑÄÇÆÇÐËâ ÓÂÔÚÇÕÂ
àÎÇÍÕÓÑÐÐÑÌ ÔÕÓÖÍÕÖÓÞ ÓÂÔÔÏÂÕÓËÄÂÇÏÑÅÑ ÔÑÇÆËÐÇÐËâ. £
àÕÑÏ ÔÎÖÚÂÇ ÍÂÚÇÔÕÄÇÐÐÂâ ËÐ×ÑÓÏÂÙËâ Ñ ÔÕÓÑÇÐËË ËÊÖÚÂÇ-
ÏÑÅÑ ÔÑÇÆËÐÇÐËâ, ÒÑÎÖÚÇÐÐÂâ ÐÂ ÑÔÐÑÄÂÐËË ÇÅÑ ÓÇÐÕÅÇÐÑ-
àÎÇÍÕÓÑÐÐÑÅÑ ÔÒÇÍÕÓÂ, ÏÑÉÇÕ ÑÍÂÊÂÕßÔâ ÆÑÄÑÎßÐÑ ÒÑÎÇÊÐÑÌ
(ÔÏ., ÐÂÒÓËÏÇÓ,109).

´ÂÍÂâ ËÐ×ÑÓÏÂÙËâ ÄÂÉÐÂ ÒÑ ÐÇÔÍÑÎßÍËÏ ÒÓËÚËÐÂÏ: ÄÑ-
ÒÇÓÄÞØ, ÒÑÎÖÚÇÐËÇ ÍÂÚÇÔÕÄÇÐÐÑÌ ËÐ×ÑÓÏÂÙËË ËÊ ÓÇÐÕÅÇÐÑ-
àÎÇÍÕÓÑÐÐÞØ ÔÒÇÍÕÓÑÄ ÒÑÊÄÑÎâÇÕ ÑÒÓÇÆÇÎËÕß ÍÓÖÅ ÑÃÝÇÍÕÑÄ,
Ä ÍÑÕÑÓÞØ ÑÃÓÂÊÖáÕÔâ ££®°, Ô ÕÇÏ, ÚÕÑÃÞ Ä ÆÂÎßÐÇÌÛÇÏ
ÒÓÑÄÑÆËÕß ÃÑÎÇÇ ÕÑÚÐÞÇ ÕÓÖÆÑÇÏÍËÇ ÓÂÔÚÇÕÞ Ô ÙÇÎßá ÖÚÇÕÂ
ÓÑÎË àÎÇÍÕÓÑÐÑÄ ££®° Ä ØËÏËÚÇÔÍÑÏ ÔÄâÊÞÄÂÐËË; ÄÑ-ÄÕÑ-
ÓÞØ, ÍÂÚÇÔÕÄÇÐÐÂâ ËÐ×ÑÓÏÂÙËâ ÑÍÂÊÞÄÂÇÕÔâ ÒÑÎÇÊÐÑÌ Ä ÕÇØ

ÔÎÖÚÂâØ, ÍÑÅÆÂ ÒÓË ËÐÕÇÓÒÓÇÕÂÙËË ÔÒÇÍÕÓÑÄ ÔÑÇÆËÐÇÐËÌ
ÐÇÑÃØÑÆËÏÑ ÖÚËÕÞÄÂÕß ÓÇÎâÕËÄËÔÕÔÍËÇ à××ÇÍÕÞ; Ä-ÕÓÇÕßËØ,
ÄÑÊÏÑÉÐÑÔÕß ÍÂÚÇÔÕÄÇÐÐÑÌ ËÐÕÇÓÒÓÇÕÂÙËË ÕÑÐÍÑÌ ÔÕÓÖÍÕÖÓÞ
ÓÇÐÕÅÇÐÑàÎÇÍÕÓÑÐÐÞØ ÔÒÇÍÕÓÑÄ ÓÂÔÛËÓâÇÕ ÑÃÎÂÔÕß ÒÓËÏÇÐÇ-
ÐËâ ÏÇÕÑÆÂ ²¿³ ÆÎâ ÓÇÛÇÐËâ ÒÓËÍÎÂÆÐÞØ ÊÂÆÂÚ ÒÑ ËÊÖÚÇÐËá
×ËÊËÍÑ-ØËÏËÚÇÔÍËØ ÔÄÑÌÔÕÄ ÄÇÜÇÔÕÄÂ.6, 78, 109

ªÊ ÕÇÑÓÇÕËÍÑ-ÅÓÖÒÒÑÄÞØ ÔÑÑÃÓÂÉÇÐËÌ ÔÎÇÆÖÇÕ ÑÉËÆÂÕß,
ÚÕÑ ÔÕÓÖÍÕÖÓÂ ÓÇÐÕÅÇÐÑàÎÇÍÕÓÑÐÐÞØ ÔÒÇÍÕÓÑÄ àÎÇÍÕÓÑÐÑÄ
££®° ÆÑÎÉÐÂ ÑÕÓÂÉÂÕß ÔÕÓÑÇÐËÇ ÃÎËÉÂÌÛÇÅÑ ÑÍÓÖÉÇÐËâ
ÓÂÔÔÏÂÕÓËÄÂÇÏÑÅÑ ÂÕÑÏÂ Ä ÄÇÜÇÔÕÄÇ. ®ÑÉÐÑ ÔÚËÕÂÕß, ÚÕÑ
ÔÕÓÖÍÕÖÓÂ ²¿³ ÑÒÓÇÆÇÎâÇÕÔâ ÅÓÖÒÒÑÌ ÔËÏÏÇÕÓËË ÍÎÂÔÕÇÓÂ,
ÔÑÔÕÑâÜÇÅÑ ËÊ ÙÇÐÕÓÂÎßÐÑÅÑ ÂÕÑÏÂ Ë ÎËÅÂÐÆÑÄ ËÊ ÃÎËÉÂÌÛËØ
ÍÑÑÓÆËÐÂÙËÑÐÐÞØ Ô×ÇÓ. °ÚÇÄËÆÐÑ Ë ÕÑ, ÚÕÑ ÓÂÔÔÕÑâÐËÇ
ÏÇÉÆÖ ÎËÐËâÏË, ÑÕÄÇÚÂáÜËÏË àÎÇÍÕÓÑÐÂÏ ÓÂÊÎËÚÐÞØ
££®°, ÆÑÎÉÐÑ ËÊÏÇÐâÕßÔâ Ä ÊÂÄËÔËÏÑÔÕË ÑÕ ÆÎËÐ ÔÄâÊË
ÏÇÉÆÖ ÔÑÔÇÆÐËÏË ÂÕÑÏÂÏË Ä ÍÎÂÔÕÇÓÇ. ¦ÔÎË ÔÕÓÖÍÕÖÓÂ,
ÑÃÖÔÎÑÄÎÇÐÐÂâ àÎÇÍÕÓÑÐÂÏË ££®°, Ä ÔÒÇÍÕÓÇ âÄÐÑ ÄÞÓÂ-
ÉÇÐÂ, ÕÑ ÐÂ ÇÇ ÑÔÐÑÄÂÐËË ÏÑÉÐÑ ÎÇÅÍÑ Ë ÒÓÑÔÕÑ ÑÒÓÇÆÇÎËÕß
ÓÂÔÒÑÎÑÉÇÐËÇ ÎËÅÂÐÆÑÄ ÄÑÍÓÖÅ ÓÂÔÔÏÂÕÓËÄÂÇÏÑÅÑ ÙÇÐÕÓÂÎß-
ÐÑÅÑ ÂÕÑÏÂ.17, 20, 78 ®ÑÉÐÑ ÕÂÍÉÇ ÑÙÇÐËÕß, ÐÂÔÍÑÎßÍÑ à××ÇÍ-
ÕËÄÐÑ ÖÚÂÔÕÄÖáÕ Ä ØËÏËÚÇÔÍÑÏ ÔÄâÊÞÄÂÐËË àÎÇÍÕÓÑÐÞ
ÊÂÒÑÎÐÇÐÐÞØ ÑÃÑÎÑÚÇÍ ÔÑÔÇÆÐËØ ÂÕÑÏÑÄ. ¦ÔÎË ËÏÇÇÕÔâ àÍÔÒÇ-
ÓËÏÇÐÕÂÎßÐÂâ ËÎË ÕÇÑÓÇÕËÚÇÔÍÂâ ÊÂÄËÔËÏÑÔÕß àÐÇÓÅËÌ ÔÄâÊË
àÎÇÍÕÓÑÐÑÄ ££®° ÑÕ ÓÂÔÔÕÑâÐËâ ÏÇÉÆÖ ÔÑÔÇÆÐËÏË ÂÕÑÏÂÏË
Ä ÑÒÓÇÆÇÎÇÐÐÑÏ ÍÎÂÔÕÇÓÇ, ÐÂÒÓËÏÇÓ U°2�

2 , ÕÑ ÏÑÉÐÑ ÑÒÓÇÆÇ-
ÎËÕß ÆÎËÐÖ ÔÄâÊË Ä ÖÓÂÐËÎÑÄÑÌ ÅÓÖÒÒÇ Ä ÎáÃÑÏ ÔÑÇÆËÐÇÐËË
ËÎË ÐÂ ÒÑÄÇÓØÐÑÔÕË ÕÄÇÓÆÑÅÑ ÕÇÎÂ.18 °ÕÏÇÚÂÇÕÔâ,20, 85 ÚÕÑ ÆÎâ
ÂÏÑÓ×ÐÞØ ÄÇÜÇÔÕÄ ÕÂÍÂâ ËÐ×ÑÓÏÂÙËâ ÐÇ ÏÑÉÇÕ ÃÞÕß ÕÂÍ
ÎÇÅÍÑ ÒÑÎÖÚÇÐÂ, ÕÂÍ ÍÂÍ ÆÎâ ÐËØ ÐÇÎßÊâ ÑÒÓÇÆÇÎËÕß ÆÎËÐÞ
ÔÄâÊÇÌ Ô ÒÑÏÑÜßá ÓÇÐÕÅÇÐÑÔÕÓÖÍÕÖÓÐÑÅÑ ÂÐÂÎËÊÂ. ªÊ àÕÑÅÑ
ÔÎÇÆÖÇÕ, ÚÕÑ ÇÔÎË ÆÎËÐÞ ÔÄâÊÇÌ Ä ÄÞÃÓÂÐÐÑÏ ÍÎÂÔÕÇÓÇ ÓÂÐÇÇ
ÐÇ ÃÞÎË ÑÒÓÇÆÇÎÇÐÞ, ÕÑ ÓÂÔÚÇÕ ÐÇÑÃØÑÆËÏÑ ÒÓÑÄÑÆËÕß ÆÎâ
ÐÇÍÑÕÑÓÑÅÑ ÆËÂÒÂÊÑÐÂ ÒÓÇÆÒÑÎÂÅÂÇÏÞØ ÓÂÔÔÕÑâÐËÌ. ¿ÕË
ÒÑÎÑÉÇÐËâ ÖÆÑÃÐÑ ÓÂÔÔÏÑÕÓÇÕß ÐÂ ÍÑÐÍÓÇÕÐÞØ ÒÓËÏÇ-
ÓÂØ.1, 17 ë 19, 20, 78

¬ÂÍ ÑÕÏÇÚÂÎÑÔß ÓÂÐÇÇ (ÔÏ. ÓÂÊÆ. IV.1), ÐÂËÃÑÎÇÇ ÒÓÑÔÕÂâ
ÔÕÓÖÍÕÖÓÂ ÔÒÇÍÕÓÑÄ àÎÇÍÕÓÑÐÑÄ ££®° ÐÂÃÎáÆÂÇÕÔâ ÆÎâ
ÆÄÖØÂÕÑÏÐÞØ ÅÂÊÑÑÃÓÂÊÐÞØ ÏÑÎÇÍÖÎ N2, O2, F2, I2 (ÔÏ.
ÓËÔ. 7). £ àÕÑÏ ÔÎÖÚÂÇ ËÊ ÊÂÒÑÎÐÇÐÐÞØ ns-¡° ÑÃÓÂÊÖáÕÔâ ÆÄÇ
££®°, ÑÆÐÖ ËÊ ÍÑÕÑÓÞØ Ä ÔÑÑÕÄÇÕÔÕÄËË Ô ÑÃÜÇÒÓËÐâÕÑÌ
ÍÄÂÐÕÑÄÑ-ØËÏËÚÇÔÍÑÌ ÕÇÓÏËÐÑÎÑÅËÇÌ ÆÎâ ÆÄÖØÖÓÑÄÐÇÄÑÌ
ÔËÔÕÇÏÞ ×ÑÓÏÂÎßÐÑ ÏÑÉÐÑ ÐÂÊÄÂÕß ÔÄâÊÞÄÂáÜÇÌ nsg-®°,
Â ÆÓÖÅÖá ì ÓÂÊÓÞØÎâáÜÇÌ ns�u-®°.21 ¢ÑÎßÛÂâ ÄÇÎËÚËÐÂ
ÓÂÊÐÑÔÕË àÐÇÓÅËÌ ÔÄâÊË àÎÇÍÕÓÑÐÑÄ àÕËØ ££®° (ÕÂÍ, ÆÎâ
ÏÑÎÇÍÖÎÞ N2 ÑÐÂ ÓÂÄÐÂ 18.7 à£) ÖÍÂÊÞÄÂÇÕ ÐÂ ÊÐÂÚËÕÇÎßÐÑÇ
ÄÊÂËÏÑÆÇÌÔÕÄËÇ ÏÇÉÆÖ àÎÇÍÕÓÑÐÂÏË ÊÂÒÑÎÐÇÐÐÞØ ¡° ÔÑÔÇÆ-
ÐËØ ÂÕÑÏÑÄ. °ÕÏÇÕËÏ, ÚÕÑ ÏÂÍÔËÏÂÎßÐÂâ ËÊ ËÊÄÇÔÕÐÞØ ÐÂ
ÔÇÅÑÆÐâÛÐËÌ ÆÇÐß ÓÂÊÐÑÔÕß àÐÇÓÅËÌ ÔÄâÊË àÎÇÍÕÓÑÐÑÄ ns�u-
nsg-££®° ÐÂÃÎáÆÂÇÕÔâ Ä ÔÒÇÍÕÓÇ ÏÑÎÇÍÖÎÞ ÂÊÑÕÂ.1, 51, 56

¯ÇÔÏÑÕÓâ ÐÂ ÕÑ, ÚÕÑ ÕÑÐÍÂâ ÔÕÓÖÍÕÖÓÂ àÕÑÌ ÑÃÎÂÔÕË ÔÒÇÍÕÓÂ
ÖÔÎÑÉÐâÇÕÔâ ÊÂ ÔÚÇÕ ÒÓÑâÄÎÇÐËâ ÍÑÐ×ËÅÖÓÂÙËÑÐÐÑÅÑ ÄÊÂËÏÑ-
ÆÇÌÔÕÄËâ,86, 87 ÎËÐËË, ÑÕÄÇÚÂáÜËÇ àÎÇÍÕÓÑÐÂÏ àÕËØ ÑÓÃËÕÂ-
ÎÇÌ, ÎÇÅÍÑ ÑÕÎËÚËÕß ÑÕ ÆÓÖÅËØ (ÓËÔ. 7).

£ÊÂËÏÑÆÇÌÔÕÄËÇ ÏÇÉÆÖ àÎÇÍÕÓÑÐÂÏË ÒÑÆÑÃÑÎÑÚÇÍ ÂÕÑ-
ÏÑÄ ÖÅÎÇÓÑÆÂ Ä ÒÎÑÔÍËØ ÔÎÑâØ ÒËÓÑÅÓÂ×ËÕÂ ÐÑÔËÕ ÃÑÎÇÇ
ÔÎÑÉÐÞÌ ØÂÓÂÍÕÇÓ, ÒÑàÕÑÏÖ Ä ÔÒÇÍÕÓÂØ ³2s-àÎÇÍÕÓÑÐÑÄ ÐÇ
ÐÂÃÎáÆÂÇÕÔâ ÚÇÕÍÑÌ ÕÑÐÍÑÌ ÔÕÓÖÍÕÖÓÞ, ÑÕÄÇÚÂáÜÇÌ ÔËÔÕÇÏÇ
££®° (ÓËÔ. 7, a).25 ´ÇÏ ÐÇ ÏÇÐÇÇ ËÊ ÔÒÇÍÕÓÂ ÔÎÇÆÖÇÕ, ÚÕÑ
ÄÊÂËÏÑÆÇÌÔÕÄËÇ ÏÇÉÆÖ ³2s-àÎÇÍÕÓÑÐÂÏË ÔÑÔÇÆÐËØ ÂÕÑÏÑÄ
ÔÖÜÇÔÕÄÖÇÕ Ë ÒÓÑâÄÎâÇÕÔâ ÕÂÍ ÉÇ, ÍÂÍ Ë Ä ÓÇÐÕÅÇÐÑàÎÇÍÕÓÑÐ-
ÐÑÏ ÔÒÇÍÕÓÇ ÂÎÏÂÊÂ: Ä ÊÐÂÚËÕÇÎßÐÑÏ ÖÛËÓÇÐËË ÄÂÎÇÐÕÐÑÌ
ÒÑÎÑÔÞ 88 ÒÑ ÔÓÂÄÐÇÐËá Ô ÛËÓËÐÑÌ àÕÑÌ ÒÑÎÑÔÞ Ä ÔÒÇÍÕÓÂØ
ÔÎÂÃÑÔÄâÊÂÐÐÞØ àÎÇÍÕÓÑÐÑÄ ÍÓÇÏÐËâ, ÅÇÓÏÂÐËâ Ë ÑÎÑÄÂ Ä
ÕÄÇÓÆÑÌ ×ÂÊÇ, ËÏÇáÜËØ ÂÐÂÎÑÅËÚÐÖá ÔÕÓÖÍÕÖÓÖ.17

£ ÑÃÎÂÔÕË ÔÒÇÍÕÓÑÄ ns-àÎÇÍÕÓÑÐÑÄ ×ÑÔ×ÑÓÂ, ÏÞÛßâÍÂ,
ÔÖÓßÏÞ Ë ÄËÔÏÖÕÂ Ä ÕÄÇÓÆÑÌ ×ÂÊÇ, ËÏÇáÜËØ àÎÇÍÕÓÑÐÐÞÇ
ÍÑÐ×ËÅÖÓÂÙËË P{3s23p3}, As{4s24p3}, Sb{5s25p3} Ë Bi{6s26p3},72

Â ÕÂÍÉÇ ÔÇÓÞ, ÔÇÎÇÐÂ Ë ÕÇÎÎÖÓÂ Ô àÎÇÍÕÓÑÐÐÞÏË ÍÑÐ×ËÅÖÓÂ-
ÙËâÏË S{3s23p4}, Se{4s24p4} Ë Te{5s25p4},52 ÐÂÃÎáÆÂÇÕÔâ ÕÑÐ-
ÍÂâ ÔÕÓÖÍÕÖÓÂ (ÔÏ. ÓËÔ. 8 Ë 9). ªÊÄÇÔÕÐÑ, ÚÕÑ ÂÕÑÏÞ ÔÇÓÞ
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²ËÔ. 16. ³ÒÇÍÕÓÞ ²¿³ ÔÎÂÃÑÔÄâÊÂÐÐÞØ àÎÇÍÕÓÑÐÑÄ ÏÑÐÑÍÓËÔÕÂÎÎÑÄ
Cs2PuO2Cl4 (a), Cs2UO2Cl4 (b) Ë CsCl (c).103
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ÑÃÓÂÊÖáÕ ÄÑÔßÏËÚÎÇÐÐÞÇ ËÊÑÅÐÖÕÞÇ ÍÑÎßÙÂ, Â ÔÇÎÇÐÂ Ë
ÕÇÎÎÖÓÂ ì ËÔÍÓËÄÎÇÐÐÞÇ ÎËÐÇÌÐÞÇ ÙÇÒË.52, 72 ¥Îâ ÒÑÐËÏÂ-
ÐËâ ÔÕÓÖÍÕÖÓÞ ÔÒÇÍÕÓÑÄ S3s-, Se4s- Ë Te5s-àÎÇÍÕÓÑÐÑÄ ÅÑÏÑ-
âÆÇÓÐÞØ ÔÑÇÆËÐÇÐËÌ Ä ÕÄÇÓÆÑÌ ×ÂÊÇ ÃÞÎÂ ÒÑÔÕÓÑÇÐÂ
ÆËÂÅÓÂÏÏÂ àÐÇÓÅËÌ ££®°, ÑÃÖÔÎÑÄÎÇÐÐÞØ ÊÂÒÑÎÐÇÐÐÞÏË
ns-¡°, Ä ÊÂÄËÔËÏÑÔÕË ÑÕ ÚËÔÎÂ ÂÕÑÏÑÄ Ä ÒÎÑÔÍÑÏ ÊÂÏÍÐÖÕÑÏ
ÍÑÎßÙÇ Ë Ä ÎËÐÇÌÐÑÌ ÙÇÒË (ÓËÔ. 17).52 ¿ÕË ÏÑÆÇÎË âÄÎâáÕÔâ
ÃÎËÊÍËÏË Í ÓÇÂÎßÐÑÌ ÍÂÓÕËÐÇ. ³ ÖÄÇÎËÚÇÐËÇÏ ÚËÔÎÂ ÂÕÑÏÑÄ
(k) Ä ÙËÍÎÇ ÚËÔÎÑ ÒÑÎÐÑÔÕßá ÊÂÒÑÎÐÇÐÐÞØ ££®° ÓÂÔÕÇÕ.
¯ÂËÃÑÎßÛÇÇ ÔÑÑÕÄÇÕÔÕÄËÇ ÏÇÉÆÖ ÕÇÑÓÇÕËÚÇÔÍËÏË Ë àÍÔÒÇÓË-
ÏÇÐÕÂÎßÐÞÏË ÔÒÇÍÕÓÂÏË S3s-àÎÇÍÕÓÑÐÑÄ ÐÂÃÎáÆÂÇÕÔâ ÒÓË
k=8. ³ÒÇÍÕÓ S3s-àÎÇÍÕÓÑÐÑÄ Ä àÕÑÏ ÔÎÖÚÂÇ ÔÑÔÕÑËÕ ËÊ ÒâÕË
ÎËÐËÌ Ô ÑÕÐÑÛÇÐËÇÏ ËÐÕÇÐÔËÄÐÑÔÕÇÌ 1 : 2 : 2 : 2 : 1, ÚÕÑ ÖÆÑÄÎÇ-
ÕÄÑÓËÕÇÎßÐÑ ÔÑÅÎÂÔÖÇÕÔâ Ô àÍÔÒÇÓËÏÇÐÕÂÎßÐÞÏË ÆÂÐÐÞÏË
(ÔÏ. ÓËÔ. 9). °ÃÝâÔÐËÕß ÔÕÓÖÍÕÖÓÖ ÔÒÇÍÕÓÂ S3s-àÎÇÍÕÓÑÐÑÄ
ÆÎâ ÔÇÓÞ Ä ÕÄÇÓÆÑÌ ×ÂÊÇ ÐÂ ÑÔÐÑÄÂÐËË ÏÑÆÇÎË ÎËÐÇÌÐÑÌ
ÙÇÒË ÐÇ ÖÆÂÇÕÔâ. £ ÕÑ ÉÇ ÄÓÇÏâ ÆÎâ ÔÒÇÍÕÓÑÄ Se4s- Ë Te5s-
àÎÇÍÕÓÑÐÑÄ ÐÂËÃÑÎßÛÇÇ ÔÑÅÎÂÔËÇ ÏÇÉÆÖ ÕÇÑÓÇÕËÚÇÔÍËÏË Ë
àÍÔÒÇÓËÏÇÐÕÂÎßÐÞÏË ÆÂÐÐÞÏË ÐÂÃÎáÆÂÇÕÔâ ÆÎâ ÏÑÆÇÎË
ÎËÐÇÌÐÑÌ ÔÕÓÖÍÕÖÓÞ Ô ÚÇÕÐÞÏ Ë ÐÇÃÑÎßÛËÏ k (ÓËÔ. 9 Ë 17).52

ªÑÐÐÂâ ÃÑÏÃÂÓÆËÓÑÄÍÂ ÒÑÄÇÓØÐÑÔÕÇÌ ÔÇÎÇÐÂ Ë ÕÇÎÎÖÓÂ ÒÓË-
ÄÑÆËÕ Í ËÔÚÇÊÐÑÄÇÐËá ÆÄÖØ ÎËÐËÌ Ä ÔÒÇÍÕÓÂØ Se4s- Ë Te5s-
àÎÇÍÕÓÑÐÑÄ Ë Í ÒÑâÄÎÇÐËá ÑÆÐÑÌ ÑÕÐÑÔËÕÇÎßÐÑ ÖÊÍÑÌ
ÎËÐËË,17, 52 ÚÕÑ ÖÍÂÊÞÄÂÇÕ ÐÂ ÂÕÑÏËÊÂÙËá ÔÇÎÇÐÂ Ë ÕÇÎÎÖÓÂ
ÐÂ ÒÑÄÇÓØÐÑÔÕË ÑÃÓÂÊÙÂ, Õ.Ç. ÐÂ ÑÔÎÂÃÎÇÐËÇ ÔÄâÊË ÏÇÉÆÖ
ÔÑÔÇÆÐËÏË ÂÕÑÏÂÏË Ä àÕËØ ÄÇÜÇÔÕÄÂØ. ¯Â ÒÓÂÍÕËÍÇ àÕÑ
âÄÎÇÐËÇ ÏÑÉÇÕ ÃÞÕß ËÔÒÑÎßÊÑÄÂÐÑ ÒÓË ËÊÖÚÇÐËË ÓÂÆËÂÙËÑÐ-
ÐÞØ ÒÑÄÓÇÉÆÇÐËÌ Ë ÆÇ×ÇÍÕÑÄ Ä ÄÇÜÇÔÕÄÇ.

®ÇÉÆÖ ÓÂÊÐÑÔÕßá àÐÇÓÅËÌ ÔÄâÊË (D¦b) àÎÇÍÕÓÑÐÑÄ ÓÂÔ-
ÔÏÂÕÓËÄÂÇÏÞØ ££®° Ë ÆÎËÐÑÌ ÔÄâÊË RX7X ÆÎâ Se, Te, As, Bi
Ë ÆÓ. Ä ÕÄÇÓÆÑÌ ×ÂÊÇ ÐÂÃÎáÆÂÇÕÔâ ÄÊÂËÏÑÔÄâÊß (ÓËÔ. 18).
­ËÐÇÌÐÂâ ÊÂÄËÔËÏÑÔÕß ÏÇÉÆÖ D¦b Ë RX7X, ÒÓÇÆÎÑÉÇÐÐÂâ Ä
ÓÂÃÑÕÇ 11, ÒÑ-ÄËÆËÏÑÏÖ, ËÏÇÇÕ ÚËÔÕÑ ËÎÎáÔÕÓÂÕËÄÐÑÇ ÊÐÂÚÇ-
ÐËÇ.

£ ÆËÔÖÎß×ËÆÂØ Ë ÆËÔÇÎÇÐËÆÂØ ÒÇÓÇØÑÆÐÞØ 3d-ÏÇÕÂÎÎÑÄ
ÔÇÓÂ Ë ÔÇÎÇÐ ÒÓËÔÖÕÔÕÄÖáÕ Ä ÄËÆÇ ÍÎÂÔÕÇÓÑÄ ·2ÿ

2 , Ä ÍÑÕÑÓÞØ
ËÏÇÇÕ ÏÇÔÕÑ ÊÂÏÇÕÐÑÇ ÄÊÂËÏÑÆÇÌÔÕÄËÇ ÏÇÉÆÖ àÎÇÍÕÓÑÐÂÏË
ns-¡° ÔÑÔÇÆÐËØ ÂÕÑÏÑÄ.16 £ ÓÇÊÖÎßÕÂÕÇ àÕÑÅÑ Ä ÓÇÐÕÅÇÐÑ-
àÎÇÍÕÓÑÐÐÞØ ÔÒÇÍÕÓÂØ S3s- Ë Se4s-àÎÇÍÕÓÑÐÑÄ àÕËØ ÄÇÜÇÔÕÄ
ÐÂÃÎáÆÂáÕÔâ ÆÄÇ ÎËÐËË, ÑÕÄÇÚÂáÜËÇ àÎÇÍÕÓÑÐÂÏ ££®°.16

¡ÐÂÎÑÅËÚÐÑÇ âÄÎÇÐËÇ ÐÂÃÎáÆÂÇÕÔâ Ä ÓÇÐÕÅÇÐÑàÎÇÍÕÓÑÐÐÑÏ
ÔÒÇÍÕÓÇ CuP2, Ä ÍÑÕÑÓÑÏ Ä ÑÃÎÂÔÕË P3s-àÎÇÍÕÓÑÐÑÄ ÄÏÇÔÕÑ
ÑÆËÐÑÚÐÑÌ ÎËÐËË ÒÑâÄÎâáÕÔâ ÆÄÇ, ÑÕÔÕÑâÜËÇ ÆÓÖÅ ÑÕ ÆÓÖÅÂ
ÐÂ ÓÂÔÔÕÑâÐËË *4.5 à£. °ÕÏÇÚÂÇÕÔâ,15 ÚÕÑ àÕË ÆÄÇ ÎËÐËË

ÑÃÖÔÎÑÄÎÇÐÞ ÄÊÂËÏÑÆÇÌÔÕÄËÇÏ àÎÇÍÕÓÑÐÑÄ P3s-¡° ÔÑÔÇÆÐËØ
ÂÕÑÏÑÄ ×ÑÔ×ÑÓÂ. ¥Îâ ÍÎÂÔÕÇÓÑÄ S2ÿ2 ÐÂÃÎáÆÂÇÕÔâ ÍÂÚÇÔÕÄÇÐ-
ÐÑÇ ÔÑÅÎÂÔËÇ ÏÇÉÆÖ àÍÔÒÇÓËÏÇÐÕÂÎßÐÑÌ Ë ÕÇÑÓÇÕËÚÇÔÍÑÌ
ÊÂÄËÔËÏÑÔÕâÏË ÓÂÊÐÑÔÕË àÐÇÓÅËÌ ÔÄâÊË (D¦b) àÎÇÍÕÓÑÐÑÄ
££®° ÑÕ ÆÎËÐÞ ÔÄâÊË RS7S (ÓËÔ. 19). ´ÇÑÓÇÕËÚÇÔÍÂâ ÊÂÄËÔË-
ÏÑÔÕß, ÒÑÎÖÚÇÐÐÂâ Ä ÒÓËÃÎËÉÇÐËË ÏÇÕÑÆÂ CNDO/2,17 ÑÕÎË-
ÚÂÇÕÔâ ÑÕ àÍÔÒÇÓËÏÇÐÕÂÎßÐÑÌ ÒÓËÏÇÓÐÑ ÐÂ 3 à£.

¥Îâ ËÎÎáÔÕÓÂÙËË ÊÂÄËÔËÏÑÔÕË àÐÇÓÅËÌ Ë ÔÕÓÖÍÕÖÓÞ
££®° Ä ÔÑÇÆËÐÇÐËâØ ÎÂÐÕÂÐËÆÑÄ ÑÕ ÎÑÍÂÎßÐÑÅÑ ÑÍÓÖÉÇÐËâ
ÂÕÑÏÂ ÏÇÕÂÎÎÂ Ë ÆÎËÐÞ ÔÄâÊË RLn7X ÆÑ ÃÎËÉÂÌÛËØ ÂÕÑÏÑÄ
ÏÑÅÖÕ ÃÞÕß ËÔÒÑÎßÊÑÄÂÐÞ ÍÎÂÔÕÇÓÐÞÇ ÏÑÆÇÎË. £ ÐÇÓÇÎâÕË-
ÄËÔÕÔÍÑÏ ÒÓËÃÎËÉÇÐËË Ä ÔÎÖÚÂÇ ÍÎÂÔÕÇÓÑÄ LnO3ÿ

3 ÅÓÖÒÒÞ
ÔËÏÏÇÕÓËË D3h ÔÒÇÍÕÓ ££®°, ÑÃÖÔÎÑÄÎÇÐÐÞØ Ln5p- Ë O2s-
¡°, ÔÑÔÕÑËÕ ËÊ ÚÇÕÞÓÇØ ÖÓÑÄÐÇÌ àÐÇÓÅËË: ÍÓÂÌÐËÇ ÖÓÑÄÐË
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²ËÔ. 17. ©ÂÄËÔËÏÑÔÕß àÐÇÓÅÇÕËÚÇÔÍÑÌ ÔÕÓÖÍÕÖÓÞ££®° (Ecì àÐÇÓÅËâ
ÍÑÎßÙÇÄÞØ ÏÑÎÇÍÖÎ, El ì àÐÇÓÅËâ ÎËÐÇÌÐÞØ ÏÑÎÇÍÖÎ) ÑÕ ÚËÔÎÂ
ÂÕÑÏÑÄ (k) Ä ÊÂÏÍÐÖÕÑÏ ÍÑÎßÙÇ Ë Ä ÎËÐÇÌÐÑÌ ÙÇÒË. V ì ÑÕÐÑÔËÕÇÎß-
ÐÞÇ (ØáÍÍÇÎÇÄÔÍËÇ) ÇÆËÐËÙÞ àÐÇÓÅËË.52

DEb , à£

R,�A

Bi

Bi
Sb

Sb

Te
As

Si

Se

Ge

C(ÍÂÓÃËÐ)

³(ÂÎÏÂÊ) 1

2

1.5 2.0 2.5 3.0

5

4

3

2

1

²ËÔ. 18. ©ÂÄËÔËÏÑÔÕß ÓÂÊÐÑÔÕË àÐÇÓÅËÌ ÔÄâÊË DEb àÎÇÍÕÓÑÐÑÄ ££®°,
ÑÃÖÔÎÑÄÎÇÐÐÞØ ÄÊÂËÏÑÆÇÌÔÕÄËÇÏ ns-¡° ÕÄÇÓÆÞØ ÄÇÜÇÔÕÄ, ÑÕ ÆÎËÐÞ
ÔÄâÊË R. µÓÂÄÐÇÐËÇ DEb=8.0 ë 2.2 R ÍÂÚÇÔÕÄÇÐÐÑ ÔÑÅÎÂÔÖÇÕÔâ Ô
ÆÂÐÐÞÏË ÓÂÃÑÕ 52, 72 (1) Ë ÓÂÃÑÕÞ 11 (2).

6.8

6.4

6.0

RS-S , ÐÏ

1
2

NiS2

MnS2

CoS2

FeS2

DEàÍÔÒ, à£ DEÕÇÑÓ, à£

0.204 0.208 0.212

3.0

3.4

3.8

²ËÔ. 19. ©ÂÄËÔËÏÑÔÕß ÓÂÊÐÑÔÕË àÐÇÓÅËÌ ÔÄâÊË àÎÇÍÕÓÑÐÑÄ 3s�u- Ë
3sg-££®°, ÑÃÖÔÎÑÄÎÇÐÐÞØ S3s-¡°, ÑÕ ÆÎËÐÞ ÔÄâÊË RS7S Ä ÍÎÂÔÕÇÓÇ
S2ÿ2 ÆËÔÖÎß×ËÆÑÄ 3d-ÒÇÓÇØÑÆÐÞØ ÏÇÕÂÎÎÑÄ: 1 ì àÍÔÒÇÓËÏÇÐÕ, 16 2 ì
ÕÇÑÓÇÕËÚÇÔÍËÇ ÓÇÊÖÎßÕÂÕÞ.17

µÔÒÇØË ØËÏËË 65 (10) 1996 909



ÔÑÑÕÄÇÕÔÕÄÖáÕ ÆÄÂÉÆÞ ÄÞÓÑÉÆÇÐÐÞÏ 1e0- Ë 2e0-££®°, Â ÆÄÂ
ÆÓÖÅËÇ ÑÕÐÑÔâÕÔâ Í ÍÄÂÊËÂÕÑÏÐÞÏ 1a 01- Ë 2a 002-££®°
(ÓËÔ. 12, a).4 ¿ÐÇÓÅËË 1e0- Ë 2e0-®° ÆÑÎÉÐÞ ÊÂÄËÔÇÕß ÑÕ
ÆÎËÐÞ ÔÄâÊË RLn7O Ä ÃÑÎßÛÇÌ ÔÕÇÒÇÐË, ÚÇÏ àÐÇÓÅËË 1a 01-Ë
1a002-®°. ®ÇÕÑÆÑÏ ³³± ·a-²£ 4 ÃÞÎË ÐÂÌÆÇÐÞ ÊÂÄËÔËÏÑÔÕË
àÐÇÓÅËÌ àÕËØ ®° ÑÕ ÂÕÑÏÐÑÅÑ ÐÑÏÇÓÂ Z ÆÎâ ÓÂÊÎËÚÐÞØ ÆÎËÐ
ÔÄâÊË RLn7O (ÓËÔ. 12, b). £ àÕÑÏ ÔÎÖÚÂÇ ÍÂÎËÃÓÑÄÍÂ àÐÇÓÅËË
ÒÓÑÄÇÆÇÐÂ ÒÑ ÑÕÐÑÛÇÐËá Í àÐÇÓÅËË ÍÄÂÊËÂÕÑÏÐÑÌ 1a 01-
££®°, ÑÃÖÔÎÑÄÎÇÐÐÑÌ Ä ÑÔÐÑÄÐÑÏ O2s-¡°.

ªÊ ÓÂÔÔÏÑÕÓÇÐÐÞØ ÆÂÐÐÞØ ÔÎÇÆÖÇÕ, ÚÕÑ ÔÕÓÖÍÕÖÓÂ ££®°
ÍÎÂÔÕÇÓÂ LnO3ÿ

3 , ÒÑÎÖÚÇÐÐÂâ ËÊ ÑÃÜËØ ÕÇÑÓÇÕËÍÑ-ÅÓÖÒÒÑÄÞØ
ÔÑÑÃÓÂÉÇÐËÌ, ÍÂÚÇÔÕÄÇÐÐÑ ÔÑÅÎÂÔÖÇÕÔâ Ô ÓÇÊÖÎßÕÂÕÂÏË ÓÂÔ-
ÚÇÕÂ.4 ¥Îâ ÍÎÂÔÕÇÓÑÄ LnO11ÿ

7 Ë LnO9ÿ
6 ÅÓÖÒÒ ÔËÏÏÇÕÓËË C3v Ë

D3d ÔÑÑÕÄÇÕÔÕÄÇÐÐÑ, ÔÕÓÖÍÕÖÓÂ ££®° ËÐÂâ.78 ë 80 ±ÓÑÄÇÆÇÐËÇ
ÓÇÎâÕËÄËÔÕÔÍËØ ÓÂÔÚÇÕÑÄ àÎÇÍÕÓÑÐÐÑÌ ÔÕÓÖÍÕÖÓÞ ÔÑÇÆËÐÇÐËÌ
ÎÂÐÕÂÐËÆÑÄ ÒÑÊÄÑÎËÕ ÒÓÑÄÇÔÕË ÃÑÎÇÇ ÔÕÓÑÅÑÇ ÍÑÎËÚÇÔÕÄÇÐÐÑÇ
ÔÓÂÄÐÇÐËÇ ÏÇÉÆÖ àÍÔÒÇÓËÏÇÐÕÂÎßÐÞÏË Ë ÕÇÑÓÇÕËÚÇÔÍËÏË
ÆÂÐÐÞÏË.

±ÓËÏÇÓÑÏ ÔÑÇÆËÐÇÐËÌ, ÔÕÓÖÍÕÖÓÂ ÓÇÐÕÅÇÐÑàÎÇÍÕÓÑÐÐÞØ
ÔÒÇÍÕÓÑÄ àÎÇÍÕÓÑÐÑÄ ££®° ÍÑÕÑÓÞØ ËÔÒÑÎßÊÖÇÕÔâ ÆÎâ ÑÒÓÇ-
ÆÇÎÇÐËâ ÔÕÓÑÇÐËâ ÃÎËÉÂÌÛÇÅÑ ÑÍÓÖÉÇÐËâ ÂÕÑÏÂ ÏÇÕÂÎÎÂ Ë
ÇÅÑ ÔÕÇÒÇÐË ÑÍËÔÎÇÐËâ, âÄÎâáÕÔâ ÍËÔÎÑÓÑÆÔÑÆÇÓÉÂÜËÇ ÔÑÇ-
ÆËÐÇÐËâ ÂÍÕËÐËÆÑÄ.3, 6, 17, 18, 85, 106, 107, 111 ¯ÂËÃÑÎÇÇ ÐÂÅÎâÆÐÑ
àÕÑ ÏÑÉÐÑ ÒÓÑËÎÎáÔÕÓËÓÑÄÂÕß ÐÂ ÔÒÇÍÕÓÂØ ÔÑÇÆËÐÇÐËÌ
ÖÓÂÐÂ. ²ÇÊÖÎßÕÂÕÞ ÕÇÑÓÇÕËÚÇÔÍËØ ÓÂÔÚÇÕÑÄ ÓÇÐÕÅÇÐÑ-
àÎÇÍÕÓÑÐÐÞØ ÔÒÇÍÕÓÑÄ Ä àÕÑÌ ÑÃÎÂÔÕË ÒÑÍÂÊÞÄÂáÕ, ÚÕÑ ÖÚÇÕ
ÓÇÎâÕËÄËÔÕÔÍËØ à××ÇÍÕÑÄ ÒÓËÄÑÆËÕ Ä ÑÔÐÑÄÐÑÏ Í ÔËÎßÐÑÏÖ
ÓÂÔÜÇÒÎÇÐËá U6p1/2-ÍÑÏÒÑÐÇÐÕÞ ÆÖÃÎÇÕÂ Ë ÔÎÂÃÑ ÄÎËâÇÕ ÐÂ
àÐÇÓÅËá U6p3/2-àÎÇÍÕÓÑÐÑÄ ÖÓÂÐÂ.31 ¿ÕÑ ÒÑÊÄÑÎâÇÕ ÒÓÑÄÑ-
ÆËÕß ËÐÕÇÓÒÓÇÕÂÙËá ÑÃÎÂÔÕË ÔÒÇÍÕÓÂ U6p3/2 ëO2s-àÎÇÍÕÓÑ-
ÐÑÄ Ä ÐÇÓÇÎâÕËÄËÔÕÔÍÑÏ ÒÓËÃÎËÉÇÐËË.3

³ÖÜÇÔÕÄÇÐÐÑÇ ÓÂÊÎËÚËÇ Ä ÔÕÓÑÇÐËË ÆËÑÍÔËÆÂ Ë ÕÓËÑÍÔËÆÂ
ÖÓÂÐÂ ÄÇÆÇÕ Í ÒÓËÐÙËÒËÂÎßÐÞÏ ÑÕÎËÚËâÏ ÔÒÇÍÕÓÑÄ ËØ ÔÎÂÃÑ-
ÔÄâÊÂÐÐÞØ àÎÇÍÕÓÑÐÑÄ (ÓËÔ. 13). ±ÑÔÍÑÎßÍÖ ÆÎËÐÞ ÔÄâÊÇÌ
U7O Ä ÖÓÂÐËÎÑÄÑÌ ÅÓÖÒÒÇ UO2�

2 ÕÓËÑÍÔËÆÂ ÖÓÂÐÂ ÊÐÂÚËÕÇÎß-
ÐÑ ÏÇÐßÛÇ ÆÎËÐ ÔÄâÊÇÌ U7O Ô ÖÚÂÔÕËÇÏ ÂÕÑÏÑÄ ÍËÔÎÑÓÑÆÂ,
ÓÂÔÒÑÎÑÉÇÐÐÞØ Ä àÍÄÂÕÑÓËÂÎßÐÑÌ ÒÎÑÔÍÑÔÕË, ÕÑ ÔÕÓÖÍÕÖÓÂ
ÔÒÇÍÕÓÑÄ ÄÂÎÇÐÕÐÑÌ ÑÃÎÂÔÕË Ä ÒÇÓÄÑÏ ÒÓËÃÎËÉÇÐËË ÄÑ
ÏÐÑÅÑÏ ÑÒÓÇÆÇÎâÇÕÔâ àÕÑÌ ÅÓÖÒÒÑÌ. °ÕÏÇÚÂÇÕÔâ,6, 85 ÚÕÑ
ÍÑÓÓÇÎâÙËÑÐÐÂâ ÆËÂÅÓÂÏÏÂ ££®°, ÑÃÖÔÎÑÄÎÇÐÐÞØ U6s-,
U6p- Ë O2s-¡°, Ä ÐÇÓÇÎâÕËÄËÔÕÔÍÑÏ ÒÓËÃÎËÉÇÐËË ÒÑÊÄÑÎâÇÕ
ÐÇ ÕÑÎßÍÑ ÒÑÐâÕß ÔÕÓÖÍÕÖÓÖ ÓÂÔÔÏÂÕÓËÄÂÇÏÞØ ÔÒÇÍÕÓÑÄ
ÑÍÔËÆÑÄ ÖÓÂÐÂ, ÐÑ Ë ËÔÒÑÎßÊÑÄÂÕß ÇÇ ÆÎâ ËÊÖÚÇÐËâ ÔÕÓÑÇÐËâ
àÕËØ ÔÑÇÆËÐÇÐËÌ (ÓËÔ. 20).6, 85 ¬ÂÍ ÄËÆÐÑ ËÊ àÕÑÌ ÔØÇÏÞ,
ËÊÏÇÐÇÐËÇ ÆÎËÐ ÔÄâÊÇÌ Ä ÍÎÂÔÕÇÓÂØ UO12ÿ

8 Ë UO2�
2 ÔÎÂÃÑ

ÄÎËâÇÕ ÐÂ àÐÇÓÅËË ÍÄÂÊËÂÕÑÏÐÞØ t2g-, t2e- Ë pu-®°, ÐÑ ÏÑÉÇÕ
ÔÖÜÇÔÕÄÇÐÐÑ ÒÑÄÎËâÕß ÐÂ àÐÇÓÅËË t1u-, t�1u- Ë su-, s�u-, sg-,
s�g-££®° ÔÑÑÕÄÇÕÔÕÄÇÐÐÑ. ¿ÕÑÕ à××ÇÍÕ ÐÂ ÒÓÂÍÕËÍÇ ÏÑÉÇÕ
ÃÞÕß ËÔÒÑÎßÊÑÄÂÐ ÆÎâ ÑÒÓÇÆÇÎÇÐËâ ÔÕÓÑÇÐËâ ÑÍÔËÆÑÄ Ë ÆÎËÐ
ÔÄâÊË Ä ÐËØ.

°ÆÐÂÍÑ ÕÂÍÂâ ÆËÂÅÓÂÏÏÂ ÐÇ ÑÒËÔÞÄÂÇÕ ÒÑÎÐÑÔÕßá ÔÕÓÖÍ-
ÕÖÓÖ, ÐÂÃÎáÆÂÇÏÖá Ä ÔÒÇÍÕÓÇ g-UO3.2, 3, 6 ¿ÕÑ ÔÄâÊÂÐÑ Ô ÕÇÏ,
ÚÕÑ Ä àÕÑÌ ÔØÇÏÇ ÐÇ ÖÚËÕÞÄÂÇÕÔâ ÄÎËâÐËÇ ÐÂ ÔÕÓÖÍÕÖÓÖ
ÄÂÎÇÐÕÐÑÌ ÑÃÎÂÔÕË ÔÒÇÍÕÓÂ ÍËÔÎÑÓÑÆÑÄ ÎËÅÂÐÆÑÄ, ÓÂÔÒÑÎÑ-
ÉÇÐÐÞØ Ä àÍÄÂÕÑÓËÂÎßÐÑÌ ÒÎÑÔÍÑÔÕË ÖÓÂÐËÎÑÄÑÌ ÅÓÖÒÒÞ.
¦ÔÕÇÔÕÄÇÐÐÑ ÒÓÇÆÒÑÎÑÉËÕß, ÚÕÑ àÕÑ ÄÎËâÐËÇ ÆÑÎÉÐÑ ÒÓËÄÇ-
ÔÕË Í ÑÃÓÂÊÑÄÂÐËá££®°, ÑÃÖÔÎÑÄÎÇÐÐÞØU6p- Ë L2s-¡°.¯Â
ÔØÇÏÇ, ÖÚËÕÞÄÂáÜÇÌ ÄÎËâÐËÇ àÍÄÂÕÑÓËÂÎßÐÑÅÑ ÑÍÓÖÉÇÐËâ ÐÂ
ÔÕÓÖÍÕÖÓÖ ££®° ÖÓÂÐËÎÑÄÑÅÑ ËÑÐÂ, àÕËÏ ££®° ÔÑÑÕÄÇÕ-
ÔÕÄÖáÕ ÑÓÃËÕÂÎË eu Ë e�u (ÓËÔ. 21).106 ±ÑÔÎÇÆÐââ ÔØÇÏÂ ÒÑÊÄÑ-
ÎâÇÕ ÒÓÂÍÕËÚÇÔÍË ÒÑÎÐÑÔÕßá ÍÂÚÇÔÕÄÇÐÐÑ ËÆÇÐÕË×ËÙËÓÑÄÂÕß
ÔÕÓÖÍÕÖÓÖ ÔÒÇÍÕÓÑÄ Ä ÑÃÎÂÔÕË ÄÂÎÇÐÕÐÞØ àÎÇÍÕÓÑÐÑÄ ÖÓÂÐË-
ÎÑÄÞØ ÔÑÇÆËÐÇÐËÌ. ¥ÂÐÐÞÇ ÕÇÑÓÇÕËÚÇÔÍËØ ÓÂÔÚÇÕÑÄ ÍÎÂÔÕÇ-
ÓÑÄ ÔÑÇÆËÐÇÐËÌ ÖÓÂÐËÎÂ,3, 106 ÖÚËÕÞÄÂáÜËÇ ÄÎËâÐËÇ
ÎËÅÂÐÆÑÄ, ÓÂÔÒÑÎÑÉÇÐÐÞØ Ä àÍÄÂÕÑÓËÂÎßÐÑÌ ÒÎÑÔÍÑÔÕË,
ÔÑÅÎÂÔÖáÕÔâ Ô ÓÇÊÖÎßÕÂÕÂÏË, ÒÑÎÖÚÇÐÐÞÏË ÐÂ ÑÔÐÑÄÂÐËË
ÓÂÔÔÏÂÕÓËÄÂÇÏÑÌ ÔØÇÏÞ.

´ÂÍËÏ ÑÃÓÂÊÑÏ, ÔÕÂÐÑÄËÕÔâ ÒÑÐâÕÐÑÌ àÍÔÒÇÓËÏÇÐÕÂÎßÐÂâ
ÊÂÄËÔËÏÑÔÕß ÓÂÊÐÑÔÕË àÐÇÓÅËÌ ÏÇÉÆÖ ÆÄÖÏâ ÍÑÏÒÑÐÇÐÕÂÏË Ä
ÑÃÎÂÔÕË ÔÒÇÍÕÓÂ U6p3/2-àÎÇÍÕÓÑÐÑÄ (ÐÂ ÓËÔ. 20 ËÏ ÔÑÑÕÄÇÕ-

ÔÕÄÖáÕ a�2u- Ë e�u-££®°) ÑÕ ÆÎËÐÞ ÔÄâÊË U7° Ä ÅÓÖÒÒÇ UO2�
2

ÓÂÊÎËÚÐÞØ ÖÓÂÐËÎÑÄÞØ ÔÑÇÆËÐÇÐËÌ.17, 85 ²ÇÊÖÎßÕÂÕÞ ÒÑÎÖàÏ-
ÒËÓËÚÇÔÍËØ ÓÂÔÚÇÕÑÄ 106 ÔÕÓÖÍÕÖÓÐÞØ ØÂÓÂÍÕÇÓËÔÕËÍ ÍÎÂÔÕÇ-
ÓÑÄ UO2L

mÿ
n ÔÑÅÎÂÔÖáÕÔâ Ô àÕÑÌ ÊÂÄËÔËÏÑÔÕßá. ¿ÕË ÆÂÐÐÞÇ Ä

ÑÕÆÇÎßÐÞØ ÔÎÖÚÂâØ ÒÑÊÄÑÎËÎË ÔÆÇÎÂÕß ÊÂÍÎáÚÇÐËÇ Ñ ×ÂÊÑÄÑÏ
ÔÑÔÕÂÄÇ ÒÓËÓÑÆÐÞØ ÑÍÔËÆÑÄ ÖÓÂÐÂ Ë ÑÙÇÐËÕß ÆÎËÐÞ ÐÇÍÑÕÑ-
ÓÞØ ÔÄâÊÇÌ.2, 6, 17, 85 £ÊÂËÏÑÔÄâÊß ÔÕÓÑÇÐËâ ÔÑÇÆËÐÇÐËâ Ë ÕÑÐ-
ÍÑÌ ÔÕÓÖÍÕÖÓÞ ÓÇÐÕÅÇÐÑàÎÇÍÕÓÑÐÐÞØ ÔÒÇÍÕÓÑÄ ÄÂÎÇÐÕÐÑÌ
ÑÃÎÂÔÕË ÃÞÎÂ ËÊÖÚÇÐÂ Ë ÐÂ ÒÓËÏÇÓÇ ÔÑÇÆËÐÇÐËÌ ÐÇÒÕÖÐËâ,
ÒÎÖÕÑÐËâ (ÔÏ. ÓËÔ. 15 Ë 16) 102 ë 104 Ë ÂÏÇÓËÙËâ.110 ±ÑÔÍÑÎßÍÖ
ThO2 Ë UO2 ËÏÇáÕ ÔØÑÆÐÑÇ ÔÕÓÑÇÐËÇ,17 ÕÑ Ä ËØ ÔÒÇÍÕÓÂØ
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²ËÔ. 20. ³ØÇÏÂ ££®°, ÑÃÖÔÎÑÄÎÇÐÐÞØ ÄÊÂËÏÑÆÇÌÔÕÄËÇÏ U6p- Ë
O2s-¡° ÆÎâ ÍÎÂÔÕÇÓÑÄ UO12ÿ

8 (a) (ÅÓÖÒÒÂ ÔËÏÏÇÕÓËË Oh) Ë UO2�
2 (b)

(ÅÓÖÒÒÂ ÔËÏÏÇÕÓËË D?h).6, 85
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²ËÔ. 21. ±ÓËÐÙËÒËÂÎßÐÂâ ÔØÇÏÂ ×ÑÓÏËÓÑÄÂÐËâ ®° Ä ÍÎÂÔÕÇÓÂØ
UO2�

2 (ÅÓÖÒÒÂ ÔËÏÏÇÕÓËË D?h) Ë UO2O
6ÿ
4 (ÅÓÖÒÒÂ ÔËÏÏÇÕÓËË D4h)

(a) Ë ÔÒÇÍÕÓ ²¿³ g-UO3 (b).106

910 À.¡.´ÇÕÇÓËÐ, ³.¤.¤ÂÅÂÓËÐ



(ÓËÔ. 13 Ë 14) ËÏÇáÕÔâ ÑÃÜËÇ ÚÇÓÕÞ (ÔÏ. ÓËÔ. 20). ´ÂÍ, Ä
ÑÃÎÂÔÕË O2s-àÎÇÍÕÓÑÐÑÄ ÐÂÃÎáÆÂÇÕÔâ ÔÕÓÖÍÕÖÓÂ, ÔÄâÊÂÐÐÂâ
Ô àÎÇÍÕÓÑÐÂÏË t1u-££®°. £ ÔÒÇÍÕÓÇ Th(NO3)4 .4H2O Ä ÑÃÎÂ-
ÔÕË Th6p1/2-àÎÇÍÕÓÑÐÑÄ ÐÂÃÎáÆÂáÕÔâ ÎËÐËË, ÑÕÄÇÚÂáÜËÇ
1a01- Ë 1Ç01-££®° ÍÎÂÔÕÇÓÂ NOÿ3 .81

ªÊ ÓÇÊÖÎßÕÂÕÑÄ, ÒÓËÄÇÆÇÐÐÞØ Ä ÐÂÔÕÑâÜÇÏ ÓÂÊÆÇÎÇ, ÔÎÇ-
ÆÖÇÕ, ÚÕÑ ×ÂÍÕ ÑÃÓÂÊÑÄÂÐËâ ££®° Ä ÓÂÊÎËÚÐÞØ ÔÑÇÆËÐÇÐËâØ
ÄÑ ÏÐÑÅËØ ÔÎÖÚÂâØ ÏÑÉÇÕ ÃÞÕß ÖÔÕÂÐÑÄÎÇÐ ÐÂ ÑÔÐÑÄÂÐËË
ÕÑÐÍÑÌ ÔÕÓÖÍÕÖÓÞ ËØ ÓÇÐÕÅÇÐÑàÎÇÍÕÓÑÐÐÞØ ÔÒÇÍÕÓÑÄ ÔÎÂÃÑ-
ÔÄâÊÂÐÐÞØ àÎÇÍÕÓÑÐÑÄ. ªÆÇÐÕË×ËÍÂÙËá ÕÂÍÑÌ ÔÕÓÖÍÕÖÓÞ
ÚÂÔÕÑ ÏÑÉÐÑ ÒÓÑÄÇÔÕË, ÐÇ ÒÓËÃÇÅÂâ Í ÔÕÓÑÅËÏ ÕÇÑÓÇÕËÚÇÔÍËÏ
ÓÂÔÚÇÕÂÏ, Ô ÒÑÏÑÜßá ÖÒÓÑÜÇÐÐÑÌ ÔØÇÏÞ, ÒÑÔÕÓÑÇÐÐÑÌ Ô
ËÔÒÑÎßÊÑÄÂÐËÇÏ ÕÇÑÓÇÕËÍÑ-ÅÓÖÒÒÑÄÞØ ÒÑÐâÕËÌ.17, 20, 78 µÔÕÂ-
ÐÑÄÎÇÐÂ ÄÊÂËÏÑÔÄâÊß ÏÇÉÆÖ ÔÕÓÑÇÐËÇÏ ÔÑÇÆËÐÇÐËÌ (ÆÎËÐÂÏË
ÔÄâÊÇÌ) Ë ÔÕÓÖÍÕÖÓÑÌ ËØ ÔÒÇÍÕÓÑÄ, ÑÃÖÔÎÑÄÎÇÐÐÑÌ àÎÇÍÕÓÑ-
ÐÂÏË ££®°. ¿ÕÑ ÒÑÊÄÑÎâÇÕ Ä ÑÕÆÇÎßÐÞØ ÔÎÖÚÂâØ ËÊ ÓÂÔÔÏÂÕ-
ÓËÄÂÇÏÑÌ ÔÕÓÖÍÕÖÓÞ ÔÒÇÍÕÓÑÄ ËÊÄÎÇÍÂÕß ÍÂÚÇÔÕÄÇÐÐÖá Ë
ÍÑÎËÚÇÔÕÄÇÐÐÖá ËÐ×ÑÓÏÂÙËá Ñ ÔÕÓÑÇÐËË ÓÂÊÎËÚÐÞØ ÔÑÇÆË-
ÐÇÐËÌ, ÚÕÑ ËÔÍÎáÚËÕÇÎßÐÑ ÄÂÉÐÑ Ä ÔÎÖÚÂÇ ÂÏÑÓ×ÐÞØ
ÄÇÜÇÔÕÄ.

V. µÚÂÔÕËÇ àÎÇÍÕÓÑÐÑÄ ££®° Ä ÔÄâÊÞÄÂÐËË
ÂÕÑÏÑÄ
³ ÍÄÂÐÕÑÄÑ-ØËÏËÚÇÔÍÑÌ ÕÑÚÍË ÊÓÇÐËâ ÒÓË ÄÞÒÑÎÐÇÐËË ÔÑÑÕ-
ÄÇÕÔÕÄÖáÜËØ ÖÔÎÑÄËÌ®° Ä ÏÑÎÇÍÖÎÇ ÏÑÅÖÕ ÑÃÓÂÊÑÄÞÄÂÕßÔâ
ËÊ ÔÍÑÎß ÖÅÑÆÐÑ ÅÎÖÃÑÍÑÎÇÉÂÜËØ ÒÑ àÐÇÓÅËË ÊÂÒÑÎÐÇÐÐÞØ
¡°.21, 22 ±ÓË àÕÑÏ ÄÍÎÂÆ àÎÇÍÕÓÑÐÑÄ ÕÇØ ËÎË ËÐÞØ ®° Ä
ØËÏËÚÇÔÍÖá ÔÄâÊß ÑÒÓÇÆÇÎâÇÕÔâ ÏÑÆÇÎßá, ÑÒËÔÞÄÂáÜÇÌ
ÑÃÓÂÊÑÄÂÐËÇ ÔÄâÊË. ¥Îâ ÅÑÏÑâÆÇÓÐÞØ ÏÑÎÇÍÖÎ ÒÓÇÆÒÑÎÂ-
ÅÂÇÕÔâ, ÚÕÑ ØËÏËÚÇÔÍÑÇ ÔÄâÊÞÄÂÐËÇ Ä ÑÔÐÑÄÐÑÏ ÑÃÖÔÎÑÄÎÇÐÑ
àÎÇÍÕÓÑÐÂÏË ÐÇÊÂÒÑÎÐÇÐÐÞØ ÄÂÎÇÐÕÐÞØ ÂÕÑÏÐÞØ ÑÃÑÎÑ-
ÚÇÍ,21, 22 Â àÎÇÍÕÓÑÐÞ ÒÑÎÐÑÔÕßá ÊÂÒÑÎÐÇÐÐÞØ ¡° ÖÚÂÔÕÄÖáÕ
Ä ØËÏËÚÇÔÍÑÏ ÔÄâÊÞÄÂÐËË Ä ÐÇÃÑÎßÛÑÌ ÔÕÇÒÇÐË, ÐÇÔÍÑÎßÍÑ
ÑÔÎÂÃÎââ ÔÄâÊß. ´ÂÍ, Ä ÏÑÎÇÍÖÎÇ ¡2 ËÊ ÆÄÖØ ÊÂÒÑÎÐÇÐÐÞØ ¡°
1s-ÕËÒÂ ÔÑÔÇÆÐËØ ÂÕÑÏÑÄ ÏÑÅÖÕ ÑÃÓÂÊÑÄÞÄÂÕßÔâ ÓÂÊÓÞØÎâá-
ÜÂâ 1s�u- Ë ÔÄâÊÞÄÂáÜÂâ 1sg-°®°, ÒÓË àÕÑÏ àÎÇÍÕÓÑÐÞ
ÓÂÊÓÞØÎâáÜÇÌ ®° ÑÔÎÂÃÎâáÕ ÔÄâÊß ÐÇÔÍÑÎßÍÑ ÃÑÎßÛÇ, ÚÇÏ
àÎÇÍÕÓÑÐÞ ÔÄâÊÞÄÂáÜÇÌ ®° ÇÇ ÖÔËÎËÄÂáÕ,21 Õ.Ç. ÑÃÜËÌ
ÄÍÎÂÆ Ä ÍÑÄÂÎÇÐÕÐÖá ÔÑÔÕÂÄÎâáÜÖá ÔÄâÊË ÑÕ àÎÇÍÕÓÑÐÑÄ
°®° ÃÖÆÇÕ ÑÕÓËÙÂÕÇÎßÐÞÏ. ¿ÕËÏ ÑÃÝâÔÐâÇÕÔâ, Ä ÚÂÔÕÐÑ-
ÔÕË, ÐÇÔÕÂÃËÎßÐÑÔÕß ÏÑÎÇÍÖÎÞ ÅÇÎËâ.21

°ÆÐÂÍÑ ËÊ àÍÔÒÇÓËÏÇÐÕÂÎßÐÞØ ÆÂÐÐÞØ ËÊÄÇÔÕÐÑ, ÚÕÑ Ä
ÔÎÖÚÂÇ ÔÑÇÆËÐÇÐËÌ ÎÇÅÍËØ àÎÇÏÇÐÕÑÄ Ä ÔÄâÊÞÄÂÐËË ÂÕÑÏÑÄ
ÖÚÂÔÕÄÖáÕ àÎÇÍÕÓÑÐÞ ÍÂÍ ÄÂÎÇÐÕÐÑÌ, ÕÂÍ Ë ÊÂÒÑÎÐÇÐÐÞØ
ÑÃÑÎÑÚÇÍ, ÒÓËÚÇÏ ÅÎÂÄÐÑÇ ÍÄÂÐÕÑÄÑÇ ÚËÔÎÑ àÎÇÍÕÓÑÐÑÄ
ÊÂÒÑÎÐÇÐÐÞØ ÑÃÑÎÑÚÇÍ, ÒÓËÐËÏÂáÜËØ ÖÚÂÔÕËÇ Ä ÔÄâÊÞÄÂ-
ÐËË, ÕÑ ÉÇ, ÚÕÑ Ë Ö àÎÇÍÕÓÑÐÑÄ ÄÂÎÇÐÕÐÑÌ ÑÃÑÎÑÚÍË.1 ²ÇÊÖÎß-
ÕÂÕÞ ÓÂÔÚÇÕÂ àÎÇÍÕÓÑÐÐÑÌ ÔÕÓÖÍÕÖÓÞ ÆÄÖØÂÕÑÏÐÞØ ÏÑÎÇÍÖÎ
ÎÇÅÍËØ àÎÇÏÇÐÕÑÄ Ä ÒÓËÃÎËÉÇÐËË ®° ­¬¡° ÒÑÍÂÊÞÄÂáÕ,
ÚÕÑ ËÊ ÊÂÒÑÎÐÇÐÐÞØ ÐËÊÍÑàÐÇÓÅÇÕËÚÇÔÍËØ ¡° ÑÃÓÂÊÖáÕÔâ ÐÇ
ÚËÔÕÞÇ °®°, Â ®°, ÔÑÆÇÓÉÂÜËÇ ÄÍÎÂÆ ÄÂÎÇÐÕÐÞØ
¡°.1, 51, 52, 56, 73, 88 ¿ÕÑ ÒÓËÄÑÆËÕ Í ÕÑÏÖ, ÚÕÑ °®° ÕÂÍËØ
ÏÑÎÇÍÖÎ ÕÇÓâáÕ ÔÄÑÌ ÄÐÖÕÓÇÐÐËÌ ØÂÓÂÍÕÇÓ Ë ÆÑÎÉÐÞ ÓÂÔ-
ÔÏÂÕÓËÄÂÕßÔâ Ä ÔÑÄÑÍÖÒÐÑÔÕË Ô £®°. °ÆÐÂÍÑ, ÒÑÔÍÑÎßÍÖ ÑÐË
ÐÇ ÔÕÂÎË ÒÑÎÐÑÔÕßá ÄÂÎÇÐÕÐÞÏË, ÕÑ ÑÐË ÒÑÎÖÚËÎË ÐÂÊÄÂÐËÇ
££®°.51, 56

¦ÔÎË ÄÑÒÓÑÔ ÑÃ ÖÚÂÔÕËË àÎÇÍÕÓÑÐÑÄ ÐËÊÍÑàÐÇÓÅÇÕËÚÇÔÍËØ
ÊÂÒÑÎÐÇÐÐÞØ ÑÃÑÎÑÚÇÍ Ä ÔÄâÊÞÄÂÐËË ÔÑÔÇÆÐËØ ÂÕÑÏÑÄ Ä
ÔÑÇÆËÐÇÐËâØ ÎÇÅÍËØ àÎÇÏÇÐÕÑÄ Ä ÑÒÓÇÆÇÎÇÐÐÑÌ ÔÕÇÒÇÐË ÓÂÔ-
ÔÏÂÕÓËÄÂÎÔâ, ÕÑ ÆÎâ ÔÑÇÆËÐÇÐËÌ ÕâÉÇÎÞØ àÎÇÏÇÐÕÑÄ ÆÑ
ÒÑÔÎÇÆÐÇÅÑ ÄÓÇÏÇÐË ÑÐ ÒÓÂÍÕËÚÇÔÍË ÐÇ ÔÕÂÄËÎÔâ.17, 85 ²ÂÔ-
ÔÏÑÕÓËÏ, ÐÂÒÓËÏÇÓ, ÖÔÕÂÐÑÄÎÇÐÞÌ ×ÂÍÕ ÖÚÂÔÕËâ U6p- Ë °2s-
¡° ÖÓÂÐËÎÑÄÞØ ÔÑÇÆËÐÇÐËÌ Ä ÑÃÓÂÊÑÄÂÐËË ££®°.2, 3, 6 ¦ÔÎË
ÃÞ àÕË ÏÑÎÇÍÖÎâÓÐÞÇ ÑÓÃËÕÂÎË ÔÑÔÕÑâÎË ÕÑÎßÍÑ ËÊ U6p- Ë
O2s-¡°, ÕÑ ËØ ÐÇÎßÊâ ÃÞÎÑ ÃÞ ÐÂÊÄÂÕß ÄÂÎÇÐÕÐÞÏË ®°, ÐÑ
ÒÑÔÍÑÎßÍÖ ËÊÄÇÔÕÐÑ,3, 29 ë 31 ÚÕÑ ÑÐË Ä ÔÄÑÇÏ ÔÑÔÕÂÄÇ ÔÑÆÇÓÉÂÕ
ÕÂÍÉÇ ÄÂÎÇÐÕÐÞÇ U7s,6d,4f- Ë O2p-¡°, ÕÑ ÓÂÔÔÏÂÕÓËÄÂÇÏÞÇ
ÏÑÎÇÍÖÎâÓÐÞÇ ÑÓÃËÕÂÎË ÒÑÎÖÚËÎË ÐÂÊÄÂÐËÇ ££®°.

£ÑÒÓÑÔ Ñ ÓÑÎË àÎÇÍÕÓÑÐÑÄ ÐËÊÍÑàÐÇÓÅÇÕËÚÇÔÍËØ ÊÂÒÑÎ-
ÐÇÐÐÞØ ¡° ÕâÉÇÎÞØ àÎÇÏÇÐÕÑÄ (ÂÍÕËÐËÆÑÄ, ÎÂÐÕÂÐËÆÑÄ Ë
ÆÓ.) Ä ØËÏËÚÇÔÍÑÏ ÔÄâÊÞÄÂÐËË, ÒÑÔÕÂÄÎÇÐÐÞÌ ÐÂ ÑÔÐÑÄÂÐËË
ÓÇÊÖÎßÕÂÕÑÄ ÓÇÐÕÅÇÐÑàÎÇÍÕÓÑÐÐÑÌ ÔÒÇÍÕÓÑÔÍÑÒËË,2 ë 6, 26, 27, 78

ËÏÇÇÕ ÄÂÉÐÑÇ ÊÐÂÚÇÐËÇ. ¦ÅÑ ÓÂÔÔÏÑÕÓÇÐËÇ ÒÑÏÑÉÇÕ ÒÑÐâÕß
ÒÓËÓÑÆÖ ØËÏËÚÇÔÍÑÌ ÔÄâÊË Ä àÕËØ ÔÑÇÆËÐÇÐËâØ, ÑÃÝâÔÐËÕß
ÐÂÎËÚËÇ ÖÔÕÑÌÚËÄÞØ ÒÑÚÕË ÎËÐÇÌÐÞØ ÅÓÖÒÒ AnOn�

2 Ä ÐÇÍÑÕÑ-
ÓÞØ ÔÑÇÆËÐÇÐËâØ ÂÍÕËÐËÆÑÄ, ÍÑÕÑÓÞÇ ÐÇ ÑÃÓÂÊÖáÕ ÐËÍÂÍËÇ
ÆÓÖÅËÇ àÎÇÏÇÐÕÞ, Ë Õ.Æ. °ÆÐÂÍÑ ÑÚÇÄËÆÐÑ, ÚÕÑ ÆÎâ ÂÍÕËÐËÆ-
ÐÞØ ÔÑÇÆËÐÇÐËÌ Ä ÐÂÔÕÑâÜÇÇ ÄÓÇÏâ ÔÎÑÉÐÑ ÒÓÑÄÇÔÕË ÆÑÔÕÂ-
ÕÑÚÐÑ ÔÕÓÑÅËÇ ÕÇÑÓÇÕËÚÇÔÍËÇ ÓÂÔÚÇÕÞ. ±ÑàÕÑÏÖ, ÍÂÍ
ÑÕÏÇÚÂÇÕÔâ Ä ÓÂÃÑÕÂØ 17, 20, ÊÂÆÂÚÂ ÔÑÔÕÑËÕ Ä ÕÑÏ, ÚÕÑÃÞ
ÓÂÔÔÏÑÕÓÇÕß ÖÚÂÔÕËÇ àÎÇÍÕÓÑÐÑÄ ÊÂÒÑÎÐÇÐÐÞØ ¡° Ä ØËÏËÚÇÔ-
ÍÑÏ ÔÄâÊÞÄÂÐËË ÔÑÇÆËÐÇÐËÌ ÐÂ ÔÂÏÞØ ÒÓÑÔÕÞØ ÏÑÎÇÍÖ-
ÎÂØ,51 ë 53, 56, 71, 73 ë 75, 88 Â ÊÂÕÇÏ ÒÑÔÕÇÒÇÐÐÑ ÒÇÓÇÌÕË Í
ÔÑÇÆËÐÇÐËâÏ ÕâÉÇÎÞØ àÎÇÏÇÐÕÑÄ.

1. ±ÓÑÔÕÞÇ ÏÑÆÇÎË

±ÓË ËÊÖÚÇÐËË ×ÑÓÏËÓÑÄÂÐËâ ÓÂÊÎËÚÐÞØ ®° ÑÍÂÊÞÄÂÇÕÔâ
ÒÑÎÇÊÐÞÏ ÓÂÔÔÏÑÕÓÇÐËÇ ÊÂÄËÔËÏÑÔÕÇÌ àÐÇÓÅËÌ àÕËØ ®° ÑÕ
ÏÇÉÝâÆÇÓÐÞØ ÓÂÔÔÕÑâÐËÌ.3, 4, 51 ë 53, 56, 72, 73, 85, 112 ¯ÂËÃÑÎÇÇ
ÖÆÑÃÐÞÏ ÑÃÝÇÍÕÑÏ ÕÂÍËØ ËÔÔÎÇÆÑÄÂÐËÌ âÄÎâÇÕÔâ ÆÄÖØÂÕÑÏ-
ÐÂâ ÏÑÎÇÍÖÎÂ ÂÊÑÕÂ. ²ÂÔÚÇÕ àÐÇÓÅËÌ ®° ÆÎâ ÓÂÊÎËÚÐÞØ ÆÎËÐ
ÔÄâÊË Ä ÏÑÎÇÍÖÎÇ N2 ÃÞÎ ÒÓÑÄÇÆÇÐ ÏÇÕÑÆÂÏË ³³±CNDO/2 Ë
³³± ·a-¥£ (ÓËÔ. 22).51, 56 ²ÇÊÖÎßÕÂÕÞ, ÒÑÎÖÚÇÐÐÞÇ Ä àÕËØ
ÆÄÖØ ÒÓËÃÎËÉÇÐËâØ, ÐÂØÑÆâÕÔâ Ä ØÑÓÑÛÇÏ ÔÑÅÎÂÔËË. °ÐË
ÒÓËÄÑÆâÕ Í ÑÆËÐÂÍÑÄÑÏÖ ØÂÓÂÍÕÇÓÖ ËÊÏÇÐÇÐËâ àÐÇÓÅËË
ÓÂÊÎËÚÐÞØ ®° ÒÓË ÖÏÇÐßÛÇÐËË ÆÎËÐÞ ÔÄâÊË Ä ÏÑÎÇÍÖÎÇ N2

Ë Í ÑÆËÐÂÍÑÄÑÏÖ ÒÑÓâÆÍÖ ÔÎÇÆÑÄÂÐËâ àÕËØ ®° ÒÓË ÓÂÄÐÑÄÇÔ-
ÐÑÌ ÆÎËÐÇ ÔÄâÊË Re=0.109 ÐÏ, Â ÕÂÍÉÇ ÆÂáÕ ÔÓÂÄÐËÏÞÇ ÒÑ
ÄÇÎËÚËÐÇ ÊÐÂÚÇÐËâ ÓÂÊÐÑÔÕË àÐÇÓÅËÌ ÔÄâÊË àÎÇÍÕÓÑÐÑÄ
ÓÂÊÓÞØÎâáÜÇÌ 2s�u- Ë ÔÄâÊÞÄÂáÜÇÌ 2sg-££®°.

±ÓË ÔÃÎËÉÇÐËË ÂÕÑÏÑÄ ÂÊÑÕÂ ÆÑ ÓÂÄÐÑÄÇÔÐÑÅÑ ÓÂÔÔÕÑâ-
ÐËâ Ä ÏÑÎÇÍÖÎÇ N2 ÐÂÃÎáÆÂÇÕÔâ ËÊÏÇÐÇÐËÇ ÐÇ ÕÑÎßÍÑ Ä
àÐÇÓÅËâØ ®°, ÐÑ Ë Ä ÒÑÓâÆÍÇ ÔÎÇÆÑÄÂÐËâ ÑÓÃËÕÂÎÇÌ ÒÑ
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²ËÔ. 22. ©ÂÄËÔËÏÑÔÕß àÐÇÓÅËÌ ®° ÏÑÎÇÍÖÎÞ N2 ÑÕ ÆÎËÐÞ ÔÄâÊË
RN7N, ÒÑÎÖÚÇÐÐÂâ ÏÇÕÑÆÑÏ ³³± Xa-¥£.51, 56 Re ì ÓÂÄÐÑÄÇÔÐÑÇ
ÓÂÔÔÕÑâÐËÇ.
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àÐÇÓÅËâÏ. ±ÓË àÕÑÏ ÑÃÓÂÊÖáÕÔâ 1sg-, 1s�u-°®° Ë 2sg-,
2s�u-££®°, ÔÑÆÇÓÉÂÜËÇ ÄÍÎÂÆ N1s- Ë N2s-¡° ÔÑÑÕÄÇÕ-
ÔÕÄÇÐÐÑ. µÄÇÎËÚÇÐËÇ ÒÑ ÂÃÔÑÎáÕÐÑÌ ÄÇÎËÚËÐÇ àÐÇÓÅËË ÆÄÂ-
ÉÆÞ ÄÞÓÑÉÆÇÐÐÑÌ 1pu-£®°, ÔÑÔÕÑâÜÇÌ ËÊ 2ÓØ- Ë 2Óy-¡°, ÒÑ
ÔÓÂÄÐÇÐËá Ô àÐÇÓÅËÇÌ 3sg-£®°, ÔÑÔÕÑâÜÇÌ ÅÎÂÄÐÞÏ ÑÃÓÂ-
ÊÑÏ ËÊ 2Óz-¡°, ÖÍÂÊÞÄÂÇÕ ÐÂ ÃÑÎßÛËÌ ÄÍÎÂÆ Ä ÍÑÄÂÎÇÐÕÐÖá
ÔÑÔÕÂÄÎâáÜÖá àÐÇÓÅËË ÔÄâÊË ÏÑÎÇÍÖÎÞ N2 àÎÇÍÕÓÑÐÑÄ
1pu-£®°, ÒÑ ÔÓÂÄÐÇÐËá Ô àÎÇÍÕÓÑÐÂÏË 3sg-£®°. ³ÎÂÃÂâ
ÊÂÄËÔËÏÑÔÕß àÐÇÓÅËÌ 2s�u- Ë 3sg-®° ÑÕ ÆÎËÐÞ ÔÄâÊË Ä
ÆËÂÒÂÊÑÐÇ ÇÇ ËÊÏÇÐÇÐËâ ÑÕ Re ÆÑ 0.35 ÐÏ ÖÍÂÊÞÄÂÇÕ ÐÂ
ÐÇÊÐÂÚËÕÇÎßÐÖá ÄÇÎËÚËÐÖ ÑÓÃËÕÂÎßÐÞØ ÔËÎ fi, ÚÕÑ ÔÄËÆÇÕÇÎß-
ÔÕÄÖÇÕ Ñ ÔÖÜÇÔÕÄÇÐÐÑ ÐÇÔÄâÊÞÄÂáÜÇÏ ØÂÓÂÍÕÇÓÇ 2s�u- Ë
3sg-®°.

¯Â ÑÔÐÑÄÂÐËË ÔÎÂÃÑÌ ÊÂÄËÔËÏÑÔÕË àÐÇÓÅËÌ 1sg- Ë
1s�u-°®° ÑÕ ÆÎËÐÞ ÔÄâÊË Ä àÕÑÏ ÉÇ ÆËÂÒÂÊÑÐÇ ÊÐÂÚÇÐËÌ R
ÄÍÎÂÆÑÏ N1s-àÎÇÍÕÓÑÐÑÄ Ä ØËÏËÚÇÔÍÑÇ ÔÄâÊÞÄÂÐËÇ ÏÑÎÇÍÖÎÞ
ÂÊÑÕÂ Ä ÒÇÓÄÑÏ ÒÓËÃÎËÉÇÐËË ÏÑÉÐÑ ÒÓÇÐÇÃÓÇÚß. ±ÓË ÆÂÎß-
ÐÇÌÛÇÏ ÔÃÎËÉÇÐËË ÂÕÑÏÑÄ Ä ÏÑÎÇÍÖÎÇ N2 ÐÂÃÎáÆÂÇÕÔâ
ÖÄÇÎËÚÇÐËÇ ÂÃÔÑÎáÕÐÞØ ÊÐÂÚÇÐËÌ àÐÇÓÅËÌ 1pu- Ë ÖÏÇÐßÛÇÐËÇ
àÐÇÓÅËË 3sg-£®°. °ÆÐÑÌ ËÊ ÒÓËÚËÐ ËÊÏÇÐÇÐËâ àÐÇÓÅËÌ àÕËØ
®° ÏÑÉÇÕ ÃÞÕß ÖÄÇÎËÚÇÐËÇ ËÐÕÇÅÓÂÎÑÄ ÒÇÓÇÍÓÞÄÂÐËâ 2px- Ë
2Óy-¡° Ë ÖÏÇÐßÛÇÐËÇ ËÐÕÇÅÓÂÎÑÄ ÒÇÓÇÍÓÞÄÂÐËâ ÆÎâ 2Óz-¡°
ÔÑÔÇÆÐËØ ÂÕÑÏÑÄ ÒÓË ÒÇÓÇØÑÆÇ Í ÏÂÎÞÏ ÆÎËÐÂÏ ÔÄâÊË. ±ÓË
R<Re ØÂÓÂÍÕÇÓ ËÊÏÇÐÇÐËâ àÐÇÓÅËÌ 1sg- Ë 1s�u-°®° Ô ÖÏÇÐß-
ÛÇÐËÇÏ R ÕÂÍÑÌ ÉÇ, ÍÂÍ Ë ÆÎâ 2sg- Ë 2s�u-££®° ÒÓË R>Re,
ÒÓËÚÇÏ ÂÃÔÑÎáÕÐÞÇ ÊÐÂÚÇÐËâ àÐÇÓÅËÌ ÓÂÊÓÞØÎâáÜËØ 1s�u- Ë
2s�u-®° ÊÂÄËÔâÕ ÑÕ ÆÎËÐÞ ÔÄâÊË Ä ÏÇÐßÛÇÌ ÔÕÇÒÇÐË, ÚÇÏ
àÐÇÓÅËË ÔÄâÊÞÄÂáÜËØ 1sg- Ë 2sg-®°.

¹ÕÑÃÞ ÒÓÑÔÎÇÆËÕß ÊÂ ËÊÏÇÐÇÐËâÏË Ä àÐÇÓÅËâØ ®° ÏÑÎÇ-
ÍÖÎÞ ÂÊÑÕÂ Ô ÖÏÇÐßÛÇÐËÇÏ ÆÎËÐÞ ÔÄâÊË, ÖÆÑÃÐÑ ÄÑÔÒÑÎßÊÑ-
ÄÂÕßÔâ ÖÒÓÑÜÇÐÐÑÌ ÔØÇÏÑÌ (ÓËÔ. 23).51, 56 ¿ÕÂ ÔØÇÏÂ ÏÑÉÇÕ
ÃÞÕß ËÔÒÑÎßÊÑÄÂÐÂ ÒÓË ÓÂÔÔÏÑÕÓÇÐËË ®° ÎáÃÞØ ÆÄÖØÂÕÑÏ-
ÐÞØ ÏÑÎÇÍÖÎ, ÔÑÆÇÓÉÂÜËØ ÆÄÂ ÑÆËÐÂÍÑÄÞØ ÂÕÑÏÂ Ô àÎÇÍÕÓÑÐ-
ÐÑÌ ÍÑÐ×ËÅÖÓÂÙËÇÌ {ns2npm}. ¯Â ÓËÔ. 23, Â ÒÓËÄÇÆÇÐ ÒÓËÏÇÓ
ÏÑÎÇÍÖÎÞ, Ä ÍÑÕÑÓÑÌ®° ÑÃÓÂÊÑÄÂÐÞ ËÊ ÑÕÆÇÎßÐÞØ ¡° (1sg-
Ë 1s�u-°®°, 2sg- Ë 2s

�
u-££®°Ë 3sg-, 1pu-, 1p

�
g- Ë 3s

�
u-£®°). £

àÕÑÏ ÔÎÖÚÂÇ ÑÕÍÎÑÐÇÐËÇ D0i ÃÑÎßÛÇ Di (i=1, 2, 3), Â ÄÇÎËÚËÐÂ
ÓÂÔÜÇÒÎÇÐËâ D+=Di+D0i ÊÂÄËÔËÕ ÑÕ ÆÎËÐÞ ÔÄâÊË. ¿ÎÇÍÕ-
ÓÑÐÞ ÒÑÎÐÑÔÕßá ÊÂÒÑÎÐÇÐÐÞØ °®° ÑÔÎÂÃÎâáÕ ÔÄâÊß. ±Ñ-
ÔÍÑÎßÍÖ ÓÂÊÐÑÔÕß D7=|D0i ëDi| ÐÇ ÔÎËÛÍÑÏ ÄÇÎËÍÂ, ÕÑ ÒÓË
ÖÏÇÐßÛÇÐËË ÆÎËÐÞ ÔÄâÊË ÂÃÔÑÎáÕÐÞÇ ÊÐÂÚÇÐËâ ËÊÏÇÐÇÐËâ
àÐÇÓÅËÌ ÔÄâÊÞÄÂáÜËØ Ë ÓÂÊÓÞØÎâáÜËØ ®° ÆÑÎÉÐÞ ÃÞÕß
ÔÓÂÄÐËÏÞ ÒÑ ÄÇÎËÚËÐÇ. £ ÚÂÔÕÐÑÔÕË, ÕÂÍÑÌ ØÂÓÂÍÕÇÓ ËÊÏÇÐÇ-
ÐËâ ÐÂÃÎáÆÂÇÕÔâ ÆÎâ 1pu- Ë 1p�g-£®° (ÓËÔ. 22). £ ÑÃÓÂÊÑÄÂ-
ÐËË ®° s-ÕËÒÂ Ä ÑÕÎËÚËÇ ÑÕ ®° p-ÕËÒÂ, ÐÂÓâÆÖ Ô 2s-¡°
ÒÓËÐËÏÂáÕ ÖÚÂÔÕËÇ ÕÂÍÉÇ 2pz-¡°. £ ÓÂÔÔÏÂÕÓËÄÂÇÏÑÏ ÔÎÖ-

ÚÂÇ ÏÑÎÇÍÖÎÞ N2 ÒÓË Re=0.109 ÐÏ 2sg-££®° ÔÑÔÕÑËÕ ÐÂ
84%ËÊ 2s-¡° Ë ÐÂ 16%ËÊ 2pz-¡°; 2s�u-££®°ìÐÂ 69%ËÊ 2s-
AO Ë ÐÂ 31% ËÊ 2pz-AO; a 3sg-£®°ì ÐÂ 84% ËÊ 2pz-AO Ë ÐÂ
16% ËÊ 2s-A°. ¯Â ÓËÔ. 23, b ÔØÇÏÂÕËÚÐÑ Ä ÑÚÇÐß ÖÒÓÑÜÇÐÐÑÌ
×ÑÓÏÇ ÒÑÍÂÊÂÐÑ ÑÃÓÂÊÑÄÂÐËÇ ®° s-ÕËÒÂ, ÑÃÖÔÎÑÄÎÇÐÐÑÇ
ÖÚÂÔÕËÇÏ 2Óz- Ë 2s-¡°. £ÇÎËÚËÐÂ àÕÑÅÑ äs ë Ó-ÄÊÂËÏÑÆÇÌ-
ÔÕÄËâã ÕÂÍÉÇ ÊÂÄËÔËÕ ÑÕ ÆÎËÐÞ ÔÄâÊË Ä ÏÑÎÇÍÖÎÇ. ±ÓË
ÑÆËÐÂÍÑÄÑÏ ÄÍÎÂÆÇ ÕÂÍÑÅÑ ÄÊÂËÏÑÆÇÌÔÕÄËâ Ä ÔÄâÊÞÄÂáÜËÇ
Ë ÓÂÊÓÞØÎâáÜËÇ®° ÑÐË ÑÍÂÉÖÕÔâ ÔÆÄËÐÖÕÞÏË ÒÑ àÐÇÓÅËË Ä
ÓÂÊÐÞÇ ÔÕÑÓÑÐÞ ÒÓËÏÇÓÐÑ ÐÂ ÑÆËÐÂÍÑÄÖá ÄÇÎËÚËÐÖ
(ÓËÔ. 23, b). £ ÆÇÌÔÕÄËÕÇÎßÐÑÔÕË ÔÏÇÛËÄÂÐËÇ ÓÂÊÎËÚÐÞØ ¡°
ÒÓË ÑÃÓÂÊÑÄÂÐËË ÔÄâÊÞÄÂáÜËØ Ë ÓÂÊÓÞØÎâáÜËØ ®°
ÓÂÊÎËÚÐÑ, ÚÕÑ ÒÓËÄÑÆËÕ Í ÇÜÇ ÃÑÎßÛÇÏÖ ÂÔËÏÏÇÕÓËÚÐÑÏÖ
ÔÆÄËÅÖ àÐÇÓÅËÌ ®° ÑÕ àÐÇÓÅËÌ ËÔØÑÆÐÞØ ¡°. ¿ÕÑ ÒÓÑ-
âÄÎâÇÕÔâ Ä ÕÑÏ, ÚÕÑ ÒÓË ÔÃÎËÉÇÐËË ÂÕÑÏÑÄ ÂÊÑÕÂ äÙÇÐÕÓ
ÕâÉÇÔÕËã àÐÇÓÅËÌ £®° s-ÕËÒÂ ÔÆÄËÅÂÇÕÔâ ÃÑÎßÛÇ äÙÇÐÕÓÂ
ÕâÉÇÔÕËã ££®°, Õ.Ç. ×ÑÓÏÂÎßÐÑ d3> d2 (ÔÏ. ÓËÔ. 22, 23). £
ÓÇÊÖÎßÕÂÕÇ ÏÑÉÇÕ ËÊÏÇÐÇÐËÕßÔâ ÒÑÓâÆÑÍ ÔÎÇÆÑÄÂÐËâ £®°ÒÑ
àÐÇÓÅËâÏ, ÍÂÍ àÕÑ ÐÂÃÎáÆÂÇÕÔâ ÆÎâ 1pu- Ë 3sg-£®°. ±ÓË
ÔÃÎËÉÇÐËË ÂÕÑÏÑÄ ÂÊÑÕÂ ÒÇÓÇÍÓÞÄÂÐËÇ 2pz-¡° ÖÏÇÐßÛÂÇÕÔâ
ÒÑ ÔÓÂÄÐÇÐËá Ô ÒÇÓÇÍÓÞÄÂÐËÇÏ 2px- Ë 2py-¡°, ÚÕÑ ÕÂÍÉÇ
ÔÒÑÔÑÃÔÕÄÖÇÕ ËÊÏÇÐÇÐËá àÐÇÓÅËÌ 1pu- Ë 3sg-£®°.

¯ÇÔÏÑÕÓâ ÐÂ ×ÑÓÏÂÎßÐÞÌ ÒÑÆØÑÆ Í ÓÂÊÆÇÎÇÐËá àÐÇÓÅËË
ÄÊÂËÏÑÆÇÌÔÕÄËâ ÏÇÉÆÖ àÎÇÍÕÓÑÐÂÏË ÑÃÑÎÑÚÇÍ ÔÑÔÇÆÐËØ ÂÕÑ-
ÏÑÄ, ÆÂÐÐÂâ ÖÒÓÑÜÇÐÐÂâ (ÐÇ ÖÚËÕÞÄÂáÜÂâ ÂÕÑÏÐÑÌ s ë p-
ÅËÃÓËÆËÊÂÙËË) ÔØÇÏÂ, ÒÑÊÄÑÎâÇÕ ÒÑÐâÕß ÐÂÃÎáÆÂÇÏÞÇ ËÊÏÇ-
ÐÇÐËâ Ä àÐÇÓÅËâØ ÓÂÊÎËÚÐÞØ ®° ÒÓË ÖÏÇÐßÛÇÐËË ÆÎËÐÞ
ÔÄâÊË Ä ÏÑÎÇÍÖÎÇ ÂÊÑÕÂ Ë ËÐÄÇÓÔËá 3sg- Ë 1pu-ÖÓÑÄÐÇÌ.
³ÕÂÐÑÄâÕÔâ ÕÂÍÉÇ ÒÑÐâÕÐÞÏË ÒÓËÚËÐÞ, ÑÃÖÔÎÑÄÎËÄÂáÜËÇ
ÐÇÔÄâÊÞÄÂáÜËÌ ØÂÓÂÍÕÇÓ 2s�u- Ë 3sg-®° Ë ÕÑÕ ×ÂÍÕ, ÚÕÑ
ÔÖÏÏÂÓÐÑ àÎÇÍÕÓÑÐÞ 2s�u- Ë 2sg-££®° ÄÐÑÔâÕ ÒÑÎÑÉËÕÇÎß-
ÐÞÌ ÄÍÎÂÆ Ä àÐÇÓÅËá ÔÄâÊË ÏÑÎÇÍÖÎÞ N2.

°ÙÇÐÍÂ ÄÍÎÂÆÑÄ Ä ØËÏËÚÇÔÍÑÇ ÔÄâÊÞÄÂÐËÇ ÏÑÎÇÍÖÎÞ ÂÊÑÕÂ
àÎÇÍÕÓÑÐÑÄ ÓÂÊÎËÚÐÞØ ®° ÒÓÑÄÑÆËÎÂÔß Ä ÒÓËÃÎËÉÇÐËË
CNDO/2 ÐÂ ÑÔÐÑÄÇ ÂÐÂÎËÊÂ ÄÇÎËÚËÐÞ ÓÇÊÑÐÂÐÔÐÑÌ àÐÇÓÅËË
E R

AB (ÖÓÂÄÐÇÐËÇ (10)), ÑÕÓÂÉÂáÜÇÌ ÔÕÇÒÇÐß ÍÑÄÂÎÇÐÕÐÑÔÕË
ÔÄâÊË ÏÑÎÇÍÖÎÞ ¡£ (ÓËÔ. 24).51, 52, 56 £ÍÎÂÆ àÎÇÍÕÓÑÐÑÄ 1sg- Ë
1s�u-°®° Ä àÐÇÓÅËá ÔÄâÊË àÕÑÌ ÏÑÎÇÍÖÎÞ ÐÇ ÑÙÇÐËÄÂÎÔâ.

°ÕÏÇÕËÏ, ÚÕÑ ÒÑÎÖÚÇÐÐÞÇ ÓÇÊÖÎßÕÂÕÞ ÐÇ ÔÑÅÎÂÔÖáÕÔâ Ô
ÑÃÞÚÐÑ ÒÓËÐâÕÞÏË ÒÓÇÆÔÕÂÄÎÇÐËâÏË Ñ ØÂÓÂÍÕÇÓÇ ØËÏËÚÇÔ-
ÍÑÌ ÔÄâÊË Ä ÏÑÎÇÍÖÎÇ ÂÊÑÕÂ.21, 22 £ ÑÒÓÇÆÇÎÇÐÐÑÏ ÒÓËÃÎËÉÇ-
ÐËË, ÍÂÍ Ë ÒÓÇÉÆÇ, ÏÑÉÐÑ ÔÚËÕÂÕß, ÚÕÑ ÔÄâÊß Ä ÏÑÎÇÍÖÎÇ ÂÊÑÕÂ
ÕÓÑÌÐÂâ, ÐÑ ÑÃÓÂÊÑÄÂÐÂ àÎÇÍÕÓÑÐÂÏË ÐÇ 3sg- Ë 1pu-£®°,21, 22
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²ËÔ. 23. ³ØÇÏÂ ×ÑÓÏËÓÑÄÂÐËâ £®°, ££®° Ë°®° ÄÏÑÎÇÍÖÎÇ ÂÊÑÕÂ
aìÃÇÊ ÖÚÇÕÂ ÒÇÓÇÍÓÞÄÂÐËâ 2s- Ë 2pz-¡° ÔÑÔÇÆÐËØ ÂÕÑÏÑÄ; bìäs ë p-
ÄÊÂËÏÑÆÇÌÔÕÄËÇã; cì Ô ÖÚÇÕÑÏ ÒÇÓÇÍÓÞÄÂÐËâ 2s- Ë 2p-¡°.51, 56

ER
a (N2), à£

Re
RN7N

3sg

2s�u

2sg

1pu

0.06 0.10 0.14 0.18

14

0

714

728

742

756

770

²ËÔ. 24. ©ÂÄËÔËÏÑÔÕß ÄÇÎËÚËÐ E R
a , ØÂÓÂÍÕÇÓËÊÖáÜËØ ÄÍÎÂÆ àÎÇÍÕÓÑ-

ÐÑÄ ÓÂÊÎËÚÐÞØ ®° Ä ÍÑÄÂÎÇÐÕÐÑÇ ÔÄâÊÞÄÂÐËÇ, ÑÕ ÆÎËÐÞ ÔÄâÊË RN7N

Ä ÏÑÎÇÍÖÎÇ N2.51, 56
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Â àÎÇÍÕÓÑÐÂÏË 1pu-£®° Ë 2sg-££®°. ±ÓË àÕÑÏ ÄÍÎÂÆ
àÎÇÍÕÓÑÐÑÄ 2sg-££®°, ÔÑÔÕÑâÜÇÌ Ä ÑÔÐÑÄÐÑÏ ËÊ 2s-¡°, Ä
ÔÄâÊÞÄÂÐËÇ ÏÑÎÇÍÖÎÞ ÂÊÑÕÂ ÔÓÂÄÐËÏ ÒÑ ÄÇÎËÚËÐÇ Ô ÄÍÎÂÆÑÏ
àÎÇÍÕÓÑÐÑÄ ÆÄÂÉÆÞ ÄÞÓÑÉÆÇÐÐÑÌ 1pu-£®°.51, 56

¥ÓÖÅËÏ ÒÓËÏÇÓÑÏ ÖÚÂÔÕËâ àÎÇÍÕÓÑÐÑÄ ££®° Ä ØËÏËÚÇÔ-
ÍÑÏ ÔÄâÊÞÄÂÐËË ÔÑÇÆËÐÇÐËÌ ÏÑÉÇÕ ÔÎÖÉËÕß ÏÑÎÇÍÖÎÂ ×ÕÑÓÂ,
Ä ÍÑÕÑÓÑÌ ÒÑÎÐÑÔÕßá ÊÂÒÑÎÐÇÐÞ ÍÂÍ ÔÄâÊÞÄÂáÜÂâ 1pu-, ÕÂÍ Ë
ÓÂÊÓÞØÎâáÜÂâ 1p�g-£®°. £ ÔÑÑÕÄÇÕÔÕÄËË Ô ÕÓÂÆËÙËÑÐÐÑÌ
ÔØÇÏÑÌ ÑÃÓÂÊÑÄÂÐËâ ØËÏËÚÇÔÍÑÌ ÔÄâÊË 21, 22 ÄÍÎÂÆÞ àÎÇÍÕÓÑ-
ÐÑÄ àÕËØ £®° Ä ØËÏËÚÇÔÍÑÇ ÔÄâÊÞÄÂÐËÇ ÆÑÎÉÐÞ ÄÊÂËÏÐÑ
ÍÑÏÒÇÐÔËÓÑÄÂÕßÔâ, ÓÂÄÐÑ ÍÂÍ Ë ÄÍÎÂÆÞ àÎÇÍÕÓÑÐÑÄ ÔÄâÊÞ-
ÄÂáÜÇÌ 2sg- Ë ÓÂÊÓÞØÎâáÜÇÌ 2s�u-££®°. °ÆÐÂÍÑ ËÊ ÊÂÄËÔË-
ÏÑÔÕË àÐÇÓÅËË ®° ÏÑÎÇÍÖÎÞ F2 ÑÕ ÆÎËÐÞ ÔÄâÊË RF7F

ÄËÆÐÑ,73 ÚÕÑ ÆÎâ 2sg- Ë 2s�u-££®° ÕÂÍÑÇ ÒÓÇÆÒÑÎÑÉÇÐËÇ ÐÇ
ÔÑÑÕÄÇÕÔÕÄÖÇÕ ÆÇÌÔÕÄËÕÇÎßÐÑÔÕË, ÒÑÔÍÑÎßÍÖ ËØ ÑÓÃËÕÂÎßÐÞÇ
ÔËÎÞ fi ÓÂÊÎËÚÐÞ.

°ÙÇÐÍÂ ÄÍÎÂÆÂ Ä ØËÏËÚÇÔÍÑÇ ÔÄâÊÞÄÂÐËÇ ÏÑÎÇÍÖÎÞ F2

àÎÇÍÕÓÑÐÑÄ ÓÂÊÎËÚÐÞØ ®° ÐÂ ÑÔÐÑÄÇ ÏÇÕÑÆÂ ÓÂÊÆÇÎÇÐËâ
ÒÑÎÐÑÌ àÐÇÓÅËË ÒÑÍÂÊÞÄÂÇÕ, ÚÕÑ ÒÓË ÓÂÄÐÑÄÇÔÐÑÌ ÆÎËÐÇ
ÔÄâÊË ÄÎËâÐËÇ àÎÇÍÕÓÑÐÑÄ 1pu- Ë 1p�g-£®° ÄÊÂËÏÐÑ ÍÑÏÒÇÐ-
ÔËÓÖÇÕÔâ, Â ÄÍÎÂÆ àÎÇÍÕÓÑÐÑÄ 2sg-££®° Ä ÔÄâÊÞÄÂÐËÇ F2

ÐÇÔÍÑÎßÍÑ ÃÑÎßÛÇ ÄÍÎÂÆÂ àÎÇÍÕÓÑÐÑÄ 2s�u-££®°.73 £ ÓÇÊÖÎß-
ÕÂÕÇ ÑÔÐÑÄÐÑÌ ÄÍÎÂÆ Ä ÍÑÄÂÎÇÐÕÐÖá ÔÑÔÕÂÄÎâáÜÖá ÔÄâÊË Ä
ÏÑÎÇÍÖÎÇ ×ÕÑÓÂ ÄÐÑÔâÕ àÎÇÍÕÓÑÐÞ 3sg-£®° Ë ÚÂÔÕËÚÐÑ
2sg-££®°, ÒÓËÚÇÏ ÖÚÂÔÕËÇ ÒÑÔÎÇÆÐËØ ÔÑÔÕÂÄÎâÇÕ 44% ÑÕ
ÑÃÜÇÌ ÄÇÎËÚËÐÞ ÔÄâÊË. ´ÂÍËÏ ÑÃÓÂÊÑÏ ÔÖÜÇÔÕÄÇÐÐÑÇ ÖÚÂÔÕËÇ
Ä ØËÏËÚÇÔÍÑÏ ÔÄâÊÞÄÂÐËË ÏÑÎÇÍÖÎÞ ×ÕÑÓÂ àÎÇÍÕÓÑÐÑÄ
££®° ÑÃÖÔÎÑÄÎÇÐÑ ÔÏÇÛËÄÂÐËÇÏ ÐÇÊÂÒÑÎÐÇÐÐÞØ Ë ÊÂÒÑÎ-
ÐÇÐÐÞØ ¡° (ÕÂÃÎ. 3).

¬ÄÂÐÕÑÄÑ-ØËÏËÚÇÔÍÂâ ÑÙÇÐÍÂ ÔÄâÊÞÄÂáÜÇÅÑ (ÓÂÊÓÞØ-
ÎâáÜÇÅÑ) ØÂÓÂÍÕÇÓÂ ®° ÏÑÎÇÍÖÎÞ F2 ÃÞÎÂ ÔÆÇÎÂÐÂ ÐÂ
ÑÔÐÑÄÇ ÑÓÃËÕÂÎßÐÞØ ÔËÎ fa. ²ÂÔÚÇÕ ÒÓÑÄÑÆËÎË ÏÇÕÑÆÑÏ ³³±
·a-²£ Ô ÖÚÇÕÑÏ ÓÇÎÂÍÔÂÙËË ÑÓÃËÕÂÎÇÌ Ä ÓÂÏÍÂØ ÒÓËÐÙËÒÂ
ÒÇÓÇØÑÆÐÑÅÑ ÔÑÔÕÑâÐËâ.73 ±ÓË ËÐÕÇÓÒÓÇÕÂÙËË ÒÑÎÖÚÇÐÐÞØ
ÆÂÐÐÞØ ËÔÒÑÎßÊÑÄÂÎÔâ ÓÇÐÕÅÇÐÑàÎÇÍÕÓÑÐÐÞÌ ÔÒÇÍÕÓ ÔÎÂÃÑ-
ÔÄâÊÂÐÐÞØ àÎÇÍÕÓÑÐÑÄ ÏÑÎÇÍÖÎÞ F2 (ÔÏ. ÓËÔ. 7).23 ªÊ ÔÑÒÑ-
ÔÕÂÄÎÇÐËâ àÍÔÒÇÓËÏÇÐÕÂÎßÐÞØ Ë ÕÇÑÓÇÕËÚÇÔÍËØ ÆÂÐÐÞØ
ÔÎÇÆÖÇÕ (ÕÂÃÎ. 4), ÚÕÑ ab initio ÓÂÔÚÇÕ 113 Ë ÒÑÎÖàÏÒËÓËÚÇÔÍËÌ
ÓÂÔÚÇÕ ÒÑ ÏÇÕÑÆÖ CNDO/2 73 Ä ÑÕÎËÚËÇ ÑÕ ÓÇÊÖÎßÕÂÕÑÄ ·a-
ÓÂÔÚÇÕÑÄ ÆÂáÕ ÐÇÒÓÂÄËÎßÐÖá ÒÑÔÎÇÆÑÄÂÕÇÎßÐÑÔÕß ÖÓÑÄÐÇÌ

®° Ä ÒÓËÃÎËÉÇÐËË ÕÇÑÓÇÏÞ ¬ÖÒÏÂÐÔÂ: 3s-£®° ÑÍÂÊÞ-
ÄÂáÕÔâ ÓÂÔÒÑÎÑÉÇÐÐÞÏË ÏÇÉÆÖ ÆÄÖÏâ ®° p-ÕËÒÂ, ÚÕÑ ÐÇ
ÔÑÅÎÂÔÖÇÕÔâ Ô àÍÔÒÇÓËÏÇÐÕÂÎßÐÑ ÑÒÓÇÆÇÎÇÐÐÞÏ ÒÑÓâÆÍÑÏ
àÐÇÓÅÇÕËÚÇÔÍËØ ÖÓÑÄÐÇÌ (ÔÏ. ÓËÔ. 7). £ ÍÑÎËÚÇÔÕÄÇÐÐÑÏ ÑÕÐÑ-
ÛÇÐËË ÓÇÊÖÎßÕÂÕÞ, ÒÑÎÖÚÇÐÐÞÇ àÕËÏË ÏÇÕÑÆÂÏË, ÕÂÍÉÇ
ÖÔÕÖÒÂáÕ ÆÂÐÐÞÏ ·a-ÏÇÕÑÆÑÄ, ÒÓËÚÇÏ ËÔÒÑÎßÊÑÄÂÐËÇ
ÏÇÕÑÆÂ ·a-²£ âÄÎâÇÕÔâ ÃÑÎÇÇ ÒÓÇÆÒÑÚÕËÕÇÎßÐÞÏ ÒÓË ÑÒËÔÂ-
ÐËË àÐÇÓÅËÌ ÔÄâÊË àÎÇÍÕÓÑÐÑÄ ££®°.

©ÐÂÚÇÐËâ ÒÓÑËÊÄÑÆÐÞØ E 0b (ÑÓÃËÕÂÎßÐÞØ ÔËÎ fi) ÒÓË
ÓÂÄÐÑÄÇÔÐÑÌ ÆÎËÐÇ ÔÄâÊË Re=0.1417 ÐÏ Ä ÏÑÎÇÍÖÎÇ F2 ÒÑÍÂ-
ÊÞÄÂáÕ, ÚÕÑ ÐÂËÃÑÎßÛËÌ ÄÍÎÂÆ Ä ÔÄâÊÞÄÂÐËÇ ÂÕÑÏÑÄ F

ÄÐÑÔâÕ àÎÇÍÕÓÑÐÞ 2sg-££®°. ¿ÎÇÍÕÓÑÐÞ 2s�u-££®°
ÓÂÊÓÞØÎâáÕ ÔÄâÊß F7F, ÑÆÐÂÍÑ ÒÑÎÐÑÌ ÍÑÏÒÇÐÔÂÙËË ÔÄâÊÞ-
ÄÂáÜÇÅÑ ÄÍÎÂÆÂ 2sg-££®° ÐÇ ÐÂÃÎáÆÂÇÕÔâ (ÕÂÃÎ. 5).

£ ÓÇÐÕÅÇÐÑàÎÇÍÕÓÑÐÐÑÏ ÔÒÇÍÕÓÇ ÏÑÎÇÍÖÎÞ F2 ÑÃÎÂÔÕË
££®° ÎËÐËâ 2sg-àÎÇÍÕÓÑÐÑÄ ÃÑÎÇÇ ÛËÓÑÍÂâ, ÚÇÏ ÎËÐËâ
2s�u-àÎÇÍÕÓÑÐÑÄ (ÒÑÎÐÞÇ ÒÑÎÖÛËÓËÐÞ ÎËÐËÌ ÓÂÄÐÞ 2.7 Ë
1.6 à£ ÔÑÑÕÄÇÕÔÕÄÇÐÐÑ).23 °ÆÐÑÌ ËÊ ÒÓËÚËÐ ÕÂÍÑÅÑ ÓÂÊÎËÚËâ
Ä ÒÑÎÖÛËÓËÐÂØ ÎËÐËÌ ÏÑÉÇÕ ÔÎÖÉËÕß ÔÖÜÇÔÕÄÑÄÂÐËÇ ÐÇ-
ÔÍÑÎßÍËØ ÍÑÐÇÚÐÞØ ÔÑÔÕÑâÐËÌ ÒÑÔÎÇ ×ÑÕÑàÏËÔÔËË àÎÇÍÕ-
ÓÑÐÂ. ¥Îâ ÒÑÆÕÄÇÓÉÆÇÐËâ àÕÑÅÑ ÒÓÇÆÒÑÎÑÉÇÐËâ ÐÇÑÃØÑÆËÏÑ
ÒÓÑÄÇÔÕË ÕÇÑÓÇÕËÚÇÔÍËÇ ÓÂÔÚÇÕÞ Ô ÄÍÎáÚÇÐËÇÏ Ä ÐËØ ÍÑÐ×Ë-
ÅÖÓÂÙËÑÐÐÑÅÑ ÄÊÂËÏÑÆÇÌÔÕÄËâ. ¥ÓÖÅÑÌ ÒÓËÚËÐÑÌ ÏÑÉÇÕ
ÃÞÕß ÊÂÄËÔËÏÑÔÕß ÅÓÂÆËÇÐÕÂ ÒÑÕÇÐÙËÂÎÑÄ ËÑÐËÊÂÙËË ÆÂÐ-
ÐÞØ ÖÓÑÄÐÇÌ ÑÕ ÆÎËÐÞ ÔÄâÊË RF7F, ÚÕÑ ÒÑÎÐÑÔÕßá ÔÑÅÎÂÔÖÇÕ-
Ôâ Ô ÓÇÊÖÎßÕÂÕÂÏË ÓÂÔÚÇÕÂ ÏÇÕÑÆÑÏ ·a-²£. ¥ÇÌÔÕÄËÕÇÎßÐÑ,
ÑÕÐÑÛÇÐËÇ ÒÑÎÖÛËÓËÐ ÎËÐËÌ 2s�u- Ë 2sg-àÎÇÍÕÓÑÐÑÄ ÔÑÔÕÂ-
ÄÎâÇÕ 0.59, Ä ÕÑ ÄÓÇÏâ ÍÂÍ ÑÕÐÑÛÇÐËÇ ÂÃÔÑÎáÕÐÞØ ÊÐÂÚÇÐËÌ
ÑÓÃËÕÂÎßÐÞØ ÔËÎ fa ÓÂÄÐÑ 0.62 (ÔÏ. ÕÂÃÎ. 5).

¯ÇÔÏÑÕÓâ ÐÂ ÑÕÎËÚËÇ Ä ×ÑÓÏÇ ÏÂÍÔËÏÖÏÑÄ, ÑÃÖÔÎÑÄÎÇÐ-
ÐÑÇ ÓÂÊÎËÚÐÞÏË ÄÍÎÂÆÂÏË àÎÇÍÕÓÑÐÑÄ 2s�u- Ë 2sg-££®° Ä
ØËÏËÚÇÔÍÑÇ ÔÄâÊÞÄÂÐËÇ ÂÕÑÏÑÄ ×ÕÑÓÂ, ÒÑÎÐÞÇ ËÐÕÇÐÔËÄÐÑ-
ÔÕË ÎËÐËÌ ÒÓÂÍÕËÚÇÔÍË ÔÑÄÒÂÆÂáÕ,23 ÚÕÑ ÖÍÂÊÞÄÂÇÕ ÐÂ ÓÂÄÇÐ-
ÔÕÄÑ ÔÇÚÇÐËÌ ×ÑÕÑËÑÐËÊÂÙËË. ¿ÕÑ ÑÃÔÕÑâÕÇÎßÔÕÄÑ ÅÑÄÑÓËÕ ÑÃ
ÑÆËÐÂÍÑÄÑÏ ÄÍÎÂÆÇ 2s-¡° Ä 2s�u- Ë 2sg-££®°. ²ÇÊÖÎßÕÂÕÞ
ÓÂÔÚÇÕÂ ·a-²£ 73 ÕÂÍÉÇ ÒÑÆÕÄÇÓÉÆÂáÕ àÕÑ ÒÓÇÆÒÑÎÑÉÇÐËÇ
(ÕÂÃÎ. 6). ¦ÔÎË ÃÞ àÕË ÄÍÎÂÆÞ ÑÕÎËÚÂÎËÔß, ÕÑ ÔÎÇÆÑÄÂÎÑ ÃÞ
ÒÓÇÆÒÑÎÑÉËÕß ÔÖÜÇÔÕÄÇÐÐÖá ÊÂÄËÔËÏÑÔÕß ÔÇÚÇÐËÌ ×ÑÕÑà×-

´ÂÃÎËÙÂ 3. ¿ÐÇÓÅËË (à£) Ë ÔÑÔÕÂÄ (%) ÏÑÎÇÍÖÎâÓÐÞØ ÑÓÃËÕÂÎÇÌ ÒÓË ÓÂÊÎËÚÐÞØ ÆÎËÐÂØ ÔÄâÊË RF7F (ÐÏ) Ä ÏÑÎÇÍÖÎÇ F2, ÄÞÚËÔÎÇÐÐÞÇ Ä
ÒÓËÃÎËÉÇÐËË CNDO/2.73

®ÑÎÇÍÖÎâÓ- R1=0.05 Re=0.1417 R2=0.20
ÐÂâ ÑÓÃËÕÂÎß

E1 2s-AO 2pz-¡° 2px(2py)-AO Ee 2s-AO 2pz-AO 2px(2py)-AO E2 2s-AO 2pz-AO 2px(2py)-¡°

3s�u-£®° 22.83 79 21 7 2.05 5 95 7 75.91 7 100 7
1p�g-£®° 71.00 7 7 100 722.09 7 7 100 723.69 7 7 100
3sg-£®° 716.13 21 79 7 722.73 2 98 7 716.20 7 100 7
1pu-£®° 746.86 7 7 100 725.77 7 7 100 724.17 7 7 100
2s�u-££®° 740.60 39 61 7 741.99 5 95 7 744.41 100 7 7
2sg-£B®° 778.51 90 10 7 749.74 98 2 7 745.89 100 7 7

´ÂÃÎËÙÂ 4. ³ÑÒÑÔÕÂÄÎÇÐËÇ ÄÇÓÕËÍÂÎßÐÞØ ÒÑÕÇÐÙËÂÎÑÄ ËÑÐËÊÂÙËË
ÄÂÎÇÐÕÐÞØ àÎÇÍÕÓÑÐÑÄ ÏÑÎÇÍÖÎÞ F2 ÒÓË ÓÂÄÐÑÄÇÔÕÐÑÌ ÆÎËÐÇ ÔÄâÊË
Re=0.1417 ÐÏ.

®ÇÕÑÆ ±ª, à£ ³ÔÞÎ-
ÄÞÚËÔÎÇÐËâ ÍË

1p�g- 1pu- 3sg- 2s�u- 2sg-
£®° £®° £®° £B®° £B®°

¿ÍÔÒÇÓËÏÇÐÕ 15.9 18.8 21.1 37.5 41.8 23
Ab initio 18.0 21.9 20.3 40.7 47.8 113
Xa-DBM 16.0 18.6 20.8 33.7 39.3 32
CNDO/2 22.1 25.8 22.7 42.0 49.7 73
Xa-PB 16.8 19.5 20.7 34.7 39.5 73

´ÂÃÎËÙÂ 5. °ÓÃËÕÂÎßÐÞÇ ÔËÎÞ E 0b ÆÎâ ÄÂÎÇÐÕÐÞØ ÑÓÃËÕÂÎÇÌ ÏÑÎÇ-
ÍÖÎÞ F2 ÒÓË ÓÂÄÐÑÄÇÔÐÑÌ ÆÎËÐÇ ÔÄâÊË Re=0.1417 ÐÏ.17

®ÑÎÇÍÖÎâÓÐÂâ E 0b, 1078 ¯ ÐÂ 1 àÎÇÍÕÓÑÐ
ÑÓÃËÕÂÎß

ab initio a CNDO/2 Xa-²£

1p�g-£®° 70.93 70.89 70.71
1pu-£®° 0.98 0.89 1.79
3sg-£®° 1.69 1.08 1.43
2s�u-££®° 71.24 70.96 71.78
2sg-££®° 2.42 2.05 2.85

a £ÞÚËÔÎÇÐÑ ÒÑ ÒÓËÄÇÆÇÐÐÞÏ Ä ÓÂÃÑÕÇ 113 àÐÇÓÅËâÏ ®° ÒÓË ÆÄÖØ
ÊÐÂÚÇÐËâØ RF7F, ÓÂÄÐÞØ 0.1336 Ë 0.1417 ÐÏ.
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×ÇÍÕÂ ÑÕ àÐÇÓÅËË ÓÂÔÔÏÂÕÓËÄÂÇÏÞØ ÖÓÑÄÐÇÌ, ÚÕÑ ÏÂÎÑÄÇ-
ÓÑâÕÐÑ ÄÄËÆÖ ÃÎËÊÑÔÕË àÐÇÓÅËÌ ÔÄâÊË àÎÇÍÕÓÑÐÑÄ 2s�u- Ë 2su-
££®° (ÔÏ. ÕÂÃÎ. 5).

¬ÂÍ ÄËÆÐÑ ËÊ ÆÂÐÐÞØ ÕÂÃÎ. 6, ££®° ÒÑÔÕÓÑÇÐÞ Ä ÑÔÐÑÄ-
ÐÑÏ ËÊ 2s-¡° ×ÕÑÓÂ, ÄÍÎÂÆ ÍÑÕÑÓÞØ ÒÓËÏÇÓÐÑ ÑÆËÐÂÍÑÄ Ë
ÏÂÎÑ ÏÇÐâÇÕÔâ ÒÓË ÓÇÎÂÍÔÂÙËË ÑÓÃËÕÂÎÇÌ, ÄÞÊÄÂÐÐÑÌ ÖÆÂÎÇ-
ÐËÇÏ àÎÇÍÕÓÑÐÂ. ³ÖÜÇÔÕÄÇÐÐÞÌ ÄÍÎÂÆ 2s-¡° Ä 2s�u-££®°
ÑÃÝâÔÐâÇÕ ÊÐÂÚËÕÇÎßÐÖá ÔÕÂÃËÎËÊÂÙËá àÕÑÌ ®°, Ä ÑÕÎËÚËÇ
2s�u-££®° ÏÑÎÇÍÖÎÞ N2, ÍÑÕÑÓÂâ ØÂÓÂÍÕÇÓËÊÖÇÕÔâ ÃÑÎÇÇ
ÄÞÔÑÍËÏ ÄÍÎÂÆÑÏ 2Ó-¡°.51, 56 ²ÂÊÐÑÔÕß àÐÇÓÅËÌ àÎÇÍÕÓÑÐÑÄ
££®° Ä ÏÑÎÇÍÖÎÇ F2, ÓÂÄÐÂâ 4.3 à£ (ÕÂÃÎ. 4), ÔÖÜÇÔÕÄÇÐÐÑ
ÏÇÐßÛÇ ÔÑÑÕÄÇÕÔÕÄÖáÜÇÌ ÄÇÎËÚËÐÞ (18.7 à£) Ä ÏÑÎÇÍÖÎÇ
N2.51, 56 ³ÒÇÙË×ËÍÂ ££®° Ä ÏÑÎÇÍÖÎÇ F2 ÑÃÖÔÎÑÄÎËÄÂÇÕ
ÕÂÍÉÇ ÑÕÚÇÕÎËÄÑ ÔÄâÊÞÄÂáÜËÌ ØÂÓÂÍÕÇÓ 3sg-£®° (ÕÂÃÎ. 5),
ÒÑÔÍÑÎßÍÖ, ÍÂÍ ÄËÆÐÑ ËÊ ÆÂÐÐÞØ ÕÂÃÎ. 6, àÕÂ £®° ÔÑÔÕÂÄÎÇÐÂ
Ä ÑÔÐÑÄÐÑÏ ËÊ 2Ós-¡° ÂÕÑÏÑÄ ×ÕÑÓÂ.

¡ÐÂÎÑÅËÚÐÞÇ ÓÇÊÖÎßÕÂÕÞ ÃÞÎË ÒÑÎÖÚÇÐÞ Ë ÆÎâ ÆÓÖÅËØ
ÆÄÖØÂÕÑÏÐÞØ ÏÑÎÇÍÖÎ Ë ÍÎÂÔÕÇÓÑÄ àÎÇÏÇÐÕÑÄ IV¡ëVII¡
ÅÓÖÒÒ 2-ÅÑ Ë 3-ÅÑ ÒÇÓËÑÆÑÄ.17, 52, 71, 72, 88

±ÑÆÑÃÐÞÇ ÓÂÔÔÖÉÆÇÐËâ ÏÑÅÖÕ ÃÞÕß ÒÓÑÄÇÆÇÐÞ Ë ÒÓË
ÓÂÔÔÏÑÕÓÇÐËË ÊÂÄËÔËÏÑÔÕË àÐÇÓÅËÌ ®° ÖÓÂÐËÎÑÄÑÌ ÅÓÖÒÒÞ
UO2�

2 ÑÕ ÆÎËÐÞ ÔÄâÊË RU7O, ÒÑÎÖÚÇÐÐÑÌ Ä ÒÓËÃÎËÉÇÐËË
ÏÇÕÑÆÂ ³³± ·a-²£, (ÓËÔ. 25).3, 106 ±ÑÎÖÚÇÐÐÂâ ÊÂÄËÔËÏÑÔÕß
ÐÂØÑÆËÕÔâ Ä ØÑÓÑÛÇÏ ÍÂÚÇÔÕÄÇÐÐÑÏ ÔÑÅÎÂÔËË Ô ÆÂÐÐÞÏË ÆÎâ
ÏÑÎÇÍÖÎÞ N2. ´ÂÍ ÒÓË ÔÃÎËÉÇÐËË ÔÑÑÕÄÇÕÔÕÄÖáÜËØ ÂÕÑÏÑÄ
ÓÂÊÓÞØÎâáÜËÇ 8s�u(UO2�

2 )- Ë 2s�u(N2)-££®° ËÊÏÇÐâáÕÔâ ÒÑ
àÐÇÓÅËË Ä ÏÇÐßÛÇÌ ÔÕÇÒÇÐË, ÚÇÏ ÔÄâÊÞÄÂáÜËÇ 7su(UO2�

2 )- Ë
2sg(N2)-££®°. ³ÎÇÆÑÄÂÕÇÎßÐÑ, ÏÑÉÐÑ ÒÓÇÆÒÑÎÑÉËÕß ÔÖÜÇ-
ÔÕÄÇÐÐÑÇ ÖÚÂÔÕËÇ Ä ÔÄâÊÞÄÂÐËË ÖÓÂÐËÎÑÄÑÌ ÅÓÖÒÒÞ àÎÇÍÕÓÑ-
ÐÑÄ 7su- Ë 8su-££®°. ´ÂÍÑÌ à××ÇÍÕ, ÍÂÍ ÖÉÇ ÑÕÏÇÚÂÎÑÔß ÆÎâ
ÏÑÎÇÍÖÎÞ ÂÊÑÕÂ, ÄÑÊÐËÍÂÇÕ Ä ÓÇÊÖÎßÕÂÕÇ ÔÏÇÛËÄÂÐËâ ÄÂÎÇÐÕ-
ÐÞØ Ë ÊÂÒÑÎÐÇÐÐÞØ ÐËÊÍÑàÐÇÓÅÇÕËÚÇÔÍËØ ¡°, ÖÚÂÔÕÄÖáÜËØ Ä
ÑÃÓÂÊÑÄÂÐËË ££®°, ÔÑÔÇÆÐËØ ÂÕÑÏÑÄ. ¿ÕËÏ, ÄËÆËÏÑ, ÑÃÝâÔ-
ÐâÇÕÔâ Ë ËÐÄÇÓÔËâ 7pu- Ë 9su-, Â ÕÂÍÉÇ 4pg- Ë 12sg-£®°
ÖÓÂÐËÎÑÄÑÌ ÅÓÖÒÒÞ ÒÓË ËÊÏÇÐÇÐËË ÆÎËÐ ÔÄâÊÇÌ U7O
(ÓËÔ. 25). ±Ñ ÄÇÎËÚËÐÂÏ ÑÓÃËÕÂÎßÐÞØ ÔËÎ fi , ÓÂÔÔÚËÕÂÐÐÞÏ
ÐÂ ÑÔÐÑÄÂÐËË ÊÂÄËÔËÏÑÔÕÇÌ àÐÇÓÅËË ®° ÑÕ ÏÇÉÝâÆÇÓÐÑÅÑ
ÓÂÔÔÕÑâÐËâ, ÃÞÎÂ ÑÙÇÐÇÐÂ ÔÕÇÒÇÐß ÖÚÂÔÕËâ Ä ØËÏËÚÇÔÍÑÏ
ÔÄâÊÞÄÂÐËË àÎÇÍÕÓÑÐÑÄ ÓÂÊÎËÚÐÞØ ®°.113 ¢ÞÎÑ ÐÂÌÆÇÐÑ,
ÚÕÑ ÒÓË RU7O=0.173 ÐÏ Ä ÖÓÂÐËÎÑÄÑÌ ÅÓÖÒÒÇ ÄÍÎÂÆ àÎÇÍÕ-
ÓÑÐÑÄ ££®° Ä àÐÇÓÅËá ØËÏËÚÇÔÍÑÌ ÔÄâÊË ÔÑÔÕÂÄÎâÇÕ 29% ÑÕ
ÑÃÜÇÅÑ ÄÍÎÂÆÂ àÎÇÍÕÓÑÐÑÄ ÄÔÇØ ®°.

¡ÐÂÎÑÅËÚÐÞÇ ÓÇÊÖÎßÕÂÕÞ ÃÞÎË ÒÑÎÖÚÇÐÞ ÒÓË ÒÓÑÄÇÆÇÐËË
ÓÂÔÚÇÕÑÄ àÎÇÍÕÓÑÐÐÑÌ ÔÕÓÖÍÕÖÓÞ ÖÓÂÐËÎÑÄÑÌ ÅÓÖÒÒÞ ÏÇÕÑ-
ÆÑÏ ³³± ·a-¥£ (ÓËÔ. 26, 27).77 ¯ÂÃÎáÆÂÇÕÔâ ÐÇÍÑÕÑÓÑÇ
ËÊÏÇÐÇÐËÇ ÄÍÎÂÆÂ àÎÇÍÕÓÑÐÑÄ £®° Ë ££®° Ä ÒÓÑÚÐÑÔÕß

ØËÏËÚÇÔÍÑÌ ÔÄâÊË Ä ÖÓÂÐËÎÑÄÑÌ ÅÓÖÒÒÇ Ä ÊÂÄËÔËÏÑÔÕË ÑÕ
ÆÎËÐÞ ÔÄâÊË RU7O (ÓËÔ. 26). ¯Â ÓËÔ. 27 ÐÇÊÂÒÑÎÐÇÐÞÇ ÏÑÎÇ-
ÍÖÎâÓÐÞÇ ÑÓÃËÕÂÎË ËÊÑÃÓÂÉÇÐÞ Ä ÄËÆÇ ÛÕÓËØÑÄ, Â ÊÂÒÑÎÐÇÐ-
ÐÞÇ ®° Ä ÄËÆÇ ÔÒÎÑÛÐÞØ ÎËÐËÌ, ÐÂÆ ÍÑÕÑÓÞÏË ÒÓËÄÇÆÇÐÞ
ÂÕÑÏÐÞÌ ÔÑÔÕÂÄ, àÐÇÓÅËË (ÔÎÇÄÂ) Ë ÄÇÎËÚËÐÞ E R

a (ÔÒÓÂÄÂ),
ØÂÓÂÍÕÇÓËÊÖáÜËÇ ÍÑÄÂÎÇÐÕÐÞÌ ÄÍÎÂÆ àÎÇÍÕÓÑÐÑÄ àÕËØ ®°
ÄØËÏËÚÇÔÍÑÇ ÔÄâÊÞÄÂÐËÇ ÍÎÂÔÕÇÓÂ UO2�

2 . ´ÂÍ, ÒÓË
RU7O=0.173 ÐÏ ÆÎâ UO2�

2 -ÅÓÖÒÒÞ ÐÂÌÆÇÐÑ, ÚÕÑ ÄÍÎÂÆ

´ÂÃÎËÙÂ 6. ¿ÐÇÓÅËË Eb Ë ÓÂÔÒÓÇÆÇÎÇÐËÇ àÎÇÍÕÓÑÐÐÑÅÑ ÊÂÓâÆÂ Q (%)
ÆÎâ ÄÂÎÇÐÕÐÞØ ÑÓÃËÕÂÎÇÌ ÏÑÎÇÍÖÎÞ F2 ÒÓË ÓÂÄÐÑÄÇÔÐÑÌ ÆÎËÐÇ ÔÄâÊË
Re=0.1417 ÐÏ ÆÎâ ÑÔÐÑÄÐÑÅÑ Ë ÒÇÓÇØÑÆÐÑÅÑ ÔÑÔÕÑâÐËÌ.73

®ÑÎÇÍÖ- Eb, à£ ©ÂÓâÆ Q Ä ÑÃÎÂÔÕâØ
ÎâÓÐÂâ
ÑÓÃËÕÂÎß ÂÕÑÏÐÑÌ ÏÇÉ- ÄÐÇÛÐÇÌ

ÂÕÑÏÐÑÌ
F2s F2p

°ÔÐÑÄÐÑÇ ÔÑÔÕÑâÐËÇ
1p�g-£®° 10.50 0 79.2 15.0 5.8
1pu-£®° 13.50 0 70.7 23.1 6.2
3sg-£®° 14.56 2.2 77.3 11.7 8.8
2s�u-££®° 28.31 81.8 2.0 11.1 5.1
2sg-££®° 33.18 78.3 2.0 17.1 2.6

±ÇÓÇØÑÆÐÑÇ ÔÑÔÕÑâÐËÇ
1p�g-£®° 16.80 0 80.8 14.4 4.8
1pu-£®° 19.50 0 72.8 22.0 5.2
3sg-£®° 20.70 2.4 78.5 11.3 7.8
2s�u-£B®° 34.70 82.7 1.9 10.8 4.6
2sg-B£®° 39.50 79.0 2.0 16.7 2.3

RU7O, ÐÏ0.200.180.16

10sg

10sg

8pu

2du, 2ju
12sg

9su

7pu

4pg

7su

11sg

6pu

8su

742

76

712

718

724

730

736

E, à£

££®°

£®°

²ËÔ. 25. ©ÂÄËÔËÏÑÔÕß àÐÇÓÅËÌ ®° ÆÎâ ÍÎÂÔÕÇÓÑÄ UO2�
2 (ÅÓÖÒÒÂ

ÔËÏÇÕÓËË D?h) ÑÕ ÆÎËÐÞ ÔÄâÊË RU7O, ÓÂÔÔÚËÕÂÐÐÂâ ÒÑ ÏÇÕÑÆÖ ³³±
Xa-PB. 106

ER
a , à£

1

2

3

710

720

730

740

750
0.15 0.17 0.19 RU7O, ÐÏ

²ËÔ. 26. ©ÂÄËÔËÏÑÔÕß àÐÇÓÅÇÕËÚÇÔÍËØ ÄÍÎÂÆÑÄ E R
a àÎÇÍÕÓÑÐÑÄ ££®°

(1), £®° (2) Ë ÔÖÏÏÂÓÐÑÅÑ ÄÍÎÂÆÂ àÎÇÍÕÓÑÐÑÄ ®° (3) Ä ÍÑÄÂÎÇÐÕÐÑÇ
ÔÄâÊÞÄÂÐËÇ ÍÎÂÔÕÇÓÂ UO2�

2 ÑÕ ÆÎËÐÞ ÔÄâÊË RU7O.77
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àÎÇÍÕÓÑÐÑÄ ££®° Ä àÐÇÓÅËá ØËÏËÚÇÔÍÑÌ ÔÄâÊË ÔÑÔÕÂÄÎâÇÕ
37% ÑÕ ÑÃÜÇÅÑ ÄÍÎÂÆÂ àÎÇÍÕÓÑÐÑÄ ÄÔÇØ ®°. ±ÑÆÑÃÐÞÇ
ÓÂÔÚÇÕÞ ÃÞÎË ÒÓÑÄÇÆÇÐÞ ÕÂÍÉÇ ÆÎâ ÍÎÂÔÕÇÓÂ UO2Cl

2ÿ
4

(ÅÓÖÒÒÂ ÔËÏÏÇÕÓËË D4h).17

2. ¬ÓËÔÕÂÎÎËÚÇÔÍÂâ ÓÇÛÇÕÍÂ

¯Â ÑÔÐÑÄÇ ÓÂÔÔÏÑÕÓÇÐÐÞØ ÄÞÛÇ ÆÂÐÐÞØ ÏÑÉÐÑ ÒÓÇÆÒÑÎÑ-
ÉËÕß, ÚÕÑ ÄÐÖÕÓÇÐÐËÇ ÄÂÎÇÐÕÐÞÇ àÎÇÍÕÓÑÐÞ ÃÖÆÖÕ ÑÃÖÔÎÑ-
ÄÎËÄÂÕß ØËÏËÚÇÔÍÑÇ ÔÄâÊÞÄÂÐËÇ ÐÇ ÕÑÎßÍÑ Ä ÏÑÎÇÍÖÎÂØ, ÐÑ Ë Ä
ÍÓËÔÕÂÎÎÂØ. ¿ÕÑ Ä ÑÔÐÑÄÐÑÏ ÑÕÐÑÔËÕÔâ Í ÍÑÄÂÎÇÐÕÐÞÏ ÍÓË-

ÔÕÂÎÎÂÏ. £ àÕÑÌ ÔÄâÊË ÃÞÎË ÒÓÑÄÇÆÇÐÞ ÍÄÂÐÕÑÄÑ-ØËÏËÚÇÔÍËÇ
ÓÂÔÚÇÕÞ àÐÇÓÅÇÕËÚÇÔÍËØ ÊÑÐ ÚÇÓÐÑÅÑ ×ÑÔ×ÑÓÂ.75 £ÞÃÑÓ
ÑÃÝÇÍÕÂ ËÔÔÎÇÆÑÄÂÐËâ ÑÃÖÔÎÑÄÎÇÐ ÏÑÐÑÂÕÑÏÐÑÔÕßá
ÓÇÛÇÕÍË, ÚÕÑ ËÔÍÎáÚÂÇÕ ËÑÐÐÖá ÔÑÔÕÂÄÎâáÜÖá ÔÄâÊË, ÐÂÎË-
ÚËÇÏ ÐÂÆÇÉÐÞØ ÍÓËÔÕÂÎÎÑÅÓÂ×ËÚÇÔÍËØ ÆÂÐÐÞØ 114 Ë ×ÑÕÑ-
àÎÇÍÕÓÑÐÐÞØ ÔÒÇÍÕÓÑÄ, ÒÑÎÖÚÇÐÐÞØ Ô ÒÓËÏÇÐÇÐËÇÏ
ÔËÐØÓÑÕÓÑÐÐÑÅÑ ËÔÕÑÚÐËÍÂ ÄÑÊÃÖÉÆÇÐËâ.115 ²ÂÔÚÇÕÞ ÊÑÐÐÑÌ
ÔÕÓÖÍÕÖÓÞ ÚÇÓÐÑÅÑ ×ÑÔ×ÑÓÂ ÒÓÑÄÇÆÇÐÞ ÏÇÕÑÆÑÏ ÍÓËÔÕÂÎÎË-
ÚÇÔÍËØ ÑÓÃËÕÂÎÇÌ Ä ÒÓËÃÎËÉÇÐËË ÓÂÔÛËÓÇÐÐÑÅÑ ÏÇÕÑÆÂ
·áÍÍÇÎâ (²®·) ÒÑ ÒÓÑÅÓÂÏÏÇ, ÑÒËÔÂÐÐÑÌ Ä ÓÂÃÑÕÇ 116.

¬ÓËÔÕÂÎÎËÚÇÔÍÂâ ÓÇÛÇÕÍÂ ÚÇÓÐÑÅÑ ×ÑÔ×ÑÓÂ ÔÑÔÕÑËÕ ËÊ
ÅÑ×ÓËÓÑÄÂÐÐÞØ ÔÎÑÇÄ.114 ²ÂÊÏÇÓÞ àÎÇÏÇÐÕÂÓÐÑÌ âÚÇÌÍË ì
a=0.33136, b=1.0478 Ë c=0.43763 ÐÏ. ¬ÂÉÆÞÌ ÂÕÑÏ
×ÑÔ×ÑÓÂ ËÏÇÇÕ ÕÓÇØ ÃÎËÉÂÌÛËØ ÔÑÔÇÆÇÌ Ä ÔÎÑÇ ÐÂ ÓÂÔÔÕÑâ-
ÐËâØ 0.2244, 0.2224 Ë 0.2224 ÐÏ ÔÑÑÕÄÇÕÔÕÄÇÐÐÑ. ³ÎÑË ÖÆÂÎÇÐÞ
ÆÓÖÅ ÑÕ ÆÓÖÅÂ, ÕÂÍ ÚÕÑ ÐÂËÏÇÐßÛÇÇ ÓÂÔÔÕÑâÐËÇ ÏÇÉÆÖ ÂÕÑ-
ÏÂÏË ×ÑÔ×ÑÓÂ, ÒÓËÐÂÆÎÇÉÂÜËØ ÆÄÖÏ ÔÎÑâÏ, ÓÂÄÐÑ
0.3592 ÐÏ. ¥Îâ àÕÑÅÑ ÓÂÔÔÕÑâÐËâ ËÐÕÇÅÓÂÎ ÒÇÓÇÍÓÞÄÂÐËâ
ÏÇÉÆÖ ÂÕÑÏÐÞÏË ÔÎÇÌÕÇÓÑÄÔÍËÏË 3s- Ë 3p-ÑÓÃËÕÂÎâÏË, àÍÔ-
ÒÑÐÇÐÕÞ ÍÑÕÑÓÞØ ÒÓËÐâÕÞ ÒÑ ¬ÎÇÏÇÐÕË,117 ÃÎËÊÑÍ Í ÐÖÎá.
±ÑàÕÑÏÖ ÑÔÐÑÄÐÞÇ ÑÔÑÃÇÐÐÑÔÕË ÊÑÐÐÑÌ ÔÕÓÖÍÕÖÓÞ ÚÇÓÐÑÅÑ
×ÑÔ×ÑÓÂ ÏÑÅÖÕ ÃÞÕß ÖÆÑÄÎÇÕÄÑÓËÕÇÎßÐÑ ÑÒËÔÂÐÞ Ä ÆÄÖÏÇÓ-
ÐÑÏ ÒÓÇÆÔÕÂÄÎÇÐËË Ô ÚÇÕÞÓßÏâ ÂÕÑÏÂÏË Ä àÎÇÏÇÐÕÂÓÐÑÌ
âÚÇÌÍÇ (¿Á).

¿ÎÇÏÇÐÕÂÓÐÂâ âÚÇÌÍÂ ÔÎÑâ ÔÑÔÕÑËÕ ËÊ ÆÄÖØ ÒÂÓ ÂÕÑÏÑÄ
×ÑÔ×ÑÓÂ, ÑÔË ÔÄâÊÇÌ ÍÑÕÑÓÞØ ÐÂÒÓÂÄÎÇÐÞ ÒÑÆ ÖÅÎÑÏ 44.178 Í
ÑÔË a ÍÓËÔÕÂÎÎÂ.114 ²ÂÔÔÕÑâÐËÇ RP7P ÄÐÖÕÓË ÒÂÓ ÔÑÔÕÂÄÎâÇÕ
0.2224 ÐÏ, Â ÏÇÉÆÖ ÑÔâÏË ÒÂÓ ÒÑ ÍÑÑÓÆËÐÂÕÇ Ô ì 0.2130 ÐÏ.
±ÑÔÕÑâÐÐÞÇ ÕÓÂÐÔÎâÙËË ¿Á Ä ÆÄÖØ ÒÇÓÒÇÐÆËÍÖÎâÓÐÞØ
ÐÂÒÓÂÄÎÇÐËâØ ÓÂÄÐÞ ÒÓËÄÇÆÇÐÐÞÏ ÄÞÛÇ ÊÐÂÚÇÐËâÏ ÍÑÐ-
ÔÕÂÐÕ a Ë c ÔÑÑÕÄÇÕÔÕÄÇÐÐÑ. ¥ÄÖÏÇÓÐÂâ ÊÑÐÂ ¢ÓËÎÎáàÐÂ
(¥©¢) ÆÎâ ÄÞÃÓÂÐÐÑÅÑ ÔÎÑâ ì ÒÓâÏÑÖÅÑÎßÐÂâ, ÇÇ ÙÇÐÕÓ
ÑÃÑÊÐÂÚÇÐ ¤, Â ÔÇÓÇÆËÐÂ ÐÂËÃÑÎßÛÇÌ ÔÕÑÓÑÐÞ Ë ÖÅÎÑÄÂâ
ÕÑÚÍÂ ¥©¢ ì ÕÑÚÍÂÏË J Ë K ÔÑÑÕÄÇÕÔÕÄÇÐÐÑ. ¯ÂÒÓÂÄÎÇÐËâ
¤?J ÑÃÑÊÐÂÚÇÐÞ S1, J?Kì S2 Ë K?¤ì S3.

¿ÐÇÓÅËË ÍÓËÔÕÂÎÎËÚÇÔÍËØ ÄÂÎÇÐÕÐÞØ ÑÓÃËÕÂÎÇÌ Ei (k)
ÑÒÓÇÆÇÎÇÐÞ ÄÆÑÎß àÕËØ ÐÂÒÓÂÄÎÇÐËÌ Ë Ä ÕÑÚÍÂØ ¤, J, K
ÓÇÛÇÐËÇÏ ÔÇÍÖÎâÓÐÑÅÑ ÖÓÂÄÐÇÐËâ

X
n

�Fmn�k� ÿ Smn�k�Ei�k��cin�k� � 0, (35)

ÅÆÇ Fmn(k) Ë Smn(k) ì ÔÑÑÕÄÇÕÔÕÄÇÐÐÑ ÏÂÕÓËÚÐÞÇ àÎÇÏÇÐÕÞ
ÑÆÐÑàÎÇÍÕÓÑÐÐÑÅÑ ÑÒÇÓÂÕÑÓÂ Ë ËÐÕÇÅÓÂÎÂ ÒÇÓÇÍÓÞÄÂÐËâ
ÏÇÉÆÖ ÃÂÊËÔÐÞÏË ÃÎÑØÑÄÔÍËÏË ×ÖÐÍÙËâÏË.

¥Îâ 3s- Ë 3p-¡° ×ÑÔ×ÑÓÂ ÒÓËÐâÕÞ ÊÐÂÚÇÐËâ ÑÓÃËÕÂÎßÐÞØ
ÒÑÕÇÐÙËÂÎÑÄ ËÑÐËÊÂÙËË, ÓÇÍÑÏÇÐÆÑÄÂÐÐÞÇ ¹ÂÓÍËÐÞÏ.118

µÓÂÄÐÇÐËÇ (35) ÒÓËÏÇÐËÕÇÎßÐÑ Í ÊÑÐÐÞÏ ÓÂÔÚÇÕÂÏ ÄÒÇÓÄÞÇ
ÓÂÔÔÏÂÕÓËÄÂÎÑÔß ®ÇÔÔÏÇÓÑÏ 119 Ë ÃÞÎÑ ÖÔÒÇÛÐÑ ËÔÒÑÎßÊÑ-
ÄÂÐÑ¯ËÛËÆÑÌ 120 Ë ¤Ñ××ÏÂÐÑÏ.121 £ àÕÑÏ ÒÑÆØÑÆÇ ÍÓËÕËÚÇÔ-
ÍËÏ ÏÑÏÇÐÕÑÏ âÄÎâÇÕÔâ ÐÂÆÎÇÉÂÜËÌ ÄÞÃÑÓ ÒÂÓÂÏÇÕÓÑÄ.122

¬ÂÍ ÃÖÆÇÕ ÒÑÍÂÊÂÐÑ ÆÂÎÇÇ, ÒÓËÐâÕÞÇ Ä ÓÂÃÑÕÇ 118 ÊÐÂÚÇÐËâ
ÒÑÕÇÐÙËÂÎÑÄ ËÑÐËÊÂÙËË Ë Ä ÓÂÃÑÕÇ 117 ÊÐÂÚÇÐËâ ÑÓÃËÕÂÎßÐÞØ
àÍÔÒÑÐÇÐÕ ÒÓËÄÑÆâÕ Í ÖÆÑÄÎÇÕÄÑÓËÕÇÎßÐÑÏÖ ÑÒËÔÂÐËá àÎÇÍÕ-
ÓÑÐÐÑÌ ÔÕÓÖÍÕÖÓÞ ÄÂÎÇÐÕÐÑÌ ÊÑÐÞ ÚÇÓÐÑÅÑ ×ÑÔ×ÑÓÂ.

µÓÂÄÐÇÐËÇ ­¬¡° (35) Ä s,p-ÃÂÊËÔÇ Ô ÚÇÕÞÓßÏâ ÂÕÑÏÂÏË Ä
àÎÇÏÇÐÕÂÓÐÑÌ âÚÇÌÍÇ, ÍÂÉÆÞÌ ËÊ ÍÑÕÑÓÞØ ËÏÇÇÕ 5 ÄÂÎÇÐÕÐÞØ
àÎÇÍÕÓÑÐÑÄ, ÆÂÇÕ 16 ÍÓËÔÕÂÎÎËÚÇÔÍËØ ÑÓÃËÕÂÎÇÌ, ËÊ ÍÑÕÑÓÞØ
ÐËÉÐËÇ 10 ÊÂÒÑÎÐÇÐÞ. ¯Â ÓËÔ. 28 ÒÓËÄÇÆÇÐÞ ÒÑÎÖÚÇÐÐÞÇ Ä
ÓÂÔÚÇÕÇ ÆËÔÒÇÓÔËÑÐÐÞÇ ÍÓËÄÞÇ ÆÎâ ÄÔÇØ ÊÂÒÑÎÐÇÐÐÞØ Ë ÆÄÖØ
ÒÖÔÕÞØ ÍÓËÔÕÂÎÎËÚÇÔÍËØ ÑÓÃËÕÂÎÇÌ. ¯ÖÎß àÐÇÓÅËË ÔÑÑÕÄÇÕ-
ÔÕÄÖÇÕ ÒÑÕÑÎÍÖ ÄÂÎÇÐÕÐÑÌ ÒÑÎÑÔÞ, ÍÑÕÑÓÞÌ ÆÑÔÕËÅÂÇÕÔâ
ÄÃÎËÊË ÕÑÚÍË J Ä ÐÂÒÓÂÄÎÇÐËË S1. ³ÑÅÎÂÔÐÑ ÓÂÔÚÇÕÖ, ÚÇÓÐÞÌ
×ÑÔ×ÑÓ ÆÑÎÉÇÐ ÑÃÎÂÆÂÕß ÔÄÑÌÔÕÄÂÏË ÒÑÎÖÒÓÑÄÑÆÐËÍÂ.

¥ÄÇ ÐËÉÐËÇ ÄÂÎÇÐÕÐÞÇ ÍÓËÔÕÂÎÎËÚÇÔÍËÇ ÑÓÃËÕÂÎË ÅÇÐÇ-
ÕËÚÇÔÍË ÔÄâÊÂÐÞ Ô 2sg-££®° ÆÄÖØÂÕÑÏÐÞØ ÍÎÂÔÕÇÓÑÄ ²2,
ÔÎÇÆÖáÜËÇ ÆÄÇ ì Ô 2su-££®°. ´ÓË ÒÂÓÞ ÄÇÓØÐËØ ÊÂÒÑÎÐÇÐ-
ÐÞØ ÍÓËÔÕÂÎÎËÚÇÔÍËØ ÑÓÃËÕÂÎÇÌ ÒÓÑËÔØÑÆâÕ ÑÕ 1pu- Ë
3sg-£®°. £ ÐÂÒÓÂÄÎÇÐËËS2 ÔÑÑÕÄÇÕÔÕÄÖáÜËÇ ÍÓËÔÕÂÎÎËÚÇÔ-
ÍËÇ ÑÓÃËÕÂÎË àÐÇÓÅÇÕËÚÇÔÍË ÄÞÓÑÉÆÇÐÞ. ³ ÒÓÂÄÑÌ ÔÕÑÓÑÐÞ

6.5

0.0

70.3

73.6

74.5

77.0

10(7s)+74(6d)+8(2s)+7(2p)
14sg

5pg
77(6d)+23(2p)

20(6p)+22(5f)+4(2s)+53(2p)

84(7s)+7(6d)+9(2p)

100(6d)

43(5f)+55(2p)

710.1

710.2

710.9

712.0

712.1

712.7

717.6

723.1

724.5

731.8

738.2

30(6p)+2(5f)+48(2s)+20(2p)

100(5f)

100(5f)

5(7s)+7(6d)+3(6s)+6(2s)+79(2p)

7(6p)+73(5f)+2(2s)+18(2p)

23(6d)+77(2p)

3(6p)+56(5f)+41(2p)

96(6p)+4(2p)

12(6d)+13(6s)+76(2s)

42(6p)+2(5f)+46(2s)+10(2p)

83(6s)+11(2s)+5(2p)
6s

sg

10sg (715.0)

su

sg

11sg (0.23)

6p
su

pu
6pu (76.5)

7pu (715.0)

4pg (733.5)

8su (29.1)

9su (3.0)

2sg (15.2)

2ju

2du

8pu

4dg

13sg

10su

7su (731.8)

sgsu

pupg
5f supu

dujg

7s sg

6d sgpgdg
£®°

££®°

O2s

O2p

®°¡° ¡°

²ËÔ. 27. ³ØÇÏÂ ®° ÍÎÂÔÕÇÓÂ UO2�
2 (ÅÓÖÒÒÂ ÔËÏÇÕÓËË D?h) ÒÓË

RU7O=0.173 ÐÏ (³³± Xa-¥B) Ô ÖÍÂÊÂÐËÇÏ àÐÇÓÅËÌ ®° (à£), ËØ
ÔÑÔÕÂÄÂ (%) Ë ÄÇÎËÚËÐE R

a (à£), ØÂÓÂÍÕÇÓËÊÖáÜËØ ÍÑÄÂÎÇÐÕÐÞÌ ÄÍÎÂÆ
Ä ØËÏËÚÇÔÍÖá ÔÄâÊß (Ä ÔÍÑÃÍÂØ).77
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ÐÂ ÓËÔ. 28 ÒÓËÄÇÆÇÐ ×ÑÕÑàÎÇÍÕÓÑÐÐÞÌ ÔÒÇÍÕÓ (¶¿³) ÏÑÐÑ-
ÍÓËÔÕÂÎÎÂ ÚÇÓÐÑÅÑ ×ÑÔ×ÑÓÂ, ÒÑÎÖÚÇÐÐÞÌ ÒÓË àÐÇÓÅËË ×ÑÕÑ-
ÐÑÄ 110 à£.115 £ àÕÑÏ ÔÒÇÍÕÓÇ ÑÕÚÇÕÎËÄÑ ÒÓÑâÄÎâáÕÔâ ÒâÕß
ÒËÍÑÄ, ÒÑÔÎÇÆÑÄÂÕÇÎßÐÞÇ àÐÇÓÅÇÕËÚÇÔÍËÇ ÓÂÔÔÕÑâÐËâ ÏÇÉÆÖ
ÍÑÕÑÓÞÏË, ÐÂÚËÐÂâ Ô ÒÇÓÄÑÅÑ, ÔÑÔÕÂÄÎâáÕ 4.6, 4.2, 1.9 Ë
2.0 à£. £ÔÇ ÑÔÑÃÇÐÐÑÔÕË ×ÑÕÑàÎÇÍÕÓÑÐÐÑÅÑ ÔÒÇÍÕÓÂ, ÄÍÎáÚÂâ
ÆÂÐÐÞÇ ÒÑ àÐÇÓÅËâÏ Ë ÑÕÐÑÔËÕÇÎßÐÞÏ ÄÞÔÑÕÂÏ ÒËÍÑÄ,
ØÑÓÑÛÑ ÒÇÓÇÆÂáÕÔâ ÒÑÎÖÚÇÐÐÞÏË Ä ÓÂÔÚÇÕÇ ÆËÔÒÇÓÔËÑÐ-
ÐÞÏË ÊÂÄËÔËÏÑÔÕâÏË. ¯Â ÓËÔ. 28 ÑÕÏÇÚÇÐÑ ÕÂÍÉÇ ÒÑÎÑÉÇÐËÇ
®° ÍÎÂÔÕÇÓÂ ²2 Ô ÓÂÔÔÕÑâÐËÇÏ R²7P, ÓÂÄÐÞÏ 0.2224 ÐÏ.
£ËÆÐÑ, ÚÕÑ ÓÂÔÜÇÒÎÇÐËÇ 2sg- Ë 2su-££®°, ÑÃÓÂÊÑÄÂÐÐÞØ
ÒÓË ÄÊÂËÏÑÆÇÌÔÕÄËË 3s-¡° (Ô ÖÚÂÔÕËÇÏ 3Ós -¡°), ØÑÓÑÛÑ
ÑÒËÔÞÄÂÇÕ ÄÊÂËÏÐÑÇ ÓÂÔÒÑÎÑÉÇÐËÇ ÒËÍÑÄ 2 Ë 1, Ä ÕÑ ÄÓÇÏâ
ÍÂÍ 1pu- Ë 3sg-®° ÒÑÒÂÆÂáÕ Ä ÓÂÌÑÐ ÙÇÐÕÓÑËÆÂ ÒËÍÑÄ 3 ë 5.
´ÂÍËÏ ÑÃÓÂÊÑÏ, ÍÂÚÇÔÕÄÇÐÐÞÇ ÑÔÑÃÇÐÐÑÔÕË ØËÏËÚÇÔÍÑÌ ÔÄâÊË
Ä ÍÓËÔÕÂÎÎÇ ÚÇÓÐÑÅÑ ×ÑÔ×ÑÓÂ ÏÑÅÖÕ ÃÞÕß ÒÑÐâÕÞ ÖÉÇ Ä
ÕÇÓÏËÐÂØ ÆÄÖØÂÕÑÏÐÞØ ÄÊÂËÏÑÆÇÌÔÕÄËÌ (Õ.Ç. Ä ÒÓËÃÎËÉÇÐËË
ÃÎËÉÐÇÅÑ ÒÑÓâÆÍÂ), ÕÑÅÆÂ ÍÂÍ ÆÇÕÂÎË àÎÇÍÕÓÑÐÐÑÌ ÔÕÓÖÍÕÖÓÞ
ÑÃÖÔÎÑÄÎÇÐÞ ÊÑÐÐÞÏ ØÂÓÂÍÕÇÓÑÏ ÄÑÎÐÑÄÞØ ×ÖÐÍÙËÌ.

£ ÔÎÖÚÂÇ ÆÄÖØÂÕÑÏÐÞØ ÏÑÎÇÍÖÎ Ä ÍÂÚÇÔÕÄÇ ÍÑÎËÚÇÔÕÄÇÐ-
ÐÑÌ ÏÇÓÞ ÄÍÎÂÆÂ àÎÇÍÕÓÑÐÑÄ ÑÕÆÇÎßÐÞØ ®° Ä ØËÏËÚÇÔÍÑÇ
ÔÄâÊÞÄÂÐËÇ ÂÕÑÏÑÄ ÏÑÅÖÕ ÔÎÖÉËÕß ÑÓÃËÕÂÎßÐÞÇ ÄËÃÓÑÐÐÞÇ
ÍÑÐÔÕÂÐÕÞ (°£¬), ÑÒÓÇÆÇÎâÇÏÞÇ ÐÂ ÑÔÐÑÄÇ ÔÒÇÍÕÓÑÔÍÑÒËÚÇÔ-
ÍËØ ÆÂÐÐÞØ. ±ÑÍÂÊÂÐÑ ÕÂÍÉÇ, ÚÕÑ °£¬ ÕÇÔÐÑ ÍÑÓÓÇÎËÓÖáÕ Ô
ÄÇÎËÚËÐÂÏË ÑÓÃËÕÂÎßÐÞØ ÔËÎ fi [ÖÓÂÄÐÇÐËÇ (24)], ÄÞÚËÔÎâÇ-
ÏÞØ ÍÂÍ ÒÓÑËÊÄÑÆÐÞÇ àÐÇÓÅËÌ ®° ¦i (R) ÒÑ ÏÇÉÝâÆÇÓÐÑÏÖ
ÓÂÔÔÕÑâÐËá R Ä ÓÂÄÐÑÄÇÔÐÑÌ ÕÑÚÍÇ RÇ , ÅÆÇ i ì ËÐÆÇÍÔ ®°.
¦ÔÎË àÐÇÓÅËË ®° ÒÑÎÖÚÇÐÞ Ä ÓÂÔÚÇÕÂØ ab initio ÏÑÎÇÍÖÎ, ÕÑ
ÊÂÄËÔËÏÑÔÕß °£¬ ÑÕ fi ÒÓÑØÑÆËÕ ÚÇÓÇÊ ÐÂÚÂÎÑ ÍÑÑÓÆËÐÂÕ.53

¥Îâ ÒÓÑÄÇÓÍË ÒÓÂÄÑÏÑÚÐÑÔÕË ÕÂÍÑÅÑ ÒÑÆØÑÆÂ Ä ÓÂÏÍÂØ
ÒÓËÐâÕÑÅÑ Ä ÆÂÐÐÑÌ ÓÂÃÑÕÇ ÒÑÎÖàÏÒËÓËÚÇÔÍÑÅÑ ÏÇÕÑÆÂ
¤Ñ××ÏÂÐÂ ÃÞÎ ÒÓÑÄÇÆÇÐ ÓÂÔÚÇÕ 75 ÊÂÄËÔËÏÑÔÕÇÌ ¦i (R) Ë
ÑÒÓÇÆÇÎÇÐÞ ÊÐÂÚÇÐËâ fi ÆÎâ ÏÑÎÇÍÖÎÞ N2 (ÂÐÂÎÑÅÂ ²2),
ÒÑÔÍÑÎßÍÖ °£¬ ÏÑÎÇÍÖÎÞ N2 ËÊÄÇÔÕÐÞ.53, 65

¯Â ÓËÔ. 29 ÒÓËÄÇÆÇÐÂ ÍÑÓÓÇÎâÙËÑÐÐÂâ ÊÂÄËÔËÏÑÔÕß
ÏÇÉÆÖ °£¬ ÏÑÎÇÍÖÎÞ N2 Ë ÑÓÃËÕÂÎßÐÞÏË ÔËÎÂÏË fi, ÄÞÚË-
ÔÎÇÐÐÞÏË ÒÑ ÖÓÂÄÐÇÐËá (24) ÆÎâ àÍÔÒÇÓËÏÇÐÕÂÎßÐÑÅÑ ÊÐÂÚÇ-
ÐËâ RÇ.17, 75 ªÊ àÕÑÅÑ ÓËÔÖÐÍÂ ÄËÆÐÑ, ÚÕÑ ÓÂÔÛËÓÇÐÐÞÌ ÏÇÕÑÆ
·áÍÍÇÎâ ÄÒÑÎÐÇ ÒÓËÅÑÆÇÐ ÆÎâ ÑÙÇÐÍË ÑÓÃËÕÂÎßÐÞØ ÄËÃÓÑÐ-
ÐÞØ ÍÑÐÔÕÂÐÕ. ¯ÂÌÆÇÐÑ, ÚÕÑ °£¬ ÍÑÓÓÇÎËÓÖÇÕ Ô ÄÍÎÂÆÂÏË
n ( j, NN) ÑÕÆÇÎßÐÞØ ®° Ä ÔÖÏÏÂÓÐÞÌ ÒÑÓâÆÑÍ ÔÄâÊË.53

³ÎÇÆÑÄÂÕÇÎßÐÑ, ÑÓÃËÕÂÎßÐÞÇ ÊÂÔÇÎÇÐÐÑÔÕË ÔÄâÊÇÌ ÒÑ®ÂÎÎË-
ÍÇÐÖ ÕÂÍÉÇ ÒÓËÅÑÆÐÞ ÆÎâ ÓÂÔÚÇÕÂ °£¬. ³ÑÒÑÔÕÂÄÎÇÐËÇ
ÓËÔ. 29 Ë ÆÂÐÐÞØ 53 ÖÍÂÊÞÄÂÇÕ Ä ÔÄÑá ÑÚÇÓÇÆß ÐÂ ÒÓÑâÄÎÇÐËÇ
Ä ÔÎÖÚÂÇN2 ÄÊÂËÏÑÔÄâÊË ÏÇÉÆÖ n ( j, NN) Ë fi, ÐÂÎËÚËÇ ÍÑÕÑÓÑÌ
ÒÑÆÕÄÇÓÉÆÂÇÕÔâ Ë ÒÓË ÓÂÔÚÇÕÇ ÏÑÎÇÍÖÎÞ ²2.75

³ÎÇÆÖÇÕ ÑÕÏÇÕËÕß, ÚÕÑ Ä ÔÄâÊÞÄÂÐËË ²2, ÍÂÍ Ë N2, ÑÔÑÃÑÇ
ÒÑÎÑÉÇÐËÇ ÊÂÐËÏÂÇÕ 2sg-££®°. ´ÂÍËÏ ÑÃÓÂÊÑÏ, ÑÓÃËÕÂÎß-
ÐÞÇ ÔËÎÞ ÒÑ ²®· ÏÑÉÐÑ ÓÂÔÔÏÂÕÓËÄÂÕß ÍÂÍ ÔÄÑÇÑÃÓÂÊÐÞÇ
ÍÄÂÐÕÑÄÑ-ØËÏËÚÇÔÍËÇ ËÐÆÇÍÔÞ ÒÓË ÍÂÚÇÔÕÄÇÐÐÑÏ ÂÐÂÎËÊÇ

ÄÍÎÂÆÑÄ, ÍÑÕÑÓÞÇ ÄÐÑÔâÕ àÎÇÍÕÓÑÐÞ ÑÕÆÇÎßÐÞØ ®° Ä ØËÏË-
ÚÇÔÍÑÇ ÔÄâÊÞÄÂÐËÇ ÂÕÑÏÑÄ.

¥ÂÐÐÞÌ ÒÑÆØÑÆ, ÍÂÍ ÑÕÏÇÚÂÇÕÔâ Ä ÓÂÃÑÕÂØ 17, 75, ÇÔÕÇ-
ÔÕÄÇÐÐÑ ÓÂÔÒÓÑÔÕÓÂÐËÕß ÐÂ ÓÂÔÚÇÕÞ ÊÑÐÐÑÌ ÔÕÓÖÍÕÖÓÞ ÕÄÇÓ-
ÆÞØ ÕÇÎ. ¥Îâ àÕÑÅÑ ÓÇÛÇÐËÇ ÔÇÍÖÎâÓÐÑÅÑ ÖÓÂÄÐÇÐËâ (35)
ÐÇÑÃØÑÆËÏÑ ÒÓÑÆË××ÇÓÇÐÙËÓÑÄÂÕß ÒÑ R. µÆÑÃÐÑ ÒÓÑÄÇÔÕË
ÆÄÂ ÆÑÒÑÎÐËÕÇÎßÐÞØ ÓÂÔÚÇÕÂ ÊÑÐ ÒÓË R=Re ëDR Ë
R=RÇ+DR, ÅÆÇ DR ì ÐÇÃÑÎßÛÑÇ ÔÏÇÜÇÐËÇ ÏÇÉÝâÆÇÓÐÑÅÑ
ÓÂÔÔÕÑâÐËâ. £ ÓÂÔÚÇÕÂØ ÊÑÐÐÑÌ ÔÕÓÖÍÕÖÓÞ ÚÇÓÐÑÅÑ ×ÑÔ×ÑÓÂ
ÆÎâ ÄÔÇØ ÓÂÔÔÕÑâÐËÌ Ä àÎÇÏÇÐÕÂÓÐÑÌ âÚÇÌÍÇ ÒÓËÐâÕÑ
DR=0.001 ÐÏ. ±ÑÎÖÚÇÐÐÞÇ ÕÂÍËÏ ÑÃÓÂÊÑÏ ÆËÔÒÇÓÔËÑÐÐÞÇ
ÍÓËÄÞÇ ÆË××ÇÓÇÐÙËÓÑÄÂÎËÔß ÒÑ R ÚËÔÎÇÐÐÑ Ô ÑÒÓÇÆÇÎÇÐËÇÏ
ÑÓÃËÕÂÎßÐÞØ ÔËÎ ÆÎâ ÒÓËÄÇÆÇÐÐÞØ ÐÂ ÓËÔ. 28 ÆËÔÒÇÓÔËÑÐÐÞØ
ÊÂÄËÔËÏÑÔÕÇÌ Ä ÓÂÊÐÞØ ÕÑÚÍÂØ ¥©¢. ±ÑÎÖÚÇÐÐÞÇ ÆÂÐÐÞÇ
ÒÓËÄÇÆÇÐÞ Ä ÕÂÃÎ. 7, Ä ÍÑÕÑÓÑÌ ÕÑÚÍÂÏ S1, S2 Ë S3 ÔÑÑÕÄÇÕ-
ÔÕÄÖáÕ ÔÓÇÆÐËÇ ÒÑÎÑÉÇÐËâ àÕËØ ÐÂÒÓÂÄÎÇÐËÌ ¥©¢. ªÊ ÒÓËÄÇ-
ÆÇÐÐÞØ Ä ÕÂÃÎËÙÇ ÆÂÐÐÞØ ÄËÆÐÑ, ÚÕÑ ÐÇÃÑÎßÛËÏ
ÔÄâÊÞÄÂáÜËÏ ØÂÓÂÍÕÇÓÑÏ (ÒÑÎÑÉËÕÇÎßÐÑÇ ÊÐÂÚÇÐËÇ ÑÓÃË-
ÕÂÎßÐÞØ ÔËÎ) ÑÃÎÂÆÂáÕ ÄÐÖÕÓÇÐÐËÇ ÄÂÎÇÐÕÐÞÇ ÍÓËÔÕÂÎÎËÚÇÔ-
ÍËÇ ÑÓÃËÕÂÎË 1 Ë 2. ¢ÑÎÇÇ ÄÞÔÑÍËÇ ÒÑ àÐÇÓÅËË
ÍÓËÔÕÂÎÎËÚÇÔÍËÇ ÑÓÃËÕÂÎË ÒÓÑâÄÎâáÕ ÎËÃÑ ÔÎÂÃÑÔÄâÊÞÄÂá-
ÜËÌ (ÐÇÔÄâÊÞÄÂáÜËÌ) ØÂÓÂÍÕÇÓ, ÎËÃÑ ÓÂÊÓÞØÎâáÜËÌ (ÑÕÓË-
ÙÂÕÇÎßÐÞÇ ÊÐÂÚÇÐËâ ÑÓÃËÕÂÎßÐÞØ ÔËÎ). ¯ËÉÐËÇ ÔÄÑÃÑÆÐÞÇ
ÍÓËÔÕÂÎÎËÚÇÔÍËÇ ÑÓÃËÕÂÎË 11 Ë 12, ÍÂÍ Ë ÔÎÇÆÑÄÂÎÑ ÑÉËÆÂÕß,
ËÏÇáÕ ÔËÎßÐÑ ÓÂÊÓÞØÎâáÜËÇ ÔÄÑÌÔÕÄÂ. ³ÎÇÆÖÇÕ ÑÕÏÇÕËÕß
ÕÂÍÉÇ, ÚÕÑ ÊÐÂÚÇÐËâ ÑÓÃËÕÂÎßÐÞØ ÔËÎ fi ÊÂÄËÔâÕ ÑÕ ÍÑÑÓÆËÐÂÕ
ÕÑÚÇÍ ¥©¢. ¯ÂÒÓËÏÇÓ, Ä ÕÑÚÍÇ K ÐÂÃÎáÆÂÇÕÔâ ÑÔÎÂÃÎÇÐËÇ
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²ËÔ. 28. ³ÑÒÑÔÕÂÄÎÇÐËÇ ÆËÔÒÇÓÔËÑÐÐÞØ ÊÂÄËÔËÏÑÔÕÇÌ àÐÇÓÅÇÕËÚÇÔÍËØ
ÊÑÐ ÚÇÓÐÑÅÑ ×ÑÔ×ÑÓÂ, ÓÂÔÔÚËÕÂÐÐÞØ Ä ÒÓËÃÎËÉÇÐËË ²®·75 Ë ¶¿³
ÔÒÇÍÕÓÂ.115 ¤ÑÓËÊÑÐÕÂÎßÐÞÏË ÎËÐËâÏË ÑÕÏÇÚÇÐÞ ÖÓÑÄÐË ÍÎÂÔÕÇÓÂ
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²ËÔ. 29. ©ÂÄËÔËÏÑÔÕß ÑÓÃËÕÂÎßÐÞØ ÄËÃÓÑÐÐÞØ ÍÑÐÔÕÂÐÕ Â ÏÑÎÇÍÖÎÞ
N2 ÑÕ ÑÓÃËÕÂÎßÐÞØ ÔËÎ f i (ÓÂÔÚÇÕ Ä ÒÓËÃÎËÉÇÐËË ²®·®°).
1ì 2sg, 2ì 2su, 3ì 3sg, 4ì 1pu, 5ì 1pg.75

´ÂÃÎËÙÂ 7. °ÓÃËÕÂÎßÐÞÇ ÔËÎÞ fi (1078 H) ÆÎâ àÐÇÓÅÇÕËÚÇÔÍËØ ÊÑÐ
ÚÇÓÐÑÅÑ ×ÑÔ×ÑÓÂ.75

¯ÑÏÇÓ ´ÑÚÍË ¥©¢
ÆËÔÒÇÓÔÐÑÌ
ÍÓËÄÑÌ ¤ S1 J S2 K S3

12 72.9 73.9 78.4 78.3 78.0 77.2
11 74.5 76.0 76.4 77.3 76.4 74.5
10 72.4 72.6 73.2 71.7 71.0 72.0
9 72.1 71.1 73.1 71.7 70.9 71.1
8 70.1 71.7 71.9 70.6 70.2 71.4
7 71.2 71.5 71.6 70.6 70.2 0.3
6 72.1 71.3 0.4 0.1 0.5 70.3
5 0.7 0.6 0.4 0.1 0.5 0.6
4 0.9 0.0 0.5 70.3 70.1 71.0
3 72.1 70.3 0.5 70.3 70.1 70.9
2 2.2 1.8 1.8 1.1 70.3 1.1
1 2.5 2.3 1.8 1.1 70.2 1.7

916 À.¡.´ÇÕÇÓËÐ, ³.¤.¤ÂÅÂÓËÐ



ÔÄâÊÞÄÂÐËâ ÄÔÇØ ÍÓËÔÕÂÎÎËÚÇÔÍËØ ÑÓÃËÕÂÎÇÌ, ÄÍÎáÚÂâ Ë
ÄÐÖÕÓÇÐÐËÇ ÄÂÎÇÐÕÐÞÇ ÍÓËÔÕÂÎÎËÚÇÔÍËÇ ÑÓÃËÕÂÎË. µÅÎÑÄÂâ
ÊÂÄËÔËÏÑÔÕß ËÐÆÇÍÔÑÄ ÏÇÉÂÕÑÏÐÑÅÑ ÔÄâÊÞÄÂÐËâ fi ÆÎâ
ÓÂÊÎËÚÐÞØ, ÐÂÒÓËÏÇÓ 1 Ë 2, ÍÓËÔÕÂÎÎËÚÇÔÍËØ ÑÓÃËÕÂÎÇÌ
ÏÑÉÇÕ ÃÞÕß ËÔÒÑÎßÊÑÄÂÐÂ ÒÓË ËÊÖÚÇÐËË ÂÐËÊÑÕÓÑÒËË
ÔÄÑÌÔÕÄ ÚÇÓÐÑÅÑ ×ÑÔ×ÑÓÂ Ë ÆÓÖÅËØ ÄÇÜÇÔÕÄ.

²ÇÊÖÎßÕÂÕÞ ÒÓÑÄÇÆÇÐÐÑÅÑ ËÔÔÎÇÆÑÄÂÐËâ ÒÓËÄÑÆâÕ Í
ÊÂÍÎáÚÇÐËá Ñ ÒÓÇÑÃÎÂÆÂáÜÇÏ ÄÍÎÂÆÇ àÎÇÍÕÓÑÐÑÄ ÄÐÖÕÓÇÐ-
ÐËØ ÄÂÎÇÐÕÐÞØ ÊÑÐ ÂÕÑÏÐÑÅÑ ÍÓËÔÕÂÎÎÂ Ä ÍÑÄÂÎÇÐÕÐÑÇ ÔÄâÊÞ-
ÄÂÐËÇ ÂÕÑÏÑÄ. £ÞÄÑÆ Ñ ÔÄâÊÞÄÂáÜÇÏ ØÂÓÂÍÕÇÓÇ ££®°
ÆÄÖØÂÕÑÏÐÑÅÑ ÍÎÂÔÕÇÓÂ, ÐÂ ÑÔÐÑÄÇ ÍÑÕÑÓÑÅÑ ÒÑÔÕÓÑÇÐÂ
ÓÇÛÇÕÍÂ, ÔÑØÓÂÐâÇÕÔâ ÒÓË ÒÇÓÇØÑÆÇ Í ÑÒËÔÂÐËá àÎÇÍÕÓÑÐÐÑÌ
ÔÕÓÖÍÕÖÓÞ ÕÄÇÓÆÑÅÑ ÕÇÎÂ Ä ÓÂÏÍÂØ ÊÑÐÐÑÌ ÕÇÑÓËË.

´ÂÍËÏ ÑÃÓÂÊÑÏ ËÊ ÆÂÐÐÞØ, ÓÂÔÔÏÑÕÓÇÐÐÞØ Ä ÐÂÔÕÑâÜÇÏ
ÓÂÊÆÇÎÇ, ÔÎÇÆÖÇÕ, ÚÕÑ ÖÚÂÔÕËÇÏ àÎÇÍÕÓÑÐÑÄ ££®° Ä ÔÄâÊÞÄÂ-
ÐËË ÒÓÇÐÇÃÓÇÅÂÕß ÐÇÎßÊâ. £ ÑÕÆÇÎßÐÞØ ÔÎÖÚÂâØ ËØ ÄÍÎÂÆ Ä
àÐÇÓÅËá ÍÑÄÂÎÇÐÕÐÑÅÑ ÔÄâÊÞÄÂÐËâ ÔÑÇÆËÐÇÐËÌ ÏÑÉÇÕ ÃÞÕß
ÔÓÂÄÐËÏ Ô ÄÍÎÂÆÑÏ àÎÇÍÕÓÑÐÑÄ £®°.

VI. ©ÂÍÎáÚÇÐËÇ
ºËÓÑÍÑÇ ÒÓËÏÇÐÇÐËÇ ÓÇÐÕÅÇÐÑàÎÇÍÕÓÑÐÐÑÌ ÔÒÇÍÕÓÑÔÍÑÒËË
ÒÓË ËÔÔÎÇÆÑÄÂÐËâØ àÎÇÍÕÓÑÐÐÑÌ ÔÕÓÖÍÕÖÓÞ ÏÑÎÇÍÖÎ Ë ÕÄÇÓ-
ÆÞØ ÕÇÎ, ÔÑÔÕÑâÜËØ ËÊ ÔÂÏÞØ ÓÂÊÎËÚÐÞØ àÎÇÏÇÐÕÑÄ ±ÇÓËÑ-
ÆËÚÇÔÍÑÌ ÔËÔÕÇÏÞ, ÒÑÊÄÑÎËÎÑ ÒÑÎÖÚËÕß ÑÓËÅËÐÂÎßÐÞÇ
ÓÇÊÖÎßÕÂÕÞ Ñ ÄÊÂËÏÑÆÇÌÔÕÄËË àÎÇÍÕÓÑÐÑÄ ÐËÊÍÑàÐÇÓÅÇÕËÚÇÔ-
ÍËØ ÊÂÒÑÎÐÇÐÐÞØ ÒÑÆÑÃÑÎÑÚÇÍ ÔÑÔÇÆÐËØ ÂÕÑÏÑÄ Ä ÄÇÜÇÔÕÄÇ.
¥Îâ ÏÐÑÅËØ ÔÑÇÆËÐÇÐËÌ ÕÂÍÑÇ ÄÊÂËÏÑÆÇÌÔÕÄËÇ ÏÑÉÇÕ ÃÞÕß
ÆÑÔÕÂÕÑÚÐÑ ÔËÎßÐÞÏ Ë ËÏ ÐÇÎßÊâ ÒÓÇÐÇÃÓÇÅÂÕß ÒÓË ÓÂÔÔÏÑÕ-
ÓÇÐËË àÎÇÍÕÓÑÐÐÑÌ ÔÕÓÖÍÕÖÓÞ. £ ÓÇÐÕÅÇÐÑàÎÇÍÕÓÑÐÐÞØ
ÔÒÇÍÕÓÂØ ÕÂÍËØ ÔÑÇÆËÐÇÐËÌ Ä ÑÃÎÂÔÕË ÑÕÐÑÔËÕÇÎßÐÑ ÔÎÂÃÑ-
ÔÄâÊÂÐÐÞØ (*15 ë 50 à£) àÎÇÍÕÓÑÐÑÄ, ÍÂÍ ÒÓÂÄËÎÑ, ÄÑÊÐËÍÂÇÕ
ÕÑÐÍÂâ ÔÕÓÖÍÕÖÓÂ, ÑÃÖÔÎÑÄÎÇÐÐÂâ àÎÇÍÕÓÑÐÂÏË ££®°. ¦Ç
ËÊÖÚÇÐËÇ ÒÑÍÂÊÂÎÑ, ÚÕÑ ØÂÓÂÍÕÇÓËÔÕËÍË ÕÂÍÑÌ ÔÕÓÖÍÕÖÓÞ
ÄÊÂËÏÑÔÄâÊÂÐÞ ÔÑ ÔÕÓÑÇÐËÇÏ ÓÂÔÔÏÂÕÓËÄÂÇÏÞØ ÔÑÇÆËÐÇÐËÌ.
¥ÂÐÐÞÇ ÓÇÐÕÅÇÐÑàÎÇÍÕÓÑÐÐÑÌ ÔÒÇÍÕÓÑÔÍÑÒËË ÑÃ ÑÃÓÂÊÑÄÂ-
ÐËË ÄÐÖÕÓÇÐÐËØ ÄÂÎÇÐÕÐÞØ ÏÑÎÇÍÖÎâÓÐÞØ ÑÓÃËÕÂÎÇÌ, ÄÊÂË-
ÏÑÔÄâÊË ÔÕÓÑÇÐËâ ÔÑÇÆËÐÇÐËÌ ÔÑ ÔÕÓÖÍÕÖÓÑÌ àÕËØ ££®°, Â
ÕÂÍÉÇ Ñ ÄÍÎÂÆÇ àÎÇÍÕÓÑÐÑÄ ÕÂÍËØ ££®° Ä ØËÏËÚÇÔÍÑÇ ÔÄâÊÞ-
ÄÂÐËÇ ÏÇÉÆÖ ÂÕÑÏÂÏË ÐÂØÑÆâÕÔâ Ä ØÑÓÑÛÇÏ ÔÑÅÎÂÔËË Ô
ÓÇÊÖÎßÕÂÕÂÏË ÕÇÑÓÇÕËÚÇÔÍËØ ÓÂÔÚÇÕÑÄ. £ÑÊÏÑÉÐÑÔÕß ÍÂÚÇÔÕ-
ÄÇÐÐÑÌ ËÐÕÇÓÒÓÇÕÂÙËË ÔÕÓÖÍÕÖÓÞ ÓÇÐÕÅÇÐÑàÎÇÍÕÓÑÐÐÞØ
ÔÒÇÍÕÓÑÄ ÏÐÑÅËØ ÔÑÇÆËÐÇÐËÌ Ä ÑÃÎÂÔÕË àÐÇÓÅËÌ ÔÄâÊË àÎÇÍÕ-
ÓÑÐÑÄ ££®°ÐÂ ÑÔÐÑÄÇ ÑÃÜËØ ÕÇÑÓÇÕËÍÑ-ÅÓÖÒÒÑÄÞØ ÒÑÐâÕËÌ
ÒÑÊÄÑÎâÇÕ ËÔÒÑÎßÊÑÄÂÕß ÏÇÕÑÆ ²¿³ ÛËÓÑÍÑÏÖ ÍÓÖÅÖ ËÔÔÎÇ-
ÆÑÄÂÕÇÎÇÌ ÒÓË ÓÇÛÇÐËË ÕÇØ ËÎË ËÐÞØ ÊÂÆÂÚ ÒÑ ÔÕÓÑÇÐËá
ÄÇÜÇÔÕÄÂ, ÇÅÑ ÓÂÆËÂÙËÑÐÐÞÏ ÒÑÄÓÇÉÆÇÐËâÏ Ë ËÊÖÚÇÐËá
ÆÇ×ÇÍÕÑÄ Ä ÐÇÏ.

³ÎÇÆÖÇÕ ÑÕÏÇÕËÕß, ÚÕÑ Ä ÐÂÔÕÑâÜÇÇ ÄÓÇÏâ ÒÑÍÂ ÐÇÕ
ÑÍÑÐÚÂÕÇÎßÐÑ Ô×ÑÓÏËÓÑÄÂÄÛÇÅÑÔâ ÏÐÇÐËâ Ñ ÓÑÎË Ë ÊÐÂÚÇ-
ÐËË ££®° Ä ÑÃÓÂÊÑÄÂÐËË ÔÑÇÆËÐÇÐËÌ, Ä ×ÑÓÏËÓÑÄÂÐËË ËØ
×ËÊËÍÑ-ØËÏËÚÇÔÍËØ ÔÄÑÌÔÕÄ Ë ÔÕÓÑÇÐËâ. £ ÚÂÔÕÐÑÔÕË, ÆÎâ
ÔÑÇÆËÐÇÐËÌ ÎÂÐÕÂÐËÆÑÄ Ë ÂÍÕËÐËÆÑÄ àÕÑÕ ÄÑÒÓÑÔ ÏÂÎÑ ËÊÖ-
ÚÇÐ. °ÆÐÂÍÑ ÖÉÇ ÔÇÌÚÂÔ ÏÑÉÐÑ ÒÓËÄÇÔÕË ÓâÆ ÒÓËÏÇÓÑÄ, Ä
ÍÑÕÑÓÞØ ËÔÒÑÎßÊÑÄÂÐËÇ ÍÑÐÙÇÒÙËË à××ÇÍÕËÄÐÑÅÑ (ÐÂÃÎá-
ÆÂÇÏÑÅÑ Ä ÑÒÞÕÇ) ÑÃÓÂÊÑÄÂÐËâ ££®° ÒÑÊÄÑÎâÇÕ ÑÃÝâÔÐËÕß
ÐÇÍÑÕÑÓÞÇ àÍÔÒÇÓËÏÇÐÕÂÎßÐÞÇ ÓÇÊÖÎßÕÂÕÞ, ÐÂÒÓËÏÇÓ, ËÐÄÇÓ-
ÔËá ÖÓÑÄÐÇÌ 3su- Ë 1pu-££®° Ä ÏÑÎÇÍÖÎÇ ÂÊÑÕÂ Ë ÂÐÑÏÂÎßÐÑ
ÃÑÎßÛÖá àÐÇÓÅËá ÔÄâÊË ÂÕÑÏÑÄ Ä ÐÇÌ;51, 56 ÑÕÐÑÔËÕÇÎßÐÑ
ÃÑÎßÛËÇ ÄÇÎËÚËÐÞ ÛËÓËÐ ÄÂÎÇÐÕÐÞØ ÊÑÐ (25.2 à£) ÅÓÂ×ËÕÂ
Ë ÂÎÏÂÊÂ, Ë àÐÇÓÅËË ÔÄâÊË ÏÇÉÆÖ ÂÕÑÏÂÏË ÖÅÎÇÓÑÆÂ Ä
ÔÎÑâØ;25, 88 ÄÑÊÐËÍÐÑÄÇÐËÇ ÕÑÐÍÑÌ ÔÕÓÖÍÕÖÓÞ Ä ÓÇÐÕÅÇÐÑàÎÇÍÕ-
ÓÑÐÐÞØ ÔÒÇÍÕÓÑÄ ÔÑÇÆËÐÇÐËÌ ÎÂÐÕÂÐËÆÑÄ 4, 5 Ë ÂÍÕËÐË-
ÆÑÄ 2, 3, 102, 103 Ä ÑÃÎÂÔÕË àÐÇÓÅËÌ ÔÄâÊË àÎÇÍÕÓÑÐÑÄ
*15 ë 50 à£; ÔÄâÊß ØÂÓÂÍÕÇÓËÔÕËÍ ÕÑÐÍÑÌ ÔÕÓÖÍÕÖÓÞ ÓÇÐÕÅÇ-
ÐÑàÎÇÍÕÓÑÐÐÞØ ÔÒÇÍÕÓÂØ ÔÑÇÆËÐÇÐËÌ ÂÍÕËÐËÆÑÄ 18, 109, 123 Ë
ÆÓÖÅËØ àÎÇÏÇÐÕÑÄ 17 ÔÑ ÔÕÓÑÇÐËÇÏ ÃÎËÉÂÌÛÇÅÑ ÑÍÓÖÉÇÐËâ Ë
ÆÎËÐÂÏË ÔÄâÊÇÌ ÑÕ ËÑÐÑÄ ÏÇÕÂÎÎÑÄ ÆÑ ÃÎËÉÂÌÛËØ ÂÕÑÏÑÄ
ÎËÅÂÐÆÑÄ; ÄÑÊÐËÍÐÑÄÇÐËÇ ÕÑÐÍÑÌ ÔÕÓÖÍÕÖÓÞ Ä àÏËÔÔËÑÐÐÞØ
ÔÒÇÍÕÓÂØ ÔÑÇÆËÐÇÐËÌ ÎÂÐÕÂÐËÆÑÄ,19 ÖÓÂÐÂ 124 Ë àÎÇÍÕÓÑÐÐÞØ

ÍÑÐÄÇÓÔËÑÐÐÞØ ÔÒÇÍÕÓÑÄ ÔÑÇÆËÐÇÐËÌ ÖÓÂÐÂ 125, 126 Ä ÔÎÖÚÂâØ,
ÍÑÅÆÂ Ä ×ÑÓÏËÓÑÄÂÐËË ÕÂÍËØ ÔÒÇÍÕÓÑÄ ÒÓËÐËÏÂáÕ ÖÚÂÔÕËÇ
àÎÇÍÕÓÑÐÞ ËÊ ÑÃÎÂÔÕË àÐÇÓÅËÌ ÔÄâÊË*15 ë 50 à£.

¯Ç ËÔÍÎáÚÇÐÑ, ÚÕÑ ÑÆÐÑÌ ËÊ ÒÓËÚËÐ ÑÃÓÂÊÑÄÂÐËâ ÖÔÕÑÌ-
ÚËÄÞØ ÂÍÕËÐËÎÑÄÞØ ÅÓÖÒÒ ¡n°2�

2 Ä ÔÑÇÆËÐÇÐËâØ ÂÍÕËÐËÆÑÄ
âÄÎâÇÕÔâ ÄÑÊÐËÍÐÑÄÇÐËÇ Ä ÐËØ ££®°. °ÕÏÇÕËÏ ÕÂÍÉÇ, ÚÕÑ ÐÂ
ÑÔÐÑÄÇ ÓÂÔÔÏÑÕÓÇÐÐÞØ ÄÞÛÇ ÆÂÐÐÞØ ÃÞÎ ÒÓÇÆÎÑÉÇÐ ÐÑÄÞÌ
ÏÇÕÑÆ ÑÒÓÇÆÇÎÇÐËâ ÓÂÔÔÕÑâÐËâU7°, ÔÒÑÔÑÃÔÕÄÖáÜËÌ ËÆÇÐ-
ÕË×ËÍÂÙËË ÒÓÑÆÖÍÕÑÄ ÓÇÂÍÙËË ÔÑÇÆËÐÇÐËÌ ÖÓÂÐÂ Ô ÒÑÄÇÓØ-
ÐÑÔÕßá ÕÄÇÓÆÞØ ÕÇÎ.109, 123, 127, 128

¯Â ÑÔÐÑÄÂÐËË ÓÂÔÔÏÑÕÓÇÐÐÞØ Ä ÐÂÔÕÑâÜÇÌ ÓÂÃÑÕÇ ÓÇÊÖÎß-
ÕÂÕÑÄ ÏÑÉÐÑ ÔÆÇÎÂÕß ÔÎÇÆÖáÜËÇ ÄÞÄÑÆÞ, ÍÑÕÑÓÞÇ âÄÎâáÕÔâ
ÑÕÄÇÕÂÏË ÐÂ ÄÑÒÓÑÔÞ,ÒÇÓÇÚËÔÎÇÐÐÞÇ ÄÑ £ÄÇÆÇÐËË ÒÓË ÒÑÔÕÂ-
ÐÑÄÍÇ ÊÂÆÂÚË ÐÂÔÕÑâÜÇÅÑ ËÔÔÎÇÆÑÄÂÐËâ.

1. ±ÓË ÄÞÒÑÎÐÇÐËË ÐÇÑÃØÑÆËÏÞØ ÖÔÎÑÄËÌ ££®° ÏÑÅÖÕ
ÑÃÓÂÊÑÄÞÄÂÕßÔâ Ä ÔÑÇÆËÐÇÐËâØ ÒÓÂÍÕËÚÇÔÍË ÎáÃÞØ àÎÇÏÇÐ-
ÕÑÄ ±ÇÓËÑÆËÚÇÔÍÑÌ ÔËÔÕÇÏÞ.

2. ´ÑÐÍÂâ ÔÕÓÖÍÕÖÓÂ ÔÒÇÍÕÓÑÄ ²¿³, ÔÄâÊÂÐÐÂâ Ô àÎÇÍÕÓÑ-
ÐÂÏË ££®°, ÒÑÊÄÑÎâÇÕ ÆÇÎÂÕß ÊÂÍÎáÚÇÐËâ Ñ ÔÕÇÒÇÐË ÖÚÂÔÕËâ
àÎÇÍÕÓÑÐÑÄ ÊÂÒÑÎÐÇÐÐÞØ ¡° Ä ØËÏËÚÇÔÍÑÏ ÔÄâÊÞÄÂÐËË, Â
ÕÂÍÉÇ Ñ ÔÕÓÑÇÐËË ÃÎËÉÂÌÛÇÅÑ ÑÍÓÖÉÇÐËâ ÓÂÔÔÏÂÕÓËÄÂÇÏÑÅÑ
ÂÕÑÏÂ Ë ÆÎËÐÂØ ÔÄâÊÇÌ Ä ÔÑÇÆËÐÇÐËâØ.

3. £ ÑÕÆÇÎßÐÞØ ÔÎÖÚÂâØ ÔÖÏÏÂÓÐÞÌ ÄÍÎÂÆ àÎÇÍÕÓÑÐÑÄ
££®° Ä ÂÃÔÑÎáÕÐÖá ÄÇÎËÚËÐÖ àÐÇÓÅËË ØËÏËÚÇÔÍÑÌ ÔÄâÊË
ÏÑÉÇÕ ÃÞÕß ÔÓÂÄÐËÏ Ô ÔÑÑÕÄÇÕÔÕÄÖáÜÇÌ ÄÇÎËÚËÐÑÌ ÄÍÎÂÆÂ
àÎÇÍÕÓÑÐÑÄ £®° Ä ÔÄâÊÞÄÂÐËÇ ÂÕÑÏÑÄ. ¿ÕÑÕ ×ÂÍÕ âÄÎâÇÕÔâ
ÄÂÉÐÞÏ Ë ÐÑÄÞÏ Ä ØËÏËË.

­ËÕÇÓÂÕÖÓÂ

1. K.Siegbahn, C.Nordling, G.Johansson, J.Hedman, P.F.Heden,
K.Hamrin, U.Gelius, T.Bergmark, L.O.Werme, R.Manne, Y.Baer.
ESCAApplied to FreeMolecules. North-Holland, Amsterdam, 1969

2. À.¡.´ÇÕÇÓËÐ, £.®.¬ÖÎÂÍÑÄ, ¡.³.¢ÂÇÄ, ¡.¤.©ÇÎÇÐÍÑÄ,
ª.£.®ÇÎßÐËÍÑÄ, ¯.¢.¯ÇÄÊÑÓÑÄ, £.¡.³ÕÓÇÎßÙÑÄ. £ ÍÐ.´ÇÊ. ÆÑÍÎ.
ÔÑÄÇÜÂÐËâ ä²ÇÐÕÅÇÐÑÄÔÍËÇ Ë ÓÇÐÕÅÇÐÑàÎÇÍÕÓÑÐÐÞÇ ÔÒÇÍÕÓÞ Ë
àÎÇÍÕÓÑÐÂâ ÔÕÓÖÍÕÖÓÂ ÏÇÕÂÎÎÑÄ, ÔÒÎÂÄÑÄ Ë ØËÏËÚÇÔÍËØ ÔÑÇÆË-
ÐÇÐËÌã. ¶ËÊËÍÑ-ÕÇØÐËÚÇÔÍËÌ ËÐ-Õ, ªÉÇÄÔÍ. 1979, ³. 25

3. À.¡.´ÇÕÇÓËÐ, ¡.³.¢ÂÇÄ, ².£.£ÇÆÓËÐÔÍËÌ, ¡.­.¤ÖÃÔÍËÌ,
¡.¤.©ÇÎÇÐÍÑÄ, ¡.±.¬ÑÄÕÖÐ, £.®.¬ÖÎÂÍÑÄ, £.±.³ÂÚÇÐÍÑ. ¥ÑÍÎ.
¡¯ ³³³², 256, 381(1981)

4. À.¡.´ÇÕÇÓËÐ, ¡.³.¢ÂÇÄ, £.®.¬ÖÎÂÍÑÄ, ¡.­.¤ÖÃÔÍËÌ,
¡.±.¬ÑÄÕÖÐ, ³.¢.±ËÓÍÇÔ, ¤.¯.®ÂÍÖÛÑÄÂ. ¥ÑÍÎ. ¡¯ ³³³²,
259, 416 (1981)

5. À.¡.´ÇÕÇÓËÐ, ¡.³.¢ÂÇÄ, £.®.¬ÖÎÂÍÑÄ, ¯.¢.¯ÇÄÊÑÓÑÄ,
³.¢.±ËÓÍÇÔ, ´.¡.¬ÓÂÔÑÄÔÍÂâ. £ ÍÐ.¶ËÊËÚÇÔÍËÇ Ë ÏÂÕÇÏÂÕË-
ÚÇÔÍËÇ ÏÇÕÑÆÞ Ä ÍÑÑÓÆËÐÂÙËÑÐÐÑÌ ØËÏËË. ºÕËËÐÙÂ, ¬ËÛËÐÇÄ,
1980. ³. 75

6. Yu.A.Teterin, V.M.Kulakov, A.S.Baev, N.B.Nevzorov,
I.V.Melnikov, V.A.Streltsov, L.G.Mashirov, D.N.Suglobov,
A.G.Zelenkov. Phys. Chem. Miner. 7, 151 (1981)

7. £.ª.¯Ç×ÇÆÑÄ, £.ª.£ÑÄÐÂ. ¿ÎÇÍÕÓÑÐÐÂâ ÔÕÓÖÍÕÖÓÂ ØËÏËÚÇÔÍËØ
ÔÑÇÆËÐÇÐËÌ. ¯ÂÖÍÂ, ®ÑÔÍÄÂ, 1987

8. £.ª.¯Ç×ÇÆÑÄ, £.ª.£ÑÄÐÂ. ¿ÎÇÍÕÓÑÐÐÂâ ÔÕÓÖÍÕÖÓÂ ÑÓÅÂÐËÚÇ-
ÔÍËØ Ë àÎÇÏÇÐÕÑÑÓÅÂÐËÚÇÔÍËØ ÔÑÇÆËÐÇÐËÌ. ¯ÂÖÍÂ, ®ÑÔÍÄÂ, 1989

9. ¥.£.¬ÑÓÑÎßÍÑÄ. ¿ÎÇÍÕÓÑÐÐÑÇ ÔÕÓÑÇÐËÇ Ë ÔÄÑÌÔÕÄÂ ÔÑÇÆËÐÇÐËÌ
ÐÇÒÇÓÇØÑÆÐÞØ àÎÇÏÇÐÕÑÄ. ·ËÏËâ, ³ÂÐÍÕ-±ÇÕÇÓÃÖÓÅ, 1992

10. £.®.¬ÖÎÂÍÑÄ, À.¡.´ÇÕÇÓËÐ. ±ÓËÓÑÆÂ, (2), 78 (1978)
11. L.Ley, R.A.Pollak, S.P.Kowalczyk, R.McFeely, D.A.Shirly. Phys.

Rev. B Solid State, Ser. 3, 8, 641 (1973)
12. £.ª.¯Ç×ÇÆÑÄ.¨ÖÓÐ. ÔÕÓÖÍÕ. ØËÏËË, 15, 1093 (1974)
13. F.Jellinek, R.A.Pollak, M.W.Shafer.Matter. Res. Bull., 9, 845

(1974)
14. B.W.Veal, D.J.Lam, W.T.Carnall, H.R.Hoekstra. Phys. Rev. B,

Solid State, Ser. 3, 12, 5651 (1975)
15. ¿.±.¥ÑÏÂÛÇÄÔÍÂâ, £.ª.¯Ç×ÇÆÑÄ. £ ÍÐ. ²ÇÐÕÅÇÐÑÄÔÍÂâ ×ÑÕÑ-

àÎÇÍÕÓÑÐÐÂâ ÔÒÇÍÕÓÑÔÍÑÒËâ. ¯ÂÖÍÑÄÂ ÆÖÏÍÂ, ¬ËÇÄ, 1977. ³. 86
16. H.Heid, R.Hemmel, C.F.Bruggen, C.Haas. J. Solid State Chem., 33,

17 (1980)
17. À.¡.´ÇÕÇÓËÐ, ³.¤.¤ÂÅÂÓËÐ. £ÐÖÕÓÇÐÐËÇ ÄÂÎÇÐÕÐÞÇ ÏÑÎÇÍÖ-

ÎâÓÐÞÇ ÑÓÃËÕÂÎË Ë ÄÎËâÐËÇ ËØ àÎÇÍÕÓÑÐÑÄ ÐÂ ØÂÓÂÍÕÇÓ ØËÏËÚÇ-
ÔÍÑÌ ÔÄâÊË ÔÑÇÆËÐÇÐËÌ. ¸¯ªªÂÕÑÏËÐ×ÑÓÏ. ®ÑÔÍÄÂ, 1985

µÔÒÇØË ØËÏËË 65 (10) 1996 917



18. À.¡.´ÇÕÇÓËÐ, ¡.³.¢ÂÇÄ. ²ÇÐÕÅÇÐÑÄÔÍÂâ ×ÑÕÑàÎÇÍÕÓÑÐÐÂâ
ÔÒÇÍÕÓÑÔÍÑÒËâ ÔÑÇÆËÐÇÐËÌ ÎÇÅÍËØ ÂÍÕËÐÑËÆÑÄ. ¸¯ªªÂÕÑÏËÐ-
×ÑÓÏ, ®ÑÔÍÄÂ, 1986

19. À.¡.´ÇÕÇÓËÐ, ¡.³.¢ÂÇÄ. ²ÇÐÕÅÇÐÑÄÔÍÂâ ×ÑÕÑàÎÇÍÕÓÑÐÐÂâ
ÔÒÇÍÕÓÑÔÍÑÒËâ ÔÑÇÆËÐÇÐËÌ ÎÂÐÕÂÐÑËÆÑÄ. ¸¯ªªÂÕÑÏËÐ×ÑÓÏ,
®ÑÔÍÄÂ, 1987

20. À.¡.´ÇÕÇÓËÐ. £ ÍÐ. ²ÇÐÕÅÇÐÑÄÔÍËÇ àÎÇÍÕÓÑÐÐÞÇ ÔÒÇÍÕÓÞ Ë
ØËÏËÚÇÔÍÂâ ÔÄâÊß. (±ÑÆ ÓÇÆ. £.£.¤ÑÓÚÂÍÑÄÂ, £.ª.£ÑÄÐÞ,
£.ª.¯Ç×ÇÆÑÄÂ). ¥£¤µ, £ÎÂÆËÄÑÔÕÑÍ, 1986. ³. 165

21. ¹.¬ÑÖÎÔÑÐ. £ÂÎÇÐÐÕÐÑÔÕß. ®ËÓ, ®ÑÔÍÄÂ, 1965
22. ®.°ÓÚËÐ, ¤.¥ÉÂ××Ç. ²ÂÊÓÞØÎâáÜËÇ ÑÓÃËÕÂÎË. ®ËÓ, ®ÑÔÍÄÂ,

1969
23. P.Weightman, T.D.Thomas, D.R.Jennison. J. Chem. Phys., 78,

1652 (1983)
24. W.R.Salaneck, R.W.Bigelov, H.J.Frbeund, E.W.Plummer. Phys.

Rev. B, Condens. Matter. 24, 2403 (1981)
25. ¡.³.¢ÂÇÄ, ¡.¤.©ÇÎÇÐÍÑÄ, £.®.¬ÖÎÂÍÑÄ, ¢.£.°ÆËÐÑÄ,

£.±.³ÏËÎÅÂ, À.¡.´ÇÕÇÓËÐ, À.±.´ÖÏÂÐÑÄ, °.¬.¹ÖÅÖÐÑÄ.
¨ÖÓÐ. ÔÕÓÖÍÕ. ØËÏËË, 21, 29 (1980)

26. À.¡.´ÇÕÇÓËÐ, ¡.±.¬ÑÄÕÖÐ, ³.¤.¤ÂÅÂÓËÐ, ¯.¢.¯ÇÄÊÑÓÑÄ,
¡.³.¢ÂÇÄ,À.±.¥ËÍÑÄ. £ ÍÐ.´ÇÊ. ÆÑÍÎ. äXII®ÇÐÆÇÎÇÇÄÔÍËÌ ÔÝÇÊÆ
ÒÑ ÑÃÜÇÌ Ë ÒÓËÍÎÂÆÐÑÌ ØËÏËËã. £ÞÒ. 3. ¯ÂÖÍÂ, ®ÑÔÍÄÂ, 1981.
³. 131

27. ¡.³.¢ÂÇÄ, £.®.¬ÖÎÂÍÑÄ, À.¡.´ÇÕÇÓËÐ, ¯.¤.¤ÑÓÛÍÑÄ,
­.¤.®ÂÛËÓÑÄ, ¥.¯.³ÖÅÎÑÃÑÄ. £ ÍÐ. ´ÇÊ. ÆÑÍÎ. äXII ®ÇÐÆÇÎÇÇÄ-
ÔÍËÌ ÔÝÇÊÆ ÒÑ ÑÃÜÇÌ Ë ÒÓËÍÎÂÆÐÑÌ ØËÏËËã. £ÞÒ. 1. ¯ÂÖÍÂ,®ÑÔÍÄÂ,
1981. ³. 154; ²ÂÆËÑØËÏËâ, 24, 576 (1982)

28. V.A.Terekhov, L.N.Marshakova, N.P.Sergushin,
E.M.Smolyarenko, Yu.A.Teterin, E.P.Domachevskaya.¶ËÊËÍÂ
ÕÄÇÓÆÑÅÑ ÕÇÎÂ, 24, 283 (1982)

29. M.Boring, J.H.Wood. J. Chem. Phys., 63, 638 (1975)
30. P.F.Walch, D.E.Ellis. J. Chem. Phys., 65, 2387 (1976)
31. V.A.Gubanov, A.Rosen, D.E.Ellis. Solid State Commun., 22, 219

(1977)
32. ¤.­.¤ÖÙÇÄ, ¶.¶.­ÇÄËÐ. ¨ÖÓ. ÔÕÓÖÍÕ. ØËÏËË, 20, 771(1979)
33. T.Sasaki, H.Adachi. Intern. J. Quant. Chem., 18, 227 (1980)
34. £.·ÂÃÇÓÆËÕÙÎ. ³ÕÓÑÇÐËÇ ÏÂÕÇÓËË Ë ØËÏËÚÇÔÍÂâ ÔÄâÊß. ®ËÓ,

®ÑÔÍÄÂ, 1974
35. ¬.¢.ÁÙËÏËÓÔÍËÌ, £.¬.ÁÙËÏËÓÔÍËÌ. ·ËÏËÚÇÔÍÂâ ÔÄâÊß. £ËÜÂ

ÛÍÑÎÂ, ¬ËÇÄ, 1975
36. ­.¡.¢ÎáÏÇÐ×ÇÎßÆ, ¡.¬.¬ÖÍÖÛÍËÐÂ. ¬ÖÓÔ ÍÄÂÐÕÑÄÑÌ ØËÏËË Ë

ÔÕÓÑÇÐËÇ ÏÑÎÇÍÖÎ. ªÊÆ-ÄÑ ®¤µ, ®ÑÔÍÄÂ, 1980
37. À.¯.¬ÖÍÖÛÍËÐ, ¦.ª.®ÂÔÎÑÄ. ³ÕÓÑÇÐËÇ ÂÕÑÏÑÄ Ë ØËÏËÚÇÔÍÂâ

ÔÄâÊß. ªÊÆ-ÄÑ ­¤µ, ­ÇÐËÐÅÓÂÆ, 1973
38. ¥É.®ÂÓÇÎÎ, ³.¬ÇÕÕÎ, ¥É.´ÇÆÆÇÓ. ´ÇÑÓËâ ÄÂÎÇÐÕÐÑÔÕË. ®ËÓ,

®ÑÔÍÄÂ, 1968
39. ®.¥ßáÂÓ, ².¥ÑÅÇÓÕË. ´ÇÑÓËâ ÄÑÊÏÖÜÇÐËÌ ÏÑÎÇÍÖÎâÓÐÞØ ÑÓÃË-

ÕÂÎÇÌ Ä ÑÓÅÂÐËÚÇÔÍÑÌ ØËÏËË. ®ËÓ, ®ÑÔÍÄÂ, 1977
40. £.ª.®ËÐÍËÐ, ¢.Á.³ËÏÍËÐ, ².®.®ËÐâÇÄ. ´ÇÑÓËâ ÔÕÓÑÇÐËâ

ÏÑÎÇÍÖÎ (àÎÇÍÕÓÑÐÐÞÇ ÑÃÑÎÑÚÍË). £ÞÔÛÂâÛÍÑÎÂ,®ÑÔÍÄÂ, 1979
41. ¬.³.¬ÓÂÔÐÑÄ.®ÑÎÇÍÖÎÞ Ë ØËÏËÚÇÔÍÂâ ÔÄâÊß. £ÞÔÛÂâ ÛÍÑÎÂ,

®ÑÔÍÄÂ, 1977
42. ¤.·ÇÐÓËÙË-°ÎËÄà, ³.°ÎËÄÇ. ¬ÑÑÓÆËÐÂÙËâ Ë ÍÂÕÂÎËÊ. ®ËÓ,

®ÑÔÍÄÂ, 1980
43. ¶.¬ÑÕÑÐ, ¥É.µËÎÍËÐÔÑÐ. °ÔÐÑÄÞ ÐÇÑÓÅÂÐËÚÇÔÍÑÌ ØËÏËË. ®ËÓ,

®ÑÔÍÄÂ, 1979
44. ¿.¬ÂÓÕÏÇÎÎ, ¤.£.¡.¶ÑÖÎÔ. £ÂÎÇÐÕÐÑÔÕß Ë ÔÕÓÑÇÐËÇ ÏÑÎÇÍÖÎ.

·ËÏËâ, ®ÑÔÍÄÂ, 1978
45. ´.ª.¬ÓÂÔÑÄËÙÍÂâ. ¿ÎÇÍÕÓÑÐÐÞÇ ÔÕÓÖÍÕÖÓÞ ÂÕÑÏÑÄ Ë ØËÏËÚÇ-

ÔÍÂâ ÔÄâÊß. ±ÓÑÔÄÇÜÇÐËÇ, ®ÑÔÍÄÂ, 1980
46. £.ª.¬ÑÓÐÇÄ, ®.¯.¬ÑÐáØÑÄ. ³ÕÓÑÇÐËÇ ÂÕÑÏÂ Ë ÒÓËÓÑÆÂ ØËÏË-

ÚÇÔÍÑÌ ÔÄâÊË. ¶ËÊËÍÑ-ÕÇØÐËÚÇÔÍËÌ ËÐ-Õ, ªÉÇÄÔÍ, 1972
47. M.Kotani, K.Ohno, K.Kayama. InHandbuch der Physik. Vol. 37/2,

Springer-Verlag, Berlin ets, 1961. P. 173
48. R.D.Harcourt. Qualitative Valence-Bond Descriptions of Electron-

Rich Molecules: Pauling ä3-Electron Bondsã and äIncreased-
Valenceã Theory. Springer-Verlag, Berlin, 1982

49. M.S.Gopinathan, C.Ravimohan. Chem. Phys. Lett., 85, 307 (1982)
50. K.Hermann, P.S.Bagus, C.R.Brundle, D.Menzel. Phys. Rev. B,

Condens. Matter, 24, 7025 (1981)
51. À.¡.´ÇÕÇÓËÐ, ³.¤.¤ÂÅÂÓËÐ, À.±.¥ËÍÑÄ, ¤.­.¤ÖÙÇÄ. ¥ÑÍÎ. ¡¯

³³³², 268, 921 (1983)
52. À.¡.´ÇÕÇÓËÐ, ¡.³.¢ÂÇÄ, ³.¤.¤ÂÅÂÓËÐ, ¡.±.¬ÑÄÕÖÐ. ¥ÑÍÎ. ¡¯

³³³², 273, 156 (1983)

53. ³.¤.¤ÂÅÂÓËÐ,À.¡.´ÇÕÇÓËÐ,À.±.¥ËÍÑÄ.¨ÖÓÐ. ×ËÊ. ØËÏËË, 57,
2624 (1983)

54. V.A.Gubanov, A.Rosen, D.E.Ellis. J. Inorg. Nucl. Chem., 41, 975
(1979)

55. ¤.®.¨ËÆÑÏËÓÑÄ, ¡.¡.¢ÂÅÂÕÖÓßâÐÙ, ª.¡.¡ÃÓÑÐËÐ.±ÓËÍÎÂÆ-
ÐÂâ ÍÄÂÐÕÑÄÂâ ØËÏËâ. ·ËÏËâ, ®ÑÔÍÄÂ, 1979

56. À.¡.´ÇÕÇÓËÐ, ³.¤.¤ÂÅÂÓËÐ, À.±.¥ËÍÑÄ, ¤.­.¤ÖÙÇÄ,
£.£.¯ÇÏÑÛÍÂÎÇÐÍÑ. ´ÇÑÓÇÕ. Ë àÍÔÒÇÓËÏ. ØËÏËâ, 19, 259 (1983)

57. ³.¤.¤ÂÅÂÓËÐ, ª.¡.­ÞÅËÐÂ. £ ÍÐ. ¬ÄÂÐÕÑÄÂâ ØËÏËâ. ºÕËËÐÙÂ,
¬ËÛÇÐÇÄ, 1975. ³. 50

58. R.F.W.Bader, W.H.Henneker, P.E.Cade. J. Chem. Phys., 46, 3341
(1967)

59. ¡.®.¤ÖÎßÏÂÎËÇÄ, ª.£.³ÕÂÐÍÇÄËÚ.¨ÖÓÐ. ×ËÊ. ØËÏËË, 46, 2711
(1972)

60. K.Ruedenberg. J. Chem. Phys., 66, 375 (1977)
61. O.Goscinski. In Quantum Science. Methods and Structure. (Eds

J.-L.Calais, O.Goscinski, J.Linderberg, Y.Ohrn). Plenum, New
York, 1976. P. 427

62. ³.¤.¤ÂÅÂÓËÐ. ¬ÑÑÓÆËÐÂÙ. ØËÏËâ, 6, 215 (1980)
63. ª.¢.¢ÇÓÔÖÍÇÓ. ¬ËÐÇÕËÍÂ Ë ÍÂÕÂÎËÊ, 18, 1268 (1977)
64. ³.¤.¤ÂÅÂÓËÐ, À.¡.´ÇÕÇÓËÐ. ¨ÖÓÐ. ÔÕÓÖÍÕ. ØËÏËË, 25, (4) 125

(1984)
65. ³.¤.¤ÂÅÂÓËÐ, À.¡.´ÇÕÇÓËÐ. ¨ÖÓÐ. ÔÕÓÖÍÕ. ØËÏËË, 25, (6) 18

(1984)
66. P.E.Cade, K.D.Sales, A.C.Wahl. J. Chem. Phys., 44, 1973 (1966)
67. R.K.Nesbet. J. Chem. Phys., 40, 3619 (1964)
68. H.Lefebvre-Brion, C.M.Moser, R.K.Nesbet. Chem. Phys., 34, 1950

(1961)
69. P.E.Cade, W.M.Huo. J. Chem. Phys., 47, 614 (1967)
70. ³.¤.¤ÂÅÂÓËÐ, À.¡.´ÇÕÇÓËÐ. ¨ÖÓÐ. ×ËÊ. ØËÏËË, 58, 3015 (1984)
71. ³.¤.¤ÂÅÂÓËÐ,À.¡.´ÇÕÇÓËÐ.¨ÖÓÐ. ÐÇÑÓÅ. ØËÏËË, 29, 1915 (1984)
72. À.¡.´ÇÕÇÓËÐ, ¡.¥.³ËÆÑÓÇÐÍÑ, ³.¤.¤ÂÅÂÓËÐ. £ ÍÐ. ¬ÄÂÐÕÑÄÂâ

ØËÏËâ ÕÄÇÓÆÑÅÑ ÕÇÎÂ. ±ÓÇÒÓËÐÕ µ¯¸ ¡¯ ³³³². ³ÄÇÓÆÎÑÄÔÍ,
1984. ³. 55

73. ³.¤.¤ÂÅÂÓËÐ, À.¡.´ÇÕÇÓËÐ. £ ÍÐ. ¬ÄÂÐÕÑÄÂâ ØËÏËâ ÕÄÇÓÆÑÅÑ
ÕÇÎÂ. ±ÓÇÒÓËÐÕ µ¯¸ ¡¯ ³³³². ³ÄÇÓÆÎÑÄÔÍ, 1984. ³. 58;
´ÇÑÓÇÕ. Ë àÍÔÒÇÓËÏ. ØËÏËâ, 21, 211 (1985)

74. ³.¤.¤ÂÅÂÓËÐ, À.¡.´ÇÕÇÓËÐ. ¨ÖÓÐ. ×ËÊ. ØËÏËË, 59, 920 (1985)
75. ³.¤.¤ÂÅÂÓËÐ, À.¡.´ÇÕÇÓËÐ. £ ÍÐ. ¬ÄÂÐÕÑÄÂâ ØËÏËâ ÕÄÇÓÆÑÅÑ

ÕÇÎÂ. ±ÓÇÒÓËÐÕ µ¯¸ ¡¯ ³³³². ³ÄÇÓÆÎÑÄÔÍ, 1984. ³. 68;
¨ÖÓÐ. ÔÕÓÖÍÕ. ØËÏËË, 26 (4), 54 (1985)

76. À.¡.´ÇÕÇÓËÐ, ®.£.²ÞÉÍÑÄ, £.¡.¤ÖÃÂÐÑÄ, ³.¤.¤ÂÅÂÓËÐ. £ ÍÐ.
¬ÄÂÐÕÑÄÂâ ØËÏËâ ÕÄÇÓÆÑÅÑ ÕÇÎÂ. ±ÓÇÒÓËÐÕ µ¯¸ ¡¯ ³³³².
³ÄÇÓÆÎÑÄÔÍ, 1984. ³. 62

77. À.¡.´ÇÕÇÓËÐ, ®.£.²ÞÉÍÑÄ, £.¡.¤ÖÃÂÐÑÄ, ³.¤.¤ÂÅÂÓËÐ. £ ÍÐ.
£ÑÒÓÑÔÞ ÂÕÑÏÐÑÌ ÐÂÖÍË Ë ÕÇØÐËÍË. (³ÇÓ. °ÃÜÂâ Ë âÆÇÓÐÂâ
×ËÊËÍÂ). ´. 4, £ÞÒ. 29. ¸¯ªªÂÕÑÏËÐ×ÑÓÏ,®ÑÔÍÄÂ, 1984. ³. 91;
¥ÑÍÎ. ¡¯ ³³³², 284, 915 (1985)

78. À.¡.´ÇÕÇÓËÐ. ¥ËÔ. Æ-ÓÂ ×ËÊ.-ÏÂÕ. ÐÂÖÍ. ª·¶ ¡¯ ³³³²,
®ÑÔÍÄÂ, 1989

79. M.V.Ryzkov, V.A.Gubanov, Yu.A.Teterin, A.S.Baev. Phys. Rev.
B, Condens. Matter. 59, 1; 7 (1985)

80. ®.£.²ÞÉÍÑÄ, £.¡.¤ÖÃÂÐÑÄ, À.¡.´ÇÕÇÓËÐ, ¡.³.¢ÂÇÄ. ¨ÖÓÐ.
ÐÇÑÓÅ. ØËÏËË, 30, 2475 (1985)

81. À.¡.´ÇÕÇÓËÐ, ¡.³.¢ÂÇÄ, ³.¤.¤ÂÅÂÓËÐ, £.¥.¬ÎËÏÑÄ. ²ÂÆËÑØË-
ÏËâ, 27, 3 (1985)

82. À.¡.´ÇÕÇÓËÐ, ¡.³.¢ÂÇÄ, ³.¤.¤ÂÅÂÓËÐ. ²ÂÆËÑØËÏËâ, 28, 318
(1986)

83. À.¡.´ÇÕÇÓËÐ, ¡.³.¢ÂÇÄ, ­.¤.®ÂÛËÓÑÄ, ¥.¯.³ÖÅÎÑÃÑÄ.
²ÂÆËÑØËÏËâ, 28, 460 (1986)

84. À.¡.´ÇÕÇÓËÐ, ¡.³.¢ÂÇÄ, ­.¤.®ÂÛËÓÑÄ, ¥.¯.³ÖÅÎÑÃÑÄ. £ ÍÐ.
£ÑÒÓÑÔÞ ÂÕÑÏÐÑÌ ÐÂÖÍË Ë ÕÇØÐËÍË. (³ÇÓ. °ÃÜÂâ Ë âÆÇÓÐÂâ
×ËÊËÍÂ). ´. 36, £ÞÒ. 3. ¸¯ªªÂÕÑÏËÐ×ÑÓÏ, ®ÑÔÍÄÂ, 1986. C. 60

85. ¡.³.¢ÂÇÄ, À.¡.´ÇÕÇÓËÐ. £ ÍÐ. £ÑÒÓÑÔÞ ÂÕÑÏÐÑÌ ÐÂÖÍË Ë
ÕÇØÐËÍË. (³ÇÓ. °ÃÜÂâ Ë âÆÇÓÐÂâ ×ËÊËÍÂ). ´. 36, £ÞÒ. 3,
¸¯ªªÂÕÑÏËÐ×ÑÓÏ, ®ÑÔÍÄÂ, 1986. C. 60

86. J.Schirmer, L.S.Cederbaum, W.Domcke, W. Von Niessen. Chem.
Phys., 26, 149 (1977)

87. N.Honjou, T.Sasajima, F.Sasaki. Chem.Phys., 57, 475 (1981)
88. À.¡.´ÇÕÇÓËÐ, ³.¤.¤ÂÅÂÓËÐ, ¡.³.¢ÂÇÄ. ±ÑÄÇÓØÐÑÔÕÐÞÇ Ë ÕÇÒ-

ÎÑ×ËÊËÚÇÔÍËÇ ÔÄÑÌÔÕÄÂ ÂÎÏÂÊÑÄ. ±ÓÇÒÓËÐÕ ª³® ¡¯ µ³³².
¬ËÇÄ, 1985. ³. 17

89. M.I.Sosulnikov, Yu.A.Teterin. J. Electron. Spectrosc. Relat. Phe-
nom., 59, 111 (1992)

918 À.¡.´ÇÕÇÓËÐ, ³.¤.¤ÂÅÂÓËÐ



90. Yu.A.Teterin, M.I.Sosulnikov. Appl. Supercond., 3 ë 6, 457 (1993)
91. Yu.A.Teterin,M.I.Sosulnikov, Yu.A.Petrov. J. Electron. Spectrosc.

Relat. Phenom., 68, 469 (1994)
92. Yu.A.Teterin, M.I.Sosulnikov, L.D.Shustov. J. Electr. Spectr.

Relat. Phenom., 68, 453 (1994)
93. À.¡.´ÇÕÇÓËÐ, £.®.¬ÖÎÂÍÑÄ, £.£.­ÑÏÑÐÑÔÑÄ, ¡.³.¢ÂÇÄ,

®.ª.³ÑÔÖÎßÐËËÑÄ. £ ÍÐ. £ÑÒÓÑÔÞ ÂÕÑÏÐÑÌ ÐÂÖÍË Ë ÕÇØÐËÍË.
(³ÇÓ. ÁÆÇÓÐÑ-×ËÊËÚÇÔÍËÇ ËÔÔÎÇÆÑÄÂÐËâ). ´. 5, £ÞÒ. 13. ¸¯ªªÂ-
ÕÑÏËÐ×ÑÓÏ, ®ÑÔÍÄÂ, 1990. ³. 71

94. À.¡.´ÇÕÇÓËÐ, ¡.³.¢ÂÇÄ, ®.ª.³ÑÔÖÎßÐËÍÑÄ, À.¯. ³ËÏËÓÔÍËÌ
³ÄÇÓØÒÓÑÄÑÆËÏÑÔÕß: ×ËÊËÍÂ, ØËÏËâ, ÕÇØÐËÍÂ, (3), 25 (1988)

95. £.®.²ÞÉÍÑÄ, ¯.ª.®ÇÆÄÇÆÇÄÂ, ¡.¶.¤ÑÎÑÕÂ, ®.Á.·ÑÆÑÔ, £.¡.
¤ÖÃÂÐÑÄ.¨ÖÓÐ. ÔÕÓÖÍÕ. ØËÏËË, 26, (6), 76 (1985)

96. À.¡.´ÇÕÇÓËÐ, £.®.¬ÖÎÂÍÑÄ, ¡.³.¢ÂÇÄ, ¡.¤.©ÇÎÇÐÍÑÄ,
¯.¢.¯ÇÄÊÑÓÑÄ, ª.£.®ÇÎßÐËÍÑÄ, £.¡.³ÕÓÇÎßÙÑÄ,
­.¤.®ÂÛËÓÑÄ, ¥.¯.³ÖÅÎÑÃÑÄ. ¥ÑÍÎ. ¡¯ ³³³², 255, 434 (1980)

97. B.C.Frazer, G.Shirane, D.E.Cox, C.E.Olsen. Phys. Rev. A, 140,
1448 (1965)

98. J.C.Fuggle, A.F.Burr, L.M.Watson, D.J.Fabian, W.Lang. J. Phys.
F, 4, 335 (1974)

99. K.N.Huang, M.Aojagi, M.N.Chen, B.Crasemann, H.Mark. At.
Data Nucl. Data Tabl., 18, 243 (1976)

100. J.J.Pireaux, N.Martensson, R.Didriksson, K.Siegbahn, J.Riga,
J.Verbist. Chem. Phys. Lett., 46, 215 (1977)

101. À.¡.´ÇÕÇÓËÐ, ¡.³.¢ÂÇÄ. £ ÍÐ. £ÑÒÓÑÔÞ ÂÕÑÏÐÑÌ ÐÂÖÍË Ë
ÕÇØÐËÍË. (³ÇÓ. °ÃÜÂâ Ë âÆÇÓÐÂâ ×ËÊËÍÂ). T. 4, £ÞÒ. 33.
¸¯ªªÂÕÑÏËÐ×ÑÓÏ, ®ÑÔÍÄÂ, 1985. ³. 53

102. À.¡.´ÇÕÇÓËÐ, ¡.³.¢ÂÇÄ, ­.¤.®ÂÛËÓÑÄ, ¥.¯.³ÖÅÎÑÃÑÄ. ¥ÑÍÎ.
¡¯ ³³³², 276, 154 (1984)

103. À.¡.´ÇÕÇÓËÐ, ¡.³.¢ÂÇÄ, ­.¤.®ÂÛËÓÑÄ, ¥.¯.³ÖÅÎÑÃÑÄ. ¥ÑÍÎ.
¡¯ ³³³², 277, 131 (1984)

104. À.¡.´ÇÕÇÓËÐ, ¡.³.¢ÂÇÄ, ¡.¥.³ËÆÑÓÇÐÍÑ, ³.¤.¤ÂÅÂÓËÐ. £ ÍÐ.
²ÇÐÕÅÇÐÑÄÔÍÂâ ÔÒÇÍÕÓÑÔÍÑÒËâ ÕÄÇÓÆÑÅÑ ÕÇÎÂ. ±ÓÇÒÓËÐÕ µ¯¸
¡¯ ³³³². ³ÄÇÓÆÎÑÄÔÍ, 1984. ³. 23

105. J.H.Scoéeld J. Electron. Spectrosc. Relat. Phenom., 8, 129 (1976)
106. ¡.­.¤ÖÃÔÍËÌ, ¡.±.¬ÑÄÕÖÐ, À.¡.´ÇÕÇÓËÐ, ¡.³.¢ÂÇÄ.

¿ÎÇÍÕÓÑÐÐÑÇ ÔÕÓÑÇÐËÇ Ë ÔÕÓÖÍÕÖÓÂ ²¿³ ÖÓÂÐËÎÑÄÞØ ÔÑÇÆËÐÇ-
ÐËÌ. ±ÓÇÒÓËÐÕ ª¡¿.®ÑÔÍÄÂ, 1984. å 4053/12

107. £.¡.¤ÎÇÃÑÄ. ¿ÎÇÍÕÓÑÐÐÑÇ ÔÕÓÑÇÐËÇ Ë ÔÄÑÌÔÕÄÂ ÖÓÂÐËÎÑÄÞØ
ÔÑÇÆËÐÇÐËÌ. ¿ÐÇÓÅÑÂÕÑÏËÊÆÂÕ, ®ÑÔÍÄÂ, 1983

108. ¤.£.ªÑÐÑÄÂ, £.¤.±ÇÓÛËÐÂ, £.ª.³ÒËÙËÐ. ¿ÎÇÍÕÓÑÐÐÑÇ
ÔÕÓÑÇÐËÇ ÂÍÕËÐËÆÑÄ. ¯ÂÖÍÂ, ®ÑÔÍÄÂ, 1986

109. Yu.A.Teterin, A.S.Baev, S.A.Bogatov. J. Electron. Spectrosc. Relat.
Phenom., 68, 685 (1994)

110. À.¡.´ÇÕÇÓËÐ, ¡.³.¢ÂÇÄ, ¯.¤.ÁÍÑÄÎÇÄ. £ ÍÐ. £ÑÒÓÑÔÞ ÂÕÑÏÐÑÌ
ÐÂÖÍË Ë ÕÇØÐËÍË. (³ÇÓ. °ÃÜÂâ Ë âÆÇÓÐÂâ ×ËÊËÍÂ). T. 3.
¸¯ªªÂÕÑÏËÐ×ÑÓÏ, ®ÑÔÍÄÂ, 1992. C.58

111. ®.£.²ÞÉÍÑÄ, £.¡.¤ÖÃÂÐÑÄ, À.¡.´ÇÕÇÓËÐ, ¡.³.¢ÂÇÄ. ²ÂÆËÑØË-
ÏËâ, 33 (1), 22 (1991); 34 (1), 85 (1992)

112. À.¡.´ÇÕÇÓËÐ, ³.¤.¤ÂÅÂÓËÐ. £ ÍÐ. £ÑÒÓÑÔÞ ÂÕÑÏÐÑÌ ÐÂÖÍË Ë
ÕÇØÐËÍË. (³ÇÓ. °ÃÜÂâ Ë âÆÇÓÐÂâ ×ËÊËÍÂ). T. 4, £ÞÒ. 29.
¸¯ªªÂÕÑÏËÐ×ÑÓÏ, ®ÑÔÍÄÂ, 1984. C. 89

113. P.E.Cade, A.C.Wahl. At. Data Nucl. Data Tables, 13, 339 (1974)
114. A.Brown, S.Rundqvist. Acta Crystalogr., 19, 684 (1965)
115. M.Taniguchi, S.Suga, M.Seki, H.Sakamoto, H.Kanzaki,

Y.Alkahama, S.Terada, S.Endo, S.Narita. Solid State Comun., 45,
59 (1983)

116. ³.¤.¤ÂÅÂÓËÐ.¨ÖÓÐ. ×ËÊ. ØËÏËË, 57, 1212 (1983)
117. E.Clementi, D.L.Raimondi. J. Chem. Phys., 38, 2686 (1963)
118. °.±.¹ÂÓÍËÐ. ³ÕÂÃËÎßÐÑÔÕß Ë ÔÕÓÖÍÕÖÓÂ ÅÂÊÑÑÃÓÂÊÐÞØ ÐÇÑÓÅÂ-

ÐËÚÇÔÍËØ ÏÑÎÇÍÖÎ, ÓÂÆËÍÂÎÑÄ Ë ËÑÐÑÄ. ¯ÂÖÍÂ, ®ÑÔÍÄÂ, 1980
119. R.P.Messmer. Chem. Phys. Lett., 11, 589 (1971)
120. M.Nishida. Phys. Rev. B, Solid State, Ser. 3, 95, 263 (1979)
121. L.A.Grunes, R.D.Leapman, C.N.Hoffmann, A.B.Kunz. Phys. Rev.

B, Condens. Matter, 5, 7157 (1982)
122. ³.¤.¤ÂÅÂÓËÐ, À.¡.¬ÑÎÃÂÐÑÄÔÍËÌ. ¬ËÐÇÕËÍÂ Ë ÍÂÕÂÎËÊ, 23,

1454 (1982)
123. À.¡.´ÇÕÇÓËÐ, ¡.³.¢ÂÇÄ, ¬.¦.ªÄÂÐÑÄ, ­.¤.®ÂÛËÓÑÄ,

¥.¯.³ÖÅÎÑÃÑÄ. ²ÂÆËÑØËÏËâ, 38(4), 365 (1996)
124. À.¡.´ÇÕÇÓËÐ, £.¡.´ÇÓÇØÑÄ, ¬.¦.ªÄÂÐÑÄ. ¥ÑÍÎ. ¡¯, 345, 365

(1995)
125. £.ª.¨ÖÆÑÄ, ¡.¤.©ÇÎÇÐÍÑÄ, £.®.¬ÖÎÂÍÑÄ, ¢.£.°ÆËÐÑÄ,

À.¡.´ÇÕÇÓËÐ. £ ÍÐ. ´ÇÊ. ÆÑÍÎ. XXX £ÔÇÔÑáÊ. ÔÑÄÇÜÂÐËâ ÒÑ
âÆÇÓÐÑÌ ÔÒÇÍÕÓÑÔÍÑÒËË Ë ÔÕÓÖÍÕÖÓÇ ÂÕÑÏÐÑÅÑ âÆÓÂ. ¯ÂÖÍÂ,
­ÇÐËÐÅÓÂÆ, 1980. ³. 614

126. ¥.±.¤ÓÇÚÖØËÐ, £.ª.¨ÖÆÑÄ, ¡.¤.©ÇÎÇÐÍÑÄ, £.®.¬ÖÎÂÍÑÄ,
¢.£.°ÆËÐÑÄ, ¡.¡.³ÑÎÆÂÕÑÄ, À.¡.´ÇÕÇÓËÐ. ±ËÔßÏÂ Ä ¨¿´¶,
31, 627 (1980)

127. À.¡.´ÇÕÇÓËÐ, £.ª.¯Ç×ÇÆÑÄ, ¬.¦.ªÄÂÐÑÄ, ¡.³.¢ÂÇÄ,
¤.¤ÂÌÒÇÎß, ´.²ÂÌØ, ¹.¯ËÚÇ. ¥ÑÍÎ. ¡¯, 344, 206 (1995)

128. £.ª.¯Ç×ÇÆÑÄ, À.¡.´ÇÕÇÓËÐ, ´.²ÂÌØ, ·.¯ËÚÇ. ¥ÑÍÎ. ¡¯, 348,
634 (1996)

INNER VALENCEMOLECULARORBITALS OF COMPOUNDS AND STRUCTUREOF X-RAY
PHOTOELECTRON SPECTRA

Yu.A.Teterin, S.G. Gagarin
Russian Recearch Centre äKurchatov Instituteã
1, Pl. Kurchatova, 123182 Moscow, Russian Federation, Fax +7(095)882 ë 5804
Fossil Fuel Institute, Fuel and Energetic Ministry of Russian Federation
29, Leninskii prosp., 117910 Moscow, Russian Federation, Fax +7(095)952 ë 5521

Results of the X-ray photoelectron spectroscopy (XPS) studies and theoretical calculation show that
under certain conditions inner valence molecular orbitals (IVMOs) form within the binding energy range
of*15 ë 50 eV in various compounds. It induces appearance of a éne s tructure in their XPS spectra. A
correlation of the structure of XPS spectra attributed to the inner valence molecular orbitals (IVMOs)
with contributions of élled atomic orbitals (AOs) to the IVMO formation and structure of compounds is
established. In certain instances, the total contribution of the inner valence electrons to the bond strength
is comparable to that of the outer valence electrons. This phenomenon is novel and extremely important
for chemistry.
Bibliography ì 128 references.

Received 18 December 1995

µÔÒÇØË ØËÏËË 65 (10) 1996 919


