
I. £ÄÇÆÇÐËÇ
±ÓÑÃÎÇÏÂ àÎÇÍÕÓÑÐÐÑÅÑ ÔÕÓÑÇÐËâ ÔÑÇÆËÐÇÐËÌ ÐÇÒÇÓÇØÑÆÐÞØ
àÎÇÏÇÐÕÑÄ ÄÇÔßÏÂ ÒÓÑÔÕÂ ÒÑ ÔÄÑÇÌ ÔÖÜÐÑÔÕË. ¤ÎÂÄÐÂâ ÊÂÆÂÚÂ
ÔÑÔÕÑËÕ Ä ÕÑÏ, ÚÕÑÃÞ ÄÞâÔÐËÕß, ÍÂÍËÇ ÄÂÎÇÐÕÐÞÇ ÑÓÃËÕÂÎË
ÙÇÐÕÓÂÎßÐÞØ ÂÕÑÏÑÄ (¡) ÍÑÏÒÎÇÍÔÑÄ ÐÇÒÇÓÇØÑÆÐÞØ àÎÇÏÇÐ-
ÕÑÄ ALk ÒÓË k51 ÖÚÂÔÕÄÖáÕ Ä ÑÃÓÂÊÑÄÂÐËË ÔÄâÊÇÌ Ô ÎËÅÂÐ-
ÆÂÏË (L), ÑÒËÔÞÄÂÇÏÞØ ÆÇÎÑÍÂÎËÊÑÄÂÐÐÞÏËÏÑÎÇÍÖÎâÓÐÞÏË
ÑÓÃËÕÂÎâÏË (®°).

£ ËÑÐÐÞØ ÔÑÇÆËÐÇÐËâØ ÜÇÎÑÚÐÞØ Ë ÜÇÎÑÚÐÑÊÇÏÇÎßÐÞØ
ÏÇÕÂÎÎÑÄ ÐÂ ÒÇÓÄÞÌ ÒÎÂÐ ÄÞÔÕÖÒÂáÕ ns1- Ë ns2-ÑÓÃËÕÂÎË; Ä
ÆÓÖÅËØ ÍÑÏÒÎÇÍÔÂØ àÕËØ ÏÇÕÂÎÎÑÄ ÐÇÑÃØÑÆËÏÑ ÖÚËÕÞÄÂÕß
ÕÂÍÉÇ ÄÍÎÂÆÞ np-ÑÓÃËÕÂÎÇÌ (ÑÔÑÃÇÐÐÑ Ä ÍÑÏÒÎÇÍÔÂØ ¡II).
¶ËÊËÍÑ-ØËÏËÚÇÔÍÂâ ÒÓËÓÑÆÂ ÃÑÎßÛËÐÔÕÄÂ ÔÑÇÆËÐÇÐËÌ

ÏÇÕÂÎÎÑÄ I Ë II ÅÓÖÒÒ ÔÎËÛÍÑÏ ÔÒÇÙË×ËÚÐÂ, ÇÇ ÂÐÂÎËÊ
ÄÞØÑÆËÕ ÊÂ ÓÂÏÍË ÐÂÛÇÅÑ ÑÃÊÑÓÂ.

¿ÎÇÍÕÓÑÐÐÑÇ ÔÕÓÑÇÐËÇ ÍÑÏÒÎÇÍÔÑÄ ÐÇÒÇÓÇØÑÆÐÞØ àÎÇÏÇÐ-
ÕÑÄ III Ë IV ÅÓÖÒÒ ÑÒËÔÞÄÂÇÕÔâ ÆÑÔÕÂÕÑÚÐÑ ÍÑÓÓÇÍÕÐÑ Ä
ÕÇÓÏËÐÂØ Ans- Ë Anp-ÑÓÃËÕÂÎÇÌ Ë ÑÃÞÚÐÑ ÔÑÑÕÄÇÕÔÕÄÖÇÕ
ÕÓÂÆËÙËÑÐÐÞÏ ÒÓÇÆÔÕÂÄÎÇÐËâÏ Ñ spm-ÅËÃÓËÆËÊÂÙËË ÃÂÊËÔ-
ÐÞØ ¡°, ÑÔÑÃÇÐÐÑ Ä ÔÎÖÚÂÇ ÍÑÏÒÎÇÍÔÑÄ ÃÑÓÂ Ë ÖÅÎÇÓÑÆÂ.
³ÎÑÉÐÇÇ àÎÇÍÕÓÑÐÐÑÇ ÔÕÓÑÇÐËÇ ÍÑÏÒÎÇÍÔÑÄ ÂÎáÏËÐËâ, ÍÓÇÏ-
ÐËâ Ë ËØ ÂÐÂÎÑÅÑÄ Ô ÍÑÑÓÆËÐÂÙËÑÐÐÞÏË ÚËÔÎÂÏË ÄÞÛÇ 4.

±ÓÑÃÎÇÏÂ ÑÒËÔÂÐËâ àÎÇÍÕÓÑÐÐÑÅÑ ÔÕÓÑÇÐËâ ÍÑÏÒÎÇÍÔÑÄ
ÐÇÒÇÓÇØÑÆÐÞØ àÎÇÏÇÐÕÑÄ VëVIII ÅÓÖÒÒ ÇÜÇ ÃÑÎÇÇ ÖÔÎÑÉ-
ÐâÇÕÔâ, ÕÂÍ ÍÂÍ ÑÔÐÑÄÐÞÇ ÔÑÔÕÑâÐËâ ÂÕÑÏÑÄ àÕËØ àÎÇÏÇÐÕÑÄ
ÔÑÆÇÓÉÂÕ ÑÆÐÖ ËÎË ÃÑÎÇÇ àÎÇÍÕÓÑÐÐÞØ ÒÂÓ, ÎÑÍÂÎËÊÑÄÂÐÐÞØ
ÐÂ ÄÂÎÇÐÕÐÞØ ns- Ë np-¡° (Ä àÕÑÏ ÔÎÖÚÂÇ ÔÖÏÏÂÓÐÑÇ ÚËÔÎÑ
ÄÂÎÇÐÕÐÞØ àÎÇÍÕÓÑÐÑÄ ÂÕÑÏÂ ÃÑÎßÛÇ ÚËÔÎÂ ÄÂÎÇÐÕÐÞØ ÑÓÃË-
ÕÂÎÇÌ, ÓÂÄÐÑÅÑ ÚÇÕÞÓÇÏ). ©ÆÇÔß ÒÓÑÃÎÇÏÂ ÓÂÊÄÇÕÄÎâÇÕÔâ.
³ÓÂÄÐËÕÇÎßÐÑ ÒÓÑÔÕÂ ÔÕÓÖÍÕÖÓÂ ÄÂÎÇÐÕÐÞØ ÑÃÑÎÑÚÇÍ ÐËÊ-
ÛËØ ÏÑÎÇÍÖÎ ÕËÒÂ HF, HCl, H2O, H2S, NH3, PH3, xËÏËÚÇÔÍËÇ
ÔÄâÊË Ä ÍÑÕÑÓÞØ ÑÃÓÂÊÖáÕÔâ ÅÎÂÄÐÞÏ ÑÃÓÂÊÑÏ ÊÂ ÔÚÇÕ
ÐÇÔÒÂÓÇÐÐÞØ Anp-àÎÇÍÕÓÑÐÑÄ; ÔÎÑÉÐÑÔÕË ÄÑÊÐËÍÂáÕ ÒÓË
ÑÒÓÇÆÇÎÇÐËË ÄÍÎÂÆÂ ÊÂÐâÕÞØ Ans2-ÑÓÃËÕÂÎÇÌ Ä ÄÂÎÇÐÕÐÞÇ
®° Ë ÒÓË ÄÞâÔÐÇÐËË ÄÑÒÓÑÔÂ Ñ ÅËÃÓËÆËÊÂÙËË ÃÂÊËÔÐÞØ ns- Ë
np-ÑÓÃËÕÂÎÇÌ ÙÇÐÕÓÂÎßÐÑÅÑ ÂÕÑÏÂ.

¯ÂËÃÑÎÇÇ ÔÎÑÉÐÑÌ ÒÓÑÃÎÇÏÂ ÑÒËÔÂÐËâ àÎÇÍÕÓÑÐÐÑÅÑ
ÔÕÓÑÇÐËâ ÑÍÂÊÞÄÂÇÕÔâ ÆÎâ ÄÞÔÛËØ ÔÑÇÆËÐÇÐËÌ ÐÇÒÇÓÇØÑÆÐÞØ
àÎÇÏÇÐÕÑÄ V ëVIII ÅÓÖÒÒ. ±ÑÆ äÄÞÔÛËÏËã ÔÑÇÆËÐÇÐËâÏË
ËÏÇáÕÔâ Ä ÄËÆÖ ÕÂÍËÇ ÏÑÎÇÍÖÎâÓÐÞÇ ÔËÔÕÇÏÞ, Ä ÍÑÕÑÓÞØ
ÔÕÇÒÇÐß ÑÍËÔÎÇÐËâ ÐÇÒÇÓÇØÑÆÐÑÅÑ àÎÇÏÇÐÕÂ ¡ ÒÓÇÄÞÛÂÇÕ
ÚËÔÎÑ ÐÇÔÒÂÓÇÐÐÞØ np-àÎÇÍÕÓÑÐÑÄ Ä ÑÔÐÑÄÐÑÏ ÔÑÔÕÑâÐËË
ÂÕÑÏÂ Ë ÅÆÇ ÕÑÎßÍÑ ÑÆÐËØ ÐÇÔÒÂÓÇÐÐÞØ Anp-àÎÇÍÕÓÑÐÑÄ

¤.±.¬ÑÔÕËÍÑÄÂ. ©ÂÄÇÆÖáÜÂâ ÎÂÃÑÓÂÕÑÓËÇÌ ÑÃÜÇÌ Ë ÐÇÑÓÅÂÐËÚÇÔÍÑÌ
ØËÏËË ³±Ã¤µ. ´ÇÎÇ×ÑÐ (812)428 ë 6733.
¥.£.¬ÑÓÑÎßÍÑÄ. ¥ÑÍÕÑÓ ØËÏËÚÇÔÍËØ ÐÂÖÍ, ÒÓÑ×ÇÔÔÑÓ, ÓÖÍÑÄÑÆËÕÇÎß
ÎÂÃÑÓÂÕÑÓËË ÔÕÓÑÇÐËâ ÐÇÑÓÅÂÐËÚÇÔÍËØ ÔÑÇÆËÐÇÐËÌ ÕÑÅÑ ÉÇ ÖÐËÄÇÓ-
ÔËÕÇÕÂ.
À.±.¬ÑÔÕËÍÑÄ. ¥ÑÍÕÑÓ ØËÏËÚÇÔÍËØ ÐÂÖÍ, ÄÇÆÖÜËÌ ÐÂÖÚÐÞÌ
ÔÑÕÓÖÆÐËÍ ÑÕÆÇÎÂ ×ËÊËÍÑ-ØËÏËÚÇÔÍËØ ËÔÔÎÇÆÑÄÂÐËÌ ÕÑÅÑ ÉÇ
ÖÐËÄÇÓÔËÕÇÕÂ.
°ÃÎÂÔÕß ÐÂÖÚÐÞØ ËÐÕÇÓÇÔÑÄ ÂÄÕÑÓÑÄ: ÐÇÑÓÅÂÐËÚÇÔÍÂâ, ÍÑÑÓÆËÐÂ-
ÙËÑÐÐÂâ, ÍÄÂÐÕÑÄÂâ ØËÏËâ ÍÎÂÔÕÇÓÑÄ, àÎÇÍÕÓÑÐÐÑÇ ÔÕÓÑÇÐËÇ
ÍÑÏÒÎÇÍÔÑÄ Ô ÕâÉÇÎÞÏË ÂÕÑÏÂÏË, ÔÒÇÍÕÓÑÔÍÑÒËâ ÄÞÔÑÍËØ àÐÇÓÅËÌ.

¥ÂÕÂ ÒÑÔÕÖÒÎÇÐËâ 15 ÂÒÓÇÎâ 1996 Å.

±ÓÇÆÔÕÂÄÎÇÐ ÑÃÊÑÓ ÓÇÊÖÎßÕÂÕÑÄ ÍÄÂÐÕÑÄÑ-ØËÏËÚÇÔÍËØ ÓÂÔÚÇÕÑÄ àÎÇÍÕÓÑÐÐÑÅÑ ÔÕÓÑÇÐËâ ÍÑÏÒÎÇÍÔÑÄ ÐÇÒÇÓÇØÑÆÐÞØ
àÎÇÏÇÐÕÑÄ. ±ÓÑÄÇÆÇÐ ÂÐÂÎËÊ ÓÇÐÕÅÇÐÑÄÔÍËØ àÏËÔÔËÑÐÐÞØ Ë ÓÇÐÕÅÇÐÑ×ÑÕÑàÎÇÍÕÓÑÐÐÞØ ÔÒÇÍÕÓÑÄ ÔÑÇÆËÐÇÐËÌ àÕÑÅÑ
ÍÎÂÔÔÂ. ³×ÑÓÏÖÎËÓÑÄÂÐÞ ÑÃÜËÇ ÒÓËÐÙËÒÞ ËØ àÎÇÍÕÓÑÐÐÑÅÑ ÔÕÓÑÇÐËâ. ±ÑÍÂÊÂÐÑ, ÚÕÑ à××ÇÍÕËÄÐÑÇ ÖÚÂÔÕËÇ
ÚÂÔÕËÚÐÑ ËÎË ÒÑÎÐÑÔÕßá ÊÂÐâÕÞØ ÄÂÎÇÐÕÐÞØ npm-ÑÓÃËÕÂÎÇÌ ÙÇÐÕÓÂÎßÐÑÅÑ ÂÕÑÏÂ ¡ ÍÑÏÒÎÇÍÔÑÄ ÕËÒÂ ALk Ä
ÑÃÓÂÊÑÄÂÐËË ÆÇÎÑÍÂÎËÊÑÄÂÐÐÞØ ÏÑÎÇÍÖÎâÓÐÞØ ÑÓÃËÕÂÎÇÌ, ÒÓÇÐÇÃÓÇÉËÏÑ ÏÂÎÞÌ ÄÍÎÂÆ ÄÂÍÂÐÕÐÞØ ¡nd-ÑÓÃËÕÂÎÇÌ
Ä ÔÄâÊË Ô ÎËÅÂÐÆÂÏË, ÄÂÎÇÐÕÐÂâ ÐÇÂÍÕËÄÐÑÔÕß ËÎË ÐÇÊÐÂÚËÕÇÎßÐÞÌ ÄÍÎÂÆ ÊÂÐâÕÞØ Ans2-ÑÓÃËÕÂÎÇÌ (ÊÂ ËÔÍÎáÚÇÐËÇÏ
ÑÓÃËÕÂÎÇÌ 2s2) Ä ÄÂÎÇÐÕÐÞÇ ÏÑÎÇÍÖÎâÓÐÞÇ ÑÓÃËÕÂÎË, ÄÑÊÐËÍÐÑÄÇÐËÇ Ä àÎÇÍÕÓÑÐÐÑÌ ÔÕÓÖÍÕÖÓÇ ÍÑÏÒÎÇÍÔÂ ÍÓÂÕÐÞØ
ÔÄâÊÇÌ, ÑÃÖÔÎÑÄÎÇÐÐÞØ ÖÚÂÔÕËÇÏ Ä ÍÑÄÂÎÇÐÕÐÞØ ËÎË ÅËÒÇÓÄÂÎÇÐÕÐÞØ p-ÄÊÂËÏÑÆÇÌÔÕÄËâØ ÕÑÎßÍÑ 2p-¡° (ÐÑ ÐÇ np-¡°
ÒÓË n5 3), âÄÎâáÕÔâ ÐÂËÃÑÎÇÇ ÔÖÜÇÔÕÄÇÐÐÞÏË ×ÂÍÕÑÓÂÏË, ÄÎËâáÜËÏË ÐÂ àÎÇÍÕÓÑÐÐÑÇ ÔÕÓÑÇÐËÇ ÔÑÇÆËÐÇÐËÌ
ÐÇÒÇÓÇØÑÆÐÞØ àÎÇÏÇÐÕÑÄ. ¥ÂÐÂ ÍÓËÕËÍÂ ÍÑÐÙÇÒÙËË d-ÑÓÃËÕÂÎÇÌ Ë ÍÑÐÙÇÒÙËË ÅËÒÇÓÄÂÎÇÐÕÐÞØ ÔÄâÊÇÌ.
¢ËÃÎËÑÅÓÂ×Ëâ ì 130 ÔÔÞÎÑÍ.
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ÐÇÆÑÔÕÂÕÑÚÐÑ ÆÎâ ÕÑÅÑ, ÚÕÑÃÞ ÄÔÇ ÔÄâÊË A7L Ä ÍÑÏÒÎÇÍÔÇ
ALk ÃÞÎË ÆÄÖØàÎÇÍÕÓÑÐÐÞÏË ÆÄÖØÙÇÐÕÓÑÄÞÏË. ´ÇÓÏËÐ
äÄÞÔÛËÇ ÔÑÇÆËÐÇÐËâã ÐÇÎßÊâ ÒÓËÊÐÂÕß ÖÆÂÚÐÞÏ, Ë ÇÅÑ
ËÔÒÑÎßÊÑÄÂÐËÇ ÏÑÉÐÑ ÑÒÓÂÄÆÂÕß ÎËÛß ÔÕÓÇÏÎÇÐËÇÏ Í ÍÓÂÕ-
ÍÑÔÕË ËÊÎÑÉÇÐËâ. ±ÓË ÕÂÍÑÌ ÕÇÓÏËÐÑÎÑÅËË ÄÞÔÛËÏË ÑÍÂÊÞ-
ÄÂáÕÔâ ÐÇ ÕÑÎßÍÑ ÔÑÇÆËÐÇÐËâ Ô ÏÂÍÔËÏÂÎßÐÞÏË ÔÕÇÒÇÐâÏË
ÑÍËÔÎÇÐËâ (Cl7+, S6+ Ë Õ. Æ.), ÐÑ ÕÂÍÉÇ Ë ÔÑÇÆËÐÇÐËâ ÆÂÉÇ Ô
ÐÇÃÑÎßÛËÏË ÔÕÇÒÇÐâÏË ÑÍËÔÎÇÐËâ ÂÕÑÏÂ ¡ (ÐÂÒÓËÏÇÓ, ÍÑÏ-
ÒÎÇÍÔÞ ×ÑÓÏÂÎßÐÑ ÕÓÇØÄÂÎÇÐÕÐÑÅÑ ØÎÑÓÂ ClO1ÿ

2 ËÎË ÚÇÕÞ-
ÓÇØÄÂÎÇÐÕÐÑÌ ÔÇÓÞ SO2ÿ

3 ).
¤ÎÂÄÐÂâ ÓÑÎß Ä ÑÃÓÂÊÑÄÂÐËË ÔÄâÊÇÌ Ô ÎËÅÂÐÆÂÏË Ä

ÄÞÔÛËØ ÍÑÏÒÎÇÍÔÂØ ÐÇÒÇÓÇØÑÆÐÞØ àÎÇÏÇÐÕÑÄ, ÐÇÔÑÏÐÇÐÐÑ,
ÒÓËÐÂÆÎÇÉËÕ ÄÂÎÇÐÕÐÞÏ npm-ÑÓÃËÕÂÎâÏ ÙÇÐÕÓÂÎßÐÑÅÑ
ÂÕÑÏÂ. ±ÑàÕÑÏÖ ÒÓË ËÊÖÚÇÐËË ËØ àÎÇÍÕÓÑÐÐÑÅÑ ÔÕÓÑÇÐËâ
ÑÔÐÑÄÐÞÏ ÄÑÒÓÑÔÑÏ âÄÎâÇÕÔâ ÄÞâÔÐÇÐËÇ ÔÕÇÒÇÐË ÖÚÂÔÕËâ Ä
ÄÂÎÇÐÕÐÞØ ÆÇÎÑÍÂÎËÊÑÄÂÐÐÞØ®° ÄÂÍÂÐÕÐÞØ nd- Ë ÊÂÐâÕÞØ Ä
ÑÔÐÑÄÐÑÏ ÔÑÔÕÑâÐËË ÙÇÐÕÓÂÎßÐÑÅÑ ÂÕÑÏÂ ns2-oÓÃËÕÂÎÇÌ.

±ÓÑÃÎÇÏÂ ÑÒËÔÂÐËâ àÎÇÍÕÓÑÐÐÑÅÑ ÔÕÓÑÇÐËâ ÍÑÏÒÎÇÍÔÑÄ
ÐÇÒÇÓÇØÑÆÐÞØ àÎÇÏÇÐÕÑÄ ËÏÇÇÕ ÆÂÄÐáá ËÔÕÑÓËá. £ ÐÇÌ
ÒÓÑÔÎÇÉËÄÂáÕÔâ ÕÓË ÐÇ ÑÃÑÔÑÃÎÇÐÐÞØ (ÐË ÒÑ ÄÓÇÏÇÐË, ÐË ÒÑ
ÔÖÜÇÔÕÄÖ ÓÇÛÂÇÏÞØ ÊÂÆÂÚ) àÕÂÒÂ: àÏÒËÓËÚÇÔÍËÌ, ÒÑÎÖàÏÒË-
ÓËÚÇÔÍËÌ Ë ÐÇàÏÒËÓËÚÇÔÍËÌ. ±ÑÔÎÇÆÐËËÌ àÕÂÒ ÐÂÊÄÂÐ
ÖÔÎÑÄÐÑ; ÑÐ ÑÃÝÇÆËÐâÇÕ ÕÇÑÓÇÕËÚÇÔÍËÇ ÓÂÔÚÇÕÞ àÎÇÍÕÓÑÐ-
ÐÑÅÑ ÔÕÓÑÇÐËâ ÍÑÏÒÎÇÍÔÑÄ ÐÇÒÇÓÇØÑÆÐÞØ àÎÇÏÇÐÕÑÄ ÐÇàÏÒË-
ÓËÚÇÔÍËÏË (ab initio) ÏÇÕÑÆÂÏË ³³± ®° ­¬¡°, ÏÇÕÑÆÂÏË
ÓÂÔÔÇâÐÐÞØ ÄÑÎÐ Ë Xa-ÆËÔÍÓÇÕÐÑÅÑ ÄÂÓßËÓÑÄÂÐËâ, àÍÔÒÇÓË-
ÏÇÐÕÂÎßÐÞÇ ËÔÔÎÇÆÑÄÂÐËâ àÕËØ ÍÑÏÒÎÇÍÔÑÄ ÏÇÕÑÆÂÏË ÓÇÐÕ-
ÅÇÐÑÄÔÍÑÌ àÏËÔÔËÑÐÐÑÌ Ë ÓÇÐÕÅÇÐÑ×ÑÕÑàÎÇÍÕÓÑÐÐÑÌ
ÔÒÇÍÕÓÑÔÍÑÒËË, ÓÂÃÑÕÞ ÒÑ ÔÑÅÎÂÔÑÄÂÐÐÑÏÖ ËÊÖÚÇÐËá ËØ
àÎÇÍÕÓÑÐÐÑÌ ÔÕÓÖÍÕÖÓÞ Ô ËÔÒÑÎßÊÑÄÂÐËÇÏ ÓÇÐÕÅÇÐÑÄÔÍÑÌ
ÔÒÇÍÕÓÑÔÍÑÒËË Ë ÕÇÑÓËË ®°, Â ÕÂÍÉÇ ÑÃÜÇÕÇÑÓÇÕËÚÇÔÍËÇ
ÒÑÆØÑÆÞ Í ÒÓÑÃÎÇÏÇ.

II. ¿ÏÒËÓËÚÇÔÍËÇ ÍÑÐÙÇÒÙËË
£ ÐÂÔÕÑâÜÇÏ ÑÃÊÑÓÇ ÅÎÂÄÐÑÇ ÄÐËÏÂÐËÇ ÖÆÇÎÇÐÑ àÎÇÍÕÓÑÐ-
ÐÑÏÖ ÔÕÓÑÇÐËá ÄÞÔÛËØ ÔÑÇÆËÐÇÐËÌ ÐÇÒÇÓÇØÑÆÐÞØ àÎÇÏÇÐÕÑÄ
V ëVIII ÅÓÖÒÒ. ¢ÑÎßÛÑÇ ÏÇÔÕÑ Ä ÐÇÏ ÊÂÐËÏÂÇÕ ÑÃÔÖÉÆÇÐËÇ
ÒÓËÓÑÆÞ Ë ÒÓËÚËÐ ÑÕÎËÚËâ àÎÇÍÕÓÑÐÐÑÅÑ ÔÕÓÑÇÐËâ ÍÑÏÒÎÇÍ-
ÔÑÄ àÎÇÏÇÐÕÑÄ ÄÕÑÓÑÅÑ ÑÕ ÍÑÏÒÎÇÍÔÑÄ àÎÇÏÇÐÕÑÄ ÕÓÇÕßÇÅÑ Ë
ÃÑÎÇÇ ÄÞÔÑÍËØ ÒÇÓËÑÆÑÄ.

¥Îâ ÑÒËÔÂÐËâ àÎÇÍÕÓÑÐÐÑÅÑ ÔÕÓÑÇÐËâ ÄÞÔÛËØ ÔÑÇÆËÐÇÐËÌ
ÐÇÒÇÓÇØÑÆÐÞØ àÎÇÏÇÐÕÑÄ V ëVIII ÅÓÖÒÒ ÕÓÇÕßÇÅÑ Ë ÒÑÔÎÇÆÖá-
ÜËØ ÒÇÓËÑÆÑÄ ÇÜÇ Ä 1950-Ç ÅÑÆÞ ÃÞÎË ÓÂÊÄËÕÞ ÆÄÇ ÂÎßÕÇÓÐÂ-
ÕËÄÐÞÇ ÍÑÐÙÇÒÙËË. £ ÒÇÓÄÑÌ (ÍÑÐÙÇÒÙËË d-ÑÓÃËÕÂÎÇÌ)
ÒÓÇÆÒÑÎÂÅÂÎÑÔß, ÚÕÑ Ä ÔÄâÊâØ Ô ÎËÅÂÐÆÂÏË ÖÚÂÔÕÄÖáÕ ÍÂÍ
ÊÂÔÇÎÇÐÐÞÇ Ä ÑÔÐÑÄÐÑÏ ÔÑÔÕÑâÐËË ns2- Ë npm-ÑÓÃËÕÂÎË ÙÇÐÕ-
ÓÂÎßÐÑÅÑ ÂÕÑÏÂ ¡, ÕÂÍ Ë ÇÅÑ ÄÂÍÂÐÕÐÞÇ nd-ÑÓÃËÕÂÎË.1, 2 ³ÄâÊË
ÂÕÑÏÂ ¡ Ô ÎËÅÂÐÆÂÏË ÑÒËÔÞÄÂÎËÔß ÏÐÑÅÑÙÇÐÕÓÑÄÞÏË ®°,
ÑÃÓÂÊÖáÜËÏËÔâ Ä ÔÑÑÕÄÇÕÔÕÄËË Ô ÕÓÇÃÑÄÂÐËâÏË ÕÇÑÓËË
ÅÓÖÒÒ ÒÓË à××ÇÍÕËÄÐÑÏ ÖÚÂÔÕËË ÔÕÓÑÅÑ ÑÒÓÇÆÇÎÇÐÐÞØ (ÆÎâ
ÍÂÉÆÑÅÑ ÕËÒÂ ÏÑÎÇÍÖÎâÓÐÑÌ ÔËÏÏÇÕÓËË) ns-, np- Ë nd-ÑÓÃË-
ÕÂÎÇÌ ÂÕÑÏÂ ¡ Ë ÔÑÑÕÄÇÕÔÕÄÖáÜËØ ÅÓÖÒÒÑÄÞØ ÑÓÃËÕÂÎÇÌ
ÎËÅÂÐÆÑÄ. ¿ÕÂ ÍÑÐÙÇÒÙËâ ÑÔÐÑÄÞÄÂÎÂÔß ÐÂ ËÆÇÇ Ñ spmdn-
ÅËÃÓËÆËÊÂÙËË ÄÂÎÇÐÕÐÞØ ÑÓÃËÕÂÎÇÌ ÙÇÐÕÓÂÎßÐÑÅÑ ÂÕÑÏÂ Ë
ÒÑÊÄÑÎâÎÂ ÒÇÓÇØÑÆËÕß ÑÕ ÍÂÐÑÐËÚÇÔÍËØ ÆÇÎÑÍÂÎËÊÑÄÂÐÐÞØ
®° Í àÍÄËÄÂÎÇÐÕÐÞÏ ÎÑÍÂÎËÊÑÄÂÐÐÞÏ ®°, Õ. Ç. ÑÒËÔÞÄÂÕß
àÎÇÍÕÓÑÐÐÑÇ ÔÕÓÑÇÐËÇ ÍÑÏÒÎÇÍÔÂ ALk ÑÒÓÇÆÇÎÇÐÐÑÌ ÔÑÄÑÍÖÒ-
ÐÑÔÕßá ÆÄÖØàÎÇÍÕÓÑÐÐÞØ ÆÄÖØÙÇÐÕÓÑÄÞØ s- Ë p-ÔÄâÊÇÌ A7L
ÍÑÄÂÎÇÐÕÐÑÅÑ (CV) ÕËÒÂ. £ÇÔßÏÂ ÄÂÉÐÂâ ÓÑÎß ÑÕÄÑÆËÎÂÔß
ÖÚÇÕÖ ÔËÏÏÇÕÓËË ÍÑÏÒÎÇÍÔÂ. £ ÔÑÑÕÄÇÕÔÕÄËË Ô ÕÑÚÇÚÐÑÌ
ÅÓÖÒÒÑÌ ÔËÏÏÇÕÓËË ÒÓÑËÊÄÑÆËÎÔâ ÔÕÓÑÅÑ ÑÒÓÇÆÇÎÇÐÐÞÌ
ÄÞÃÑÓ ÕÇØ ÄÂÍÂÐÕÐÞØ nd-ÑÓÃËÕÂÎÇÌ ÙÇÐÕÓÂÎßÐÑÅÑ ÂÕÑÏÂ,
ÍÑÕÑÓÞÇ ÔÒÑÔÑÃÐÞ ÖÚÂÔÕÄÑÄÂÕß Ä s- Ë p-ÄÊÂËÏÑÆÇÌÔÕÄËâØ Ô
ÑÓÃËÕÂÎâÏË ÎËÅÂÐÆÑÄ. £ ÒÓÑÔÕÑÌ Ë ÒÑÔÎÇÆÑÄÂÕÇÎßÐÑÌ ×ÑÓÏÇ
ÍÑÐÙÇÒÙËâ d-ÑÓÃËÕÂÎÇÌ (ËÐÑÅÆÂ ÐÂÊÞÄÂÇÏÂâ ÕÇÑÓËÇÌ ÒÑÎÐÑÌ
ÅËÃÓËÆËÊÂÙËË) ËÊÎÑÉÇÐÂ Ä ÏÑÐÑÅÓÂ×ËâØ 3, 4.

£Ñ ÄÕÑÓÑÌ ÍÑÐÙÇÒÙËË ì ÍÑÐÙÇÒÙËË ÅËÒÇÓÄÂÎÇÐÕÐÞØ
ÔÄâÊÇÌ, ÑÔÐÑÄÂÐÐÑÌ ÐÂ ËÆÇÇ ±ËÏÇÐÕÇÎÂ Ë ²ÂÐÆÎÂ Ñ ÕÓÇØÙÇÐÕ-
ÓÑÄÞØ ÚÇÕÞÓÇØàÎÇÍÕÓÑÐÐÞØ ÄÊÂËÏÑÆÇÌÔÕÄËâØ,5 ë 7 ÒÓÇÆÒÑÎÂ-

ÅÂÎÑÔß, ÚÕÑ ÔÄâÊË ÂÕÑÏÂ ¡ Ô ÎËÅÂÐÆÂÏË ÑÃÓÂÊÖáÕÔâ Ä
ÑÔÐÑÄÐÑÏ ÊÂ ÔÚÇÕ ÄÂÎÇÐÕÐÞØ npm-ÑÓÃËÕÂÎÇÌ ÙÇÐÕÓÂÎßÐÑÅÑ
ÂÕÑÏÂ ¡. ±ÓË àÕÑÏ ËÐÑÅÆÂ ËÔÒÑÎßÊÑÄÂÎËÔß ns2-ÑÓÃËÕÂÎË
ÂÕÑÏÂ ¡, Â ÄÂÍÂÐÕÐÞÇ nd-opÃËÕÂÎË ÑÔÕÂÄÂÎËÔß ÄÂÎÇÐÕÐÑ
ÐÇÂÍÕËÄÐÞÏË Ë Ä ÔÄâÊâØ A7L ÖÚÂÔÕËâ ÐÇ ÒÓËÐËÏÂÎË. ¿ÎÇÍÕ-
ÓÑÐÐÑÇ ÔÕÓÑÇÐËÇ ÍÑÏÒÎÇÍÔÂ ALk ÑÒËÔÞÄÂÎÑÔß ÍÂÍ ÔÑÄÑÍÖÒ-
ÐÑÔÕß ÆÄÖØÙÇÐÕÓÑÄÞØ ÆÄÖØàÎÇÍÕÓÑÐÐÞØ (CV) ÔÄâÊÇÌ A7L, Ä
ÍÑÕÑÓÞØ ÖÚÂÔÕÄÑÄÂÎË ÐÇÔÒÂÓÇÐÐÞÇ àÎÇÍÕÓÑÐÞ ÂÕÑÏÂ ¡, Ë
ÕÓÇØÙÇÐÕÓÑÄÞØ ÚÇÕÞÓÇØàÎÇÍÕÓÑÐÐÞØ (ÅËÒÇÓÄÂÎÇÐÕÐÞØ, HV)
ÔÄâÊÇÌ L(1)7A7L(2), Ä ÍÑÕÑÓÞØ ÖÚÂÔÕÄÑÄÂÎË ÔÒÂÓÇÐÐÞÇ np2-
àÎÇÍÕÓÑÐÞ ËÎË, ÓÇÉÇ, ns2-àÎÇÍÕÓÑÐÞ ÂÕÑÏÂ ¡.8, 9 £ ÔÎÖÚÂÇ
ÍÑÏÒÎÇÍÔÑÄ Ô ÏÂÍÔËÏÂÎßÐÑÌ ÔÕÇÒÇÐßá ÑÍËÔÎÇÐËâ ¡ (SF6,
PF5 Ë ÆÓ.) ÖÚÂÔÕËÇ Ans2-ÑÓÃËÕÂÎÇÌ Ä ÄÂÎÇÐÕÐÞØ ®° ÒÓÇÆÒÑ-
ÎÂÅÂÎÑÔß ÑÃâÊÂÕÇÎßÐÞÏ. ªÊÎÑÉÇÐËÇ ÍÑÐÙÇÒÙËË ÅËÒÇÓÄÂÎÇÐÕ-
ÐÞØ ÔÄâÊÇÌ (ËÎË ÕÇÑÓËË ÕÓÇØÙÇÐÕÓÑÄÞØ ÔÄâÊÇÌ), ËÔÕÑÓËá ËØ
ÄÑÊÐËÍÐÑÄÇÐËâ Ë ÏÐÑÅËÇ ÔÎÇÆÔÕÄËâ ËÊ ÐÇÇ ÏÑÉÐÑ ÐÂÌÕË Ä
ÏÑÐÑÅÓÂ×ËâØ 3, 4, 10.

£ 1950-Ç Ë 1960-Ç ÅÑÆÞ ÅÑÔÒÑÆÔÕÄÖáÜÇÇ ÒÑÎÑÉÇÐËÇ Ä
ÕÇÑÓËË àÎÇÍÕÓÑÐÐÑÅÑ ÔÕÓÑÇÐËâ ÔÑÇÆËÐÇÐËÌ ÐÇÒÇÓÇØÑÆÐÞØ
àÎÇÏÇÐÕÑÄ ALk ÊÂÐËÏÂÎÂ ÍÑÐÙÇÒÙËâ d-ÑÓÃËÕÂÎÇÌ. °ÃÝâÔÐËÕß
àÕÑ ÓÇÕÓÑÔÒÇÍÕËÄÐÑ ÏÑÉÐÑ ÔÎÇÆÖáÜËÏ ÑÃÓÂÊÑÏ. £ ÕÇ ÅÑÆÞ
ÅÎÂÄÐÞÏË ÑÃÝÇÍÕÂÏË Ä ÓÂÃÑÕÂØ ÕÇÑÓÇÕËÍÑÄ ÃÞÎË ÍÑÏÒÎÇÍÔÞ
ÒÇÓÇØÑÆÐÞØ ÏÇÕÂÎÎÑÄ. ¥Îâ ÏÑÆÇÎËÓÑÄÂÐËâ ËØ àÎÇÍÕÓÑÐÐÑÅÑ
ÔÕÓÑÇÐËâ ÒÓËÄÎÇÍÂÎËÔß ÕÇÑÓËâ ÍÓËÔÕÂÎÎËÚÇÔÍÑÅÑ ÒÑÎâ, ÕÇÑ-
ÓËâ ÒÑÎâ ÎËÅÂÐÆÑÄ Ë ÕÇÑÓËâ ®°, ÄÍÎáÚÂâ ÓÂÊÎËÚÐÞÇ
ÄÂÓËÂÐÕÞ ËØ ÓÂÔÚÇÕÐÞØÏÇÕÑÆÑÄ. ´ÇÑÓËâ àÎÇÍÕÓÑÐÐÑÅÑ ÔÕÓÑÇ-
ÐËâ ÔÑÇÆËÐÇÐËÌ ÐÇÒÇÓÇØÑÆÐÞØ àÎÇÏÇÐÕÑÄ ÑÔÕÂÄÂÎÂÔß
ä©ÑÎÖÛÍÑÌã ÍÄÂÐÕÑÄÑÌ ØËÏËË Ë ÐÂØÑÆËÎÂÔß äÒÑÆ ÅËÒÐÑÊÑÏã
ÖÔÒÇØÑÄ ÃÞÔÕÓÑ ÒÓÑÅÓÇÔÔËÓÖáÜÇÌ ÕÇÑÓËË àÎÇÍÕÓÑÐÐÑÅÑ
ÔÕÓÑÇÐËâ ÍÑÏÒÎÇÍÔÑÄ ÒÇÓÇØÑÆÐÞØ ÏÇÕÂÎÎÑÄ. ³ÚËÕÂÎÑÔß, ÚÕÑ
Ä àÎÇÍÕÓÑÐÐÑÌ ÔÕÓÖÍÕÖÓÇ ALk ÐÇ ÏÑÉÇÕ ÃÞÕß ÐËÚÇÅÑ ÍÑÐÙÇÒ-
ÕÖÂÎßÐÑ ÐÑÄÑÅÑ, ËÐÕÇÓÇÔÐÑÅÑ Ë ÊÐÂÚËÕÇÎßÐÑÅÑ ÒÑ ÔÓÂÄÐÇÐËá Ô
ÍÑÏÒÎÇÍÔÂÏË MKk ÒÇÓÇØÑÆÐÞØ ÏÇÕÂÎÎÑÄ ®, ÆÎâ ÑÒËÔÂÐËâ
àÎÇÍÕÓÑÐÐÑÌ ÔÕÓÖÍÕÖÓÞ ÍÑÕÑÓÞØ ÑÃÞÚÐÑ ËÔÒÑÎßÊÑÄÂÎËÔß ÄÔÇ
ÄÂÎÇÐÕÐÞÇ ¡° (ns, (n71)d, np) Ä ÔÑÑÕÄÇÕÔÕÄËË Ô ÕÓÇÃÑÄÂÐËâ-
ÏËË ÔËÏÏÇÕÓËË. ±ÑàÕÑÏÖ ÒÓÇÆÔÕÂÄÎÇÐËâ ÑÃ àÎÇÍÕÓÑÐÐÑÏ
ÔÕÓÑÇÐËË ÍÑÏÒÎÇÍÔÑÄ ALk ÄÑ ÏÐÑÅÑÏ ÃÞÎË ÔÎÇÆÔÕÄËÇÏ ÍÂÍ
ÐÇÑÃÑÔÐÑÄÂÐÐÑÅÑ ÒÇÓÇÐÑÔÂ ÑÃÜËØ ËÆÇÌ ÕÇÑÓËË àÎÇÍÕÓÑÐÐÑÅÑ
ÔÕÓÑÇÐËâ ÍÑÏÒÎÇÍÔÑÄ MLk ÐÂ ÍÑÑÓÆËÐÂÙËÑÐÐÞÇ ÔÑÇÆËÐÇÐËâ
ÐÇÒÇÓÇØÑÆÐÞØ àÎÇÏÇÐÕÑÄ, ÕÂÍ Ë ÔÎÇÆÔÕÄËÇÏ ÛËÓÑÍÑ ËÔÒÑÎß-
ÊÖÇÏÑÅÑ ÕÇÊËÔÂ Ñ ÃÎËÊÑÔÕË Ë ÆÂÉÇ ÕÑÉÆÇÔÕÄÇÐÐÑÔÕË ÒÓËÐÙË-
ÒÑÄ àÎÇÍÕÓÑÐÐÑÅÑ ÔÕÓÑÇÐËâ ÆÄÖØ ÓÂÊÐÑÄËÆÐÑÔÕÇÌ ÍÑÏÒÎÇÍ-
ÔÑÄ ì ALk Ë MLk. ¢ÑÎÇÇ ÕÑÅÑ, ÍÑÐÙÇÒÙËá d-ÑÓÃËÕÂÎÇÌ
ÒÑÆÆÇÓÉËÄÂÎË ÏÐÑÅËÇ àÍÔÒÇÓËÏÇÐÕÂÕÑÓÞ, ËÔÍÂÄÛËÇ Ë
äÐÂØÑÆËÄÛËÇã ÆÑÍÂÊÂÕÇÎßÔÕÄÂ ÄÍÎÂÆÑÄ And-ÑÓÃËÕÂÎÇÌ Ä
àÎÇÍÕÓÑÐÐÖá ÔÕÓÖÍÕÖÓÖ ALk Ë ËØ ÖÚÂÔÕËâ Ä ÔÄâÊâØ A7L.

¯Ñ ÖÉÇ Ë Ä ÕÇ ÅÑÆÞ ÃÞÎË ÐÂÌÆÇÐÞ ÂÓÅÖÏÇÐÕÞ Ä ÒÑÎßÊÖ
ÍÑÐÙÇÒÙËËË ÅËÒÇÓÄÂÎÇÐÕÐÞØ ÔÄâÊÇÌ. ¯Â ÄÇÔßÏÂ ÏÂÎÞÌ ÄÍÎÂÆ
d-AO Ä àÎÇÍÕÓÑÐÐÖá ÔÕÓÖÍÕÖÓÖ ÍÑÏÒÎÇÍÔÑÄ ÐÇÒÇÓÇØÑÆÐÞØ
àÎÇÏÇÐÕÑÄ ÖÍÂÊÞÄÂÎË ³ÞÓÍËÐ Ë ­ËÐÐÇÕ.11 ë 13 °ÐË ÒÑÆÚÇÓÍË-
ÄÂÎË, ÚÕÑ ÕÇÑÓÇÕËÚÇÔÍË ÐÇÎßÊâ ÆÑÔÕÂÕÑÚÐÑ ÍÑÓÓÇÍÕÐÑ ÑÙÇÐËÕß
ØÂÓÂÍÕÇÓËÔÕËÍË ÄÂÍÂÐÕÐÞØ d-ÑÓÃËÕÂÎÇÌ ÂÕÑÏÑÄ ÐÇÒÇÓÇØÑÆ-
ÐÞØ àÎÇÏÇÐÕÑÄ, ÍÑÕÑÓÞÇ ÔÎÇÆÖÇÕ ÄÍÎáÚÂÕß Ä ÃÂÊËÔ ÂÕÑÏÑÄ ¡.
¥ÂÎÇÇ, ÒÑÔÍÑÎßÍÖ Ä ÍÑÏÒÎÇÍÔÂØ ALk ÑÓÃËÕÂÎË And ÏÑÅÖÕ
ÃÞÕß ÎÑÍÂÎËÊÑÄÂÐÞ ÄÃÎËÊË ÎËÅÂÐÆÑÄ, ÒÓÑÃÎÇÏÂ d-AO
ÄÑÑÃÜÇ ËÏÇÇÕ ÏÇÐßÛÇÇ ÊÐÂÚÇÐËÇ, ÚÇÏ àÕÑ ÍÂÊÂÎÑÔß ÒÇÓÄÑÐÂ-
ÚÂÎßÐÑ. °ÔÑÃÑÇ ÔÑÏÐÇÐËÇ Ä ÍÑÐÙÇÒÙËË d-ÑÓÃËÕÂÎÇÌ ÄÞÊÞÄÂÇÕ
ÕÓÇÃÑÄÂÐËÇ Ñ ÔÑÄÒÂÆÇÐËË ÚËÔÎÂ ÅËÃÓËÆÐÞØ ÑÓÃËÕÂÎÇÌ ÙÇÐÕ-
ÓÂÎßÐÑÅÑ ÂÕÑÏÂ ÍÑÏÒÎÇÍÔÂ ALk Ô ÚËÔÎÑÏ ÆÄÖØÙÇÐÕÓÑÄÞØ
ÔÄâÊÇÌ, Â ÕÂÍÉÇ ÂÒÓËÑÓÐÑÇ ÔÖÉÆÇÐËÇ Ñ ÍÓÂÕÐÑÔÕË ÔÄâÊÇÌ
A7L. ±ÑàÕÑÏÖ ÖÆËÄÎâÇÕ ÓÇÙËÆËÄ àÕËØ ÒÓÇÆÔÕÂÄÎÇÐËÌ,
ÐÂÃÎáÆÂáÜËÌÔâ Ä ÒÑÔÎÇÆÐÇÇ ÄÓÇÏâ.14

£ 1960-Ç ÅÑÆÞ ÔÎÑÉËÎÑÔß ÖÃÇÉÆÇÐËÇ, ÚÕÑ ÓÇÛÇÐËÇ ÑÃÔÖÉ-
ÆÂÇÏÑÌ ÂÎßÕÇÓÐÂÕËÄÞ ÔÕÂÐÇÕ ÄÑÊÏÑÉÐÞÏ Ä ØÑÆÇ ÔËÔÕÇÏÂÕË-
ÚÇÔÍËØ ÍÄÂÐÕÑÄÑØËÏËÚÇÔÍËØ ÓÂÔÚÇÕÑÄ àÎÇÍÕÓÑÐÐÑÌ ÔÕÓÖÍÕÖÓÞ
ÍÑÏÒÎÇÍÔÑÄ ÐÇÒÇÓÇØÑÆÐÞØ àÎÇÏÇÐÕÑÄ. °ÃÇ ÍÑÐÙÇÒÙËË ì
äÒÎÑÕß ÑÕ ÒÎÑÕËã ÕÇÑÓËË ®°. £ ÓÂÏÍÂØ àÕËØ ÍÑÐÙÇÒÙËÌ
ÑÒËÔÂÐËÇ àÎÇÍÕÓÑÐÐÑÅÑ ÔÕÓÑÇÐËâ ÍÑÏÒÎÇÍÔÑÄ ALk ÄÑÊÏÑÉÐÑ
Ô ÒÑÏÑÜßá ÍÂÍ ÆÇÎÑÍÂÎËÊÑÄÂÐÐÞØ ®°, ÕÂÍ Ë ÎÑÍÂÎËÊÑÄÂÐ-
ÐÞØ ÆÄÖØ- Ë ÕÓÇØÙÇÐÕÓÑÄÞØ ®°. ±ÑàÕÑÏÖ Ô ÔÇÓÇÆËÐÞ 1960-Ø
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ÅÑÆÑÄ ÐÂÚÂÎË ÔËÔÕÇÏÂÕËÚÇÔÍË ËÔÒÑÎßÊÑÄÂÕß ÍÄÂÐÕÑÄÑØËÏËÚÇ-
ÔÍËÇ ÓÂÔÚÇÕÞ ÆÎâ ÏÑÆÇÎËÓÑÄÂÐËâ àÎÇÍÕÓÑÐÐÑÌ ÔÕÓÖÍÕÖÓÞ
ÍÑÏÒÎÇÍÔÑÄ ALk Ä ÓÂÊÎËÚÐÞØ ÒÓËÃÎËÉÇÐËâØ ÏÇÕÑÆÂ ®°.

III. ±ÑÎÖàÏÒËÓËÚÇÔÍËÇ ÓÂÔÚÇÕÞ ÏÑÎÇÍÖÎâÓÐÞØ
ÑÓÃËÕÂÎÇÌ
¯ÂËÃÑÎßÛÇÇ ÚËÔÎÑ ÓÂÔÚÇÕÑÄ ÍÑÏÒÎÇÍÔÑÄ ALk ÄÞÒÑÎÐÇÐÑ
ÒÑÎÖàÏÒËÓËÚÇÔÍËÏË ÏÇÕÑÆÂÏË ®° ­¬¡°. ªÊ-ÊÂ ÄÞÚËÔÎË-
ÕÇÎßÐÞØ ÕÓÖÆÐÑÔÕÇÌ ÐÇàÏÒËÓËÚÇÔÍËÇ ÓÂÔÚÇÕÞ ÔÎÑÉÐÞØ
ÏÐÑÅÑàÎÇÍÕÓÑÐÐÞØ Ë ÏÐÑÅÑÙÇÐÕÓÑÄÞØ ÍÑÏÒÎÇÍÔÑÄ ALk Ô
ËÔÒÑÎßÊÑÄÂÐËÇÏ ÏÇÕÑÆÂ ·ÂÓÕÓË ë¶ÑÍÂ ë²ÖÕÂÂÐÂ (ab initio
³³± ®° ­¬¡°) Ô ÆÑÔÕÂÕÑÚÐÑ ÒÑÎÐÞÏË Ë ÔÃÂÎÂÐÔËÓÑÄÂÐ-
ÐÞÏË ÃÂÊËÔÂÏË ¡° ÃÞÎË ÇÆËÐËÚÐÞÏË.

±ÑÊÉÇ Ä 1960-Ç ÅÑÆÞ ÓÂÔÚÇÕÞ ÏÇÕÑÆÂÏË ®° ­¬¡° ÆÂÎË
ÑÃÛËÓÐÖá ËÐ×ÑÓÏÂÙËá, ËÊÎÑÉÇÐÐÖá Ô ËÔÚÇÓÒÞÄÂáÜÇÌ
ÒÑÎÐÑÕÑÌ Ë Ä âÔÐÑÌ, ÒÑÔÎÇÆÑÄÂÕÇÎßÐÑÌ ×ÑÓÏÇ Ä ÑÃÊÑÓÇ
¥âÕÍËÐÑÌ Ë ¬ÎËÏÇÐÍÑ15.ç

°ÃÊÑÓ ÐÂÚËÐÂÇÕÔâ Ô ÍÑÏÏÇÐÕÂÓËÇÄ Í ÓÂÔÚÇÕÂÏ ÒÓÑÔÕÓÂÐ-
ÔÕÄÇÐÐÞØ Ë àÐÇÓÅÇÕËÚÇÔÍËØ ØÂÓÂÍÕÇÓËÔÕËÍ ÄÂÍÂÐÕÐÞØ nd-
ÑÓÃËÕÂÎÇÌ ËÊÑÎËÓÑÄÂÐÐÞØ ÂÕÑÏÑÄ Ë ÂÕÑÏÑÄ Ä ÒÑÎÇ ÎËÅÂÐ-
ÆÑÄ. ´ÂÍËÇ ÓÂÔÚÇÕÞ ÐÇ ÆÂÎË ÑÕÄÇÕÂ ÐÂ ÒÓâÏÑÌ ÄÑÒÓÑÔ, ÏÑÅÖÕ
ÎË nd-AO ÖÚÂÔÕÄÑÄÂÕß Ä ÔÄâÊâØ, ÐÑ ÒÑÍÂÊÂÎË, ÚÕÑ ÒÓÑÔÕÓÂÐ-
ÔÕÄÇÐÐÞÇ ØÂÓÂÍÕÇÓËÔÕËÍË d-ÑÓÃËÕÂÎÇÌ (Ä ÑÕÎËÚËÇ ÑÕ s- Ë
p-AO) Ä ÊÂÄËÔËÏÑÔÕË ÑÕ ÄÂÎÇÐÕÐÑÅÑ ÔÑÔÕÑâÐËâ ÂÕÑÏÂ ÏÑÅÖÕ
ÏÇÐâÕßÔâ Ä ÛËÓÑÍËØ ÒÓÇÆÇÎÂØ: ÑÕ ÑÚÇÐß ÆË××ÖÊÐÞØ ÆÑ
ÔÉÂÕÞØ ¡°. ¯Ç ÄÐÇÔÎË âÔÐÑÔÕË Ë ÓÂÔÚÇÕÞ ÄÑÊÃÖÉÆÇÐÐÞØ
ÔÑÔÕÑâÐËÌ ÂÕÑÏÑÄ, ØÑÕâ ÑÐË Ë ÆÂÎË ÒÑÎÇÊÐÞÇ ÔÄÇÆÇÐËâ ÑÃ
àÐÇÓÅËâØ ÄÑÊÃÖÉÆÇÐËâ ËÊ ÑÔÐÑÄÐÞØ ÔÑÔÕÑâÐËÌ ÂÕÑÏÑÄ Ä
ÄÂÎÇÐÕÐÞÇ ÔÑÔÕÑâÐËâ Ô àÎÇÍÕÓÑÐÂÏË ÐÂ nd-ÑÓÃËÕÂÎâØ Ë ÑÃ
ÑÓÃËÕÂÎßÐÞØ àÐÇÓÅËâØ ÕÂÍËØ àÎÇÍÕÓÑÐÑÄ.16

¯Â ÑÔÐÑÄÂÐËË ÓÇÊÖÎßÕÂÕÑÄ ÒÑÎÖàÏÒËÓËÚÇÔÍËØ ÓÂÔÚÇÕÑÄ
®° ­¬¡° ÓÂÊÎËÚÐÞØ ÍÑÏÒÎÇÍÔÑÄ ALk Ä ÑÃÊÑÓÇ ÔÆÇÎÂÐÞ
ÄÞÄÑÆÞ, ÍÑÕÑÓÞÇ Ä ÕÑ ÄÓÇÏâ ÒÓÇÆÔÕÂÄÎâÎËÔß ÐÂËÃÑÎÇÇ ÆÑÔÕÑ-
ÄÇÓÐÞÏË Ë ÔÖÜÇÔÕÄÇÐÐÞÏË. ³ÖÕß àÕËØ ÄÞÄÑÆÑÄ ÔÄÑÆËÕÔâ Í
ÔÎÇÆÖáÜÇÏÖ.

©ÂÔÇÎÇÐÐÑÔÕË d-AO ÊÐÂÚËÕÇÎßÐÞ, ÐÑ ÐÇ ÒÓÇÄÞÛÂáÕ 0.5 ë 1
àÎÇÍÕÓÑÐÂ. £ ÕÇÑÓËË ÎÑÍÂÎËÊÑÄÂÐÐÞØ ÔÄâÊÇÌ ÒÑÔÕÖÎËÓÖáÕÔâ
ÃÑÎßÛËÇ ÙÇÎÑÚËÔÎÇÐÐÞÇ ÊÂÔÇÎÇÐÐÑÔÕË d-ÑÓÃËÕÂÎÇÌ, ÚÕÑ ÄÔÇ-
ÅÆÂ ÒÓËÄÑÆËÕ Í ÒÇÓÇÑÙÇÐÍÇ ËØ ÄÍÎÂÆÂ Ä ÆÄÂ (Ë ÆÂÉÇ ÃÑÎÇÇ)
ÓÂÊÂ. £ÍÎÂÆÞ d-ÑÓÃËÕÂÎÇÌ ÐÂËÃÑÎÇÇ ÊÐÂÚËÕÇÎßÐÞ Ä ÔÑÇÆËÐÇ-
ÐËâØ Ô ÄÞÔÑÍÑÌ ÄÂÎÇÐÕÐÑÔÕßá ÙÇÐÕÓÂÎßÐÑÅÑ ÂÕÑÏÂ (ÐÂÒÓË-
ÏÇÓ, Ä ÕÂÍËØ ÍÂÍ SO2, SO

2ÿ
4 , SF6) Ë ÓÂÔÕÖÕ Ô ÖÄÇÎËÚÇÐËÇÏ ÇÅÑ

×ÑÓÏÂÎßÐÑÌ ÄÂÎÇÐÕÐÑÔÕË. £ÍÎÂÆÞ d-AO ÓÂÔÕÖÕ Ô ÖÏÇÐßÛÇ-
ÐËÇÏ ÔÕÇÒÇÐË ËÑÐÐÑÔÕË ÔÄâÊÇÌ (Ä ÍËÔÎÑÓÑÆÐÞØ ÔÑÇÆËÐÇÐËâØ
ÃÑÎßÛÇ, ÚÇÏ ÄÑ ×ÕÑÓËÆÐÞØ, ÒÓË ÑÆËÐÂÍÑÄÑÏ ÚËÔÎÇ ÎËÅÂÐÆÑÄ).
¥ÑÐÑÓÐÑ-ÂÍÙÇÒÕÑÓÐÞÇ Lpp?Adp-ÄÊÂËÏÑÆÇÌÔÕÄËâ Ä ÊÂÏÇÕ-
ÐÑÌ ÔÕÇÒÇÐË ÐÇ ÑÃÐÂÓÖÉËÄÂáÕÔâ ÆÂÉÇ ÕÂÏ, ÅÆÇ ÕÂÍËÇ ÄÊÂËÏÑ-
ÆÇÌÔÕÄËâ ÓÂÊÓÇÛÇÐÞ ÒÑ ÔËÏÏÇÕÓËË. £ÍÎáÚÇÐËÇ d-ÑÓÃËÕÂÎÇÌ
ÒÑ-ÓÂÊÐÑÏÖ ÄÎËâÇÕ ÐÂ ÓÂÔÔÚËÕÞÄÂÇÏÞÇ ÔÄÑÌÔÕÄÂ ÏÑÎÇÍÖÎ.
´ÂÍ, ÔÎÇÆÖÇÕ ÑÕÏÇÕËÕß, ÚÕÑ ÓÂÔÚÇÕ ÆËÒÑÎßÐÞØ ÏÑÏÇÐÕÑÄ Ë
ËÐÄÇÓÔËÑÐÐÞØ ÃÂÓßÇÓÑÄ ÕÓÇÃÖÇÕ ÑÃâÊÂÕÇÎßÐÑÅÑ ÄÍÎáÚÇÐËâ
d-ÑÓÃËÕÂÎÇÌ Ä ÃÂÊËÔ ¡° ÆÂÉÇ ÆÎâ ÂÕÑÏÑÄ àÎÇÏÇÐÕÑÄ ÄÕÑÓÑÅÑ
ÒÇÓËÑÆÂ (ØÑÕâ ÄÍÎÂÆÞ d-AO ÆÎâ ÐËØ ÏÇÐßÛÇ, ÚÇÏ ÆÎâ ÂÕÑÏÑÄ
àÎÇÏÇÐÕÑÄ ÕÓÇÕßÇÅÑ ÒÇÓËÑÆÂ). °ÆÐÂÍÑ àÐÇÓÅËË ®° ÏÇÐÇÇ
äÚÖÄÔÕÄËÕÇÎßÐÞã Í ÓÂÔÛËÓÇÐËá ÃÂÊËÔÂ ÊÂ ÔÚÇÕ d-AO.
±ÑàÕÑÏÖ ÃÞÎÑ ÃÞ ÒÑÔÒÇÛÐÞÏ ÔÖÆËÕß Ñ ÓÑÎË d-AO ÐÂ
ÑÔÐÑÄÂÐËË ÂÐÂÎËÊÂ ÕÑÎßÍÑ ÑÆÐÑÅÑ ËÎË ÐÇÔÍÑÎßÍËØ ÏÑÎÇÍÖ-
ÎâÓÐÞØ ÔÄÑÌÔÕÄ, ÕÇÏ ÃÑÎÇÇ ÚÕÑ ÐÇ ÄÔÇÅÆÂ ÖÄÇÎËÚÇÐËÇ ÄÎËâÐËâ
d-AO ÐÂ ÕÇ ËÎË ËÐÞÇ ÔÄÑÌÔÕÄÂ ÒÓÑÒÑÓÙËÑÐÂÎßÐÑ ÖÄÇÎËÚÇÐËá
àÎÇÍÕÓÑÐÐÑÌ ÊÂÔÇÎÇÐÐÑÔÕË d-AO. ¯ÇÑÃØÑÆËÏ ÂÐÂÎËÊ ÔÑÄÑÍÖÒ-
ÐÑÔÕË ÔÄÑÌÔÕÄ, ÒÑ-ÓÂÊÐÑÏÖ äÚÖÄÔÕÄËÕÇÎßÐÞØã Í ÄÍÎáÚÇÐËá
d-ÑÓÃËÕÂÎÇÌ Ä ÂÕÑÏÐÞÌ ÃÂÊËÔ. ²ÇÊÖÎßÕÂÕÞ ÓÂÔÚÇÕÑÄ ÐÇ ÄÞâÄ-
ÎâáÕ ÍÂÍËØ-ÎËÃÑ ÔÑÑÕÐÑÛÇÐËÌ ÏÇÉÆÖ ÄÍÎÂÆÂÏË d-¡° Ä ®°

ÑÕ àÎÇÍÕÓÑÐÐÞØ ØÂÓÂÍÕÇÓËÔÕËÍ ÂÕÑÏÂ Ë ÐÇ ÒÑÊÄÑÎâáÕ ÑÃÔÖÉ-
ÆÂÕß ËÊÏÇÐÇÐËÇ ÊÂÔÇÎÇÐÐÑÔÕÇÌ nd-AO Ä ÊÂÄËÔËÏÑÔÕË ÑÕ ÒÑÎÑ-
ÉÇÐËâ ÐÇÒÇÓÇØÑÆÐÑÅÑ àÎÇÏÇÐÕÂ Ä ÒÇÓËÑÆËÚÇÔÍÑÌ ÔËÔÕÇÏÇ.

±ÑÏËÏÑ ÒÑÎÖàÏÒËÓËÚÇÔÍËØ ÓÂÔÚÇÕÑÄ ÏÇÕÑÆÑÏ ®°
­¬¡° ÆÎâ ËÊÖÚÇÐËâ ÓÑÎË d-ÑÓÃËÕÂÎÇÌ Ë ËØ ÖÚÂÔÕËâ Ä ÅËÃÓËÆ-
ÐÞØ ÑÓÃËÕÂÎâØ ÕÇÕÓÂàÆÓËÚÇÔÍËØ ÑÍÔÑÂÐËÑÐÑÄ ÃÞÎ ËÔÒÑÎßÊÑ-
ÄÂÐ ÏÇÕÑÆ ÏÂÍÔËÏÂÎßÐÑÅÑ ÒÇÓÇÍÓÞÄÂÐËâ.17 ´ÇÕÓÂàÆÓËÚÇÔÍËÇ
ÅËÃÓËÆÐÞÇ ÑÓÃËÕÂÎË

j= aws+ bwp+ gwd

ÃÞÎË ÄÞÚËÔÎÇÐÞ Ô ÖÚÇÕÑÏ ÄÍÎÂÆÑÄ ÑÕ ds Ë gp ÍÑÏÒÑÐÇÐÕ.
¿ÎÇÍÕÓÑÐÐÞÇ ÍÑÐ×ËÅÖÓÂÙËË slpmdn ÙÇÐÕÓÂÎßÐÞØ ÂÕÑÏÑÄ
ÃÞÎË ÑÙÇÐÇÐÞ ËÊ ÔÑÑÕÐÑÛÇÐËÌ l :m : n= a2 : b2 : g2. ²ÇÊÖÎß-
ÕÂÕÞ ÄÞÚËÔÎÇÐËÌ ÒÑÍÂÊÂÎË, ÚÕÑ ÑÕÐÑÔËÕÇÎßÐÞÌ d-ÄÍÎÂÆ Ä
àÎÇÍÕÓÑÐÐÖá ÊÂÔÇÎÇÐÐÑÔÕß ÂÕÑÏÂ ¡ ÏÇÐâÇÕÔâ Ä ÛËÓÑÍËØ
ÒÓÇÆÇÎÂØ (ÑÕ 0.02 ÆÎâ BrOÿ4 ÆÑ 0.3 Ë 0.4 ÆÎâ ClOÿ4 Ë AsO3ÿ

4 ),
ÐÑ ÄÔÇÅÆÂ Ä ÐÇÔÍÑÎßÍÑ ÓÂÊ ÏÇÐßÛÇ d-ÄÍÎÂÆÂ Ä àÎÇÍÕÓÑÐÐÖá
ÊÂÔÇÎÇÐÐÑÔÕß ÙÇÐÕÓÂÎßÐÞØ ÂÕÑÏÑÄ ® Ä ÂÐÂÎÑÅËÚÐÞØ ÕÇÕÓÂ-
àÆÓËÚÇÔÍËØ ÑÍÔÑÂÐËÑÐÂØ ÒÇÓÇØÑÆÐÞØ ÏÇÕÂÎÎÑÄ (ÐÂÒÓËÏÇÓ,
VO3ÿ

4 , CrO2ÿ
4 , MnOÿ4 ).

£ ÓÂÃÑÕÂØ 18 ë 21 ÒÓÑÃÎÇÏÂ ÄÂÍÂÐÕÐÞØ d-ÑÓÃËÕÂÎÇÌ ÂÕÑÏÑÄ
ÐÇÒÇÓÇØÑÆÐÞØ àÎÇÏÇÐÕÑÄ ÑÃÔÖÉÆÂÎÂÔß ÐÂ ÑÔÐÑÄÇ ÓÇÊÖÎßÕÂÕÑÄ
ÓÂÔÚÇÕÑÄ ÓÂÔÒÓÇÆÇÎÇÐËâ ÄÂÎÇÐÕÐÑÌ àÎÇÍÕÓÑÐÐÑÌ ÒÎÑÕÐÑÔÕË Ä
ÆÄÖØ- Ë ÏÐÑÅÑÂÕÑÏÐÞØ ×ÕÑÓËÆÂØ, ØÎÑÓËÆÂØ, ÑÍÔËÆÂØ, ÍÑÏ-
ÒÎÇÍÔÂØ ÕËÒÂ AXk7nYn Ô ÍÑÑÓÆËÐÂÙËÑÐÐÞÏË ÚËÔÎÂÏË 3, 4 Ë 6.
±ÑÎÖàÏÒËÓËÚÇÔÍËÇ ÓÂÔÚÇÕÞ ÒÓÑÄÑÆËÎËÔß ÏÇÕÑÆÑÏ ®° Ä
ÒÓËÃÎËÉÇÐËË ÐÖÎÇÄÑÅÑ ÆË××ÇÓÇÐÙËÂÎßÐÑÅÑ ÒÇÓÇÍÓÞÄÂÐËâ
(¯¥±). ±ÓË àÕÑÏ ÃÞÎÂ ÖÔÕÂÐÑÄÎÇÐÂ ÐÇÊÐÂÚËÕÇÎßÐÂâ ÓÑÎß
d-ÑÓÃËÕÂÎÇÌ Ä ÑÃÓÂÊÑÄÂÐËË ØËÏËÚÇÔÍËØ ÔÄâÊÇÌ ÏÇÉÆÖ ÙÇÐÕ-
ÓÂÎßÐÞÏË ÂÕÑÏÂÏË Ë ÎËÅÂÐÆÂÏË. £ ÚÂÔÕÐÑÔÕË, ÃÞÎÑ ÒÑÍÂ-
ÊÂÐÑ, ÚÕÑ ÑÕÐÑÔËÕÇÎßÐÑ ÃÑÎßÛËÇ àÐÇÓÅËË ÆËÔÔÑÙËÂÙËË
ÏÑÐÑ×ÕÑÓËÆÑÄ Si, P, S, Cl ÒÑ ÔÓÂÄÐÇÐËá Ô àÐÇÓÅËâÏË ÆËÔÔÑ-
ÙËÂÙËË ÏÑÐÑ×ÕÑÓËÆÑÄ C, N, O, F ÑÃÖÔÎÑÄÎÇÐÞ ÐÇ ÓÑÎßá
d-ÑÓÃËÕÂÎÇÌ ÂÕÑÏÑÄ àÎÇÏÇÐÕÑÄ ÕÓÇÕßÇÅÑ ÒÇÓËÑÆÂ, Â ÑÒÓÇÆÇ-
ÎâáÕÔâ ÔÒÇÙË×ËÍÑÌ ËØ ¡° s- Ë p-ÕËÒÂ, Õ. Ç. ÑÔÑÃÇÐÐÑÔÕâÏË
ÒÓÑÔÕÓÂÐÔÕÄÇÐÐÞØ Ë àÐÇÓÅÇÕËÚÇÔÍËØ ØÂÓÂÍÕÇÓËÔÕËÍ A3s- Ë
A3p-ÑÓÃËÕÂÎÇÌ.

¬ ÓÇÛÇÐËá ÒÓÑÃÎÇÏÞ ÄÂÍÂÐÕÐÞØ 3d-ÑÓÃËÕÂÎÇÌ ÂÕÑÏÑÄ
ÐÇÒÇÓÇØÑÆÐÞØ àÎÇÏÇÐÕÑÄ ÕÓÇÕßÇÅÑ ÒÇÓËÑÆÂ ÒÓËÄÎÇÍÂÎÂÔß Ë
ÔÕÂÕËÔÕËÚÇÔÍÂâ ÕÇÑÓËâ ÂÕÑÏÑÄ ´ÑÏÂÔÂ ë¶ÇÓÏË.22 ¢ÞÎÑ ÒÑÍÂ-
ÊÂÐÑ, ÚÕÑ ÂÕÑÏÞ àÎÇÏÇÐÕÑÄ ÕÓÇÕßÇÅÑ ÒÇÓËÑÆÂ, Ä ÑÕÎËÚËÇ ÑÕ
ÂÕÑÏÑÄ àÎÇÏÇÐÕÑÄ ÄÕÑÓÑÅÑ ÒÇÓËÑÆÂ, ÐÇ ËÏÇáÕ ÊÂÐâÕÞØ
àÎÇÍÕÓÑÐÂÏË ÔÑÔÕÑâÐËÌ ÔÑ ÊÐÂÚÇÐËÇÏ ÑÓÃËÕÂÎßÐÑÅÑ ÍÄÂÐÕÑ-
ÄÑÅÑ ÚËÔÎÂ l=2, ÒÓËÚÇÏ ÔÑÔÕÑâÐËâ Ô l=2 ÏÑÅÖÕ ÃÞÕß
ÊÂÔÇÎÇÐÞ ÕÑÎßÍÑ Ö ÍÂÕËÑÐÑÄ. ©ÂÔÇÎÇÐÐÑÔÕß àÎÇÍÕÓÑÐÂÏË
ÔÑÔÕÑâÐËÌ Ô l=2 ÑÒÓÇÆÇÎâÇÕÔâ ÔÕÇÒÇÐßá ËÑÐËÊÂÙËË ÂÕÑÏÂ,
ÒÓËÚÇÏ ÔÖÜÇÔÕÄÖÇÕ ÍÂÍ ÐËÉÐËÌ, ÕÂÍ Ë ÄÇÓØÐËÌ ÒÓÇÆÇÎ ÔÕÇÒÇÐË
ËÑÐËÊÂÙËË. °ÆËÐ Ë ÕÑÕ ÉÇ ÙÇÐÕÓÂÎßÐÞÌ ÂÕÑÏ Ä ÊÂÄËÔËÏÑÔÕË
ÑÕ ÄÇÎËÚËÐÞ à××ÇÍÕËÄÐÑÅÑ ÒÑÎÑÉËÕÇÎßÐÑÅÑ ÊÂÓâÆÂ ÏÑÉÇÕ
ËÏÇÕß ËÎË ÐÇ ËÏÇÕß ÊÂÔÇÎÇÐÐÞÇ 3d-ÔÑÔÕÑâÐËâ. °ÒÓÇÆÇÎÇÐÐÂâ
ÔÕÇÒÇÐß ËÑÐËÊÂÙËË ÂÕÑÏÂ âÄÎâÇÕÔâ ÐÇÑÃØÑÆËÏÞÏ, ÐÑ ÐÇÆÑ-
ÔÕÂÕÑÚÐÞÏ ÖÔÎÑÄËÇÏ ÊÂÔÇÎÇÐËâ 3d-AO àÎÇÍÕÓÑÐÂÏË, ÒÑÔ-
ÍÑÎßÍÖ ÔÕÇÒÇÐß àÕÑÌ ÊÂÔÇÎÇÐÐÑÔÕË ÑÒÓÇÆÇÎâÇÕÔâ ÕÂÍÉÇ Ë
ÒÓËÓÑÆÑÌ ÆÑÐÑÓÂ ÄÂÎÇÐÕÐÞØ àÎÇÍÕÓÑÐÑÄ. ´ÂÍ, ÊÂÔÇÎÇÐÐÑÔÕß
3d-AO ØÎÑÓÂ Ä ClF�2 ÃÎËÊÍÂ Í ÐÖÎá (0.05 ÂÕ. ÇÆ.), ÐÇÔÏÑÕÓâ ÐÂ
ÊÐÂÚËÕÇÎßÐÖá ÔÕÇÒÇÐß ×ÑÓÏÂÎßÐÑÌ ËÑÐËÊÂÙËË ÂÕÑÏÂ ØÎÑÓÂ
(qCl=+1.18 ÂÕ. ÇÆ.), ÃÎÂÅÑÒÓËâÕÔÕÄÖáÜÇÌ ÊÂÔÇÎÇÐËá ÇÅÑ 3d-
AO. ±Ñ-ÄËÆËÏÑÏÖ, àÕÑ ÔÄâÊÂÐÑ Ô ÐÇÊÐÂÚËÕÇÎßÐÑÌ ÆÑÐÑÓÐÑÌ
ÔÒÑÔÑÃÐÑÔÕßá ÂÕÑÏÑÄ ×ÕÑÓÂ (qF=+0.09 ÂÕ. ÇÆ.).

£ ÒÑÔÎÇÆÐÇÇ ÄÓÇÏâ ÒÑÎÖàÏÒËÓËÚÇÔÍËÇ ÓÂÔÚÇÕÞ ÓÇÆÍÑ
ËÔÒÑÎßÊÖáÕ ÆÎâ ÓÇÛÇÐËâ ÒÓÑÃÎÇÏÞ ÄÂÍÂÐÕÐÞØ d-ÑÓÃËÕÂÎÇÌ,
ËÐÑÅÆÂ ÓÇÊÖÎßÕÂÕÞ ÕÂÍËØ ÓÂÔÚÇÕÑÄ ÔÑÒÑÔÕÂÄÎâáÕÔâ Ô ÆÂÐÐÞ-
ÏË ×ÑÕÑàÎÇÍÕÓÑÐÐÑÌ ÔÒÇÍÕÓÑÔÍÑÒËË ÔÑÑÕÄÇÕÔÕÄÖáÜËØ ÍÑÏÒ-
ÎÇÍÔÑÄ.23, 24 ²ÇÊÖÎßÕÂÕÞ ÒÑÔÎÇÆÐËØ ÔÄËÆÇÕÇÎßÔÕÄÖáÕ Ñ ÊÐÂÚË-
ÕÇÎßÐÑÏ ÄÍÎÂÆÇ d-ÑÓÃËÕÂÎÇÌ Ä ÄÂÎÇÐÕÐÖá àÎÇÍÕÓÑÐÐÖá ÔÕÓÖÍ-
ÕÖÓÖ ÄÞÔÛËØ ×ÕÑÓËÆÑÄ ÔÇÓÞ, ÑÍÔÑÍÑÏÒÎÇÍÔÑÄ ÍÓÇÏÐËâ Ë ÆÓ.

¯Ñ ÕÇÏ ÐÇ ÏÇÐÇÇ ÐÇ ÒÑÆÎÇÉËÕ ÔÑÏÐÇÐËá ÄÇÓÆËÍÕ Ñ
ÐÇÄÑÊÏÑÉÐÑÔÕË ÂÆÇÍÄÂÕÐÑÅÑ ÓÇÛÇÐËâ ÒÓÑÃÎÇÏÞ d-ÑÓÃËÕÂ-
ÎÇÌ Ä ÓÂÏÍÂØ ÒÑÎÖàÏÒËÓËÚÇÔÍÑÅÑ ÒÑÆØÑÆÂ.15 ±ÑÎÖàÏÒËÓË-
ÚÇÔÍËÇ ÓÂÔÚÇÕÞ ®° ­¬¡° ÒÓÇÖÄÇÎËÚËÄÂáÕ ÓÑÎß

y ®Þ ÐÂÔÕÑâÕÇÎßÐÑ ÔÑÄÇÕÖÇÏ ÄÔÇÏ, ÍÕÑ ËÐÕÇÓÇÔÖÇÕÔâ ÒÓÑÃÎÇÏÑÌ
ÄÂÍÂÐÕÐÞØ ¡°, ÒÓÑÚÇÔÕß àÕÑÕ ÒÓÇÍÓÂÔÐÞÌ ÑÃÊÑÓ, ÑÒÖÃÎËÍÑÄÂÐÐÞÌ Ä
1973 Å. Ë ÊÐÂÏÇÐÖáÜËÌ ÊÂÄÇÓÛÇÐËÇ ÙÇÎÑÅÑ àÕÂÒÂ Ä ÓÂÊÄËÕËË ÍÄÂÐ-
ÕÑÄÑ-ØËÏËÚÇÔÍËØ ÒÓÇÆÔÕÂÄÎÇÐËÌ ÑÃ àÎÇÍÕÓÑÐÐÑÌ ÔÕÓÖÍÕÖÓÇ ÔÑÇÆËÐÇ-
ÐËÌ ÐÇÒÇÓÇØÑÆÐÞØ àÎÇÏÇÐÕÑÄ.
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d-ÑÓÃËÕÂÎÇÌ, ÆÂáÕ ÐÇÒÓÂÄËÎßÐÖá ÍÂÓÕËÐÖ ÓÂÔÒÓÇÆÇÎÇÐËâ
àÎÇÍÕÓÑÐÐÑÌ ÒÎÑÕÐÑÔÕË, ÏÂÎÑ ÒÓËÅÑÆÐÞ ÆÎâ ÑÒËÔÂÐËâ ÍÂÚÇ-
ÔÕÄÇÐÐÑÅÑ ËÊÏÇÐÇÐËâ d-ÄÍÎÂÆÑÄ Ä ÓÂÊÐÞØ ÓâÆÂØ ÏÑÎÇÍÖÎ,
ÐËÍÑËÏ ÑÃÓÂÊÑÏ ÐÇ ÆÑÍÂÊÞÄÂáÕ ÓÇÂÎßÐÑÅÑ ÖÚÂÔÕËâ And-AO
Ä ×ÑÓÏËÓÑÄÂÐËË ÔÄâÊÇÌ A7L, ÆÂáÕ ÔÕÑÎß ÃÑÎßÛÑÌ ÓÂÊÃÓÑÔ
ÄÞÚËÔÎÇÐÐÞØ ÊÐÂÚÇÐËÌ d-ÊÂÔÇÎÇÐÐÑÔÕÇÌ, ÚÕÑ ÒÑÒÞÕÍË ËÊÄÎÇÚß
ËÊ ÐËØ ÑÆÐÑÊÐÂÚÐÖá ËÐ×ÑÓÏÂÙËá ÏÂÎÑÒÇÓÔÒÇÍÕËÄÐÞ. ¿ÕË
ÓÂÔÚÇÕÞ ÔÍÑÓÇÇ ÊÂÒÖÕÞÄÂáÕ, ÚÇÏ ÒÓÑâÔÐâáÕ ÒÓÑÃÎÇÏÖ ÄÐÇÛ-
ÐËØ d-ÑÓÃËÕÂÎÇÌ.

£ ÐÂÚÂÎÇ 1970-Ø ÅÑÆÑÄ ÍÂÊÂÎÑÔß, ÚÕÑ ÑÍÑÐÚÂÕÇÎßÐÑÇ ÓÇÛÇ-
ÐËÇ ÒÓÑÃÎÇÏÞ nd-AO ÔÕÂÐÇÕ ÄÑÊÏÑÉÐÞÏ Ä ØÑÆÇ ÔËÔÕÇÏÂÕËÚÇ-
ÔÍËØ ÐÇàÏÒËÓËÚÇÔÍËØ ÓÂÔÚÇÕÑÄ ÃÑÎßÛÑÅÑ ÓâÆÂ ÍÑÏÒÎÇÍÔÑÄ,
ÑÃÑÃÜÇÐËâ àÍÔÒÇÓËÏÇÐÕÂÎßÐÞØ ÊÐÂÚÇÐËÌ ÛËÓÑÍÑÅÑ ÍÓÖÅÂ
ÏÑÎÇÍÖÎâÓÐÞØ ÔÄÑÌÔÕÄ Ë ÕÜÂÕÇÎßÐÑÅÑ ÂÐÂÎËÊÂ ÊÂÍÑÐÑÏÇÓ-
ÐÑÔÕÇÌ Ä ËÊÏÇÐÇÐËË àÕËØ ÔÄÑÌÔÕÄ, Â ÕÂÍÉÇ ÒÓË ÖÔÕÂÐÑÄÎÇÐËË
ÍÑÓÓÇÎâÙËÌ ÏÇÉÆÖ ÏÑÎÇÍÖÎâÓÐÞÏË ÔÄÑÌÔÕÄÂÏË Ë ÓÂÔÔÚËÕÂÐ-
ÐÞÏË ØÂÓÂÍÕÇÓËÔÕËÍÂÏË ÄÍÎÂÆÂ d-ÑÓÃËÕÂÎÇÌ Ä ÄÂÎÇÐÕÐÞÇ
ÏÑÎÇÍÖÎâÓÐÞÇ ÑÓÃËÕÂÎË Ä àÎÇÍÕÓÑÐÐÑÌ ÔÕÓÖÍÕÖÓÇ ÍÑÏÒÎÇÍ-
ÔÑÄ. ¯Ñ ÖÉÇ Ô ÒÇÓÄÞØ ÓÂÃÑÕ Ä àÕÑÏ ÐÂÒÓÂÄÎÇÐËË ÔÕÂÎÂ âÔÐÂ
ËÎÎáÊÑÓÐÑÔÕß ÐÂÆÇÉÆ Ë ÐÂ ÐÇàÏÒËÓËÚÇÔÍËÌ ÒÑÆØÑÆ Í ÑÙÇÐÍÇ
ÓÑÎË d-¡° Ä ÄÂÎÇÐÕÐÑÌ àÎÇÍÕÓÑÐÐÑÌ ÔÕÓÖÍÕÖÓÇ ÍÑÏÒÎÇÍÔÑÄ
ÐÇÒÇÓÇØÑÆÐÞØ àÎÇÏÇÐÕÑÄ.

IV. ¯ÇàÏÒËÓËÚÇÔÍËÇ ÓÂÔÚÇÕÞ ÏÑÎÇÍÖÎâÓÐÞØ
ÑÓÃËÕÂÎÇÌ Ë ÓÇÐÕÅÇÐÑÄÔÍËÇ ÔÒÇÍÕÓÞ
ÍÑÏÒÎÇÍÔÑÄ
¬ ËÔÒÑÎßÊÖÇÏÑÏÖ ÆÎâ ÑÒÓÇÆÇÎÇÐËâ ÐÂÆÇÉÐÞØ ÊÐÂÚÇÐËÌ ÊÂÔÇ-
ÎÇÐÐÑÔÕÇÌ ÄÐÇÛÐËØ (ÄÂÍÂÐÕÐÞØ) ¡°, ËØ âÄÐÑÅÑ ÄËÆÂ, Â ÕÂÍÉÇ
ÄÍÎÂÆÑÄ Ä ÓÂÊÎËÚÐÞÇ ÏÑÎÇÍÖÎâÓÐÞÇ ÔÄÑÌÔÕÄÂ ÄÂÓËÂÐÕÖ
ÏÇÕÑÆÂ ®° ÒÓÇÆÝâÄÎâáÕÔâ ÄÞÔÑÍËÇ ÕÓÇÃÑÄÂÐËâ. ´ÂÍËÏ
ÕÓÇÃÑÄÂÐËâÏ ÎÖÚÛÇ ÆÓÖÅËØ ÖÆÑÄÎÇÕÄÑÓâÇÕ ÐÇàÏÒËÓËÚÇÔÍËÌ
ÏÇÕÑÆ ³³± ®° ­¬¡° Ë Xa-ÏÇÕÑÆÞ. ¯Ñ ÆÂÉÇ ÆÑÔÕÂÕÑÚÐÑ
ÍÑÓÓÇÍÕÐÞÇ ÓÂÔÚÇÕÞ ÍÑÏÒÎÇÍÔÑÄ ALk Ô ÒÓËÏÇÐÇÐËÇÏ àÕËØ
ÏÇÕÑÆÑÄ ÐÇ ÒÓËÄÇÎË Í ÓÇÛÇÐËá ÒÓÑÃÎÇÏÞ nd-AO.

£ ÓÂÏÍÂØ ab initio Ë Xa-ÏÇÕÑÆÑÄ ÆÎâ ÓÇÛÇÐËâ ÒÓÑÃÎÇÏÞ
nd-AO ÑÃÞÚÐÑ ËÔÒÑÎßÊÖÇÕÔâ ÔÎÇÆÖáÜËÌ ÒÑÆØÑÆ. µÚÂÔÕËÇ
And-ÑÓÃËÕÂÎÇÌ Ä s(ds ë s,ps)- ËÎË p(dp ë pp)-ÔÄâÊâØ Ô ÎËÅÂÐ-
ÆÂÏË ÔÕÂÄËÕÔâ Ä ÊÂÄËÔËÏÑÔÕß ÑÕ ÕÑÅÑ, ÒÓËÄÑÆËÕ ËÎË ÐÇÕ
ÄÍÎáÚÇÐËe nds- Ë ndp-ÑÓÃËÕÂÎÇÌ Ä ÂÕÑÏÐÞÌ ÃÂÊËÔ Í ÔÃÎËÉÇ-
ÐËá ÓÂÔÔÚËÕÂÐÐÞØ ÑÆÐÑàÎÇÍÕÓÑÐÐÞØ ÖÓÑÄÐÇÌ àÐÇÓÅËÌ ®° Ô
àÍÔÒÇÓËÏÇÐÕÂÎßÐÞÏË ÊÐÂÚÇÐËâÏË Ë (ÎËÃÑ) Í ÒÑÐËÉÇÐËá
ÒÑÎÐÑÌ àÐÇÓÅËË ÏÑÎÇÍÖÎâÓÐÑÌ ÔËÔÕÇÏÞ. ³ àÕËØ ÉÇ ÒÑÊËÙËÌ
ÑÙÇÐËÄÂÇÕÔâ ÕÂÍÉÇ àÎÇÍÕÓÑÐÐÂâ ÊÂÔÇÎÇÐÐÑÔÕß And-ÑÓÃËÕÂÎÇÌ
Ä ÍÑÏÒÎÇÍÔÇ.

¬ ÔÑÉÂÎÇÐËá, ÐÇ ÃÞÎÑ ÒÑÎÖÚÇÐÑ ÑÆÐÑÊÐÂÚÐÞØ ÄÞÄÑÆÑÄ ËÊ
ÓÇÊÖÎßÕÂÕÑÄ ÓÂÔÚÇÕÑÄ ÍÑÏÒÎÇÍÔÑÄ ÐÇÒÇÓÇØÑÆÐÞØ àÎÇÏÇÐÕÑÄ,
ÐÂÍÑÒÎÇÐÐÞØ ÊÂ ÒÑÔÎÇÆÐËÇ ÆÄÂ ÆÇÔâÕËÎÇÕËâ.

¥ÂÐÐÞÇ ÓÂÔÚÇÕÑÄ ab initio ÏÇÕÑÆÂÏË ³³± ®° ­¬¡° Ë
³³± ²£ Xa ÔÄËÆÇÕÇÎßÔÕÄÖáÕ Ñ ÊÐÂÚËÕÇÎßÐÑÌ ÊÂÔÇÎÇÐÐÑÔÕË
And-ÑÓÃËÕÂÎÇÌ Ä ËÔÔÎÇÆÑÄÂÐÐÞØ ÍÑÏÒÎÇÍÔÂØ,15, 25 ë 29 ÕÑÅÆÂ
ÍÂÍ ÒÑ ÆÂÐÐÞÏ ÆÓÖÅËØ ÓÂÔÚÇÕÑÄ ÕÂÍÂâ ÊÂÔÇÎÇÐÐÑÔÕß ÃÎËÊÍÂ Í
ÐÖÎá.30 ë 32 ±ÓËÚÇÏ ÑÒÖÃÎËÍÑÄÂÐÐÞÇ ÓÇÊÖÎßÕÂÕÞ ÓÂÔÚÇÕÑÄ
ÆÎâ ÑÆÐËØ Ë ÕÇØ ÉÇ ÔÑÇÆËÐÇÐËÌ ËÐÑÅÆÂ ÒÓÑÕËÄÑÓÇÚÂÕ ÆÓÖÅ
ÆÓÖÅÖ. ´ÂÍ, Ä ÓÂÃÑÕÇ 29 ÐÂÌÆÇÐÑ, ÚÕÑ ÊÂÔÇÎÇÐÐÑÔÕß And ÂÕÑÏ-
ÐÞØ ÑÓÃËÕÂÎÇÌ SF6 ÓÂÄÐÂ 1.2 Ç7, Â Ä ÓÂÃÑÕÇ 32 ÖÔÕÂÐÑÄÎÇÐÑ,
ÚÕÑ àÎÇÍÕÓÑÐÐÂâ ÔÕÓÖÍÕÖÓÂ SF6 ÅËÒÇÓÄÂÎÇÐÕÐÂ Ë ÑÒËÔÞÄÂÇÕÔâ
ÃÇÊ ÖÚÂÔÕËâ 3d-ÑÓÃËÕÂÎÇÌ ÙÇÐÕÓÂÎßÐÑÅÑ ÂÕÑÏÂ. ²ÂÔÚÇÕ SF6

Xa-ÏÇÕÑÆÑÏ ÒÓËÄÇÎ ÂÄÕÑÓÑÄ ÓÂÃÑÕÞ 31 Í ÄÞÄÑÆÖ Ñ ÕÑÏ, ÚÕÑ
S3d-ÑÓÃËÕÂÎË ÑÔÕÂáÕÔâ ÒÓÂÍÕËÚÇÔÍË ÐÇÊÂÒÑÎÐÇÐÐÞÏË.

´ËÒËÚÐÂ ÔËÕÖÂÙËâ, ÍÑÅÆÂ ÄÍÎáÚÇÐËÇ nd-AO Ä ÂÕÑÏÐÞÌ
ÃÂÊËÔ ÒÓËÄÑÆËÕ Í ÐÇÃÑÎßÛÑÏÖ ÒÑÐËÉÇÐËá àÐÇÓÅËË ÕÇØ ®°,
ÍÑÕÑÓÞÇ ÏÑÅÖÕ ÔÑÆÇÓÉÂÕß nd-AO (ÐÂÒÓËÏÇÓ, eg(s)- Ë
t2g(p)-®°) Ä ÑÍÕÂàÆÓËÚÇÔÍÑÏ ÍÑÏÒÎÇÍÔÇ. °ÆÐÂÍÑ ÖÏÇÐßÛÇ-
ÐËÇ àÐÇÓÅËÌ®° ÓÇÂÎËÊÖÇÕÔâ ÐÇ ÆÎâ ÄÔÇØ nd-àÍÔÒÑÐÇÐÕ, Í ÕÑÏÖ
ÉÇ àÐÇÓÅËË ÑÔÕÂÎßÐÞØ ÑÆÐÑàÎÇÍÕÓÑÐÐÞØ®°ÒÓË ÖÚÇÕÇ nd-AO
ÏÑÅÖÕ ÒÑÄÞÛÂÕßÔâ. ³ÚËÕÂÇÕÔâ, ÚÕÑ ÖÚÇÕ And-ÑÓÃËÕÂÎÇÌ Ë
ÒÓËÄÑÆËÕ (Ä ÔÑÑÕÄÇÕÔÕÄËË Ô ÄÂÓËÂÙËÑÐÐÞÏ ÒÓËÐÙËÒÑÏ) Í
ÒÑÐËÉÇÐËá ÒÑÎÐÑÌ àÐÇÓÅËË ÏÑÎÇÍÖÎÞ, Ë àÕÑ ÒÓÑËÔØÑÆËÕ ÐÇ
ÊÂ ÔÚÇÕ ÔÕÂÃËÎËÊÂÙËË ÑÆÐÑàÎÇÍÕÓÑÐÐÞØ àÐÇÓÅÇÕËÚÇÔÍËØ ÖÓÑÄ-

ÐÇÌ 33, Â Ä ÓÇÊÖÎßÕÂÕÇ ËÊÏÇÐÇÐËÌ àÐÇÓÅËË ÏÇÉàÎÇÍÕÓÑÐÐÑÅÑ
ÍÖÎÑÐÑÄÔÍÑÅÑ Ë ÑÃÏÇÐÐÑÅÑ ÄÊÂËÏÑÆÇÌÔÕÄËâ. ´ÂÍÑÌ ÒÂÓÂÆÑÍ-
ÔÂÎßÐÞÌ ÓÇÊÖÎßÕÂÕ ÄÑÔÒÓÑËÊÄÑÆËÕÔâ Ä ÓÂÔÚÇÕÂØ ab initio Ë Ä
³³±²£Xa-ÓÂÔÚÇÕÂØ ÍÑÏÒÎÇÍÔÑÄ SF6, SeF6, TeF6, PF5, Â ÕÂÍÉÇ
Ä ËÊÑàÎÇÍÕÓÑÐÐÑÌ ÔÇÓËË PO3ÿ

4 , SO2ÿ
4 , ClOÿ4 .

²ÇÊÖÎßÕÂÕÞ ³³± ¥£ Xa-ÓÂÔÚÇÕÑÄ àÎÇÍÕÓÑÐÐÑÅÑ ÔÕÓÑÇÐËâ
ÏÐÑÅËØ ÅÂÎÑÅÇÐËÆÑÄ Ë ÅÂÎÑÅÇÐÂÐËÑÐÑÄ ÐÇÒÇÓÇØÑÆÐÞØ àÎÇÏÇÐ-
ÕÑÄ ALpÿ

4 (p=0ë3), ÄÍÎáÚÂâ SF6, SF5Cl, SF5O7 Ë ÆÓ., Ä
ÃÂÊËÔÇ ÚËÔÎÇÐÐÞØ ØÂÓÕÓË-×ÑÍÑÄÔÍËØ ×ÖÐÍÙËÌ ÒÑÍÂÊÞÄÂáÕ,
ÚÕÑ ØËÏËÚÇÔÍËÇ ÔÄâÊË Ë ÏÐÑÅËÇ ÔÄÑÌÔÕÄÂ ÍÑÏÒÎÇÍÔÑÄ ALpÿ

k

(ÓÇÂÍÙËÑÐÐÂâ ÔÒÑÔÑÃÐÑÔÕß, ÅÇÑÏÇÕÓËÚÇÔÍÂâ ÔÕÓÖÍÕÖÓÂ,
ÔÕÂÃËÎßÐÑÔÕß Ë ÇÇ ÊÂÄËÔËÏÑÔÕß ÑÕ ÊÂÓâÆÂ ÆÎâ ÓâÆÑÄ ËÊÑàÎÇÍÕ-
ÓÑÐÐÞØ ÍÑÏÒÎÇÍÔÑÄ) ÑÃÖÔÎÑÄÎÇÐÞ ÑÃÓÂÊÑÄÂÐËÇÏ ÏÐÑÅÑ-
ÙÇÐÕÓÑÄÞØ ®°. ±ÑÔÎÇÆÐËÇ ÔÑÔÕÑâÕ ËÊ ÄÔÇØ ÄÂÎÇÐÕÐÞØ s- Ë
p-ÑÓÃËÕÂÎÇÌ ÙÇÐÕÓÂÎßÐÑÅÑ ÂÕÑÏÂ Ë ÎËÅÂÐÆÑÄ, ÒÓÇÑÃÓÂÊÖá-
ÜËØÔâ ÒÑ ÔÑÑÕÄÇÕÔÕÄÖáÜËÏ ÐÇÒÓËÄÑÆËÏÞÏ ÒÓÇÆÔÕÂÄÎÇÐËâÏ
ÅÓÖÒÒÞ ÔËÏÏÇÕÓËË ËÔÔÎÇÆÖÇÏÞØ ÍÑÏÒÎÇÍÔÑÄ. 34 ë 38 ¢ÑÎßÛËÐ-
ÔÕÄÑ ÓÂÔÚÇÕÑÄ ÐÇ ÒÑÆÕÄÇÓÉÆÂáÕ ÖÚÂÔÕËâ ÄÂÍÂÐÕÐÞØ And-
ÑÓÃËÕÂÎÇÌ Ä ÔÄâÊâØ Ô ÎËÅÂÐÆÂÏË. £ ÚÂÔÕÐÑÔÕË, ÒÓË ÓÂÔÚÇÕÇ
àÎÇÍÕÓÑÐÐÑÅÑ ÔÕÓÑÇÐËâ SF6 Ä sp-ÃÂÊËÔÇ ÑÃÐÂÓÖÉÇÐÑ ØÑÓÑÛÇÇ
ÔÑÅÎÂÔËÇ ÄÞÚËÔÎÇÐÐÞØ ÑÆÐÑàÎÇÍÕÓÑÐÐÞØ ÖÓÑÄÐÇÌ àÐÇÓÅËË Ë
àÍÔÒÇÓËÏÇÐÕÂÎßÐÞØ ÒÑÕÇÐÙËÂÎÑÄ ËÑÐËÊÂÙËË.34, 37 ¥ÑÒÑÎÐÇ-
ÐËÇ ØÂÓÕÓË-×ÑÍÑÄÔÍÑÅÑ ÃÂÊËÔÂ S3d-ÑÓÃËÕÂÎâÏË ÐÇ ÏÇÐâÇÕ
ÒÑÓâÆÍÂ ÔÎÇÆÑÄÂÐËâ ÖÓÑÄÐÇÌ Ë ÐÇ ÒÓËÄÑÆËÕ Í ÔÖÜÇÔÕÄÇÐÐÑÏÖ
ÖÎÖÚÛÇÐËá ÄÞÚËÔÎÇÐÐÞØ ÑÆÐÑàÎÇÍÕÓÑÐÐÞØ àÐÇÓÅËÌ ®° ÒÑ
ÔÓÂÄÐÇÐËá Ô àÍÔÒÇÓËÏÇÐÕÂÎßÐÞÏË ÊÐÂÚÇÐËâÏË Ä ÆÑÔÕÂÕÑÚÐÑ
ÛËÓÑÍÑÏ ËÐÕÇÓÄÂÎÇ ÄÂÓßËÓÖÇÏÑÌ d-àÍÔÒÑÐÇÐÕÞ. °ÆÐÂÍÑ ÔÎÇ-
ÆÖÇÕ ÑÕÏÇÕËÕß, ÚÕÑ ÆÎâTeF6 ØÑÓÑÛÇÇ ÔÑÅÎÂÔËÇ ÄÞÚËÔÎÇÐÐÞØ Ë
àÍÔÒÇÓËÏÇÐÕÂÎßÐÞØ ÒÑÕÇÐÙËÂÎÑÄ ËÑÐËÊÂÙËË ®° ÐÂÃÎáÆÂ-
ÇÕÔâ Ä ÓÂÔÚÇÕÇ Ô spd-ÃÂÊËÔÑÏ ÙÇÐÕÓÂÎßÐÑÅÑ ÂÕÑÏÂ,37 ÚÕÑ
ÖÍÂÊÞÄÂÇÕ ÐÂ ÃÑÎÇÇ ÂÆÇÍÄÂÕÐÑÇ ÑÒËÔÂÐËÇ ÒÑÔÎÇÆÑÄÂÕÇÎßÐÑ-
ÔÕË àÐÇÓÅËÌ ÏÑÎÇÍÖÎâÓÐÞØ ÑÓÃËÕÂÎÇÌ TeF6 ÒÓË ÓÂÔÛËÓÇÐËË
ÂÕÑÏÐÑÅÑ ÃÂÊËÔÂ ÊÂ ÔÚÇÕ Te5d-ÑÓÃËÕÂÎÇÌ. ¯Â ÑÔÐÑÄÂÐËË
ÓÇÊÖÎßÕÂÕÑÄ ¥£® Xa-ÓÂÔÚÇÕÂ ®° ÂÐËÑÐÂ SF5O7, ËÊÑàÎÇÍÕ-
ÓÑÐÐÑÅÑ ÏÑÎÇÍÖÎÇ SF6, ÒÑÄÞÛÇÐËÇ ÍÓÂÕÐÑÔÕË ÔÄâÊË S7O
ÑÃÝâÔÐâÇÕÔâ ÖÄÇÎËÚÇÐËÇÏ ÔÕÇÒÇÐË ÖÚÂÔÕËâ Ä ÔÄâÊÞÄÂÐËË Ô
¡° ÔÇÓÞ ÄÔÇØ ÄÂÎÇÐÕÐÞØ ¡° ÍËÔÎÑÓÑÆÂ (ÒÑ ÔÓÂÄÐÇÐËá Ô ¡°
×ÕÑÓÂ) ÃÇÊ ÒÓËÄÎÇÚÇÐËâ S3dp7O2pp-ÄÊÂËÏÑÆÇÌÔÕÄËÌ.38 £ÑÊ-
ÏÑÉÐÑ, ÚÕÑ Ë Ä àÎÇÍÕÓÑÐÐÑÌ ÔÕÓÖÍÕÖpÇ ÕÇÕÓÂÑÍÔÑÂÐËÑÐÂ SO2ÿ

4

ÒÑÄÞÛÇÐÐÂâ ÍÓÂÕÐÑÔÕß ÔÄâÊË ÐÇ âÄÎâÇÕÔâ ÔÎÇÆÔÕÄËÇÏ ÄÊÂËÏÑ-
ÆÇÌÔÕÄËâ S3dp7O2pp .

£ ÐÇàÏÒËÓËÚÇÔÍËØ ÓÂÔÚÇÕÂØ Ä ÍÂÚÇÔÕÄÇ ÍÓËÕÇÓËâ ÆÎâ
ÄÞâÔÐÇÐËâ ÓÑÎË nd-AO ÚÂÔÕÑ ËÔÒÑÎßÊÖáÕ ÔÑÑÕÄÇÕÔÕÄËÇ ÄÞ-
ÚËÔÎÇÐÐÞØ Ë àÍÔÒÇÓËÏÇÐÕÂÎßÐÞØ ÒÂÓÂÏÇÕÓÑÄ ÅÇÑÏÇÕÓËÚÇ-
ÔÍÑÌ ÔÕÓÖÍÕÖÓÞ ÍÑÏÒÎÇÍÔÂ (ÕËÒ ÒÑÎËàÆÓÂ, ÆÎËÐÞ ÔÄâÊÇÌ,
ÄÂÎÇÐÕÐÞÇ ÖÅÎÞ). ±ÓË àÕÑÏ ÔÎÇÆâÕ ÊÂ ÕÇÏ, ÖÎÖÚÛÂÇÕ ÎË
ÅÇÑÏÇÕÓËá (Õ. Ç. ÔÑÅÎÂÔËÇ Ô àÍÔÒÇÓËÏÇÐÕÑÏ) ÆÑÃÂÄÎÇÐËÇ
nd-×ÖÐÍÙËÌ ÙÇÐÕÓÂÎßÐÑÅÑ ÂÕÑÏÂ Ä ÂÕÑÏÐÞÌ ÃÂÊËÔ. ²ÇÊÖÎß-
ÕÂÕÞ ÑÆÐËØ ÓÂÔÚÇÕÑÄ ab initio ÒÓËÄÑÆâÕ Í ÄÞÄÑÆÖ Ñ ÐÇÊÐÂÚË-
ÕÇÎßÐÑÏ ÄÎËâÐËË And-ÑÓÃËÕÂÎÇÌ ÐÂ ÑÒÕËÏÂÎßÐÞÇ ÅÇÑÏÇÕÓË-
ÚÇÔÍËÇ ÒÂÓÂÏÇÕÓÞ ÅÂÎÑÅÇÐËÆÑÄ ÔÇÓÞ Ë ÑÃ ËØ ÏÂÎÑÌ àÎÇÍÕÓÑÐ-
ÐÑÌ ÊÂÔÇÎÇÐÐÑÔÕË.39 ¯ÂÒÓÑÕËÄ, ËÊ ÓÇÊÖÎßÕÂÕÑÄ ÆÓÖÅËØ ÓÂÔÚÇ-
ÕÑÄ ÄÞÕÇÍÂÇÕ ÐÇÑÃØÑÆËÏÑÔÕß ÖÚÇÕÂ d-×ÖÐÍÙËÌ ÆÎâ
ÂÆÇÍÄÂÕÐÑÅÑ ÑÒËÔÂÐËâ ÅÇÑÏÇÕÓËÚÇÔÍÑÅÑ ÔÕÓÑÇÐËâ ÕÂÍËØ ÏÑÎÇ-
ÍÖÎ, ÒÓË àÕÑÏ ÊÂÔÇÎÇÐÐÑÔÕß And-ÑÓÃËÕÂÎÇÌ ÑÍÂÊÞÄÂÇÕÔâ
ÊÐÂÚËÕÇÎßÐÑÌ.40743 ¯Ñ Ë Ä àÕÑÏ ÔÎÖÚÂÇ ËÏÇáÕÔâ ËÐÕÇÓÇÔÐÞÇ
ÑÔÑÃÇÐÐÑÔÕË. £Ñ-ÒÇÓÄÞØ, ÊÐÂÚËÕÇÎßÐÂâ ÊÂÔÇÎÇÐÐÑÔÕß nd-AO
ÔÖÜÇÔÕÄÇÐÐÑ ÔÍÂÊÞÄÂÇÕÔâ ÐÂ àÐÇÓÅËâØ ÍÖÎÑÐÑÄÔÍÑÅÑ Ë ÔÕÇÓË-
ÚÇÔÍÑÅÑ ÑÕÕÂÎÍËÄÂÐËâ Ë ÐÇ ÒÓËÄÑÆËÕ Í ÖÔËÎÇÐËá dp7pp-
ÄÊÂËÏÑÆÇÌÔÕÄËâ. ¬ ÕÑÏÖ ÉÇ, ÒÑÏËÏÑ d-ÄÍÎÂÆÂ, ÓÇÛÂáÜËÏ
×ÂÍÕÑÓÑÏ, ÄÎËâáÜËÏ ÐÂ ÅÇÑÏÇÕÓËÚÇÔÍÖá Ë àÎÇÍÕÓÑÐÐÖá
ÔÕÓÖÍÕÖÓÞ, ÏÑÉÇÕ ÃÞÕß à××ÇÍÕ ÁÐÂ ë´ÇÎÎÇÓÂ ÄÕÑÓÑÅÑ
ÒÑÓâÆÍÂ, ÑÃÖÔÎÑÄÎÇÐÐÞÌ ÐÂÎËÚËÇÏ ÐËÊÍÑÎÇÉÂÜËËØ àÐÇÓÅËÌ
ÄÑÊÃÖÉÆÇÐÐÞØ ÔÑÔÕÑâÐËÌ ÒÑÆØÑÆâÜÇÌ ÔËÏÏÇÕÓËË.41 £Ñ-ÄÕÑ-
ÓÞØ, ÆÑÃÂÄÎÇÐËÇ d-×ÖÐÍÙËÌ ÄÞÊÞÄÂÇÕ ÒÑÚÕË ÑÆËÐÂÍÑÄÞÇ
à××ÇÍÕÞ ÍÂÍ ÆÎâ ÍÑÏÒÎÇÍÔÑÄ àÎÇÏÇÐÕÑÄ ÕÓÇÕßÇÅÑ ÒÇÓËÑÆÂ
(SF4, SOF2, SO2F2),42 ÕÂÍ Ë ÆÎâ ÍÑÏÒÎÇÍÔÑÄ àÎÇÏÇÐÕÑÄ ÄÕÑ-
ÓÑÅÑ ÒÇÓËÑÆÂ (NO�2 , NOÿ2 , NOÿ3 , NO Ë ÆÓ.).43 £ ÑÃÑËØ ÔÎÖÚÂâØ
ÓÂÔÛËÓÇÐËÇ ÃÂÊËÔÂ ÊÂ ÔÚÇÕ ÆÑÃÂÄÎÇÐËâ 3d-ÑÓÃËÕÂÎÇÌ ÖÎÖÚ-
ÛÂÇÕ ÅÇÑÏÇÕÓËá Ë ÒÓËÄÑÆËÕ Í ÒÑÐËÉÇÐËá ÒÑÎÐÑÌ àÐÇÓÅËË
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ÏÑÎÇÍÖÎÞ, ÚÕÑ ØÑÓÑÛÑ ÍÑÓÓÇÎËÓÖÇÕ Ô ÊÂÔÇÎÇÐÐÑÔÕßá d-AO.
±ÓËÚÇÏ à××ÇÍÕ ÔÕÂÃËÎËÊÂÙËË ÊÂ ÔÚÇÕ d-AO ÕÇÏ ÊÐÂÚËÕÇÎßÐÇÇ,
ÚÇÏ ÃÑÎßÛÇ ×ÑÓÏÂÎßÐÂâ ÄÂÎÇÐÕÐÑÔÕß ÙÇÐÕÓÂÎßÐÑÅÑ ÂÕÑÏÂ S
ËÎË P. ¡ÐÂÎÑÅËÚÐÑ, ÓÂÔÚÇÕÞ ÅÑÏÑâÆÇÓÐÞØ ÒÑÎËàÆÓËÚÇÔÍËØ
ÏÑÎÇÍÖÎ P4, As4, P8 Ë As8 ÐÇàÏÒËÓËÚÇÔÍËÏ ÏÇÕÑÆÑÏ Ô ËÔÒÑÎß-
ÊÑÄÂÐËÇÏ ÒÔÇÄÆÑÒÑÕÇÐÙËÂÎÂ Ë ÆÄÖØàÍÔÒÑÐÇÐÕÐÑÅÑ ÃÂÊËÔÂ
ÒÑÍÂÊÞÄÂáÕ, ÚÕÑ ÄÍÎáÚÇÐËÇ Ä ÃÂÊËÔ ÄÂÍÂÐÕÐÞØ nd-AO ÒÑÊÄÑ-
ÎâÇÕ ÑÃÝâÔÐËÕß ÃÑ'ÎßÛÖá ÖÔÕÑÌÚËÄÑÔÕß ÍÎÂÔÕÇÓÑÄ P4 Ë As4 ÒÑ
ÔÓÂÄÐÇÐËá Ô ÔËÔÕÇÏÂÏË 2P2 Ë 2As2 ÔÑÑÕÄÇÕÔÕÄÇÐÐÑ. ¡ÄÕÑÓÞ
ÓÂÃÑÕÞ 44 ÑÕÏÇÚÂáÕ, ÚÕÑ ÓÇÛÂáÜËÏ×ÂÍÕÑÓÑÏ ÔÕÂÃËÎËÊÂÙËË
P4 ÑÕÐÑÔËÕÇÎßÐÑ 2P2 âÄÎâÇÕÔâ ÖÄÇÎËÚÇÐËÇ àÎÇÍÕÓÑÐÐÑÌ ÊÂÔÇ-
ÎÇÐÐÑÔÕË d-AO ÑÕ 0.06 ÆÑ 0.10. °ÆÐÂÍÑ ÑÚÇÐß ÃÎËÊÍËÇ ÊÐÂÚÇ-
ÐËâ ÊÂÔÇÎÇÐÐÑÔÕË d-¡° ÃÞÎË ÐÂÌÆÇÐÞ 45 ÐÇ ÕÑÎßÍÑ ÆÎâ
ÍÎÂÔÕÇÓÑÄ As2 Ë As4, ÐÑ ÕÂÍÉÇ ÆÎâ N2 Ë N4, ØÑÕâ, ÍÂÍ
ËÊÄÇÔÕÐÑ, ÅËÒÑÕÇÕËÚÇÔÍÂâ ÏÑÎÇÍÖÎÂ N4 ËÏÇÇÕ ÐÂÏÐÑÅÑ ÃÑÎÇÇ
ÄÞÔÑÍÖá àÐÇÓÅËá, ÚÇÏ 2N2.

©ÆÇÔß ÏÞ ÔÕÂÎÍËÄÂÇÏÔâ Ô ÄÇÔßÏÂ ØÂÓÂÍÕÇÓÐÑÌ ÔËÕÖÂÙËÇÌ,
ÒÑÆÓÑÃÐÑ ÒÓÑÂÐÂÎËÊËÓÑÄÂÐÐÑÌ Ä ÑÃÊÑÓÇ ¢ÑÚÄÂÓÂ Ô ÔÑÂÄÕ.46

¥Ñ ÔËØ ÒÑÓ ÒÓË ÑÃÔÖÉÆÇÐËË ÒÓÑÃÎÇÏÞ d-ÑÓÃËÕÂÎÇÌ ÏÞ
ËÔØÑÆËÎË ËÊ ÒÓÇÆÒÑÎÑÉÇÐËâ Ñ ÓÇÂÎßÐÞØ ÂÕÑÏÐÞØ
d-ÑÓÃËÕÂÎâØ Ä ÕÑÏ ÔÏÞÔÎÇ, Ä ÍÂÍÑÏ ÓÇÂÎßÐÞ ÄÂÎÇÐÕÐÞÇ s- Ë
p-ÑÓÃËÕÂÎË ÂÕÑÏÑÄ Ä ÏÑÎÇÍÖÎÇ. ¥ÂÎÇÇ, ÒÑÎÂÅÂÎË, ÚÕÑ ÐÇÐÖÎÇ-
ÄÞÇ àÎÇÍÕÓÑÐÐÞÇ ÊÂÔÇÎÇÐÐÑÔÕË d-AO ÔÎÖÉÂÕ ÆÇÌÔÕÄËÕÇÎßÐÞÏ
ÍÓËÕÇÓËÇÏ Ë ÏÇÓÑÌ ËØ ÖÚÂÔÕËâ Ä ÔÄâÊâØ A7L. µÚËÕÞÄÂâ àÕÑ,
ÑÕÏÇÕËÏ, ÚÕÑ ¬ÑÖÎÔÑÐ 47 ÒÓÇÆÎÑÉËÎ ÓÂÊÎËÚÂÕß ÆÄÂ ÔÎÖÚÂâ:
1) ÄÍÎÂÆ d-AO ÊÐÂÚËÕÇÎÇÐ (ÒÑÓâÆÍÂ 0.5 ë 1 àÎÇÍÕÓÑÐÂ Ë
ÃÑÎßÛÇ), ÕÑÅÆÂ ÏÑÉÐÑ ÅÑÄÑÓËÕß Ñ ÓÇÂÎßÐÑÏ ÖÚÂÔÕËË àÕËØ
¡° Ä ÔÄâÊâØ; 2) ÄÍÎÂÆ d-AO ÏÂÎ, ÕÑÅÆÂ ÑÐË ËÅÓÂáÕ ÓÑÎß
ÒÑÎâÓËÊÖáÜËØ ×ÖÐÍÙËÌ Ë ÑÃÔÖÉÆÇÐËÇ ËØ ÊÂÔÇÎÇÐÐÑÔÕÇÌ ÐÇ
ËÏÇÇÕ ÑÔÑÃÑÅÑ ÔÏÞÔÎÂ. £ÕÑÓÑÌ ÔÎÖÚÂÌ ËÎÎáÔÕÓËÓÖÇÕ ËÐÑÌ
ÂÔÒÇÍÕ ÒÓÑÃÎÇÏÞ d-ÑÓÃËÕÂÎÇÌ, ÑÔÐÑÄÂÐÐÞÌ ÐÂ ÕÑÏ, ÚÕÑ
ÒÑÎÖÚÂÇÏÞÇ Ä ÓÂÔÚÇÕÂØ ®° ÒÓË ÏËÐËÏËÊÂÙËË ÒÑÎÐÑÌ àÐÇÓ-
ÅËË ÏÑÎÇÍÖÎÞ (Ô ÖÚÇÕÑÄ ÄÂÓßËÓÑÄÂÐËâ ÒÑÍÂÊÂÕÇÎÇÌ àÍÔÒÑÐÇÐÕ
¡°) ÓÂÆËÂÎßÐÞÇ ÚÂÔÕË d-×ÖÐÍÙËÌ ÔËÎßÐÑ ÑÕÎËÚÂáÕÔâ ÑÕ
ÓÂÆËÂÎßÐÞØ ÚÂÔÕÇÌ d-ÑÓÃËÕÂÎÇÌ ËÊÑÎËÓÑÄÂÐÐÞØ ÂÕÑÏÑÄ
(ÃÑÎÇÇ ÔÉÂÕÞ) Ë ÒÓËÃÎËÉÂáÕÔâ Í ÓÂÆËÂÎßÐÞÏ ×ÖÐÍÙËâÏ
ÔÑÑÕÄÇÕÔÕÄÖáÜËØ ÄÂÎÇÐÕÐÞØ s- Ë p-AO, ÐÂÒÓËÏÇp,
3d? 3s, 3p.48, 49 ³ÕÑÎß ÔËÎßÐÑÇ ÔÉÂÕËÇ ÐÂÃÎáÆÂÇÕÔâ ÄÔÇÅÆÂ Ë
ÐÇ ÊÂÄËÔËÕ ÑÕ d-ÊÂÔÇÎÇÐÐÑÔÕË Ë ÑÕ à××ÇÍÕËÄÐÑÅÑ ÊÂÓâÆÂ ÂÕÑÏÂ
Ä ÏÑÎÇÍÖÎÇ. ´ÂÍËÇ ËÊÏÇÐÇÐÐÞÇ d-ÑÓÃËÕÂÎË ÖÉÇ ÐÇ ËÏÇáÕ
ÒÓâÏÑÅÑ ÑÕÐÑÛÇÐËâ Í ÄÂÍÂÐÕÐÞÏ ÄÂÎÇÐÕÐÞÏ ÑÓÃËÕÂÎâÏ
ÂÕÑÏÂ. °ÐË ËÏÇáÕ ËÐÑÌ ÔÏÞÔÎ: ËØ ÔÎÇÆÖÇÕ ÓÂÔÔÏÂÕÓËÄÂÕß
ÍÂÍ ÐÇÍËÇ ÒÑÒÓÂÄÍË Ä ÓÂÔÚÇÕÂØ ab initio, ÖÚËÕÞÄÂáÜËÇ ÒÑÎâ-
ÓËÊÂÙËá ÄÂÎÇÐÕÐÞØ s- Ë p-AO ÒÓË ÑÃÓÂÊÑÄÂÐËË ÔÄâÊÇÌ Ë
ÖÕÑÚÐâáÜËÇ ÒÑÎÐÖá ÏÑÎÇÍÖÎâÓÐÖá ÄÑÎÐÑÄÖá ×ÖÐÍÙËá.
®ÂÎÎËÍÇÐ ÒÓÇÆÎÂÅÂÎ ÑÕÐÑÔËÕß ÊÂÔÇÎÇÐÐÑÔÕË ÕÂÍËØ ÄÐÇÛÐËØ
ds, p-AO Í ÊÂÔÇÎÇÐÐÑÔÕâÏ ÕÇØ ÄÂÎÇÐÕÐÞØ s-, p-AO, ÍÑÕÑÓÞÇ
ÑÐË ÒÑÎâÓËÊÖáÕ.50

¦ÔÎË ÒÓËÊÐÂÕß, ÚÕÑ ÓÑÎß d-ÑÓÃËÕÂÎÇÌ ÔÄÑÆËÕÔâ Í ÓÂÔÚÇÕ-
ÐÞÏ ÒÑÒÓÂÄÍÂÏ, ÕÑ ÐÂÆÎÇÉËÕ ÄÞâÔÐËÕß, ÍÂÍÑÄÑ ÔÓÂÄÐËÕÇÎß-
ÐÑÇ ÊÐÂÚÇÐËÇ àÕËØ ÒÑÒÓÂÄÑÍ Ä ÓÂÔÚÇÕÂØ àÎÇÍÕÓÑÐÐÑÌ
ÔÕÓÖÍÕÖÓÞ ÔÑÇÆËÐÇÐËÌ àÎÇÏÇÐÕÑÄ ÄÕÑÓÑÅÑ Ë ÕÓÇÕßÇÅÑ ÒÇÓËÑ-
ÆÑÄ. £ÍÎáÚÇÐËÇ 3d-×ÖÐÍÙËÌ Ä ÃÂÊËÔ ÙÇÐÕÓÂÎßÐÑÅÑ ÂÕÑÏÂ Ä
ÓÂÔÚÇÕÂØ ÔÑÇÆËÐÇÐËÌ àÎÇÏÇÐÕÑÄ ÄÕÑÓÑÅÑ ÒÇÓËÑÆÂ ÄÔÇÅÆÂ
ÔÑÒÓÑÄÑÉÆÂÇÕÔâ ËØ ÔËÎßÐÞÏ ÔÉÂÕËÇÏ (3d? 2s, 2p), ÐÇÐÖÎÇ-
ÄÑÌ àÎÇÍÕÓÑÐÐÑÌ ÊÂÔÇÎÇÐÐÑÔÕßá, ÒÑÐËÉÇÐËÇÏ ÒÑÎÐÑÌ àÐÇÓ-
ÅËË ÏÑÎÇÍÖÎâÓÐÑÌ ÔËÔÕÇÏÞ.15, 46 ´ÂÍËÏ ÑÃÓÂÊÑÏ, Ë Ä ÓÂÔÚÇÕÂØ
ab initio ÔÑÇÆËÐÇÐËÌ àÎÇÏÇÐÕÑÄ ÄÕÑÓÑÅÑ ÒÇÓËÑÆÂ, ÂÕÑÏÞ
ÍÑÕÑÓÞØ ÐÇ ËÏÇáÕ ÐËÍÂÍËØ ÄÂÎÇÐÕÐÞØ d-ÑÓÃËÕÂÎÇÌ, d-×ÖÐÍ-
ÙËË ËÅÓÂáÕ ÓÑÎß à××ÇÍÕËÄÐÞØ ÒÑÒÓÂÄÑÍ. £ ÑÃÊÑÓÇ 46 ÐÂ
ÒÓËÏÇÓÇ ÏÐÑÅËØ ÔÑÇÆËÐÇÐËÌ ÂÊÑÕÂ Ë ×ÑÔ×ÑÓÂ ÖÃÇÆËÕÇÎßÐÑ
ÒÑÍÂÊÂÐÑ, ÚÕÑ ÓÑÎß ÒÑÒÓÂÄÑÍ d-ÕËÒÂ Ä ÓÂÔÚÇÕÂØ ÔÑÇÆËÐÇÐËÌ
àÎÇÏÇÐÕÑÄ ÄÕÑÓÑÅÑ Ë ÕÓÇÕßÇÅÑ ÒÇÓËÑÆÑÄ ÒÓËÏÇÓÐÑ ÑÆËÐÂ-
ÍÑÄÂ, ÃÎËÊÍË d-ÊÂÔÇÎÇÐÐÑÔÕË, à××ÇÍÕÞ ÄÎËâÐËâ ÐÂ ÓÂÊÎËÚÐÞÇ
ÏÑÎÇÍÖÎâÓÐÞÇ ÔÄÑÌÔÕÄÂ ÄÒÑÎÐÇ ÔÑÒÑÔÕÂÄËÏÞ ÒÑ ÄÇÎËÚËÐÇ.
±Ñ ÍÄÂÐÕÑÄÑ-ØËÏËÚÇÔÍËÏ ÔÑÑÃÓÂÉÇÐËâÏ ÖÚÂÔÕËÇ d-ÑÓÃËÕÂ-
ÎÇÌ Ä àÎÇÍÕÓÑÐÐÑÌ ÔÕÓÖÍÕÖÓÇ ÔÑÇÆËÐÇÐËÌ àÎÇÏÇÐÕÑÄ ÄÕÑÓÑÅÑ
ÒÇÓËÑÆÂ ÐËÍÑÅÆÂ ÐÇ ÔÚËÕÂÎÑÔß ÐÇÑÃØÑÆËÏÞÏ, ÒÑàÕÑÏÖ ÄÕÑ-
ÓÑÌ (äÒÑÒÓÂÄÑÚÐÞÌã) ÂÔÒÇÍÕ ÒÓÑÃÎÇÏÞ d-ÑÓÃËÕÂÎÇÌ ÒÓÇÆÔÕÂ-
ÄÎâÇÕÔâ ÄÔÇ ÃÑÎÇÇ Ë ÃÑÎÇÇ ÒÓÇÆÒÑÚÕËÕÇÎßÐÞÏ. ®ÑÉÐÑ

ÒÑÎÂÅÂÕß, ÚÕÑ Ä ÓÂÔÚÇÕÂØ ab initio ÔÑÇÆËÐÇÐËÌ àÎÇÏÇÐÕÑÄ
ÕÓÇÕßÇÅÑ ÒÇÓËÑÆÂ ÓÑÎß ÑÓÃËÕÂÎÇÌ d-ÕËÒÂ ÔÄÑÆËÕÔâ Í ÍÑÏÒÇÐ-
ÔÂÙËË ÆÇ×ÇÍÕÑÄ ÐÇÂÆÇÍÄÂÕÐÑÅÑ sp-ÃÂÊËÔÂ.51

²ÂÔÛËÓÇÐËÇ ÃÂÊËÔÂ ÖÄÇÎËÚËÄÂÇÕ ÚËÔÎÑ ÄÂÓËÂÙËÑÐÐÞØ
ÒÂÓÂÏÇÕÓÑÄ, Â ÔÎÇÆÑÄÂÕÇÎßÐÑ, ÆÇÎÂÇÕ ÒÓÑÃÐÖá ×ÖÐÍÙËá
ÃÑÎÇÇ ÅËÃÍÑÌ Ë ÒÑàÕÑÏÖ ÄÔÇÅÆÂ (Ä ÔËÎÖ ÄÂÓËÂÙËÑÐÐÑÅÑ ÒÓËÐ-
ÙËÒÂ) ÒÓËÄÑÆËÕ Í ÒÑÐËÉÇÐËá ÒÑÎÐÑÌ àÐÇÓÅËË ÏÑÎÇÍÖÎâÓÐÑÌ
ÔËÔÕÇÏÞ. ²ÂÔÛËÓÇÐËÇ ÃÂÊËÔÂ ÕËÒËÚÐÑ ÆÎâ ÍÄÂÐÕÑÄÑØËÏË-
ÚÇÔÍËØ ÓÂÔÚÇÕÑÄ. £ ÓÇÊÖÎßÕÂÕÇ ÓÂÔÛËÓÇÐËâ ÃÂÊËÔÂ Ä ÓÂÏÍÂØ
ÏÇÕÑÆÂ ²ÖÕÂÂÐÂ ÏÑÉÐÑ ÒÑÎÖÚËÕß (Ä ÒÓÇÆÇÎÂØ ÊÂÆÂÐÐÑÌ ÕÑÚ-
ÐÑÔÕË) ÄÑÎÐÑÄÞÇ ×ÖÐÍÙËË, ÔÑÑÕÄÇÕÔÕÄÖáÜËÇ ØÂÓÕÓË-×ÑÍÑÄ-
ÔÍÑÏÖ ÒÓÇÆÇÎÖ. ¯Ñ ÒÑÎÐÂâ àÐÇÓÅËâ ÏÑÎÇÍÖÎâÓÐÑÌ ÔËÔÕÇÏÞ ÒÑ
ÔÓÂÄÐÇÐËá Ô ÆÓÖÅËÏË àÎÇÍÕÓÑÐÐÞÏË ØÂÓÂÍÕÇÓËÔÕËÍÂÏË
ÏÇÐÇÇ ÚÖÄÔÕÄËÕÇÎßÐÂ Í ÓÂÔÛËÓÇÐËá ÃÂÊËÔÂ Ë ÒÑàÕÑÏÖ ÐÇ
ÏÑÉÇÕ ÃÞÕß ÐÂÆÇÉÐÞÏ ÍÓËÕÇÓËÇÏ ÆÎâ ÖÔÕÂÐÑÄÎÇÐËâ ØÂÓÕÓË-
×ÑÍÑÄÔÍÑÅÑ ÒÓÇÆÇÎÂ Ä ÓÂÔÚÇÕÂØ ÒÑ ÏÇÕÑÆÖ ²ÖÕÂÂÐÂ (Ä ÍÂÚÇÔÕÄÇ
ÆÑÒÑÎÐËÕÇÎßÐÞØ ÍÓËÕÇÓËÇÄ ËÔÒÑÎßÊÖáÕÔâ ÕÇÑÓÇÏÂ ÄËÓËÂÎÂ Ë
ÕÇÑÓÇÏÂ ¤ÇÎßÏÂÐÂ ë¶ÇÌÐÏÂÐÂ).52 ¬ ÕÑÏÖ ÉÇ ÔÕÂÃËÎßÐÑÔÕß
ÏÑÎÇÍÖÎâÓÐÑÌ ÔËÔÕÇÏÞ ÐÇ ÏÑÉÇÕ ÃÞÕß ÒÑÎÐÑÔÕßá ÑÃÝâÔÐÇÐÂ
ÐÂ ØÂÓÕÓË-×ÑÍÑÄÔÍÑÏ ÖÓÑÄÐÇ; ÆÎâ àÕÑÅÑ ÐÇÑÃØÑÆËÏ ÖÚÇÕ
ÍÑÓÓÇÎâÙËÑÐÐÞØ Ë ÑÔÕÑÄÐÞØ à××ÇÍÕÑÄ.53, 54

ªÊ ËÊÎÑÉÇÐÐÑÅÑ ÄÞÛÇ âÔÐÑ, ÚÕÑ ÐÂ ÑÔÐÑÄÇ ÑÆÐËØ ÎËÛß
ÍÄÂÐÕÑÄÑ-ØËÏËÚÇÔÍËØ (ÆÂÉÇ ÐÂËÃÑÎÇÇ ÕÑÚÐÞØ) ÓÂÔÚÇÕÑÄ ÏÇÕÑ-
ÆÑÏ ·ÂÓÕÓË ë¶ÑÍÂ ë ²ÖÕÂÂÐÂ (·¶²) Ô ÏÐÑÅÑàÍÔÒÑÐÇÐÙËÂÎß-
ÐÞÏ ÓÂÔÛËÓÇÐÐÞÏ Ë ÔÃÂÎÂÐÔËÓÑÄÂÐÐÞÏ ÃÂÊËÔÑÏ ÃÇÊ
ÆÑÒÑÎÐËÕÇÎßÐÑÅÑ ÖÚÇÕÂ ÍÑÐ×ËÅÖÓÂÙËÑÐÐÞØ ÄÊÂËÏÑÆÇÌÔÕÄËÌ
(¬£) (ÚÕÑ ÔÄÑÌÔÕÄÇÐÐÑ ÃÑÎßÛËÐÔÕÄÖ ÓÂÔÚÇÕÑÄ ab initio) ÐÇÄÑÊ-
ÏÑÉÐÑ ÍÑÓÓÇÍÕÐÑÇ ÑÒÓÇÆÇÎÇÐËÇ ÊÂÔÇÎÇÐÐÑÔÕË d-¡°, Â ÔÎÇÆÑ-
ÄÂÕÇÎßÐÑ, Ë ÓÇÛÇÐËÇ ÒÓÑÃÎÇÏÞ ÄÂÍÂÐÕÐÞØ d-ÑÓÃËÕÂÎÇÌ.
£ËÆËÏÑ, ÕÑÎßÍÑ Ô ËÔÒÑÎßÊÑÄÂÐËÇÏ ÍÑÐ×ËÅÖÓÂÙËÑÐÐÑÅÑ ÒÓË-
ÃÎËÉÇÐËâ Ä ÒÓËÃÎËÉÇÐËË ÔÂÏÑÔÑÅÎÂÔÑÄÂÐÐÑÅÑ ÒÑÎâ (®¬
³³±) ÔÕÂÐÇÕ ÓÇÂÎßÐÞÏ ÓÇÛÇÐËÇ ÊÂÆÂÚË ÂÆÇÍÄÂÕÐÑÌ ÑÙÇÐÍË
d-ÄÍÎÂÆÑÄ Ä ÓÂÊÎËÚÐÞÇ ÔÄÑÌÔÕÄÂ ËÔÔÎÇÆÖÇÏÞØ ÔËÔÕÇÏ. (£ÔÇ
ÔÍÂÊÂÐÐÑÇ ÑÕÐÑÔËÕÔâ Ë Í ÏÂÎÑ ËÊÖÚÇÐÐÑÌ ÒÓÑÃÎÇÏÇ ÊÂÐâÕÞØ
Ans2-ÑÓÃËÕÂÎÇÌ.) £ ÓÂÏÍÂØ ÏÇÕÑÆÂ ®° ­¬¡° ÒÓÑÃÎÇÏÂ
ÄÐÇÛÐËØ d-AO ÕÓÖÆÐÂ ÇÜÇ Ë ÒÑÕÑÏÖ, ÚÕÑ Ä ÒÑÐâÕËÇ d-AO,
ÍÂÍ ÃÞÎÑ ÑÕÏÇÚÇÐÑ, ÄÍÎÂÆÞÄÂÇÕÔâ ÆÄÑâÍËÌ ÔÏÞÔÎ Ë ÐÇÕ
ÚÇÕÍÑÅÑ ÍÓËÕÇÓËâ ÆÎâ ÓÂÊÅÓÂÐËÚÇÐËâ äÓÇÂÎßÐÞØ d-AOã Ë
äÒÑÎâÓËÊÖáÜËØ d-×ÖÐÍÙËÌã.15 ³ÎÇÆÖÇÕ ÕÂÍÉÇ ËÏÇÕß Ä ÄËÆÖ,
ÚÕÑ ÄÑÒÓÑÔ Ñ ÄÐÇÛÐËØ d-AO ÄÑÊÐËÍÂÇÕ ÎËÛß Ä ÒÓËÃÎËÉÇÐËË
®° ­¬¡°, ÍÑÕÑÓÑÇ Ä ÐÂÔÕÑâÜÇÇ ÄÓÇÏâ âÄÎâÇÕÔâ ÐÂËÃÑÎÇÇ
ÓÂÔÒÓÑÔÕÓÂÐÇÐÐÞÏ, ÐÑ ÄÑÄÔÇ ÐÇ ÇÆËÐÔÕÄÇÐÐÞÏ.

³ ÐÂÚÂÎÂ 1970-Ø ÅÑÆÑÄ Í ÓÇÛÇÐËá ÒÓÑÃÎÇÏÞ ÄÂÍÂÐÕÐÞØ
d-ÑÓÃËÕÂÎÇÌ ÔÕÂÎ ËÐÕÇÐÔËÄÐÑ ÒÓËÄÎÇÍÂÕßÔâÏÇÕÑÆ ÖÎßÕÓÂÏâÅ-
ÍÑÌ ÓÇÐÕÅÇÐÑÄÔÍÑÌ ÔÒÇÍÕÓÑÔÍÑÒËË. ¿ÏËÔÔËÑÐÐÞÇ ÓÇÐÕÅÇÐÑÄ-
ÔÍËÇ ÔÒÇÍÕÓÞ ÆÂáÕ ÄÂÉÐÖá ËÐ×ÑÓÏÂÙËá ÑÃ àÎÇÍÕÓÑÐÐÑÌ
ÔÕÓÖÍÕÖÓÇ ÍÑÏÒÎÇÍÔÑÄ, Ô ËØ ÒÑÏÑÜßá ÏÑÉÐÑ ÐÂÌÕË ÑÕÐÑÔË-
ÕÇÎßÐÞÇ àÐÇÓÅËË ÄÔÇØ ÄÂÎÇÐÕÐÞØ®°, ÄÇÎËÚËÐÞ ÄÍÎÂÆÑÄ Ä ÐËØ
ÃÑÎßÛËÐÔÕÄÂ ÂÕÑÏÐÞØ ÑÓÃËÕÂÎÇÌ. ³ÑÅÎÂÔÐÑ ÆËÒÑÎßÐÞÏ
ÒÓÂÄËÎÂÏ ÑÕÃÑÓÂ, Ä L-ÔÒÇÍÕÓÂØ àÎÇÏÇÐÕÑÄ ÕÓÇÕßÇÅÑ ÒÇÓËÑÆÂ
(³l, S, P, Si Ë ÆÓ.) ÄÑÊÏÑÉÐÑ ÒÓÑâÄÎÇÐËÇ®°, Ä ÍÑÕÑÓÞÇ ÄÐÑÔâÕ
ÄÍÎÂÆÞ 3s- Ë 3d-ÑÓÃËÕÂÎË ÂÕÑÏÑÄ ËÔÔÎÇÆÖÇÏÑÅÑ àÎÇÏÇÐÕÂ
(3s ë 2p- Ë 3d ë 2p-ÒÇÓÇØÑÆÞ).55 ë 57 £ àÕÑÏ ÑÕÐÑÛÇÐËË ÑÔÑ-
ÃÇÐÐÑ ØÑÓÑÛÑ ËÊÖÚÇÐÞ ÒÑÎÐÞÇ ÐÂÃÑÓÞ ÓÇÐÕÅÇÐÑÄÔÍËØ ×ÎÖÑ-
ÓÇÔÙÇÐÕÐÞØ ÔÒÇÍÕÓÑÄ ÑÃÛËÓÐÑÅÑ ÓâÆÂ ÔÑÇÆËÐÇÐËÌ ÔÇÓÞ Ë
ØÎÑÓÂ.58 ë 63 ³ÒÇÍÕÓÞ ÑÆÐÑÊÐÂÚÐÑ, ÒÑ ÏÐÇÐËá ÂÄÕÑÓÑÄ ÙËÕË-
ÓÖÇÏÞØ ÓÂÃÑÕ, ÔÄËÆÇÕÇÎßÔÕÄÖáÕ Ñ ÐÂÎËÚËË ÄÍÎÂÆÑÄ d-ÑÓÃË-
ÕÂÎÇÌ ÔÇÓÞ Ë ØÎÑÓÂ Ä ØËÏËÚÇÔÍËÇ ÔÄâÊË. ¿ÕË Ë ËÏ ÒÑÆÑÃÐÞÇ
ÆÂÐÐÞÇ ÒÑ ÖÎßÕÓÂÏâÅÍÑÌ ÓÇÐÕÅÇÐÑÄÔÍÑÌ ÔÒÇÍÕÓÑÔÍÑÒËË,
ÑØÄÂÕÞÄÂáÜËÇ ÛËÓÑÍËÌ ÍÓÖÅ ÔÑÇÆËÐÇÐËÌ ÐÇÒÇÓÇØÑÆÐÞØ àÎÇ-
ÏÇÐÕÑÄ, ÔÚËÕÂáÕÔâ ÐÇÑÔÒÑÓËÏÞÏ àÍÔÒÇÓËÏÇÐÕÂÎßÐÞÏ ÆÑÍÂ-
ÊÂÕÇÎßÔÕÄÑÏ à××ÇÍÕËÄÐÑÅÑ ÖÚÂÔÕËâ A3d-àÎÇÍÕÓÑÐÑÄ Ä
ØËÏËÚÇÔÍËØ ÔÄâÊâØ.

¯Ñ ÇÔÕß Ë ÆÓÖÅÂâ ÕÑÚÍÂ ÊÓÇÐËâ. ¡ÐÂÎËÊ àÏËÔÔËÑÐÐÞØ
ÓÇÐÕÅÇÐÑÄÔÍËØ L-ÔÒÇÍÕÓÑÄ ÔÑÇÆËÐÇÐËÌ ÔÇÓÞ Ë ØÎÑÓÂ64 ÒÑÊÄÑ-
ÎâÇÕ ÄÞÆÇÎËÕß ÐÇÔÍÑÎßÍÑ ÒÓËÚËÐ, ÑÃÖÔÎÑÄÎËÄÂáÜËØ ÔÎÑÉ-
ÐÖá, ÐÇÔÑÅÎÂÔÖáÜÖáÔâ ÔÕÓÖÍÕÖÓÖ àÏËÔÔËÑÐÐÞØ ClL- Ë
SL-ÔÒÇÍÕÓÑÄ. ±ÇÓÄÂâ ËÊ ÐËØ ì ÓÂÊÎÑÉÇÐËÇ ÄÇÜÇÔÕÄÂ Ä ÒÓÑ-
ÙÇÔÔÇ ÔÝÇÏÍË ÍÂÍ ÒÓË ÒÇÓÄËÚÐÑÏ ÄÑÊÃÖÉÆÇÐËË ÔÒÇÍÕÓÂ àÎÇÍÕ-
ÓÑÐÂÏË, ÕÂÍ Ë ÒÓË ÄÕÑÓËÚÐÑÏ ×ÑÕÑÐÐÑÏ ÄÑÊÃÖÉÆÇÐËË.
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¿ÍÔÒÇÓËÏÇÐÕÂÎßÐÞÇ (àÏËÔÔËÑÐÐÞÇ ClL-ÔÒÇÍÕÓÞ ClOÿ4 ) Ë
ÕÇÑÓÇÕËÚÇÔÍËÇ (³³± ²£ Xa-ÓÂÔÚÇÕÞ ClOÿ4 ) ÆÂÐÐÞÇ ÒÑÆÕÄÇÓÉ-
ÆÂáÕ, ÚÕÑ ÃÑÎßÛÂâ ÆÑÎâ ËÐÕÇÐÔËÄÐÑÔÕË ÐËÊÍÑàÐÇÓÅÇÕËÚÇÔÍÑÌ
ÒÑÎÑÔÞ ÓÇÐÕÅÇÐÑÄÔÍÑÅÑ àÏËÔÔËÑÐÐÑÅÑL-ÔÒÇÍÕÓÂ ÑÃÖÔÎÑÄÎÇÐÂ
ÒÓÑÆÖÍÕÂÏË ÓÂÔÒÂÆÂ ClOÿ4 .65 ³ÎÇÆÖÇÕ ÖÚËÕÞÄÂÕß ÕÂÍÉÇ, ÚÕÑ Ä
ÖÔÎÑÄËâØ ÔÝÇÏÍË àÏËÔÔËÑÐÐÑÅÑ ÓÇÐÕÅÇÐÑÄÔÍÑÅÑ ÔÒÇÍÕÓÂ ÄÑÊ-
ÏÑÉÐÑ ÄÊÂËÏÑÆÇÌÔÕÄËÇ ËÊÖÚÂÇÏÑÅÑ ÔÑÇÆËÐÇÐËâ Ô ÒÑÄÇÓØÐÑ-
ÔÕßá ÏÇÆÐÑÅÑ ÂÐÑÆÂ. ¯ÂÍÑÐÇÙ, ÇÜÇ ÑÆÐÂ ÒÓËÚËÐÂ ÔÑÔÕÑËÕ Ä
ÕÑÏ, ÚÕÑ ÒÓË ÑÕÐÇÔÇÐËË ÔÒÇÍÕÓÂÎßÐÞØ ÒÑÎÑÔ Ä ÃÑÎßÛËÐÔÕÄÇ
ÔÎÖÚÂÇÄ ÐÇ ÍÑÐÕÓÑÎËÓÖÇÕÔâ (Ë ÒÑÕÑÏÖ ÐÇ ÖÚËÕÞÄÂÇÕÔâ) ÐÂÎÑ-
ÉÇÐËÇ ÐÂ ÓÇÅËÔÕÓËÓÖÇÏÞÌ ÔÒÇÍÕÓ ÄÞÔÑÍËØ ÒÑÓâÆÍÑÄ ÑÕÓÂÉÇ-
ÐËâ ÍÑÓÑÕÍÑÄÑÎÐÑÄÑÅÑ ËÊÎÖÚÇÐËâ (ÐÂÒÓËÏÇÓ, ÛÇÔÕÑÅÑ
ÒÑÓâÆÍÂ ÑÕÓÂÉÇÐËâ La1,2- Ë Lb1-ÎËÐËÌ ÏÇÆË).

´ÇÑÓËâ ÓÇÐÕÅÇÐÑÄÔÍËØ àÏËÔÔËÑÐÐÞØ ÔÒÇÍÕÓÑÄ Ä ÊÐÂÚË-
ÕÇÎßÐÑÌ ÏÇÓÇ ÑÔÐÑÄÂÐÂ ÐÂ ÑÆÐÑàÎÇÍÕÓÑÐÐÑÌ ÑÓÃËÕÂÎßÐÑÌ
ÏÑÆÇÎË. ±ÓÇÆÒÑÎÂÅÂÇÕÔâ, ÚÕÑ ÓÇÐÕÅÇÐÑÄÔÍËÇ ÎËÐËË Ä ÏÐÑÅÑ-
àÎÇÍÕÓÑÐÐÑÌ ÔËÔÕÇÏÇ ÑÃÖÔÎÑÄÎÇÐÞ ÒÇÓÇØÑÆÑÏ ÏÇÉÆÖ ÆÄÖÏâ
ÔÑÔÕÑâÐËâÏË, ÍÑÕÑÓÞÇ ËÏÇáÕ ÑÒÓÇÆÇÎÇÐÐÞÇ àÎÇÍÕÓÑÐÐÞÇ
ÍÑÐ×ËÅÖÓÂÙËË Ë ÑÒËÔÞÄÂáÕÔâ ÏÇÕÑÆÑÏ ·ÂÓÕÓË ë¶ÑÍÂ. £
ÑÆÐÑÚÂÔÕËÚÐÑÏ ÒÓËÃÎËÉÇÐËË (Ä ÒÓËÃÎËÉÇÐËË äÊÂÏÑÓÑÉÇÐ-
ÐÞØã ÑÓÃËÕÂÎÇÌ), Ä ÍÑÕÑÓÑÏ ËÅÐÑÓËÓÖáÕÔâ ÓÇÎÂÍÔÂÙËÑÐÐÞÇ
à××ÇÍÕÞ, ÒÓË ÓÂÔÚÇÕÇ ÄÑÊÃÖÉÆÇÐÐÞØ ÔÑÔÕÑâÐËÌ ËÔÒÑÎß-
ÊÖáÕÔâ ØÂÓÕÓË-×ÑÍÑÄÔÍËÇ ÑÓÃËÕÂÎË ÑÔÐÑÄÐÑÅÑ ÔÑÔÕÑâÐËâ
ËÔÔÎÇÆÖÇÏÑÌ ÏÑÎÇÍÖÎâÓÐÑÌ ÔËÔÕÇÏÞ. £ ÓÂÃÑÕÇ 66 ÒÓËÄÇÆÇÐÞ
ÓÇÊÖÎßÕÂÕÞ ÓÂÔÚÇÕÑÄ ab initio ÏÇÕÑÆÑÏ ÔÂÏÑÔÑÅÎÂÔÑÄÂÐÐÑÅÑ
ÒÑÎâ ÕÑÐÍÑÌ ÔÕÓÖÍÕÖÓÞÓÇÐÕÅÇÐÑÄÔÍËØ àÏËÔÔËÑÐÐÞØ ÔÒÇÍÕÓÑÄ
ÏÑÎÇÍÖÎ SO2, CS2, SCO, Cl2 Ë ÄÞâÄÎÇÐÂ ÑÅÓÂÐËÚÇÐÐÑÔÕß
ÑÓÃËÕÂÎßÐÑÌ ÏÑÆÇÎË ÆÎâ ËÐÕÇÓÒÓÇÕÂÙËË ÔÒÇÍÕÓÑÄ ËÊ-ÊÂ
ÐÂÎËÚËâ ÊÐÂÚËÕÇÎßÐÞØ ÍÑÓÓÇÎâÙËÑÐÐÞØ à××ÇÍÕÑÄ. £
CKb-ÔÒÇÍÕÓÂØ CS2 Ë SCO ÑÃÐÂÓÖÉÇÐÞ ÄÞÔÑÍÑËÐÕÇÐÔËÄÐÞÇ
ÒÇÓÇØÑÆÞ Ô ÖÓÑÄÐÇÌ àÐÇÓÅËÌ ÐËÉÐËØ ÓÂÊÓÞØÎâáÜËØ ®°
(ÄÂÍÂÐÕÐÞØ Ä ÑÔÐÑÄÐÑÏ ÔÑÔÕÑâÐËË). ¥Îâ ÑÃÝâÔÐÇÐËâ ÍÑÓÑÕÍÑ-
ÄÑÎÐÑÄÞØ ÔÂÕÇÎÎËÕÑÄ ÒÓËÄÎÇÚÇÐ ÏÇØÂÐËÊÏ ÓÇÐÕÅÇÐÑÄÔÍÑÌ
ÓÇàÏËÔÔËË (ÐÇÖÒÓÖÅÑÅÑ ÐÇÔÏÇÜÇÐÐÑÅÑ ÓÂÔÔÇâÐËâ). ²ÂÐÇÇ
ÄÞÔÑÍÑËÐÕÇÐÔËÄÐÞÇ ÍÑÓÑÕÍÑÄÑÎÐÑÄÞÇ ÔÂÕÇÎÎËÕÞ ÃÞÎË ÑÃÐÂ-
ÓÖÉÇÐÞ Ä K- Ë L-ÔÒÇÍÕÓÂØ ÃÑÓÂ, ÖÅÎÇÓÑÆÂ Ë ÔÇÓÞ Ë ËÐÕÇÓÒÓÇ-
ÕËÓÑÄÂÐÞ ÍÂÍ ÓÇàÏËÔÔËÑÐÐÞÇ ÒÇÓÇØÑÆÞ Ô ÄÑÊÃÖÉÆÇÐÐÞØ
ÖÓÑÄÐÇÌ.61, 67 ë 69

´ÂÍËÏ ÑÃÓÂÊÑÏ, ÆÂÐÐÞÇ ÖÎßÕÓÂÏâÅÍÑÌ ÓÇÐÕÅÇÐÑÄÔÍÑÌ
ÔÒÇÍÕÓÑÔÍÑÒËË ÐÇ ÏÑÅÖÕ ÔÚËÕÂÕßÔâ ÃÇÔÔÒÑÓÐÞÏ ÆÑÍÂÊÂÕÇÎß-
ÔÕÄÑÏ ÖÚÂÔÕËâ d-ÑÓÃËÕÂÎÇÌ ÙÇÐÕÓÂÎßÐÞØ ÂÕÑÏÑÄ Ä ØËÏËÚÇ-
ÔÍËØ ÔÄâÊâØ Ä ÍÑÏÒÎÇÍÔÂØ ÐÇÒÇÓÇØÑÆÐÞØ àÎÇÏÇÐÕÑÄ, ÕÂÍ ÍÂÍ
àÍÔÒÇÓËÏÇÐÕÂÎßÐÞÇ ÓÇÊÖÎßÕÂÕÞ ÚÂÔÕÑ ÐÇ ÔÑÅÎÂÔÖáÕÔâ ÏÇÉÆÖ
ÔÑÃÑÌ Ë ËØ ÕÓÂÆËÙËÑÐÐÂâ ËÐÕÇÓÒÓÇÕÂÙËâ ÐÇ âÄÎâÇÕÔâ ÍÑÓÓÇÍÕ-
ÐÑÌ Ë ÑÆÐÑÊÐÂÚÐÑÌ. ±ÑÍÂÊÂÕÇÎßÐÑ, ÚÕÑ ÃÑÎÇÇ ÔÕÓÑÅËÇ ËÔÔÎÇ-
ÆÑÄÂÐËâ ÒÑÔÎÇÆÐÇÅÑ ÄÓÇÏÇÐË ÄÞÆÇÓÉÂÐÞ ÖÉÇ Ä ËÐÑÏ ÆÖØÇ. £
ÓÂÃÑÕÇ 70 àÐÇÓÅËË Ë ËÐÕÇÐÔËÄÐÑÔÕË ÓÇÐÕÅÇÐÑÄÔÍÑÌ L-àÏËÔÔËË
ÙÇÐÕÓÂÎßÐÑÅÑ ÂÕÑÏÂ ÆÎâ PO3ÿ

4 Ë ClOÿ4 ËÊÏÇÓÇÐÞ àÍÔÒÇÓËÏÇÐ-
ÕÂÎßÐÑ Ë ÕÇÑÓÇÕËÚÇÔÍË ÄÞÚËÔÎÇÐÞ ³³± ²£ Xa-ÏÇÕÑÆÑÏ.
£ÍÎáÚÇÐËÇ A3d-ÑÓÃËÕÂÎÇÌ Ä ÓÂÔÚÇÕÐÞÌ ÃÂÊËÔ ÖÎÖÚÛÂÇÕ
ÔÑÅÎÂÔËÇ ÄÞÚËÔÎÇÐÐÞØ Ë ËÊÏÇÓÇÐÐÞØ ËÐÕÇÐÔËÄÐÑÔÕÇÌ ÎËÐËÌ
Ë àÐÇÓÅËÌ ÓÇÐÕÅÇÐÑÔÒÇÍÕÓÂÎßÐÞØ ÒÇÓÇØÑÆÑÄ (àÐÇÓÅËË ÒÇÓÇ-
ØÑÆÑÄ ÃÞÎË ÄÞÚËÔÎÇÐÞ Ô ËÔÒÑÎßÊÑÄÂÐËÇÏ ÒÓËÃÎËÉÇÐËâ ÒÇÓÇ-
ØÑÆÐÑÅÑ ÔÑÔÕÑâÐËâ), ÐÑ ÒÑÚÕË ÐÇ ÄÎËâÇÕ ÐÂ ÑÓÃËÕÂÎßÐÞÇ
àÐÇÓÅËË ÑÔÐÑÄÐÑÅÑ ÔÑÔÕÑâÐËâ PO3ÿ

4 Ë ClOÿ4 . ¿ÕÑ ÖÍÂÊÞÄÂÇÕ
ÐÂ ÏÂÎÑÇ ÖÚÂÔÕËÇ A3d-ÑÓÃËÕÂÎÇÌ Ä ËØ àÎÇÍÕÓÑÐÐÑÌ ÔÕÓÖÍÕÖÓÇ.
³ÑÅÎÂÔÑÄÂÐÐÑÇ ËÔÔÎÇÆÑÄÂÐËÇ àÎÇÍÕÓÑÐÐÑÅÑ ÔÕÓÑÇÐËâ POCl3
ÏÇÕÑÆÂÏË ÓÇÐÕÅÇÐÑÄÔÍÑÌ Ë ÓÇÐÕÅÇÐÑ×ÑÕÑàÎÇÍÕÓÑÐÐÑÌ ÔÒÇÍÕ-
ÓÑÔÍÑÒËË, ÓÂÔÚÇÕÐÞÏË ÏÇÕÑÆÂÏË ab initio ³³± ®° ­¬¡°,
MINDO/3 Ë ³³± ²£Xa ÒÑÍÂÊÞÄÂÇÕ,71 ÚÕÑ ÄÍÎÂÆ d-ÑÓÃËÕÂÎÇÌ
ÂÕÑÏÑÄ ×ÑÔ×ÑÓÂ Ë ØÎÑÓÂ Ä ÊÂÐâÕÞÇ ÄÂÎÇÐÕÐÞÇ ÏÑÎÇÍÖÎâÓÐÞÇ
ÑÓÃËÕÂÎË POCl3 ÔÑÄÔÇÏ ÐÇÄÇÎËÍ.

¯Ç ÒÓËÄÑÆâÕ Í ÑÆÐÑÊÐÂÚÐÞÏ ÄÞÄÑÆÂÏ Ñ ÓÑÎË d-ÑÓÃËÕÂÎÇÌ
Ë ÓÇÊÖÎßÕÂÕÞ ËÊÖÚÇÐËâ à××ÇÍÕÂ ØËÏËÚÇÔÍÑÅÑ ÔÆÄËÅÂ àÏËÔ-
ÔËÑÐÐÞØ ÓÇÐÕÅÇÐÑÄÔÍËØ ÎËÐËÌ Ä ÔÑÇÆËÐÇÐËâØ ÐÇÒÇÓÇØÑÆÐÞØ
àÎÇÏÇÐÕÑÄ. £ ÓÂÃÑÕÇ 72 ËÊÏÇÓÇÐÞ ØËÏËÚÇÔÍËÇ ÔÆÄËÅË àÏËÔ-
ÔËÑÐÐÞØ Ka1- Ë Kb1

-ÎËÐËÌ ÍÔÇÐÑÐÂ Ä ÓÇÐÕÅÇÐÑÄÔÍËØ ÔÒÇÍÕÓÂØ
XeF2, XeF4, Li4XeO6, NaHXeO4, Na4XeO6 ÑÕÐÑÔËÕÇÎßÐÑ
ÂÐÂÎÑÅËÚÐÞØ ÎËÐËÌ ÍÔÇÐÑÐÂ Ä ÅËÆÓÑØËÐÑÐÑÄÑÏ ÍÎÂÕÓÂÕÇ.
£ÇÎËÚËÐÞ ØËÏËÚÇÔÍËØ ÔÆÄËÅÑÄ ÔÑÒÑÔÕÂÄÎÇÐÞ Ô ÏÇÔÔÃÂÖàÓÑÄ-

ÔÍËÏË ËÊÑÏÇÓÐÞÏË ÔÆÄËÅÂÏË ÍÔÇÐÑÐÂ ÆÎâ ÓÂÔÔÏÑÕÓÇÐÐÞØ
ÔÑÇÆËÐÇÐËÌ.129 ªÐÕÇÓÒÓÇÕÂÙËâ ÒÓÑÄÇÆÇÐÂ Ä ÏÑÆÇÎË ÄÂÎÇÐÕ-
ÐÑÌ àÎÇÍÕÓÑÐÐÑÌ ÍÑÐ×ËÅÖÓÂÙËË à××ÇÍÕËÄÐÑÅÑ ÔÄÑÃÑÆÐÑÅÑ
ËÑÐÂ. ¿ÐÇÓÅËË ÓÇÐÕÅÇÐÑÄÔÍËØ ÒÇÓÇØÑÆÑÄ Ë àÎÇÍÕÓÑÐÐÂâ ÒÎÑÕ-
ÐÑÔÕß ÐÂ âÆÓÇ Ä ÕÂÍÑÏ ËÑÐÇ ÃÞÎË ÄÞÚËÔÎÇÐÞ ÏÇÕÑÆÑÏ
¥ËÓÂÍÂ ë³ÎàÕÇÓÂ. ¡ÄÕÑÓÞ ÓÂÃÑÕÞ 72 ÑÔÕÂÄÎâáÕ ÑÕÍÓÞÕÞÏ
ÄÑÒÓÑÔ ÑÃ ÖÚÂÔÕËË Xe5d-ÑÓÃËÕÂÎÇÌ Ä ÔÄâÊâØ Ô ÎËÅÂÐÆÂÏË, ÐÑ
ÖÍÂÊÞÄÂáÕ ÐÂ ÄÑÊÏÑÉÐÑÔÕß ÕÂÍÑÅÑ ÖÚÂÔÕËâ Ä àÎÇÍÕÓÑÐÐÑÌ
ÔÕÓÖÍÕÖÓÇ ÄÞÔÑÍÑÄÂÎÇÐÕÐÞØ ÍËÔÎÑÓÑÆÐÞØ ÔÑÇÆËÐÇÐËÌ ÍÔÇ-
ÐÑÐÂ. ¯ÇÔÍÑÎßÍÑ ÓÂÐÇÇ ÂÐÂÎÑÅËÚÐÞÇ ÓÇÊÖÎßÕÂÕÞ ÃÞÎË ÒÑÎÖ-
ÚÇÐÞ ÆÎâ ÓâÆÂ ÔÑÇÆËÐÇÐËÌ ËÑÆÂ.73, 74

ªÔØÑÆâ ËÊ ÐÂËÃÑÎÇÇ ÑÃÜËØ ÒÑÎÑÉÇÐËÌ ÕÇÑÓËË ®° Ë
ÕÇÑÓËË ÄÑÊÏÖÜÇÐËÌ, ºÖÔÕÑÓÑÄËÚ ÕÇÑÓÇÕËÚÇÔÍË ÑÃÑÔÐÑÄÂÎ
ÑÕÔÖÕÔÕÄËÇ ÊÐÂÚËÏÑÅÑ ÄÍÎÂÆÂ And-ÑÓÃËÕÂÎÇÌ Ä ÄÂÎÇÐÕÐÞÇ
®° ÍÑÏÒÎÇÍÔÑÄ ÐÇÒÇÓÇØÑÆÐÞØ àÎÇÏÇÐÕÑÄ.33, 75, 76 ¯ÇÒÓÇÏÇÐ-
ÐÞÏ ÖÔÎÑÄËÇÏ à××ÇÍÕËÄÐÑÅÑ àÎÇÍÕÓÑÐÐÑÅÑ ÄÊÂËÏÑÆÇÌÔÕÄËâ
ÄÂÎÇÐÕÐÞØ ÑÓÃËÕÂÎÇÌ ÙÇÐÕÓÂÎßÐÑÅÑ ÂÕÑÏÂ Ë ÎËÅÂÐÆÑÄ
âÄÎâÇÕÔâ ÃÎËÊÑÔÕß ËØ ÑÓÃËÕÂÎßÐÞØ àÐÇÓÅËÌ. £Ñ ÄÕÑÓÑÏ
ÒÑÓâÆÍÇ ÕÇÑÓËË ÄÑÊÏÖÜÇÐËÌ (ÆÎâ ÔÎÖÚÂâ ÐÇÄÞÓÑÉÆÇÐÐÞØ
ÖÓÑÄÐÇÌ) àÐÇÓÅËâ ÔÕÂÃËÎËÊÂÙËË ÔÄâÊÞÄÂáÜÇÌ ®°

j= CAwA+CLwL

(ÅÆÇ Cì ÄÂÓËÂÙËÑÐÐÞÌ ÒÂÓÂÏÇÕÓ) ÑÒÓÇÆÇÎâÇÕÔâ ×ÑÓÏÖÎÑÌ

DEAL*
b2AL

jaA ÿ aLj
, (1)

ÅÆÇ aA Ë aL ì ÍÖÎÑÐÑÄÔÍËÇ ËÐÕÇÅÓÂÎÞ, ØÂÓÂÍÕÇÓËÊÖáÜËÇ
äÔÂÏÑÔÑÅÎÂÔÑÄÂÐÐÞÇã àÐÇÓÅËË ÑÓÃËÕÂÎÇÌ wA Ë wL (Ä ÕÇØ
ÒÓËÃÎËÉÇÐËâØ ÕÇÑÓËË ®°, ÅÆÇ ËÔÒÑÎßÊÖÇÕÔâ à××ÇÍÕËÄÐÞÌ
ÑÆÐÑàÎÇÍÕÓÑÐÐÞÌ ÅÂÏËÎßÕÑÐËÂÐ), bAL ì pÇÊÑÐÂÐÔÐÞÌ ËÐÕÇ-
ÅÓÂÎ, ÑÒÓÇÆÇÎâáÜËÌ àÐÇÓÅËá ÄÊÂËÏÑÆÇÌÔÕÄËâ ¡° wA Ë wL Ë
ÒÓÑÒÑÓÙËÑÐÂÎßÐÞÌ ËÐÕÇÅÓÂÎÖ ÒÇÓÇÍÓÞÄÂÐËâ SAL. £ ÂÕÑÏÂØ
ÐÇÒÇÓÇØÑÆÐÞØ àÎÇÏÇÐÕÑÄ IV ëVIII ÅÓÖÒÒ àÐÇÓÅËË nd-ÑÓÃËÕÂ-
ÎÇÌ ÐÂ 10 ë 15 à£ ÄÞÛÇ, Â àÐÇÓÅËË ns-ÑÓÃËÕÂÎÇÌ ÐÂ 10 ë 20 à£
ÐËÉÇ àÐÇÓÅËË np-ÑÓÃËÕÂÎÇÌ. ¿ÕÑ ÑÃÔÕÑâÕÇÎßÔÕÄÑ ÖÍÂÊÞÄÂÇÕ
ÐÂ ÐÇËÊÃÇÉÐÖá ÐÇÓÂÄÐÑÙÇÐÐÑÔÕß ÄÍÎÂÆÑÄ ns-, np- Ë nd-ÑÓÃË-
ÕÂÎÇÌ ÂÕÑÏÂ ¡ Ä ÔÄâÊË Ô ÎËÅÂÐÆÂÏË. £ ÕËÒËÚÐÞØ ÔÎÖÚÂâØ
àÐÇÓÅËË ÄÂÎÇÐÕÐÞØ ÑÓÃËÕÂÎÇÌ ÎËÅÂÐÆÑÄ ÎÇÉÂÕ ÐÇÔÍÑÎßÍÑ
ÐËÉÇ àÐÇÓÅËÌ Anp-ÑÓÃËÕÂÎÇÌ. ±ÑàÕÑÏÖ àÐÇÓÅËË ÄÂÍÂÐÕÐÞØ
And-ÑÓÃËÕÂÎÇÌ ÑÍÂÊÞÄÂáÕÔâ ÔÎËÛÍÑÏ ÄÇÎËÍË, Ë ÑÐË ÐÇ ÏÑÅÖÕ
à××ÇÍÕËÄÐÑ ÄÊÂËÏÑÆÇÌÔÕÄÑÄÂÕß Ô ÊÂÒÑÎÐÇÐÐÞÏË ÄÂÎÇÐÕÐÞÏË
ÑÓÃËÕÂÎâÏË ÎËÅÂÐÆÑÄ. ±Ñ àÕÑÌ ÉÇ ÒÓËÚËÐÇ ÆÂÎÇÍÑ ÐÇ ÄÔÇÅÆÂ Ä
ÔÄâÊÞÄÂÐËÇ Ô ÎËÅÂÐÆÂÏË ÏÑÅÖÕ ÄÑÄÎÇÍÂÕßÔâ ÊÂÐâÕÞÇ
Ans2-ÑÓÃËÕÂÎË: ÚÂÔÕÑ ËØ àÐÇÓÅËâ ÑÍÂÊÞÄÂÇÕÔâ ÔÎËÛÍÑÏ ÐËÊ-
ÍÑÌ ÒÑ ÔÓÂÄÐÇÐËá Ô àÐÇÓÅËÇÌ ÄÂÎÇÐÕÐÞØ ÑÓÃËÕÂÎÇÌ ÎËÅÂÐÆÑÄ.
£ ÙÇÎÑÏ ÃÑÎßÛËÇ àÐÇÓÅËË ÓÂÊÆÇÎÇÐËâ ns ë np- Ë np ë nd-ÑÓÃË-
ÕÂÎÇÌ ÂÕÑÏÂ ¡ ÖÍÂÊÞÄÂáÕ ÐÂ ÓÇÛÂáÜÖá ÓÑÎß Anp-ÑÓÃËÕÂ-
ÎÇÌ Ä ×ÑÓÏËÓÑÄÂÐËË àÎÇÍÕÓÑÐÐÑÅÑ ÔÕÓÑÇÐËâ ÍÑÏÒÎÇÍÔÑÄ ALk

Ë ÐÂ ÊÐÂÚËÕÇÎßÐÑ ÏÇÐÇÇ ÔÖÜÇÔÕÄÇÐÐÞÇ ÄÍÎÂÆÞ Ans2-, Ë ÑÔÑ-
ÃÇÐÐÑ And-ÑÓÃËÕÂÎÇÌ Ä ÄÂÎÇÐÕÐÞÇ ®°. ·ÂÓÂÍÕÇÓËÔÕËÚÇÔÍËÇ
ÔÄÑÌÔÕÄÂ ÍÑÑÓÆËÐÂÙËÑÐÐÞØ ÔÑÇÆËÐÇÐËÌ ÐÇÒÇÓÇØÑÆÐÞØ àÎÇ-
ÏÇÐÕÑÄ ÏÑÅÖÕ ÃÞÕß ÓÂÔÔÚËÕÂÐÞ ÃÇÊ ËÔÒÑÎßÊÑÄÂÐËâ nd-ÑÓÃË-
ÕÂÎÇÌ ÙÇÐÕÓÂÎßÐÑÅÑ ÂÕÑÏÂ, ÍÑÕÑÓÞÇ ËÅÓÂáÕ ÓÑÎß
ÒÑÎâÓËÊÂÙËÑÐÐÞØ ÒÑÒÓÂÄÑÍ ÑÓÃËÕÂÎßÐÑÅÑ ÃÂÊËÔÂ.26, 77 ë 80 £
ÙÇÎÑÏ ÑÃÜÇÕÇÑÓÇÕËÚÇÔÍËÇ ÒÓÇÆÔÕÂÄÎÇÐËâ ÐÇ ÑÔÕÂÄÎâáÕ ÔÑÏ-
ÐÇÐËÌ Ä ÑÕÔÖÕÔÕÄËË ÔÖÜÇÔÕÄÇÐÐÑÅÑ ÄÍÎÂÆÂ ÄÂÍÂÐÕÐÞØ And-
ÑÓÃËÕÂÎÇÌ Ä ÄÂÎÇÐÕÐÞÇ ®° Ä àÎÇÍÕÓÑÐÐÑÌ ÔÕÓÖÍÕÖÓÇ ÍÑÏ-
ÒÎÇÍÔÑÄ ÐÇÒÇÓÇØÑÆÐÞØ àÎÇÏÇÐÕÑÄ; ÏÇÐÇÇ âÔÐÂ ÓÑÎß ÊÂÐâÕÞØ
Ans2-ÑÓÃËÕÂÎÇÌ.

±ÓË ÑÃÔÖÉÆÇÐËË ÒÓÑÃÎÇÏÞ d-ÑÓÃËÕÂÎÇÌ (ÕÑÚÐÇÇ, ÒÓË
ÂÒÓËÑÓÐÑÏ ÖÕÄÇÓÉÆÇÐËË Ñ ÃÑÎßÛÑÏ ÄÍÎÂÆÇ d-AO Ä àÎÇÍÕÓÑÐ-
ÐÖá ÔÕÓÖÍÕÖÓÖ ÍÑÏÒÎÇÍÔÂ) ÚÂÔÕÑ ÔÔÞÎÂáÕÔâ ÐÂ ÍÓËÕÇÓËË
ÔËÏÏÇÕÓËË, ÒÑÆÚÇÓÍËÄÂâ, ÚÕÑ ÆÎâ ÎáÃÑÌ ÕÑÚÇÚÐÑÌ ÅÓÖÒÒÞ
ÔËÏÏÇÕÓËË ÍÑÏÒÎÇÍÔÂ ALk ÔÓÇÆË And-ÑÓÃËÕÂÎÇÌ ÄÔÇÅÆÂ
ÐÂÌÆÖÕÔâ ÑÓÃËÕÂÎË, ÒÓËÐÂÆÎÇÉÂÜËÇ Í ÕÇÏ ÉÇ ÐÇÒÓËÄÑÆË-
ÏÞÏ ÒÓÇÆÔÕÂÄÎÇÐËâÏ, ÚÕÑ Ë ÄÂÎÇÐÕÐÞÇ ÎËÅÂÐÆÐÞÇ ÑÓÃËÕÂÎË.
±ÑàÕÑÏÖ ÄÔÇÅÆÂ Ä ÕÑÌ ËÎË ËÐÑÌ ÔÕÇÒÇÐË ÄÑÊÏÑÉÐÑ s- ËÎË
p-ÄÊÂËÏÑÆÇÌÔÕÄËÇ And-ÑÓÃËÕÂÎÇÌ Ô ÑÓÃËÕÂÎâÏË ÎËÅÂÐÆÑÄ.

312 ¤.±.¬ÑÔÕËÍÑÄÂ, ¥.£.¬ÑÓÑÎßÍÑÄ, À.±.¬ÑÔÕËÍÑÄ



£ ÆÂÎßÐÇÌÛÇÏ àÕÑÕ ÕÇÊËÔ ÃÞÎ ÖÕÑÚÐÇÐ ÔÎÇÆÖáÜËÏ ÑÃÓÂ-
ÊÑÏ:81 d-AO ÄÐÑÔâÕ ÓÇÂÎßÐÞÌ ÄÍÎÂÆ Ä àÎÇÍÕÓÑÐÐÖá ÔÕÓÖÍÕÖÓÖ
ÍÑÏÒÎÇÍÔÂ ÕÑÅÆÂ, ÍÑÅÆÂ ÑÐË, ÃÖÆÖÚË ÄÍÎáÚÇÐÐÞÏË Ä ÃÂÊËÔ,
ÒÓË ÄÊÂËÏÑÆÇÌÔÕÄËË Ô ¡° ÎËÅÂÐÆÑÄ ÑÃÓÂÊÖáÕ, Ä ÔÑÑÕÄÇÕ-
ÔÕÄËË ÔÑ ÔÄÑÌÔÕÄÂÏË ÔËÏÏÇÕÓËË, ÐÑÄÞÇ ÔÄâÊÞÄÂáÜËÇ ®°
(ÐÂÒÓËÏÇÓ, ÑÓÃËÕÂÎË e ÄMX4 ËÎË t2g Ë eg ÄMX6); Ä ÑÔÕÂÎßÐÞØ
ÔÎÖÚÂâØ ËØ ÔÎÇÆÖÇÕ ÔÚËÕÂÕß ÒÑÎâÓËÊÖáÜËÏË ÆÑÃÂÄÍÂÏË. ¯Ñ,
ÄÑ-ÒÇÓÄÞØ, ÐÇàÏÒËÓËÚÇÔÍËÇ ÓÂÔÚÇÕÞ ÒÑÍÂÊÞÄÂáÕ, ÚÕÑ d-AO
ÖÚÂÔÕÄÖáÕ Ä ÔÄâÊâØ ÑÕÐáÆß ÐÇ ÄÔÇÅÆÂ, ÆÂÉÇ ÇÔÎË àÕÑ ÄÑÊÏÑÉÐÑ
ÒÑ ÖÔÎÑÄËâÏ ÔËÏÏÇÕÓËË. £Ñ-ÄÕÑÓÞØ, ÓÇÊÖÎßÕÂÕÞ ÔÓÂÄÐËÕÇÎß-
ÐÑÅÑ ËÔÔÎÇÆÑÄÂÐËâ ÄÎËâÐËâ d-×ÖÐÍÙËÌ Ä ÓÂÊÎËÚÐÞØ ÄÂÓËÂÐ-
ÕÂØ ÓÂÔÚÇÕÑÄ è ÒÑÍÂÊÞÄÂáÕ,82 ÚÕÑ d-ÑÓÃËÕÂÎË, Ô ÐÖÉÐÞÏË
ÔÄÑÌÔÕÄÂÏË ÔËÏÏÇÕÓËË ÄÂÉÐÞ ÐÇ ÃÑÎÇÇ, ÚÇÏ ÄÔÇ ÑÔÕÂÎßÐÞÇ
d-AO. ¥ÂÎÇÇ, ÒÓË ÓÂÔÚÇÕÇ àÎÇÍÕÓÑÐÐÑÌ ÔÕÓÖÍÕÖÓÞ ÄÑÊÃÖÉÆÇÐ-
ÐÑÅÑ ÔÑÔÕÑâÐËâ ÏÑÎÇÍÖÎÞ ÍÓËÕÇÓËÌ ÔËÏÏÇÕÓËË ÆÎâ ÄÞÃÑÓÂ d-
AO ÏÇÐÇÇ ÄÂÉÇÐ, ÚÇÏ ÑÒÕËÏËÊÂÙËâ ÆÑÒÑÎÐËÕÇÎßÐÑÌ ÆË××ÖÊ-
ÐÑÌ d-AO, ÐÇÑÃØÑÆËÏÑÌ ÆÎâ ÑÒËÔÂÐËâ ®° ÓËÆÃÇÓÅÑÄÂ ÕËÒÂ.
¯ÂÍÑÐÇÙ, ÅÎÂÄÐÑÇì ÖÚÇÕ d-AO ÐÇ âÄÎâÇÕÔâ ÐÇÑÃØÑÆËÏÞÏ ÒÓË
ÒÑÔÕÓÑÇÐËË ÐÖÉÐÑÅÑ ÚËÔÎÂ ®° ÍÑÏÒÎÇÍÔÂ ALk ÕÑÌ ËÎË ËÐÑÌ
ÔËÏÏÇÕÓËË. ´ÂÍ, ÏÑÉÐÑ ÒÓË ÐÂÎËÚËË ÕÑÎßÍÑ ÑÆÐÑÌ ns- Ë ÕÓÇØ
np-ÑÓÃËÕÂÎÇÌ ÙÇÐÕÓÂÎßÐÑÅÑ ÂÕÑÏÂ Ô ÖÚÇÕÑÏ ¡° ÎËÅÂÐÆÑÄ
ÒÑÔÕÓÑËÕß ÛÇÔÕß àÍÄËÄÂÎÇÐÕÐÞØ ®°, ÔÑÑÕÄÇÕÔÕÄÖáÜËØ
ÍÂÐÑÐËÚÇÔÍËÏ ®° (a1g, t1u, eg) ÑÍÕÂàÆÓËÚÇÔÍÑÅÑ ÍÑÏÒÎÇÍÔÂ,
ËÎË ÕÑÎßÍÑ ËÊ ÕÓÇØ np-ÑÓÃËÕÂÎÇÌ ÙÇÐÕÓÂÎßÐÑÅÑ ÂÕÑÏÂ
ÒÑÔÕÓÑËÕß ÚÇÕÞÓÇ àÍÄËÄÂÎÇÐÕÐÞÇ ®°, ÔÑÑÕÄÇÕÔÕÄÖáÜËÇ
ÍÂÐÑÐËÚÇÔÍËÏ ®° (a1, t2) ÕÇÕÓÂàÆÓËÚÇÔÍÑÅÑ ÍÑÏÒÎÇÍÔÂ.33 £
ÒÇÓÄÑÏ ÔÎÖÚÂÇ ÑÓÃËÕÂÎß eg ÃÖÆÇÕ ÐÇÔÄâÊÞÄÂáÜÇÌ, ÎËÅÂÐÆÐÑÌ,
ÄÑ ÄÕÑÓÑÏì ÕÂÍÑÄÑÌ ÃÖÆÇÕ ÑÓÃËÕÂÎß a1.

´ÂÍËÏ ÑÃÓÂÊÑÏ, ÐÇÑÆÐÑÊÐÂÚÐÑÔÕß ÓÇÊÖÎßÕÂÕÑÄ ÐÇàÏÒËÓË-
ÚÇÔÍËØ ÓÂÔÚÇÕÑÄ àÎÇÍÕÓÑÐÐÑÅÑ ÔÕÓÑÇÐËâ ÍÑÏÒÎÇÍÔÑÄ ÐÇÒÇÓÇ-
ØÑÆÐÞØ àÎÇÏÇÐÕÑÄ Ë ÑÕÐáÆß ÐÇ ÃÇÊÖÒÓÇÚÐÂâ ËÐÕÇÓÒÓÇÕÂÙËâ
ÆÂÐÐÞØ ÖÎßÕÓÂÏâÅÍÑÌ ÓÇÐÕÅÇÐÑÄÔÍÑÌ ÔÒÇÍÕÓÑÔÍÑÒËË ÆÇÎÂáÕ
ÂÍÕÖÂÎßÐÑÌ ÒÓÑÃÎÇÏÖ ÑÒËÔÂÐËâ ÑÃÜËØ ÒÓËÐÙËÒÑÄ àÎÇÍÕÓÑÐ-
ÐÑÅÑ ÔÕÓÑÇÐËâ ÍÑÏÒÎÇÍÔÑÄ ÐÇÒÇÓÇØÑÆÐÞØ àÎÇÏÇÐÕÑÄ Ë ÓÇÛÇ-
ÐËÇ ÍÂÓÆËÐÂÎßÐÑÅÑ ÄÑÒÓÑÔÂ ì ÍÂÍËÇ ÉÇ ÄÂÎÇÐÕÐÞÇ ÑÓÃËÕÂÎË
ÙÇÐÕÓÂÎßÐÞØ ÂÕÑÏÑÄ ÓÇÂÎßÐÑ ÖÚÂÔÕÄÖáÕ Ä ÑÃÓÂÊÑÄÂÐËË
ÆÇÎÑÍÂÎËÊÑÄÂÐÐÞØ ®°.

V. ²ÇÐÕÅÇÐÑ×ÑÕÑàÎÇÍÕÓÑÐÐÞÇ ÔÒÇÍÕÓÞ
ÔÑÇÆËÐÇÐËÌ ÐÇÒÇÓÇØÑÆÐÞØ àÎÇÏÇÐÕÑÄ
£ ÐÂËÃÑÎÇÇ ÊÐÂÚËÕÇÎßÐÞØ ÓÂÃÑÕÂØ ÒÑÔÎÇÆÐËØ ÎÇÕ ÄÔÍÓÞÕÂ
ÐÇÔÑÔÕÑâÕÇÎßÐÑÔÕß ÍÑÐÙÇÒÙËË d-ÑÓÃËÕÂÎÇÌ. °ÆÐÂÍÑ Ë ÔÖÜÇ-
ÔÕÄÖáÜÂâ ÕÇÑÓËâ àÎÇÍÕÓÑÐÐÑÅÑ ÔÕÓÑÇÐËâ ÍÑÏÒÎÇÍÔÑÄ ÐÇÒÇÓÇ-
ØÑÆÐÞØ àÎÇÏÇÐÕÑÄ Ä ÐÇÍÑÕÑÓÞØ ÔÄÑËØ ÂÔÒÇÍÕÂØ ÄÔÇ ÇÜÇ
ÒÓÑÕËÄÑÓÇÚËÄÂ, ÎËÛÇÐÂ ÄÐÖÕÓÇÐÐÇÅÑ ÇÆËÐÔÕÄÂ. ¬ ÕÑÏÖ ÉÇ Ä
ÐÇÌ ÑÔÕÂÇÕÔâ ÒÓÑÃÎÇÏÂ ÐÇ ÕÑÎßÍÑ ÄÂÍÂÐÕÐÞØ nd-AO, ÐÑ Ë
ÊÂÐâÕÞØ ns2-AO, ÍÑÕÑÓÂâ ÆÑ ÐÇÆÂÄÐÇÅÑ ÄÓÇÏÇÐË ÏÂÎÑ ËÊÖÚÂ-
ÎÂÔß. ¥Îâ ÆÂÎßÐÇÌÛÇÅÑ ÓÂÊÄËÕËâ ÕÇÑÓËË ÐÇÑÃØÑÆËÏÞ ÒÓÇÙË-
ÊËÑÐÐÞÇ àÍÔÒÇÓËÏÇÐÕÂÎßÐÞÇ ËÔÔÎÇÆÑÄÂÐËâ àÎÇÍÕÓÑÐÐÑÌ
ÔÕÓÖÍÕÖÓÞ ÖÍÂÊÂÐÐÞØ ÔÑÇÆËÐÇÐËÌ.

¯ËÉÇ ÑÃÔÖÉÆÇÐÞ ÓÇÊÖÎßÕÂÕÞ ÔËÔÕÇÏÂÕËÚÇÔÍÑÅÑ ËÊÖÚÇÐËâ
ÕËÒËÚÐÞØ ÍÑÏÒÎÇÍÔÑÄ ÐÇÒÇÓÇØÑÆÐÞØ àÎÇÏÇÐÕÑÄ ÏÇÕÑÆÂÏË
×ÑÕÑ- Ë ÓÇÐÕÅÇÐÑ×ÑÕÑàÎÇÍÕÓÑÐÐÑÌ ÔÒÇÍÕÓÑÔÍÑÒËË, ÍÑÕÑÓÞÇ
âÄÎâáÕÔâ Ä ÐÂÔÕÑâÜÇÇ ÄÓÇÏâ ÑÔÐÑÄÐÞÏË ×ËÊËÚÇÔÍËÏË ÏÇÕÑ-
ÆÂÏË ËÊÖÚÇÐËâ ÊÂÐâÕÞØ àÎÇÍÕÓÑÐÐÞØ ÖÓÑÄÐÇÌ Ä ÔÄÑÃÑÆÐÞØ
ÏÑÎÇÍÖÎÂØ Ë Ä ÍÓËÔÕÂÎÎÂØ.83 ë 85 ±ÓËÄÇÆÇÐÞ ÆÂÐÐÞÇ ÓÇÐÕÅÇ-
ÐÑÄÔÍÑÌ àÏËÔÔËÑÐÐÑÌ Ë ÏÇÔÔÃÂÖàÓÑÄÔÍÑÌ ÔÒÇÍÕÓÑÔÍÑÒËË,
ÔÒÇÍÕÓÑÔÍÑÒËË ÑÉÇ-àÎÇÍÕÓÑÐÑÄ Ë àÎÇÍÕÓÑÐÑÄ ÄÐÖÕÓÇÐÐÇÌ
ÍÑÐÄÇÓÔËË. £ ÑÃÔÖÉÆÇÐËÇ ÄÍÎáÚÇÐÞ ÕÑÎßÍÑ ÕÂÍËÇ àÍÔÒÇÓË-
ÏÇÐÕÂÎßÐÞÇ ÓÇÊÖÎßÕÂÕÞ, ÍÑÕÑÓÞÇ ÒÑÎÖÚÇÐÞ ÐÇÑÆÐÑÍÓÂÕÐÑ,
ÓÂÊÐÞÏË ÂÄÕÑÓÂÏË Ë ÒÓÂÍÕËÚÇÔÍË ÔÑÄÒÂÆÂáÕ ÆÓÖÅ Ô ÆÓÖÅÑÏ,
Õ. Ç. ÏÑÅÖÕ ÔÚËÕÂÕßÔâ ÑÍÑÐÚÂÕÇÎßÐÞÏË. ²ÂÔÔÏÑÕÓÇÐÞ ÔÑÇÆË-
ÐÇÐËâ àÎÇÏÇÐÕÑÄ ÅÎÂÄÐÞØ ÒÑÆÅÓÖÒÒ IV ëVIII ÅÓÖÒÒ ÒÇÓËÑÆË-
ÚÇÔÍÑÌ ÔËÔÕÇÏÞ. °ÃÔÖÉÆÇÐËÇ ÄÑ ÏÐÑÅÑÏ ÑÒËÓÂÇÕÔâ ÐÂ ÐÂÛË

ÔÑÃÔÕÄÇÐÐÞÇ ÓÂÃÑÕÞ, Ä ÍÑÕÑÓÞØ ËÐÕÇÓÒÓÇÕÂÙËâ ÒÂÓÂÏÇÕÓÑÄ
ÓÇÐÕÅÇÐÑ×ÑÕÑàÎÇÍÕÓÑÐÐÞØ ÔÒÇÍÕÓÑÄ (²¶¿³) ÄÂÎÇÐÕÐÑÌ
ÑÃÎÂÔÕË Ë ÄÐÖÕÓÇÐÐËØ ÖÓÑÄÐÇÌ ÙÇÐÕÓÂÎßÐÞØ ÂÕÑÏÑÄ ÄÒÇÓÄÞÇ
ÄÞÒÑÎÐÇÐÂ ÐÇÊÂÄËÔËÏÑ ÑÕ ÓÇÊÖÎßÕÂÕÑÄ ÕÇÑÓÇÕËÚÇÔÍËØ ÓÂÔÚÇ-
ÕÑÄ àÎÇÍÕÓÑÐÐÑÌ ÔÕÓÖÍÕÖÓÞ ÔÑÑÕÄÇÕÔÕÄÖáÜËØ ÍÑÏÒÎÇÍÔÑÄ.
¡ÐÂÎËÊ ËÐÕÇÐÔËÄÐÑÔÕÇÌ ÎËÐËÌ ÃÞÎ ÒÓÑÄÇÆÇÐ Ô ËÔÒÑÎßÊÑÄÂ-
ÐËÇÏ ÔÇÚÇÐËÌ ×ÑÕÑËÑÐËÊÂÙËË Ë ÄÍÎáÚÂÎ ÔËÔÕÇÏÂÕËÚÇÔÍÑÇ
ÔÑÒÑÔÕÂÄÎÇÐËÇ ÑÕÐÑÔËÕÇÎßÐÞØ ËÐÕÇÐÔËÄÐÑÔÕÇÌ. ±ÓË ÂÐÂÎËÊÇ
àÐÇÓÅÇÕËÚÇÔÍÑÅÑ ÒÑÎÑÉÇÐËâ ÎËÐËÌ ËÔÒÑÎßÊÑÄÂÐÞ àÐÇÓÅËË
ÄÂÎÇÐÕÐÞØ ÑÓÃËÕÂÎÇÌ Ë ÑÔÕÑÄÐÞØ ÖÓÑÄÐÇÌ ÔÑÑÕÄÇÕÔÕÄÖáÜËØ
ÔÄÑÃÑÆÐÞØ ÂÕÑÏÑÄ. £ àÕËØ ÓÂÃÑÕÂØ ÃÞÎË ÖÔÕÂÐÑÄÎÇÐÞ ÓÇÐÕ-
ÅÇÐÑàÎÇÍÕÓÑÐÐÞÇ ÍÓËÕÇÓËË, ÒÑÊÄÑÎâáÜËÇ ÑÙÇÐËÄÂÕß ÔÕÇÒÇÐß
ÖÚÂÔÕËâ ÄÂÍÂÐÕÐÞØ nd- Ë ÊÂÐâÕÞØ ns2-ÑÓÃËÕÂÎÇÌ ÙÇÐÕÓÂÎßÐÞØ
ÂÕÑÏÑÄ Ä ®° ÔÄâÊÇÌ A7L.

1. £ÂÍÂÐÕÐÞÇ And-ÑÓÃËÕÂÎË

¥Îâ ÑÒÓÇÆÇÎÇÐËâ ÔÕÇÒÇÐË ÖÚÂÔÕËâ nd-ÑÓÃËÕÂÎÇÌ ÙÇÐÕÓÂÎß-
ÐÑÅÑ ÂÕÑÏÂ ¡ Ä ÄÂÎÇÐÕÐÞØ ®° ÍÑÏÒÎÇÍÔÑÄ ÐÇÒÇÓÇØÑÆÐÞØ
àÎÇÏÇÐÕÑÄ ÒÑ ÒÂÓÂÏÇÕÓÂÏ ËØ ÓÇÐÕÅÇÐÑ×ÑÕÑàÎÇÍÕÓÑÐÐÞØ
ÔÒÇÍÕÓÑÄ ÃÞÎË ËÔÒÑÎßÊÑÄÂÐÞ ÆÄÂ ÒÑÆØÑÆÂ: ÂÐÂÎËÊ ÑÕÐÑÔË-
ÕÇÎßÐÞØ ËÐÕÇÐÔËÄÐÑÔÕÇÌ ÎËÐËÌ ÄÂÎÇÐÕÐÞØ ²¶¿³ Ë àÐÇÓÅËÌ
ÄÐÖÕÓÇÐÐËØ ÖÓÑÄÐÇÌ ÂÕÑÏÑÄ ¡ Ä àÕËØ ÍÑÏÒÎÇÍÔÂØ.85, 86

°ÃÊÑÓÑÄ, ÒÑÔÄâÜÇÐÐÞØ ÂÐÂÎËÊÖ ²¶¿³ ÔÑÇÆËÐÇÐËÌ ÐÇÒÇ-
ÓÇØÑÆÐÞØ àÎÇÏÇÐÕÑÄ Í ÐÂÔÕÑâÜÇÏÖ ÄÓÇÏÇÐË ÑÚÇÐß ÏÂÎÑ.85, 87

£ ÃÑÎßÛËÐÔÕÄÇ ÔÎÖÚÂÇÄ ÂÐÂÎËÊ ²¶¿³ Ë ËÐÕÇÓÒÓÇÕÂÙËâ ÐÂ ËØ
ÑÔÐÑÄÇ àÎÇÍÕÓÑÐÐÑÌ ÔÕÓÖÍÕÖÓÞ ËÊÖÚÂÇÏÞØ ÍÑÏÒÎÇÍÔÑÄ ÒÓÑ-
ÄÑÆËÕÔâ Ô ÒÓËÄÎÇÚÇÐËÇÏ ÓÇÊÖÎßÕÂÕÑÄ ÔÑÑÕÄÇÕÔÕÄÖáÜËØ ÐÇàÏ-
ÒËÓËÚÇÔÍËØ ÓÂÔÚÇÕÑÄ. ¢ÑÎßÛËÐÔÕÄÑ ÕÂÍËØ ÔÑÅÎÂÔÑÄÂÐÐÞØ
ËÔÔÎÇÆÑÄÂÐËÌ, ÍÂÊÂÎÑÔß ÃÞ, ÒÑÆÆÇÓÉËÄÂáÕ ÒÓÇÆÔÕÂÄÎÇÐËâ Ñ
ÊÐÂÚËÕÇÎßÐÑÏ ÄÍÎÂÆÇ And-ÑÓÃËÕÂÎÇÌ Ä àÎÇÍÕÓÑÐÐÖá
ÔÕÓÖÍÕÖÓÖ ÍÑÏÒÎÇÍÔÑÄ. £ ÒÇÓÄÖá ÑÚÇÓÇÆß àÕÑ ÑÕÐÑÔËÕÔâ Í
ÐÂËÃÑÎÇÇ ËÊÖÚÇÐÐÑÏÖ ÓâÆÖ ËÊÑàÎÇÍÕÓÑÐÐÞØ ÕÇÕÓÂÑÍÔÑÂÐËÑ-
ÐÑÄ 85, 87, 88 ì ClOÿ4 , SO2ÿ

4 , PO3ÿ
4 ì Ë ÆÂÉÇ Í ×ÕÑÓËÆÂÏ

ÍÔÇÐÑÐÂ.89, 90

¯Ñ, ÒÑ-ÄËÆËÏÑÏÖ, ÄÞÄÑÆÞ Ñ ÊÐÂÚËÕÇÎßÐÞØ ÄÍÎÂÆÂØ d-¡°,
ÔÆÇÎÂÐÐÞÇ ÐÂ ÑÔÐÑÄÇ ÂÐÂÎËÊÂ ²¶¿³, ÐÇÆÑÔÕÂÕÑÚÐÑ ÍÑÓ-
ÓÇÍÕÐÞ. ª ÆÇÎÑ ÐÇ ÕÑÎßÍÑ Ä ÕÑÏ, ÚÕÑ ÓÇÊÖÎßÕÂÕÞ ÐÇÍÑÕÑÓÞØ
³³±-ÓÂÔÚÇÕÑÄ ÒÓÇÍÓÂÔÐÑ ÔÑÅÎÂÔÖáÕÔâ Ô ²¶¿³ Ë ÃÇÊ d-AO.

¥ÇÌÔÕÄËÕÇÎßÐÑ, ÄÂÎÇÐÕÐÞÇ ²¶¿³ ÕÇÕÓÂàÆÓËÚÇÔÍËØ ClOÿ4 ,
SO2ÿ

4 , PO3ÿ
4 Ë ÏÐÑÅËØ ÆÓÖÅËØ ÑÍÔÑÂÐËÑÐÑÄ 85, 87, 91, 92 ÔÑÆÇÓÉÂÕ

ÑÆËÐÂÍÑÄÑÇ ÚËÔÎÑ ÒÑÎÑÔ Ë ÄÇÔßÏÂ ÒÑØÑÉË ÒÑ ÒÑÎÑÉÇÐËá
ÒÑÎÑÔ Ë ÒÑ ËØ ÑÕÐÑÔËÕÇÎßÐÑÌ ËÐÕÇÐÔËÄÐÑÔÕË. ´ËÒËÚÐÞÏ
ÒÓËÏÇÓÑÏ âÄÎâÇÕÔâ ²¶¿³ ÂÐËÑÐÂ ClOÿ4 , ÒÓÇÆÔÕÂÄÎÇÐÐÞÌ ÐÂ
ÓËÔ. 1, Â. £ àÕÑÏ ÔÒÇÍÕÓÇ ÆÄÇ ÄÇÓØÐËÇ ÒÑÎÑÔÞ, ÑÕÄÇÚÂáÜËÇ
ÏÑÎÇÍÖÎâÓÐÞÏ ÑÓÃËÕÂÎâÏ 1t1 Ë 3t2 Ô ÑÆÐÑÌ Ë ÕÑÌ ÉÇ ÊÂÔÇÎÇÐ-
ÐÑÔÕßá (6 Ç7), ÃÎËÊÍË ÒÑ àÐÇÓÅËË Ë ËÏÇáÕ ÒÑÚÕË ÑÆËÐÂÍÑÄÖá
ËÐÕÇÐÔËÄÐÑÔÕß. ¿ÕÑ ÑÊÐÂÚÂÇÕ, ÚÕÑ ÖÍÂÊÂÐÐÞÇ ®° ÔÑÔÕÑâÕ
ÎËÛß ËÊ 2pp-ÑÓÃËÕÂÎÇÌ ÂÕÑÏÑÄ ÍËÔÎÑÓÑÆÂ Ë ÚÕÑ ÒÓÂÍÕËÚÇÔÍË
ÐÇÕ ÊÂÏÇÕÐÑÅÑ ÄÍÎÂÆÂ And-ÑÓÃËÕÂÎÇÌ Ä 3t2-®° (ÄÍÎÂÆ And-
¡° Ä 1t1-®° ÊÂÒÓÇÜÇÐ ÒÑ ÔËÏÏÇÕÓËË). £ ÒÓÑÕËÄÐÑÏ ÔÎÖÚÂÇ
ÑÕÐÑÔËÕÇÎßÐÞÇ ËÐÕÇÐÔËÄÐÑÔÕË ÆÄÖØ ÑÃÔÖÉÆÂÇÏÞØ ÒÑÎÑÔ ÆÑÎ-
ÉÐÞ ÃÞÎË ÃÞ ÔËÎßÐÑ ÓÂÊÎËÚÂÕßÔâ ËÊ-ÊÂ ÓÂÊÎËÚÐÞØ ÔÇÚÇÐËÌ
×ÑÕÑËÑÐËÊÂÙËË nd-ÖÓÑÄÐÇÌ ÂÕÑÏÂ ¡ Ë 2p-ÖÓÑÄÐÇÌ ÂÕÑÏÑÄ
ÍËÔÎÑÓÑÆÂ.

¡ÐÂÎËÊ ËÐÕÇÐÔËÄÐÑÔÕÇÌ ÆÄÖØ ÔÎÇÆÖáÜËØ ÒÑÎÑÔ, ÑÕÄÇÚÂá-
ÜËØ ÏÑÎÇÍÖÎâÓÐÞÏ ÑÓÃËÕÂÎâÏ 1e (4 Ç7) Ë 2t2 (6 Ç7), ÐÇ ÏÑÉÇÕ
ÑÆÐÑÊÐÂÚÐÑ ÖÍÂÊÂÕß ÐÂ ÑÕÔÖÕÔÕÄËÇ ËÎË ÐÂÎËÚËÇ ÄÍÎÂÆÂ
And-ÑÓÃËÕÂÎÇÌ Ä àÕË ÄÂÎÇÐÕÐÞÇ ®°, ÒÑÔÍÑÎßÍÖ Ä ÒÓËÐÙËÒÇ
ÕÂÍÑÌ ÄÍÎÂÆ ÓÂÊÓÇÛÇÐ (ÒÑ ÔËÏÏÇÕÓËË) Ë ÆÎâ 1e-, Ë ÆÎâ 2t2-®°,
ÔÑÔÕÂÄÎÇÐÐÞØ ËÊ Cl3p- Ë O2p-ÑÓÃËÕÂÎÇÌ. ¯Ñ ÃÑÎßÛÂâ ËÐÕÇÐ-
ÔËÄÐÑÔÕß ÒÑÎÑÔ ÖÍÂÊÞÄÂÇÕ, ÔÍÑÓÇÇ, ÐÂ ÑÕÔÖÕÔÕÄËÇ Ä ÐËØ
ÊÂÏÇÕÐÑÅÑ ÄÍÎÂÆÂ And-ÑÓÃËÕÂÎÇÌ Ô ÏÂÎÞÏË ÔÇÚÇÐËâÏË ×ÑÕÑ-
ËÑÐËÊÂÙËË. ¬ ÕÑÏÖ ÉÇ 1e- Ë 2t2-®° ÓÂÔÒÑÎÑÉÇÐÞ ÒÑ àÐÇÓÅËË
ÐËÉÇ 1t1- Ë 3t2-®°, ÒÑàÕÑÏÖ ÄÍÎÂÆ ÄÇÔßÏÂ ÄÞÔÑÍÑÎÇÉÂÜËØ ÒÑ
àÐÇÓÅËË And-ÑÓÃËÕÂÎÇÌ Ä 1e- Ë 2t2-®° ÇÜÇ ÏÇÐÇÇ ÄÇÓÑâÕÇÐ,
ÚÇÏ Ä 1t1- Ë 3t2-®°, ÐÇ ÔÑÆÇÓÉÂÜËØ And-AO.

¦ÜÇ ÑÆÐËÏ ÖÍÂÊÂÐËÇÏ ÐÂ ÑÕÔÖÕÔÕÄËÇ ÄÍÎÂÆÂ And-ÑÓÃËÕÂ-
ÎÇÌ Ä ÄÂÎÇÐÕÐÞÇ®°ÑÍÔÑÂÐËÑÐÑÄAOmÿ

4 âÄÎâÇÕÔâ ÔÑÄÇÓÛÇÐÐÑ
ËÐÂâ ÔÕÓÖÍÕÖÓÂ ÄÇÓØÐËØ ÒÑÎÑÔ Ä ÄÂÎÇÐÕÐÞØ ²¶¿³ ÕÇÕÓÂàÆÓË-

èªÔÒÑÎßÊÑÄÂÐÞ d-×ÖÐÍÙËË ÙÇÐÕÓÂÎßÐÑÅÑ ÂÕÑÏÂ, ÒÑÆØÑÆâÜËÇ ÒÑ
ÔÄÑÌÔÕÄÂÏ ÔËÏÏÇÕÓËË; Ä ÃÂÊËÔ ÙÇÐÕÓÂÎßÐÑÅÑ ÂÕÑÏÂ ÄÍÎáÚÇÐÞ
d-×ÖÐÍÙËË, ÐÇ ÔÑÑÕÄÇÕÔÕÄÖáÜËÇ ÍÓËÕÇÓËá ÔËÏÏÇÕÓËË; ÖÚÕÇÐ ÒÑÎ-
ÐÞÌ ÐÂÃÑÓ d-×ÖÐÍÙËÌ Ä ÔÃÂÎÂÐÔËÓÑÄÂÐÐÑÏ ÃÂÊËÔÇ.
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4 . ´ÂÍËÇ

ÑÍÔÑÍÑÏÒÎÇÍÔÞ ËÊÑÔÕÓÖÍÕÖÓÐÞ Ë ËÊÑàÎÇÍÕÓÑÐÐÞ ÑÍÔÑÂÐËÑ-
ÐÂÏ AOmÿ

4 .85, 87, 91, 92 ±ÓË ÑÒËÔÂÐËË àÎÇÍÕÓÑÐÐÑÌ ÔÕÓÖÍÕÖÓÞ
ÔÄâÊÇÌ M7L Ä ÑÍÔÑÍÑÏÒÎÇÍÔÂØ ÖÚÂÔÕÄÖáÕ ÄÂÎÇÐÕÐÞÇ ns2- Ë
(n71)d-ÑÓÃËÕÂÎË ÙÇÐÕÓÂÎßÐÞØ ÂÕÑÏÑÄ ® (ÔÏ. ÓËÔ. 1, b, c).

¡ÐÂÎÑÅËÚÐÞÇ ÄÞÄÑÆÞ ÔÎÇÆÖáÕ ËÊ ÓÇÊÖÎßÕÂÕÑÄ ×ÑÕÑ- Ë
ÓÇÐÕÅÇÐÑ×ÑÕÑàÎÇÍÕÓÑÐÐÞØ ËÔÔÎÇÆÑÄÂÐËÌ ÐÇÍÑÕÑÓÞØ ÆÓÖÅËØ
ÍÑÏÒÎÇÍÔÑÄ ÐÇÒÇÓÇØÑÆÐÞØ àÎÇÏÇÐÕÑÄ.93 ë 97 °ÔÑÃÑÇ ÏÇÔÕÑ Ä
àÕÑÏ ÓâÆÖ ÊÂÐËÏÂÇÕ ÓÂÃÑÕÂ ©ËÅÃÂÐÂ,97 Ä ÍÑÕÑÓÑÌ ÐÂ ÑÔÐÑÄÂ-
ÐËË ÆÇÕÂÎßÐÑÅÑ ÂÐÂÎËÊÂ ËÐÕÇÐÔËÄÐÑÔÕÇÌ ÎËÐËÌ Ä ÄÂÎÇÐÕÐÞØ
×ÑÕÑàÎÇÍÕÓÑÐÐÞØ ÔÒÇÍÕÓÂØ SF6 ÒÓË ÓÂÊÐÞØ ËÑÐËÊËÓÖáÜËØ
ËÊÎÖÚÇÐËâØ (He-I, He-II) ÖÔÕÂÐÑÄÎÇÐÑ, ÚÕÑ ÒÂÓÂÏÇÕÓÞ ÔÒÇÍÕ-
ÓÑÄ ÆÑÎÉÐÞ ÃÞÎË ÃÞÕß ÆÓÖÅËÏË, ÇÔÎË ÃÞ 3d-ÑÓÃËÕÂÎË
ÂÕÑÏÑÄ ÔÇÓÞ ËÅÓÂÎË ÊÂÏÇÕÐÖá ÓÑÎß.

´ÂÍËÏ ÑÃÓÂÊÑÏ, ËÐÕÇÐÔËÄÐÑÔÕË ÄÂÎÇÐÕÐÞØ ÒÑÎÑÔ ²¶¿³
ÔÄËÆÇÕÇÎßÔÕÄÖáÕ ÑÃ ÑÕÔÖÕÔÕÄËË Ä àÎÇÍÕÓÑÐÐÑÌ ÔÕÓÖÍÕÖÓÇ
ÍÑÏÒÎÇÍÔÑÄ ÐÇÒÇÓÇØÑÆÐÞØ àÎÇÏÇÐÕÑÄ ÆÑÐÑÓÐÑ-ÂÍÙÇÒÕÑÓÐÞØ
ÄÊÂËÏÑÆÇÌÔÕÄËÌ Andsp/Lndsp Ô ÖÚÂÔÕËÇÏ ÄÂÍÂÐÕÐÞØ And-
ÑÓÃËÕÂÎÇÌ. ¿ÕÑ ÒÑÆÕÄÇÓÉÆÇÐÑ ËÊÖÚÇÐËÇÏ, ÐÂÒÓËÏÇÓ, ÕÂÍËØ
ÔÑÇÆËÐÇÐËÌ ÍÂÍ SO2ÿ

4 (ÃÇÊ S3dp/O2pp) ËÎË SF6 (ÃÇÊ S3ds/
F2ps), ÍÑÕÑÓÞÇ Ä ÒÇÓÄÖá ÑÚÇÓÇÆß ÆÑÎÉÐÞ ÃÞÎË ÃÞ Ô ÕÑÚÍË
ÊÓÇÐËâ ÍÑÐÙÇÒÙËË d-ÑÓÃËÕÂÎÇÌ ÄÔÍÓÞÕß ÖÚÂÔÕËÇ nd-ÑÓÃËÕÂÎÇÌ
ÙÇÐÕÓÂÎßÐÑÅÑ ÂÕÑÏÂ Ä ÑÃÓÂÊÑÄÂÐËË ÆÇÎÑÍÂÎËÊÑÄÂÐÐÞØ
ÄÂÎÇÐÕÐÞØ ®° ÍÑÏÒÎÇÍÔÑÄ.

¥ÓÖÅËÏ ÓÇÐÕÅÇÐÑàÎÇÍÕÓÑÐÐÞÏ ÍÓËÕÇÓËÇÏ ÐÇÖÚÂÔÕËâ
ÄÂÍÂÐÕÐÞØ And-ÑÓÃËÕÂÎÇÌ Ä ÔÄâÊâØ A7L âÄÎâÇÕÔâ ØÂÓÂÍÕÇÓ
ÊÂÄËÔËÏÑÔÕË àÐÇÓÅËË ÄÐÖÕÓÇÐÐËØ ÖÓÑÄÐÇÌ ÙÇÐÕÓÂÎßÐÞØ ÂÕÑ-
ÏÑÄ ¡ ÑÕ ËØ ÔÕÇÒÇÐË ÑÍËÔÎÇÐËâ (×ÑÓÏÂÎßÐÑÌ ÄÂÎÇÐÕÐÑÔÕË) Ä
ÍÑÏÒÎÇÍÔÂØ.

£ ÓÂÃÑÕÇ 86 ÐÂ ÑÔÐÑÄÇ ÓÇÊÖÎßÕÂÕÑÄ ÔËÔÕÇÏÂÕËÚÇÔÍÑÅÑ
ËÔÔÎÇÆÑÄÂÐËâ ÓÇÐÕÅÇÐÑ×ÑÕÑàÎÇÍÕÓÑÐÐÞØ ÔÒÇÍÕÓÑÄ ÄÐÖÕÓÇÐ-
ÐËØ ÖÓÑÄÐÇÌ ÙÇÐÕÓÂÎßÐÞØ ÂÕÑÏÑÄ ÏÐÑÅËØ ÍÑÏÒÎÇÍÔÑÄ ÐÇÒÇ-
ÓÇØÑÆÐÞØ àÎÇÏÇÐÕÑÄ ÃÞÎÑ ÄÒÇÓÄÞÇ ÒÑÍÂÊÂÐÑ, ÚÕÑ
ÊÂÍÑÐÑÏÇÓÐÑÔÕË ËÊÏÇÐÇÐËâ àÐÇÓÅËË Ë ØËÏËÚÇÔÍÑÅÑ ÔÆÄËÅÂ
ÍÂÍÑÅÑ-ÎËÃÑ ÄÐÖÕÓÇÐÐÇÅÑ ÖÓÑÄÐâ ÂÕÑÏÂ ¡ Ä ÓâÆÖ ÔÑÇÆËÐÇÐËÌ
àÕÑÅÑ àÎÇÏÇÐÕÂ Ä ÊÂÄËÔËÏÑÔÕË ÑÕ ÇÅÑ ×ÑÓÏÂÎßÐÑÌ ÄÂÎÇÐÕÐÑ-
ÔÕË ÎËÐÇÌÐÞ. £ ÓâÆÂØ ÏÐÑÅËØ ËÊÖÚÇÐÐÞØ ÔÑÇÆËÐÇÐËÌ ÐÇÒÇÓÇ-
ØÑÆÐÞØ àÎÇÏÇÐÕÑÄ, ÐÂÚËÐÂâ Ô ÕÓÇÕßÇÅÑ ÒÇÓËÑÆÂ:
NaCl ëNaClO4 (Cl2p3/2), KBr ëNaBrO4 (Br3d5/2),
KI ëKIO4(I4d5/2), CdS ëNa2SO4 (S2p3/2), CdSe ëNa2SeO4

(Se3d5/2), CdTe ëH6TeO6 (Te4d5/2, Te3d5/2), ÐÇ ÑÃÐÂÓÖÉÇÐÞ
ÊÐÂÚËÕÇÎßÐÞÇ ÑÕÍÎÑÐÇÐËâ ÑÕ ÎËÐÇÌÐÑÔÕË ÍÑÓÓÇÎâÙËÌ äàÐÇÓ-

ÅËâ ÄÐÖÕÓÇÐÐÇÅÑ ÖÓÑÄÐâ ÂÕÑÏÂ ¡ë ÔÕÇÒÇÐß ÑÍËÔÎÇÐËâ ¡ã
(ÓËÔ. 2). ±ÓË ÄÞÚËÔÎÇÐËË ØËÏËÚÇÔÍËØ ÔÆÄËÅÑÄ ËÊ ËÊÏÇÓÇÐÐÞØ
ÊÐÂÚÇÐËÌ ¦ÔÄ ÊÂ ÐÖÎÇÄÖá ÕÑÚÍÖ ÒÓËÐâÕÂ àÐÇÓÅËâ ÔÄâÊË ÄÐÖÕ-
ÓÇÐÐÇÅÑ ÖÓÑÄÐâ ÙÇÐÕÓÂÎßÐÑÅÑ ÂÕÑÏÂ Ä ÇÅÑ ÔÑÇÆËÐÇÐËË Ô
ÐËÊÛÇÌ ÔÕÇÒÇÐßá ÑÍËÔÎÇÐËâ. ±ÑÎÖÚÇÐÐÞÇ ÆÎâ ÄÔÇØ ËÔÔÎÇÆÑ-
ÄÂÐÐÞØ ÔËÔÕÇÏ ÓÇÊÖÎßÕÂÕÞ ÑÆÐÑÕËÒÐÞ: àÐÇÓÅËâ ÔÄâÊË Ë
ØËÏËÚÇÔÍËÌ ÔÆÄËÅ ÄÐÖÕÓÇÐÐÇÅÑ ÖÓÑÄÐâ ÂÕÑÏÂ ¡ ÄÔÇÅÆÂ
ÎËÐÇÌÐÑ ÄÑÊÓÂÔÕÂáÕ Ô ÖÄÇÎËÚÇÐËÇÏ ÇÅÑ ÔÕÇÒÇÐË ÑÍËÔÎÇÐËâ.
±ÓËÚÇÏ äÎËÐÇÌÐÞÌ à××ÇÍÕã ÐÇ ÊÂÄËÔËÕ ÑÕ ÕËÒÂ ÄÐÖÕÓÇÐÐÇÅÑ
ÖÓÑÄÐâ ÂÕÑÏÂ ¡ (ÐÂÒÓËÏÇÓ, Te3d5/2 Ë Te4d5/2, ÓËÔ. 2).

ä­ËÐÇÌÐÞÌ à××ÇÍÕã ÑÃÝâÔÐÇÐ ÍÂÍ ÔÎÇÆÔÕÄËÇ ÏÂÎÑÅÑ
ÄÍÎÂÆÂ ÄÂÍÂÐÕÐÞØ And-ÑÓÃËÕÂÎÇÌ Ä ÄÂÎÇÐÕÐÞÇ ®° ÔÄâÊÇÌ
A7L.86 ¥ÇÌÔÕÄËÕÇÎßÐÑ, ÖÚÂÔÕËÇ ÄÂÍÂÐÕÐÞØ nd-ÑÓÃËÕÂÎÇÌ
ÂÕÑÏÂ ¡ Ä ÔÄâÊâØ Ô ÎËÅÂÐÆÂÏË (ÐÂÒÓËÏÇÓ, Ô 2p-AO ÍËÔÎÑÓÑÆÂ
Ä ÑÍÔÑÍÑÏÒÎÇÍÔÂØ) ÄÑÊÏÑÉÐÑ ÎËÛß ÒÑ ÆÑÐÑÓÐÑ-ÂÍÙÇÒÕÑÓ-
ÐÑÏÖ ÏÇØÂÐËÊÏÖ And/Lnp (0:2) Ô ÒÇÓÇÐÑÔÑÏ ÄÂÎÇÐÕÐÑÅÑ
àÎÇÍÕÓÑÐÐÑÅÑ ÊÂÓâÆÂ Ô ÊÂÐâÕÞØ ÑÓÃËÕÂÎÇÌ ÎËÅÂÐÆÑÄ ÐÂ
ÄÂÍÂÐÕÐÞÇ nd-ÑÓÃËÕÂÎË ÂÕÑÏÂ ¡, ÚÕÑ ÆÑÎÉÐÑ ÃÞÎÑ ÃÞ
ÒÓËÄÑÆËÕß Í ÑÕÐÑÔËÕÇÎßÐÑÏÖ ÖÄÇÎËÚÇÐËá àÎÇÍÕÓÑÐÐÑÅÑ
ÊÂÓâÆÂ ÐÂ ÂÕÑÏÇ ¡, Í ÔÑÑÕÄÇÕÔÕÄÖáÜÇÏÖ ÖÏÇÐßÛÇÐËá àÐÇÓ-
ÅËË ÔÄâÊË ÇÅÑ ÄÐÖÕÓÇÐÐÇÅÑ ÖÓÑÄÐâ Ë Í ÐÂÓÖÛÇÐËá ÑÃÔÖÉÆÂÇ-
ÏÑÌ ÎËÐÇÌÐÑÌ ÊÂÄËÔËÏÑÔÕË, ÄÒÎÑÕß ÆÑ ÇÇ ËÔÚÇÊÐÑÄÇÐËâ.
ªÏÇÐÐÑ ÒÑàÕÑÏÖ äÎËÐÇÌÐÞÌ à××ÇÍÕã ÔÄËÆÇÕÇÎßÔÕÄÖÇÕ Ñ ÕÑÏ,
ÚÕÑ ÄËÓÕÖÂÎßÐÞÇ nd-ÑÓÃËÕÂÎË ÙÇÐÕÓÂÎßÐÑÅÑ ÂÕÑÏÂ ÒÓÂÍÕËÚÇ-
ÔÍË ÐÇ ÖÚÂÔÕÄÖáÕ Ä ÔÄâÊâØ Ô ÎËÅÂÐÆÂÏË Ä ÔÑÇÆËÐÇÐËâØ
×ÑÔ×ÑÓÂ, ÏÞÛßâÍÂ, ÔÖÓßÏÞ, ÔÇÓÞ, ÔÇÎÇÐÂ, ÕÇÎÎÖÓÂ, ØÎÑÓÂ,
ÃÓÑÏÂ, ËÑÆÂ ì ÕËÒËÚÐÞØ ÒÓÇÆÔÕÂÄËÕÇÎÇÌ ÐÇÒÇÓÇØÑÆÐÞØ àÎÇ-
ÏÇÐÕÑÄ ÕÓÇÕßÇÅÑ Ë ÒÑÔÎÇÆÖáÜËØ ÒÇÓËÑÆÑÄ. ³ÖÜÇÔÕÄÇÐÐÞÏË
ÂÓÅÖÏÇÐÕÂÏË Ä ÒÑÎßÊÖ ÕÂÍÑÅÑ ÊÂÍÎáÚÇÐËâ âÄÎâáÕÔâ ÔÎÇÆÖá-
ÜËÇ. £Ñ-ÒÇÓÄÞØ, ÎËÐÇÌÐÑÔÕß ÍÑÓÓÇÎâÙËË ÏÇÉÆÖ àÐÇÓÅËÇÌ
ÔÄâÊË Ë ØËÏËÚÇÔÍËÏ ÔÆÄËÅÑÏ ÄÐÖÕÓÇÐÐÇÅÑ ÖÓÑÄÐâ àÐÇÓÅËË
ÂÐËÑÐÂ ¡ ØÂÓÂÍÕÇÓÐÂ ÆÎâ ÕÇØ ÔÑÇÆËÐÇÐËÌ ÐÇÒÇÓÇØÑÆÐÑÅÑ
àÎÇÏÇÐÕÂ, Ä àÎÇÍÕÓÑÐÐÖá ÔÕÓÖÍÕÖÓÖ ÍÑÕÑÓÞØ And-ÑÓÃËÕÂÎË
ÊÂÄÇÆÑÏÑ ÐÇ ÄÐÑÔâÕ ÐËÍÂÍÑÅÑ ÄÍÎÂÆÂ (Na2S, CdS, S,
ÔÏ. ÓËÔ. 2), Ë ÓÂÔÒÓÑÔÕÓÂÐâÇÕÔâ ÃÇÊ ËÊÏÇÐÇÐËâ ÄËÆÂ ÖÓÂÄÐÇ-
ÐËâ ÐÂ ÇÅÑ ÔÑÇÆËÐÇÐËâ Ô ÄÞÔÑÍÑÌ ÔÕÇÒÇÐßá ÑÍËÔÎÇÐËâ
(Na2SO3, Na2SO4), ÆÎâ ÍÑÕÑÓÞØ ÍÑÐÙÇÒÙËâ d-ÑÓÃËÕÂÎÇÌ ÒÓÇÆ-
ÒÑÎÂÅÂÇÕ ÆÇÌÔÕÄÇÐÐÑÇ ÖÚÂÔÕËÇ And-ÑÓÃËÕÂÎÇÌ Ä ÔÄâÊâØ A7L.
£Ñ-ÄÕÑÓÞØ, ÂÐÂÎÑÅËÚÐÂâ ÎËÐÇÌÐÂâ ÊÂÄËÔËÏÑÔÕß ÐÂÃÎáÆÂÇÕÔâ
ÆÎâ ÐËÕÓËÆÑÄ Ë ÑÍÔÑÍÑÏÒÎÇÍÔÑÄ ÂÊÑÕÂ, Â ÕÂÍÉÇ ÆÎâ ×ÕÑÓËÆÑÄ
ÍÔÇÐÑÐÂ (ÔÏ. ÓËÔ. 2),98, 99 ÅÆÇ ÑÕÔÖÕÔÕÄËÇ ÍÂÍÑÅÑ ÃÞ ÕÑ ÐË ÃÞÎÑ
ÄÍÎÂÆÂ nd-ÑÓÃËÕÂÎÇÌ ÙÇÐÕÓÂÎßÐÑÅÑ ÂÕÑÏÂ Ä ÔÄâÊÞÄÂÐËÇ Ô
ÎËÅÂÐÆÂÏË ÐÇ ÒÑÆÎÇÉËÕ ÔÑÏÐÇÐËá; Ä-ÕÓÇÕßËØ, Ä ÓâÆÂØ ÍÑÑÓ-
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Mnp, O2ps, p)

²ËÔ. 1. ²ÇÐÕÅÇÐÑ×ÑÕÑàÎÇÍÕÓÑÐÐÞÇ ÔÒÇÍÕÓÞ ÄÂÎÇÐÕÐÑÌ ÑÃÎÂÔÕË ÕÇÕ-
ÓÂàÆÓËÚÇÔÍËØ ÕÇÕÓÂÑÍÔÑÂÐËÑÐÑÄ ClOÿ4 (a), AOmÿ

4 (b), MOmÿ
4 (c).

I ëVIì ÔÏ. ÕÇÍÔÕ.
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72 0 +2 +4 +6

0

4

8

2

1
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³ÕÇÒÇÐß ÑÍËÔÎÇÐËâ S, Te

DEÔÄ, à£

0

4

8

³ÕÇÒÇÐß ÑÍËÔÎÇÐËâ N, Cl, Xe

DEÔÄ, à£

73 71 +1 +3 +5 +7

²ËÔ. 2. ·ËÏËÚÇÔÍËÇ ÔÆÄËÅË ÄÐÖÕÓÇÐÐËØ ÖÓÑÄÐÇÌ ÂÕÑÏÑÄ ¡ Ä ÊÂÄËÔË-
ÏÑÔÕË ÑÕ ËØ ÔÕÇÒÇÐË ÑÍËÔÎÇÐËâ.
a: 1 ì N1s1/2; 2 ì Cl2p3/2; 3 ì Xe3d5/2; b: 1 ì S2p3/2; 2 ìTe3d5/2; 3 ì
Te4d5/2

314 ¤.±.¬ÑÔÕËÍÑÄÂ, ¥.£.¬ÑÓÑÎßÍÑÄ, À.±.¬ÑÔÕËÍÑÄ



ÆËÐÂÙËÑÐÐÞØ ÔÑÇÆËÐÇÐËÌ ÒÇÓÇØÑÆÐÞØ ÏÇÕÂÎÎÑÄ, ÅÆÇ Ä ÔÄâÊâØ
M7L ÏÑÅÖÕ ÖÚÂÔÕÄÑÄÂÕß ÄÔÇ ÄÂÎÇÐÕÐÞÇ ÑÓÃËÕÂÎË ÙÇÐÕÓÂÎß-
ÐÑÅÑ ÂÕÑÏÂ, Ä ÕÑÏ ÚËÔÎÇ M(n71)d-AO, ÊÂÄËÔËÏÑÔÕË àÐÇÓÅËË
ÄÐÖÕÓÇÐÐËØ ÖÓÑÄÐÇÌ ÂÕÑÏÑÄ® ÑÕ ËØ ÔÕÇÒÇÐË ÑÍËÔÎÇÐËâ ÐÑÔâÕ
ÔÎÑÉÐÞÌ ÐÇÎËÐÇÌÐÞÌ ØÂÓÂÍÕÇÓ; ÊÆÇÔß ÐÇÕ ÎËÐÇÌÐÞØ ÍÑÓÓÇÎâ-
ÙËÌ (ËÎË ÄÑÑÃÜÇ ÍÂÍÑÌ-ÎËÃÑ ÓÇÅÖÎâÓÐÑÔÕË, ÄÒÎÑÕß ÆÑ
äÊÄÇÊÆÐÑÅÑ ÐÇÃÂã) ËÊ-ÊÂ ÓÂÊÎËÚËÌ Ä ÍÂÉÆÑÏ ÍÑÐÍÓÇÕÐÑÏ
ÔÑÇÆËÐÇÐËË MLk ÑÕÐÑÔËÕÇÎßÐÑÌ ÓÑÎË ÍÑÄÂÎÇÐÕÐÞØ M7L-,
ÆÑÐÑÓÐÑ-ÂÍÙÇÒÕÑÓÐÞØ M/L- Ë ÆÂÕËÄÐÞØ M?L-ÔÄâÊÇÌ.

2. ©ÂÐâÕÞÇ Ans2-ÑÓÃËÕÂÎË Ô n5 3

£ÑÒÓÑÔ ÑÃ ÖÚÂÔÕËË Ans2-AO Ä ÔÄâÊâØ A7L Ä ÍÑÏÒÎÇÍÔÂØ
ÐÇÒÇÓÇØÑÆÐÞØ àÎÇÏÇÐÕÑÄ ÏÑÉÐÑ ÓÇÛËÕß ÒÓË ËÔÔÎÇÆÑÄÂÐËË
ËØ ÄÂÎÇÐÕÐÞØ ÓÇÐÕÅÇÐÑ×ÑÕÑàÎÇÍÕÓÑÐÐÞØ ÔÒÇÍÕÓÑÄ, ÇÔÎË ÒÓÑ-
ÔÎÇÆËÕß ÊÂ ÕÇÏ, ÔÑØÓÂÐâÇÕÔâ ÎË ÒÑÎÑÔÂ ÍÄÂÊËÂÕÑÏÐÑÅÑ
Ans2-ÖÓÑÄÐâ ËÎË ÕÂÍÑÌ ÒÑÎÑÔÞ Ä ÔÒÇÍÕÓÇ ÐÇÕ ËÊ-ÊÂ ÄÑÄÎÇÚÇ-
ÐËâ Ans2-ÑÓÃËÕÂÎË Ä ÄÂÎÇÐÕÐÞÇ ÆÇÎÑÍÂÎËÊÑÄÂÐÐÞÇ ®° ÍÑÏ-
ÒÎÇÍÔÂ.

¯Â ÓËÔ. 1 ÒÓËÄÇÆÇÐÞ ÕËÒËÚÐÞÇ ÄÂÎÇÐÕÐÞÇ ÓÇÐÕÅÇÐÑ×ÑÕÑ-
àÎÇÍÕÓÑÐÐÞÇ ÔÒÇÍÕÓÞ ÕÇÕÓÂÑÍÔÑÍÑÏÒÎÇÍÔÑÄ ÐÇÒÇÓÇØÑÆÐÞØ
àÎÇÏÇÐÕÑÄ AOmÿ

4 Ë ÒÇÓÇØÑÆÐÞØ ÏÇÕÂÎÎÑÄ ®Omÿ
4 , ÒÑÎÖÚÇÐÐÞÇ

ÆÎâ A=Cl, Br, I, S, Se, Te, As Ë M=V, Cr, Mn, Mo, W,
Re.87, 91, 92 ´ÓÂÆËÙËÑÐÐÂâ ËÐÕÇÓÒÓÇÕÂÙËâ 87, 91 ÄÂÎÇÐÕÐÑÅÑ
²¶¿³ ÍÑÏÒÎÇÍÔÂ AOmÿ

4 ËÎË®Omÿ
4 (ÑÕÐÇÔÇÐËÇ ÒÑÎÑÔ ÔÑÑÕÄÇÕ-

ÔÕÄÖáÜËÏ ®° ÍÑÏÒÎÇÍÔÂ) ÑÔÐÑÄÂÐÂ ÐÂ ÓÇÊÖÎßÕÂÕÂØ ÍÄÂÐÕÑ-
ÄÑØËÏËÚÇÔÍËØ ÓÂÔÚÇÕÑÄ àÎÇÍÕÓÑÐÐÑÌ ÔÕÓÖÍÕÖÓÞ ÕÇÕÓÂ-
àÆÓËÚÇÔÍËØ ÑÍÔÑÂÐËÑÐÑÄ Ô ËÔÒÑÎßÊÑÄÂÐËÇÏ ÒÑÎÖàÏÒËÓËÚÇ-
ÔÍËØ Ë ÐÇàÏÒËÓËÚÇÔÍËØ ÏÇÕÑÆÑÄ. £ ÔÒÇÍÕÓÇ AOmÿ

4

(ÔÏ. ÓËÔ. 1, b) ÄÞÔÑÍÑàÐÇÓÅÇÕËÚÇÔÍËÇ ÒÑÎÑÔÞ I Ë II ÑÕÐÑÔâÕ Í
ÂÕÑÏÐÞÏ O2s2-ÖÓÑÄÐâÏ (1a1- Ë 1t2-®°), ÒÑÎÑÔÞ III Ë IV ì Í
ÏÑÎÇÍÖÎâÓÐÞÏ ÑÓÃËÕÂÎâÏ 2a1, 1t2, 1e s-ÔÄâÊÇÌ ¡7°, ÑÃÓÂ-
ÊÑÄÂÐÐÞØ ÒÓË ÄÊÂËÏÑÆÇÌÔÕÄËË ÄÂÎÇÐÕÐÞØ Ans-, Anp-, And- Ë
O2p-ÑÓÃËÕÂÎÇÌ; ÐÂÍÑÐÇÙ, ÒÑÎÑÔÞ V Ë VIìÍ ÐÇÔÄâÊÞÄÂáÜËÏ
O2pp-ÖÓÑÄÐâÏ (ÏÂÎÑÓÂÊÓÇÛÇÐÐÞÇ ÒÑ àÐÇÓÅËË 3t2- Ë 1e-®°).
´ÂÍÑÇ ÑÕÐÇÔÇÐËÇ ÄÞÊÞÄÂÇÕ ÔÇÓßÇÊÐÞÇ ÄÑÊÓÂÉÇÐËâ ÒÑ ÓâÆÖ
ÒÓËÚËÐ.92

£Ñ-ÒÇÓÄÞØ, ÄÂÎÇÐÕÐÞÇ ÔÒÇÍÕÓÞ ËÊÑàÎÇÍÕÓÑÐÐÞØ Ë ËÊÑ-
ÔÕÓÖÍÕÖÓÐÞØ (Td) ÕÇÕÓÂÑÍÔÑÂÐËÑÐÑÄ AOmÿ

4 Ë ®Omÿ
4 ÔÑÄÇÓ-

ÛÇÐÐÑ ÓÂÊÎËÚÐÞ, Ë àÕÑ ÇÔÕÇÔÕÄÇÐÐÑ, ÕÂÍ ÍÂÍ ÓÂÊÎËÚÐÞ
ÄÂÎÇÐÕÐÞÇ àÎÇÍÕÓÑÐÐÞÇ ÍÑÐ×ËÅÖÓÂÙËË ÙÇÐÕÓÂÎßÐÞØ ÂÕÑÏÑÄ
¡ Ë ®. ¯Ñ Ä ÑÃÎÂÔÕË °2s2-ÖÓÑÄÐÇÌ ÔÎÇÆÑÄÂÎÑ ÃÞ (Ô ÕÑÚÍË
ÊÓÇÐËâ ÑÃÔÖÉÆÂÇÏÑÌ ËÐÕÇÓÒÓÇÕÂÙËË) ÑÉËÆÂÕß ÇÔÎË ÐÇ ÒÑÎÐÑÌ
ÂÐÂÎÑÅËË, ÕÑ ÃÑÎßÛÇÅÑ ÔØÑÆÔÕÄÂ ×ÑÓÏ Ë àÐÇÓÅËÌ ÒÑÎÑÔ
ÓÇÐÕÅÇÐÑ×ÑÕÑàÎÇÍÕÓÑÐÐÞØ ÔÒÇÍÕÓÑÄ. ¯Ñ ÕÂÍÑÅÑ ÔØÑÆÔÕÄÂ ÐÇÕ
(ÕÂÃÎ. 1 Ë 2). £ ÔÒÇÍÕÓÇ ®Omÿ

4 ÒÑÎÑÔÂ °2s ÄÞÔÑÍÑÔËÏÏÇÕ-
ÓËÚÐÂ (ËÐÆÇÍÔ ÂÔËÏÏÇÕÓËË ÄÑ ÄÔÇØ ÔÎÖÚÂâØ ÃÎËÊÑÍ Í ÇÆËÐËÙÇ)
Ë ËÏÇÇÕ ÒÓÂÍÕËÚÇÔÍË ÒÑÔÕÑâÐÐÖá àÐÇÓÅËá ÐÇÊÂÄËÔËÏÑ ÑÕ
ÒÓËÓÑÆÞ ÙÇÐÕÓÂÎßÐÑÅÑ ÂÕÑÏÂ. ¿ÕÑ ÑÊÐÂÚÂÇÕ, ÚÕÑ Ä ÕÇÕÓÂ-
àÆÓËÚÇÔÍËØ ÂÐËÑÐÂØ ®Omÿ

4 ÖÓÑÄÐË °2s2 Ë ÔÑÑÕÄÇÕÔÕÄÖáÜËÇ
1a1- Ë 1t2-®° ÑÚÇÐß ÃÎËÊÍË ÒÑ àÐÇÓÅËË (àÐÇÓÅËâ ÓÂÔÜÇÒÎÇÐËâ
D ÔÑÔÕÂÄÎâÇÕ 172 à£), ÚÕÑ ÒÑÎÐÑÔÕßá ÔÑÅÎÂÔÖÇÕÔâ Ô ÓÇÊÖÎß-
ÕÂÕÂÏË ÓÂÔÚÇÕÑÄ ab initio 100 àÎÇÍÕÓÑÐÐÑÅÑ ÔÕÓÑÇÐËâ ®Omÿ

4 , Ä
ÔÑÑÕÄÇÕÔÕÄËË Ô ÍÑÕÑÓÞÏË °2s2-àÎÇÍÕÓÑÐÞ Ä ®Omÿ

4 âÄÎâáÕÔâ

ÍÄÂÊËÂÕÑÏÐÞÏË Ë ÐÇ ÒÓËÐËÏÂáÕ ÖÚÂÔÕËâ Ä ÑÃÓÂÊÑÄÂÐËË
ÔÄâÊÇÌ Ô ÙÇÐÕÓÂÎßÐÞÏ ÂÕÑÏÑÏ. £ ÔÒÇÍÕÓÇ ÉÇ AOmÿ

4 ÆÄÇ
ÒÑÎÑÔÞ Ô ÐÂËÃÑÎßÛÇÌ àÐÇÓÅËÇÌ, ÍÑÕÑÓÞÇ ÕÓÂÆËÙËÑÐÐÑ ÑÕÐÑ-
ÔâÕ Í ÍÄÂÊËÂÕÑÏÐÞÏ °2s2-ÖÓÑÄÐâÏ, ËÏÇáÕ ÅÑÓÂÊÆÑ ÃÑÎÇÇ
ÔÎÑÉÐÖá×ÑÓÏÖ. £ ÔÑÑÕÄÇÕÔÕÄËË Ô ÑÃÜÇÒÓËÐâÕÞÏË ÒÓÇÆÔÕÂÄ-
ÎÇÐËâÏË àÐÇÓÅËË ÓÂÔÜÇÒÎÇÐËâ 1a1- Ë 1t2-®°, ÓÂÔÔÚËÕÂÐÐÞÇ ËÊ
ÒÂÓÂÏÇÕÓÑÄ ²¶¿, ÆÑÔÕÂÕÑÚÐÑ ÄÇÎËÍË (D=5ë6 à£, Ä ÔÎÖÚÂÇ
ClOÿ4 D=7.4 à£), ÚÕÑ ÍÑÐÕÓÂÔÕËÓÖÇÕ Ô ÏÂÎÑÌ àÐÇÓÅËÇÌ
ÓÂÔÜÇÒÎÇÐËâ °2s2-ÖÓÑÄÐÇÌ Ä ®Omÿ

4 .
£Ñ-ÄÕÑÓÞØ, ÇÔÎË ÃÞ ÒÑÎÑÔÞ I Ë II (ÔÏ. ÓËÔ. 1, b) ÆÇÌÔÕÄË-

ÕÇÎßÐÑ ÒÓËÐÂÆÎÇÉÂÎË Í °2s2-ÖÓÑÄÐâÏ, ÍÂÍ ÕÑÅÑ ÕÓÇÃÖÇÕ
ÑÃÜÇÒÓËÐâÕÂâ ËÐÕÇÓÒÓÇÕÂÙËâ, ÕÑ ËØ ËÐÕÇÐÔËÄÐÑÔÕË ÆÑÎÉÐÞ
ÃÞÎË ÃÞ ÑÕÐÑÔËÕßÔâ ÍÂÍ 1:3. ±ÑÔÍÑÎßÍÖ ÔÇÚÇÐËâ ËÑÐËÊÂÙËË
°2s2-ÖÓÑÄÐÇÌ 1Â1 (2Ç7) Ë 1t2 (6e7) ÒÓÂÍÕËÚÇÔÍË ÑÆËÐÂÍÑÄÞ
(ÖÚËÕÞÄÂâ ÃÎËÊÑÔÕß ËØ àÐÇÓÅËÌ), ÊÐÂÚËÕ, ÑÕÐÑÛÇÐËÇ ËØ ËÐÕÇÐ-
ÔËÄÐÑÔÕÇÌ ÆÑÎÉÐÑ ÑÒÓÇÆÇÎâÕßÔâ ÎËÛß ÊÂÔÇÎÇÐÐÑÔÕâÏË àÕËØ
ÖÓÑÄÐÇÌ, Õ. Ç. 1:3. ¯Ñ ÄÑ ÄÔÇØ ÃÇÊ ËÔÍÎáÚÇÐËâ ÄÂÎÇÐÕÐÞØ ²¶¿³
ËÔÔÎÇÆÑÄÂÐÐÞØ ÍÑÏÒÎÇÍÔÑÄ AOmÿ

4 ÑÕÐÑÛÇÐËÇ ËÐÕÇÐÔËÄÐÑÔ-
ÕÇÌ ÎËÐËÌ I Ë II ÔÖÜÇÔÕÄÇÐÐÑ ÃÑÎßÛÇ (ÎÇÉËÕ Ä ÒÓÇÆÇÎÂØ
0.5 ë 0.7 ÄÏÇÔÕÑ ÑÉËÆÂÇÏÑÅÑ 0.33).

£-ÕÓÇÕßËØ, Ä ÍÑÏÒÎÇÍÔÂØ ®Omÿ
4 àÐÇÓÅËâ °2s2-ÖÓÑÄÐÇÌ

ÃÎËÊÍÂ Í àÐÇÓÅËË °2s2-ÖÓÑÄÐâ Ä ÔÄÑÃÑÆÐÑÏ ÂÕÑÏÇ ÍËÔÎÑÓÑÆÂ
(ÄÇÓÕËÍÂÎßÐÂâ ÎËÐËâ ÒÓË 28.5 à£ ÐÂ ÓËÔ. 1). ¦ÔÎË ÒÑÎÑÔÂ I Ä
ÔÒÇÍÕÓÇ AOmÿ

4 ÑÕÐÑÔËÕÔâ Í °2s2-ÖÓÑÄÐá, ÕÑ ÐÇÄÑÊÏÑÉÐÑ
ÑÃÝâÔÐËÕß ÔÕÑÎß ÊÐÂÚËÕÇÎßÐÖá ÇÅÑ ÔÕÂÃËÎËÊÂÙËá, Ô ÖÚÇÕÑÏ
ÑÕÓËÙÂÕÇÎßÐÑÅÑ à××ÇÍÕËÄÐÑÅÑ ÊÂÓâÆÂ ÂÕÑÏÑÄ ÍËÔÎÑÓÑÆÂ Ä
AOmÿ

4 (ÓÂÄÐÑ ÍÂÍ Ë Ä ®Omÿ
4 ). £ÓâÆ ÎË ÊÆÇÔß ÏÑÉÇÕ ÔÒÂÔÕË

ÒÑÎÑÉÇÐËÇ cÔÞÎÍÂ ÐÂ ÔÕÂÃËÎËÊÂÙËá ÍÓËÔÕÂÎÎËÚÇÔÍËÏ ÒÑÎÇÏ
ÒÑÎÑÉËÕÇÎßÐÑ ÊÂÓâÉÇÐÐÞØ ÍÂÕËÑÐÑÄ (K) Ä ÍÓËÔÕÂÎÎËÚÇÔÍÑÌ
ÔÕÓÖÍÕÖÓÇ Km¡°4 (ÒÑÚÇÏÖ ÉÇ ÕÂÍÑÌ ÔÕÂÃËÎËÊÂÙËË ÐÇÕ ÆÎâ
Km®°4?).

¥ÇÕÂÎßÐÞÌ ÂÐÂÎËÊ ËÐÕÇÐÔËÄÐÑÔÕÇÌ Ë àÐÇÓÅËÌ ÆÄÖØ ÒÑÎÑÔ Ô
ÐÂËÃÑÎßÛËÏË àÐÇÓÅËâÏË (I Ë II) Ä ÄÂÎÇÐÕÐÞØ ²¶¿³ ÕÇÕÓÂ-
ÑÍÔÑÂÐËÑÐÑÄ AOmÿ

4 ÒÑÍÂÊÞÄÂÇÕ,92 ÚÕÑ ÒÇÓÄÂâ ËÊ ÐËØ ÑÕÄÇÚÂÇÕ
ÍÄÂÊËÂÕÑÏÐÑÏÖ ns2-ÖÓÑÄÐá ÙÇÐÕÓÂÎßÐÑÅÑ ÂÕÑÏÂ ¡, ÐÇ ÄØÑÆâ-
ÜÇÏÖ Ä ÄÂÎÇÐÕÐÞÇ ÆÇÎÑÍÂÎËÊÑÄÂÐÐÞÇ ®° Ë ÒÓÂÍÕËÚÇÔÍË ÐÇ
ÖÚÂÔÕÄÖáÜÇÏÖ Ä ÔÄâÊâØ ÂÕÑÏÂ ¡ Ô ÎËÅÂÐÆÂÏË, Â ÄÕÑÓÂâ, ÍÂÍ Ë

´ÂÃÎËÙÂ 1. £ÂÎÇÐÕÐÞÇ ÒÑÎÑÔÞ Ä ÔÒÇÍÕÓÂØ ÕÇÕÓÂÑÍÔÑÂÐËÑÐÑÄ ÐÇÒÇÓÇØÑÆÐÞØ àÎÇÏÇÐÕÑÄ, à£.

AOmÿ
4 ¦ÔÄ ÎËÐËË I EÔÄ ÎËÐËË II ºËÓËÐÂ ÎËÐËÌ A�0.05 µÓÑÄÐË s-ÔÄâÊÇÌ ¡7°; O2pp-ÖÓÑÄÐË

(Ans2, 2a1) (O2s2, 1a1+1t2) I Ë II ÒÑ ÑÔÐÑÄÂÐËá
2t2 1e 3t2 1t1 ÛËÓËÐÂ ÒÑÎÑÔÞ

ÒÑ ÑÔÐÑÄÂÐËá

ClOÿ4 36.0 28.6 18.0 0.6 18.3 15.2 10.5 8.6 13.8
SO2ÿ

4 32.0 27.6 14.2 0.6 16.9 13.7 10.3 7.2 14.8
PO3ÿ

4 30.5 27.1 13.4 0.5 16.0 12.0 7.2 9.1 15.9
SeO2ÿ

4 30.8 27.2 12.8 0.7 17.8 12.9 9.1 ì ì
AsO3ÿ

4 31.0 27.1 12.0 0.6 16.7 13.1 10.1 10.1 12.0
IOÿ4 29.8 26.5 14.4 0.5 17.6 12.0 8.7 8.7 14.4

±ÓËÏÇÚÂÐËÇ. I, IIì ÎËÐËË ÐÂ ÓËÔ. 1; Aì ÑÕÐÑÛÇÐËÇ ËÐÕÇÐÔËÄÐÑÔÕÇÌ ÎËÐËÌ I Ë II.

´ÂÄÎËÙÂ 2. £ÂÎÇÐÕÐÞÇ ÒÑÎÑÔÞ Ä ÔÒÇÍÕÓÂØ ÕÇÕÓÂÑÍÔÑÂÐËÑÐÑÄ ÒÇÓÇ-
ØÑÆÐÞØ ÏÇÕÂÎÎÑÄ.

¬ÑÏÒÎÇÍÔ O2s2-ÖÓÑÄÐË (1a1+1t2) µÓÑÄÐË s-ÔÄâÊÇÌ ®7°;
MOmÿ

4 O2pp-ÖÓÑÄÐË

I II III IV I II

CrO2ÿ
4 25.3 11.0 3.9 1.16 14.1 ë 6.1 8.0

MoO2ÿ
4 25.2 10.8 3.2 1.00 14.4 ë 6.0 8.4

WO2ÿ
4 25.2 10.6 3.2 1.00 13.8 ë 6.6 7.2

ReOÿ4 25.4 8.0 3.6 1.04 13.4 ë 5.8 7.6

±ÓËÏÇÚÂÐËÇ. ±ÓËÐâÕÞ ÔÎÇÆÖáÜËÇ ÑÃÑÊÐÂÚÇÐËâ: I ì àÐÇÓÅËâ ÒÑÎÑÔÞ,
à£; II ì ÛËÓËÐÂ ÒÑÎÑÔÞ ÒÑ ÑÔÐÑÄÂÐËá, à£; III ì ÒÑÎÖÛËÓËÐÂ
ÒÑÎÑÔÞ, à£; IV ì ËÐÆÇÍÔ ÂÔËÏÏÇÕÓËË.
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Ä ÔÎÖÚÂÇ ÔÒÇÍÕÓÑÄ ÕÇÕÓÂÑÍÔÑÂÐËÑÐÑÄ ÒÇÓÇØÑÆÐÞØ ÏÇÕÂÎ-
ÎÑÄ, ì ÍÄÂÊËÂÕÑÏÐÞÏ 2s2-ÖÓÑÄÐâÏ ÂÕÑÏÑÄ ÍËÔÎÑÓÑÆÂ (2Â1-
Ë 1t2-®°). ±ÓË ÕÂÍÑÌ ËÐÕÇÓÒÓÇÕÂÙËË (ÔÏ. ÓËÔ. 1, a) ÖÔÕÓÂ-
ÐâáÕÔâ ÔÓÂÊÖ ÄÔÇ ÖÒÑÏâÐÖÕÞÇ ÒÓÑÕËÄÑÓÇÚËâ, ÔÕÂÐÑÄâÕÔâ
ÒÑÐâÕÐÞÏË ÑÔÑÃÇÐÐÑÔÕË Ë ÔÖÜÇÔÕÄÇÐÐÞÇ ÓÂÊÎËÚËâ ÄÂÎÇÐÕ-
ÐÞØ ÓÇÐÕÅÇÐÑ×ÑÕÑàÎÇÍÕÓÑÐÐÞØ ÔÒÇÍÕÓÑÄ ËÊÑÔÕÓÖÍÕÖÓÐÞØ Ë
ËÊÑàÎÇÍÕÓÑÐÐÞØ ÕÇÕÓÂÑÍÔÑÂÐËÑÐÑÄ ÐÇÒÇÓÇØÑÆÐÞØ àÎÇÏÇÐÕÑÄ
Ë ÒÇÓÇØÑÆÐÞØ ÏÇÕÂÎÎÑÄ.

¥ÇÌÔÕÄËÕÇÎßÐÑ, ËÊ-ÊÂ ÃÑÎßÛÇÌ àÎÇÍÕÓÑÑÕÓËÙÂÕÇÎßÐÑÔÕË
ÂÕÑÏÑÄ ÍËÔÎÑÓÑÆÂ ÒÑ ÔÓÂÄÐÇÐËá Ô ÙÇÐÕÓÂÎßÐÞÏ ÂÕÑÏÑÏ Ä
ÍÑÏÒÎÇÍÔÇ AOmÿ

4 (ÓÂÄÐÑ ÍÂÍ Ë Ä ÆÓÖÅËØ ÑÍÔÑÍÑÏÒÎÇÍÔÂØ
ÐÇÒÇÓÇØÑÆÐÞØ àÎÇÏÇÐÕÑÄ Ë ÒÇÓÇØÑÆÐÞØ ÏÇÕÂÎÎÑÄ) ÐÂ ÙÇÐÕ-
ÓÂÎßÐÑÏ ÂÕÑÏÇ ÒÑâÄÎâÇÕÔâ ÒÑÎÑÉËÕÇÎßÐÞÌ à××ÇÍÕËÄÐÞÌ
ÊÂÓâÆ, Â ÐÂ ÂÕÑÏÂØ ÍËÔÎÑÓÑÆÂ ì ÑÕÓËÙÂÕÇÎßÐÞÌ (ÒÓË àÕÑÏ
ÐÂÆÑ ÖÚÇÔÕß ÇÜÇ Ë ÑÕÓËÙÂÕÇÎßÐÞÇ ÊÂÓâÆÞ ÂÐËÑÐÑÄ AOmÿ

4 ËÎË
®Omÿ

4 ). ¿ÕÑ ÒÓËÄÑÆËÕ Í ÔÕÂÃËÎËÊÂÙËË ÍÄÂÊËÂÕÑÏÐÞØ ¡ns2-
ÑÓÃËÕÂÎÇÌ ÒÑ ÔÓÂÄÐÇÐËá ÔÑ ÔÄÑÃÑÆÐÞÏË ÂÕÑÏÂÏË ¡ Ë Í
ÆÇÔÕÂÃËÎËÊÂÙËË (Ä ÊÐÂÚËÕÇÎßÐÑÏÇÐßÛÇÌ ÔÕÇÒÇÐË) ÍÄÂÊËÂÕÑÏ-
ÐÞØ °2s2-ÖÓÑÄÐÇÌ ÒÑ ÔÓÂÄÐÇÐËá ÔÑ ÔÄÑÃÑÆÐÞÏË ÂÕÑÏÂÏË
ÍËÔÎÑÓÑÆÂ (ÓËÔ. 3, Â). ªÏÇÐÐÑ ÒÑàÕÑÏÖ ÒÑÎÑÔÂ I Ä ÄÂÎÇÐÕÐÑÏ
²¶¿³ ÂÐËÑÐÂ AOmÿ

4 Ô ÐÂËÃÑÎßÛÇÌ àÐÇÓÅËÇÌ (35 à£) ÐÇ ÏÑÉÇÕ
ÒÓËÐÂÆÎÇÉÂÕß °2s2-ÖÓÑÄÐâÏ, Â ÑÕÐÑÔËÕÔâ Í ÍÄÂÊËÂÕÑÏÐÑÌ
ns2-ÑÓÃËÕÂÎË ÙÇÐÕÓÂÎßÐÑÅÑ ÂÕÑÏÂ ¡, ÔËÎßÐÑ ÔÕÂÃËÎËÊËÓÑ-
ÄÂÐÐÑÌ (ÐÂ 7 ë 10 à£) ÒÑ ÔÓÂÄÐÇÐËá Ô ns2-ÑÓÃËÕÂÎßá Ä ÔÄÑÃÑÆ-
ÐÑÏ ÂÕÑÏÇ ¡. ¯Â ÕÂÍÖá ÉÇ ÄÇÎËÚËÐÖ àÐÇÓÅËË ÔÕÂÃËÎËÊÂÙËË
(ÆÑ 10 à£) ÍÂÍ ÑÔÕÑÄÐÞØ, ÕÂÍ Ë ÑÔÕÂáÜËØÔâ ÍÄÂÊËÂÕÑÏÐÞÏË
ÄÂÎÇÐÕÐÞØ ÑÓÃËÕÂÎÇÌ ÙÇÐÕÓÂÎßÐÞØ ÂÕÑÏÑÄ ¡ ÒÓË ÑÃÓÂÊÑÄÂ-
ÐËË ÄÞÔÛËØ ÍÑÏÒÎÇÍÔÑÄ ÖÍÂÊÞÄÂÇÕ ©ËÅÃÂÐ 83, 84, 97 ÐÂ ÑÔÐÑÄÇ
ÂÐÂÎËÊÂ ÒÂÓÂÏÇÕÓÑÄ ÏÐÑÅËØ ÓÇÐÕÅÇÐÑ×ÑÕÑàÎÇÍÕÓÑÐÐÞØ
ÔÒÇÍÕÓÑÄ.

¿ÐÇÓÅËâ ÓÂÊÆÇÎÇÐËâ ÒÑÎÑÔ I Ë II Ä ÄÂÎÇÐÕÐÑÏ ÔÒÇÍÕÓÇ
AOmÿ

4 , ÍÑÕÑÓÖá ÓÂÐßÛÇ ÑÕÐÑÔËÎË Í àÐÇÓÅËË ÓÂÔÜÇÒÎÇÐËâ
°2s2-ÖÓÑÄÐÇÌ 1Â1 Ë 1t2, ÒÓÇÆÔÕÂÄÎâÇÕ ÔÑÃÑÌ ÓÂÊÐÑÔÕß àÐÇÓÅËÌ
ÍÄÂÊËÂÕÑÏÐÑÌ ¡ns2-ÑÓÃËÕÂÎË Ë °2s2-ÖÓÑÄÐÇÌ Ë ÄÒÑÎÐÇ ÏÑÉÇÕ
ÏÇÐâÕßÔâ ÄÛËÓÑÍËØ ÒÓÇÆÇÎÂØ Ä ÊÂÄËÔËÏÑÔÕË ÑÕ ËÐÆËÄËÆÖÂÎß-
ÐÑÌ ÒÓËÓÑÆÞ ÂÕÑÏÂ ¡ (ÑÕ àÐÇÓÅËË ns2-ÑÓÃËÕÂÎË Ä ÔÄÑÃÑÆÐÑÏ
ÂÕÑÏÇ ¡) Ë ÑÕ ÇÅÑ ×ÑÓÏÂÎßÐÑÌ ÄÂÎÇÐÕÐÑÔÕË.

³ÆÇÎÂÇÏ ÑÆÐÑ ÄÂÉÐÑÇ ÊÂÏÇÚÂÐËÇ. ¦ÔÎË Ä ÑÍÔÑÍÑÏÒÎÇÍÔÂØ
ÐÇÒÇÓÇØÑÆÐÞØ àÎÇÏÇÐÕÑÄ ¡° ÐÂËÃÑÎßÛÇÌ àÐÇÓÅËÇÌ ÔÄâÊË Ä
ÄÂÎÇÐÕÐÑÌ ÑÃÎÂÔÕË ÑÃÎÂÆÂÇÕ ÍÄÂÊËÂÕÑÏÐÂâ ns2-ÑÓÃËÕÂÎß
ÙÇÐÕÓÂÎßÐÑÅÑ ÂÕÑÏÂ ¡, ÕÑ ÄÑ ×ÕÑÓËÆÂØ AFmÿ

k ÐÂËÃÑÎßÛÇÌ
àÐÇÓÅËÇÌ ÔÄâÊË Ä ÄÂÎÇÐÕÐÑÌ ÑÃÎÂÔÕË ØÂÓÂÍÕÇÓËÊÖáÕÔâ
F2s2-ÖÓÑÄÐË. ¿ÕÑ ÑÃÝâÔÐâÇÕÔâ ÕÇÏ, ÚÕÑ 2s2-ÑÓÃËÕÂÎß ÂÕÑÏÂ
×ÕÑÓÂ ËÏÇÇÕ ÐÂÏÐÑÅÑ ÃÑÎßÛÖá àÐÇÓÅËá (37.8 à£), ÚÇÏ 2s2-
ÑÓÃËÕÂÎß ÂÕÑÏÂ ÍËÔÎÑÓÑÆÂ (28.5 à£), Ë Ä àÎÇÍÕÓÑÐÐÑÌ ÔÕÓÖÍ-
ÕÖÓÇ ×ÕÑÓÑÍÑÏÒÎÇÍÔÑÄ AFmÿ

k ÔËÎßÐÑ ÔÕÂÃËÎËÊËÓÖáÜÂâÔâ
ÍÄÂÊËÂÕÑÏÐÂâ ÑÓÃËÕÂÎß Ans2 ÐÇ ÏÑÉÇÕ äÑÃÑÅÐÂÕßã ÒÑ àÐÇÓ-
ÅËË ÐÇÔÍÑÎßÍÑ ÆÇÔÕÂÃËÎËÊËÓÑÄÂÐÐÞÇ F2s2-ÖÓÑÄÐË. ±ÑàÕÑÏÖ Ä
ÄÂÎÇÐÕÐÞØ ²¶¿³ (ÍÂÍ MFmÿ

k , ÕÂÍ Ë AFmÿ
k ) ÒÑÎÑÔÞ Ô ÐÂËÃÑÎß-

ÛÇÌ àÐÇÓÅËÇÌ ÑÕÄÇÚÂáÕ F2s2-ÖÓÑÄÐâÏ.

£ àÎÇÍÕÓÑÐÐÑÌ ÔÕÓÖÍÕÖÓÇ MOmÿ
4 (Ä ÑÕÎËÚËÇ ÑÕ AOmÿ

4 )
ÄÂÎÇÐÕÐÞÇ ns2-ÑÓÃËÕÂÎË ÙÇÐÕÓÂÎßÐÑÅÑ ÂÕÑÏÂ ® ÄØÑÆâÕ Ä
ÄÂÎÇÐÕÐÞÇ ®° (Ô àÐÇÓÅËâÏË, ÎÇÉÂÜËÏË ÊÐÂÚËÕÇÎßÐÑ ÄÞÛÇ
àÐÇÓÅËÌ °2s-ÔÑÔÕÑâÐËÌ) Ë ÕÇÏ ÔÂÏÞÏ à××ÇÍÕËÄÐÑ ÖÚÂÔÕÄÖáÕ
Ä ÑÃÓÂÊÑÄÂÐËË ÔÄâÊÇÌ M7L. £ÔÎÇÆÔÕÄËÇ àÕÑÅÑ ÐÂËÃÑÎßÛÇÌ
àÐÇÓÅËÇÌ ÔÄâÊË Ä ÄÂÎÇÐÕÐÑÌ ÑÃÎÂÔÕË ÑÃÎÂÆÂáÕ ÍÄÂÊËÂÕÑÏÐÞÇ
2s2-ÖÓÑÄÐË ÂÕÑÏÑÄ ÍËÔÎÑÓÑÆÂ (ÓËÔ. 3, b), ÒÑàÕÑÏÖ Ä ÄÂÎÇÐÕ-
ÐÑÏ ²¶¿³ ÍÑÏÒÎÇÍÔÂ MOmÿ

4 ÐÇÕ Ë ÐÇ ÏÑÉÇÕ ÃÞÕß ÒÑÎÑÔÞ,
ÒÑÆÑÃÐÑÌ ÒÑÎÑÔÇ I Ä ÔÒÇÍÕÓÇ AOmÿ

4 .
£ ÍÑÏÒÎÇÍÔÂØ ®Omÿ

4 ÔÕÇÒÇÐß ËÑÐÐÑÔÕË ÔÄâÊÇÌ, Â ÔÎÇÆÑÄÂ-
ÕÇÎßÐÑ, à××ÇÍÕËÄÐÞÌ ÑÕÓËÙÂÕÇÎßÐÞÌ ÊÂÓâÆ ÐÂ ÎËÅÂÐÆÂØ
ÃÑÎßÛÇ, ÚÇÏ Ä ËÊÑàÎÇÍÕÓÑÐÐÞØ ÍÑÏÒÎÇÍÔÂØ AOmÿ

4 , ÕÂÍ ÍÂÍ
àÎÇÍÕÓÑÑÕÓËÙÂÕÇÎßÐÑÔÕË Ö ÂÕÑÏÑÄ ® ÔÖÜÇÔÕÄÇÐÐÑ ÏÇÐßÛÇ,
ÚÇÏ Ö ÂÕÑÏÑÄ ¡. ©ÐÂÚËÕ, ÏÑÉÐÑ ÒÓÇÆÄËÆÇÕß, ÚÕÑ Ä ÄÂÎÇÐÕÐÞØ
²¶¿³ ÍÑÏÒÎÇÍÔÂ ®Omÿ

4 ÒÑÎÑÔÂ °2s ÆÑÎÉÐÂ ÃÞÕß ÆÇÔÕÂÃËÎË-
ÊËÓÑÄÂÐÂ (ÒÑ ÔÓÂÄÐÇÐËá ÔÑ ÊÐÂÚÇÐËÇÏ àÐÇÓÅËÌ 28.5 à£) Ä
ÃÑÎßÛÇÌ ÔÕÇÒÇÐË, ÚÇÏ Ä ÔÎÖÚÂÇ AOmÿ

4 . ¿ÍÔÒÇÓËÏÇÐÕ ÒÑÎÐÑ-
ÔÕßá ÒÑÆÕÄÇÓÉÆÂÇÕ àÕÑ ÒÓÇÆÒÑÎÑÉÇÐËÇ (ÔÏ. ÓËÔ. 1).

°ÕÐÑÛÇÐËÇ ËÐÕÇÐÔËÄÐÑÔÕÇÌ ÎËÐËÌ I Ë II (ÔÏ. ÓËÔ. 1, b) Ä
ÄÂÎÇÐÕÐÑÏ ÔÒÇÍÕÓÇ (ÒÓË ÑÕÐÇÔÇÐËË ÒÇÓÄÑÌ ËÊ ÐËØ Í ÔÑÔÕÑâÐËá
Ans2) ÐÇ ÆÑÎÉÐÑ ÃÞÕß ÓÂÄÐÑ 0.33, ÐÑ ÆÑÎÉÐÑ ÊÂÄËÔÇÕß, ÍÂÍ àÕÑ
Ë ÐÂÃÎáÆÂÇÕÔâ Ä àÍÔÒÇÓËÏÇÐÕÇ, ÑÕ ÒÓËÓÑÆÞ ÙÇÐÕÓÂÎßÐÑÅÑ
ÂÕÑÏÂ ¡ (Cl, Br, I, S, Se, P, As), ÑÕ ÔÑÑÕÄÇÕÔÕÄÖáÜËØ ËÊÏÇÐÇ-
ÐËÌ ÔÇÚÇÐËÌ ËÑÐËÊÂÙËË 101 ÄÂÎÇÐÕÐÞØ ns2-ÖÓÑÄÐÇÌ àÕËØ ÂÕÑ-
ÏÑÄ, Â ÕÂÍÉÇ ÑÕ ËÐÕÇÅÓÂÎßÐÑÌ ËÐÕÇÐÔËÄÐÑÔÕË ÒÑÎÑÔÞ I ÒÓË
ÒÑÔÕÑâÐÔÕÄÇ ÔÇÚÇÐËâ ËÑÐËÊÂÙËË °2s2-ÖÓÑÄÐâ Ë ÐÇËÊÏÇÐÐÑÌ
ËÐÕÇÅÓÂÎßÐÑÌ ËÐÕÇÐÔËÄÐÑÔÕË, ÑÕÄÇÚÂáÜÇÌ àÕÑÏÖ ÖÓÑÄÐá
ÒÑÎÑÔÞ II.

¿ÐÇÓÅËË ns2-ÑÓÃËÕÂÎÇÌ ÙÇÐÕÓÂÎßÐÞØ ÂÕÑÏÑÄ ¡ Ä ÓâÆÂØ
ClOÿ4 ë BrOÿ4 ë IOÿ4 , ClO

ÿ
4 ë SO2ÿ

4 ë PO3ÿ
4 Ë Õ.Æ. ÊÂÄËÔâÕ ÑÕ àÎÇÍÕ-

ÓÑÐÐÞØ ÊÂÔÇÎÇÐÐÑÔÕÇÌ (à××ÇÍÕËÄÐÞØ ÊÂÓâÆÑÄ) ÂÕÑÏÑÄ ¡,
ÑÃÖÔÎÑÄÎÇÐÐÞØ, Ä ÔÄÑá ÑÚÇÓÇÆß, ØËÏËÚÇÔÍÑÌ ËÐÆËÄËÆÖÂÎß-
ÐÑÔÕßá ÍÂÉÆÑÅÑ ËÊ ÂÕÑÏÑÄ ¡, ÄÞÓÂÉÂÇÏÑÌ àÐÇÓÅËÇÌ ns2-¡° Ä
ÔÄÑÃÑÆÐÑÏ ÂÕÑÏÇ Ë ÑÓÃËÕÂÎßÐÑÌ àÎÇÍÕÓÑÑÕÓËÙÂÕÇÎßÐÑÔÕßá.
¯Â àÐÇÓÅËË ns2-ÑÓÃËÕÂÎÇÌ ÄÎËâÇÕ ÕÂÍÉÇ ÔÖÏÏÂÓÐÞÌ ÊÂÓâÆ
ÍÑÏÒÎÇÍÔÂ, ÓÂÊÐÑÔÕß ÑÓÃËÕÂÎßÐÞØ àÎÇÍÕÓÑÑÕÓËÙÂÕÇÎßÐÑÔÕÇÌ
ÏÇÉÆÖ ÙÇÐÕÓÂÎßÐÞÏ ÂÕÑÏÑÏ Ë ÎËÅÂÐÆÂÏË Ë ÐÇÍÑÕÑÓÞÇ
ÆÓÖÅËÇ ×ÂÍÕÑÓÞ. ±ÓË àÕÑÏ, Ä ÔÑÑÕÄÇÕÔÕÄËË Ô ÓÂÊÄËÄÂÇÏÑÌ
ËÐÕÇÓÒÓÇÕÂÙËÇÌ, àÐÇÓÅËË °2s2-ÖÓÑÄÐÇÌ ÏÇÐâáÕÔâ Ä ÕÇØ ÉÇ
ÔÂÏÞØ ÓâÆÂØ. £ ÚÂÔÕÐÑÔÕË, Ä ÒÑÔÎÇÆÑÄÂÕÇÎßÐÑÔÕâØ
ClOÿ4 ë SO2ÿ

4 ë PO3ÿ
4 Ë BrOÿ4 ë SeO2ÿ

4 ëAsO3ÿ
4 ÄÑÊÓÂÔÕÂÇÕ àÐÇÓ-

ÅËâ ÔÕÂÃËÎËÊÂÙËË ¡ns2-ÖÓÑÄÐâ ÒÑ ÔÓÂÄÐÇÐËá Ô àÐÇÓÅËÇÌ
ns2-ÖÓÑÄÐâ ÔÑÑÕÄÇÕÔÕÄÖáÜÇÅÑ ÔÄÑÃÑÆÐÑÅÑ ÂÕÑÏÂ ¡, ÚÕÑ ÑÕÄÇ-
ÚÂÇÕ ÖÏÇÐßÛÇÐËá ÔÖÏÏÂÓÐÑÅÑ ÊÂÓâÆÂ ÐÂ ÂÕÑÏÂØ ¡ Ä àÕËØ
ÓâÆÂØ ËÊ-ÊÂ ÖÏÇÐßÛÇÐËâ ns- Ë np-ÑÓÃËÕÂÎßÐÞØ ÒÑÕÇÐÙËÂÎÑÄ
ËÑÐËÊÂÙËË ¡. £ àÕËØ ÉÇ ÓâÆÂØ ÄÑÊÓÂÔÕÂÇÕ ÆÇÔÕÂÃËÎËÊÂÙËâ
ÍÄÂÊËÂÕÑÏÐÞØ °2s2- Ë O2p2-ÖÓÑÄÐÇÌ ÒÑ ÔÓÂÄÐÇÐËá Ô ËØ
àÐÇÓÅËâÏË Ä ÔÄÑÃÑÆÐÑÏ ÂÕÑÏÇ ÍËÔÎÑÓÑÆÂ, ÄÞÊÄÂÐÐÂâ ÖÄÇÎË-
ÚÇÐËÇÏ ÄÂÎÇÐÕÐÑÌ àÎÇÍÕÓÑÐÐÑÌ ÒÎÑÕÐÑÔÕË ÐÂ ÂÕÑÏÂØ ÍËÔÎÑ-
ÓÑÆÂ Ä AOmÿ

4 . ³ØÑÉËÇ ÊÂÍÑÐÑÏÇÓÐÑÔÕË Ë ÒÑ ÕÇÏ ÉÇ ÒÓËÚËÐÂÏ
ÐÂÃÎáÆÂáÕÔâ Ä ClOÿ4 ë BrOÿ4 ë IOÿ4 Ë ÂÐÂÎÑÅËÚÐÞØ ÓâÆÂØ
ÕÇÕÓÂÑÍÔÑÂÐËÑÐÑÄ ÔÇÓÞ, ÔÇÎÇÐÂ, ×ÑÔ×ÑÓÂ, ÏÞÛßâÍÂ Ë ÆÓ.

¿ÕÂ ÐÑÄÂâ ËÐÕÇÓÒÓÇÕÂÙËâ ÄÂÎÇÐÕÐÞØ ²¶¿³ ÑÍÔÑÍÑÏÒÎÇÍ-
ÔÑÄ ÐÇÒÇÓÇØÑÆÐÞØ àÎÇÏÇÐÕÑÄ ÖÐËÄÇÓÔÂÎßÐÂ Ë ÑØÄÂÕÞÄÂÇÕ ÐÇ
ÕÑÎßÍÑ ÕÇÕÓÂÑÍÔÑÂÐËÑÐÞ AOmÿ

4 , ÐÑ Ë ÑÔÕÂÎßÐÞÇ ËÊÄÇÔÕÐÞÇ
ÑÍÔÑÍÑÏÒÎÇÍÔÞ: Ô ËÐÞÏ ÚËÔÎÑÏ ÍÑÑÓÆËÐËÓÑÄÂÐÐÞØ ÂÕÑÏÑÄ
ÍËÔÎÑÓÑÆÂ, Ô ÆÓÖÅÑÌ ÔËÏÏÇÕÓËÇÌ Ë Õ. Æ. ±ÓË àÕÑÏ ÒÑâÄÎâáÕÔâ
ÔÎÇÆÖáÜËÇ ÆÑÒÑÎÐËÕÇÎßÐÞÇ ÂÓÅÖÏÇÐÕÞ Ä ÒÑÎßÊÖ ÕÂÍÑÌ
ËÐÕÇÓÒÓÇÕÂÙËË.

£Ñ-ÒÇÓÄÞØ, ÍÄÂÊËÂÕÑÏÐÞÌ ØÂÓÂÍÕÇÓ ¡ns2-¡° ÒÑÆÕÄÇÓÉ-
ÆÂÇÕÔâ ÒÑÚÕË ÑÆËÐÂÍÑÄÑÌ ËÐÕÇÐÔËÄÐÑÔÕßá ÔÑÑÕÄÇÕÔÕÄÖáÜÇÌ
ÎËÐËË Ä ÄÂÎÇÐÕÐÞØ ²¶¿³ ÔÑÇÆËÐÇÐËÌ ÑÆÐÑÅÑ Ë ÕÑÅÑ ÉÇ
ÐÇÒÇÓÇØÑÆÐÑÅÑ àÎÇÏÇÐÕÂ, ÄÍÎáÚÂâ ÕÇ ÔÑÇÆËÐÇÐËâ, ÅÆÇ
¡ns2-ÑÓÃËÕÂÎË ÊÂÄÇÆÑÏÑ ÐÇ ÖÚÂÔÕÄÖáÕ Ä ÔÄâÊâØ A7L, ÐÂÒÓË-
ÏÇÓ, Ä ÓâÆÖ ClOÿ4 ëClOÿ3 ëClOÿ2 ëClOÿ ëCl. ¦ÔÎË ÃÞ
¡ns2-ÑÓÃËÕÂÎß ÖÚÂÔÕÄÑÄÂÎÂ Ä ÔÄâÊâØ A7L, ÕÂÍÑÇ ÒÑÔÕÑâÐ-
ÔÕÄÑ ËÐÕÇÐÔËÄÐÑÔÕËAns2-ÎËÐËË (ÒÓË ÇÇ ÐÑÓÏËÓÑÄÍÇ Í ÍÂÍÑÏÖ-
ÎËÃÑ ÑÔÕÑÄÐÑÏÖ ÖÓÑÄÐá) ÐÇÊÂÄËÔËÏÑ ÑÕ ÔÕÓÖÍÕÖÓÞ ÑÍÔÑÍÑÏ-
ÒÎÇÍÔÑÄ ÐÇ ÏÑÅÎÑ ÃÞ ËÏÇÕß ÏÇÔÕÂ ËÊ-ÊÂ ÓÂÊÎËÚÐÑÌ ÔÕÇÒÇÐË
ÔÏÇÛËÄÂÐËâ Ans2- Ë O2p-ÑÓÃËÕÂÎÇÌ Ä ÄÂÎÇÐÕÐÞØ ®°.

b

2p4

2s2

4p0

3d4
4s2

Cr O

30

25

20

15

10

5

7e, à£
a

3p4

2p4

3d0

3s2

2s2

S O

30

25

20

15

10

5

7e, à£

²ËÔ. 3. ªÊÏÇÐÇÐËÇ àÐÇÓÅËË ÍÄÂÊËÂÕÑÏÐÞØ ÑÓÃËÕÂÎÇÌ ÒÓË ÑÃÓÂÊÑÄÂ-
ÐËË ÑÍÔÑÍÑÏÒÎÇÍÔÑÄ ÐÇÒÇÓÇØÑÆÐÑÅÑ àÎÇÏÇÐÕÂ (a) Ë ÒÇÓÇØÑÆÐÑÅÑ
ÏÇÕÂÎÎÂ (b).
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£Ñ-ÄÕÑÓÞØ, ÒÓË ÖÏÇÐßÛÇÐËË ÚËÔÎÂ ÍÑÑÓÆËÐËÓÑÄÂÐÐÞØ
ÂÕÑÏÑÄ ÍËÔÎÑÓÑÆÂ Ä ÑÍÔÑÍÑÏÒÎÇÍÔÇ Ä ÇÅÑ ÄÂÎÇÐÕÐÑÏ ÔÒÇÍÕÓÇ
ÒÓÑÒÑÓÙËÑÐÂÎßÐÑ ÄÑÊÓÂÔÕÂÇÕ ÑÕÐÑÛÇÐËÇ ËÐÕÇÐÔËÄÐÑÔÕÇÌ
Ans2- Ë °2s2-ÎËÐËÌ. ´ÂÍÑÇ ÒÑÄÇÆÇÐËÇ ØÂÓÂÍÕÇÓÐÑ ÎËÛß ÆÎâ
ÍÄÂÊËÂÕÑÏÐÞØ àÎÇÍÕÓÑÐÐÞØ ÖÓÑÄÐÇÌ.

£-ÕÓÇÕßËØ, ÇÔÎË ÎËÐËâ Ô ÐÂËÃÑÎßÛÇÌ àÐÇÓÅËÇÌ ÔÄâÊË Ä
ÄÂÎÇÐÕÐÞØ ÓÇÐÕÅÇÐÑ×ÑÕÑàÎÇÍÕÓÑÐÐÞØ ÔÒÇÍÕÓÂØ ÑÍÔÑÂÐËÑÐÑÄ
Ë ÆÓÖÅËØ ÍÑÏÒÎÇÍÔÑÄ ÐÇÒÇÓÇØÑÆÐÑÅÑ àÎÇÏÇÐÕÂ ÆÇÌÔÕÄËÕÇÎßÐÑ
ÑÕÄÇÚÂÇÕ ÒÔÇÄÆÑÂÕÑÏÐÑÏÖ ¡ns2-ÔÑÔÕÑâÐËá, ÕÑ àÐÇÓÅËâ àÕÑÅÑ
ÖÓÑÄÐâ (ÍÂÍ ÎáÃÑÅÑ ÄÐÖÕÓÇÐÐÇÅÑ) ÆÑÎÉÐÂ ÎËÐÇÌÐÑ ÄÑÊÓÂÔÕÂÕß
Ô ÒÑÄÞÛÇÐËÇÏ ÔÕÇÒÇÐË ÑÍËÔÎÇÐËâ ÂÕÑÏÂ ¡. ±ÓËÚÇÏ äÚÖÄ-
ÔÕÄËÕÇÎßÐÑÔÕßã àÐÇÓÅËË ÔÄâÊË ÒÔÇÄÆÑÂÕÑÏÐÑÅÑ ns2-ÖÓÑÄÐâ
ÂÕÑÏÂ ¡ Í ÚËÔÎÖ ÍÑÑÓÆËÐËÓÑÄÂÐÐÞØ ÃÑÎÇÇ àÎÇÍÕÓÑÑÕÓËÙÂ-
ÕÇÎßÐÞØ ÎËÅÂÐÆÑÄ, ÍÂÍËÏË âÄÎâáÕÔâ ÂÕÑÏÞ ÍËÔÎÑÓÑÆÂ, ÆÑÎ-
ÉÐÂ ÃÞÕß ÏÂÍÔËÏÂÎßÐÑÌ ÒÑ ÔÓÂÄÐÇÐËá Ô ÆÓÖÅËÏË
ÄÐÖÕÓÇÐÐËÏË ÖÓÑÄÐâÏË ÂÕÑÏÂ ¡ ÕÑÌ ÉÇ ÔÂÏÑÌ ÔËÏÏÇÕÓËË.
ªÐÂÚÇ ÅÑÄÑÓâ, ÔÎÇÆÖÇÕ ÑÉËÆÂÕß, ÚÕÑ ÕÇÏÒ ÓÑÔÕÂ àÐÇÓÅËË ÔÄâÊË
ns-ÖÓÑÄÐâ ÆÑÎÉÇÐ ÃÞÕß ÄÞÛÇ, ÚÇÏ ÆÎâ (n71)s, (n72)s Ë Õ. Æ.
ÖÓÑÄÐÇÌ Ä ÓâÆÖ ÔÑÇÆËÐÇÐËÌ Ô ÒÑÄÞÛÂáÜÇÌÔâ ÔÕÇÒÇÐßá ÑÍË-
ÔÎÇÐËâ ÙÇÐÕÓÂÎßÐÑÅÑ ÂÕÑÏÂ, ÕÂÍ ÍÂÍ ËÏÇÐÐÑ ns-ÖÓÑÄÇÐß
âÄÎâÇÕÔâ ÔÂÏÞÏ ÄÐÇÛÐËÏ ËÊ ÓÂÔÔÏÂÕÓËÄÂÇÏÞØ. £ ÄÂÎÇÐÕÐÞØ
²¶¿³ ÔÑÇÆËÐÇÐËÌ ØÓÑÏÂ, ÔÇÓÞ, ÔÇÎÇÐÂ, ÏÞÛßâÍÂ Ô ÓÂÊÎËÚ-
ÐÞÏË ÔÕÇÒÇÐâÏË ÑÍËÔÎÇÐËâ ÑÒÓÇÆÇÎÇÐÞ àÐÇÓÅËË ÔÄâÊÇÌ ns2-
ÖÓÑÄÐÇÌ ÂÕÑÏÑÄ ¡. ¯Â ÓËÔ. 4 Ä ÍÂÚÇÔÕÄÇ ÒÓËÏÇÓÂ ÒÓËÄÇÆÇÐÂ
ÊÂÄËÔËÏÑÔÕß ÄÇÎËÚËÐ ØËÏËÚÇÔÍÑÅÑ ÔÆÄËÅÂ Cl3s2-ÖÓÑÄÐâ ÑÕ
ÔÕÇÒÇÐË ÑÍËÔÎÇÐËâ ÂÕÑÏÂ ØÎÑÓÂ. ©ÆÇÔß ÉÇ ÒÓÇÆÔÕÂÄÎÇÐÞ
ÂÐÂÎÑÅËÚÐÞÇ ÔÑÑÕÐÑÛÇÐËâ ÆÎâ ØËÏËÚÇÔÍËØ ÔÆÄËÅÑÄ K(1s)- Ë
L(2s)-ÖÓÑÄÐÇÌ ØÎÑÓÂ ÒÑ ÆÂÐÐÞÏ ©ËÅÃÂÐÂ 84. ¥ÇÌÔÕÄËÕÇÎßÐÑ,
àÐÇÓÅËâ ÔÄâÊË Cl3s2-ÖÓÑÄÐâ ÎËÐÇÌÐÑ ÄÑÊÓÂÔÕÂÇÕ Ô ÒÑÄÞÛÇ-
ÐËÇÏ ÔÕÇÒÇÐË ÑÍËÔÎÇÐËâ ÂÕÑÏÑÄ ØÎÑÓÂ, ÒÓË àÕÑÏ ÕÇÏÒ ÇÇ
ÄÑÊÓÂÔÕÂÐËâ ÊÐÂÚËÕÇÎßÐÑ ÃÑÎßÛËÌ, ÚÇÏ àÐÇÓÅËË ÑÔÕÑÄÐÞØ
ÖÓÑÄÐÇÌ.

´Ñ ÑÃÔÕÑâÕÇÎßÔÕÄÑ, ÚÕÑ àÐÇÓÅËË ÄÂÎÇÐÕÐÞØ ns2-ÑÓÃËÕÂÎÇÌ
ÙÇÐÕÓÂÎßÐÞØ ÂÕÑÏÑÄ ¡ äÄÇÆÖÕ ÔÇÃâã ÕÂÍ ÉÇ, ÍÂÍ Ë ÑÔÕÑÄÐÞÇ
1s2-, 2s2-ÖÓÑÄÐË (ËÏÇÇÕÔâ Ä ÄËÆÖ ÃÎËÊÍÂâ Í ÎËÐÇÌÐÑÌ ÊÂÄËÔË-
ÏÑÔÕß Ä ËÊÏÇÐÇÐËË ËØ àÐÇÓÅËÌ ÑÕ ×ÑÓÏÂÎßÐÑÌ ÄÂÎÇÐÕÐÑÔÕË
ÂÕÑÏÂ ¡), ÒÓÇÆÔÕÂÄÎâÇÕÔâ ÑÚÇÐß ÄÂÉÐÞÏ ÆÎâ ÓÇÛÇÐËâ
ÄÑÒÓÑÔÂ ÑÃ ÖÚÂÔÕËË Ans2-ÑÓÃËÕÂÎÇÌ Ä ×ÑÓÏËÓÑÄÂÐËË àÎÇÍÕ-
ÓÑÐÐÑÅÑ ÔÕÓÑÇÐËâ ÍÑÏÒÎÇÍÔÂ ÐÇÒÇÓÇØÑÆÐÑÅÑ àÎÇÏÇÐÕÂ.
³ÑÅÎÂÔÐÑ ÑÃÜÇÒÓËÐâÕÞÏ ÒÓÇÆÔÕÂÄÎÇÐËâÏ, ÕÂÍ ÄÇÆÖÕ ÔÇÃâ
ÎËÛß ÄÂÎÇÐÕÐÑ ÐÇÂÍÕËÄÐÞÇ, ÍÄÂÊËÂÕÑÏÐÞÇ àÎÇÍÕÓÑÐÐÞÇ
ÖÓÑÄÐË.

´ÂÍËÏ ÑÃÓÂÊÑÏ, ÂÐÂÎËÊ ÒÂÓÂÏÇÕÓÑÄ (àÐÇÓÅËË Ë ËÐÕÇÐÔËÄ-
ÐÑÔÕË ÎËÐËÌ) ÓÇÐÕÅÇÐÑ×ÑÕÑàÎÇÍÕÓÑÐÐÞØ ÔÒÇÍÕÓÑÄ ÄÂÎÇÐÕÐÑÌ
ÑÃÎÂÔÕË ÑÍÔÑÍÑÏÒÎÇÍÔÑÄ ÐÇÒÇÓÇØÑÆÐÞØ àÎÇÏÇÐÕÑÄ ÕÓÇÕßÇÅÑ Ë
ÔÎÇÆÖáÜËØ ÒÇÓËÑÆÑÄ ÒÓËÄÑÆËÕ (ÑÔÑÃÇÐÐÑ ÒÓË ÔÓÂÄÐÇÐËË Ô
ÂÐÂÎÑÅËÚÐÞÏË ÒÂÓÂÏÇÕÓÂÏË ÆÎâ ÑÍÔÑÍÑÏÒÎÇÍÔÑÄ ÒÇÓÇØÑÆ-
ÐÞØ ÏÇÕÂÎÎÑÄ) Í ÔÎÇÆÖáÜÇÏÖ ÄÞÄÑÆÖ: Ä ÒÓÑÕËÄÑÒÑÎÑÉÐÑÔÕß
®°mÿ

k Ä àÎÇÍÕÓÑÐÐÑÌ ÔÕÓÖÍÕÖÓÇ ¡°mÿ
k ÊÂÐâÕÞÇ ns2-ÑÓÃËÕÂÎË

ÙÇÐÕÓÂÎßÐÑÅÑ ÂÕÑÏÂ¡ Ä ÏÂÎÑÌ ÔÕÇÒÇÐË ÄÑÄÎÇÍÂáÕÔâ Ä ÔÄâÊË Ô
ÎËÅÂÐÆÂÏË; Ans2-àÎÇÍÕÓÑÐÞ ÑÔÕÂáÕÔâ ÍÄÂÊËÂÕÑÏÐÞÏË Ë ÊÐÂ-
ÚËÕÇÎßÐÑ ÔÕÂÃËÎËÊËÓÑÄÂÐÐÞÏË ÒÑ ÔÓÂÄÐÇÐËá Ô ÔÑÑÕÄÇÕ-
ÔÕÄÖáÜËÏË àÎÇÍÕÓÑÐÂÏË ÔÄÑÃÑÆÐÞØ ÂÕÑÏÑÄ.

¦ÜÇ ÑÆÐËÏ ÓÇÐÕÅÇÐÑàÎÇÍÕÓÑÐÐÞÏ ÍÓËÕÇÓËÇÏ ÄÂÎÇÐÕÐÑÌ
ÐÇÂÍÕËÄÐÑÔÕË ÊÂÐâÕÞØ Ans2-ÑÓÃËÕÂÎÇÌ âÄÎâÇÕÔâ ÑÃÔÖÉÆÂÄ-
ÛÂâÔâ ÄÞÛÇ ÎËÐÇÌÐÂâ ÊÂÄËÔËÏÑÔÕß àÐÇÓÅËË ÄÐÖÕÓÇÐÐÇÅÑ
ÖÓÑÄÐâ ÙÇÐÕÓÂÎßÐÑÅÑ ÂÕÑÏÂ ÑÕ ÇÅÑ ×ÑÓÏÂÎßÐÑÌ ÄÂÎÇÐÕÐÑ-
ÔÕË.86 ¥ÇÌÔÕÄËÕÇÎßÐÑ, ÊÂÐâÕÞÇ ns2-ÑÓÃËÕÂÎË ÙÇÐÕÓÂÎßÐÑÅÑ
ÂÕÑÏÂ ¡ ÏÑÅÎË ÃÞ ÖÚÂÔÕÄÑÄÂÕß Ä ÆÄÖØÙÇÐÕÓÑÄÞØ ÆÄÖØàÎÇÍÕ-
ÓÑÐÐÞØ (ÍÑÄÂÎÇÐÕÐÞØ) ÔÄâÊâØ Ô ÎËÅÂÐÆÂÏË ÒÑ ÆÂÕËÄÐÑÏÖ
ÏÇØÂÐËÊÏÖ Ans2?Lnp (2:0) ÊÂ ÔÚÇÕ ÄÂÍÂÐÕÐÞØ ÄÂÎÇÐÕÐÞØ
ÑÓÃËÕÂÎÇÌ ÎËÅÂÐÆÑÄ, ËÎË Ä ÕÓÇØÙÇÐÕÓÑÄÞØ ÚÇÕÞÓÇØ-
àÎÇÍÕÓÑÐÐÞØ (ÅËÒÇÓÄÂÎÇÐÕÐÞØ) ÄÊÂËÏÑÆÇÌÔÕÄËâØ
L(1)np/Ans2?L(2)np ÊÂ ÔÚÇÕ ÄÂÎÇÐÕÐÞØ ÎËÅÂÐÆÐÞØ ÑÓÃËÕÂ-
ÎÇÌ Ô ÐÇÔÒÂÓÇÐÐÞÏË àÎÇÍÕÓÑÐÂÏË. £ ÑÃÑËØ ÔÎÖÚÂâØ ÆÑÎÉÐÞ
ÃÞÎË ÃÞ ËÏÇÕß ÏÇÔÕÑ: ÒÇÓÇÐÑÔ àÎÇÍÕÓÑÐÐÑÌ ÒÎÑÕÐÑÔÕË ÑÕ
ÙÇÐÕÓÂÎßÐÑÅÑ ÂÕÑÏÂ ÐÂ ÎËÅÂÐÆÞ, ÖÏÇÐßÛÇÐËÇ àÎÇÍÕÓÑÐÐÑÅÑ
ÊÂÓâÆÂ ÐÂ ÂÕÑÏÇ ¡, ÔÑÑÕÄÇÕÔÕÄÖáÜÇÇ ÄÑÊÓÂÔÕÂÐËÇ àÐÇÓÅËË
ÔÄâÊË ÇÅÑ ÄÐÖÕÓÇÐÐÇÅÑ ÖÓÑÄÐâ Ë ÐÂÓÖÛÇÐËÇ ÑÃÔÖÉÆÂÇÏÑÌ
ÎËÐÇÌÐÑÔÕË, ÒÑÔÍÑÎßÍÖ ËÊ-ÊÂ ÃÑÎßÛÇÌ ÒÓÑÐËÍÂáÜÇÌ ÔÒÑÔÑÃ-
ÐÑÔÕË ns-ÑÓÃËÕÂÎÇÌ ÂÕÑÏÂ ¡ (ÒÑ ÔÓÂÄÐÇÐËá Ô np-ÑÓÃËÕÂÎâÏË)
ËØ ÖÚÂÔÕËÇ Ä ÔÄâÊâØ Ô ÎËÅÂÐÆÂÏË ÆÑÎÉÐÑ ÃÞÎÑ ÃÞ Ä ÃÑÎßÛÇÌ
ÏÇÓÇ äÑÃÐÂÉÂÕßã âÆÓÑ ÂÕÑÏÂ ¡ Ë Ä ÔÑÑÕÄÇÕÔÕÄËË Ô à××ÇÍÕÑÏ
ÄÐÖÕÓÇÐÐÇÅÑ àÍÓÂÐËÓÑÄÂÐËâ ÊÐÂÚËÕÇÎßÐÑ ÔËÎßÐÇÇ ÔÕÂÃËÎËÊË-
ÓÑÄÂÕß ÑÔÕÑÄÐÞÇ ÖÓÑÄÐË ÂÕÑÏÂ ¡. ±ÑÍÂÊÂÕÇÎßÐÂ Ä àÕÑÏ
ÑÕÐÑÛÇÐËË ÖÒÑÏËÐÂÄÛÂâÔâ ÄÞÛÇ ÎËÐÇÌÐÑÔÕß ËÊÏÇÐÇÐËâ
àÐÇÓÅËË ÔÄâÊË Xe3d5/2-ÖÓÑÄÐâ Ä ÓâÆÖ ×ÕÑÓËÆÑÄ ÍÔÇÐÑÐÂ.
±ÑÚÕË ÑÚÇÄËÆÐÑ, ÚÕÑ Ä àÎÇÍÕÓÑÐÐÑÌ ÔÕÓÖÍÕÖÓÇ ×ÕÑÓËÆÑÄ
ÍÔÇÐÑÐÂ 89, 90 ÑÕÔÖÕÔÕÄÖáÕ ÐÇ ÕÑÎßÍÑ ·Ç5d-¡°, ÐÑ Ë ÊÂÐâÕÞÇ
·Ç5s2-ÑÓÃËÕÂÎË (sg(XeF2, ÔËÏÏÇÕÓËâD?h), a1g(XeF4, ÔËÏÏÇÕ-
ÓËâD4h), a1g(XeF6, ÔËÏÏÇÕÓËâ Oh)) ÑÔÕÂáÕÔâ ÍÄÂÊËÂÕÑÏÐÞÏË
Ë ÑÕÐÑÔâÕÔâ Í ÒÑÎÐÑÔËÏÏÇÕÓËÚÐÞÏ ÐÇÒÓËÄÑÆËÏÞÏ ÒÓÇÆ-
ÔÕÂÄÎÇÐËâÏ; ÅËÒÇÓÄÂÎÇÐÕÐÞÇ ÔÄâÊË F7Xe7F ÑÃÓÂÊÖáÕÔâ
ÒÓË ÖÚÂÔÕËË ÎËÛß ÄÂÎÇÐÕÐÞØ 5p-ÑÓÃËÕÂÎÇÌ ÂÕÑÏÑÄ ÍÔÇÐÑÐÂ.

£ ÙÇÎÑÏ äÎËÐÇÌÐÞÌ à××ÇÍÕã ÔÄËÆÇÕÇÎßÔÕÄÖÇÕ ÑÃ ÑÕÔÖÕ-
ÔÕÄËË ÊÂÏÇÕÐÑÅÑ, ÔÖÜÇÔÕÄÇÐÐÑÅÑ ÄÍÎÂÆÂ ÄÂÍÂÐÕÐÞØ And- Ë
ÊÂÐâÕÞØ Ans2-ÑÓÃËÕÂÎÇÌ ÙÇÐÕÓÂÎßÐÑÅÑ ÂÕÑÏÂ ¡ Ä ÔÄâÊË A7L
Ë ÑÃ ÑÃÓÂÊÑÄÂÐËË àÕËØ ÔÄâÊÇÌ ÊÂ ÔÚÇÕ ÒÑÔÎÇÆÑÄÂÕÇÎßÐÑÅÑ
ÄÑÄÎÇÚÇÐËâ Ä ÐËØ ÎËÛß ÑÆÐÑÅÑ ÕËÒÂ ÄÂÎÇÐÕÐÞØ ÑÓÃËÕÂÎÇÌ
ÂÕÑÏÂ ¡, Â ËÏÇÐÐÑ ÇÅÑ np-¡°. ­ËÐÇÌÐÞÌ ÓÑÔÕ àÐÇÓÅËÌ
ÄÐÖÕÓÇÐÐÇÅÑ ÖÓÑÄÐâ ÑÃÖÔÎÑÄÎÇÐ ËÊÏÇÐÇÐËÇÏ ÍÑÎËÚÇÔÕÄÇÐ-
ÐÞØ ØÂÓÂÍÕÇÓËÔÕËÍ ÖÚÂÔÕËâ np-àÎÇÍÕÓÑÐÑÄ Ä ÔÄâÊâØ Ô ÎËÅÂÐ-
ÆÂÏË ÒÓË ËÊÏÇÐÇÐËË ÔÕÇÒÇÐË ÑÍËÔÎÇÐËâ ÙÇÐÕÓÂÎßÐÑÅÑ ÂÕÑÏÂ
¡. £ àÎÇÍÕÓÑÐÐÑÌ ÔÕÓÖÍÕÖÓÇ ÍÑÏÒÎÇÍÔÂ ALk ÑÓÃËÕÂÎË And
ÑÔÕÂáÕÔâ ÄËÓÕÖÂÎßÐÞÏË, Â ÊÂÐâÕÞÇ ÑÓÃËÕÂÎË Ans2 ÑÍÂÊÞ-
ÄÂáÕÔâ, ÍÂÍ ÒÓÂÄËÎÑ, ÄÂÎÇÐÕÐÑ ÐÇÂÍÕËÄÐÞÏË Ë ÑÔÕÂáÕÔâ
ÍÄÂÊËÂÕÑÏÐÞÏË.

´ÂÍËÏ ÑÃÓÂÊÑÏ, ÖÚËÕÞÄÂâ ÓÂÊÎËÚËâ Ä à××ÇÍÕÂØ àÍÓÂÐË-
ÓÑÄÂÐËâ, Ä ÒÓÑÐËÍÂáÜÇÌ ÔÒÑÔÑÃÐÑÔÕË, Ä ÑÆÐÑàÎÇÍÕÓÑÐÐÞØ
ÖÓÑÄÐâØ, àÐÇÓÅËâØ Ë àÎÇÍÕÓÑÑÕÓËÙÂÕÇÎßÐÑÔÕâØ ÄÂÎÇÐÕÐÞØ ns-,
np-, nd-ÑÓÃËÕÂÎÇÌ ÂÕÑÏÂ ¡, ÏÑÉÐÑ ÊÂÍÎáÚËÕß, ÚÕÑ ÒÓË
ÓÇÂÎßÐÑÏ ÖÚÂÔÕËË And- Ë (ËÎË) Ans2-ÑÓÃËÕÂÎÇÌ Ä ÑÃÓÂÊÑÄÂ-
ÐËË ÔÄâÊÇÌ A7L ÎËÐÇÌÐÂâ ÊÂÄËÔËÏÑÔÕß àÐÇÓÅËË ÔÄâÊË (EÔÄ)
ÄÐÖÕÓÇÐÐÇÅÑ ÖÓÑÄÐâ ÂÕÑÏÂ ¡ ÑÕ ÇÅÑ ÔÕÇÒÇÐË ÑÍËÔÎÇÐËâ
ÐÇÏËÐÖÇÏÑ ÆÑÎÉÐÂ ÃÞÎÂ ÃÞ ÐÂÓÖÛÂÕßÔâ. ¯ËÉÇ ÃÖÆÖÕ ÒÓËÄÇ-
ÆÇÐÞ àÍÔÒÇÓËÏÇÐÕÂÎßÐÞÇ ÆÑÍÂÊÂÕÇÎßÔÕÄÂ ÑÕÍÎÑÐÇÐËÌ ÑÕ
ÎËÐÇÌÐÑÔÕË Ä ËÊÏÇÐÇÐËË ¦ÔÄ ÄÐÖÕÓÇÐÐËØ ÖÓÑÄÐÇÌ ÒÓË à××ÇÍ-
ÕËÄÐÑÏ ÄÑÄÎÇÚÇÐËË Ans2-ÑÓÃËÕÂÎÇÌ Ä ÄÂÎÇÐÕÐÞÇ ®°. ¥Îâ
And-ÑÓÃËÕÂÎÇÌ ÂÐÂÎÑÅËÚÐÞÇ ×ÂÍÕÞ ÆÑ ÔËØ ÒÑÓ ÐÇ ÑÃÐÂÓÖ-
ÉÇÐÞ, ÐÑ ÐÇàÏÒËÓËÚÇÔÍËÇ ÓÂÔÚÇÕÞ ab initio ÏÇÕÑÆÑÏ ³³±®°
­¬¡°26 àÎÇÍÕÓÑÐÐÑÅÑ ÔÕÓÑÇÐËâ ÑÍÔÑÂÐËÑÐÑÄ ClOÿ4 , SO

2ÿ
4 ,

PO3ÿ
4 ÒÑÍÂÊÞÄÂáÕ, ÚÕÑ ÒÓË ÄÍÎáÚÇÐËË A3d-×ÖÐÍÙËÌ Ä ÂÕÑÏ-

ÐÞÌ ÃÂÊËÔ à××ÇÍÕËÄÐÞÌ ÊÂÓâÆ ÐÂ ÙÇÐÕÓÂÎßÐÑÏ ÂÕÑÏÇ ¡ ÓÇÊÍÑ
ÖÏÇÐßÛÂÇÕÔâ ÒÑ ÔÓÂÄÐÇÐËá ÔÑ ÔÎÖÚÂÇÏ sp-ÃÂÊËÔÂ (ÐÂÒÓËÏÇÓ,
ÆÎâ ØÎÑÓÂ Ä ClOÿ4 Ô +2.4 ÆÑ +0.8). ³ÎÇÆÑÄÂÕÇÎßÐÑ, ÒÓË àÕÑÏ
ÖÄÇÎËÚËÄÂÇÕÔâ àÎÇÍÕÓÑÐÐÂâ ÒÎÑÕÐÑÔÕß ÐÂ ÂÕÑÏÇ ¡, ÚÕÑ ÆÑÎ-
ÉÐÑ ÃÞÎÑ ÃÞ ÐÂÏÐÑÅÑ ÖÏÇÐßÛËÕß àÐÇÓÅËá ÔÄâÊË ÇÅÑ ÄÐÖÕ-
ÓÇÐÐËØ ÖÓÑÄÐÇÌ, Õ. Ç. ÒÓËÄÇÔÕË Í ÂÐÑÏÂÎßÐÞÏ ÊÐÂÚÇÐËâÏ ¦ÔÄ,
ÐÇ ÖÍÎÂÆÞÄÂáÜËÏÔâ ÐÂ ÎËÐÇÌÐÖá ÊÂÄËÔËÏÑÔÕß.

²ÂÊÄËÄÂÇÏÞÇ ÒÓÇÆÔÕÂÄÎÇÐËâ Ñ ÏÂÎÑÏ ÄÍÎÂÆÇ ÄÂÎÇÐÕÐÞØ
Ans2-ÑÓÃËÕÂÎÇÌ Ä ÏÑÎÇÍÖÎâÓÐÞÇ ÑÓÃËÕÂÎË ÔÄâÊÇÌ A7L ÐÂØÑ-
ÆâÕ ÒÑÆÕÄÇÓÉÆÇÐËÇ Ë Ä ÆÓÖÅËØ, ÒÑÍÂ ÇÜÇ ÐÇÏÐÑÅÑÚËÔÎÇÐÐÞØ,
àÍÔÒÇÓËÏÇÐÕÂÎßÐÞØ Ë ÕÇÑÓÇÕËÚÇÔÍËØ ÓÂÃÑÕÂØ. ²ÇÊÖÎßÕÂÕÞ
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²ËÔ. 4. ©ÂÄËÔËÏÑÔÕß ØËÏËÚÇÔÍÑÅÑ ÔÆÄËÅÂ Clns2-ÖÓÑÄÐÇÌ ÑÕ ÔÕÇÒÇÐË
ÑÍËÔÎÇÐËâ ÂÕÑÏÂ ØÎÑÓÂ.
1ìCl3s, 2ìCl1s, 3ìCl2s.
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ÐÇàÏÒËÓËÚÇÔÍËØ ·¶²-ÓÂÔÚÇÕÑÄ ÒÑÍÂÊÞÄÂáÕ,26, 88 ÚÕÑ Ä àÎÇÍÕ-
ÓÑÐÐÑÌ ÔÕÓÖÍÕÖÓÇ ÑÍÔÑÍÑÏÒÎÇÍÔÑÄ ClOÿ4 , SO

2ÿ
4 , PO3ÿ

4 , ClOÿ3
ÑÓÃËÕÂÎË A3s2 ÄÐÑÔâÕ ÑÔÐÑÄÐÑÌ ÄÍÎÂÆ Ä ÔÂÏÖá ÐËÉÐáá ÒÑ
àÐÇÓÅËË ÄÂÎÇÐÕÐÖá ®° (ÍÑÕÑÓÂâ, ÔÎÇÆÑÄÂÕÇÎßÐÑ, ÑÕÐáÆß ÐÇ
âÄÎâÇÕÔâ ÚËÔÕÑÌ °2s2-ÑÓÃËÕÂÎßá), Â ÐÇ Ä ÕÇ ®°, àÐÇÓÅËË
ÍÑÕÑÓÞØ ÎÇÉÂÕ ÄÞÛÇ °2s2-ÖÓÑÄÐÇÌ àÐÇÓÅËË Ë ÑÕÄÇÕÔÕÄÇÐÐÞ
ÊÂ ÔÄâÊË A7L. £ ÓÇÐÕÅÇÐÑÄÔÍËØ àÏËÔÔËÑÐÐÞØ SL-ÔÒÇÍÕÓÂØ
ÔÑÇÆËÐÇÐËÌ ÔÇÓÞ ÒÂÓÂÏÇÕÓÞ ÄÞÔÑÍÑËÐÕÇÐÔËÄÐÑÌ ÆÎËÐÐÑÄÑÎ-
ÐÑÄÑÌ ÒÑÎÑÔÞ, ÑÕÓÂÉÂáÜÇÌ ÒÇÓÇØÑÆ Ô ÔÂÏÑÌ ÐËÉÐÇÌ ÒÑ
àÐÇÓÅËË ÄÂÎÇÐÕÐÑÌ ®° ÍÑÏÒÎÇÍÔÂ, ÖÍÂÊÞÄÂáÕ ÐÂ ÒÓÇËÏÖÜÇ-
ÔÕÄÇÐÐÞÌ S3s2-, Â ÄÑÄÔÇ ÐÇ O2s2-ØÂÓÂÍÕÇÓ àÕÑÌ ®°. ´ÓÖÆÐÇÇ
ËÐÕÇÓÒÓÇÕËÓÑÄÂÕß ÆÂÐÐÞÇ Á¤²-ÔÒÇÍÕÓÑÔÍÑÒËË. ²ÇÊÖÎßÕÂÕÞ
ËÔÔÎÇÆÑÄÂÐËâ ÏÇÔÔÃÂÖàÓÑÄÔÍËØ ÔÒÇÍÕÓÑÄ (Ë ØËÏËÚÇÔÍËØ ÔÆÄË-
ÅÑÄ Ä ÐËØ) ÏÐÑÅËØ ÔÑÇÆËÐÇÐËÌ ÔÖÓßÏÞ, ÕÇÎÎÖÓÂ, ËÑÆÂ, ÍÔÇÐÑÐÂ
ÐÇ ÒÑÊÄÑÎâáÕ ÔÆÇÎÂÕß ÑÆÐÑÊÐÂÚÐÞØ ÄÞÄÑÆÑÄ ÑÃ ÖÚÂÔÕËË
ÄÂÎÇÐÕÐÞØ Ans2-ÑÓÃËÕÂÎÇÌ Ä ÔÄâÊâØ A7L.102

±ÓÇÆÔÕÂÄÎÇÐËâ ÑÏÂÎÑÌ ÓÑÎË ÄÂÎÇÐÕÐÞØAns2-¡° Ä ÔÄâÊâØ
Ô ÎËÅÂÐÆÂÏË ÒÓËÎÑÉËÏÞ ÍÑ ÏÐÑÅËÏ ÔÑÇÆËÐÇÐËâÏ ÐÇÒÇÓÇØÑÆ-
ÐÞØ àÎÇÏÇÐÕÑÄ ÕÓÇÕßÇÅÑ Ë ÒÑÔÎÇÆÖáÜËØ ÒÇÓËÑÆÑÄ, ÐÑ, ÃÇÊÖ-
ÔÎÑÄÐÑ, ÐÇ ÍÑ ÄÔÇÏ.

°ÃÓÂÕËÏÔâ ÔÐÂÚÂÎÂ Í ÍÑÏÒÎÇÍÔÂÏ ÐÇÒÇÓÇØÑÆÐÞØ àÎÇÏÇÐ-
ÕÑÄ ÄÕÑÓÞØ ÒÑÎÑÄËÐ ÓâÆÑÄ, Õ. Ç. V ëVIII ÅÓÖÒÒ ì P, S, Cl, Ar
(ÕÂÍ ÐÂÊÞÄÂÇÏÞÇ ÒÑÊÆÐËÇ p-àÎÇÏÇÐÕÞ), ì Ë ËØ ÂÐÂÎÑÅÑÄ.
¿ÍÔÒÇÓËÏÇÐÕÂÎßÐÞÇ ÆÂÐÐÞÇ Ë ÑÃÜËÇ ÕÇÑÓÇÕËÚÇÔÍËÇ ÔÑÑÃÓÂ-
ÉÇÐËâ, ÑÔÐÑÄÂÐÐÞÇ ÐÂ ÊÐÂÚÇÐËâØ ns- Ë np-ÑÓÃËÕÂÎßÐÞØ àÐÇÓ-
ÅËÌ Ë ÐÂ àÐÇÓÅËâØ (np ë ns)-ÓÂÊÆÇÎÇÐËâ ÆÎâ ÔÄÑÃÑÆÐÞØ ÂÕÑÏÑÄ
¡,10 ÒÑÊÄÑÎâáÕ ÔÆÇÎÂÕß ÔÎÇÆÖáÜËÌ ÒÓËÐÙËÒËÂÎßÐÞÌ ÄÞÄÑÆ:
ÄÂÎÇÐÕÐÂâ ÂÍÕËÄÐÑÔÕß A3s2-, A4s2- Ë ÑÔÑÃÇÐÐÑ A6s2-ÑÓÃËÕÂ-
ÎÇÌ (à××ÇÍÕ ËÐÇÓÕÐÑÌ ÒÂÓÞ) ÏÂÎÂ. ¥Îâ ÂÕÑÏÑÄ ÐÇÒÇÓÇØÑÆÐÞØ
àÎÇÏÇÐÕÑÄ VII Ë VI ÅÓÖÒÒ ÄÇÎËÍË Ë àÐÇÓÅËË (np ë ns)-ÓÂÊÆÇÎÇ-
ÐËâ (*10 ë 15 à£), Ë ns-, np-ÑÓÃËÕÂÎßÐÞÇ ÒÑÕÇÐÙËÂÎÞ ËÑÐËÊÂ-
ÙËË, ÚÕÑ ËÔÍÎáÚÂÇÕ ÆÑÐÑÓÐÖá ÔÒÑÔÑÃÐÑÔÕß àÕËØ ÂÕÑÏÑÄ Ë ÕÇÏ
ÔÂÏÞÏ ÒÓÇÆÑÒÓÇÆÇÎâÇÕ ÄÂÎÇÐÕÐÖá ÐÇÂÍÕËÄÐÑÔÕß ËØ ns2-ÑÓÃË-
ÕÂÎÇÌ.¥Îâ ÂÕÑÏÑÄ×ÑÔ×ÑÓÂ Ë ÇÅÑ ÂÐÂÎÑÅÑÄ (V ÅÓÖÒÒÂ) àÐÇÓÅËË
(np ë ns)-ÓÂÊÆÇÎÇÐËâ ÖÉÇ ÐÇÄÇÎËÍË (3 ë 7 à£), ÐÑ ÄÔÇ ÇÜÇ ÄÞÔÑÍË
ns-, np-ÑÓÃËÕÂÎßÐÞÇ ÒÑÕÇÐÙËÂÎÞ ËÑÐËÊÂÙËË. ±ÑÔÎÇÆÐËÌ ×ÂÍ-
ÕÑÓ ÑÍÂÊÞÄÂÇÕÔâ ÓÇÛÂáÜËÏ Ä ÑÅÓÂÐËÚÇÐËË ÖÚÂÔÕËâ
¡ns2-ÑÓÃËÕÂÎÇÌ Ä ÔÄâÊâØ Ô ÎËÅÂÐÆÂÏË.

£ ÑÕÐÑÔËÕÇÎßÐÑÏ ÒÎÂÐÇ ÐÂËÃÑÎÇÇ ÄÇÓÑâÕÐÑ ÖÚÂÔÕËÇ Ä
ÔÄâÊâØ Ô ÎËÅÂÐÆÂÏË ÄÂÎÇÐÕÐÞØ 5s2-ÑÓÃËÕÂÎÇÌ ÂÕÑÏÑÄ
ÔÖÓßÏÞ, ÕÇÎÎÖÓÂ, ËÑÆÂ, ÍÔÇÐÑÐÂ. £ ÔÑÑÕÄÇÕÔÕÄÖáÜËØ ËÏ
ÒÑÆÅÓÖÒÒÂØ àÐÇÓÅËË (np ë ns)-ÓÂÊÆÇÎÇÐËâ ÏËÐËÏÂÎßÐÞ.10 £
ÒÇÓÄÖá ÑÚÇÓÇÆß ÕÓÇÃÖÇÕ ÒÓÇÙËÊËÑÐÐÑÅÑ ËÊÖÚÇÐËâ àÎÇÍÕÓÑÐ-
ÐÂâ ÔÕÓÖÍÕÖÓÂ ËØ ÄÞÔÑÍÑÍÑÑÓÆËÐËÓÑÄÂÐÐÞØ ÍÑÏÒÎÇÍÔÑÄ ÕËÒÂ
[Sb(OH)6]7, TeF6, H5IO6, IF7, H6TeO6, XeF2ÿ

6 , [H2XeO6]27 Ë
ÆÓ. ±ÇÓÄÞÇ ÆÂÐÐÞÇ ÖÉÇ ÒÑâÄÎâáÕÔâ. ³ÒÇÍÕÓÞ àÎÇÍÕÓÑÐÑÄ
ÄÐÖÕÓÇÐÐÇÌ ÍÑÐÄÇÓÔËË Ë ²¶¿³ ÆÎâ Ag6TeO6 ÔÑÅÎÂÔÑÄÂÐÐÑ
ÖÍÂÊÞÄÂáÕ103 ÐÂ ÐÇÒÑÔÓÇÆÔÕÄÇÐÐÑÇ ÖÚÂÔÕËÇ Te5s2-àÎÇÍÕÓÑÐÑÄ
Ä ÑÃÓÂÊÑÄÂÐËË ÔÄâÊÇÌ (Ä ÑÕÎËÚËÇ ÑÕ ´Ç°2, ÅÆÇ ÔÄâÊË ÑÔÖÜÇ-
ÔÕÄÎâáÕÔâ ÕÑÎßÍÑ ÊÂ ÔÚÇÕ 5Ó-àÎÇÍÕÓÑÐÑÄ ´Ç°2). £ ÄÂÎÇÐÕÐÑÏ
²¶¿³ ÍÑÏÒÎÇÍÔÂ Ag6TeO6 (ÒÓË ÔÓÂÄÐÇÐËË Ô ÂÐÂÎÑÅËÚÐÞÏ
ÔÒÇÍÕÓÑÏ ´Ç°2) ËÔÚÇÊÂÇÕ Te5s2-ÒÑÎÑÔÂ. ±ÓÂÄÆÂ, ÒÓË ËÐÕÇÓ-
ÒÓÇÕÂÙËË ÄÂÎÇÐÕÐÞØ ²¶¿³ ÍÑÏÒÎÇÍÔÑÄ ÕËÒÂ Ag6TeO6 ÔÖÜÇ-
ÔÕÄÖÇÕ ÑÒÂÔÐÑÔÕß ËÔÒÑÎßÊÑÄÂÕß ÑÕÔÖÕÔÕÄËÇ Ans2-ÒÑÎÑÔÞ ÍÂÍ
ÒÓâÏÑÇ ÆÑÍÂÊÂÕÇÎßÔÕÄÑ ÖÚÂÔÕËâ Ans2-ÑÓÃËÕÂÎË Ä ÔÄâÊâØ Ô
ÎËÅÂÐÆÂÏË, Ä ÕÑ ÄÓÇÏâ ÍÂÍ àÕÂ ¡° ÏÑÉÇÕ (Ä ÓÇÊÖÎßÕÂÕÇ
ËÊÏÇÐÇÐËÌ Ä ÓÂÔÒÓÇÆÇÎÇÐËË ÄÂÎÇÐÕÐÑÌ àÎÇÍÕÓÑÐÐÑÌ ÒÎÑÕÐÑ-
ÔÕË, ËÊÏÇÐÇÐËÌ ÄÑ ÄÐÖÕÓÇÐÐÇÏ àÍÓÂÐËÓÑÄÂÐËË) ÆÇÔÕÂÃËÎËÊË-
ÓÑÄÂÕßÔâ Ë, ÑÔÕÂÄÂâÔß ÐÇÄÂÎÇÐÕÐÑÌ ÍÄÂÊËÂÕÑÏÐÑÌ ÑÓÃË-
ÕÂÎßá, äÊÂÏÂÔÍËÓÑÄÂÕßÔâã ÃÎËÊÍËÏË ÒÑ àÐÇÓÅËË ÑÃÞÚÐÞÏË
ÄÂÎÇÐÕÐÞÏË ®°.

£ÔÇ-ÕÂÍË ÃÑÎÇÇ ÄÇÓÑâÕÐÞÏ ÒÓÇÆÔÕÂÄÎâÇÕÔâ ÆÇÌÔÕÄËÕÇÎß-
ÐÑÇ ÖÚÂÔÕËÇ Ans2-ÑÓÃËÕÂÎÇÌ Ä ÐÇÍÑÕÑÓÞØ ÍÑÏÒÎÇÍÔÂØ Ä
ÄÂÎÇÐÕÐÞØ ®° ÔÄâÊÇÌ A7L. ±ÓË àÕÑÏ ÄÑÊÏÑÉÐÑ ÑÃÓÂÊÑÄÂ-
ÐËÇ ÆÂÕËÄÐÞØ (2:0) ÔÄâÊÇÌ Ans2?L ËÎË ÕÓÇØÙÇÐÕÓÑÄÞØ ÚÇÕÞ-
ÓÇØàÎÇÍÕÓÑÐÐÞØ ÅËÒÇÓÄÂÎÇÐÕÐÞØ ÔÄâÊÇÌ L(1)/Ans2?L(2). £Ñ
ÄÔâÍÑÏ ÔÎÖÚÂÇ à××ÇÍÕËÄÐÑÇ ÖÚÂÔÕËÇ ÄÂÎÇÐÕÐÞØ Ans2-ÑÓÃËÕÂ-
ÎÇÌ Ä ÔÄâÊÞÄÂÐËË Ô ÎËÅÂÐÆÂÏË ÄÑÊÏÑÉÐÑ, ÒÑ-ÄËÆËÏÑÏÖ, ÎËÛß
ÒÓË ÄÞÒÑÎÐÇÐËË ÓâÆÂ ÖÔÎÑÄËÌ, ÅÎÂÄÐÞÇ ËÊ ÍÑÕÑÓÞØ ÊÂÍÎá-
ÚÂáÕÔâ Ä ÆÑÔÕÂÕÑÚÐÑÌ ÆÑÐÑÓÐÑÌ ÔÒÑÔÑÃÐÑÔÕË ÙÇÐÕÓÂÎßÐÑÅÑ

ÂÕÑÏÂ ¡ (ÒÑÄÞÛÇÐÐÑÌ, ÐÂÒÓËÏÇÓ, Ä ÓÇÊÖÎßÕÂÕÇ ÑÃÓÂÊÑÄÂÐËâ
äÒÇÓÄËÚÐÞØã ÔÄâÊÇÌ A7L ÊÂ ÔÚÇÕ ÄÂÎÇÐÕÐÞØAnd-àÎÇÍÕÓÑÐÑÄ)
Ë Ä ÃÑÎßÛÑÌ ÂÍÙÇÒÕÑÓÐÑÌ ÔÒÑÔÑÃÐÑÔÕË ÎËÅÂÐÆÑÄ, ÄÒÎÑÕß ÆÑ
ÐÂÎËÚËâ Ä ËØ ÄÂÎÇÐÕÐÑÌ ÔÕÓÖÍÕÖÓÇ ÄÂÍÂÐÕÐÞØ ÑÓÃËÕÂÎÇÌ Ô
ÐËÊÍËÏË àÐÇÓÅËâÏË, ÔÒÑÔÑÃÐÞÏË ÖÚÂÔÕÄÑÄÂÕß Ä ÆÂÕËÄÐÑÏ
ÆÄÖØàÎÇÍÕÓÑÐÐÑÏ ÄÊÂËÏÑÆÇÌÔÕÄËË Ans2?L. °ÚÇÄËÆÐÑ, ÚÕÑ
ÄÑÄÎÇÚÇÐËá Ans2-ÑÓÃËÕÂÎÇÌ Ä ÄÂÎÇÐÕÐÞÇ ®° ÃÎÂÅÑÒÓËâÕ-
ÔÕÄÖáÕ ÒÑÄÞÛÇÐÐÞÇ ÔÕÇÒÇÐË ÑÍËÔÎÇÐËâ Ë ÄÞÔÑÍËÇ ÍÑÑÓÆËÐÂ-
ÙËÑÐÐÞÇ ÚËÔÎÂ ÂÕÑÏÑÄ ¡.

£ ÑÕÐÑÛÇÐËË ÍÑÏÒÎÇÍÔÑÄ ÓÂÐÐËØ ÐÇÒÇÓÇØÑÆÐÞØ àÎÇÏÇÐÕÑÄ
(Na,Mg, Al, Si Ë ËØ ÂÐÂÎÑÅÑÄ) ÕÓÂÆËÙËÑÐÐÞÌ ÕÇÊËÔ Ñ ÒÑÎÐÑÏ (Ä
ÃÑÎßÛËÐÔÕÄÇ ÔÎÖÚÂÇÄ) ÄÑÄÎÇÚÇÐËË ÄÂÎÇÐÕÐÞØ Ans1- Ë
Ans2-ÑÓÃËÕÂÎÇÌ Ä ÍÑÄÂÎÇÐÕÐÞÇ ÔÄâÊË Ô ÎËÅÂÐÆÂÏË ÐÇ ÄÞÊÞ-
ÄÂÇÕ ÐËÍÂÍËØ ÔÑÏÐÇÐËÌ. ¿ÕË ÂÕÑÏÞ ØÂÓÂÍÕÇÓËÊÖáÕÔâ ÐÇÃÑÎß-
ÛËÏË àÐÇÓÅËâÏË (np ë ns)-ÓÂÊÆÇÎÇÐËâ 10 Ë ÑÕÐÑÔËÕÇÎßÐÑ
ÐÇÃÑÎßÛËÏË àÐÇÓÅËâÏË ÄÑÊÃÖÉÆÇÐËâ ÄÂÎÇÐÕÐÞØ ÔÑÔÕÑâÐËÌ.16

3. ©ÂÐâÕÞÇ A2s2-ÑÓÃËÕÂÎË

£ ÕÇÑÓËË àÎÇÍÕÓÑÐÐÑÅÑ ÔÕÓÑÇÐËâ ÍÑÏÒÎÇÍÔÑÄ ÐÇÒÇÓÇØÑÆÐÞØ
àÎÇÏÇÐÕÑÄ ÑÔÑÃÑÇ ÏÇÔÕÑ ÊÂÐËÏÂáÕ àÎÇÏÇÐÕÞ ÄÕÑÓÑÅÑ
ÒÇÓËÑÆÂ. ¿ÕÑ ÑÃÖÔÎÑÄÎÇÐÑ ÑÔÑÃÇÐÐÑÔÕâÏË ÒÓÑÔÕÓÂÐÔÕÄÇÐ-
ÐÞØ Ë àÐÇÓÅÇÕËÚÇÔÍËØ ØÂÓÂÍÕÇÓËÔÕËÍ ÄÂÎÇÐÕÐÞØ 2s- Ë
2p-ÑÓÃËÕÂÎÇÌ ÂÕÑÏÑÄ àÕËØ àÎÇÏÇÐÕÑÄ. ä£ÂÎÇÐÕÐÑÇ ÒÑÄÇÆÇ-
ÐËÇã 2s2-ÑÓÃËÕÂÎÇÌ ÂÕÑÏÑÄ ÄÕÑÓÑÅÑ ÒÇÓËÑÆÂ ÕÓÇÃÖÇÕ ÔÒÇÙË-
ÂÎßÐÑÅÑ ËÊÖÚÇÐËâ. ¥Îâ ÓÇÛÇÐËâ ÄÑÒÓÑÔÂ Ñ ÄÍÎÂÆÇ ÊÂÐâÕÞØ
ÄÂÎÇÐÕÐÞØ 2s2-ÑÓÃËÕÂÎÇÌ ÂÕÑÏÑÄ ÕÂÍËØ àÎÇÏÇÐÕÑÄ Ä ÆÇÎÑÍÂ-
ÎËÊÑÄÂÐÐÞÇ ®° ËØ ÍÑÏÒÎÇÍÔÑÄ ÃÞÎË ËÊÖÚÇÐÞ ÓÇÐÕÅÇÐÑ×Ñ-
ÕÑàÎÇÍÕÓÑÐÐÞÇ ÔÒÇÍÕÓÞ ÄÐÖÕÓÇÐÐËØ ÂÕÑÏÐÞØ ÖÓÑÄÐÇÌ Ë
ÄÂÎÇÐÕÐÑÌ ÑÃÎÂÔÕË ÔÑÇÆËÐÇÐËÌ ÂÊÑÕÂ Ô ÓÂÊÎËÚÐÑÌ ×ÑÓÏÂÎß-
ÐÑÌ ÄÂÎÇÐÕÐÑÔÕßá ÂÕÑÏÑÄ ÂÊÑÕÂ. ¯Â ÑÔÐÑÄÇ ÒÑÎÖÚÇÐÐÞØ
ÓÇÊÖÎßÕÂÕÑÄ ÄÞâÄÎÇÐÞ ÖÔÎÑÄËâ à××ÇÍÕËÄÐÑÅÑ ÖÚÂÔÕËâ
ÄÂÎÇÐÕÐÞØ 2s2-ÑÓÃËÕÂÎÇÌ ÙÇÐÕÓÂÎßÐÞØ ÂÕÑÏÑÄ Ä ÔÄâÊâØ Ô
ÎËÅÂÐÆÂÏË.104, 105 £ ÕÂÃÎ. 3 ÒÓËÄÇÆÇÐÞ ÐÇÑÃØÑÆËÏÞÇ ÆÎâ
ÆÂÎßÐÇÌÛÇÅÑ ÑÃÔÖÉÆÇÐËâ àÐÇÓÅËË N1s- Ë N2s-ÖÓÑÄÐÇÌ Ä
ÔÑÇÆËÐÇÐËâØ ÂÊÑÕÂ.

ªÊÖÚÇÐËÇ à××ÇÍÕÑÄ ØËÏËÚÇÔÍÑÅÑ ÔÆÄËÅÂ ÄÐÖÕÓÇÐÐÇÅÑ N1s-
ÖÓÑÄÐâ Ä ÓÇÐÕÅÇÐÑ×ÑÕÑàÎÇÍÕÓÑÐÐÞØ ÔÒÇÍÕÓÂØ ÔÑÇÆËÐÇÐËÌ
ÂÊÑÕÂ ÒÓÇÉÆÇ ÄÔÇÅÑ ÒÑÍÂÊÞÄÂÇÕ, ÚÕÑ ÆÎâ ÓâÆÂ ÇÅÑ ÔÑÇÆËÐÇÐËÌ
ØÂÓÂÍÕÇÓÐÂ ÃÎËÊÍÂâ Í ÎËÐÇÌÐÑÌ ÊÂÄËÔËÏÑÔÕß àÐÇÓÅËË ÔÄâÊË
N1s-ÖÓÑÄÐâ ÑÕ ÔÕÇÒÇÐË ÑÍËÔÎÇÐËâ ÂÕÑÏÂ ÂÊÑÕÂ (ÓËÔ. 5). ±ÓË
ÄÑÊÓÂÔÕÂÐËË ÔÕÇÒÇÐË ÑÍËÔÎÇÐËâ ÂÕÑÏÂ ÂÊÑÕÂ ÐÂ ÇÆËÐËÙÖ
àÐÇÓÅËâ ÔÄâÊË N1s-ÖÓÑÄÐâ ÓÂÔÕÇÕ ÐÂ *1 à£, ÚÕÑ ÃÞÎÑ ÑÕÏÇ-
ÚÇÐÑ Ä ÓÂÃÑÕÂØ 106 ë 108. ­ËÐÇÌÐÑÔÕß ÊÂÄËÔËÏÑÔÕË ÔÄËÆÇÕÇÎß-
ÔÕÄÖÇÕ Ñ ÕÑÏ, ÚÕÑ Ä àÕËØ ÔÑÇÆËÐÇÐËâØ ÄÂÎÇÐÕÐÞÇ 2s2-ÑÓÃËÕÂÎË
ÂÕÑÏÑÄ ÂÊÑÕÂ ÒÓÂÍÕËÚÇÔÍË ÐÇ ÖÚÂÔÕÄÖáÕ Ä ÇÅÑ ÔÄâÊâØ Ô
ÎËÅÂÐÆÂÏË (Ä ÑÃÓÂÊÑÄÂÐËË ÆÇÎÑÍÂÎËÊÑÄÂÐÐÞØ ®°) Ë N2s2-
àÎÇÍÕÓÑÐÞ ÑÔÕÂáÕÔâ ÍÄÂÊËÂÕÑÏÐÞÏË.92 ·ËÏËÚÇÔÍËÇ ÔÄâÊË Ä
ÐËÕÓÂÕÂØ, ÐËÕÓËÕÂØ, ÙËÂÐËÆÂØ, ÓÑÆÂÐËÆÂØ, ÐËÕÓËÆÂØ ÑÃÓÂÊÑ-
ÄÂÐÞ Ä ÑÔÐÑÄÐÑÏ ÊÂ ÔÚÇÕ ÄÂÎÇÐÕÐÞØ 2p-àÎÇÍÕÓÑÐÑÄ ÂÕÑÏÑÄ
ÂÊÑÕÂ ÒÓË ÄÂÎÇÐÕÐÑÌ ÐÇÂÍÕËÄÐÑÔÕË ËØ 2s2-àÎÇÍÕÓÑÐÑÄ.

£ÏÇÔÕÇ Ô ÕÇÏ ÆÎâ ÐÇÍÑÕÑÓÞØ ÐËÊÛËØ ÔÑÇÆËÐÇÐËÌ ÂÊÑÕÂ
(NH�4 , N2H

2�
6 , NH3OH+) ÐÂÃÎáÆÂÇÕÔâ ÊÐÂÚËÕÇÎßÐÑÇ ÑÕÍÎÑ-

ÐÇÐËÇ àÐÇÓÅËÌ ÔÄâÊË EN1s ÑÕ ÎËÐÇÌÐÑÌ ÊÂÄËÔËÏÑÔÕË
(ÔÏ. ÓËÔ. 5). ¿ÕË ÑÕÍÎÑÐÇÐËâ Ä ÆÇÔâÕÍË ÓÂÊ ÒÓÇÄÞÛÂáÕ
ÑÛËÃÍÖ ËÊÏÇÓÇÐËâ àÐÇÓÅËË N1s-ÖÓÑÄÐâ. £ ÚÂÔÕÐÑÔÕË, ÔÓÇÆ-
Ðââ àÐÇÓÅËâ N1s-ÖÓÑÄÐâ Ä ÍÂÕËÑÐÇ ÂÏÏÑÐËâ (401.5 à£) ÊÐÂÚË-
ÕÇÎßÐÑ ÃÑÎßÛÇ, ÚÇÏ Ä ÕÄÇÓÆÑÏ ÂÏÏËÂÍÇ (398.3 à£) Ë Ä ÆÓÖÅËØ
ÔÑÇÆËÐÇÐËâØ ÂÊÑÕÂ Ô ÕÑÌ ÉÇ ÔÂÏÑÌ (73) ÔÕÇÒÇÐßá ÑÍËÔÎÇÐËâ.
¿ÐÇÓÅËâ N1s-ÖÓÑÄÐâ Ä NH3 ÑÒÓÇÆÇÎâÇÕÔâ à××ÇÍÕËÄÐÞÏ ÊÂÓâ-
ÆÑÏ ÐÂ ÂÕÑÏÇ ÂÊÑÕÂ, ÑÃÖÔÎÑÄÎÇÐÐÞÏ ÑÕÎËÚÐÑÌ ÑÕ ÐÖÎâ
ÔÕÇÒÇÐßá ËÑÐÐÑÔÕË ÕÓÇØ ÍÑÄÂÎÇÐÕÐÞØ (1:1) ÔÄâÊÇÌ N7H,
ÍÑÕÑÓÞÇ ÑÃÓÂÊÖáÕÔâ ÊÂ ÔÚÇÕ ÐÇÔÒÂÓÇÐÐÞØ 2p-àÎÇÍÕÓÑÐÑÄ
ÂÕÑÏÂ ÂÊÑÕÂ Ë 1s-àÎÇÍÕÓÑÐÑÄ ÂÕÑÏÑÄ ÄÑÆÑÓÑÆÂ. £ÑÊÐËÍÐÑÄÇ-
ÐËÇ ÕÇÕÓÂàÆÓËÚÇÔÍÑÅÑ ÍÂÕËÑÐÂ NH�4 ÄÔÎÇÆÔÕÄËÇ ÒÓÑÕÑÐËÓÑ-
ÄÂÐËâ ÏÑÎÇÍÖÎÞ ÂÏÏËÂÍÂ ÄÑÊÏÑÉÐÑ ÎËÛß ÒÓË ÑÃÓÂÊÑÄÂÐËË
ÚÇÕÄÇÓÕÑÌ ÔÄâÊË N?H+ ÒÑ ÆÂÕËÄÐÑÏÖ ÏÇØÂÐËÊÏÖ (2:0) Ä
ÓÇÊÖÎßÕÂÕÇ ÒÇÓÇÐÑÔÂ àÎÇÍÕÓÑÐÐÑÌ ÒÎÑÕÐÑÔÕË Ô ÍÄÂÊËÂÕÑÏÐÑÌ
2s2-ÑÓÃËÕÂÎË ÂÕÑÏÂ N ÏÑÎÇÍÖÎÞ NH3 ÐÂ ÄÂÍÂÐÕÐÖá
1s-ÑÓÃËÕÂÎß ÎËÅÂÐÆÂ ¯+ . ±ÓË àÕÑÏ ÐÂ ÂÕÑÏÇ ÂÊÑÕÂ ÖÏÇÐß-
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ÛÂÇÕÔâ ÒÎÑÕÐÑÔÕß ÄÂÎÇÐÕÐÞØ àÎÇÍÕÓÑÐÑÄ, à××ÇÍÕËÄÐÞÌ
ÊÂÓâÆ ÔÕÂÐÑÄËÕÔâ ÒÑÎÑÉËÕÇÎßÐÞÏ, ÄÔÎÇÆÔÕÄËÇ ÚÇÅÑ ÄÐÖÕÓÇÐ-

ÐËÌ N1s-ÖÓÑÄÇÐß (Ä NH�4 ) ÔÕÂÃËÎËÊËÓÖÇÕÔâ. ¿ÕÑ ÑÃÔÕÑâÕÇÎß-
ÔÕÄÑ ×ËÍÔËÓÖÇÕÔâ àÍÔÒÇÓËÏÇÐÕÂÎßÐÑ: àÐÇÓÅËâ ÔÄâÊË
N1s-ÖÓÑÄÐâ ÒÓË ÒÇÓÇØÑÆÇ ÑÕ ÕÄÇÓÆÑÅÑ ÂÏÏËÂÍÂ (398.3 à£) Í
ÍÂÕËÑÐÖ ÂÏÏÑÐËâ (401.5 à£) ÄÑÊÓÂÔÕÂÇÕ ÐÂ 3.2 à£.

ªÏÇÐÐÑ ÖÚÂÔÕËÇ 2s2-àÎÇÍÕÓÑÐÑÄ ÂÕÑÏÂ ÂÊÑÕÂ Ä ÑÃÓÂÊÑÄÂ-
ÐËË ÔÄâÊÇÌ N7H Ä NH�4 ÑÃÝâÔÐâÇÕ, ÒÑÚÇÏÖ ÐÂ ×ÑÐÇ âÓÍÑ
ÄÞÓÂÉÇÐÐÑÅÑ ÒÑÐËÉÇÐËâ àÐÇÓÅËË ÔÄâÊË N1s-ÖÓÑÄÐâ ÒÓË
ÖÏÇÐßÛÇÐËË ÔÕÇÒÇÐË ÑÍËÔÎÇÐËâ ÂÕÑÏÂ ÂÊÑÕÂ (ÑÕ ÐËÕÓÂÕÑÄ Ë
ÐËÕÓËÕÑÄ Í NH3, ÐËÕÓËÆÂÏ, ÙËÂÐËÆÂÏ, ÓÑÆÂÐËÆÂÏ) ÄÇÎËÚËÐÂ
EN1s ÆÎâ ÍÂÕËÑÐÂ NH�4 ÑÍÂÊÞÄÂÇÕÔâ ÂÐÑÏÂÎßÐÑ ÄÞÔÑÍÑÌ Ë ÐÇ
ÖÍÎÂÆÞÄÂÇÕÔâ ÐÂ ÎËÐÇÌÐÖá ÊÂÄËÔËÏÑÔÕß. °ÚÇÄËÆÐÑ, ÚÕÑ ÕÂ ÉÇ
ÔÂÏÂâ ÒÓËÚËÐÂ ÒÓËÄÑÆËÕ Í ÂÐÑÏÂÎßÐÑ ÄÞÔÑÍËÏ ØËÏËÚÇÔÍËÏ
ÔÆÄËÅÂÏ Ë Í ÐÂÓÖÛÇÐËá ÎËÐÇÌÐÑÌ ÊÂÄËÔËÏÑÔÕË àÐÇÓÅËË ÔÄâÊË
N1s-ÖÓÑÄÐâ ÑÕ ÔÕÇÒÇÐË ÑÍËÔÎÇÐËâ ÂÕÑÏÂ ÂÊÑÕÂ ÆÎâ ÔÑÇÆËÐÇ-
ÐËÌ ÅËÆÓÂÊËÐÂ (N2H

2�
6 ), ÅËÆÓÑÍÔËÎÂÏËÐÂ (NH3OH+), ÆÎâ

ÙÇÐÕÓÂÎßÐÑÅÑ ÏÑÔÕËÍÑÄÑÅÑ ÂÕÑÏÂ ÂÊÑÕÂ Ä ÂÊËÆÐÑÏ ÂÐËÑÐÇ
Nÿ3 . °ÕÍÎÑÐÇÐËÇ ÑÕ ÎËÐÇÌÐÑÌ ÊÂÄËÔËÏÑÔÕË Ä ÍÂÉÆÑÏ ÔÎÖÚÂÇ
ËÐÆËÄËÆÖÂÎßÐÑ, ÒÑÔÍÑÎßÍÖ ÑÐÑ ÊÂÄËÔËÕ ÑÕ ÕËÒÂ Ë ÚËÔÎÂ
ÔÄâÊÂÐÐÞØ Ô ÂÕÑÏÑÏ ÂÊÑÕÂ ÎËÅÂÐÆÑÄ, ÑÕ ÒÓËÓÑÆÞ ÒÂÓÕÐÇÓÑÄ
ÂÊÑÕÔÑÆÇÓÉÂÜÇÅÑ ÍÑÏÒÎÇÍÔÂ Ä ÍÓËÔÕÂÎÎÇ Ë Õ. Æ.

¢ÇÊÖÔÎÑÄÐÑ, Ë Ä ÕÄÇÓÆÑÏ ÂÏÏËÂÍÇ ÐÇÎßÊâ ÒÑÎÐÑÔÕßá
ËÔÍÎáÚËÕß ÐÇÃÑÎßÛÑÇ ÖÚÂÔÕËÇ 2s2-àÎÇÍÕÓÑÐÑÄ ÂÕÑÏÂ ÂÊÑÕÂ Ä
ÑÃÓÂÊÑÄÂÐËË ÄÑÆÑÓÑÆÐÞØ ÔÄâÊÇÌ; ÄÔÎÇÆÔÕÄËÇ àÕÑÅÑ àÐÇÓÅËâ
ÔÄâÊË N1s-ÖÓÑÄÐâ ÆÎâ ÕÄÇÓÆÑÅÑ NH3 ÐÇÔÍÑÎßÍÑ ÒÓÇÄÞÛÂÇÕ
ÔÑÑÕÄÇÕÔÕÄÖáÜÇÇ ÊÐÂÚÇÐËÇ ÆÎâ ÐËÕÓËÆÑÄ, ÓÑÆÂÐËÆÑÄ, ÙËÂÐË-
ÆÑÄ. ´ÇÏ ÃÑÎÇÇ, ÍÑÑÓÆËÐÂÙËâ ÏÑÎÇÍÖÎ NH3 ÐÂ ÂÕÑÏÂØ ÒÇÓÇ-
ØÑÆÐÞØ ÏÇÕÂÎÎÑÄ®, Õ. Ç. ÑÃÓÂÊÑÄÂÐËÇ Ä ÂÏËÐÐÞØ ÍÑÏÒÎÇÍÔÂØ
ÆÂÕËÄÐÞØ (2:0) s-ÔÄâÊÇÌ M/NH3 ÊÂ ÔÚÇÕ 2s2-àÎÇÍÕÓÑÐÑÄ
ÂÕÑÏÑÄ ÂÊÑÕÂ Ë ÄÂÍÂÐÕÐÞØ ÑÓÃËÕÂÎÇÌ ÂÕÑÏÑÄ ®, ÒÓËÄÑÆËÕ Í
ÔÕÂÃËÎËÊÂÙËË ÄÐÖÕÓÇÐÐËØ N1s-ÖÓÑÄÐÇÌ Ä ÂÏÏËÂÍÂÕÂØ ÒÑ
ÔÓÂÄÐÇÐËá ÔÑ ÔÄÑÃÑÆÐÞÏË ÏÑÎÇÍÖÎÂÏË NH3 (ËÎË ÔÎÂÃÑ
ÂÔÔÑÙËËÓÑÄÂÐÐÞÏË Ä ÕÄÇÓÆÑÏ ÔÑÔÕÑâÐËË). ±ÑàÕÑÏÖ àÐÇÓÅËâ
ÔÄâÊË N1s-ÖÓÑÄÐâ Ä ÂÏÏËÂÍÂÕÂØ ÃÑÎßÛÇ, ÚÇÏ Ä ÕÄÇÓÆÑÏ NH3,
Ë ÒÑ ÏÇÓÇ ÖÒÓÑÚÐÇÐËâ ÔÄâÊÇÌ M/NH3 ÑÐÂ ÄÑÊÓÂÔÕÂÇÕ,
ÒÓËÃÎËÉÂâÔß Í ÊÐÂÚÇÐËá, ØÂÓÂÍÕÇÓÐÑÏÖ ÆÎâ ÍÂÕËÑÐÂ ÂÏÏÑ-
ÐËâ.

²ÂÊÎËÚÐÖá ÓÑÎß N2s2-àÎÇÍÕÓÑÐÑÄ Ä ÔÕÓÖÍÕÖÓÂØ
N2H4 ëN2H

�
5 , N2H

2�
6 Ë NH2OHë [NH3OH]+ ÏÑÉÐÑ ÑÃÝâÔ-

ÐËÕß, ÒÓÑÄÇÆâ ÂÐÂÎÑÅËá Ô ÒÂÓÐÞÏ ÔÑÚÇÕÂÐËÇÏ NH3 ëNH�4 .
°ÕÍÎÑÐÇÐËâ ÊÂÄËÔËÏÑÔÕË àÐÇÓÅËË ÔÄâÊË EN1s ÑÕ ÔÕÇÒÇÐË

ÑÍËÔÎÇÐËâ ÂÕÑÏÂ ÂÊÑÕÂ ÆÎâ ÐÇÍÑÕÑÓÞØ ÇÅÑ ÔÑÇÆËÐÇÐËÌ ÑÕ
ÎËÐÇÌÐÑÌ ÔÄËÆÇÕÇÎßÔÕÄÖáÕ ÐÇ ÕÑÎßÍÑ ÑÃ ÖÚÂÔÕËË ÄÂÎÇÐÕÐÞØ
2s2-ÑÓÃËÕÂÎÇÌ ÂÕÑÏÑÄ ÂÊÑÕÂ Ä ÆÇÎÑÍÂÎËÊÑÄÂÐÐÞØ ®°. °ÆÐÑ-
ÄÓÇÏÇÐÐÑ àÕÑ ÇÔÕß ÇÜÇ ÑÆÐÑ ÆÑÍÂÊÂÕÇÎßÔÕÄÑ ÕÑÅÑ, ÚÕÑ ÔÂÏÂ ÒÑ
ÔÇÃÇ ÎËÐÇÌÐÑÔÕß Ä ËÊÏÇÐÇÐËË àÐÇÓÅËË ÄÐÖÕÓÇÐÐÇÅÑ ÖÓÑÄÐâ
ÙÇÐÕÓÂÎßÐÑÅÑ ÂÕÑÏÂ ÆÇÌÔÕÄËÕÇÎßÐÑ ÅÑÄÑÓËÕ ÑÃ ÑÕÔÖÕÔÕÄËË
ÊÂÏÇÕÐÑÅÑ ÄÍÎÂÆÂ ÄÂÎÇÐÕÐÞØ ns2-AO ÂÕÑÏÑÄ ÐÇÒÇÓÇØÑÆÐÞØ
àÎÇÏÇÐÕÑÄ Ä ØËÏËÚÇÔÍÑÇ ÔÄâÊÞÄÂÐËÇ Ä ÔÑÑÕÄÇÕÔÕÄÖáÜËØ
ÍÑÏÒÎÇÍÔÂØ 92 Ë ÑÃ ÖÚÂÔÕËË Ä ÔÄâÊâØ Ô ÎËÅÂÐÆÂÏË ÎËÛß
ÄÂÎÇÐÕÐÞØ np-àÎÇÍÕÓÑÐÑÄ ÙÇÐÕÓÂÎßÐÑÅÑ ÂÕÑÏÂ. £ÑÄÎÇÚÇÐËÇ
ÉÇ Ä ÔÄâÊË A7L ÑÓÃËÕÂÎÇÌ ÆÓÖÅÑÌ ÔËÏÏÇÕÓËË (ns) Ô ÍÂÚÇ-
ÔÕÄÇÐÐÑ ËÐÞÏ ØÂÓÂÍÕÇÓÑÏ ËØ ÒÓÑÔÕÓÂÐÔÕÄÇÐÐÑÅÑ ÓÂÔÒÓÇÆÇÎÇ-
ÐËâ ÒÓËÄÑÆËÕ Í ÓÇÊÍËÏ ÑÕÍÎÑÐÇÐËâÏ ÑÕ ÎËÐÇÌÐÑÔÕË, ÚÕÑ Ë
ÐÂÃÎáÆÂÇÕÔâ ÆÎâ àÐÇÓÅËË ÔÄâÊË EN1s Ä ÓâÆÖ ÂÊÑÕÔÑÆÇÓÉÂÜËØ
ÔÑÇÆËÐÇÐËÌ.

£ÕÑÓÑÌ ÓÇÐÕÅÇÐÑàÎÇÍÕÓÑÐÐÞÌ ÍÓËÕÇÓËÌ ÖÚÂÔÕËâ (ËÎË
ÐÇÖÚÂÔÕËâ) 2s2-àÎÇÍÕÓÑÐÑÄ ÙÇÐÕÓÂÎßÐÑÅÑ ÂÕÑÏÂ Ä ÔÄâÊâØ
A7L ì àÕÑ ÐÂÎËÚËÇ ËÎË ÑÕÔÖÕÔÕÄËÇ N2s-ÎËÐËË Ä ÄÂÎÇÐÕÐÞØ
²¶¿³ ÔÑÇÆËÐÇÐËÌ ÂÊÑÕÂ Ë ÔÑÑÕÄÇÕÔÕÄÖáÜËÇ ÔÆÄËÅÑÄÞÇ
à××ÇÍÕÞ. £ÇÆß ²¶¿³ ÕÇØ ÔÑÇÆËÐÇÐËÌ, Ans-àÎÇÍÕÓÑÐÞ ÍÑÕÑ-
ÓÞØ ÊÂÄÇÆÑÏÑ ÖÚÂÔÕÄÖáÕ Ä ÔÄâÊâØ A7L, ÐÇ ÔÑÆÇÓÉÂÕ
Ans-ÎËÐËÌ Ä ÄÂÎÇÐÕÐÑÌ ÑÃÎÂÔÕË (ÔÑÇÆËÐÇÐËâ Na, Mg Ë ÆÓ.).
HÂ ÓËÔ. 6 ÒÓÇÆÔÕÂÄÎÇÐÞ ÄÂÎÇÐÕÐÞÇ ÑÃÎÂÔÕË ÓÇÐÕÅÇÐÑ×ÑÕÑ-
àÎÇÍÕÓÑÐÐÞØ ÔÒÇÍÕÓÑÄ ÕËÒËÚÐÞØ ÂÊÑÕÔÑÆÇÓÉÂÜËØ ÔÑÇÆËÐÇ-
ÐËÌ: ÐËÕÓÂÕÑÄ, ÐËÕÓËÕÑÄ, ÍÂÕËÑÐÂ ÂÏÏÑÐËâ Ë ÐÇÍÑÕÑÓÞØ
ÆÓÖÅËØ. ­ËÐËâ N2s ÒÓËÔÖÕÔÕÄÖÇÕ, ÇÔÕÇÔÕÄÇÐÐÑ, Ä ÔÒÇÍÕÓÂØ
ÄÔÇØ ÕÇØ ÔÑÇÆËÐÇÐËÌ ÂÊÑÕÂ, Ä ÍÑÕÑÓÞØ ÇÅÑ ÄÂÎÇÐÕÐÞÇ 2s2-
àÎÇÍÕÓÑÐÞ ÐÇ ÖÚÂÔÕÄÖáÕ Ä ÔÄâÊâØ Ô ÎËÅÂÐÆÂÏË Ë ÑÔÕÂáÕÔâ
ÍÄÂÊËÂÕÑÏÐÞÏË (àÐÇÓÅËË ÔÄâÊË N1s-ÖÓÑÄÐâ ÕÂÍËØ ÔÑÇÆËÐÇÐËÌ
ÊÂÄËÔâÕ ÎËÐÇÌÐÑ ÑÕ ÔÕÇÒÇÐË ÑÍËÔÎÇÐËâ ÂÊÑÕÂ, ÔÏ. ÓËÔ. 5). ±ÓË

´ÂÃÎËÙÂ 3. ¿ÐÇÓÅËâ ÄÐÖÕÓÇÐÐËØ N1s-ÖÓÑÄÐÇÌ Ë ÄÂÎÇÐÕÐÞØ N2s-
ÖÓÑÄÐÇÌ Ä ÔÑÇÆËÐÇÐËâØ ÂÊÑÕÂ.

³ÑÇÆËÐÇÐËÇ ³ÕÇÒÇÐß ¿ÐÇÓÅËâ, à£
ÑÍËÔÎÇÐËâ ÂÊÑÕÂ

N1s N2s

(NH4)2SO4 73 401.6 (ÔÏ.b)
NH4H2PO4 73 401.6 ã
NH4Cl 73 401.2 ã
NH4F 73 401.5 ã
NH�4 (ÔÏ.a) 73 401.4 ã
NH3 (ÍÑÑÓÆËÐË- 73 399.9 ì
ÓÑÄÂÐÐÞÌ)
[Rh(NH3)6]Cl3 73 398.6 ì
NH3 (ÕÄÇÓÆÞÌ)a 73 398.3 ì
AlN 73 397.3 22.8
Si3N4 73 397.4 22.8
Si2N2O 73 397.2 22.6
KSCN 73 397.7 26.3
NaSCN 73 397.6 26.0
K3[Fe(CN)6] 73 397.6 26.0

N2H4 H2SO4 72 401.6 (ÔÏ.b)

NH2OH HCl 71 401.7 ã
[NH3OH]Cl 71 402.1 ã

NaN3

NI, NIII (ÍÑÐÙÇÄÑÌ) 71 398.8 29.5
NII (ÏÑÔÕËÍÑÄÞÌ) +1 403.1 (ÔÏ.b)

NaNO2 +3 403.2 ì
KNO2 +3 403.2 32.6
NOÿ2 (ÄÐÇÛÐÇÔ×ÇÓÐÞÌ)a +3 403.2 ì
NOÿ2 (ÄÐÖÕÓËÔ×ÇÓÐÞÌ)a +3 403.2 ì

KNO3 +5 403.3 ì
NaNO3 +5 407.2 35.4
LiNO3 +5 407.0 35.5
NOÿ3 (ÄÐÇÛÐÇÔ×ÇÓÐÞÌ)a +5 406.6 ì
NOÿ3 (ÄÐÖÕÓËÔ×ÇÓÐÞÌ)a +5 407.3 ì

a£ÇÎËÚËÐÞ àÐÇÓÅËÌ N1s-ÖÓÑÄÐÇÌ ÄÊâÕÞ ËÊ ÓÂÃÑÕ 106, 107 Ë ÒÓËÄÇÆÇÐÞ Í
àÐÇÓÅËË ÔÄâÊË Cls-ÖÓÑÄÐâ, ÓÂÄÐÑÌ 284.5 à£. b¿ÐÇÓÅËâ N2s-ÖÓÑÄÐâ ÐÇ
ËÊÏÇÓÇÐÂ.

71 +1 +3 +5

AlN, SCN7, CN7

Nÿ3 (ÍÑÐÙÇÄÑÌ)

NH3OH+

N2H
2�
6

Nÿ3 (ÏÑÔ-
ÕËÍÑÄÞÌ) NOÿ2

NOÿ3

NH�4

NH3 (ÍÑÑÓÆË-
ÐËÓÑÄÂÐÐÞÌ)

NH3

(ÕÄÇÓÆÞÌ)

405

400

395

³ÕÇÒÇÐß ÑÍËÔÎÇÐËâ N

EN1s, à£

7375

²ËÔ. 5. ¿ÐÇÓÅËË N1s-ÖÓÑÄÐâ Ä ÊÂÄËÔËÏÑÔÕË ÑÕ ÔÕÇÒÇÐË ÑÍËÔÎÇÐËâ
ÂÕÑÏÂ ÂÊÑÕÂ.
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àÕÑÏ àÐÇÓÅËâ ÔÄâÊË N2s-ÖÓÑÄÐâ ÒÑÔÎÇÆÑÄÂÕÇÎßÐÑ ÔÏÇÜÂÇÕÔâ Ä
ÔÕÑÓÑÐÖ ÏÇÐßÛËØ àÐÇÓÅËÌ ÒÑ ÏÇÓÇ ÖÏÇÐßÛÇÐËâ àÎÇÍÕÓÑÑÕÓË-
ÙÂÕÇÎßÐÑÔÕË ÂÕÑÏÑÄ, ÔÄâÊÂÐÐÞØ Ô ÂÊÑÕÑÏ, ì ÑÕ NOÿ3 , NOÿ2 Í
Si3N4 Ë AlN. £ ÂÐËÑÐÇ NOÿ3 ÖÓÑÄÇÐß N2s ÐÂÃÎáÆÂÇÕÔâ ÒÓË
àÐÇÓÅËË 35.4 à£, ÒÓËÚÇÏ ËÐÕÇÐÔËÄÐÑÔÕß àÕÑÌ ÎËÐËË Ä ÐÑÓÏË-
ÓÑÄÂÐÐÞØ ÔÑÑÕÄÇÕÔÕÄÖáÜËÏ ÑÃÓÂÊÑÏ ÔÒÇÍÕÓÂØ ÍÑÐÍÓÇÕÐÞØ
ÐËÕÓÂÕÑÄ (LiNO3, KNO3, NH4NO3) ÔÑÄÒÂÆÂÇÕ Ä ÒÓÇÆÇÎÂØ
ÑÛËÃÍË ÑÒÓÇÆÇÎÇÐËâ. ¥Îâ àÕËØ ÔÑÇÆËÐÇÐËÌ ÑÔÕÂÇÕÔâ ÒÑÔÕÑâÐ-
ÐÞÏ Ë ÑÕÐÑÛÇÐËÇ ËÐÕÇÅÓÂÎßÐÑÌ ËÐÕÇÐÔËÄÐÑÔÕË ÎËÐËÌ N2s- Ë
O2s-ÖÓÑÄÐÇÌ. £ ÂÐËÑÐÇNOÿ2 àÐÇÓÅËâN2s-ÖÓÑÄÐâ ÖÏÇÐßÛÂÇÕÔâ
ÆÑ 32.8 à£; ÖÄÇÎËÚËÄÂÇÕÔâ ÑÕÐÑÛÇÐËÇ ËÐÕÇÐÔËÄÐÑÔÕÇÌ ÎËÐËÌ
N2s- Ë O2s-ÖÓÑÄÐÇÌ, ÚÕÑ ÑÃÖÔÎÑÄÎÇÐÑ ÖÄÇÎËÚÇÐËÇÏ ÔÕÇØËÑ-
ÏÇÕÓËÚÇÔÍÑÅÑ ÔÑÑÕÐÑÛÇÐËâ ÂÊÑÕÂ Ë ÍËÔÎÑÓÑÆÂ ÒÓË ÒÇÓÇØÑÆÇ
ÑÕ NOÿ3 (1:3) Í NOÿ2 (1:2). £ ÔÒÇÍÕÓÂØ ÐËÕÓËÆÑÄ ÍÓÇÏÐËâ Ë
ÂÎáÏËÐËâ Ë ÑÍÔËÐËÕÓËÆÂ ÍÓÇÏÐËâ ÎËÐËâ N2s-ÖÓÑÄÐâ ÇÜÇ
ÔËÎßÐÇÇ ÔÏÇÜÂÇÕÔâ Ä ÔÕÑÓÑÐÖ ÏÇÐßÛËØ àÐÇÓÅËÌ ÔÄâÊË, ÒÓË-
ÃÎËÉÂâÔß Í ÑÓÃËÕÂÎßÐÑÏÖ ÒÑÕÇÐÙËÂÎÖ ËÑÐËÊÂÙËË ÔÄÑÃÑÆÐÑÅÑ
ÂÕÑÏÂ ÂÊÑÕÂ.

¤ÎÂÄÐÞÌ à××ÇÍÕ, ÑÃÐÂÓÖÉËÄÂÇÏÞÌ ÒÓË ÂÐÂÎËÊÇ ÄÂÎÇÐÕ-
ÐÞØ ÓÇÐÕÅÇÐÑ×ÑÕÑàÎÇÍÕÓÑÐÐÞØ ÔÒÇÍÕÓÑÄ ÂÊÑÕÔÑÆÇÓÉÂÜËØ
ÔÑÇÆËÐÇÐËÌ, ì àÕÑ ËÔÚÇÊÐÑÄÇÐËÇ N2s-ÎËÐËË Ä ÔÒÇÍÕÓÂØ ÔÑÇÆË-
ÐÇÐËÌ ÂÏÏÑÐËâ (ÔÏ. ÓËÔ. 6). EÇ ÑÕÔÖÕÔÕÄËÇ ÑÆÐÑÊÐÂÚÐÑ ÔÄËÆÇ-
ÕÇÎßÔÕÄÖÇÕ Ñ ÕÑÏ, ÚÕÑ 2s2-àÎÇÍÕÓÑÐÞ ÂÕÑÏÂ ÂÊÑÕÂ ÒÑÎÐÑÔÕßá
ÄÑÄÎÇÚÇÐÞ Ä ÑÃÓÂÊÑÄÂÐËÇ ÔÄâÊÇÌ N7H Ä ÍÂÕËÑÐÇ NH�4 . ¯Â
à××ÇÍÕËÄÐÑÇ ÖÚÂÔÕËÇ 2s-ÑÓÃËÕÂÎË ÂÕÑÏÂ ÂÊÑÕÂ Ä ÄÂÎÇÐÕÐÞØ
®° ÍÂÕËÑÐÂ ÖÍÂÊÞÄÂÇÕ ÇÜÇ ÑÆÐÑ ÑÃÔÕÑâÕÇÎßÔÕÄÑ. £ ÄÂÎÇÐÕ-
ÐÞØ ÓÇÐÕÅÇÐÑ×ÑÕÑàÎÇÍÕÓÑÐÐÞØ ÔÒÇÍÕÓÂØ NH4Cl, NH4Br Ë
KCl, KBr ÐÂÓâÆÖ Ô ÒÑÔÕÑâÐÔÕÄÑÏ ÒÑÎÑÉÇÐËâ ÎËÐËÌ Cl3s Ë
Br4s ÐÂÃÎáÆÂÇÕÔâ ÔÎÇÆÖáÜÂâ ÄÂÉÐÂâ ÑÔÑÃÇÐÐÑÔÕß. ±ÓË
ÐÑÓÏËÓÑÄÍÇ ÔÒÇÍÕÓÑÄ NH4Cl, KCl ÐÂ Cl3s-ÎËÐËá Ë ÔÒÇÍÕÓÑÄ
NH4Br, KBr ÐÂ Br4s-ÎËÐËá ÑÕÏÇÚÂÇÕÔâ ÊÐÂÚËÕÇÎßÐÑÇ ÒÓÇÄÞ-
ÛÇÐËÇ (30 ë 40%) ËÐÕÇÅÓÂÎßÐÞØ ËÐÕÇÐÔËÄÐÑÔÕÇÌ ÔÂÏÞØ ÄÐÇÛ-
ÐËØ ÒÑÎÑÔ Ä ÔÒÇÍÕÓÂØ ÔÑÇÆËÐÇÐËÌ ÂÏÏÑÐËâ ÒÑ ÔÓÂÄÐÇÐËá ÔÑ
ÔÒÇÍÕÓÂÏË ÔÑÇÆËÐÇÐËÌ ÍÂÎËâ. ¿ÕÑ ÄÑÊÏÑÉÐÑ ÎËÛß Ä ÕÑÏ
ÔÎÖÚÂÇ, ÇÔÎË Ä ËÐÕÇÐÔËÄÐÑÔÕß ÄÐÇÛÐËØ ÒÑÎÑÔ Ä ÔÒÇÍÕÓÂØ
NH4Cl Ë NH4Br ÄÐÑÔâÕ ÔÄÑÌ ÄÍÎÂÆ ®° ÔÄâÊÇÌ N7H, ÑÃÓÂ-
ÊÑÄÂÐÐÞÇ ÐÇ ÕÑÎßÍÑ ÒÓË ÖÚÂÔÕËË N2p- Ë H1s-àÎÇÍÕÓÑÐÑÄ Ô
ÏÂÎÞÏË ÔÇÚÇÐËâÏË ËÑÐËÊÂÙËË (91.1 Ë 2.7 ÃÂÓÐ ÔÑÑÕÄÇÕ-
ÔÕÄÇÐÐÑ), ÐÑ Ë ÒÓË ÖÚÂÔÕËË 2s2-àÎÇÍÕÓÑÐÑÄ ÂÕÑÏÑÄ ÂÊÑÕÂ Ô
ÅÑÓÂÊÆÑ ÃÑÎßÛËÏË ÔÇÚÇÐËâÏË ËÑÐËÊÂÙËË (1179 ÃÂÓÐ).109

°ÚÇÄËÆÐÑ, ÚÕÑ ÕÇ ÉÇ ÒÓËÚËÐÞ (ÖÚÂÔÕËÇ 2s2-àÎÇÍÕÓÑÐÑÄ
ÂÕÑÏÂ ÂÊÑÕÂ Ä ÔÄâÊâØ Ä NH�4 Ë ÑÕÔÖÕÔÕÄËÇ ÊÂÏÇÕÐÑÅÑ ËØ
ÄÍÎÂÆÂ Ä ÔËÔÕÇÏÂØ NOÿ3 , NOÿ2 , CN7, N2 Ë NH3) ÑÃÖÔÎÑÄÎË-
ÄÂáÕ ÓÂÊÎËÚËÇ ×ÑÓÏ KVV-ÑÉÇ-ÔÒÇÍÕÓÑÄ ÂÊÑÕÂ (ÓËÔ. 7). (±ÓË
àÕÑÏ ÐÇÑÃØÑÆËÏÑ ÖÚËÕÞÄÂÕß, ÚÕÑ ÓÇÚß ËÆÇÕ Ñ ÍÑÑÓÆËÐËÓÑ-
ÄÂÐÐÑÏ ÂÐËÑÐÇ ³N7, àÎÇÍÕÓÑÐÐÑÇ ÔÕÓÑÇÐËÇ ÍÑÕÑÓÑÅÑ ÔÖÜÇ-
ÔÕÄÇÐÐÑ ÑÕÎËÚÂÇÕÔâ ÑÕ ÔÕÓÑÇÐËâ äÔÄÑÃÑÆÐÑÅÑã ÂÐËÑÐÂ; Ä
ÔÎÖÚÂÇ ÏÑÎÇÍÖÎÞ N2 ËÏÇÇÕÔâ Ä ÄËÆÖ ÅÎÂÄÐÞÏ ÑÃÓÂÊÑÏ ÒÓÂÍ-
ÕËÚÇÔÍË ÐÇÔÄâÊÞÄÂáÜÂâ 2su-MO, ÔÑÔÕÑâÜÂâ Ä ÑÔÐÑÄÐÑÏ ËÊ
N2s-AO.) ³ÕÓÖÍÕÖÓÞ ÄÂÎÇÐÕÐÞØ ÑÃÎÂÔÕÇÌKVV-ÑÉÇ-ÔÒÇÍÕÓÑÄ
NOÿ3 , NOÿ2 , CN7, N2, NH3 ÔÑÔÕÑâÕ ËÊ ÆÄÖØ ÔÎÑÉÐÞØ ÒÑÎÑÔ Ë
ÑÚÇÐß ÔØÑÉË; ÔÒÇÍÕÓ ÉÇ ÍÂÕËÑÐÂ NH�4 ÔÑÆÇÓÉËÕ ÕÑÎßÍÑ ÑÆÐÖ
ÒÑÎÑÔÖ.110 £ÇÔßÏÂ ÄÑÊÏÑÉÐÑ, ÚÕÑ ÕÂÍËÇ ÓÂÊÎËÚËâ Ä KVV-ÑÉÇ-
ÔÒÇÍÕÓÂØ ÂÊÑÕÂ ÑÒÓÇÆÇÎâáÕÔâ ÖÚÂÔÕËÇÏ 2s2-ÑÓÃËÕÂÎË ÂÕÑÏÂ
ÂÊÑÕÂ ÍÂÕËÑÐÂNH�4 Ä ÔÄâÊâØ Ô ÎËÅÂÐÆÂÏË Ë ËØ ÒÔÇÄÆÑÂÕÑÏÐÞÏ
ØÂÓÂÍÕÇÓÑÏ Ä NOÿ3 , NOÿ2 , CN7, N2 , NH3. ´ÂÍÂâ ÂÐÂÎÑÅËâ Ä
×ÑÓÏÂØ ÄÂÎÇÐÕÐÞØ ÓÇÐÕÅÇÐÑ×ÑÕÑàÎÇÍÕÓÑÐÐÞØ Ë ÑÉÇ-ÔÒÇÍÕ-
ÓÑÄ Ä ÔÓÂÄÐËÄÂÇÏÞØ ÔÑÇÆËÐÇÐËâØ ÂÊÑÕÂ âÄÎâÇÕÔâ ÔÖÜÇÔÕÄÇÐ-
ÐÞÏ ÂÓÅÖÏÇÐÕÑÏ Ä ÒÑÎßÊÖ ÓÂÊÄËÄÂÇÏÞØ ÒÓÇÆÔÕÂÄÎÇÐËÌ ÑÃ
àÎÇÍÕÓÑÐÐÑÌ ÔÕÓÖÍÕÖÓÇ ÂÊÑÕÔÑÆÇÓÉÂÜËØ ÍÑÏÒÎÇÍÔÑÄ.

N2s

N2s

N2s

N2s

N2s

N2s

K3s

K3s

K3p

K3p

Na2p

O2s
N2p+O2pp, s

O2pp

N2s
O2s

N2p+O2pp, s

O2pp

1

2

3

4

6

7

5

IÑÕÐ

F2s

Cl3s
N2s, N2p

H1s, Cl3p

K3s
K3p

Cl3s Cl3p

Br4s
N2s, N2p

H1s, Br4p

K3p

K3s

Br4s Br4p

40 32 24 16 8 0 EÔÄ, à£

F2s F2p

N2s, N2p

H1s, F2p

8

9

10

11

12

13

²ËÔ. 6. ²ÇÐÕÅÇÐÑ×ÑÕÑàÎÇÍÕÓÑÐÐÐÞÇ ÔÒÇÍÕÓÞ ÄÂÎÇÐÕÐÑÌ ÑÃÎÂÔÕË ÔÑÇ-
ÆËÐÇÐËÌ ÂÊÑÕÂ.
1 ì LiNO3, 2 ì KNO2, 3 ì NaSCN, 4 ì K3[Fe(CN)6], 5 ì AlN, 6 ì
Si3N4, 7ì Si2N2O, 8ìNH4F, 9ìLiF, 10ìNH4Cl, 11ìKCl, 12ì
NH4Br, 13ìKBr.

IÑÕÐ

20 à£

EÍËÐ

6

5

4

3

2

1

²ËÔ. 7. KVV-°ÉÇ ÔÒÇÍÕÓÞ ÂÊÑÕÂ.
1 ì NH3, 2 ì K4[Fe(CN)6)], 3 ì N2, 4 ì NaNO2, 5 ì KNO3, 6 ì
NH4Cl, NH4Br.

320 ¤.±.¬ÑÔÕËÍÑÄÂ, ¥.£.¬ÑÓÑÎßÍÑÄ, À.±.¬ÑÔÕËÍÑÄ



®Þ ÄËÆËÏ, ÚÕÑ ÓÇÐÕÅÇÐÑ×ÑÕÑàÎÇÍÕÓÑÐÐÞÇ ÔÒÇÍÕÓÞ ÄÐÖÕ-
ÓÇÐÐËØ N1s-àÎÇÍÕÓÑÐÑÄ (ÎËÐÇÌÐÑÔÕß Ä ËÊÏÇÐÇÐËË àÐÇÓÅËË
ÔÄâÊË EN1s ËÎË ÐÂÓÖÛÇÐËÇ ÎËÐÇÌÐÑÔÕË) Ë ÄÂÎÇÐÕÐÞØ àÎÇÍÕÓÑ-
ÐÑÄ (ÐÂÎËÚËÇ ËÎË ÑÕÔÖÕÔÕÄËÇ N2s-ÎËÐËË Ë ÔÆÄËÅÑÄÞÇ
à××ÇÍÕÞ), Â ÕÂÍÉÇ KVV-ÑÉÇ-ÔÒÇÍÕÓÞ (ÐÂÎËÚËÇ ÑÆÐÑÌ ËÎË
ÆÄÖØ ÔÎÑÉÐÞØ ÒÑÎÑÔ) ÔÑÅÎÂÔÑÄÂÐÐÑ ÖÍÂÊÞÄÂáÕ ËÎË ÐÂ à××ÇÍ-
ÕËÄÐÑÇ ÖÚÂÔÕËÇ 2s2-ÑÓÃËÕÂÎÇÌ ÂÕÑÏÑÄ ÂÊÑÕÂ Ä ÄÂÎÇÐÕÐÞØ®°,
ËÎË, ÐÂÒÓÑÕËÄ, ÐÂ ÍÄÂÊËÂÕÑÏÐÑÇ ÔÑÔÕÑâÐËÇ àÎÇÍÕÓÑÐÑÄ Ä
àÎÇÍÕÓÑÐÐÑÌ ÔÕÓÖÍÕÖÓÇ ÔÑÇÆËÐÇÐËÌ ÂÊÑÕÂ. £ ÄÂÎÇÐÕÐÑÏ
²¶¿³ ÕÇØ ÔÑÇÆËÐÇÐËÌ, ÆÎâ ÍÑÕÑÓÞØ àÐÇÓÅËâ ÔÄâÊË EN1s

ÊÂÄËÔËÕ ÎËÐÇÌÐÑ ÑÕ ÔÕÇÒÇÐË ÑÍËÔÎÇÐËâ ÂÕÑÏÂ ÂÊÑÕÂ, ËÏÇÇÕÔâ
N2s-ÎËÐËâ Ë Ä KVV-ÑÉÇ-ÔÒÇÍÕÓÇ ÔÑÆÇÓÉËÕÔâ ÆÑÒÑÎÐËÕÇÎßÐÂâ
ÒÑÎÑÔÂ. £ ÂÐÂÎÑÅËÚÐÞØ ÔÒÇÍÕÓÂØ ÔÑÇÆËÐÇÐËÌ, ÆÎâ ÍÑÕÑÓÞØ
ÄÇÎËÚËÐÂ EN1s ÔËÎßÐÑ ÑÕÍÎÑÐâÇÕÔâ ÑÕ ÎËÐÇÌÐÑÌ ÊÂÄËÔËÏÑÔÕË,
ÐÇ ÐÂÃÎáÆÂÇÕÔâ ÖÍÂÊÂÐÐÞØ ÄÞÛÇ ÑÔÑÃÇÐÐÑÔÕÇÌ. £ ÔÑÇÆËÐÇ-
ÐËâØ ÔÑ ÔÒÇÍÕÓÂÏË ÒÇÓÄÑÅÑ ÕËÒÂ ÄÂÎÇÐÕÐÞÇ 2s2-ÑÓÃËÕÂÎË
ÂÕÑÏÑÄ ÂÊÑÕÂ ÒÑÚÕË ÐÇ ÖÚÂÔÕÄÖáÕ Ä ÔÄâÊâØ A7L Ë ÑÔÕÂáÕÔâ
ÍÄÂÊËÂÕÑÏÐÞÏË, Ä ÔÑÇÆËÐÇÐËâØ ÔÑ ÔÒÇÍÕÓÂÏË ÄÕÑÓÑÅÑ ÕËÒÂ
2s2-ÑÓÃËÕÂÎË ÄÐÑÔâÕ ÔÖÜÇÔÕÄÇÐÐÞÌ ÄÍÎÂÆ Ä ÔÑÑÕÄÇÕÔÕÄÖáÜËÇ
ÆÇÎÑÍÂÎËÊÑÄÂÐÐÞÇ ®°.

ªÕÂÍ, ÂÐÂÎËÊ ÓÇÐÕÅÇÐÑ×ÑÕÑàÎÇÍÕÓÑÐÐÞØ ÔÒÇÍÕÓÑÄ ÍÑÏ-
ÒÎÇÍÔÑÄ àÎÇÏÇÐÕÑÄ ÄÕÑÓÑÅÑ ÒÇÓËÑÆÂ, ÒÓÑÄÇÆÇÐÐÞÌ ÐÂ ÒÓË-
ÏÇÓÇ ÔÑÇÆËÐÇÐËÌ ÂÊÑÕÂ (Ô ÓÂÊÎËÚÐÞÏË ÔÕÇÒÇÐâÏË ÑÍËÔÎÇÐËâ
ÂÕÑÏÂ N), ÒÑÍÂÊÞÄÂÇÕ, ÚÕÑ ÄÂÎÇÐÕÐÞÇ 2s2-ÑÓÃËÕÂÎË àÕËØ
ÂÕÑÏÑÄ ÏÑÅÖÕ ÍÂÍ à××ÇÍÕËÄÐÑ ÖÚÂÔÕÄÑÄÂÕß ÄÑ ÄÊÂËÏÑÆÇÌ-
ÔÕÄËâØ Ô ÎËÅÂÐÆÂÏË, ÕÂÍ Ë ÑÔÕÂÄÂÕßÔâ ÍÄÂÊËÂÕÑÏÐÞÏË, Ë
ÊÂÄËÔËÕ àÕÑ ÐÇ ÕÑÎßÍÑ ÑÕ àÐÇÓÅÇÕËÚÇÔÍËØ Ë ÒÓÑÔÕÓÂÐÔÕÄÇÐÐÞØ
ØÂÓÂÍÕÇÓËÔÕËÍ 2s2-AO, ÐÑ ÕÂÍÉÇ Ë ÑÕ äÍÑÔÄÇÐÐÞØã ÒÂÓÂÏÇÕ-
ÓÑÄ, Ä ÚÂÔÕÐÑÔÕË ÑÕ ÊÂÓâÆÂ ÍÑÏÒÎÇÍÔÂ (NH�4 ëCH4 ëBH

ÿ
4 ), ÑÕ

ÓÂÊÐÑÔÕË e2p7e2s ÑÓÃËÕÂÎßÐÞØ àÐÇÓÅËÌ ÙÇÐÕÓÂÎßÐÑÅÑ ÂÕÑÏÂ
Ë ÆÓ.

£ÑÊÏÑÉÐÑ, ÚÕÑ 2s2-AO ÄÔÇÅÆÂ ÖÚÂÔÕÄÖáÕ Ä ÑÃÓÂÊÑÄÂÐËË
®° Ä ÓÂÔÔÏÂÕÓËÄÂÇÏÞØ ÍÑÏÒÎÇÍÔÂØ, ÐÑ ÍÑÎËÚÇÔÕÄÇÐÐÑ ÔÕÇ-
ÒÇÐß àÕÑÅÑ ÖÚÂÔÕËâ ÄÞÓÂÉÇÐÂ ÑÚÇÐß ÔÎÂÃÑ Ë ÏÑÉÇÕ ÐÇ ÒÓÑ-
âÄÎâÕßÔâ Ä ×ËÊËÚÇÔÍËØ ÔÄÑÌÔÕÄÂØ ÔÑÑÕÄÇÕÔÕÄÖáÜËØ
ÔÑÇÆËÐÇÐËÌ, Ä ÚÂÔÕÐÑÔÕË, Ä ÒÂÓÂÏÇÕÓÂØ ²¶¿³ ÄÂÎÇÐÕÐÑÌ Ë
ÄÐÖÕÓÇÐÐÇÌ ÑÃÎÂÔÕÇÌ. ­ËÕÇÓÂÕÖÓÂ, ÒÑÔÄâÜÇÐÐÂâ ÓÇÊÖÎßÕÂÕÂÏ
àÍÔÒÇÓËÏÇÐÕÂÎßÐÞØ Ë ÍÄÂÐÕÑÄÑØËÏËÚÇÔÍËØ ËÔÔÎÇÆÑÄÂÐËÌ
àÎÇÍÕÓÑÐÐÑÌ ÔÕÓÖÍÕÖÓÞ ÍÑÏÒÎÇÍÔÑÄ ÕËÒËÚÇÔÍËØ àÎÇÏÇÐÕÑÄ,
ÐÇÑÃÑÊÓËÏÂ. ±ÑàÕÑÏÖ ÙÇÎÇÔÑÑÃÓÂÊÐÑ Ä ÑÃÑÃÜÇÐÐÑÌ ×ÑÓÏÇ
ÑÒÓÇÆÇÎËÕß ÍÓËÕÇÓËË ÖÚÂÔÕËâ ËÎË ÐÇÖÚÂÔÕËâ A2s2-ÑÓÃËÕÂÎÇÌ
Ä ÔÄâÊâØ A7L; ÕÂÍËÇ ÑÃÑÃÜÇÐËâ ÐÇÒÓÇÏÇÐÐÑ ÑÍÂÉÖÕÔâ ÒÓË-
ÃÎËÉÇÐÐÞÏË, ÒÓÇÕÇÐÆÖáÜËÏË ÎËÛß ÐÂ ÃÑÎÇÇ ËÎË ÏÇÐÇÇ
ÑÃÜËÇ ÒÓÂÄËÎÂ.

£ ÃÑÎßÛËÐÔÕÄÇ ÔÑÇÆËÐÇÐËÌ ÓÂÐÐËØ ÕËÒËÚÇÔÍËØ àÎÇÏÇÐÕÑÄ
(Li, Be, B, C), ÄÍÎáÚÂâ ÆÄÖØÂÕÑÏÐÞÇ ÅÑÏÑ- Ë ÅÇÕÇÓÑâÆÇÓÐÞÇ
ÏÑÎÇÍÖÎÞ, A2s1- Ë A2s2-ÑÓÃËÕÂÎË ÐÂÓâÆÖ Ô A2pm-ÑÓÃËÕÂÎâÏË
à××ÇÍÕËÄÐÑ ÖÚÂÔÕÄÖáÕ Ä ÑÃÞÚÐÞØ ÍÑÄÂÎÇÐÕÐÞØ ÔÄâÊâØ Ô
ÎËÅÂÐÆÂÏË, ÐÇÊÂÄËÔËÏÑ ÑÕ ÔÕÇÒÇÐË ÑÍËÔÎÇÐËâ ÂÕÑÏÂ ¡, ÑÕ
ÒÓËÓÑÆÞ ÎËÅÂÐÆÑÄ L, ÑÕ ÅÇÑÏÇÕÓËË ÍÑÏÒÎÇÍÔÂ. ¿ÕÑÏÖ ÃÎÂÅÑ-
ÒÓËâÕÔÕÄÖáÕ Ë ÒÓÑÔÕÓÂÐÔÕÄÇÐÐÞÌ, Ë àÐÇÓÅÇÕËÚÇÔÍËÌ ×ÂÍ-
ÕÑÓÞ. ¤ÎÂÄÐÞÇ ÏÂÍÔËÏÖÏÞ ÓÂÆËÂÎßÐÑÌ ÒÎÑÕÐÑÔÕË
A2s-ÑÓÃËÕÂÎÇÌ ÓÂÔÒÑÎÑÉÇÐÞ ÆÂÎßÛÇ ÑÕ ÔÑÑÕÄÇÕÔÕÄÖáÜÇÅÑ
ÂÕÑÏÐÑÅÑ âÆÓÂ, ÚÇÏ ÏÂÍÔËÏÖÏÞ¡2p-ÑÓÃËÕÂÎÇÌ; ÂÃÔÑÎáÕÐÞÇ
ÊÐÂÚÇÐËâ àÐÇÓÅËË A2s- Ë A2p-ÑÓÃËÕÂÎÇÌ ÐÇÄÇÎËÍË Ë ÃÎËÊÍË
ÆÓÖÅ ÆÓÖÅÖ (àÐÇÓÅËË ÓÂÊÆÇÎÇÐËâ ÐÇ ÒÓÇÄÞÛÂáÕ 5 ë 6 à£), ÐÇ
ÔÎËÛÍÑÏ ÄÞÔÑÍË àÐÇÓÅËË ÄÑÊÃÖÉÆÇÐËâ ÄÂÎÇÐÕÐÞØ ÔÑÔÕÑâÐËÌ.

¢ÑÎÇÇ ÓÂÊÐÑÑÃÓÂÊÐÑ àÎÇÍÕÓÑÐÐÑÇ ÔÕÓÑÇÐËÇ ÔÑÇÆËÐÇÐËÌ
ÒÑÊÆÐËØ ÕËÒËÚÇÔÍËØ àÎÇÏÇÐÕÑÄ (N, O, F), Ä ÕÑÏ ÚËÔÎÇ Ë ËØ
ÆÄÖØÂÕÑÏÐÞØ ÏÑÎÇÍÖÎ. ±ÓÑÔÕÓÂÐÔÕÄÇÐÐÞÇ ×ÂÍÕÑÓÞ ÕÂÍÉÇ
ÃÎÂÅÑÒÓËâÕÐÞ ÆÎâ ÄÍÎáÚÇÐËâ A2s2-ÑÓÃËÕÂÎÇÌ Ä ÄÂÎÇÐÕÐÞÇ
®° ÔÄâÊÇÌ A7L. ¿ÐÇÓÅÇÕËÚÇÔÍËÌ ÉÇ ×ÂÍÕÑÓ ÔÆÇÓÉËÄÂÇÕ
ÄÂÎÇÐÕÐÖá ÂÍÕËÄÐÑÔÕß A2s2-AO, ÒÑÔÍÑÎßÍÖ àÕË ¡° ËÏÇáÕ
ÑÚÇÐß ÐËÊÍËÇ àÐÇÓÅËË; ÔÎÇÆÖÇÕ ÖÚÇÔÕß ÕÂÍÉÇ, ÚÕÑ àÐÇÓÅËË
2p ë 2s-ÓÂÊÆÇÎÇÐËâ ÆÑÔÕÂÕÑÚÐÑ ÄÇÎËÍË (15 ë 20 à£, Ë ÎËÛß ÆÎâ
ÂÕÑÏÂ ÂÊÑÕÂ àÕÂ àÐÇÓÅËâ ÔÑÔÕÂÄÎâÇÕ 6 à£).

¥Îâ ÂÕÑÏÑÄ ÒÑÊÆÐËØ ÕËÒËÚÇÔÍËØ àÎÇÏÇÐÕÑÄ Ô ÊÂÒÑÎÐÇÐÐÑÌ
2s2-ÑÓÃËÕÂÎßá ÔÖÜÇÔÕÄÖÇÕ, ÒÑ ÔÖÕË, ÎËÛß ÑÆËÐ ÔÒÑÔÑÃ ÇÇ
ÄÑÄÎÇÚÇÐËâ Ä ÔÄâÊÞÄÂÐËÇ Ô ÎËÅÂÐÆÂÏË ì ÑÃÓÂÊÑÄÂÐËÇ ÆÂÕËÄ-
ÐÑÌ (2:0) ÔÄâÊË A?L, ÒÑÔÍÑÎßÍÖ ÏÂÎÑÄÇÓÑâÕÐÑ ÑÃÓÂÊÑÄÂÐËÇ

ÅËÒÇÓÄÂÎÇÐÕÐÞØ ÔÄâÊÇÌ L(1)/A2s2?L(2) ËÊ-ÊÂ ÄÇÔßÏÂ ÐËÊÍËØ
àÐÇÓÅËÌ 2s2-ÑÓÃËÕÂÎÇÌ ÂÊÑÕÂ, ÍËÔÎÑÓÑÆÂ, ×ÕÑÓÂ. ±ÑàÕÑÏÖ
ÊÆÇÔß ÍÓËÕÇÓËË ÖÚÂÔÕËâ Ä ÔÄâÊâØ A7L ÂÕÑÏÐÞØ ÑÓÃËÕÂÎÇÌ
A2s2 ÐÇ ËÔÚÇÓÒÞÄÂáÕÔâ ËØ ÒÓÑÔÕÓÂÐÔÕÄÇÐÐÞÏË Ë àÐÇÓÅÇÕËÚÇ-
ÔÍËÏË ØÂÓÂÍÕÇÓËÔÕËÍÂÏË. ¥Îâ ÕÂÍÑÅÑ ÖÚÂÔÕËâ ÐÇÑÃØÑÆËÏÑ
ÄÞÒÑÎÐÇÐËÇ ÓâÆÂ ÖÔÎÑÄËÌ, ÑÒÓÇÆÇÎâÇÏÞØ ËÐÆËÄËÆÖÂÎßÐÑÌ
ÒÓËÓÑÆÑÌ Ë ÔÑÔÕÑâÐËÇÏ Ä ÏÑÎÇÍÖÎÇ ÂÕÑÏÑÄ A Ë L, ÓÂÊÐÑÔÕßá
àÎÇÍÕÓÑÑÕÓËÙÂÕÇÎßÐÑÔÕÇÌ, àÐÇÓÅËâÏË ÄÂÎÇÐÕÐÞØ ÑÓÃËÕÂÎÇÌ,
ÊÂÔÇÎÇÐÐÑÔÕâÏË ¡° Ë Õ.Æ. °ÆÐËÏ ËÊ ÄÂÉÐÞØ ÖÔÎÑÄËÌ ÖÚÂÔÕËâ
A2s2-AO Ä ÔÄâÊË A7L âÄÎâÇÕÔâ, ÍÂÍ Ë ÆÎâ ns2-AO Ô n5 3
(ÔÏ.92), ÐÂÎËÚËÇ Ä ÄÂÎÇÐÕÐÑÌ ÔÕÓÖÍÕÖÓÇ ÎËÅÂÐÆÂ ÄÂÍÂÐÕÐÑÌ
ÂÍÙÇÒÕÑÓÐÑÌ ÑÓÃËÕÂÎË Ô ÐËÊÍÑÌ àÐÇÓÅËÇÌ. £ ÕÂÍÑÏ ÔÎÖÚÂÇ
ÄÑÊÏÑÉÐÑ ÑÃÓÂÊÑÄÂÐËÇ ÆÂÕËÄÐÑÌ (2:0) ÔÄâÊË A?L ÆÂÉÇ ÒÓË
ÕÑÏ, ÚÕÑ ÆÑÐÑÓÐÂâ A2s2-ÑÓÃËÕÂÎß ÔÂÏÂ ËÏÇÇÕ ÐËÊÍÖá àÐÇÓ-
ÅËá. £ÂÉÐÖá ÓÑÎß ËÅÓÂáÕ àÎÇÍÕÓÑÐÐÞÇ ÒÇÓÇÔÕÓÑÌÍË Ä
ÓÇÊÖÎßÕÂÕÇ ÑÃÓÂÊÑÄÂÐËâ Ä ÍÑÏÒÎÇÍÔÇ äÒÇÓÄËÚÐÞØã ÔÄâÊÇÌ
A7L ÊÂ ÔÚÇÕ ÄÂÎÇÐÕÐÞØ ÑÓÃËÕÂÎÇÌ ÂÕÑÏÂ ¡, ÒÓËÄÑÆâÜËÇ Í
ÒÇÓÇÓÂÔÒÓÇÆÇÎÇÐËá àÎÇÍÕÓÑÐÐÑÌ ÒÎÑÕÐÑÔÕË. ¯ÑÄÑÇ (ÒÑ ÔÓÂÄ-
ÐÇÐËá ÔÑ ÔÄÑÃÑÆÐÞÏË ÂÕÑÏÂÏË) ÓÂÔÒÓÇÆÇÎÇÐËÇ àÎÇÍÕÓÑÐÐÑÌ
ÒÎÑÕÐÑÔÕË Ä ÍÑÏÒÎÇÍÔÇ ÄÞÊÞÄÂÇÕ ËÊÏÇÐÇÐËÇ ÒÓÑÔÕÓÂÐÔÕÄÇÐ-
ÐÞØ Ë àÐÇÓÅÇÕËÚÇÔÍËØ ØÂÓÂÍÕÇÓËÔÕËÍ¡°, ÍÑÕÑÓÞÇÏÑÅÖÕ ÃÞÕß
ÖÚÕÇÐÞ, ÐÂÒÓËÏÇÓ, ÒÓË ÄÂÓßËÓÑÄÂÐËË àÍÔÒÑÐÇÐÕ ¡°. ¿ÕË
ËÊÏÇÐÇÐËâ ÆÎâ A2s-AO ÏÑÅÖÕ ÔÒÑÔÑÃÔÕÄÑÄÂÕß ÖÄÇÎËÚÇÐËá
ÒÇÓÇÍÓÞÄÂÐËâ Ô ÄÂÎÇÐÕÐÞÏË ÑÓÃËÕÂÎâÏË ÂÕÑÏÂ L Ë ÔÃÎËÉÇ-
ÐËá Ô ÐËÏË ÒÑ àÐÇÓÅËË, Õ. Ç. ÃÎÂÅÑÒÓËâÕÔÕÄÖáÕ ÖÔËÎÇÐËá
ÄÊÂËÏÑÆÇÌÔÕÄËâ A2s-AO Ô ÎËÅÂÐÆÐÞÏË ÑÓÃËÕÂÎâÏË, ÐÑ
ÏÑÅÖÕ ÆÇÌÔÕÄÑÄÂÕß Ë Ä ÒÓÑÕËÄÑÒÑÎÑÉÐÑÏ ÐÂÒÓÂÄÎÇÐËË.
©ÆÇÔß ÐÂÆÑ ËÏÇÕß Ä ÄËÆÖ, ÚÕÑ à××ÇÍÕÞ ÓÇÎÂÍÔÂÙËË (ËÊÏÇÐÇ-
ÐËÇ ÒÓÑÕâÉÇÐÐÑÔÕË Ë àÐÇÓÅËË) ÄÞÓÂÉÇÐÞ ÔËÎßÐÇÇ ÆÎâ A2s-
AO, ÑÃÎÂÆÂáÜËØ ÄÞÔÑÍÑÌ ÒÓÑÐËÍÂáÜÇÌ ÔÒÑÔÑÃÐÑÔÕßá, Ë Ä
ÏÇÐßÛÇÌ ÔÕÇÒÇÐË ì ÆÎâ A2p-AO. ±ÑàÕÑÏÖ à××ÇÍÕÞ ÓÇÎÂÍÔÂ-
ÙËË, ÄÞÊÄÂÐÐÞÇ ÑÃÓÂÊÑÄÂÐËÇÏ äÒÇÓÄËÚÐÞØã ÔÄâÊÇÌ A7L,
ÏÑÅÖÕ ÒÓËÄÇÔÕË Í ÑÃÓÂÜÇÐËá ÒÓÑÕâÉÇÐÐÑÔÕË 2s- Ë
2p-ÑÓÃËÕÂÎÇÌ ÂÕÑÏÂ ¡ (2s-AO ÏÑÅÖÕ ÔÕÂÕß ÏÇÐÇÇ ÒÓÑÕâÉÇÐ-
ÐÞÏË, ÚÇÏ 2p-AO) Ë Í ÖÄÇÎËÚÇÐËá àÐÇÓÅËË ÓÂÊÆÇÎÇÐËâ àÕËØ
¡° (Í ÓÇÊÍÑÌ ÔÕÂÃËÎËÊÂÙËË 2s2-AO), ÚÕÑ Ä ËÕÑÅÇ ÖÏÇÐßÛËÕ
ÄÍÎÂÆ A2s2-AO Ä ÆÇÎÑÍÂÎËÊÑÄÂÐÐÞÇ ®° ÍÑÏÒÎÇÍÔÂ.

±Ñ-ÄËÆËÏÑÏÖ, ÆÎâ à××ÇÍÕËÄÐÑÅÑ ÖÚÂÔÕËâA2s2-ÑÓÃËÕÂÎÇÌ
Ä ÔÄâÊâØ A7L ÐÇÑÃØÑÆËÏÑ ÄÞÒÑÎÐÇÐËÇ ÄÔÇØ (ËÎË ÃÑÎßÛËÐ-
ÔÕÄÂ) àÕËØ ÖÔÎÑÄËÌ, ÍÂÉÆÑÇ ËÊ ÍÑÕÑÓÞØ Ä ÑÕÆÇÎßÐÑÔÕË ÏÑÉÐÑ
ÓÂÔÔÏÂÕÓËÄÂÕß ÍÂÍ ÐÇÑÃØÑÆËÏÑÇ, ÐÑ ÐÇÆÑÔÕÂÕÑÚÐÑÇ. ±Ñ àÕÑÌ
ÒÓËÚËÐÇ, ÑÚÇÄËÆÐÑ, ÄÑ ÏÐÑÅËØ ÍÑÏÒÎÇÍÔÂØ ÒÑÊÆÐËØ àÎÇÏÇÐÕÑÄ
ÄÕÑÓÑÅÑ ÒÇÓËÑÆÂ A2s-ÑÓÃËÕÂÎË ÒÓÂÍÕËÚÇÔÍË ÐÇ ÖÚÂÔÕÄÖáÕ Ä
ÔÄâÊâØ Ë ÑÔÕÂáÕÔâ ÍÄÂÊËÂÕÑÏÐÞÏË.

£ àÎÇÍÕÓÑÐÐÑÌ ÔÕÓÖÍÕÖÓÇ ÏÑÎÇÍÖÎ ÅËÆÓËÆÑÄ FH, OH2,
NH3 ÑÓÃËÕÂÎË A2s2 ËÏÇáÕ ÍÄÂÊËÂÕÑÏÐÞÌ ØÂÓÂÍÕÇÓ Ë ÒÑ
ÆÂÐÐÞÏ ×ÑÕÑàÎÇÍÕÓÑÐÐÞØ ÔÒÇÍÕÓÑÄ 111 ÔÕÂÃËÎËÊÑÄÂÐÞ ÔÑÑÕ-
ÄÇÕÔÕÄÇÐÐÑ ÐÂ 2; 4 Ë 7 à£ ÒÑ ÔÓÂÄÐÇÐËá ÔÑ ÔÄÑËÏË àÐÇÓÅËâÏË Ä
ÔÄÑÃÑÆÐÞØ ÂÕÑÏÂØ. ®ÇÐÇÇ âÔÐÂ ÓÑÎß A2s2-ÑÓÃËÕÂÎÇÌ Ä
ÄÂÎÇÐÕÐÑÌ ÔÕÓÖÍÕÖÓÇ ÏÑÎÇÍÖÎâÓÐÞØ ÍÂÕËÑÐÑÄ FH�2 Ë OH�3 .
£ÑÒÓÑÔ ÑÃ àÎÇÍÕÓÑÐÐÑÏ ÔÕÓÑÇÐËË CH4 Ë NH�4 ÕÓÇÃÖÇÕ ÔÒÇ-
ÙËÂÎßÐÑÅÑ ÑÃÔÖÉÆÇÐËâ; àÕÑ ÐÇÑÃØÑÆËÏÑ ÆÎâ ÑÃÑÃÜÇÐËâ
ÒÓÇÆÔÕÂÄÎÇÐËÌ ÑÃ àÎÇÍÕÓÑÐÐÑÌ ÔÕÓÖÍÕÖÓÇ ÕÇÕÓÂàÆÓËÚÇÔÍËØ
ÏÑÎÇÍÖÎ Ë ËÑÐÑÄ CH4 , CF4 , NH�4 , BH

ÿ
4 , BF

ÿ
4 , NR�4 Ë ÆÓ.

£ÂÉÐÂâ ÑÔÑÃÇÐÐÑÔÕß àÎÇÍÕÓÑÐÐÑÅÑ ÔÕÓÑÇÐËâ ÍÂÕËÑÐÂ
NH�4 ÔÑÔÕÑËÕ Ä ÑÚÇÐß ÏÂÎÑÌ ÓÂÊÐÑÔÕË àÐÇÓÅËÌ ÇÅÑ ÄÂÎÇÐÕÐÞØ
ÏÑÎÇÍÖÎâÓÐÞØ ÑÓÃËÕÂÎÇÌ a1 Ë t2; ÒÑ ÆÂÐÐÞÏ ²¶¿³ àÕÂ
ÓÂÊÐÑÔÕß ÐÇ ÒÓÇÄÞÛÂÇÕ 1.5 ë 2 à£, Â ÑÃÜÇÒÓËÐâÕÂâ ÑÙÇÐÍÂ
àÕÑÌ ÄÇÎËÚËÐÞ ÓÂÄÐÂ 10 à£ (ÒÑ ÂÐÂÎÑÅËË Ô ËÊÑàÎÇÍÕÓÑÐÐÑÌ
ÏÑÎÇÍÖÎÑÌ CH4). ªÊ ÄÂÎÇÐÕÐÑÅÑ ²¶¿³ ÍÂÕËÑÐÂ NH�4
(ÔÏ. ÓËÔ. 6) ÔÎÇÆÖÇÕ, ÚÕÑ ÑÃÇ ÑÓÃËÕÂÎË a1 Ë t2 ÎÇÉÂÕ Ä
ÒÓÇÆÇÎÂØ ÑÆÐÑÌ Ë ÕÑÌ ÉÇ (ÄÐÇÛÐÇÌ ÒÑ àÐÇÓÅËË) ÒÑÎÑÔÞ,
ÄÍÎáÚÂáÜÇÌ ÕÂÍÉÇ F2p- , Cl3p- ËÎË Br4p-ÖÓÑÄÐË. ¦ÔÎË
ÔÕÓÖÍÕÖÓÂ ÄÂÎÇÐÕÐÞØ ÑÃÎÂÔÕÇÌ ÓÇÐÕÅÇÐÑ×ÑÕÑàÎÇÍÕÓÑÐÐÞØ
ÔÒÇÍÕÓÑÄ NH4Cl Ë NH4Br, Ä ÍÑÕÑÓÞØ Cl3s- Ë Br4s-ÖÓÑÄÐË
ÑÕÔÕÑâÕ ÐÂ 8 ë 10 à£ ÑÕ ÄÐÇÛÐÇÌ ÒÑÎÑÔÞ, ÒÑÓÑÉÆÂÇÕ ËÎÎáÊËá
ÃÑÎßÛÑÌ ÓÂÊÐÑÔÕË Ä àÐÇÓÅËâØ a1- Ë t2-®° ÍÂÕËÑÐÂ NH�4 , ÕÑ
ËÐÕÇÓÒÓÇÕÂÙËâ ÄÂÎÇÐÕÐÑÅÑ ÔÒÇÍÕÓÂNH4F ÎËÛÇÐÂ ÍÂÍÑÌ-ÎËÃÑ
ÐÇÑÆÐÑÊÐÂÚÐÑÔÕË Ë ÒÑàÕÑÏÖ ÑÔÑÃÇÐÐÑ ÒÑÍÂÊÂÕÇÎßÐÂ. £ àÕÑÏ
ÔÒÇÍÕÓÇ ÐËÚÕÑ ÐÇ ÒÓËÏÇÛËÄÂÇÕÔâ Í ÄÐÇÛÐÇÌ (ÒÑ àÐÇÓÅËË)
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ÒÑÎÑÔÇ (àÐÇÓÅËâ ÃÎËÉÂÌÛÇÅÑ Í ÐÇÌ F2s-ÖÓÑÄÐâ ÐÂ 25 à£
ÃÑÎßÛÇ); Í ÄÐÇÛÐÇÌ ÒÑÎÑÔÇ ÊÂÄÇÆÑÏÑ ÑÕÐÑÔâÕÔâ ÑÃÇ (a1+ t2)
ÄÂÎÇÐÕÐÞÇ ®° ÍÂÕËÑÐÂ NH�4 , Ë àÕÑ ÐÇ ÑÔÕÂÄÎâÇÕ ÔÑÏÐÇÐËÌ Ä
ÃÎËÊÑÔÕË ËØ àÐÇÓÅËÌ.

£ ÅÂÎÑÅÇÐËÆÂØ àÐÇÓÅËË a1- Ë t2-®° ÍÂÕËÑÐÂ NH�4 ÎÇÉÂÕ Ä
ÑÃÎÂÔÕË 8 ë 12 à£ Ë ÊÐÂÚËÕÇÎßÐÑ ÒÓÇÄÑÔØÑÆâÕ àÐÇÓÅËË 2p-
(15 à£) Ë ÑÔÑÃÇÐÐÑ 2s-AO (20 à£) Ä ÔÄÑÃÑÆÐÑÏ ÂÕÑÏÇ ÂÊÑÕÂ.
°ÃÓÂÜÂÇÕ ÐÂ ÔÇÃâ ÄÐËÏÂÐËÇ ÓÇÊÍÂâ ÆÇÔÕÂÃËÎËÊÂÙËâ ÔËÔÕÇÏÞ
ÄÑÔßÏË ÄÂÎÇÐÕÐÞØ àÎÇÍÕÓÑÐÑÄ ÒÓË ÒÇÓÇØÑÆÇ ÑÕ NH3 (®°:
2a1 ì 11 à£, 1eì 16 à£ Ë ÑÔÑÃÇÐÐÑ N2s2: 1a1 ì 28 à£) Í NH�4 .
³ÎÇÆÖÇÕ, ÍÑÐÇÚÐÑ, ÖÚÇÔÕß, ÚÕÑ ÓÇÚß ËÆÇÕ Ñ ÒÇÓÇØÑÆÇ ÔÄÑÃÑÆÐÑÌ
ÏÑÎÇÍÖÎÞ Ä ÏÑÎÇÍÖÎâÓÐÞÌ ÍÂÕËÑÐ Ä ÍÓËÔÕÂÎÎÇ, ÐÑ ÕÇÏ ÐÇ
ÏÇÐÇÇ ÔËÎßÐÂâ ÆÇÔÕÂÃËÎËÊÂÙËâN2s2-àÎÇÍÕÓÑÐÑÄ ÒÓË ÒÇÓÇØÑÆÇ
ÑÕ ÍÄÂÊËÂÕÑÏÐÑÅÑ ÔÑÔÕÑâÐËâ (NH3) Ä ÆÇÎÑÍÂÎËÊÑÄÂÐÐÖá
ÏÐÑÅÑÙÇÐÕÓÑÄÖá ®° (NH�4 ) ì ×ÂÍÕ ÄÇÔßÏÂ ÒÓËÏÇÚÂÕÇÎß-
ÐÞÌ.

®ÂÎÂâ ÓÂÊÐÑÔÕß Ä àÐÇÓÅËâØ a1- Ë t2-®° ÍÂÕËÑÐÂ NH�4
ÔÑÅÎÂÔÖÇÕÔâ Ô ÐÇÃÑÎßÛÑÌ ÓÂÊÐÑÔÕßá (3 à£) ÔÑÑÕÄÇÕÔÕÄÖáÜËØ
®° Ä ÏÑÎÇÍÖÎÇ CF4 Ë ÔËÎßÐÑ ÑÕÎËÚÂÇÕÔâ ÑÕ ÂÐÂÎÑÅËÚÐÑÌ
ÄÇÎËÚËÐÞ (9 à£) ÆÎâ ËÊÑàÎÇÍÕÓÑÐÐÑÌ ÏÑÎÇÍÖÎÞ CH4.112 £
ÑÕÎËÚËÇ ÑÕ NH�4 Ë CF4, ÅÆÇ 2s2-ÑÓÃËÕÂÎË ÙÇÐÕÓÂÎßÐÑÅÑ
ÂÕÑÏÂ à××ÇÍÕËÄÐÑ ÖÚÂÔÕÄÖáÕ Ä ÄÂÎÇÐÕÐÞØ ®°, Ä àÎÇÍÕÓÑÐ-
ÐÑÌ ÔÕÓÖÍÕÖÓÇ CH4 ÄÂÎÇÐÕÐÞÇ 2s2-àÎÇÍÕÓÑÐÞ ÂÕÑÏÂ ÖÅÎÇÓÑÆÂ,
ÒÑ-ÄËÆËÏÑÏÖ, ÎËÛß ÚÂÔÕËÚÐÑ ÄÑÄÎÇÚÇÐÞ Ä ÔÄâÊÞÄÂÐËÇ Ô
ÎËÅÂÐÆÂÏË Ë Ä ÊÐÂÚËÕÇÎßÐÑÌ ÏÇÓÇ ÔÑØÓÂÐâáÕ ÔÄÑÌ ÍÄÂÊË-
ÂÕÑÏÐÞÌ ØÂÓÂÍÕÇÓ,2 ÚÕÑ Ë ÒÓÇÆÑÒÓÇÆÇÎâÇÕ ÃÑÎßÛÖá àÐÇÓÅËá
ÓÂÊÆÇÎÇÐËâ a1- Ë t2-®°. ¿ÕÑ ÑÊÐÂÚÂÇÕ, ÚÕÑ ÆÂÉÇ Ä äÍÎÂÔÔËÚÇ-
ÔÍÑÏ ÔÎÖÚÂÇã ÏÑÎÇÍÖÎÞ ÏÇÕÂÐÂ CH4 Ô sp3-ÅËÃÓËÆËÊÂÙËÇÌ ÐÇ
ÄÔÇ ÕÂÍ ÒÓÑÔÕÑ. ¿ÎÇÍÕÓÑÐÐÂâ ÒÂÓÂ C2s2 ÑÔÕÂÇÕÔâ ÔÖÜÇÔÕÄÇÐÐÑ
ÐÇÒÑÆÇÎÇÐÐÑÌ (Õ. Ç. a1-®° ÐÑÔËÕ ÐÇÔÄâÊÞÄÂáÜËÌ ØÂÓÂÍÕÇÓ),
ÔÄâÊË C7H ÑÃÓÂÊÖáÕÔâ Ä ÑÔÐÑÄÐÑÏ ÊÂ ÔÚÇÕ ÄÊÂËÏÑÆÇÌÔÕÄËÌ
C2ps7H1s (ÃÎÂÅÑÆÂÓâ ÊÂÒÑÎÐÇÐËá ÔÄâÊÞÄÂáÜËØ t2-®°), ÕÂÍ
ÚÕÑ ÔÄâÊË C7H âÄÎâáÕÔâ ÔÍÑÓÇÇ ÑÓÃËÕÂÎßÐÑ ÆÇ×ËÙËÕÐÞÏË
ÅËÒÇÓÄÂÎÇÐÕÐÞÏË ÔÄâÊâÏË (6 Ç7), ÚÇÏ ÑÃÞÚÐÞÏË ÍÑÄÂÎÇÐÕ-
ÐÞÏË (8 Ç7), ÑÒËÔÞÄÂÇÏÞÏË àÍÄËÄÂÎÇÐÕÐÞÏË®°Ä ÕÇÓÏËÐÂØ
sp3-ÅËÃÓËÆËÊÂÙËË ¡°, ÍÂÍ àÕÑ ËÏÇÇÕ ÏÇÔÕÑ Ä CF4. ±ÑÆÕÄÇÓÉ-
ÆÇÐËÇÏ ÖÍÂÊÂÐÐÞØ ÓÂÊÎËÚËÌ Ä àÎÇÍÕÓÑÐÐÑÏ ÔÕÓÑÇÐËË CH4 Ë
CF4 âÄÎâÇÕÔâ ÄÑÊÓÂÔÕÂÐËÇ ÔÓÇÆÐÇÌ (Ë ÔÖÏÏÂÓÐÑÌ) àÐÇÓÅËË
ÔÄâÊÇÌ ®° ÒÓË ÒÇÓÇØÑÆÇ ÑÕ CH4 Í CF4. ´ÂÍÂâ ÊÂÄËÔËÏÑÔÕß,
ÃÇÊÖÔÎÑÄÐÑ, ÃÞÎÂ ÃÞ ÑÃÓÂÕÐÑÌ, ÇÔÎË ÃÞ àÎÇÍÕÓÑÐÐÂâ ÔÕÓÖÍ-
ÕÖÓÂ CF4 Ë CH4 ÃÞÎÂ ÑÆËÐÂÍÑÄÑÌ (ÍÑÄÂÎÇÐÕÐÑÌ, 8-àÎÇÍÕÓÑÐ-
ÐÑÌ).10

´ÂÍËÏ ÑÃÓÂÊÑÏ, Ä ÕÇÕÓÂàÆÓËÚÇÔÍËØ ÏÑÎÇÍÖÎÂØ AL4 Ä
ÔÎÖÚÂÇ ÖÚÂÔÕËâ àÎÇÍÕÓÑÐÑÄ ÙÇÐÕÓÂÎßÐÑÅÑ ÂÕÑÏÂ Ä ÔÄâÊâØ
A7L ÓÂÊÐÑÔÕß àÐÇÓÅËÌ ÄÂÎÇÐÕÐÞØ a1- Ë t2-®° ÏÂÎÂ, ÕÑÅÆÂ
ÍÂÍ ÒÓË äÄÂÎÇÐÕÐÑÌ ËÐÇÓÕÐÑÔÕËã 2s2-AO àÕÂ ÓÂÊÐÑÔÕß ÑÍÂÊÞ-
ÄÂÇÕÔâ ÊÐÂÚËÕÇÎßÐÑÌ. £ ÔÄÑá ÑÚÇÓÇÆß, à××ÇÍÕËÄÐÑÇ ÄÊÂËÏÑ-
ÆÇÌÔÕÄËÇ 2s2-AO ÙÇÐÕÓÂÎßÐÑÅÑ ÂÕÑÏÂ Ô ÄÂÎÇÐÕÐÞÏË
ÑÓÃËÕÂÎâÏË ÎËÅÂÐÆÑÄ ÄÑ ÏÐÑÅÑÏ ÑÒÓÇÆÇÎâÇÕÔâ ÃÎËÊÑÔÕßá
àÐÇÓÅËÌ ÄÊÂËÏÑÆÇÌÔÕÄÖáÜËØ ÑÓÃËÕÂÎÇÌ ÂÕÑÏÑÄ A Ë L
(ÐÂÒÓËÏÇÓ, àÐÇÓÅËË ÑÓÃËÕÂÎÇÌ C2s Ë F2ps Ä CF4 ÃÎËÉÇ, ÚÇÏ
àÐÇÓÅËË ÑÓÃËÕÂÎÇÌ C2s Ë H1s Ä CH4). ¢ÎËÊÑÔÕß àÐÇÓÅËÌ
ÄÂÎÇÐÕÐÞØ a1- Ë t2-®° ÔÎÑÉÐÞÏ ÑÃÓÂÊÑÏ ÊÂÄËÔËÕ ÑÕ ÓÂÊÐÑ-
ÔÕË ÑÓÃËÕÂÎßÐÞØ àÎÇÍÕÓÑÑÕÓËÙÂÕÇÎßÐÑÔÕÇÌ, ÑÕ ÓÂÔÒÓÇÆÇÎÇ-
ÐËâ ÄÂÎÇÐÕÐÑÌ àÎÇÍÕÓÑÐÐÑÌ ÒÎÑÕÐÑÔÕË Ä ÍÑÏÒÎÇÍÔÇ AL4,
ËÐÆÖÙËÓÖÇÏÑÅÑ ÔÄâÊâÏË A7L, ÍÑÕÑÓÞÇ ÑÃÓÂÊÖáÕÔâ ÒÓË
ÖÚÂÔÕËË 2p-àÎÇÍÕÓÑÐÑÄ ÙÇÐÕÓÂÎßÐÑÅÑ ÂÕÑÏÂ, ÑÕ ËÔØÑÆÐÞØ Ë
ÑÒÕËÏËÊËÓÑÄÂÐÐÞØ ÑÓÃËÕÂÎßÐÞØ àÐÇÓÅËÌ ÂÕÑÏÑÄ A Ë L,
ÊÂÄËÔâÜËØ ÑÕ ËØ à××ÇÍÕËÄÐÞØ ÊÂÓâÆÑÄ, Â ÕÂÍÉÇ ÑÕ ÐÇÍÑÕÑ-
ÓÞØ ÆÓÖÅËØ ×ÂÍÕÑÓÑÄ. ®ÂÎÂâ ÓÂÊÐÑÔÕß àÐÇÓÅËÌ a1- Ë t2-®°
ËÏÇÇÕ ÏÇÔÕÑ ÍÂÍ ÆÎâ ÐÇÌÕÓÂÎßÐÞØ ÏÑÎÇÍÖÎ, ÕÂÍËØ ÍÂÍ CF4 (ÐÑ
ÐÇ CH4), ÕÂÍ Ë ÆÎâ ÍÂÕËÑÐÐÞØ ÍÑÏÒÎÇÍÔÑÄ (NH�4 ) Ë, ÒÑ-
ÄËÆËÏÑÏÖ, ÆÎâ ÂÐËÑÐÐÞØ ÍÑÏÒÎÇÍÔÑÄ ÕÂÍÉÇ. ®ÑÉÐÑ ÒÓÇÆ-
ÄËÆÇÕß, ÚÕÑ Ä ÕÇÕÓÂàÆÓËÚÇÔÍÑÏ ÂÐËÑÐÇ BFÿ4 ÄÂÎÇÐÕÐÞe a1- Ë t2-
®° ØÂÓÂÍÕÇÓËÊÖáÕÔâ ÏÂÎÑÌ àÐÇÓÅËÇÌ ÓÂÊÆÇÎÇÐËâ. ¥ÇÌÔÕÄË-
ÕÇÎßÐÑ, ÓÇÐÕÅÇÐÑ×ÑÕÑàÎÇÍÕÓÑÐÐÞÇ ÔÒÇÍÕÓÞ ÄÂÎÇÐÕÐÑÌ ÑÃÎÂ-
ÔÕË ÂÐËÑÐÂ BFÿ4 ÒÑÊÄÑÎâáÕ ÐÂÆÇÉÐÑ ÑÒÓÇÆÇÎËÕß ÓÂÊÐÑÔÕß
àÐÇÓÅËÌ àÕËØ ®°, ÓÂÄÐÖá 2 à£ (ÓËÔ. 8). ¥Îâ ËÐÕÇÓÒÓÇÕÂÙËË
ÄÂÎÇÐÕÐÞØ ÒÑÎÑÔ Ä ÔÒÇÍÕÓÂØ LiBF4 Ë NaBF4 ÆÑÒÑÎÐËÕÇÎßÐÑ
ÒÓËÄÇÆÇÐÞ ÔÒÇÍÕÓÞ ÄÂÎÇÐÕÐÑÌ ÑÃÎÂÔÕË LiF ËMgF2. £ÇÎËÚËÐÂ

2 à£ ÄÑÔÒÓÑËÊÄÑÆËÕÔâ Ë Ä ¥£® Xa-ÓÂÔÚÇÕÂØ àÎÇÍÕÓÑÐÐÑÌ
ÔÕÓÖÍÕÖÓÞ ÂÐËÑÐÂ BFÿ4 .113

£ ÔÑÇÆËÐÇÐËâØ ÒÑÊÆÐËØ ÕËÒËÚÇÔÍËØ àÎÇÏÇÐÕÑÄ Ä ÔÄâÊÞÄÂ-
ÐËË Ô ÎËÅÂÐÆÂÏË, ÍÂÍ ÒÓÂÄËÎÑ, ÄÔÇÅÆÂ ÖÚÂÔÕÄÖáÕ 2s2-ÑÓÃËÕÂÎË
ÂÕÑÏÑÄ ÂÊÑÕÂ. £ àÕÑÏ ÔÎÖÚÂÇ Ä ÑÕÎËÚËÇ ÑÕ O Ë F ÓÂÊÐÑÔÕß
ÑÓÃËÕÂÎßÐÞØ àÐÇÓÅËÌ 2p Ë 2s ÐÇÄÇÎËÍÂ Ë ÃÎËÊÍÂ ÂÐÂÎÑÅËÚÐÑÌ
ÄÇÎËÚËÐÇ ÆÎâ ÂÕÑÏÑÄ C, B. £ÂÎÇÐÕÐÂâ ÂÍÕËÄÐÑÔÕß N2s2-
ÑÓÃËÕÂÎÇÌ ÊÂÄËÔËÕ ÑÕ ÏÐÑÅËØ ×ÂÍÕÑÓÑÄ. ¦Ì ÔÒÑÔÑÃÔÕÄÖáÕ
ÐËÊÍÂâ ÔÕÇÒÇÐß ÑÍËÔÎÇÐËâ ÂÊÑÕÂ, ÏÂÎÞÇ ÊÐÂÚÇÐËâ àÎÇÍÕÓÑÑÕ-
ÓËÙÂÕÇÎßÐÑÔÕÇÌ ÎËÅÂÐÆÑÄ, ÐÇÃÑÎßÛÑÌ à××ÇÍÕËÄÐÞÌ ÊÂÓâÆ
ÂÕÑÏÂ N. ¿ÕÑ ËÏÇÇÕ ÏÇÔÕÑ, ÐÂÒÓËÏÇÓ, ÆÎâ ÍÂÕËÑÐÑÄ NH�4 ,
N2H

�
5 , N2H

2�
6 , NH3OH+ Ë ËØ ÊÂÏÇÜÇÐÐÞØ ÕËÒÂ NR�4 , Â ÕÂÍÉÇ

ÆÎâ Nÿ3 Ë HN3. ¦ÔÎË ÐÇÍÑÕÑÓÞÇ ËÊ ÒÇÓÇÚËÔÎÇÐÐÞØ ÄÞÛÇ
ÖÔÎÑÄËÌ ÐÇ ÄÞÒÑÎÐâáÕÔâ (Í ÒÓËÏÇÓÖ, ÆÎâ NOÿ3 , NOÿ2 Ë ÆÓ.),
N2s-ÑÓÃËÕÂÎË ÑÔÕÂáÕÔâ ÍÄÂÊËÂÕÑÏÐÞÏË, ÔËÎßÐÑ ÔÕÂÃËÎËÊÑ-
ÄÂÐÐÞÏË (ÒÑ ÔÓÂÄÐÇÐËá ÔÑ ÔÄÑÃÑÆÐÞÏ ÂÕÑÏÑÏ N) Ä ÔÎÖÚÂÇ
ÎËÅÂÐÆÑÄ Ô ÃÑÎßÛÑÌ àÎÇÍÕÓÑÑÕÓËÙÂÕÇÎßÐÑÔÕßá. ´ÂÍÂâ ÔÕÂ-
ÃËÎËÊÂÙËâ, ËÏÇáÜÂâ ÏÇÔÕÑ ÒÓË ÄÑÄÎÇÚÇÐËË ÐÇÔÒÂÓÇÐÐÞØ
N2p-àÎÇÍÕÓÑÐÑÄ Ä ÔÄâÊË Ô ÄÞÔÑÍÑàÎÇÍÕÓÑÑÕÓËÙÂÕÇÎßÐÞÏË
ÎËÅÂÐÆÂÏË, âÄÎâÇÕÔâ ÔÎÇÆÔÕÄËÇÏ ÖÏÇÐßÛÇÐËâ ÄÐÖÕÓÇÐÐÇÅÑ
àÍÓÂÐËÓÑÄÂÐËâ N2s2-ÑÓÃËÕÂÎÇÌ, ÑÃÎÂÆÂáÜËØ ÃÑ'ÎßÛÇÌ (ÚÇÏ
N2p-AO) ÒÓÑÐËÍÂáÜÇÌ ÔÒÑÔÑÃÐÑÔÕßá.

£ ÓâÆÇ ÔÎÖÚÂÇÄ àÕÂ ÒÓÑÔÕÂâ ÍÂÓÕËÐÂ ÖÔÎÑÉÐâÇÕÔâ. ¯ÂÒÓË-
ÏÇÓ, ÆÎâNH3 ËNO�2 . £ÂÎÇÐÕÐÂâ ÐÇÂÍÕËÄÐÑÔÕßN2s2-ÑÓÃËÕÂÎË
ÏÑÎÇÍÖÎÞ ÂÏÏËÂÍÂ ÑÒÓÇÆÇÎâÇÕÔâ ÑÕÔÖÕÔÕÄËÇÏ ÄÂÍÂÐÔËÌ Ä
ÄÂÎÇÐÕÐÑÌ ÔÕÓÖÍÕÖÓÇ ÎËÅÂÐÆÑÄ (ÂÕÑÏÑÄ ¯), ÕÑÅÆÂ ÍÂÍ ÆÎâ
NO�2 ÔÕÇÒÇÐß ÖÚÂÔÕËâ N2s2-ÑÓÃËÕÂÎË Ä ÄÂÎÇÐÕÐÞØ®° ÒÑÎÐÑ-
ÔÕßá ÂÐÂÎÑÅËÚÐÂ ÒÑÄÇÆÇÐËá C2s-AO Ä ËÊÑàÎÇÍÕÓÑÐÐÑÌ Ë
ÕÑÉÇ ÎËÐÇÌÐÑÌ ÏÑÎÇÍÖÎÇ CO2.

°ÚÇÐß ÐËÊÍÂâ àÐÇÓÅËâ F2s2-ÑÓÃËÕÂÎË Ë àÍÔÕÓÇÏÂÎßÐÑ
ÃÑÎßÛÂâ ÓÂÊÐÑÔÕß àÐÇÓÅËÌ 2p- Ë 2s-¡° ÆÇÎÂáÕ ÒÓÂÍÕËÚÇÔÍË
ÐÇÄÑÊÏÑÉÐÞÏ ÄÑÄÎÇÚÇÐËÇ F2s2-AO Ä ÔÄâÊÞÄÂÐËÇ Ô ÎËÅÂÐ-
ÆÂÏË. µÍÂÊÂÐÐÞÇ àÐÇÓÅÇÕËÚÇÔÍËÇ ÑÅÓÂÐËÚÇÐËâ ÐÇÏÐÑÅÑ ÔÐË-
ÉÇÐÞ ÆÎâ ÍËÔÎÑÓÑÆÐÞØ ÂÕÑÏÑÄ, Ë ÒÑàÕÑÏÖ, ÒÑ-ÄËÆËÏÑÏÖ,
ÕÑÎßÍÑ Ä ÓÇÆÚÂÌÛËØ ÔÎÖÚÂâØ ÄÑÊÏÑÉÐÑ ÖÚÂÔÕËÇ O2s2-ÑÓÃËÕÂ-
ÎÇÌ Ä ÔÄâÊâØ Ô ÎËÅÂÐÆÂÏË. ¦ÆËÐÔÕÄÇÐÐÞÏ ØÑÓÑÛÑ ËÊÖÚÇÐÐÞÏ
ÒÓËÏÇÓÑÏ, ËÎÎáÔÕÓËÓÖáÜËÏ àÕÖ ÄÑÊÏÑÉÐÑÔÕß, âÄÎâáÕÔâ
ÑÆÐÑÕËÒÐÞÇ ÍÑÏÒÎÇÍÔÞ [Ru2OCl10]47 Ë [Os2OCl10]47 Ô ÎËÐÇÌ-
ÐÑÌ ÕÓÇØÂÕÑÏÐÑÌ ÅÓÖÒÒËÓÑÄÍÑÌ M/7O?7M, ÄÍÎáÚÂáÜÇÌ
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²ËÔ. 8. ²ÇÐÕÅÇÐÑ×ÑÕÑàÎÇÍÕÓÑÐÐÞÇ ÔÒÇÍÕÓÞ ÄÂÎÇÐÕÐÑÌ ÑÃÎÂÔÕË
ÂÐËÑÐÂ BFÿ4 (ÆÎâ ÒÓÑÔÕÑÕÞ ÑÒÖÜÇÐÞ Na2p- Ë Mg2p-ÖÓÑÄÐË;
Li1s-ÖÓÑÄÇÐß ÎÇÉËÕ ÊÂ ÒÓÇÆÇÎÂÏË ÒÓËÄÇÆÇÐÐÑÅÑ ËÐÕÇÓÄÂÎÂ àÐÇÓÅËÌ).
1ìLiBF4, 2ìNaBF4, 3ìLiF, 4ìMgF2.
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ÆÄÑÌÐÞÇ (s+p) ÆÄÖØÙÇÐÕÓÑÄÞÇ ÔÄâÊË, Ô ÚÇÕÞÓÇØÄÂÎÇÐÕÐÞÏ
ÂÕÑÏÑÏ ÍËÔÎÑÓÑÆÂ. ³ÕÑÎß ÐÇÑÃÞÚÐÑÇ àÎÇÍÕÓÑÐÐÑÇ ÔÕÓÑÇÐËÇ
ÏÑÉÐÑ ÎÇÅÍÑ ÑÃÝâÔÐËÕß, ÇÔÎË ÖÚÇÔÕß ÓÇÎÂÍÔÂÙËÑÐÐÞÇ
à××ÇÍÕÞ Ë ÏÑÆË×ËÍÂÙËá àÐÇÓÅÇÕËÚÇÔÍËØ ØÂÓÂÍÕÇÓËÔÕËÍ
ÄÂÎÇÐÕÐÞØ ¡° Ä àÕËØ ÍÑÏÒÎÇÍÔÂØ ÒÓË ÑÃÓÂÊÑÄÂÐËË
äÒÇÓÄËÚÐÞØã s-ÔÄâÊÇÌ ÙÇÐÕÓÂÎßÐÑÅÑ ÂÕÑÏÂ ÍËÔÎÑÓÑÆÂ Ô ÑÃÑ-
ËÏË ÎËÅÂÐÆÂÏË (ÔÄÑÇÑÃÓÂÊÐÖá ÓÑÎß ÊÆÇÔß ÄÞÒÑÎÐâáÕ ÆÄÂ
ÂÕÑÏÂ ÏÇÕÂÎÎÂ). °ÃÓÂÊÑÄÂÐËÇ s-ÔÄâÊÇÌ (Â ÕÂÍÉÇ ÔÒÇÙË×ËÚÇÔ-
ÍÑÇ ÑÍÓÖÉÇÐËÇ ÂÕÑÏÑÄ® Ä [M2OCl10]47) ÒÓËÄÑÆËÕ Í ÔÕÂÃËÎË-
ÊÂÙËË ÄÂÍÂÐÕÐÞØ ÑÓÃËÕÂÎÇÌ ÂÕÑÏÑÄ-ÂÍÙÇÒÕÑÓÑÄ (®) Ë
ÑÆÐÑÄÓÇÏÇÐÐÑ ÆÇÔÕÂÃËÎËÊËÓÖÇÕ ÆÄÇ àÎÇÍÕÓÑÐÐÞÇ ÒÂÓÞ ÐÂ
ÄÂÎÇÐÕÐÞØ ÑÓÃËÕÂÎâØ ÂÕÑÏÂ-ÆÑÐÑÓÂ (°), ÚÕÑ Ë ÒÓÇÆÑÒÓÇÆÇ-
ÎâÇÕ ÒÑÔÎÇÆÖáÜÇÇ ÑÃÓÂÊÑÄÂÐËÇ ÆÄÖØ ÆÂÕËÄÐÞØ p-ÔÄâÊÇÌ
O?M. £ ÙÇÎÑÏ ÑÍÂÊÞÄÂÇÕÔâ, ÚÕÑ ÄÔÇ ÚÇÕÞÓÇ ÄÂÎÇÐÕÐÞÇ
ÑÓÃËÕÂÎË ÂÕÑÏÂ ÍËÔÎÑÓÑÆÂ, ÄÍÎáÚÂâ 2s2-AO, ÒÑÎÐÑÔÕßá
ÄÑÄÎÇÚÇÐÞ Ä ÆÇÎÑÍÂÎËÊÑÄÂÐÐÞÇ ®° ÍÑÏÒÎÇÍÔÂ. £ÑÊÏÑÉÐÑ,
ÚÕÑ ÍËÔÎÑÓÑÆÐÞÇ 2s2-AO ÚÂÔÕËÚÐÑ ÒÓËÏÇÛËÄÂáÕÔâ Í 2ps-¡°
Ä àÎÇÍÕÓÑÐÐÑÌ ÔÕÓÖÍÕÖÓÇ ÑÍÔÑÍÑÏÒÎÇÍÔÑÄ Ô ÄÞÔÑÍÑÍÓÂÕÐÞÏË
ÔÄâÊâÏË ÕËÒÂ [Ti/7O], [O?77U/77O].

¬ÄÂÐÕÑÄÑ-ØËÏËÚÇÔÍËÇ ÓÂÔÚÇÕÞ ÔÑÇÆËÐÇÐËÌ ÐÇÒÇÓÇØÑÆÐÞØ
àÎÇÏÇÐÕÑÄ ÒÑÍÂÊÞÄÂáÕ,114 ÚÕÑ ÒÓË ÖÄÇÎËÚÇÐËË ÏÇÉÝâÆÇÓÐÑÅÑ
ÓÂÔÔÕÑâÐËâ A7L ÄÍÎÂÆ 2s2-AO Ä ®° ÔÄâÊÇÌ A7L ÖÏÇÐß-
ÛÂÇÕÔâ (ÄÇÓÑâÕÐÑ, ËÊ-ÊÂ ÃÑÎÇÇ ÃÞÔÕÓÑÅÑ ÖÃÞÄÂÐËâ 2s-àÎÇÍÕ-
ÓÑÐÐÑÌ ÒÎÑÕÐÑÔÕË ÒÓË ÖÆÂÎÇÐËË ÑÕ âÆÓÂ ÒÑ ÔÓÂÄÐÇÐËá Ô
2p-àÎÇÍÕÓÑÐÐÑÌ ÒÎÑÕÐÑÔÕßá). ¿ÕÑ ÒÓËÄÑÆËÕ Í ÐÇÔÍÑÎßÍËÏ
ÔÎÇÆÔÕÄËâÏ. ´ÂÍ, Ä ÔÄÑÃÑÆÐÞØ ÆÄÖØÂÕÑÏÐÞØ ÏÑÎÇÍÖÎÂØ Ë
ËÑÐÂØ CO, CN7, NO+ Ë ÐÇÍÑÕÑÓÞØ ÆÓÖÅËØ ÔËÔÕÇÏÂØ As2-AO
ÚÂÔÕÑ ÄØÑÆâÕ Ä ÔÑÔÕÂÄ ÄÂÎÇÐÕÐÞØ®°. ±ÓË ÍÑÑÓÆËÐÂÙËË àÕËØ
ÆÄÖØÂÕÑÏÐÞØ ÅÓÖÒÒ Ä ÍÑÏÒÎÇÍÔÂØ ÒÇÓÇØÑÆÐÞØ ÏÇÕÂÎÎÑÄ ÐÂ
ÂÕÑÏÂØ® ÍÓÂÕÐÑÔÕß ÆÄÖØÙÇÐÕÓÑÄÞØ ÔÄâÊÇÌ ÒÑÐËÉÂÇÕÔâ ËÊ-ÊÂ
ÒÇÓÇÐÑÔÂ àÎÇÍÕÓÑÐÐÑÌ ÒÎÑÕÐÑÔÕË Ô ÄÂÎÇÐÕÐÞØ dp-¡° ÂÕÑÏÂ®
ÐÂ ÓÂÊÓÞØÎâáÜËÇ p*-MO ÆÄÖØÂÕÑÏÐÑÌ ÅÓÖÒÒÞ, ÏÇÉÝâÆÇÓ-
ÐÑÇ ÓÂÔÔÕÑâÐËÇ Ä ÐÇÌ ÖÄÇÎËÚËÄÂÇÕÔâ, Ë ÄÍÎÂÆ A2s2-AO Ä
ÄÂÎÇÐÕÐÞÇ ®°, ÒÑ-ÄËÆËÏÑÏÖ, ÖÏÇÐßÛÂÇÕÔâ. ´ÇÏË ÉÇ
ÔÂÏÞÏË à××ÇÍÕÂÏË ÑÃÝâÔÐâÇÕÔâ ËÊÏÇÐÇÐËÇ A2s2-ÄÍÎÂÆa Ë
ËÐÄÇÓÔËâ ÖÓÑÄÐÇÌ àÐÇÓÅËË 1p- Ë 3(5)s-®° ÆÄÖØÂÕÑÏÐÞØ
ÔËÔÕÇÏ ÒÓË ÒÇÓÇØÑÆÇ ÑÕ N2, CO, CN7, NO+ Ô ÍÑÓÑÕÍËÏË
ÏÇÉÝâÆÇÓÐÞÏË ÓÂÔÔÕÑâÐËâÏË Í ÏÑÎÇÍÖÎÂÏ O2, F2 Ë ÆÓÖÅËÏ Ô
ÃÑÎßÛËÏË ÆÎËÐÂÏË ÔÄâÊÇÌ.

¥Îâ ÓÇÛÇÐËâ ÒÓÑÃÎÇÏÞ ÄÂÎÇÐÕÐÞØ 2s2-AO ÆÎâ ÍÑÏÒÎÇÍ-
ÔÑÄ ALk ÄÂÉÐÑ ÖÚÇÔÕß, ÚÕÑ ÅÇÑÏÇÕÓËá ÕÂÍËØ ÏÑÎÇÍÖÎ Ô
ÄÂÎÇÐÕÐÞÏË ÖÅÎÂÏË 104.58 ÄÑÄÔÇ ÐÇ ÑÃâÊÂÕÇÎßÐÑ ÔÄâÊÞÄÂÕß Ô
ÕÇÕÓÂàÆÓËÚÇÔÍËÏ ÓÂÔÒÓÇÆÇÎÇÐËÇÏ àÎÇÍÕÓÑÐÐÑÌ ÒÎÑÕÐÑÔÕË.
²ÇÊÖÎßÕÂÕÞ ÓÂÔÚÇÕÑÄ àÎÇÍÕÓÑÐÐÑÌ ÔÕÓÖÍÕÖÓÞ H2O ÃÇÊ ÖÚÂ-
ÔÕËâ 2s2-ÑÓÃËÕÂÎË ÂÕÑÏÂ ÍËÔÎÑÓÑÆÂ ÒÓËÄÑÆâÕ Í ÔÕÓÖÍÕÖÓÇ,
ÃÎËÊÍÑÌ Í àÍÔÒÇÓËÏÇÐÕÂÎßÐÑÌ, Â ËÏÇÐÐÑ ÏËÐËÏÖÏ ÒÑÎÐÑÌ
àÐÇÓÅËË ÆÑÔÕËÅÂÇÕÔâ ÒÓË ÊÐÂÚÇÐËË ÄÂÎÇÐÕÐÑÅÑ ÖÅÎÂ 101 ë 1028
ÃÇÊ ÍÂÍÑÌ-ÎËÃÑ sp3-ÅËÃÓËÆËÊÂÙËË, Â ÒÓÑÔÕÑ ËÊ-ÊÂ ÏÇÉàÎÇÍÕ-
ÓÑÐÐÑÅÑ ÑÕÕÂÎÍËÄÂÐËâ.

£ ÊÂÄÇÓÛÇÐËÇ àÕÑÅÑ ÓÂÊÆÇÎÂ ÑÃÓÂÕËÏ ÄÐËÏÂÐËÇ ÐÂ ÐÇ
ÒÑÆÆÂáÜÇÇÔâ ÒÓÑÔÕÑÌ ÔËÔÕÇÏÂÕËÊÂÙËË (Ô ÕÑÚÍË ÊÓÇÐËâ ÄÑÄÎÇ-
ÚÇÐËâ A2s2-ÑÓÃËÕÂÎÇÌ Ä ÔÄâÊÞÄÂÐËÇ Ô ÎËÅÂÐÆÂÏË) ÏÐÑÅÑÑÃÓÂ-
ÊËÇ àÎÇÍÕÓÑÐÐÞØ ÔÕÓÖÍÕÖÓ ÔÑÇÆËÐÇÐËÌ ÕËÒËÚÇÔÍËØ àÎÇÏÇÐÕÑÄ.
©ÆÇÔß ÐÂÆÑ ÖÚËÕÞÄÂÕß ÄÔÇ: ÅÇÑÏÇÕÓËá ÍÑÏÒÎÇÍÔÂ, ÚËÔÎÑ
ÂÕÑÏÑÄ, ÒÓÑÔÕÓÂÐÔÕÄÇÐÐÞÇ Ë àÐÇÓÅÇÕËÚÇÔÍËÇ ØÂÓÂÍÕÇÓËÔÕËÍË
A2s- Ë A2p-ÑÓÃËÕÂÎÇÌ, ÓÂÊÎËÚËâ Ä ÂÕÑÏÐÞØ àÎÇÍÕÓÑÐÐÞØ
ØÂÓÂÍÕÇÓËÔÕËÍÂØ A Ë L Ë Õ.Æ. ±ÑÍÂÊÂÕÇÎßÐÞÌ ÒÓËÏÇÓ ì
ÎËÐÇÌÐÞÇ ÕÓÇØÂÕÑÏÐÞÇ ÏÑÎÇÍÖÎÞ Ë ÏÑÎÇÍÖÎâÓÐÞÇ ËÑÐÞ
ËÊÑàÎÇÍÕÓÑÐÐÑÅÑ (16 Ç7) ÓâÆÂ CO2 ëFCNëNO�2 ëOCN7 ë
ëONC7 ëCNÿ2 ëNÿ3 ëN2O. ¥Îâ ËÐÕÇÓÒÓÇÕÂÙËË ÓÂÊÎËÚËÌ Ä
àÎÇÍÕÓÑÐÐÑÏ ÔÕÓÑÇÐËË àÕËØ ÔËÔÕÇÏ ÐÂÆÑ ÖÚËÕÞÄÂÕß ÐÇ
ÕÑÎßÍÑ ÖÍÂÊÂÐÐÞÇ ÄÞÛÇ ÒÂÓÂÏÇÕÓÞ, ÐÑ ÕÂÍÉÇ Ë ÕÂÍËÇ ÑÔÑÃÇÐ-
ÐÑÔÕË ÔÕÓÖÍÕÖÓÞ, ÍÑÕÑÓÞÇ ØÂÓÂÍÕÇÓËÊÖáÕ ÔÄÑÌÔÕÄÂ ÂÕÑÏÑÄ Ä
ËÔÔÎÇÆÖÇÏÑÌ ÏÑÎÇÍÖÎâÓÐÑÌ ÔËÔÕÇÏÇ (ÙÇÐÕÓÂÎßÐÞÌ ÂÕÑÏ, Ô
ÃÑÎßÛÇÌ ÓÑÎßá 2s2-ÑÓÃËÕÂÎÇÌ, ËÎË ÎËÅÂÐÆ, Ô ÏÇÐßÛÇÌ
ÓÑÎßá 2s2-AO), ÔÖÏÏÂÓÐÞÌ ÊÂÓâÆ ÍÑÏÒÎÇÍÔÂ Ë ÐÇÍÑÕÑÓÞÇ
ÆÓÖÅËÇ.

¿××ÇÍÕËÄÐÑÇ ÖÚÂÔÕËÇ A2s-AO Ä ÄÂÎÇÐÕÐÞØ ®° ÆÎâ
ÔÑÇÆËÐÇÐËÌ àÎÇÏÇÐÕÑÄ ÄÕÑÓÑÅÑ ÒÇÓËÑÆÂ ÑÃÝâÔÐâÇÕ ËØ ÏÐÑÅËÇ
ÑÔÑÃÇÐÐÑÔÕË, ÑÒÓÇÆÇÎâÇÕ ÅÎÖÃÑÍËÇ ÑÕÎËÚËâ ÕËÒËÚÇÔÍËØ àÎÇ-

ÏÇÐÕÑÄ ÑÕ ÑÔÕÂÎßÐÞØ ÐÇÒÇÓÇØÑÆÐÞØ àÎÇÏÇÐÕÑÄ, ÑÔÐÑÄÐÞÇ
ÒÓÑâÄÎÇÐËâ ÒÇÓËÑÆËÚÇÔÍÑÅÑ ÊÂÍÑÐÂ Ä ØËÏËË àÎÇÏÇÐÕÑÄ ÅÎÂÄ-
ÐÞØ ÒÑÆÅÓÖÒÒ, ÃËÑÅÇÐÐÞÌ ØÂÓÂÍÕÇÓ C, N, O Ë Õ.Æ.

VI. °ÃÜËÇ ÒÓËÐÙËÒÞ àÎÇÍÕÓÑÐÐÑÅÑ ÔÕÓÑÇÐËâ
ÍÑÏÒÎÇÍÔÑÄ ÐÇÒÇÓÇØÑÆÐÞØ àÎÇÏÇÐÕÑÄ
®ÐÑÅÑÚËÔÎÇÐÐÞÇ ÓÇÊÖÎßÕÂÕÞ àÍÔÒÇÓËÏÇÐÕÂÎßÐÞØ Ë ÍÄÂÐ-
ÕÑÄÑ-ØËÏËÚÇÔÍËØ ËÔÔÎÇÆÑÄÂÐËÌ ÍÑÏÒÎÇÍÔÑÄ ÐÇÒÇÓÇØÑÆÐÞØ
àÎÇÏÇÐÕÑÄ ÒÑÊÄÑÎâáÕ Ô×ÑÓÏÖÎËÓÑÄÂÕß ÑÃÜËÇ ÒÓËÐÙËÒÞ ËØ
àÎÇÍÕÓÑÐÐÑÅÑ ÔÕÓÑÇÐËâ. ´ÇÑÓÇÕËÚÇÔÍËÇ ÑÃÑÃÜÇÐËâ ÄÔÇÅÆÂ
ÃÖÆÖÕ ÒÓÇÆÏÇÕÑÏ ÒÇÓÇÔÏÑÕÓÂ, ÖÕÑÚÐÇÐËâ, ÖÎÖÚÛÇÐËâ.
±ÑàÕÑÏÖ ÔÒÇÙËÂÎßÐÑ ÑÕÏÇÕËÏ, ÚÕÑ Ä ÐÂÛÇÏ ÑÃÊÑÓÇ Ä ÍÂÚÇ-
ÔÕÄÇ ÒÇÓÄÑÔÕÇÒÇÐÐÑÌ ×ËÊËÚÇÔÍÑÌ ÑÔÐÑÄÞ ×ËÅÖÓËÓÖáÕ ÓÇÐÕ-
ÅÇÐÑ×ÑÕÑàÎÇÍÕÓÑÐÐÞÇ ÔÒÇÍÕÓÞ ÔÑÇÆËÐÇÐËÌ ÐÇÒÇÓÇØÑÆÐÞØ
àÎÇÏÇÐÕÑÄ. ±ÓË ËÊÖÚÇÐËË ËÐÕÇÐÔËÄÐÑÔÕÇÌ, àÐÇÓÅËÌ Ë ØËÏËÚÇ-
ÔÍËØ ÔÆÄËÅÑÄ ÎËÐËÌ Ä ÓÇÐÕÅÇÐÑ×ÑÕÑàÎÇÍÕÓÑÐÐÞØ ÔÒÇÍÕÓÂØ
ÄÐÖÕÓÇÐÐÇÌ Ë ÄÂÎÇÐÕÐÑÌ ÑÃÎÂÔÕÇÌ ÏÐÑÅËØ ÍÑÏÒÎÇÍÔÑÄ ÐÇÒÇ-
ÓÇØÑÆÐÞØ àÎÇÏÇÐÕÑÄ Ô ÂÙËÆÑÎËÅÂÐÆÂÏË ÑÃÐÂÓÖÉÇÐÞ ÔËÔÕÇ-
ÏÂÕËÚÇÔÍË ÒÑÄÕÑÓâáÜËÇÔâ Ë ÔÑÅÎÂÔÑÄÂÐÐÞÇ à××ÇÍÕÞ; ÐÂ ËØ
ÑÔÐÑÄÇ ÖÔÕÂÐÑÄÎÇÐÞ ÓÇÐÕÅÇÐÑàÎÇÍÕÓÑÐÐÞÇ ÍÓËÕÇÓËË ÔÕÇÒÇÐË
ÖÚÂÔÕËâ Ë ÓÑÎË ÄÂÎÇÐÕÐÞØ ÑÓÃËÕÂÎÇÌ ÙÇÐÕÓÂÎßÐÞØ ÂÕÑÏÑÄ Ä
ÑÃÓÂÊÑÄÂÐËË ÔÄâÊÇÌ Ô ÎËÅÂÐÆÂÏË. ±ÓË ÂÐÂÎËÊÇ ÄÔÇØ ËÏÇá-
ÜËØÔâ ²¶¿³ Ô ËÔÒÑÎßÊÑÄÂÐËÇÏ àÕËØ ÍÓËÕÇÓËÇÄ Ë Ô ÐÇÒÓÇÏÇÐ-
ÐÞÏ ÔÑÅÎÂÔÑÄÂÐËÇÏ Ô ÓÇÊÖÎßÕÂÕÂÏË ÍÄÂÐÕÑÄÑØËÏËÚÇÔÍËØ
ÓÂÔÚÇÕÑÄ Ë Ô ÆÂÐÐÞÏË ÆÓÖÅËØ ÄËÆÑÄ ÄÞÔÑÍÑàÐÇÓÅÇÕËÚÇÔÍÑÌ
ÔÒÇÍÕÓÑÔÍÑÒËË ÄÞâÄÎÇÐÞ ÅÎÂÄÐÞÇ ÒÓËÐÙËÒÞ àÎÇÍÕÓÑÐÐÑÅÑ
ÔÕÓÑÇÐËâ ÍÑÏÒÎÇÍÔÑÄ ÐÇÒÇÓÇØÑÆÐÞØ àÎÇÏÇÐÕÑÄ.104, 105

£ÂÍÂÐÕÐÞÇ nd-ÑÓÃËÕÂÎË ÙÇÐÕÓÂÎßÐÑÅÑ ÂÕÑÏÂ ¡ ÒÓÂÍÕË-
ÚÇÔÍË ÐÇ ÖÚÂÔÕÄÖáÕ Ä ÔÄâÊâØ A7L, ÄÍÎáÚÂâ ÔÑÇÆËÐÇÐËâ
ÄÞÔÛËØ ÔÕÇÒÇÐÇÌ ÑÍËÔÎÇÐËâ, Ë ÑÔÕÂáÕÔâ ÄËÓÕÖÂÎßÐÞÏË.
°ÓÃËÕÂÎË And, ÄÇÓÑâÕÐÑ, ÏÑÅÖÕ ÄÐÑÔËÕß ÄÍÎÂÆ Ä ÔÕÓÖÍÕÖÓÖ
àÎÇÍÕÓÑÐÐÑ-ÄÑÊÃÖÉÆÇÐÐÞØ ÔÑÔÕÑâÐËÌ ÍÑÏÒÎÇÍÔÑÄ. ¯Ç ËÔÍÎá-
ÚÇÐÑ, ÚÕÑ Ä ÓÇÆÍËØ ÔÎÖÚÂâØ And-ÑÓÃËÕÂÎË ÄÐÑÔâÕ ÄÍÎÂÆ Ë Ä
ÔÕÓÖÍÕÖÓÖ ÑÔÐÑÄÐÑÅÑ ÔÑÔÕÑâÐËâ ÍÑÏÒÎÇÍÔÂ, ÇÔÎË ÑÔÐÑÄÐÑÇ
ÔÑÔÕÑâÐËÇ ÔÑÆÇÓÉËÕ ÊÐÂÚËÕÇÎßÐÖá ÆÑÎá ÄÑÊÃÖÉÆÇÐÐÞØ ÍÑÐ-
×ËÅÖÓÂÙËÌ.

©ÂÐâÕÞÇ ÑÆÐËÏ ËÎË ÆÄÖÏâ àÎÇÍÕÓÑÐÂÏË Ans-ÑÓÃËÕÂÎË
(n5 2) ÂÕÑÏÑÄ ÄÔÇØ ÓÂÐÐËØ (I ë IV ÅÓÖÒÒ) ÐÇÒÇÓÇØÑÆÐÞØ àÎÇ-
ÏÇÐÕÑÄ ÄÕÑÓÑÅÑ Ë ÒÑÔÎÇÆÖáÜËØ ÒÇÓËÑÆÑÄ, Ä àÎÇÍÕÓÑÐÐÑÌ
ÔÕÓÖÍÕÖÓÇ ÃÑÎßÛËÐÔÕÄÂ ÍÑÏÒÎÇÍÔÑÄ ÄØÑÆâÕ Ä ÔÑÔÕÂÄ ÄÂÎÇÐÕ-
ÐÞØ®°, ÖÚÂÔÕÄÖáÕ ÐÂÓâÆÖ Ô Anp-ÑÓÃËÕÂÎâÏË Ä ÑÃÓÂÊÑÄÂÐËË
ÍÑÄÂÎÇÐÕÐÞØ ÔÄâÊÇÌ A7L. ¿ÎÇÍÕÓÑÐÐÖá ÔÕÓÖÍÕÖÓÖ ÕÂÍËØ
ÍÑÏÒÎÇÍÔÑÄ ÏÑÉÐÑ ÑÒËÔÞÄÂÕß Ä ÕÇÓÏËÐÂØ ÏÐÑÅÑÙÇÐÕÓÑÄÞØ
ÆÇÎÑÍÂÎËÊÑÄÂÐÐÞØ (ÍÂÐÑÐËÚÇÔÍËØ) ®° ËÎË ÆÄÖØÙÇÐÕÓÑÄÞØ
ÎÑÍÂÎËÊÑÄÂÐÐÞØ (àÍÄËÄÂÎÇÐÕÐÞØ) ®°, ÑÕÓÂÉÂáÜËØ ÓÂÔÒÓÇ-
ÆÇÎÇÐËÇ àÎÇÍÕÓÑÐÐÑÌ ÒÎÑÕÐÑÔÕË Ä ÑÃÎÂÔÕË ÆÄÖØÙÇÐÕÓÑÄÑÌ
ÔÄâÊË Ô ËÔÒÑÎßÊÑÄÂÐËÇÏ ÍÑÐÙÇÒÙËË ÅËÃÓËÆËÊÂÙËË ÃÂÊËÔÐÞØ
¡°. °ÃÞÚÐÞÇ ÒÓÇÆÔÕÂÄÎÇÐËâ Ñ ÅËÃÓËÆËÊÂÙËË ¡°ÏÑÅÖÕ ÃÞÕß
ÔÑØÓÂÐÇÐÞ ÕÑÎßÍÑ ÆÎâ ÍÑÑÓÆËÐÂÙËÑÐÐÞØ ÚËÔÇÎ ÂÕÑÏÑÄ ¡ ÐÇ
ÃÑÎßÛÇ 4, ÒÓËÚÇÏ ÆÎâ ÅËÃÓËÆËÊÂÙËË ÎËÛß ÕËÒÂ spm, Ë ÕÑ Ô
ËÊÄÇÔÕÐÑÌ ÑÔÕÑÓÑÉÐÑÔÕßá (ÔÓÂÄÐËÕÇ CH4 Ë CF4).

©ÂÐâÕÞÇ Ans2-ÑÓÃËÕÂÎË (n5 3) ÂÕÑÏÑÄ ÒÑÊÆÐËØ (V ëVIII
ÅÓÖÒÒ) ÐÇÒÇÓÇØÑÆÐÞØ àÎÇÏÇÐÕÑÄ ÕÓÇÕßÇÅÑ Ë ÒÑÔÎÇÆÖáÜËØ
ÒÇÓËÑÆÑÄ ÄÐÑÔâÕ ÄÇÔßÏÂ ÏÂÎÞÌ ÄÍÎÂÆ Ä ÄÂÎÇÐÕÐÞÇ ®°
ÃÑÎßÛËÐÔÕÄÂ ÍÑÏÒÎÇÍÔÑÄ. £ ÔÎÖÚÂÇ ÎËÅÂÐÆÑÄ Ô ÄÞÔÑÍÑÌ
àÎÇÍÕÓÑÑÕÓËÙÂÕÇÎßÐÑÔÕßá ÄÂÎÇÐÕÐÞÇ Ans2-ÑÓÃËÕÂÎË
ÑÔÕÂáÕÔâ ÍÄÂÊËÂÕÑÏÐÞÏË, ÔËÎßÐÑ ÔÕÂÃËÎËÊËÓÑÄÂÐÐÞÏË (ÒÑ
ÔÓÂÄÐÇÐËá Ô ÑÓÃËÕÂÎâÏË ÔÑÑÕÄÇÕÔÕÄÖáÜËØ ÔÄÑÃÑÆÐÞØ ÂÕÑ-
ÏÑÄ¡). £ÍÎÂÆAns2-AO Ä ÆÇÎÑÍÂÎËÊÑÄÂÐÐÞÇ®° ÊÐÂÚËÕÇÎÇÐ Ä
ÐÇÍÑÕÑÓÞØ ÄÞÔÑÍÑÍÑÑÓÆËÐËÓÑÄÂÐÐÞØ ÍÑÏÒÎÇÍÔÂØ (ÐÂÒÓË-
ÏÇÓ, Te5s2 Ä Ag6TeO6).

£ ÑÕÎËÚËÇ ÑÕ ÂÐÂÎÑÅËÚÐÞØ ÍÑÏÒÎÇÍÔÑÄ ÒÇÓÇØÑÆÐÞØ
ÏÇÕÂÎÎÑÄ, Ä ÃÑÎßÛËÐÔÕÄÇ ÍÑÏÒÎÇÍÔÑÄ ÐÇÒÇÓÇØÑÆÐÞØ àÎÇÏÇÐ-
ÕÑÄ ÕÓÇÕßÇÅÑ Ë ÔÎÇÆÖáÜËØ ÒÇÓËÑÆÑÄ Ä ÔÄâÊâØ A7L ÒÓËÐË-
ÏÂáÕ ÖÚÂÔÕËÇ ÎËÛß ÄÂÎÇÐÕÐÞÇ np-ÑÓÃËÕÂÎË ÙÇÐÕÓÂÎßÐÞØ
ÂÕÑÏÑÄ (Ä ÒÓÑÕËÄÑÒÑÎÑÉÐÑÔÕß ÕÓÂÆËÙËÑÐÐÞÏ ÒÓÇÆÔÕÂÄÎÇ-
ÐËâÏ ÑÃ ÖÚÂÔÕËË ns-, np- Ë nd-AO ÐÇÊÂÄËÔËÏÑ ÑÕ ËØ àÎÇÍÕÓÑÐ-
ÐÑÌ ÊÂÔÇÎÇÐÐÑÔÕË Ä ÔÄÑÃÑÆÐÞØ ÐÇÄÑÊÃÖÉÆÇÐÐÞØ ÂÕÑÏÂØ ¡).
±ÓÇÆÔÕÂÄÎÇÐËâ Ñ ÅËÃÓËÆËÊÂÙËË ÃÂÊËÔÐÞØ ¡° ÊÆÇÔß ÐÇÖ-

µÔÒÇØË ØËÏËË 66 (4) 1997 323



ÏÇÔÕÐÞ. ¿ÎÇÍÕÓÑÐÐÖá ÔÕÓÖÍÕÖÓÖ ÕÂÍËØ ÂÙËÆÑÍÑÏÒÎÇÍÔÑÄ
ÙÇÎÇÔÑÑÃÓÂÊÐÑ ÑÒËÔÞÄÂÕß ®° ÃÇÊ ÄÍÎÂÆÑÄ And- Ë
Ans2-ÑÓÃËÕÂÎÇÌ, Ô ÖÚÇÕÑÏ ÕÑÎßÍÑ Anpm-, Ë ÎËÛß ËÊÓÇÆÍÂ,
Ans2-ÑÓÃËÕÂÎÇÌ Ä ÕÇÓÏËÐÂØ ÍÑÄÂÎÇÐÕÐÞØ Ë ÅËÒÇÓÄÂÎÇÐÕÐÞØ
ÔÄâÊÇÌA7L.¥Îâ ÑÒËÔÂÐËâ ÕÂÍËØ ÍÑÏÒÎÇÍÔÑÄ Ä ÓÂÏÍÂØ ÑÃÜÇÌ
ÕÇÑÓËË ®° ­¬¡° ÅËÒÇÓÄÂÎÇÐÕÐÂâ ÔÕÓÖÍÕÖÓÂ âÄÎâÇÕÔâ ÎÖÚ-
ÛËÏ ÒÓËÃÎËÉÇÐËÇÏ. £ ÙÇÎÑÏ ÏÑÉÐÑ ÔÍÂÊÂÕß, ÚÕÑ ØËÏËâ
×ÑÔ×ÑÓÂ, ÔÇÓÞ, ØÎÑÓÂ, ÂÓÅÑÐÂ Ë ËØ ÂÐÂÎÑÅÑÄ ì àÕÑ ØËÏËâ
ÔÑÇÆËÐÇÐËÌ, ÒÑÔÕÓÑÇÐÐÞØ Ä ÑÔÐÑÄÐÑÏ ÊÂ ÔÚÇÕ ÄÂÎÇÐÕÐÞØ
npm-ÑÓÃËÕÂÎÇÌ ÙÇÐÕÓÂÎßÐÑÅÑ ÂÕÑÏÂ, ÒÑÚÕË ÃÇÊ ÄÍÎÂÆÂ Ans2-
Ë And-ÑÓÃËÕÂÎÇÌ Ä ÄÂÎÇÐÕÐÞÇ ÆÇÎÑÍÂÎËÊÑÄÂÐÐÞÇ ®°.

£ ÍÑÏÒÎÇÍÔÂØ ÒÑÊÆÐËØ àÎÇÏÇÐÕÑÄ ÄÕÑÓÑÅÑ ÒÇÓËÑÆÂ (N, °,
F) ÅÎÂÄÐÞÌ Ë ËÐÑÅÆÂ ÇÆËÐÔÕÄÇÐÐÞÌ ÄÍÎÂÆ Ä ®° ÄÐÑÔâÕ
ÄÂÎÇÐÕÐÞe A2pm-ÑÓÃËÕÂÎË. £ ÑÆÐËØ ÍÑÏÒÎÇÍÔÂØ ÊÂÐâÕÞÇ
A2s2-ÑÓÃËÕÂÎË ÑÍÂÊÞÄÂáÕÔâ ÄÂÎÇÐÕÐÑ ÐÇÂÍÕËÄÐÞÏË Ë
ÑÔÕÂáÕÔâ ÍÄÂÊËÂÕÑÏÐÞÏË, Ä ÆÓÖÅËØ ì à××ÇÍÕËÄÐÑ ÖÚÂ-
ÔÕÄÖáÕ Ä ÑÃÓÂÊÑÄÂÐËË ÆÇÎÑÍÂÎËÊÑÄÂÐÐÞØ ®°. £ÑÄÎÇÚÇÐËÇ
2s2-àÎÇÍÕÓÑÐÑÄ ÙÇÐÕÓÂÎßÐÞØ ÂÕÑÏÑÄ (ÕÂÍÑÇ ÍÂÍ ËÐÑÅÆÂ Ë ns2-
àÎÇÍÕÓÑÐÑÄ Ô n5 3) Ä ÔÄâÊÞÄÂÐËÇ Ô ÎËÅÂÐÆÂÏË ÄÑÊÏÑÉÐÑ
ÎËÛß ÒÓË ÄÞÒÑÎÐÇÐËË ÓâÆÂ ÖÔÎÑÄËÌ, ÄÂÉÐÇÌÛËÏ ËÊ ÍÑÕÑÓÞØ
âÄÎâÇÕÔâ ÐÂÎËÚËÇ Ä ÄÂÎÇÐÕÐÑÌ ÔÕÓÖÍÕÖÓÇ ÎËÅÂÐÆÂ ÄÂÍÂÐÕÐÑÌ
ÑÓÃËÕÂÎË Ô ÐËÊÍÑÌ àÐÇÓÅËÇÌ (Õ. Ç. ÔËÎßÐÑÌ ÂÍÙÇÒÕÑÓÐÑÌ ¡°).
¥ÄÖØÙÇÐÕÓÑÄÞÇ ÔÄâÊË A7L ÊÂ ÔÚÇÕ A2pm-àÎÇÍÕÓÑÐÑÄ ÑÃÓÂ-
ÊÖáÕÔâ ÍÂÍ ÒÑ ÍÑÄÂÎÇÐÕÐÑÏÖ (1:1), ÕÂÍ Ë ÒÑ ÆÂÕËÄÐÑÏÖ (2:0)
ÏÇØÂÐËÊÏÖ, Â ÊÂ ÔÚÇÕ A2s2-àÎÇÍÕÓÑÐÑÄ, ì ÍÂÍ ÒÓÂÄËÎÑ, ÒÑ
ÆÂÕËÄÐÑÏÖ.

£ àÎÇÍÕÓÑÐÐÑÌ ÔÕÓÖÍÕÖÓÇ ÍÑÏÒÎÇÍÔÑÄ àÎÇÏÇÐÕÑÄ ÄÕÑÓÑÅÑ
ÒÇÓËÑÆÂ ÊÂ ÔÚÇÕ A2pp-àÎÇÍÕÓÑÐÑÄ ÚÂÔÕÑ ÑÃÓÂÊÖáÕÔâ p-ÔÄâÊË
ÍÑÄÂÎÇÐÕÐÑÅÑ Ë ÅËÒÇÓÄÂÎÇÐÕÐÑÅÑ ÕËÒÑÄ.115 ë 117 °ÆÐÑÄÓÇÏÇÐ-
ÐÑÇ ÖÚÂÔÕËÇ A2s-¡° (ÐÂÓâÆÖ Ô ¡2p-¡°) Ä s-ÔÄâÊâØ A7L
ÒÓËÄÑÆËÕ Í ÑÃÓÂÊÑÄÂÐËá ÄÞÔÑÍÑÍÓÂÕÐÞØ ÅÑÏÑ- Ë ÅÇÕÇÓÑ-
ÂÕÑÏÐÞØ ÆÄÖØÙÇÐÕÓÑÄÞØ ÔÄâÊÇÌ (N:N, [C:N7], C:O Ë
ÆÓ.). £ÑÊÏÑÉÐÑÔÕß ÑÃÓÂÊÑÄÂÐËâ ÍÑÄÂÎÇÐÕÐÞØ Ë ÕÇÏ ÃÑÎÇÇ
ÅËÒÇÓÄÂÎÇÐÕÐÞØ p-ÔÄâÊÇÌ ÒÓË ÄÊÂËÏÑÆÇÌÔÕÄËË Anpp-ÑÓÃËÕÂ-
ÎÇÌ Ô n5 3 ÓÇÊÍÑ ÔÐËÉÇÐÂ, ÒÑàÕÑÏÖ Ä àÎÇÍÕÓÑÐÐÑÌ ÔÕÓÖÍÕÖÓÇ
ÍÑÏÒÎÇÍÔÑÄ ÐÇÒÇÓÇØÑÆÐÞØ àÎÇÏÇÐÕÑÄ ÕÓÇÕßÇÅÑ Ë ÔÎÇÆÖáÜËØ
ÒÇÓËÑÆÑÄ ÓÇÆÍÑ ÑÃÓÂÊÖáÕÔâ ÍÓÂÕÐÞÇ ÆÄÖØÙÇÐÕÓÑÄÞÇ
ÔÄâÊË.3, 45

£ ÊÂÍÎáÚÇÐËÇ ÑÔÕÂÐÑÄËÏÔâ ÐÂ ÕÇÑÓÇÕËÚÇÔÍÑÏ ÑÃÑÔÐÑÄÂ-
ÐËË Ô×ÑÓÏÖÎËÓÑÄÂÐÐÞØ ÄÞÛÇ ÒÓËÐÙËÒÑÄ. ¤ÎÂÄÐÑÇ ÄÐËÏÂÐËÇ
ÖÆÇÎËÏ ÒÓË àÕÑÏ ÆÄÖÏ ×ÂÍÕÑÓÂÏ ì àÐÇÓÅÇÕËÚÇÔÍÑÏÖ Ë
ÒÓÑÔÕÓÂÐÔÕÄÇÐÐÑÏÖ.104

´ÇÑÓÇÕËÚÇÔÍÑÇ ÑÃÑÔÐÑÄÂÐËÇ ÄÂÎÇÐÕÐÑÌ ÐÇÂÍÕËÄÐÑÔÕË
ÄÂÍÂÐÕÐÞØ nd- Ë ÊÂÐâÕÞØ ns2-ÑÓÃËÕÂÎÇÌ (n5 3) ÙÇÐÕÓÂÎßÐÞØ
ÂÕÑÏÑÄ Ä àÎÇÍÕÓÑÐÐÑÌ ÔÕÓÖÍÕÖÓÇ ÍÑÏÒÎÇÍÔÑÄ ÐÇÒÇÓÇØÑÆÐÞØ
àÎÇÏÇÐÕÑÄ ÕÓÇÕßÇÅÑ Ë ÒÑÔÎÇÆÖáÜËØ ÒÇÓËÑÆÑÄ ÑÔÐÑÄÂÐÑ ÐÂ
ÃÑÎßÛÑÌ àÐÇÓÅÇÕËÚÇÔÍÑÌ ÓÂÊÐÑÔÕË ÏÇÉÆÖ àÕËÏË ¡°, Ô ÑÆÐÑÌ
ÔÕÑÓÑÐÞ, Ë ÄÂÎÇÐÕÐÞÏË ÑÓÃËÕÂÎâÏË ÎËÅÂÐÆÑÄ ì Ô ÆÓÖÅÑÌ.
£ÂÍÂÐÕÐÞe nd-ÑÓÃËÕÂÎË ËÏÇáÕ ÔÎËÛÍÑÏ ÄÞÔÑÍÖá, Â ÊÂÐâÕÞÇ
ns2-ÑÓÃËÕÂÎË ÑÚÇÐß ÐËÊÍÖá àÐÇÓÅËá ÒÑ ÔÓÂÄÐÇÐËá Ô àÐÇÓ-
ÅËâÏË ÄÂÎÇÐÕÐÞØ ÑÓÃËÕÂÎÇÌ ÃÑÎÇÇ àÎÇÍÕÓÑÑÕÓËÙÂÕÇÎßÐÞØ ÒÑ
ÔÓÂÄÐÇÐËá Ô ÂÕÑÏÑÏ ¡ ÂÙËÆÑÎËÅÂÐÆÑÄ (àÐÇÓÅËË ÉÇ
Anp-ÑÓÃËÕÂÎÇÌ ÃÎËÊÍË àÐÇÓÅËâÏ s-, p-ÑÓÃËÕÂÎÇÌ ÎËÅÂÐÆÑÄ).
¢ÑÎßÛÂâ ÓÂÊÐÑÔÕß ÑÓÃËÕÂÎßÐÞØ àÐÇÓÅËÌ ÖÔÖÅÖÃÎâÇÕÔâ ÕÇÏ,
ÚÕÑAnd-AO ÄÇÔßÏÂ ÆË××ÖÊÐÞ, ÂAns2-AO ÔËÎßÐÑ ÔÉÂÕÞ, Ë àÕÑ
ÕÂÍÉÇ ÒÓÇÒâÕÔÕÄÖÇÕ ËØ à××ÇÍÕËÄÐÑÏÖ ÄÊÂËÏÑÆÇÌÔÕÄËá Ô
ÎËÅÂÐÆÐÞÏË ÑÓÃËÕÂÎâÏË (ÒÓÑÕâÉÇÐÐÑÔÕß Anp-AO Ä àÕÑÏ
ÔÏÞÔÎÇ ÑÒÕËÏÂÎßÐÂ). ³ÎÇÆÑÄÂÕÇÎßÐÑ, ÖÚÂÔÕËá ÄÂÍÂÐÕÐÞØ
And- Ë ÊÂÐâÕÞØ Ans2-ÑÓÃËÕÂÎÇÌ Ä ®° ÍÑÏÒÎÇÍÔÑÄ Ô ÕËÒËÚ-
ÐÞÏË ÎËÅÂÐÆÂÏË ÒÓÇÒâÕÔÕÄÖáÕ Ë àÐÇÓÅÇÕËÚÇÔÍËÌ, Ë ÒÓÑ-
ÔÕÓÂÐÔÕÄÇÐÐÞÌ ×ÂÍÕÑÓÞ.

´ÇÑÓÇÕËÚÇÔÍÑÇ ÑÃÑÔÐÑÄÂÐËÇ ÖÚÂÔÕËâ ÊÂÐâÕÞØ ÄÂÎÇÐÕÐÞØ
A2s2-ÑÓÃËÕÂÎÇÌ ÂÕÑÏÑÄ ÄÕÑÓÑÅÑ ÒÇÓËÑÆÂ Ä ®° ÍÑÏÒÎÇÍÔÑÄ Ô
ÂÙËÆÑÎËÅÂÐÆÂÏË ÑÒËÓÂÇÕÔâ ÅÎÂÄÐÞÏ ÑÃÓÂÊÑÏ ÐÂ ÃÑÎßÛÖá
ÒÓÑÔÕÓÂÐÔÕÄÇÐÐÖá ÒÓÑÕâÉÇÐÐÑÔÕß ËØA2s-AO ÒÑ ÔÓÂÄÐÇÐËá Ô
A2p-AO (ÅÎÂÄÐÞÇ ÏÂÍÔËÏÖÏÞ ÓÂÆËÂÎßÐÑÌ ÒÎÑÕÐÑÔÕË
A2s-ÑÓÃËÕÂÎÇÌ ÓÂÔÒÑÎÑÉÇÐÞ ÆÂÎßÛÇ ÑÕ âÆÓÂ, ÚÇÏ ÆÎâ
A2p-ÑÓÃËÕÂÎÇÌ). ¥Îâ ÄÔÇØ ÑÔÕÂÎßÐÞØ ÄÂÎÇÐÕÐÞØ ¡° Ô n5 3
ÔËÕÖÂÙËâ, ÍÂÍ ËÊÄÇÔÕÐÑ, ÒÓÑÕËÄÑÒÑÎÑÉÐÂâ, Ë ËÏÇÐÐÑ ÒÑàÕÑÏÖ
A2s2-AO ÐÂÏÐÑÅÑ à××ÇÍÕËÄÐÇÇ ÖÚÂÔÕÄÖáÕ Ä ÔÄâÊâØ A7L, ÚÇÏ

ÄÔÇ ÑÔÕÂÎßÐÞÇ ns-AO. ³ÎÇÆÑÄÂÕÇÎßÐÑ, ÐÂËÃÑÎÇÇ ÄÂÉÐÞÏ
ÊÆÇÔß âÄÎâÇÕÔâ ÒÓÑÔÕÓÂÐÔÕÄÇÐÐÞÌ ×ÂÍÕÑÓ, ÑÒÓÇÆÇÎâáÜËÌ
ÄÞÔÑÍÑÇ ÊÐÂÚÇÐËÇ ÚËÔÎËÕÇÎâ (ÚÇÓÇÊ ËÐÕÇÅÓÂÎ ÒÇÓÇÍÓÞÄÂÐËâ)
Ä ÄÞÓÂÉÇÐËË ÆÎâ àÐÇÓÅËË ÔÕÂÃËÎËÊÂÙËË ÔÄâÊÞÄÂáÜÇÌ ®°
(ÔÏ. ×ÑÓÏÖÎÖ (1)). ªÏÇÐÐÑ ÃÎÂÅÑÆÂÓâ ÔÄÑËÏ ÑÔÑÃÞÏ ÒÓÑ-
ÔÕÓÂÐÔÕÄÇÐÐÞÏ ØÂÓÂÍÕÇÓËÔÕËÍÂÏ 2s-¡° ÂÕÑÏÑÄ ¡ ÄÑ ÏÐÑÅËØ
ÔÎÖÚÂâØ à××ÇÍÕËÄÐÑ ÖÚÂÔÕÄÖáÕ Ä ÑÃÓÂÊÑÄÂÐËË ÆÇÎÑÍÂÎËÊÑ-
ÄÂÐÐÞØ ®°, Ä ÑÕÎËÚËÇ ÑÕ ns-AO Ô n5 3. ²ÇÛÂáÜÂâ ÓÑÎß
ÒÓÑÔÕÓÂÐÔÕÄÇÐÐÑÅÑ ×ÂÍÕÑÓÂ,104 ÑÃÇÔÒÇÚËÄÂáÜÇÅÑ ÒÑÄÞÛÇÐ-
ÐÞÇ ÊÐÂÚÇÐËâ ËÐÕÇÅÓÂÎÂ ÒÇÓÇÍÓÞÄÂÐËâ ÆÎâ 2s-ÑÓÃËÕÂÎÇÌ
ÂÕÑÏÂ ¡ Ô ÄÂÎÇÐÕÐÞÏË ÑÓÃËÕÂÎâÏË ÎËÅÂÐÆÑÄ ÒÑ ÔÓÂÄÐÇÐËá
ÔÑ ÄÔÇÏË ÑÔÕÂÎßÐÞÏË ns-ÑÓÃËÕÂÎâÏË, ÒÑÆÚÇÓÍËÄÂÇÕÔâ ÕÇÏ,
ÚÕÑ ÒÓË ÖÄÇÎËÚÇÐËË ÏÇÉÝâÆÇÓÐÞØ ÓÂÔÔÕÑâÐËÌ A7L ÄÍÎÂÆ
ÊÂÐâÕÞØ As2-ÑÓÃËÕÂÎÇÌ Ä ÄÂÎÇÐÕÐÞÇ ®° ÒÂÆÂÇÕ,114 Â ÕÂÍÉÇ
ÔÆÇÓÉËÄÂáÜËÏ ÄÎËâÐËÇÏ àÐÇÓÅÇÕËÚÇÔÍÑÅÑ ×ÂÍÕÑÓÂ ÐÂ ÔÕÇ-
ÒÇÐß ÖÚÂÔÕËâ ÊÂÐâÕÞØ A2s2-ÑÓÃËÕÂÎÇÌ Ä ÔÄâÊâØ A7L (ÄÇÆß
àÐÇÓÅËË 2s-AO ÐÂÏÐÑÅÑ ÏÇÐßÛÇ àÐÇÓÅËÌ ÄÂÎÇÐÕÐÞØ ÑÓÃËÕÂ-
ÎÇÌ ÎËÅÂÐÆÑÄ, ÒÑàÕÑÏÖ ÊÐÂÏÇÐÂÕÇÎß Ä ÒÓËÄÇÆÇÐÐÑÏ ÄÞÛÇ
ÖÓÂÄÐÇÐËË ÄÔÇÅÆÂ ËÏÇÇÕ ÃÑÎßÛÖá ÄÇÎËÚËÐÖ). ±ÓÂÄÆÂ, ÔÎÇ-
ÆÖÇÕ ÖÚËÕÞÄÂÕß ÄÑÊÏÑÉÐÑÔÕß ÔÃÎËÉÇÐËâ àÐÇÓÅËÌ A2s- (Ë
ÄÑÑÃÜÇ Ans-) ÑÓÃËÕÂÎÇÌ Ô ÄÂÎÇÐÕÐÞÏË ÑÓÃËÕÂÎâÏË ÎËÅÂÐ-
ÆÑÄ ËÊ-ÊÂ ÒÇÓÇÓÂÔÒÓÇÆÇÎÇÐËâ ÄÂÎÇÐÕÐÑÌ àÎÇÍÕÓÑÐÐÑÌ ÒÎÑÕ-
ÐÑÔÕË Ä ÍÑÏÒÎÇÍÔÇ, ÄÞÊÄÂÐÐÑÅÑ ÑÃÓÂÊÑÄÂÐËÇÏ äÒÇÓÄËÚÐÞØã
ÔÄâÊÇÌA7L ÊÂ ÔÚÇÕ ÄÂÎÇÐÕÐÞØA2p- (ËÎËAnp-) ÑÓÃËÕÂÎÇÌ, Õ.Ç.
ËÊ-ÊÂ àÎÇÍÕÓÑÐÐÞØ ÒÇÓÇÔÕÓÑÇÍ, ÓÇÅÖÎËÓÖÇÏÞØ ÓÂÊÎËÚËâÏË
ÂÕÑÏÐÞØ ØÂÓÂÍÕÇÓËÔÕËÍ A Ë L. ¯Ñ àÕË ÉÇ àÎÇÍÕÓÑÐÐÞÇ ÒÇÓÇ-
ÔÕÓÑÌÍË ÏÑÅÖÕ ÄÞÊÄÂÕß Ë ÒÓÑÕËÄÑÒÑÎÑÉÐÞÇ à××ÇÍÕÞ, Â
ËÏÇÐÐÑ ÖÏÇÐßÛÇÐËÇ ÒÓÑÔÕÓÂÐÔÕÄÇÐÐÑÌ ÒÓÑÕâÉÇÐÐÑÔÕË
ns-AO Ë ËØ àÐÇÓÅËÌ, ÒÓËÄÑÆâÜÇÇ Í ÖÄÇÎËÚÇÐËá ËØ àÐÇÓÅÇÕË-
ÚÇÔÍÑÅÑ ÐÇÔÑÑÕÄÇÕÔÕÄËâ Ô ÄÂÎÇÐÕÐÞÏË ÑÓÃËÕÂÎâÏË ÎËÅÂÐÆÑÄ.

VII. ©ÂÍÎáÚÇÐËÇ
¬ÄÂÐÕÑÄÂâ ÒÓËÓÑÆÂ àÎÇÍÕÓÑÐÑÄ ÒÑÓÑÉÆÂÇÕ ÕÇÐÆÇÐÙËá Í ËØ
ÆÇÎÑÍÂÎËÊÂÙËË. ±ÑàÕÑÏÖ Ä ÓÂÏÍÂØ ×ÑÓÏÂÎËÊÏÂ ®° ­¬¡°,
âÄÎâáÜÇÅÑÔâ ÚÂÔÕßá ÄÑÎÐÑÄÑÌ ÏÇØÂÐËÍË ÂÕÑÏÑÄ Ë ÏÑÎÇÍÖÎ,
ÄÔÇÅÆÂ ÏÑÉÐÑ Ë ÆÂÉÇ ÆÑÎÉÐÑ ÑÉËÆÂÕß, ÚÕÑ Ä ÒÓËÐÙËÒÇ Ä
àÎÇÍÕÓÑÐÐÑÌ ÔÕÓÖÍÕÖÓÇ ÏÑÎÇÍÖÎâÓÐÑÌ ÔËÔÕÇÏÞ ÐÇÐÖÎÇÄÑÌ
ÄÍÎÂÆ Ä àÎÇÍÕÓÑÐÐÖá ÒÎÑÕÐÑÔÕß ÄÐÑÔâÕ ÕÇ ÔÑÔÕÑâÐËâ, ÍÑÕÑ-
ÓÞÇ ÑÔÕÂáÕÔâ ÄÂÍÂÐÕÐÞÏË Ä ÔÄÑÃÑÆÐÞØ ÐÇÄÑÊÃÖÉÆÇÐÐÞØ
ÂÕÑÏÂØ. ´ÂÍÑÄÞ, Ä ÚÂÔÕÐÑÔÕË, And-ÑÓÃËÕÂÎË Ä ÍÑÏÒÎÇÍÔÂØ
ÐÇÒÇÓÇØÑÆÐÞØ àÎÇÏÇÐÕÑÄ. ¯Ñ ÒÓË ÑÒËÔÂÐËË àÎÇÍÕÓÑÐÐÑÅÑ
ÔÕÓÑÇÐËâ ÕÂÍËØ ÔËÔÕÇÏ ÐÇÎßÊâ ÕÇÓâÕß ÑÃâÊÂÕÇÎßÐÑÇ Ä ÎáÃÞØ
ÔËÕÖÂÙËâØ ÚÖÄÔÕÄÑ ÏÇÓÞ (ÇÅÑ ÑÕÔÖÕÔÕÄËÇÏ, ÐÇÑÒÓÂÄÆÂÐÐÑ
ÃÑÎßÛËÏ ÄÐËÏÂÐËÇÏ Í ÆÇÕÂÎâÏ Ë ÒÑÕÇÓÇÌ ÔÖÕË ÔÕÓÂÆÂáÕ
ÓÂÔÔÖÉÆÇÐËâ Ñ ÒÓÑÃÎÇÏÇ d-ÑÓÃËÕÂÎÇÌ ÏÐÑÅËØ ÂÄÕÑÓÑÄ ÔÕÂ-
ÕÇÌ, ÑÃÊÑÓÑÄ, ÏÑÐÑÅÓÂ×ËÌ). ´ÇÏ ÃÑÎÇÇ ÚÕÑ ÒÓÇÆÔÕÂÄÎÇÐËâ ÑÃ
ÂÕÑÏÐÞØ s-, p-, d-ÑÓÃËÕÂÎâØ Ä ÏÑÎÇÍÖÎÇ ÐÇ âÄÎâáÕÔâ ÔÕÓÑ-
ÅËÏË. £ ÏÑÎÇÍÖÎÂØ ÏÑÏÇÐÕ ÍÑÎËÚÇÔÕÄÂ ÆÄËÉÇÐËâ àÎÇÍÕÓÑÐÑÄ
ÐÇ ÔÑØÓÂÐâÇÕÔâ Ë ÆÇÎÇÐËÇ ÑÓÃËÕÂÎÇÌ ÐÂ s-, p-, d-ÕËÒÞ ÕÇÓâÇÕ
ÔÏÞÔÎ. ­ËÛß ÄÃÎËÊË âÆÓÂ ÂÕÑÏÂ ÇÔÕß ÑÃÎÂÔÕß, ÅÆÇ ÄÎËâÐËÇ
ÏoÎÇÍÖÎâÓÐÑÅÑ ÑÍÓÖÉÇÐËâ ÆÑÔÕÂÕÑÚÐÑ ÏÂÎÑ' ÒÑ ÔÓÂÄÐÇÐËá Ô
ÒÑÎÇÏ âÆÓÂ, ÕÂÍ ÚÕÑ ÒÓÇÆÔÕÂÄÎÇÐÐËÇ Ñ s-, p-, d-ÑÓÃËÕÂÎâØ
ÒÓËÃÎËÉÇÐÐÑ ÔÑØÓÂÐâÇÕÔâ. ±ÑàÕÑÏÖ ÒÑÆ ÖÚÂÔÕËÇÏ And-ÑÓÃË-
ÕÂÎÇÌ Ä ÔÄâÊâØA7L ËÏÇÇÕÔâ Ä ÄËÆÖ ÐÂÎËÚËÇ ÕÂÍËØ ÊÂÔÇÎÇÐÐÞØ
ÑÆÐÑàÎÇÍÕÓÑÐÐÞØ ÔÑÔÕÑâÐËÌ, ÍÑÕÑÓÞÇ ÄÃÎËÊË âÆÓÂ ÙÇÐÕÓÂÎß-
ÐÑÅÑ ÂÕÑÏÂ ¡ ËÏÇáÕ ÄËÆ d-ÑÓÃËÕÂÎÇÌ, Â ÄÆÂÎË ÑÕ ÐÇÅÑ
ÏÑÆË×ËÙËÓÖáÕÔâ Ä ÔÑÑÕÄÇÕÔÕÄËË Ô ÄÎËâÐËÇÏ ÏÑÎÇÍÖÎâÓÐÑÅÑ
ÑÍÓÖÉÇÐËâ.118

ªÏÇÐÐÑ Ä àÕÑÏ ÔÏÞÔÎÇ (Ë ÕÑÎßÍÑ Ä àÕÑÏ) ÏÞ ÓÇÍÎÂÏËÓÖÇÏ
Ä ÐÂÔÕÑâÜÇÏ ÑÃÊÑÓÇ ÑÃÜÖá ËÆÇá ÄÂÎÇÐÕÐÑÌ ÐÇÂÍÕËÄÐÑÔÕË
And-ÑÓÃËÕÂÎÇÌ Ë ÓÂÆËÍÂÎßÐÑ ÏÇÐßÛÇÌ, ÚÇÏ ÑÃÞÚÐÑ ÒÓÇÆÒÑ-
ÎÂÅÂÇÕÔâ, ÄÂÎÇÐÕÐÑÌ ÂÍÕËÄÐÑÔÕË Ans2-ÑÓÃËÕÂÎÇÌ Ä àÎÇÍÕÓÑÐ-
ÐÑÏ ÔÕÓÑÇÐËË ÍÑÏÒÎÇÍÔÑÄ ÐÇÒÇÓÇØÑÆÐÞØ àÎÇÏÇÐÕÑÄ.

£ àÕÑÏ ÑÃÊÑÓÇ ÏÞ ÄÞÔÍÂÊÞÄÂÇÏ ÔÄÑá ÕÑÚÍÖ ÊÓÇÐËâ: ÓÑÎß
And-ÑÓÃËÕÂÎÇÌ Ä ÃÑÎßÛËÐÔÕÄÇ ÔÎÖÚÂÇÄ ÒÓÇÐÇÃÓÇÉËÏÑ ÏÂÎÂ.
¿ÕË ÑÓÃËÕÂÎË ÐÂÔÕÑÎßÍÑ ÐÇÄÞÅÑÆÐÞ àÐÇÓÅÇÕËÚÇÔÍË Ë ÔÕÑÎß
ÆË××ÖÊÐÞ, ÚÕÑ ÐÇ ÔÒÑÔÑÃÐÞ Í ÔÍÑÎßÍÑ-ÐËÃÖÆß ÊÐÂÚËÕÇÎßÐÑÏÖ
ÄÊÂËÏÑÆÇÌÔÕÄËá Ô ÄÂÎÇÐÕÐÞÏË ÑÓÃËÕÂÎâÏË ÎËÅÂÐÆÑÄ. £
ÓÂÔÚÇÕÂØ ab initio d-ÑÓÃËÕÂÎË ÄÂÉÐÞ ÍÂÍ ÒÑÎâÓËÊÂÙËÑÐÐÞÇ
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×ÖÐÍÙËË, ÐÑ ËØ ÊÂÔÇÎÇÐÐÑÔÕß ÏÐÑÅÑ ÏÇÐßÛÇ, ÚÇÏ àÕÑ ÒÓÇÆ-
ÒÑÎÂÅÂÇÕÔâ Ä ÏÑÆÇÎË spmdn-ÅËÃÓËÆËÊÂÙËË.

£ ÓÂÃÑÕÂØ, ÄÞÛÇÆÛËØ Ä ÒÑÔÎÇÆÐÇÇ ÄÓÇÏâ, Ë ÒÑÔÄâÜÇÐÐÞØ
ÒÓÑÃÎÇÏÇ àÎÇÍÕÓÑÐÐÑÅÑ ÔÕÓÑÇÐËâ ÍÑÏÒÎÇÍÔÑÄ ÐÇÒÇÓÇØÑÆÐÞØ
àÎÇÏÇÐÕÑÄ, ÒÓËÄÇÆÇÐÞ ÓÇÊÖÎßÕÂÕÞ ÕÇÑÓÇÕËÚÇÔÍËØ ËÔÔÎÇÆÑÄÂ-
ÐËÌ ÐÇÔÍÑÎßÍËØ ÕÂÍËØ ÍÑÏÒÎÇÍÔÑÄ Ô ËÔÒÑÎßÊÑÄÂÐËÇÏ àÏÒËÓË-
ÚÇÔÍËØ ÏÇÕÑÆÑÄ,119, 120 ×ÖÐÍÙËÑÐÂÎÂ ÒÎÑÕÐÑÔÕË 121 Ë ÆÓÖÅËØ
ÍÄÂÐÕÑÄÑØËÏËÚÇÔÍËØ ÏÇÕÑÆÑÄ ÄÞÔÑÍÑÅÑ ÖÓÑÄÐâ.122 ë 125

²ÇÊÖÎßÕÂÕÞ àÕËØ ÓÂÃÑÕ ÐÇ ÒÓÑÕËÄÑÓÇÚÂÕ ÅÎÂÄÐÞÏ (ÍÑÐÙÇÒ-
ÕÖÂÎßÐÞÏ) ÄÞÄÑÆÂÏ ÆÂÐÐÑÅÑ ÑÃÊÑÓÂ.

°ÆÐÂÍÑ ËÊÎÑÉÇÐÐÑÇ ÄÞÛÇ ÑÕÐÑÔËÕÔâ Í ÑÔÐÑÄÐÞÏ ÔÑÔÕÑâ-
ÐËâÏ ÍÑÏÒÎÇÍÔÑÄ. £ ÄÑÊÃÖÉÆÇÐÐÞØ ÔÑÔÕÑâÐËâØ ÖÚÂÔÕËÇ d-AO
Ä ÔÄâÊâØ Ë ËØ ÄÎËâÐËÇ ÐÂ ÏÑÎÇÍÖÎâÓÐÞÇ ÔÄÑÌÔÕÄÂ ÏÑÉÇÕ ÃÞÕß
ÔÖÜÇÔÕÄÇÐÐÑ ÃÑ'ÎßÛËÏ, ÚÇÏ Ä ÑÔÐÑÄÐÑÏ ÔÑÔÕÑâÐËË. ¯Ñ ÆÑ ÔËØ
ÒÑÓ ÐÇÕ ÐÂÆÇÉÐÞØ ÓÂÔÚÇÕÑÄ ÄÑÊÃÖÉÆÇÐÐÞØ ÔÑÔÕÑâÐËÌ ÍÑÏ-
ÒÎÇÍÔÑÄ Ä ÒÓËÎÑÉÇÐËË Í ÒÓÑÃÎÇÏÇ d-AO. £ ÓÂÃÑÕÇ126 ÒÑÍÂ-
ÊÂÐÑ, ÚÕÑ ÖÚÂÔÕËÇ d-ÑÓÃËÕÂÎÇÌ ÙÇÐÕÓÂÎßÐÑÅÑ ÂÕÑÏÂ Ä ®°
ÏÑÉÇÕ ÃÞÕß ÓÇÊÖÎßÕÂÕÑÏ ÄÊÂËÏÑÆÇÌÔÕÄËâ ÐÇÄÑÊÃÖÉÆÇÐÐÑÌ
ÍÑÐ×ËÅÖÓÂÙËË ÃÇÊ d-ÄÍÎÂÆÂ Ô àÎÇÍÕÓÑÐÐÑ-ÄÑÊÃÖÉÆÇÐÐÞÏË
ÍÑÐ×ËÅÖÓÂÙËâÏË, ËÏÇáÜËÏË ÆÑÔÕÂÕÑÚÐÑ ÊÂÔÇÎÇÐÐÞÇ d-ÑÓÃË-
ÕÂÎË.

£ ÔÄâÊË Ô àÕËÏ ÏÞ ÔÚËÕÂÇÏ ÐÇÑÃØÑÆËÏÞÏ ÍÓÂÕÍÑ ÑÔÕÂÐÑ-
ÄËÕßÔâ ÐÂ ËÊÖÚÇÐËË ÓÂÔÒÓÇÆÇÎÇÐËâ àÎÇÍÕÓÑÐÐÑÌ ÒÎÑÕÐÑÔÕË Ä
ÍÓËÔÕÂÎÎÂØ ÐÂ ÑÔÐÑÄÇ ÓÇÐÕÅÇÐÑÆË××ÓÂÍÙËÑÐÐÞØ àÍÔÒÇÓËÏÇÐ-
ÕÑÄ. ±ÓÇÙËÊËÑÐÐÞÇ ÓÂÔÚÇÕÞ ÐÂ àÕÑÌ ÑÔÐÑÄÇ ÆÂáÕ ÐÂÆÇÉÐÖá,
ÒÑÎÇÊÐÖá, ÖÆÑÃÐÖá ÆÎâ ÑÃÓÂÃÑÕÍË ËÐ×ÑÓÏÂÙËá Ñ ÓÂÊÐÑÔÕ-
ÐÑÌ Ë ÆÇ×ÑÓÏÂÙËÑÐÐÑÌ àÎÇÍÕÓÑÐÐÞØ ÒÎÑÕÐÑÔÕâØ, ÒÓÑÔÕÑÕÂ
ÑÃÓÂÜÇÐËâ Ô ÍÑÕÑÓÞÏË ÄÞÆÇÓÉÂÎÂ ËÔÒÞÕÂÐËÇ ÄÓÇÏÇÐÇÏ
ÎÖÚÛÇ, ÚÇÏ ÏÐÑÅËÇ ÔÎÑÉÐÞÇ ÒÑÔÕÓÑÇÐËâ Ë ÖÕÑÐÚÇÐÐÞÇ ÒÑÆ-
ØÑÆÞ. £ àÕÑÏ ÐÂÒÓÂÄÎÇÐËË ÒÑÎÖÚÇÐÞ ÓÇÊÖÎßÕÂÕÞ, ÕÇÑÓÇÕËÚÇ-
ÔÍÂâ ËÐÕÇÓÒÓÇÕÂÙËâ ÍÑÕÑÓÞØ ÖÍÂÊÞÄÂÇÕ ÐÂ ÊÐÂÚËÕÇÎßÐÖá
ÊÂÔÇÎÇÐÐÑÔÕß And-ÑÓÃËÕÂÎÇÌ àÎÇÍÕÓÑÐÂÏË. ´ÂÍËÇ ÓÇÊÖÎß-
ÕÂÕÞ ÒÑÍÂ ÇÆËÐËÚÐÞ, ÐÑ ÒÓËÄÎÇÍÂáÕ ÔÇÓßÇÊÐÑÇ ÄÐËÏÂÐËÇ Ë
ÕÓÇÃÖáÕ âÔÐÑÅÑ Ë ÔÕÓÑÅÑÅÑ ÑÃÝâÔÐÇÐËâ.

°ÆÐËÏ ËÊ ÒÇÓÄÞØ ÕÂÍËØ ÒÓËÏÇÓÑÄ âÄÎâÇÕÔâ ÒÓâÏÑÇ ÆÑÍÂ-
ÊÂÕÇÎßÔÕÄÑ ÊÂÔÇÎÇÐÐÑÔÕË Si3d-ÑÓÃËÕÂÎÇÌ Ä ÂÐËÑÐe SiO4ÿ

4

(ÔÏ.127, 128). £ ÓÂÃÑÕÇ127 ÍÑÎËÚÇÔÕÄÇÐÐÑ ËÊÖÚÇÐÑ ÓÂÔÒÓÇÆÇÎÇ-
ÐËÇ ÓÂÊÐÑÔÕÐÑÌ (Dr) Ë ÒÑÎÐÑÌ (ÐÂÃÎáÆÂÇÏÑÌ) Ä àÍÔÒÇÓËÏÇÐÕÇ
(r0) àÎÇÍÕÓÑÐÐÞØ ÒÎÑÕÐÑÔÕÇÌ Ä ÍÓËÔÕÂÎÎÇ g-Ni2SiO4 ÐÂ ÑÔÐÑÄÇ
ÏÂÔÔËÄÂ ËÊÏÇÓÇÐÐÞØ ÔÕÓÖÍÕÖÓÐÞØ ÂÏÒÎËÕÖÆ; ÒÓË àÕÑÏ ÑÃÐÂ-
ÓÖÉÇÐÂ ÊÂÏÇÕÐÂâ àÎÇÍÕÓÑÐÐÂâ ÊÂÔÇÎÇÐÐÑÔÕß Si3d-ÑÓÃËÕÂÎÇÌ Ä
ÕÇÕÓÂàÆÓËÚÇÔÍÑÏ SiO4ÿ

4 Ë ËØ ÑÚÇÐß ÔËÎßÐÑÇ ÔÉÂÕËÇ (àÍÔÒÇÓË-
ÏÇÐÕÂÎßÐÞÌ à××ÇÍÕËÄÐÞÌ ÊÂÓâÆ ÐÂ ÂÕÑÏÇ Si ÔÑÔÕÂÄÎâÇÕ
+2.5). ®Þ ÒÑÎÂÅÂÇÏ, ÚÕÑ ÇÔÎË Ä g-Ni2SiO4 ÐÂ Si3d-ÑÓÃËÕÂÎâØ
ÆÇÌÔÕÄËÕÇÎßÐÑ ÔÑÔÓÇÆÑÕÑÚÇÐÂ ÊÂÏÇÕÐÂâ àÎÇÍÕÓÑÐÐÂâ ÒÎÑÕ-
ÐÑÔÕß, ÕÑ ÑÃÝâÔÐËÕß àÕÑ ÏÑÉÐÑ, ÒÑ-ÄËÆËÏÑÏÖ, ÔÎÇÆÖáÜËÏ
ÑÃÓÂÊÑÏ. £ ÓÇÂÎßÐÑÇ ÔÑÔÕÑâÐËÇ SiO4ÿ

4 Ä ÍÓËÔÕÂÎÎÇ g-Ni2SiO4

ÃÑÎßÛÑÌ ÄÍÎÂÆ ÐÂÓâÆÖ Ô ÐÇÄÑÊÃÖÉÆÇÐÐÑÌ ÍÑÐ×ËÅÖÓÂÙËÇÌ
ÔÄÑÃÑÆÐÑÅÑ ÅËÒÑÕÇÕËÚÇÔÍÑÅÑ ÂÐËÑÐÂ SiO4ÿ

4 ÄÐÑÔâÕ ÇÅÑ àÎÇÍÕ-
ÓÑÐÐÑ-ÄÑÊÃÖÉÆÇÐÐÞÇ ÍÑÐ×ËÅÖÓÂÙËË, ÍÑÕÑÓÞÇ ÄÒÑÎÐÇ ÏÑÅÖÕ
ÔÑÆÇÓÉÂÕß ÊÐÂÚËÕÇÎßÐÞÌ ÄÍÎÂÆ Si3d-ÑÓÃËÕÂÎÇÌ.±ÓËÚËÐÑÌÉÇ
ÃÑÎßÛÑÅÑ ÄÍÎÂÆÂ àÎÇÍÕÓÑÐÐÑ-ÄÑÊÃÖÉÆÇÐÐÞØ ÍÑÐ×ËÅÖÓÂÙËÌ
ÏÑÉÇÕ ÔÎÖÉËÕß äàÍÔÕÓÇÏÂÎßÐÑÇã ÑÍÓÖÉÇÐËÇ ÂÐËÑÐÂ SiO4ÿ

4 Ä
ÍÓËÔÕÂÎÎÇ g-Ni2SiO4: ÐÇÔÍÑÎßÍÑ ÂÕÑÏÑÄ ÐËÍÇÎâ Ô ÃÑÎßÛËÏË
ÒÑÎÑÉËÕÇÎßÐÞÏË ÊÂÓâÆÂÏË (+1.3). ±ÑÍÂÊÂÕÇÎßÐÑ, ÚÕÑ àÎÇÍÕ-
ÓÑÐÐÑÇ ÔÕÓÑÇÐËe SiO4-ÅÓÖÒÒÞ Ä ÍÓËÔÕÂÎÎÇ SiO2 ËÔÍÎáÚÂÇÕ
ÖÚÂÔÕËÇ Si3d-×ÖÐÍÙËÌ Ä ÄÂÎÇÐÕÐÞØ ÑÓÃËÕÂÎâØ. ¿ÕÑ ÃÞÎÑ
ÖÔÕÂÐÑÄÎÇÐÑ129 ÒÑ ÓÇÊÖÎßÕÂÕÂÏ ÔÑÅÎÂÔÑÄÂÐÐÑÅÑ ËÔÔÎÇÆÑÄÂ-
ÐËâ ×ÑÕÑËÑÐËÊÂÙËË, ÓÇÐÕÅÇÐÑÄÔÍÑÌ àÏËÔÔËË (SiKb, SiL2,3,
OKa) Ë ÖÎßÕÓÂ×ËÑÎÇÕÑÄÑÅÑ ÄÑÊÃÖÉÆÇÐËâ SiO2, Â ÕÂÍÉÇ ³³±
²£ Xa-ÓÂÔÚÇÕÂ àÎÇÍÕÓÑÐÐÑÌ ÔÕÓÖÍÕÖÓÞ SiO4-ÅÓÖÒÒÞ Ä SiO2. £
ÍÓËÔÕÂÎÎËÚÇÔÍÑÏ ÍÄÂÓÙÇ ÑÍÓÖÉÇÐËÇ SiO4-ÅÓÖÒÒ ÐÇ ËÏÇÇÕ
ÐËÚÇÅÑ ÑÃÜÇÅÑ Ô ÑÍÓÖÉÇÐËÇÏ g-Ni2SiO4, ËØ ÄÞÚÎÇÐÇÐËÇ Ä SiO2

ÄÑÊÏÑÉÐÑ ÎËÛß Ä ×ÑÓÏÇ SiO4/2, ÒÓÇÆÒÑÎÂÅÂáÜÇÌ ÑÍÓÖÉÇÐËÇ
SiO4-ÅÓÖÒÒÞ ÂÕÑÏÂÏË ÍÓÇÏÐËâ Ô ÄÇÔßÏÂ ÐÇÃÑÎßÛËÏË ÊÂÓâ-
ÆÂÏË. ¯ÇÕ ÐËÍÂÍËØ ÖÍÂÊÂÐËÌ ÐÂ ÊÂÏÇÕÐÞÌ ÄÍÎÂÆ Si3d-ÑÓÃËÕÂ-
ÎÇÌ Ä àÎÇÍÕÓÑÐÐÖá ÔÕÓÖÍÕÖÓÖ Na2SiO3. £ ÓÂÃÑÕÇ 128 ÑÕÏÇÚÇÐÑ,
ÚÕÑ ÐÂ ÔÇÚÇÐËâØ ÆÇ×ÑÓÏÂÙËÑÐÐÞØ ÒÎÑÕÐÑÔÕÇÌ ÍÓËÔÕÂÎÎÑÄ
AlPO4 Ë CaSO4 ÏÑÉÐÑ ÑÃÐÂÓÖÉËÕß ÒËÍË, ÔÑÑÕÄÇÕÔÕÄÖáÜËÇ

ÚÂÔÕËÚÐÑ ÊÂÔÇÎÇÐÐÞÏ 3d-ÑÓÃËÕÂÎâÏ ÂÕÑÏÑÄ ×ÑÔ×ÑÓÂ Ë ÔÇÓÞ Ä
ÂÐËÑÐÂØ PO3ÿ

4 Ë SO2ÿ
4 , ËÊÑàÎÇÍÕÓÑÐÐÞØ SiO4ÿ

4 .
°ÆÐÂ ËÊ ÔÎÑÉÐÑÔÕÇÌ ÓÇÛÇÐËâ ÒÓÑÃÎÇÏÞ And-ÑÓÃËÕÂÎÇÌ

ÍÓÑÇÕÔâ Ä ÏÐÑÅÑàÎÇÍÕÓÑÐÐÑÌ ÒÓËÓÑÆÇ ÄÑÎÐÑÄÑÌ ×ÖÐÍÙËË
ÏÑÎÇÍÖÎÞ. ±ÑàÕÑÏÖ ÐÇÑÃØÑÆËÏÑ ÑÕÎËÚÂÕß ÄÎËâÐËÇ And-¡°
ÐÂ ÔÄÑÌÔÕÄÂ ÏÑÎÇÍÖÎâÓÐÑÌ ÔËÔÕÇÏÞ ÑÕ ÒÓÑâÄÎÇÐËâ And-¡°
ÒÓË ÒÓâÏÑÏ ËÊÖÚÇÐËË àÎÇÍÕÓÑÐÐÑÌ ÒÎÑÕÐÑÔÕË ËÎË Ä ÓÇÊÖÎß-
ÕÂÕÇ ÓÂÔÚÇÕÑÄ àÎÇÍÕÓÑÐÐÑÌ ÔÕÓÖÍÕÖÓÞ ÏÑÎÇÍÖÎÞ ÏÐÑÅÑÍÑÐ-
×ËÅÖÓÂÙËÑÐÐÞÏË ÏÇÕÑÆÂÏË ÍÄÂÐÕÑÄÑÌ ØËÏËË.

´ÂÍËÏ ÑÃÓÂÊÑÏ, ÇÔÕß ÑÔÐÑÄÂÐËâ ÒÑÎÂÅÂÕß, ÚÕÑ ÒÓË ÑÒÓÇ-
ÆÇÎÇÐÐÞØ ÖÔÎÑÄËâØ ÑÜÖÕËÏÂâ ÊÂÔÇÎÇÐÐÑÔÕß And-ÑÓÃËÕÂÎÇÌ Ä
ÍÑÏÒÎÇÍÔÂØ ÐÇÒÇÓÇØÑÆÐÞØ àÎÇÏÇÐÕÑÄ ÄÒÑÎÐÇ ÄÑÊÏÑÉÐÂ, Ë
ÑÆÐËÏ ËÊ ÄÂÉÐÇÌÛËØ ×ÂÍÕÑÓÑÄ, ÔÒÑÔÑÃÔÕÄÖáÜËØ àÕÑÏÖ,
âÄÎâÇÕÔâ ÃÑÎßÛÑÌ ÄÍÎÂÆ àÎÇÍÕÓÑÐÐÑ-ÄÑÊÃÖÉÆÇÐÐÞØ ÍÑÐ×Ë-
ÅÖÓÂÙËÌ Ä ÄÑÎÐÑÄÖá ×ÖÐÍÙËá ÍÑÏÒÎÇÍÔÂ. ®ÑÉÐÑ ÒÑÎÂÅÂÕß,
ÚÕÑ ÊÐÂÚËÕÇÎßÐÂâ ÊÂÔÇÎÇÐÐÑÔÕß And-¡° ØÂÓÂÍÕÇÓËÊÖÇÕ ÏÐÑ-
ÅËÇ ÍÑÓÑÕÍÑÉËÄÖÜËÇ àÎÇÍÕÓÑÐÐÑ-ÄÑÊÃÖÉÆÇÐÐÞÇ ÔÑÔÕÑâÐËâ
ÑÃÔÖÉÆÂÇÏÞØ ÍÑÏÒÎÇÍÔÑÄ (ÄÍÎÂÆ àÎÇÍÕÓÑÐÐÑ-ÄÑÊÃÖÉÆÇÐÐÞØ
ÍÑÐ×ËÅÖÓÂÙËÌ Ä ÕÂÍËÇ ÔÑÔÕÑâÐËâ ÄÇÎËÍ ÒÑ ÑÒÓÇÆÇÎÇÐËá), Â
ÕÂÍÉÇ ÐÇÍÑÕÑÓÞÇ (ÄËÆËÏÑ, ÔÓÂÄÐËÕÇÎßÐÑ ÓÇÆÍËÇ) ÔÕÂÃËÎßÐÞÇ
ÔÑÔÕÑâÐËâ ÍÑÏÒÎÇÍÔÑÄ, Ä ÍÑÕÑÓÞØ Ä ÔËÎÖ ÑÒÓÇÆÇÎÇÐÐÞØ
ÒÓËÚËÐ ÓÇÂÎËÊÖÇÕÔâ ÃÑÎßÛÑÌ ÄÍÎÂÆ àÎÇÍÕÓÑÐÐÑ-ÄÑÊÃÖÉÆÇÐ-
ÐÞØ ÍÑÐ×ËÅÖÓÂÙËÌ.

ªÕÂÍ, ÑÃÇ àÏÒËÓËÚÇÔÍËÇ ÍÑÐÙÇÒÙËË ì d-ÑÓÃËÕÂÎÇÌ Ë
ÅËÒÇÓÄÂÎÇÐÕÐÞØ ÔÄâÊÇÌ, ì ÔÕÑÎß ÒÓËÄÎÇÍÂÕÇÎßÐÞÇ ÔÄÑÇÌ
ÒÓÑÔÕÑÕÑÌ Ë ÍÂÉÖÜÇÌÔâ ÖÐËÄÇÓÔÂÎßÐÑÔÕßá, ÐÇ ÏÑÅÖÕ ÆÂÎÇÇ
ÔÎÖÉËÕß ÆÎâ ÒÓÇÙËÊËÑÐÐÑÅÑ ÑÒËÔÂÐËâ àÎÇÍÕÓÑÐÐÑÅÑ ÔÕÓÑÇÐËâ
ÍÑÏÒÎÇÍÔÑÄ ÐÇÒÇÓÇØÑÆÐÞØ àÎÇÏÇÐÕÑÄ, ØÑÕâ ÄÕÑÓÂâ ËÊ ÐËØ,
ÃÇÊÖÔÎÑÄÐÑ, ÔÎÖÉËÕ ÒÓËÐÙËÒËÂÎßÐÑ ÃÑÎÇÇ ØÑÓÑÛËÏ ÒÓËÃÎË-
ÉÇÐËÇÏ. £ ÑÃÇËØ ÍÑÐÙÇÒÙËâØ ÊÐÂÚËÕÇÎßÐÂâ, ØÑÕâ Ë ÐÇÓÂÄÐÑ-
ÙÇÐÐÂâ, ÓÑÎß ÑÕÄÑÆËÕÔâ ÄÂÎÇÐÕÐÞÏ ns2-ÑÓÃËÕÂÎâÏ
ÙÇÐÕÓÂÎßÐÑÅÑ ÂÕÑÏÂ ¡ Ä ÑÃÓÂÊÑÄÂÐËË ÔÄâÊÇÌ Ô ÎËÅÂÐÆÂÏË, Ë
àÕÑ ÒÑÎÑÉÇÐËÇ âÄÎâÇÕÔâ ËØ ÑÃÜËÏ ËÊÝâÐÑÏ. (¯ÂÒÑÏÐËÏ, ÚÕÑ
ÆÂÉÇ Ä ÎÖÚÛÇÏ ÒÓËÃÎËÉÇÐËË ÆÎâ ÑÒËÔÂÐËâ àÎÇÍÕÓÑÐÐÑÅÑ
ÔÕÓÑÇÐËâ ÑÃÔÖÉÆÂÇÏÞØ ÍÑÏÒÎÇÍÔÑÄ ì ÍÑÐÙÇÒÙËË ÅËÒÇÓÄÂ-
ÎÇÐÕÐÞØ ÔÄâÊÇÌ ì ÖÚÂÔÕËÇ ÄÂÎÇÐÕÐÞØ ns2-àÎÇÍÕÓÑÐÑÄ
ÙÇÐÕÓÂÎßÐÑÅÑ ÂÕÑÏÂ ¡ Ä ÔÄâÊâØ Ô ÎËÅÂÐÆÂÏË ÒÓËÒËÔÞÄÂÇÕÔâ
ÕÇÏ ÄÞÔÛËÏ ÔÑÇÆËÐÇÐËâÏ, Ä ÍÑÕÑÓÞØ ÔÕÇÒÇÐß ÑÍËÔÎÇÐËâ ¡
ÏÂÍÔËÏÂÎßÐÂ.) ±ÓÇÆÔÕÂÄÎÇÐËâ ÉÇ Ñ ÅËÃÓËÆËÊÂÙËË ÄÂÎÇÐÕÐÞØ
ÑÓÃËÕÂÎÇÌ ÙÇÐÕÓÂÎßÐÑÅÑ ÂÕÑÏÂ, ÄÍÎáÚÂâ ËÊÑÄÂÎÇÐÕÐÖá, Õ. Ç.
ÐÇÖÄÇÎËÚËÄÂáÜÖá ÄÂÎÇÐÕÐÑÔÕß, ÅËÃÓËÆËÊÂÙËá, ÒÓËÏÇÐËÏÞ
ËÔÍÎáÚËÕÇÎßÐÑ Í ÍÑÏÒÎÇÍÔÂÏ àÎÇÏÇÐÕÑÄ ÄÕÑÓÑÅÑ ÒÇÓËÑÆÂ;
ÊÆÇÔß ÑÐË ÄÇÔßÏÂ à××ÇÍÕËÄÐÞ (ÍÓÑÏÇ ÏÑÎÇÍÖÎâÓÐÞØ ÔÑÇÆËÐÇ-
ÐËÌ ×ÕÑÓÂ Ë ÍËÔÎÑÓÑÆÂ) ÒÑ ÒÓËÚËÐÇ ÐÂÆÎÇÉÂÜÇÅÑ ÔÑÑÕÄÇÕ-
ÔÕÄËâ àÐÇÓÅÇÕËÚÇÔÍËØ Ë ÒÓÑÔÕÓÂÐÔÕÄÇÐÐÞØ ØÂÓÂÍÕÇÓËÔÕËÍ
ÄÂÎÇÐÕÐÞØ 2s- Ë 2p-ÑÓÃËÕÂÎÇÌ.45, 104

´ÇÑÓËâ àÎÇÍÕÓÑÐÐÑÅÑ ÔÕÓÑÇÐËâ ÍÑÏÒÎÇÍÔÑÄ ÐÇÒÇÓÇØÑÆÐÞØ
àÎÇÏÇÐÕÑÄ ÇÜÇ ÐÇ ÊÂÄÇÓÛÇÐÂ. ¯ÇÍÑÕÑÓÞÇ ÇÇ ÒÑÎÑÉÇÐËâ ÕÓÇ-
ÃÖáÕ ÖÕÑÚÐÇÐËâ Ë ÂÓÅÖÏÇÐÕËÓÑÄÂÐÐÑÌ ÏÑÆË×ËÍÂÙËË. ¦ÔÕß Ä
ÐÇÌ Ë äÃÇÎÞÇ ÒâÕÐÂã, ÑÃÖÔÎÑÄÎËÄÂáÜËÇ ÐÇÑÃØÑÆËÏÑÔÕß
ÔÕÂÐÑÄÎÇÐËâ Ë ÓÂÊÄËÕËâ ÍÑÐÙÇÒÕÖÂÎßÐÑ ÐÑÄÞØ ÒÑÎÑÉÇÐËÌ.
¯ÂÒÓËÏÇÓ, àÎÇÍÕÓÑÐÐÂâ ÔÕÓÖÍÕÖÓÂ ÕÂÍ ÐÂÊÞÄÂÇÏÞØ äÆÄÑÌ-
ÐÞØã ÔÄâÊÇÌ S7O ÄH2SO4, P7O ÄH3PO4, ÍÓÂÕÐÑÔÕß ÍÑÕÑÓÞØ
Ä ÆÇÌÔÕÄËÕÇÎßÐÑÔÕË ÏÇÐßÛÇ ÆÄÖØ.45 ª ÅÎÂÄÐÑÇ, ÍÑÐÇÚÐÑ, ì
ÒÓÑÃÎÇÏÂ ÄÂÎÇÐÕÐÑÔÕË ÙÇÐÕÓÂÎßÐÞØ ÂÕÑÏÑÄ Ë ÒÓËÏÞÍÂáÜÂâ
Í ÐÇÌ ÊÂÆÂÚÂ Ñ ÐÇÔÕÂÃËÎßÐÑÔÕË PH5, SH4, SH6 Ë ÆÓ.
±Ñ-ÄËÆËÏÑÏÖ, ÔÖÜÇÔÕÄÖáÜËÇ ÒÓÇÆÔÕÂÄÎÇÐËâ Ñ ÛÇÔÕËÄÂÎÇÐÕ-
ÐÑÌ ÔÇÓÇ Ä SO3, H2SO4, SF6, Ñ ÒâÕËÄÂÎÇÐÕÐÑÏ ×ÑÔ×ÑÓÇ Ä P2O5,
H3PO4, PF5 ì ÐÇ ÃÑÎÇÇ ÚÇÏ ÏË×, ÒÓÑÔÕÑÌ Ë ÖÆÑÃÐÞÌ ÆÎâ
ØËÏËÍÂ-ÐÇÕÇÑÓÇÕËÍÂ, ÐÑ ÄÑ ÏÐÑÅÑÏ ÔÆÇÓÉËÄÂáÜËÌ ÓÂÊÄËÕËÇ
ÕÇÑÓËË.

´ÑÕ ×ÂÍÕ (ÕÑÚÐÇÇ, ÄÂÉÐÇÌÛËÌ ÒÓËÊÐÂÍ), ÚÕÑ Ä ÃÑÎßÛËÐ-
ÔÕÄÇ ÍÑÏÒÎÇÍÔÑÄ ÐÇÒÇÓÇØÑÆÐÞØ àÎÇÏÇÐÕÑÄ Ä ÑÓÃËÕÂÎßÐÞØ
ÄÊÂËÏÑÆÇÌÔÕÄËâØ äÙÇÐÕÓÂÎßÐÞÌ ÂÕÑÏë ÎËÅÂÐÆã ÒÓÂÍÕËÚÇÔÍË
ÖÚÂÔÕÄÖáÕ ÑÕ ÙÇÐÕÓÂÎßÐÑÅÑ ÂÕÑÏÂ ÕÑÎßÍÑ p-¡°, ÑÃÝâÔÐâÇÕ
ÓÇÊÍËÇ ÓÂÊÎËÚËâ Ä àÎÇÍÕÓÑÐÐÑÏ ÔÕÓÑÇÐËË ÍÑÏÒÎÇÍÔÑÄ ÐÇÒÇÓÇ-
ØÑÆÐÞØ àÎÇÏÇÐÕÑÄ, Ô ÑÆÐÑÌ ÔÕÑÓÑÐÞ, Ë ÍÑÏÒÎÇÍÔÑÄ ÒÇÓÇ-
ØÑÆÐÞØ ÏÇÕÂÎÎÑÄ, Ô ÆÓÖÅÑÌ. £ àÎÇÍÕÓÑÐÐÑÌ ÔÕÓÖÍÕÖÓÇ
ÒÑÔÎÇÆÐËØ Ë ÒÓÑÔÕÓÂÐÔÕÄÇÐÐÞÌ, Ë àÐÇÓÅÇÕËÚÇÔÍËÌ ×ÂÍÕÑÓÞ
ÚÂÔÕÑ ÔÒÑÔÑÃÔÕÄÖáÕ à××ÇÍÕËÄÐÑÏÖ ÖÚÂÔÕËá ÄÔÇØ ÕËÒÑÄ
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ÄÂÎÇÐÕÐÞØ ÑÓÃËÕÂÎÇÌ ÂÕÑÏÑÄ ® (ns, (n71)d, np) Ä ÆÇÎÑÍÂÎË-
ÊÑÄÂÐÐÞØ®° Ä ÔÑÑÕÄÇÕÔÕÄËË Ô ÔËÏÏÇÕÓËÇÌ ÍÑÏÒÎÇÍÔÑÄ. ¿ÕÑ,
Ä ÔÄÑá ÑÚÇÓÇÆß, ÎÇÅÍÑ Ë ÒÓÑÔÕÑ ÑÃÝâÔÐâÇÕ, ÒÑÚÇÏÖ ÆÎâ
ÍÑÏÒÎÇÍÔÑÄ ÒÇÓÇØÑÆÐÞØ ÏÇÕÂÎÎÑÄ ÒÑ ÔÓÂÄÐÇÐËá Ô ÔÑÑÕÄÇÕ-
ÔÕÄÖáÜËÏË ÍÑÏÒÎÇÍÔÂÏË ÐÇÒÇÓÇØÑÆÐÞØ àÎÇÏÇÐÕÑÄ ØÂÓÂÍ-
ÕÇÓÐÞ ÃÑÎÇÇ ÓÂÊÐÑÑÃÓÂÊÐÞÇ ÍÓÂÕÐÑÔÕË ÔÄâÊÇÌ (Ë Ä ÙÇÎÑÏ
ÃÑ'ÎßÛÂâ ÔÕÂÃËÎßÐÑÔÕß ÍÑÏÒÎÇÍÔÑÄ), Â ÕÂÍÉÇ ÄÂÎÇÐÕÐÑÔÕË ËØ
ÙÇÐÕÓÂÎßÐÞØ ÂÕÑÏÑÄ ®.

¯Ñ, ÒÑ-ÄËÆËÏÑÏÖ, àÎÇÍÕÓÑÐÐÑÇ ÔÕÓÑÇÐËÇ Ë ÍÑÏÒÎÇÍÔÑÄ
ÒÇÓÇØÑÆÐÞØ ÏÇÕÂÎÎÑÄ ÆÂÎÇÍÑ ÑÕ àÕÑÌ ËÆÇÂÎËÊËÓÑÄÂÐÐÑÌ
ÔØÇÏÞ; ÑÃ àÕÑÏ ÔÄËÆÇÕÇÎßÔÕÄÖáÕ ÓÇÊÖÎßÕÂÕÞ ÐÇÆÂÄÐËØ ËÔÔÎÇ-
ÆÑÄÂÐËÌ ÓÑÎË ÓÂÊÎËÚÐÞØ ÄÂÎÇÐÕÐÞØ ÑÓÃËÕÂÎÇÌ Ä ØËÏËÚÇÔÍÑÏ
ÔÄâÊÞÄÂÐËË Ä ÍÑÏÒÎÇÍÔÂØ MLk. ¯Â ÑÔÐÑÄÇ ÓÂÔÔÚËÕÂÐÐÞØ 130

ÄÑÎÐÑÄÞØ ×ÖÐÍÙËÌ ÆÎâ Ni(CO)4 Ë Cr(NO)4 ÒÓÑÂÐÂÎËÊËÓÑÄÂÐÂ
ÔÕÓÖÍÕÖÓÂ ÔÄâÊÇÌ äÙÇÐÕÓÂÎßÐÞÌ ÂÕÑÏë ÎËÅÂÐÆã Ä ÓÂÏÍÂØ
ÐÑÄÑÅÑ ÏÇÕÑÆÂ ÂÐÂÎËÊÂ, ÔÄÑÃÑÆÐÑÅÑ ÑÕ ÂÓÕÇ×ÂÍÕÑÄ ÕÓÂÆË-
ÙËÑÐÐÑÅÑ ÂÐÂÎËÊÂ ÊÂÔÇÎÇÐÐÑÔÕÇÌ. ±ÓË àÕÑÏ ÒÑÍÂÊÂÐÑ, ÚÕÑ
ÆÑÏËÐËÓÖáÜËÌ ÄÍÎÂÆ Ä ÍÑÄÂÎÇÐÕÐÞÇ ÄÊÂËÏÑÆÇÌÔÕÄËâ M7L
ÄÐÑÔâÕ (ÐÂÓâÆÖ Ô ÎËÅÂÐÆÐÞÏË ÑÓÃËÕÂÎâÏË) ËÏÇÐÐÑ 3d-ÑÓÃË-
ÕÂÎË ÂÕÑÏÑÄ ® (3d-Ni, 3d-Cr), ÕÑÅÆÂ ÍÂÍ ÄÍÎÂÆ ËØ 4s- Ë 4p-AO
ÒÓÇÐÇÃÓÇÉËÏÑ ÏÂÎ.

±ÓË ÄÔÇÌ äÚÂÔÕÐÑÔÕËã àÕËØ ÓÇÊÖÎßÕÂÕÑÄ (ËÊÖÚÇÐÑ ÄÔÇÅÑ
ÎËÛß ÆÄÂ ÍÑÏÒÎÇÍÔÂ) ÅÎÂÄÐÞÌ ÄÞÄÑÆ ÏÑÉÐÑ ÓÂÔÙÇÐËÕß ÍÂÍ
ÐÂÚÂÎÑ ÍÑÐÙÇÒÙËË Ñ ÓÇÛÂáÜÇÌ ÓÑÎË ÄÂÎÇÐÕÐÞØ (n71)d-
ÑÓÃËÕÂÎÇÌ ÂÕÑÏÑÄ ® Ä ÔÄâÊâØ M7L Ä ÍÑÏÒÎÇÍÔÂØ ÒÇÓÇØÑÆ-
ÐÞØ ÏÇÕÂÎÎÑÄ Ë Ñ ÄÂÎÇÐÕÐÑÌ ÐÇÂÍÕËÄÐÑÔÕË (ÕÑÚÐÇÇ, ÏÂÎÑÌ
ÄÂÎÇÐÕÐÑÌ ÂÍÕËÄÐÑÔÕË) ËØ ns- Ë np-ÑÓÃËÕÂÎÇÌ Ä àÎÇÍÕÓÑÐÐÑÌ
ÔÕÓÖÍÕÖÓÇ ÍÑÏÒÎÇÍÔÑÄMLk. HÂÓâÆÖ Ô ÑÃÑÃÜÂáÜËÏ ÄÞÄÑÆÑÏ
Ñ ÓÇÛÂáÜÇÌ ÓÑÎË ÄÂÎÇÐÕÐÞØ np-ÑÓÃËÕÂÎÇÌ ÙÇÐÕÓÂÎßÐÞØ
ÂÕÑÏÑÄ ¡ Ä ÔÄâÊâØ A7L Ä ÍÑÏÒÎÇÍÔÂØ ÐÇÒÇÓÇØÑÆÐÞØ àÎÇÏÇÐ-
ÕÑÄ Ë Ñ ÄÂÎÇÐÕÐÑÌ ÐÇÂÍÕËÄÐÑÔÕË ËØ ns- Ë ÑÔÑÃÇÐÐÑ
nd-ÑÓÃËÕÂÎÇÌ àÕÑ ÏÑÉÇÕ ÒÓËÄÇÔÕË Í ÐÇÕÓËÄËÂÎßÐÑÏÖ Ë ÑÚÇÐß
ÒÓÑÔÕÑÏÖ ÄÊÅÎâÆÖ ÐÂ ÔÂÏÞÇ ÑÃÜËÇ ÒÓËÐÙËÒÞ, ÑÒÓÇÆÇÎâáÜËÇ
ÔÒÇÙË×ËÍÖ àÎÇÍÕÓÑÐÐÑÅÑ ÔÕÓÑÇÐËâ ÆÄÖØ äÒÑÎâÓÐÞØã ÍÑÏÒÎÇÍ-
ÔÑÄ ALk Ë MLk, Â ËÏÇÐÐÑ: ÍÑÏÒÎÇÍÔÞ ÒÇÓÇØÑÆÐÞØ ÏÇÕÂÎÎÑÄ
ÑÃÓÂÊÖáÕÔâ Ä ÑÔÐÑÄÐÑÏ ÊÂ ÔÚÇÕ ÄÂÎÇÐÕÐÞØ d-àÎÇÍÕÓÑÐÑÄ
ÙÇÐÕÓÂÎßÐÞØ ÂÕÑÏÑÄ, ÍÑÏÒÎÇÍÔÞ ÉÇ ÐÇÒÇÓÇØÑÆÐÞØ àÎÇÏÇÐ-
ÕÑÄ ì ÊÂ ÔÚÇÕ ÄÂÎÇÐÕÐÞØ p-àÎÇÍÕÓÑÐÑÄ ÙÇÐÕÓÂÎßÐÞØ ÂÕÑÏÑÄ.

¡ÄÕÑÓÞ ÄÞÓÂÉÂáÕ ÔÇÓÆÇÚÐÖá ÃÎÂÅÑÆÂÓÐÑÔÕß
ª.¢.¢ÇÓÔÖÍÇÓÖ Ë ¢.³.¸ÖÍÇÓÃÎÂÕÖ ÊÂ ÍÓËÕËÚÇÔÍËÇ ÊÂÏÇÚÂÐËâ
Ë ÆÑÃÓÑÉÇÎÂÕÇÎßÐÑÇ ÑÃÔÖÉÆÇÐËÇ, £.³.³ÕÓÞÍÂÐÑÄÖ Ë
®.ª.²ÂÌÙËÐÑÌ ÊÂ ÒÑÏÑÜß Ä ÓÂÃÑÕÇ.

­ËÕÇÓÂÕÖÓÂ

1. L.²auling. The Nature of the Chemical Bond. Cornel University
Press, New York, 1960

2. ¹.¬ÑÖÎÔÑÐ. £ÂÎÇÐÕÐÑÔÕß.®ËÓ, ®ÑÔÍÄÂ, 1965, ³. 426
3. ¶.¬ÑÕÕÑÐ, ¥É.µËÎÍËÐÔÑÐ. £ ÍÐ. ³ÑÄÓÇÏÇÐÐÂâ ÐÇÑÓÅÂÐËÚÇÔÍÂâ

ØËÏËâ. ¹. 2, ®ËÓ, ®ÑÔÍÄÂ, 1969, ³. 235
4. ¥.£.¬ÑÓÑÎßÍÑÄ. £ ÍÐ. ¿ÄÑÎáÙËâ ËÆÇÌ ¥.ª.®ÇÐÆÇÎÇÇÄÂ Ä ÔÑÄÓÇ-

ÏÇÐÐÑÌ ØËÏËË. (±ÑÆ ÓÇÆ. ¢.±.¯ËÍÑÎßÔÍÑÅÑ, ­.³.­ËÎËÚÂ).
¯ÂÖÍÂ, ­ÇÐËÐÅÓÂÆ, 1984. ³. 50

5. G.C.Pimentel. J. Chem. Phys., 19, 446 (1951)
6. R.E.Rundle. Rec. Chem. Progr., 23, 195 (1962)
7. ¤.±ËÏÇÐÕÇÎ, ².³ÒÓÂÕÎË. ¬ÂÍ ÍÄÂÐÕÑÄÂâ ÏÇØÂÐËÍÂ ÑÃÝâÔÐâÇÕ

ØËÏËÚÇÔÍÖá ÔÄâÊß. ®ËÓ, ®ÑÔÍÄÂ, 1973. ³.331
8. J.I.Musher. Angew. Chem., Int. Ed. Engl., 8, 54 (1969)
9. V.B.Koutecky, J.I.Musher. Theor. Chim. Acta, 33, 227 (1974)
10. D.V.Korolkov. In Theory of Valence in Progress.

(Ed. V.I.Kuznetsov). Mir, MosÔow, 1980. P. 210
11. Á.¬.³ÞÓÍËÐ. £ ÍÐ. ³ÕÑ ÎÇÕ ±ÇÓËÑÆËÚÇÔÍÑÅÑ ÊÂÍÑÐÂ ØËÏËÚÇÔÍËØ

àÎÇÏÇÐÕÑÄ.¯ÂÖÍÂ, ®ÑÔÍÄÂ, 1971. ³. 85
12. ¥É.­ËÐÐÇÕ. £ ÍÐ. ³ÕÑ ÎÇÕ ±ÇÓËÑÆËÚÇÔÍÑÅÑ ÊÂÍÑÐÂ ØËÏËÚÇÔÍËØ

àÎÇÏÇÐÕÑÄ.¯ÂÖÍÂ, ®ÑÔÍÄÂ, 1971. ³. 103
13. Á.¬.³ÞÓÍËÐ. ±ÇÓËÑÆËÚÇÔÍÂâ ÔËÔÕÇÏÂ Ë ÒÓÑÃÎÇÏÂ ÄÂÎÇÐÕÐÑÔÕË.

©ÐÂÐËÇ, ®ÑÔÍÄÂ, 1971
14. I.Mayer, P.R.Surjan. Acta Chim. Hung., 117, 85 (1984)
15. ®.¦.¥âÕÍËÐÂ, ¯.®.¬ÎËÏÇÐÍÑ.¨ÖÓÐ. ÔÕÓÖÍÕ. ØËÏËË., 14, 173

(1973)
16. °.±.¹ÂÓÍËÐ.¨ÖÓÐ. ÔÕÓÖÍÕ. ØËÏËË., 14, 389 (1973)

17. Cao Yang. Int. J. Quant. Chem., 28, 641 (1985)
18. ³.±.ªÑÐÑÄ, ¤.£.ªÑÐÑÄÂ.¨ÖÓÐ. ÐÇÑÓÅ. ØËÏËË, 14, 1691 (1969)
19. ³.±.ªÑÐÑÄ, ¤.£.ªÑÐÑÄÂ.¨ÖÓÐ. ×ËÊ. ØËÏËË, 43, 2199 (1969)
20. ¡.ª.¬ÂÓÇÎËÐ, ³.±.ªÑÐÑÄ, ¤.£.ªÑÐÑÄÂ.¨ÖÓÐ. ÔÕÓÖÍÕ. ØËÏËË,

11 (3), 454 (1970)
21. ³.±.ªÑÐÑÄ, £.³.­áÃËÏÑÄ.¨ÖÓÐ. ×ËÊ. ØËÏËË, 44, 9 (1970)
22. ¢.¡.³ÖÄÑÓÑÄ, ­.¯.°ÓÎÑÄÂ, ².£.¥ÉÂÅÂÙÒÂÐâÐ. ¬ÑÑÓÆ. ØËÏËâ, 7,

1159 (1981)
23. A.A.Bhattacharrya, A.Bhattacharra, J.J.Oleksik, G.Turner. Inorg.

Chim. Acta, 53, L163 (1981)
24. £.£.¬ËÓÔÂÐÑÄ, £.¡.¸ØÂÌ. ´ÇÑÓ. àÍÔÒÇÓËÏ. ØËÏËâ, 18, 654 (1982)
25. A.Strich, A.Veillard. J. Am. Chem. Soc., 95, 5574 (1973)
26. H.Johansen. Theor. Chim. Acta, 32, 273 (1974)
27. L.Noodleman, K.A.R.Mitchel. Inorg. Chem., 17, 2709 (1978)
28. U.Gellius, B.Rocs, P.Siegbahn. Chem. Phys. Lett., 4, 471 (1970)
29. U.Gellius, B.Rocs, P.Siegbahn. Chem. Phys. Lett., 23, 59 (1971)
30. ¥.¦.°ÐÑÒÍÑ, ³.¡.´ËÕÑÄ. ´ÇÑÓ. àÍÔÒÇÓËÏ. ØËÏËâ, 14, 677 (1978)
31. J.W.Condliy, K.H.Johnson. Chem. Phys. Lett., 10, 616 (1971)
32. ¡.ª.¢ÑÎÆÞÓÇÄ, £.¤.©ÂÍÉÇÄÔÍËÌ, °.±.¹ÂÓÍËÐ.¨ÖÓÐ. ÔÕÓÖÍÕ.

ØËÏËË, 23 (6), 30 (1982)
33. ¦.®.ºÖÔÕÑÓÑÄËÚ. ·ËÏËÚÇÔÍÂâ ÔÄâÊß Ä ÍÑÑÓÆËÐÂÙËÑÐÐÞØ ÔÑÇÆË-

ÐÇÐËâØ. ©ÐÂÐËÇ, ®ÑÔÍÄÂ, 1975
34. G.L.Gutsev, A.A.Levin. Chem. Phys. Lett., 57, 235 (1978)
35. A.P.Klyagina, A.A.Levin, G.L.Gutsev. Chem. Phys. Lett., 77, 365

(1981)
36. ¤.­.¤ÖÙÇÄ, ¡.±.¬ÎâÅËÐÂ. ¨ÖÓÐ. ÐÇÑÓÅ. ØËÏËË, 27, 2173 (1982)
37. G.L.Gutsev, A.P.Klyagina, A.A.Levin.Chem. Phys., 75, 243 (1983)
38. ¡.±.¬ÎâÅËÐÂ, ¤.­.¤ÖÙÇÄ, ¡.¡.­ÇÄËÐ.¨ÖÓÐ. ÐÇÑÓÅ. ØËÏËË, 29,

1142 (1984)
39. H.Oberhamer, J.E.Boggs. J. Am. Chem. Soc., 102, 7241 (1980)
40. S.-P.So. J. Chem. Soc., Faraday Trans., 77, 213 (1981)
41. C.A.Ernst, A.L.Allred, M.A.Ratner, M.N.Newton, G.V.Gibbs,

J.M.Moskowitz, S.Topiol. Chem. Phys. Lett., 81, 424 (1981)
42. N.C.Baird, K.F.Taylor. Can. J. Chem., 59, 814 (1981)
43. N.C.Baird, K.F.Taylor. Chem. Phys. Lett., 80, 83 (1980)
44. C.Trinquier, J.Malrier, J.-P.Daudey. Chem. Phys. Lett., 80, 552

(1981)
45. W.Kutzelnigg. Andrew. Chem., Int. Ed. Engl., 23, 272 (1984)
46. ¥.¡.¢ÑÚÄÂÓ, ¯.±.¤ÂÏÃÂÓâÐ, ­.®.¿ÒÛÕÇÌÐ. µÔÒÇØË ØËÏËË, 45,

1316 (1976)
47. C.A.Coulson. Nature (London), 221, 1106 (1969)
48. B.Roos, P.Siegbahn. Theor. Chim. Acta, 17, 199 (1970)
49. M.Keeton, D.P.Santry. Chem. Phys. Lett., 7, 105 (1970)
50. R.S.Malliken. J. Chem. Phys., 36, 3428 (1962)
51. S.Rothenberg, R.H.Jong, H.T.Schaefer. J. Am. Chem. Soc., 92,

3243 (1970)
52. ¯.±.¢ÑÓËÔÑÄÂ.®ÇÕÑÆËÍÂ ÐÇàÏÒËÓËÚÇÔÍËØ ÓÂÔÚÇÕÑÄ Ä àÎÎËÒÔÑ-

ËÆÂÎßÐÑÏ ÃÂÊËÔÇ.ªÊÆ-ÄÑ ­¤µ, ­ÇÐËÐÅÓÂÆ, 1986. ³. 61
53. ¤.±.¬ÑÔÕËÍÑÄÂ, À.±.¬ÑÔÕËÍÑÄ, ¥.£.¬ÑÓÑÎßÍÑÄ. ¥ÑÍÎ. ¡¯

³³³², 287, 671 (1985)
54. ¤.±.¬ÑÔÕËÍÑÄÂ, À.±.¬ÑÔÕËÍÑÄ, ¥.£.¬ÑÓÑÎßÍÑÄ. ´ÇÑÓ.

àÍÔÒÇÓËÏ. ØËÏËâ, 22, 572 (1986)
55. ­.¯.®ÂÊÂÎÑÄ, £.¥.ÀÏÂÕÑÄ, £.£.®ÖÓÂØÕÂÐÑÄ. ²ÇÐÕÅÇÐÑÄÔÍËÇ

ÔÒÇÍÕÓÞ ÏÑÎÇÍÖÎ.¯ÂÖÍÂ, ¯ÑÄÑÔËÃËÓÔÍ, 1977
56. £.ª.¯Ç×ÇÆÑÄ.¨ÖÓÐ. ÔÕÓÖÍÕ. ØËÏËË, 13, 352 (1972)
57. ­.¯.®ÂÊÂÎÑÄ. ²ÇÐÕÅÇÐÑÄÔÍËÇ ÔÒÇÍÕÓÞ Ë ØËÏËÚÇÔÍÂâ ÔÄâÊß.

¯ÂÖÍÂ, ¯ÑÄÑÔËÃËÓÔÍ, 1982
58. ¡.±.³ÂÆÑÄÔÍËÌ, ­.¯.®ÂÊÂÎÑÄ, ¤.¯.¥ÑÎÇÐÍÑ.¨ÖÓÐ. ÔÕÓÖÍÕ.

ØËÏËË, 14, 1048 (1973)
59. ¤.¯.¥ÑÎÇÐÍÑ, ¡.±.³ÂÆÑÄÔÍËÌ, ­.².®ÂÊÂÎÑÄ.¨ÖÓÐ. ÔÕÓÖÍÕ.

ØËÏËË, 15, 418 (1974)
60. ¡.±.³ÂÆÑÄÔÍËÌ, ¤.¯.¥ÑÎÇÐÍÑ, ­.².®ÂÊÂÎÑÄ.ªÊÄ. ¡¯ ³³³².

³ÇÓ. ×ËÊ., 38, 606 (1974)
61. £.ª.¯Ç×ÇÆÑÄ, £.¡.¶ÑÏËÚÇÄ.¨ÖÓÐ. ÔÕÓÖÍÕ. ØËÏËË, 9, 126 (1968)
62. D.V.Fischer, W.L.Baun. Anal. Chem., 37, 902 (1965)
63. J.Merrit, E.J.Agazzi. Anal. Chem., 38, 1954 (1966)
64. ¤.±.¬ÑÔÕËÍÑÄÂ, À.±.¬ÑÔÕËÍÑÄ, ¥.£.¬ÑÓÑÎßÍÑÄ. £ÇÔÕ. ­¤µ,

(1), 42 (1986)
65. J.A.Tossell. In The 179th ACS National Meeting, Houston, TX

(Abstracts of Reports). Washington, DC, 1980. P.113
66. ¡.£.¬ÑÐÆÓÂÕÇÐÍÑ, ­.¯.®ÂÊÂÎÑÄ, ¬.®.¯ÇÌÏÂÐ. °ÒÕËÍÂ Ë

ÔÒÇÍÕÓÑÔÍÑÒËâ, 48, 1072 (1980)
67. ª.ª.¯Ç×ÇÆÑÄ.¨ÖÓÐ. ÔÕÓÖÍÕ. ØËÏËË, 12, 303 (1971)
68. £.¡.¶ÑÏËÚÇÄ.¶ËÊ. ÕÄ. ÕÇÎÂ, 9, 3167 (1967)

326 ¤.±.¬ÑÔÕËÍÑÄÂ, ¥.£.¬ÑÓÑÎßÍÑÄ, À.±.¬ÑÔÕËÍÑÄ



69. R.A.Mattson, R.C.Ehlert. J. Chem. Phys., 48, 5465, 5471 (1968)
70. J.A.Tossell. Inorg. Chem., 19, 3328 (1980)
71. £.¥.ÀÏÂÕÑÄ, ­.¯.®ÂÊÂÎÑÄ, ¡.£.°ÍÑÕÓÖÃ, ª.¡.´ÑÒÑÎß. ¨ÖÓÐ.

ÔÕÖÍÕ. ØËÏËË, 25, 43 (1984)
72. ­.ª.®ÑÎÍÂÐÑÄ, ¬.Á.®ËÛËÐ, À.³.¤ÓÖÛÍÑ, £.¬.ªÔÖÒÑÄ. ¿ÍÔ-

ÒÇÓËÏÇÐÕÂÎßÐÑÇ ËÔÔÎÇÆÑÄÂÐËÇ àÎÇÍÕÓÑÐÐÑÌ ÄÂÎÇÐÕÐÑÌ ÔÕÓÖÍ-
ÕÖÓÞ ÔÑÇÆËÐÇÐËÌ ÍÔÇÐÑÐÂ. (±ÓÇÒÓËÐÕ ­ªÁ¶ ¡¯ ³³³²) 1979.
å 521

73. À.³.¤ÓÖÛÍÑ, ­.ª.®ÑÎÍÂÐÑÄ, ª.®.¢ÂÐÆ, ¡.£.°ÎÇÌÐËÍ.µÔÒÇØË
×ËÊ. ÐÂÖÍ, 113, 362 (1974)

74. ­.ª.®ÑÎÍÂÐÑÄ, À.³.¤ÓÖÛÍÑ, ª.®.¢ÂÐÆ, ¡.ºÂÆÓËÐÂ,
®.¢.´ÓÉÂÔÍÑÄÔÍÂâ.¨ÖÓÐ. àÍÔÒÇÓËÏ. ÕÇÑÓ. ×ËÊËÍË, 70, 2218
(1976)

75. ¦.®.ºÖÔÕÑÓÑÄËÚ. ¬ÑÑÓÆ. ØËÏËâ, 2, 435 (1976)
76. E.M.Shustorovich. Inorg. Chem., 17, 2648, (1978)
77. K.H.Johnson. Adv. Quant. Chem., 7, 143 (1973)
78. J.A.Tossell. J. Am. Chem. Soc., 97, 4840 (1975)
79. F.Kein, W.Kutzelnigg. J. Am. Chem. Soc., 97, 3623 (1975)
80. G.M.Schwenzer, H.F.Schaefer. J. Am. Chem. Soc., 97, 1393 (1975)
81. M.A.Ratner, J.R.Sabin. J. Am. Chem. Soc., 93, 3542 (1971)
82. W.R.Rodwell. J. Am. Chem. Soc., 100, 7209 (1978)
83. K.Siegbahn. ESCA Applied to Free Molecules. North-Hollahd,

Amsterdam, 1971
84. ¬.©ËÅÃÂÐ. ¿ÎÇÍÕÓÑÐÐÂâ ÔÒÇÍÕÓÑÔÍÑÒËâ.®ËÓ, ®ÑÔÍÄÂ, 1971
85. £.ª.¯Ç×ÇÆÑÄ, £.ª.£ÑÄÐÂ. ¿ÎÇÍÕÓÑÐÐÂâ ÔÕÓÖÍÕÖÓÂ ØËÏËÚÇÔÍËØ

ÔÑÇÆËÐÇÐËÌ.¯ÂÖÍÂ, ®ÑÔÍÄÂ, 1987
86. ¤.±.¬ÑÔÕËÍÑÄÂ, £.³.³ÕÓÞÍÂÐÑÄ, À.±.¬ÑÔÕËÍÑÄ,

¥.£.¬ÑÓÑÎßÍÑÄ. ´ÇÑÓ. àÍÔÒÇÓËÏ. ØËÏËâ, 18, 279 (1982)
87. £.ª.¯Ç×ÇÆÑÄ. ³ÕÓÑÇÐËÇ ÏÑÎÇÍÖÎ Ë ØËÏËÚÇÔÍÂâ ÔÄâÊß. ´. 3.(³ÇÓ.

ËÕÑÅË ÐÂÖÍË Ë ÕÇØÐËÍË). ªÊÆ-ÄÑ £ª¯ª´ª, ®ÑÔÍÄÂ, 1975
88. J.A.Connor, I.H.Hillier, V.R.Saunders, M.Barber.Mol. Phys., 23,

81 (1972)
89. ¤.­.¤ÖÙÇÄ, ¡.¦.³ÏÑÎâÓ. ªÊÄ. ¡¯ ³³³². ³ÇÓ. ØËÏ., 939 (1981)
90. G.M.Bancroft, P.A.Malmquist, S.Svensson, E.Basilier, U.Gelius,

K.Siegbahn. Inorg. Chem., 17, 1595 (1978)
91. £.ª.¯Ç×ÇÆÑÄ.³ÕÓÑÇÐËÇ ÏÑÎÇÍÖÎ Ë ØËÏËÚÇÔÍÂâ ÔÄâÊß. ´. 1. (³ÇÓ.

ËÕÑÅË ÐÂÖÍË Ë ÕÇØÐËÍË). ªÊÆ-ÄÑ £ª¯ª´ª, ®ÑÔÍÄÂ, 1973
92. ¤.±.¬ÑÔÕËÍÑÄÂ, ®.ª.²ÂÌÙËÐÂ, À.±.¬ÑÔÕËÍÑÄ,

¥.£.¬ÑÓÑÎßÍÑÄ. ¬ÑÑÓÆ. ØËÏËâ, 20, 565 (1994)
93. W.L.Jolly. Coord. Chem. Rev., 13, 47 (1974)
94. W.B.Perry, T.F.Scaaf, W.L.Jolly. J. Am. Chem. Soc., 97, 4899

(1975)
95. S.Cradoc, E.A.V.Edsworth, A.Robertson. Chem. Phys. Lett., 30,

413 (1975)
96. R.Shong-yuan, W.X.Ching. Phys. Rev. B, Condens. Matter., 23,

5454 (1981)
97. K.Siegbahn. Rev. Mod. Phys., 54, 709 (1982)
98. W.L.Jolly, D.N.Hendrickson. J. Am. Chem. Soc., 92, 1863 (1970)
99. J.M.Hollander, W.J.Jolly. Acc. Chem. Res., 3, 193 (1970)

100. ®.¦.¥âÕÍËÐÂ, ¦.­.²ÑÊÇÐÃÇÓÅ. ³ÕÓÑÇÐËÇ ÏÑÎÇÍÖÎ Ë ØËÏËÚÇÔÍÂâ
ÔÄâÊß. ´. 2. (³ÇÓ. ËÕÑÅË ÐÂÖÍË Ë ÕÇØÐËÍË). ªÊÆ-ÄÑ £ª¯ª´ª,
®ÑÔÍÄÂ, 1974

101. J.H.Scoéeld. J. Electron Spectrosc., 8, 129 (1976)
102. S.L.Ruby, G.K.Shenoy. InMossbauer Isomer Schifts. (Eds

G.K.Shenoy, F.E.Wagner). North-Holland, Amsterdam, 1978.
P. 617

103. ³.ª.¢ÑÐÆÂÓÇÄÔÍËÌ, À.±.¬ÑÔÕËÍÑÄ, ³.¡.´ËÏÑ×ÇÇÄ. ´ÇÑÓ. àÍÔ-
ÒÇÓËÏ. ØËÏËâ, 20, 89 (1984)

104. ¤.±.¬ÑÔÕËÍÑÄÂ, À.±.¬ÑÔÕËÍÑÄ, ¥.£.¬ÑÓÑÎßÍÑÄ. ¥ÑÍÎ. ¡¯
³³³², 280, 663 (1985)

105. ¤.±.¬ÑÔÕËÍÑÄÂ,À.±.¬ÑÔÕËÍÑÄ, ¥.£.¬ÑÓÑÎßÍÑÄ.¬ÑÑÓÆ. ØËÏËâ,
20 (10), 735 (1994)

106. Á.£.³ÂÎÞÐß, ¬.£.´ËÕÑÄÂ, ¦.¯.­ÑÅËÐÑÄÂ, £.ª.¯Ç×ÇÆÑÄ.¨ÖÓÐ.
ÐÇÑÓÅ. ØËÏËË, 22, 2998 (1977)

107. D.N.Hendrickson, J.M.Hollander,W.L.Jolly. Inorg. Chem., 8, 2642
(1969)

108. £.ª.¯Ç×ÇÆÑÄ. ¬ÑÑÓÆ. ØËÏËâ, 4, 1283 (1978)
109. M.Lax. Phys. Rev., 119, 1502 (1960)
110. ¤.®.®ËØÂÌÎÑÄ, À.¤.¢ÑÓÑÆßÍÑ. ±ÑÄÇÓØÐÑÔÕß, 6, 85 (1982)
111. £.ª.£ÑÄÐÂ.¨ÖÓÐ. ÔÕÓÖÍÕ. ØËÏËË, 28, 166, (1987)
112. ¤.­.¤ÖÙÇÄ, ¡.¡.­ÇÄËÐ. ¨ÖÓÐ. ÔÕÓÖÍÕ. ØËÏËË, 20, 771 (1979)
113. ¤.­.¤ÖÙÇÄ, ¡.ª.¢ÑÎÆÞÓÇÄ. ¨ÖÓÐ. ÔÕÓÖÍÕ. ØËÏËË, 26, 2353

(1981)
114. À.¡.´ÇÕÇÓËÐ, ³.¤.¤ÂÅÂÓËÐ, À.±.¥ËÍÑÄ, ¤.­.¤ÖÙÇÄ. ´ÇÑÓ. àÍÔ-

ÒÇÓËÏ. ØËÏËâ, 19, 256 (1983)
115. ¤.±.¬ÑÔÕËÍÑÄÂ, À.±.¬ÑÔÕËÍÑÄ, ¥.£.¬ÑÓÑÎßÍÑÄ. ¥ÑÍÎ. ¡¯

³³³², 296, 914 (1987)
116. ¤.±.¬ÑÔÕËÍÑÄÂ,À.±.¬ÑÔÕËÍÑÄ, ¥.£.¬ÑÓÑÎßÍÑÄ.¬ÑÑÓÆ. ØËÏËâ,

20 (8), 573 (1994)
117. ¡.¯.¹ÇØÎÑÄ, ³.±.ªÑÐÑÄ. ´ÇÑÓ. àÍÔÒÇÓËÏ. ØËÏËâ, 18, 682 (1982)
118. ª.¢.¢ÇÓÔÖÍÇÓ. ¿ÎÇÍÕÓÑÐÐÑÇ ÔÕÓÑÇÐËÇ Ë ÔÄÑÌÔÕÄÂ ÍÑÑÓÆËÐÂÙËÑÐ-

ÐÞØ ÔÑÇÆËÐÇÐËÌ. ·ËÏËâ, ­ÇÐËÐÅÓÂÆ, 1986
119. J.V.Seeley, T.M.Miller, A.A.Vaggiano. J. Chem. Phys., 105, 2127

(1996)
120. £.£.±ËÐâÔßÍËÐ, ª.£.³ÕÂÐÍÇÄËÚ, ¡.­.¹ËÔÕâÍÑÄ, ª.³.¡ØÓÇÏ,

³.£.¤ÖÆËÏÂ, ®.¦.£ÑÎßÒËÐ.ªÊÄ. ¡¯. ³ÇÓ. ØËÏ., 1116 (1996)
121. E.Ruiz, D.R.Salahub, A.Vella. J. Phys. Chem., 100, 12265 (1996)
122. Y.Yamaguchi, Y.Hie, S.Kim, H.F.Schaefer. J. Phys. Chem., 105,

1951 (1996)
123. M.N.Glukhovtser, A.Dransfeld, P.von R.Schleyer. J. Phys. Chem.,

100, 13447 (1996)
124. ¡.­.¹ËÔÕâÍÑÄ, ª.£.³ÕÂÐÍÇÄËÚ, ª.³.¡ØÓÇÏ, ².±.¤ÂÏÃÂÓâÐ,

®.¦.£ÑÎßÒËÐ.ªÊÄ. ¡¯. ³ÇÓ. ØËÏ., 886 (1996)
125. ª.±.¢ÇÎÇÙÍËÌ, ¡.¤.¤ÓÇÃÇÐáÍ, £.¦.¬ÎËÏÇÐÍÑ. ¬ÑÑÓÆ. ØËÏËâ,

22, 174 (1996)
126. A.Stromberg, U.Wahlgren, L.Petersen, P.Siegbahn. Chem. Phys.,

89, 323 (1984)
127. ¡.¯.¹ÇØÎÑÄ, ³.±.ªÑÐÑÄ. ¬ÑÑÓÆ. ØËÏËâ, 7, 34 (1981)
128. ¡.¯.¹ÇØÎÑÄ, ³.±.ªÑÐÑÄ. ¬ÑÑÓÆ. ØËÏËâ, 11, 19 (1985)
129. J.A.Tossell, D.J.Vaughan, K.H.Johnson.Chem. Phys. Lett., 20, 329

(1973)
130. P.S.Bagus, C.J.Nelin. InNewChallenges in Computational Quantum

Chemistry. (Eds R.Broer, P.J.C.Aerts, P.S.Bagus). University of
Groningen, Groningen, 1994. P. 165

ELECTRON STRUCTURE OF NON-TRANSITION ELEMENT COMPOUNDS

G.P.Kostikova, D.V.Korolkov, Yu.P.Kostikov
St.Petersburg State University
2, Universitetskii prosp., 198904 St.Petersburg, Peterhof, Russian Federation, Fax +7(812)428 ë 6939

The results of quantum-chemical calculations of the electron structure of non-transition element
complexes are reviewed. Their X-ray emission and X-ray photoelectron spectra are analysed. General
principles of the electron structure of such complexes are established. It is shown that the effective
participation of partially or completely occupied valence npm-orbitals of the central atom A of ALk

complexes in the formation of delocalisedMOs, the negligibly small contribution of vacant And-orbitals
to the bonds with ligands, the valence inertness or rather low contribution of occupied Ans2-orbitals
(except for 2s2-AO) to the valenceMOs, and the initiation of the multiple bonds (in the electron structure
of complexes) due to covalent or hypervalent p-interactions involving only 2p (but not 3p, 4p, etc) atomic
orbitals are the most signiécant factors inêuencing the electronic structure of non-transition element
compounds. The concept of d-orbitals and hypervalence bonds is critisised.
The bibliography includes 130 references.
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