
I. £ÄÇÆÇÐËÇ
¬ÑÏÒßáÕÇÓÐÑÇ ÏÑÆÇÎËÓÑÄÂÐËÇ ËÅÓÂÇÕ ÄÂÉÐÖá ÓÑÎß Ä ÓÇÛÇ-
ÐËË ÏÐÑÅËØ ×ËÊËÚÇÔÍËØ ÊÂÆÂÚ. ¢ÇÊÖÔÎÑÄÐÑ, ËÔÒÑÎßÊÑÄÂÐËÇ
ÐÂÅÎâÆÐÞØ ÆÄÖØ- (2D) Ë ÕÓÇØÏÇÓÐÞØ (3D) ÏÑÆÇÎÇÌ, ÒÑÎÖÚÇÐ-
ÐÞØ Ô ÒÑÏÑÜßá ÍÑÏÒßáÕÇÓÐÑÅÑ ÏÑÆÇÎËÓÑÄÂÐËâ, ÒÓÇÆÔÕÂÄ-
ÎâÇÕ ËÐÕÇÓÇÔ ÐÇ ÕÑÎßÍÑ ÆÎâ ×ËÊËÍÑÄ, ÐÑ Ë ÆÎâ ØËÏËÍÑÄ.1 ¿ÕÑ
ÒÓÇÉÆÇ ÄÔÇÅÑ ÏÑÆÇÎËÓÑÄÂÐËÇ ×ÂÊÑÄÞØ ÒÇÓÇØÑÆÑÄ Ä ØËÏËÚÇ-
ÔÍËØ ÔËÔÕÇÏÂØ, ÒÑÔÕÓÑÇÐËÇÏÇÐâáÜËØÔâ ÄÑ ÄÓÇÏÇÐË ä×ÂÊÑÄÞØ
ÒÑÓÕÓÇÕÑÄã àÕËØ ÔËÔÕÇÏ, ÒÓÑÅÐÑÊËÓÑÄÂÐËÇ àÄÑÎáÙËË
ËÇÓÂÓØËÚÇÔÍËØ ÒÓËÒÑÄÇÓØÐÑÔÕÐÞØ ÔÕÓÖÍÕÖÓ ÍÓËÔ-
ÕÂÎÎ ë àÎÇÍÕÓÑÎËÕ Ä ÔËÔÕÇÏÂØ ÒÓË ÄÐÇÛÐËØ ÄÑÊÆÇÌÔÕÄËâØ.
±ÓË ÍÑÏÒßáÕÇÓÐÑÏÏÑÆÇÎËÓÑÄÂÐËË àÎÇÍÕÓÑØËÏËÚÇÔÍËØ ÒÓÑ-
ÙÇÔÔÑÄ Ä ÍËÐÇÕËÚÇÔÍËÇ ÔØÇÏÞ ÐÂÓâÆÖ Ô ÔÑÃÔÕÄÇÐÐÑ ØËÏËÚÇÔ-
ÍËÏË ÔÕÂÆËâÏË ÄÍÎáÚÂáÕ ÕÂÍÉÇ ÔÕÂÆËË ÒÇÓÇÐÑÔÂ ÊÂÓâÆÂ.
¯ÇÒÓÇÏÇÐÐÞÏ ÖÔÎÑÄËÇÏ ÄÑÊÐËÍÐÑÄÇÐËâ ÎÑÍÂÎßÐÞØ ÅÓÂÆËÇÐ-
ÕÑÄ ÍÑÐÙÇÐÕÓÂÙËÌ ÍÑÏÒÑÐÇÐÕÑÄ ÔËÔÕÇÏÞ Ë ÒÎÑÕÐÑÔÕË ÊÂÓâÆÂ
âÄÎâÇÕÔâ ÑÃÓÂÊÑÄÂÐËÇ ×ÎÖÍÕÖÂÙËÌ ÒÎÑÕÐÑÔÕË ÄÇÜÇÔÕÄÂ
ÄÃÎËÊË ÓÇÂÍÙËÑÐÐÞØ ÙÇÐÕÓÑÄ ÒÑÄÇÓØÐÑÔÕË, ÐÂ ÍÑÕÑÓÞØ ÒÓÑ-
ÕÇÍÂáÕ ØËÏËÚÇÔÍËÇ ÓÇÂÍÙËË. ±ÑàÕÑÏÖ ÏÑÆÇÎËÓÑÄÂÐËÇ ÏÇÉ-
×ÂÊÐÑÌ ÅÓÂÐËÙÞ ÏÇÕÂÎÎ ë àÎÇÍÕÓÑÎËÕ ÑÔÖÜÇÔÕÄÎâÇÕÔâ Ô
ÖÚÇÕÑÏ ÎÑÍÂÎßÐÞØ ÍÑÎÎÇÍÕËÄÐÞØ ÔÕÇÒÇÐÇÌ ÔÄÑÃÑÆÞ
ÔËÔÕÇÏÞ.2, 3 £ ÑÔÐÑÄÇ ÍÑÏÒßáÕÇÓÐÑÅÑ ÏÑÆÇÎËÓÑÄÂÐËâ ÆËÐÂ-
ÏËÍË ÒÑÄÇÓØÐÑÔÕÐÞØ àÎÇÍÕÓÑØËÏËÚÇÔÍËØ ÒÓÑÙÇÔÔÑÄ ÎÇÉÂÕ
ÏÑÆÇÎË ÓÇÛÇÕÑÚÐÑÅÑ ÅÂÊÂ (ÏÑÆÇÎß ªÊËÐÅÂ), Â ÕÂÍÉÇ ÏÇÕÑÆÞ

ÏÑÎÇÍÖÎâÓÐÑÌ ÆËÐÂÏËÍË (®¥) Ë ®ÑÐÕÇ-¬ÂÓÎÑ (®¬). ´ÇØ-
ÐËÍÂ ÏÑÆÇÎËÓÑÄÂÐËâ ØÑÓÑÛÑ ÓÂÊÓÂÃÑÕÂÐÂ Ë ÑÃÇÔÒÇÚÇÐÂ ÒÓË-
ÍÎÂÆÐÞÏË ÒÓÑÅÓÂÏÏÂÏË.4

II. ®ÑÆÇÎË ÓÇÛÇÕÑÚÐÑÅÑ ÅÂÊÂ
°ÒËÔÞÄÂÇÏÞÇ Ô ÒÑÏÑÜßá ÍÑÏÒßáÕÇÓÐÑÅÑ ÏÑÆÇÎËÓÑÄÂÐËâ
ÍÑÓÓÑÊËÑÐÐÑ-àÎÇÍÕÓÑØËÏËÚÇÔÍËÇ âÄÎÇÐËâ ÏÑÉÐÑ ÖÔÎÑÄÐÑ
ÓÂÊÆÇÎËÕß ÐÂ ÆÄÇ ÅÓÖÒÒÞ: ÒÓÑÙÇÔÔÞ Ô ×ÑÓÏËÓÑÄÂÐËÇÏ ÐÑÄÑÌ
ÍÓËÔÕÂÎÎËÚÇÔÍÑÌ ×ÂÊÞ ÐÂ ÒÑÆÎÑÉÍÇ ì ÍÓËÔÕÂÎÎËÊÂÙËâ (i ) Ë
ÒÓÑÙÇÔÔÞ ÓÂÔÕÄÑÓÇÐËâ ì ÆÇÍÓËÔÕÂÎÎËÊÂÙËâ (ii ).

±ÓË ËÔÒÑÎßÊÑÄÂÐËË ÍËÐÇÕËÚÇÔÍÑÌ ÏÑÆÇÎË äÉÇÔÕÍÑÌã ÆÄÖ-
ÏÇÓÐÑÌ (2D) ÓÇÛÇÕÍË ªÊËÐÅÂ ÆÎâ ÍÑÏÒßáÕÇÓÐÑÅÑ ÑÒËÔÂÐËâ
×ÑÓÏÂÎßÐÑÌ ÍËÐÇÕËÍË ÐÂÓÂÜËÄÂÐËâ Ë ÓÂÔÕÄÑÓÇÐËâ ËÆÇÂÎß-
ÐÞØ ÍÓËÔÕÂÎÎËÚÇÔÍËØ ÓÇÛÇÕÑÍ ÄÒÑÎÐÇ ÆÑÔÕÂÕÑÚÐÞÏ âÄÎâÇÕÔâ
ÒÑÆØÑÆ ¤ËÎÏÇÓÂ.5, 6 ±ÓË àÕÑÏ ËÔÒÑÎßÊÖáÕÔâ ÔÎÇÆÖáÜËÇ
ÆÑÒÖÜÇÐËâ: 1) ÂÕÑÏÞ, ÖÆÂÎâáÜËÇÔâ Ô ÒÑÄÇÓØÐÑÔÕË, ÏÑÅÖÕ
ÒÑÒÂÆÂÕß ÕÑÎßÍÑ Ä ÏÐÑÅÑÙÇÐÕÓÑÄÞÇ ÏÂÍÔËÏÂÎßÐÑ ÖÔÕÑÌ-
ÚËÄÞÇ ÂÆÔÑÓÃÙËÑÐÐÞÇ ÔÑÔÕÑâÐËâ (S-ÒÑÎÑÉÇÐËâ); 2) ÔÑÃ-
ÎáÆÂÇÕÔâ ÒÑÓâÆÑÍ ÊÂÒÑÎÐÇÐËâ ÂÆÔÑÓÃÙËÑÐÐÞØ âÚÇÇÍ,
ÔÑÅÎÂÔÐÑ ÍÑÕÑÓÑÏÖ Ä ÑÆÐÑÌ âÚÇÌÍÇ ÏÑÉÇÕ ÐÂØÑÆËÕßÔâ ÐÇ
ÃÑÎÇÇ ÑÆÐÑÅÑ ÂÕÑÏÂ; 3) ÄÂÐ-ÆÇÓ-ÄÂÂÎßÔÑÄÑ ÄÊÂËÏÑÆÇÌÔÕÄËÇ
ÏÇÕÂÎÎ ëÏÇÕÂÎÎ (MëM) ÂÒÒÓÑÍÔËÏËÓÖÇÕÔâ ÒÂÓÐÞÏ ÒÑÕÇÐ-
ÙËÂÎÑÏ ®Ë ÕËÒÂ U(r)=A/rn7B/rm, ÅÆÇ A Ë B ì ÍÑÐÔÕÂÐÕÞ,
ØÂÓÂÍÕÇÓËÊÖáÜËÇ ÔËÎÞ ÑÕÕÂÎÍËÄÂÐËâ Ë ÒÓËÕâÉÇÐËâ ÔÑÑÕÄÇÕ-
ÔÕÄÇÐÐÑ, r ì ÓÂÔÔÕÑâÐËÇ ÏÇÉÆÖ ÚÂÔÕËÙÂÏË, n>m>0.
¤ÂÏËÎßÕÑÐËÂÐ ÆÎâ ÒÓÑÔÕÑÌ ÍÖÃËÚÇÔÍÑÌ ÓÇÛÇÕÍË ªÊËÐÅÂ Ô
ÖÚÇÕÑÏ ÄÊÂËÏÑÆÇÌÔÕÄËâ ÃÎËÉÂÌÛËØ (NN ) ÔÑÔÇÆÇÌ ËÏÇÇÕ ÄËÆ 7

H=7J
X
hij i

sisj , (1)

ÅÆÇ J ì ÑÃÏÇÐÐÂâ àÐÇÓÅËâ, si Ë sj ì ÒÇÓÇÏÇÐÐÞÇ ÊÂÒÑÎÐÇÐËâ
âÚÇÇÍ i Ë j ÔÑÑÕÄÇÕÔÕÄÇÐÐÑ, ÕÇÓÏ si=�1 äÓÇÅÖÎËÓÖÇÕã ÄÕÑÓÑÇ
ÆÑÒÖÜÇÐËÇ ÏÑÆÇÎË ªÊËÐÅÂ, ÔËÏÄÑÎ hiji ÑÊÐÂÚÂÇÕ, ÚÕÑ ÔÖÏÏË-
ÓÑÄÂÐËÇ ÄÇÆÇÕÔâ ÕÑÎßÍÑ ÒÑ ÒÂÓÂÏ ÃÎËÉÂÌÛËØ ÔÑÔÇÆÇÌ. ¶ÑÓ-
ÏËÓÑÄÂÐËÇ ÔÕÖÒÇÐË ÐÂ àÕÑÌ ÓÇÛÇÕÍÇ (ÓËÔ. 1) ÄÔÇÅÆÂ
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ÒÓËÏÇÓÞ ÏÑÆÇÎËÓÑÄÂÐËâ ÍÑÐÍÓÇÕÐÞØ ÔËÔÕÇÏ.
¢ËÃÎËÑÅÓÂ×Ëâ ì 136 ÔÔÞÎÑÍ.
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ÔÑÒÓÑÄÑÉÆÂÇÕÔâ ÑÃÓÂÊÑÄÂÐËÇÏ ÙÇÐÕÓÑÄ ì ËÊÎÑÏÑÄ (ÍËÐÍÑÄ),
ÑÃÎÂÆÂáÜËØ ËÊÃÞÕÑÚÐÞÏ ÊÂÓâÆÑÏ Ë ÆÇ×ËÙËÕÑÏ ÏÂÔÔÞ Ë
âÄÎâáÜËØÔâ ÐÂËÃÑÎÇÇ ÂÆÔÑÓÃÙËÑÐÐÑ ÂÍÕËÄÐÞÏË ÏÇÔÕÂÏË
ÒÑÄÇÓØÐÑÔÕË ÍÓËÔÕÂÎÎÂ (TLK-ÏÑÆÇÎß, ÅÆÇ T ì ÕÇÓÓÂÔÂ, L ì
ÔÕÖÒÇÐß, K ì ÍËÐÍ). ´ÄÇÓÆÑÇ ÕÇÎÑ Ä àÕËØ ÏÑÆÇÎâØ âÄÎâÇÕÔâ
ÍÓËÔÕÂÎÎÑÏ ¬ÑÔÔÇÎâ ë³ÕÓÂÐÔÍÑÅÑ ç.8

±ÂÓÐÞÌ ÒÑÕÇÐÙËÂÎ Ä ÖÆÑÃÐÑÌ ÆÎâ ÒÓÂÍÕËÚÇÔÍÑÅÑ ËÔÒÑÎß-
ÊÑÄÂÐËâ ×ÑÓÏÇ ÊÂÒËÔÞÄÂáÕ Ä ÄËÆÇ

U�rij� �
El�a�Ba=rij�m ÿ b�Clat=rij�n �

bÿ a
, (2)

ÅÆÇ El ì ÅÎÖÃËÐÂ ÒÑÕÇÐÙËÂÎßÐÑÌ âÏÞ, ÒÑÔÕÑâÐÐÞÇ a Ë b ì
ÔÕÇÒÇÐË äÆÂÎßÐÑÆÇÌÔÕÄËâã Ë äÉÇÔÕÍÑÔÕËã ÒÑÕÇÐÙËÂÎÂ ÔÑÑÕ-
ÄÇÕÔÕÄÇÐÐÑ, Ba Ë Clat ì ÍÑÐÔÕÂÐÕÞ ÑÕÕÂÎÍËÄÂÐËâ Ë ÒÓËÕâÉÇ-
ÐËâ ÔÑÑÕÄÇÕÔÕÄÇÐÐÑ, rij ì ÓÂÔÔÕÑâÐËÇ ÏÇÉÆÖ ÓÇÂÅËÓÖáÜËÏË
NN-ÚÂÔÕËÙÂÏË i Ë j. ¯ÂËÃÑÎÇÇ ÚÂÔÕÑ ÆÎâ ÍÑÏÒßáÕÇÓÐÑÅÑ
ÏÑÆÇÎËÓÑÄÂÐËâ àÎÇÍÕÓÑØËÏËÚÇÔÍËØ ÔËÔÕÇÏ ËÔÒÑÎßÊÖáÕ
ÒÑÕÇÐÙËÂÎ ­ÇÐÐÂÓÆ-¥ÉÑÐÔÂ, ÓÇÉÇ ÒÓËÏÇÐâáÕ ÒÑÕÇÐÙËÂÎÞ
¢ÖÍËÐÅÇÏÂ Ë ÂÐÅÂÓÏÑÐËÚÇÔÍËÌ ÒÑÕÇÐÙËÂÎ ®ÑÓÊÇ. ¥ÂÐÐÞÇ
ÒÑÕÇÐÙËÂÎÞ ÊÂÒËÔÞÄÂáÕÔâ Ä ÔÎÇÆÖáÜÇÏ ÄËÆÇ:
a) ÒÑÕÇÐÙËÂÎ ­ÇÐÐÂÓÆ-¥ÉÑÐÔÂ (ÒÂÓÐÞÌ ÒÑÕÇÐÙËÂÎ 6 ë 12)

ULJ�rij� � 4El
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, (2a)

b) ÕÓÇØÒÂÓÂÏÇÕÓËÚÇÔÍËÌ ÒÑÕÇÐÙËÂÎ ¢ÖÍËÐÅÇÏÂ (ÇÔÎË ÑÕÕÂÎ-
ÍËÄÂÐËÇ ÑÒÓÇÆÇÎâÇÕÔâ ÒÇÓÇÍÓÞÄÂÐËÇÏ ÄÑÎÐÑÄÞØ ×ÖÐÍÙËÌ)
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c) ÒÑÕÇÐÙËÂÎ ®ÑÓÊÇ

UM(rij)= d{exp[72a(rij7Clat)]72exp[7a(rij7Ba)]} , (2c)

ÅÆÇ d, a ì àÏÒËÓËÚÇÔÍËÇ ÍÑÐÔÕÂÐÕÞ. ©ÐÂÚÇÐËÇ àÐÇÓÅËË El

ÑÒÓÇÆÇÎâÇÕÔâ ÒÓËÓÑÆÑÌ ÄÊÂËÏÑÆÇÌÔÕÄËÌ ÚÂÔÕËÙ Ë ÔÑÔÕÂÄÎâÇÕ
ÆÎâ ËÑÐÐÑÌ ÔÄâÊË *10, ÆÎâ ÏÇÕÂÎÎËÚÇÔÍÑÌ *1 ë 5, ÆÎâ
ÄÑÆÑÓÑÆÐÑÌ *0.5 Ë ÆÎâ ÄÂÐ-ÆÇÓ-ÄÂÂÎßÔÑÄÑÅÑ ÄÊÂËÏÑ-
ÆÇÌÔÕÄËâ*0.1 à£.

±ÑÕÇÐÙËÂÎÞ ÒÂÓÐÑÅÑ ÄÊÂËÏÑÆÇÌÔÕÄËâ (2a) Ë (2b) ËÔÒÑÎß-
ÊÖáÕÔâ Ä ÔÎÖÚÂÇ ÐÇÔÒÇÙË×ËÚÇÔÍÑÌ ×ËÊËÚÇÔÍÑÌ ÂÆÔÑÓÃÙËË
ÚÂÔÕËÙ ÓÂÔÕÄÑÓÂ, ÍÑÅÆÂ El< 0.5 à£. ©ÐÂÚÇÐËÇ àÐÇÓÅËË ÂÆÔÑÓÃ-
ÙËË Eads ÏÑÉÐÑ ÓÂÔÔÚËÕÂÕß ÒÑ ÔÑÑÕÐÑÛÇÐËá, ÒÑÎÖÚÇÐÐÑÏÖ
ËÐÕÇÅÓËÓÑÄÂÐËÇÏ ÒÑÕÇÐÙËÂÎÂ ­ÇÐÐÂÓÆ-¥ÉÑÐÔÂ (2a) Ô ÖÚÇÕÑÏ
ÕÑÅÑ, ÚÕÑ ÂÕÑÏÞ (ËØ ÚËÔÎÑ Ä ÇÆËÐËÙÇ ÏÑÎßÐÑÅÑ ÑÃÝÇÏÂ
ÍÓËÔÕÂÎÎÂ ÓÂÄÐÑ ÚËÔÎÖ ¡ÄÑÅÂÆÓÑ NA) ÑÃÓÂÊÖáÕ ÖÔÓÇÆÐÇÐ-
ÐÞÌ ×ÑÐ-äÉÇÎÇã ÔÑ ÔÓÇÆÐËÏË ÒÂÓÂÏÇÕÓÂÏË El Ë Clat .

Eads �
p
3
NAElB

3
a

��
Clat

rij

�3
ÿ 1

15

�
Clat

rij

�9�
. (3)

³ÑÑÕÐÑÛÇÐËÇ (3) ÖÆÑÄÎÇÕÄÑÓËÕÇÎßÐÑ ÑÒËÔÞÄÂÇÕ ÏÑÆÇÎß
ÒÑÄÇÓØÐÑÔÕÐÑÌ ÔÕÓÖÍÕÖÓÞ ÉËÆÍÑÌ ÓÕÖÕË, ÍÑÐÕÂÍÕËÓÖáÜÇÌ Ô
àÎÇÍÕÓÑÎËÕÑÏ.10 £ àÕÑÏ ÔÎÖÚÂÇ ÑÃÓÂÊÖÇÕÔâ ËÆÇÂÎßÐÞÌ ÒÎÑ-
ÔÍËÌ ÍÑÐÆÇÐÔÂÕÑÓ. ®ËÐËÏÂÎßÐÞÇ ÓÂÔÔÕÑâÐËâ ÏÇÉÆÖ ÚÂÔÕË-
ÙÂÏË

l � rij min '
Clat���
56
p

Ä ÏÑÆÇÎË ÒÎÑÔÍÑÅÑ ÍÑÐÆÇÐÔÂÕÑÓÂ ÆÑÎÉÐÞ ÃÞÕß ÏÇÐßÛÇ, ÚÇÏ
ÐÂ ÓÇÂÎßÐÑÌ ÒÑÄÇÓØÐÑÔÕË M. ±ÑàÕÑÏÖ ÐÇÑÃØÑÆËÏÑ ÖÚË-
ÕÞÄÂÕß ÍÂÍ ÍÓËÔÕÂÎÎÑÅÓÂ×ËÚÇÔÍËÇ ÑÔÑÃÇÐÐÑÔÕË ÂÆÔÑÓÃÙËË,
ÕÂÍ Ë ËÊÏÇÐÇÐËâ àÎÇÍÕÓÑÐÐÑÌ ÔÕÓÖÍÕÖÓÞ Ä ÔËÔÕÇÏÇ ÂÆÔÑÓ-
ÃÂÕ ë ÂÆÔÑÓÃÇÐÕ (ÒÓÑËÔØÑÆËÕ ÔÏÇÛÇÐËÇ ÄÑÎÐÑÄÞØ ×ÖÐÍÙËÌ
ÄÂÎÇÐÕÐÞØ àÎÇÍÕÓÑÐÑÄ ÂÆÔÑÓÃËÓÑÄÂÐÐÑÌ ÚÂÔÕËÙÞ Ô ÄÑÎÐÑ-
ÄÞÏË ×ÖÐÍÙËâÏË ÂÆÔÑÓÃÇÐÕÂ ì ÏÇÕÂÎÎÂ).

µÔÕÑÌÚËÄÑÔÕß ÆÄÖÏÇÓÐÞØ ÓÇÛÇÕÑÍ (ÂÐÂÎËÊËÓÖáÕÔâ
ÑÃÞÚÐÑ ÍÄÂÆÓÂÕÐÂâ, ÕÓÇÖÅÑÎßÐÂâ Ë ÛÇÔÕËÖÅÑÎßÐÂâ ÓÇÛÇÕÍË,
ÔÑÆÇÓÉÂÜËÇ 326 32, 646 64, 1286128, 2566 256 Ë Õ.Æ.
âÚÇÇÍ) ÊÂÄËÔËÕ ÑÕ ÒÑÎÐÑÌ àÐÇÓÅËË ÔËÔÕÇÏÞ. ¥ËÐÂÏËÚÇÔÍË
ÖÔÕÑÌÚËÄÂâ ÍÄÂÆÓÂÕÐÂâ ÓÇÛÇÕÍÂ ÒÇÓÇÔÕÓÂËÄÂÇÕÔâ Ä àÐÇÓÅÇÕË-
ÚÇÔÍË ÃÑÎÇÇ ÖÔÕÑÌÚËÄÖá ÕÓÇÖÅÑÎßÐÖá.11 ¥ËÏÇÓÞ, ËÊ ÍÑÕÑÓÞØ
ÒÑÔÕÑÇÐÂ ÍÄÂÆÓÂÕÐÂâ ÓÇÛÇÕÍÂ Ô ÂÐÕËÒÂÓÂÎÎÇÎßÐÞÏË ÔÒË-
ÐÂÏË, ÑÓËÇÐÕËÓÑÄÂÐÐÞÏË ÄÆÑÎß ÑÒÓÇÆÇÎÇÐÐÑÅÑ ÍÓËÔÕÂÎÎÑ-
ÅÓÂ×ËÚÇÔÍÑÅÑ ÐÂÒÓÂÄÎÇÐËâ, Ä ÑÆÐÑÏÑÏÇÐÕÐÑÏ ÍÑÑÒÇÓÂÕËÄ-
ÐÑÏ ÂÍÕÇ ÒÇÓÇÔÕÓÂËÄÂáÕÔâ,12 ÑÃÓÂÊÖâ ÃÑÎÇÇ ÖÔÕÑÌÚËÄÖá
ËÊËÐÅÑÄÔÍÖá ÔÕÓÖÍÕÖÓÖ (ÓËÔ. 2). ±ÓË àÕÑÏ ÒÎÑÕÐÑÔÕß ÆËÏÇ-
ÓÑÄ ÖÄÇÎËÚËÄÂÇÕÔâ.

±ÇÓÇÔÕÓÑÌÍÂ ÒÓÑËÔØÑÆËÕ Ä ÒÑÔÎÇÆÑÄÂÕÇÎßÐÑÔÕË: ÔÂÏÑÑÓ-
ÅÂÐËÊÂÙËâ ? ÄÞÔÑÍËÌ ÒÑÓâÆÑÍ ? ÐËÊÍÂâ àÐÕÓÑÒËâ 13, 14 Ë
ÊÂÍÂÐÚËÄÂÇÕÔâ ÔÑÊÆÂÐËÇÏ ÐËÊÍÑàÐÕÓÑÒËÌÐÑÌ ÒÑÄÇÓØÐÑÔÕÐÑÌ
ÔÕÓÖÍÕÖÓÞ. ¬ËÐÇÕËÍÂ ÓÂÊÓÖÛÇÐËâ ÆÄÖÏÇÓÐÞØ ÓÇÛÇÕÑÍ ÏÑÉÇÕ
ÑÒËÔÞÄÂÕß ËØ ÓÇÍÑÐÔÕÓÖËÓÖáÜËÌ ØÂÓÂÍÕÇÓ ì ÒÇÓÇØÑÆ ÓâÆÑÄ
ËÎË ÑÕÆÇÎßÐÞØ ËÐÕÇÓÏÇÆËÂÕÑÄ Ä ÓÂÔÕÄÑÓ Ô ÄÑÊÑÃÐÑÄÎÇÐËÇÏ
ÒÑÍÓÞÕËâ ÒÓË ÆÑÔÕÂÕÑÚÐÑÌ ÍÑÐÙÇÐÕÓÂÙËË ÒÑÄÇÓØÐÑÔÕÐÑ-

(0,0)

(0,0)

a

b

²ËÔ. 1. ´ËÒËÚÐÞÇ ÔÕÖÒÇÐÚÂÕÞÇ ÍÑÐ×ËÅÖÓÂÙËË ÐÂ ÅÓÂÐË (100) ÒÓÑÔÕÑÌ
ÍÖÃËÚÇÔÍÑÌ ÓÇÛÇÕÍË.
aì T=0K, bì T>0K.

ç ¢ÇÊÆÇ×ÇÍÕÐÞÌ ÍÓËÔÕÂÎÎ, ÒÑÔÕÓÑÇÐÐÞÌ ÒÑ ¥ÓÖÆÇ ë ©ÑÏÏÇÓ×ÇÎßÆÖ 9

ËÊ ËÑÐÑÄ, ÍÑÎÇÃÎáÜËØÔâ Ä ÓÂÄÐÑÄÇÔÐÞØ ÒÑÎÑÉÇÐËâØ Ô ÆÇÃÂÇÄÔÍÑÌ
ÚÂÔÕÑÕÑÌ mD=1013 Ô71 ÄÃÎËÊË ÓÂÄÐÑÄÇÔÐÞØ ÒÑÊËÙËÌ, Ë àÎÇÍÕÓÑÐÐÑÌ
ÒÑÆÔËÔÕÇÏÞ.

a b

[001]

²ËÔ. 2. ±ÇÓÇÔÕÓÑÌÍÂ ÒÓÑÔÕÑÌ ÍÄÂÆÓÂÕÐÑÌ ÓÇÛÇÕÍË (Â) Ä ÕÓÇÖÅÑÎßÐÖá
(b).

108 ¤.£.·ÂÎÆÇÇÄ, ³.¯.±ÇÕÓÑÄ



ÂÍÕËÄÐÑÅÑ ÄÇÜÇÔÕÄÂ (±¡£) Ä àÎÇÍÕÓÑÎËÕÇ. µÓÂÄÐÇÐËÇ ÆÎâ
ÔÍÑÓÑÔÕË ÓÂÊÓÖÛÇÐËâ (ÕÑÍÂ I ) ËÏÇÇÕ äÂÓÓÇÐËÖÔÑÄÔÍÖá ÔÕÓÖÍ-
ÕÖÓÖã, ÑÒÓÇÆÇÎâÇÏÖá ÔÕÇÒÇÐßá ÊÂÒÑÎÐÇÐËâ ÒÑÄÇÓØÐÑÔÕË
ÍÓËÔÕÂÎÎÂ ÒÑÄÇÓØÐÑÔÕÐÑ-ÂÍÕËÄÐÞÏË ÚÂÔÕËÙÂÏË y±¡£ ,

I � vi�yPAW �ynPAW exp

�
ÿEa�yPAW �

kT

�
, (4)

ÅÆÇ vi (y±¡£) ì ÚÂÔÕÑÕÐÞÌ ÒÓÇÆàÍÔÒÑÐÇÐÙËÂÎßÐÞÌ ×ÂÍÕÑÓ
(ÚÂÔÕÑÕÂ ÍÑÎÇÃÂÐËÌ ÒÑÄÇÓØÐÑÔÕÐÑÌ i-Ì ÚÂÔÕËÙÞ ÏÇÕÂÎÎÂ,
1013 ë 1014 c71), n ì ÒÑÓâÆÑÍ ÓÇÂÍÙËË ÄÊÂËÏÑÆÇÌÔÕÄËâ ÂÆÔÑÓ-
ÃËÓÑÄÂÐÐÞØ ÚÂÔÕËÙ, Ea(y±¡£) ì àÐÇÓÅËâ ÂÍÕËÄÂÙËË ÄÊÂËÏÑ-
ÆÇÌÔÕÄËâ ÒÂÔÔËÄËÓÖáÜËØ ÚÂÔÕËÙ Ä 2D-ÔÕÓÖÍÕÖÓÂØ. ³ÕÇÒÇÐß
ÊÂÒÑÎÐÇÐËâ Ä ÔÄÑá ÑÚÇÓÇÆß ÊÂÄËÔËÕ ÑÕ ÄÐÇÛÐËØ ×ÂÍÕÑÓÑÄ Ë
ÄÐÖÕÓÇÐÐÇÅÑ ÔÑÔÕÑâÐËâ ÔËÔÕÇÏÞ ÒÑÄÇÓØÐÑÔÕß ÍÓË-
ÔÕÂÎÎÂ ë àÎÇÍÕÓÑÎËÕ. ©ÂÄËÔËÏÑÔÕß Ea(y±¡£) ÐÇÎËÐÇÌÐÂâ: ÒÓË
y±¡£4 0.2 ÄÊÂËÏÑÆÇÌÔÕÄËÇÏ ÚÂÔÕËÙ ±¡£ Ä ÂÆÔÑÓÃËÓÑÄÂÐ-
ÐÑÏ ÔÎÑÇ ÏÑÉÐÑ ÒÓÇÐÇÃÓÇÚß, ÑÆÐÂÍÑ ÒÓË y±¡£>0.8 (Ä
ÖÔÎÑÄËâØ ÃÞÔÕÓÑÅÑ ÖÄÇÎËÚÇÐËâ ÍÑÐÔÕÂÐÕÞ Ba) ÒÓË ÑÒÓÇÆÇÎÇ-
ÐËË ÊÐÂÚÇÐËâ Ea(y±¡£) ÐÇÑÃØÑÆËÏÑ ÄÄÑÆËÕß ÂÕÕÓÂÍÙËÑÐÐÖá
ÒÑÒÓÂÄÍÖ. °ÃÞÚÐÑ Ea(y±¡£)=Eb7DHads , ÅÆÇ Eb ì àÐÇÓÅËâ
ÔÄâÊË ÚÂÔÕËÙ ±¡£, DHads ì ÕÇÒÎÑÕÂ ËØ ÂÆÔÑÓÃÙËË ÐÂ ÒÑÄÇÓØ-
ÐÑÔÕË ÍÓËÔÕÂÎÎÂ. £ ÒÓÇÆàÍÔÒÑÐÇÐÙËÂÎßÐÞØ ÚÎÇÐÂØ ÍËÐÇÕËÚÇ-
ÔÍÑÅÑ ÖÓÂÄÐÇÐËâ (4) ÖÚËÕÞÄÂÇÕÔâ ËÊÑÕÇÓÏÂ ÂÆÔÑÓÃÙËË±¡£ÐÂ
ÒÑÄÇÓØÐÑÔÕË ÍÓËÔÕÂÎÎÂ, ÍÑÕÑÓÂâ ÓÂÔÔÚËÕÞÄÂÇÕÔâ Ä ÓÂÏÍÂØ
ÓÇÛÇÕÑÚÐÑÌ ÏÑÆÇÎË ªÊËÐÅÂ.15 ¿ÕÑ ÑÒÓÇÆÇÎâÇÕ ËÊÏÇÐÇÐËÇ
ÔÍÑÓÑÔÕË ÒÇÓÇÔÕÓÑÇÐËâ ÒÑÄÇÓØÐÑÔÕÐÞØ ËÐÕÇÓÏÇÆËÂÕÑÄ Ë, Ä
ÍÑÐÇÚÐÑÏ ËÕÑÅÇ, ÊÐÂÚÇÐËÇ ÕÑÍÂ ÐÂ ÏÇÉ×ÂÊÐÑÌ ÅÓÂÐËÙÇ.

¥ÂÎÇÇ Ä ÓÂÏÍÂØ ÍÎÂÔÔËÚÇÔÍËØ ÒÓÇÆÔÕÂÄÎÇÐËÌ ÙÇÎÇÔÑ-
ÑÃÓÂÊÐÑ ÓÂÔÔÏÑÕÓÇÕß ÄÊÂËÏÑÆÇÌÔÕÄËÇ 2D-ÒÎÇÐÍË Ë ÒÑÆ-
ÎÑÉÍË, ÒÓËÄÑÆâÜÇÇ Í ÑÃÓÂÊÑÄÂÐËá ÐÇÍÑÕÑÓÞØ ÐÑÄÞØ ×ÂÊ
(ÒÓÑÔÎÑÇÍ). ´ÂÍÑÇ ÄÊÂËÏÑÆÇÌÔÕÄËÇ ØÂÓÂÍÕÇÓÐÑ, ÐÂÒÓËÏÇÓ,
ÆÎâ ÒÓÑÙÇÔÔÂ ËÐÅËÃËÓÑÄÂÐËâ ÓÂÔÕÄÑÓÇÐËâ ÏÇÕÂÎÎÑÄ.16 ¦ÔÎË
ÂÆÆËÕËÄÐÑ ÖÚËÕÞÄÂÕß ÕÑÎßÍÑ ÒÑÕÇÐÙËÂÎÞ ÒÂÓÐÞØ ÄÊÂËÏÑ-
ÆÇÌÔÕÄËÌ äÚÂÔÕËÙÂ Ä ÒÎÇÐÍÇ ë ÚÂÔÕËÙÂ Ä ÒÑÆÎÑÉÍÇã, ÕÑ,
ÔÑÅÎÂÔÐÑ ¤ÂÌÕÎÇÓÖ Ë ­ÑÐÆÑÐÖ 17, ÒÂÓÐÞÌ ÒÑÕÇÐÙËÂÎ ÄÞÓÂ-
ÉÂÇÕÔâ Ä ÄËÆÇ

U�r� �
X
i

Ui�r� � ÿ
KL

r6
. (5)

©ÆÇÔß KL=(3/4)�hv0e2 ì ÒÑÔÕÑâÐÐÂâ ­ÑÐÆÑÐÂ, ÅÆÇ �h � h=2pì
ÒÑÔÕÑâÐÐÂâ ±ÎÂÐÍÂ, v0 ì ØÂÓÂÍÕÇÓËÔÕËÚÇÔÍÂâ ÚÂÔÕÑÕÂ ÍÑÎÇ-
ÃÂÐËÌ ÊÂÓâÉÇÐÐÞØ ÚÂÔÕËÙ, e ì ÒÑÎâÓËÊÖÇÏÑÔÕß ÚÂÔÕËÙ.
³ÑÅÎÂÔÐÑ ÓÂÃÑÕÇ 18 ÏÑÉÐÑ ÊÂÒËÔÂÕß

U�r� � ÿ
�
KLr

ÿ6
ij NAdV , (5Â)

ÅÆÇ NA ì ÚËÔÎÑ ÚÂÔÕËÙ Ä ÇÆËÐËÙÇ ÏÑÎßÐÑÅÑ ÑÃÝÇÏÂ ÏÇÕÂÎÎÂ,
dV ì àÎÇÏÇÐÕ ÑÃÝÇÏÂ ÕÄÇÓÆÑÌ ×ÂÊÞ (Ä ÚÂÔÕÐÑÏ ÔÎÖÚÂÇ àÕÑ
ÑÃÝÇÏ ÂÆÔÑÓÃËÓÑÄÂÐÐÑÌ ÚÂÔÕËÙÞ), ÐÂØÑÆâÜÇÅÑÔâ ÐÂ ÓÂÔÔÕÑâ-
ÐËË rij ÑÕ ÚÂÔÕËÙÞ Ä ÒÇÓÄÑÏ ÒÓËÒÑÄÇÓØÐÑÔÕÐÑÏ ÔÎÑÇ ÒÑÆ-
ÎÑÉÍË, ÊÂÆÂÐÐÑÌ ÍÑÑÓÆËÐÂÕÑÌ r. µÚËÕÞÄÂâ, ÚÕÑ NA=const,

U�r� � ÿNApKL

6l 3
, (5b)

ÅÆÇ lìÍÓÂÕÚÂÌÛÇÇ ÓÂÔÔÕÑâÐËÇ ÏÇÉÆÖ ÚÂÔÕËÙÂÏË ÂÆÔÑÓÃÂÕÂ Ë
ÂÆÔÑÓÃÇÐÕÂ. £ ÏÑÆÇÎË ÒÎÑÔÍÑÅÑ ÍÑÐÆÇÐÔÂÕÑÓÂ ÂÆÔÑÓÃÂÕ Ë
ÂÆÔÑÓÃÇÐÕ âÄÎâáÕÔâ ÐÇÊÂÄËÔËÏÞÏË ÔÎÑâÏË, Â ÇÔÎË ÔÎÑÌ
±¡£ ÄÐÇÆÓâÇÕÔâ Ä ÒÑÆÎÑÉÍÖ, ÕÑ ÆÎâ ÑÙÇÐÍË U(r) ÐÇÑÃØÑÆËÏÑ
ËÐÕÇÅÓËÓÑÄÂÐËÇ ÒÑ ÅÎÖÃËÐÇ ÒÑÆÎÑÉÍË l. £ ÓÇÊÖÎßÕÂÕÇ ËÐÕÇÅ-
ÓËÓÑÄÂÐËâ ËÏÇÇÏ

U�r� � ÿGPAW ;M

12pl 2
, (5c)

ÅÆÇ G±¡£,®= p2N2
AKL ì ÒÑÔÕÑâÐÐÂâ ¤ÂÏÂÍÇÓÂ.19 ´ÂÍÑÇ ÄÐÇ-

ÆÓÇÐËÇ ÒÓÑËÔØÑÆËÕ, Í ÒÓËÏÇÓÖ, ÒÓË ÂÆÔÑÓÃÙËË ÄÑÆÑÓÑÆÂ.
²ÂÊÏÇÓÞ âÚÇÌÍË Ë ÂÆÔÑÓÃËÓÖáÜÇÅÑÔâ ÂÕÑÏÂ ÄÑÆÑÓÑÆÂ

ÃÎËÊÍË, ÒÑàÕÑÏÖ ÒÓËÏÇÐÇÐËÇ ÏÑÆÇÎË ªÊËÐÅÂ ÆÎâ ÑÙÇÐÍË
ÂÆÔÑÓÃÙËË ÄÑÆÑÓÑÆÂ ÑÃÑÔÐÑÄÂÐÑ. ±ÓË ÄÑÊÐËÍÐÑÄÇÐËË ÆÄÑÌ-
ÐÑÅÑ àÎÇÍÕÓËÚÇÔÍÑÅÑ ÔÎÑâ (DL) Ë ÑÃÏÇÐÇ ÊÂÓâÆÂÏË ÏÇÉÆÖ
ÒÎÇÐÍÑÌ ËÐÅËÃËÓÖáÜËØ ±¡£ Ë ÒÑÆÎÑÉÍÑÌ ÊÐÂÚÇÐËÇ G±¡£,®

ÏÑÉÇÕ ÃÞÕß ÓÂÔÔÚËÕÂÐÑ ÒÖÕÇÏ ÔÖÏÏËÓÑÄÂÐËâ ÒÂÓÐÞØ ÒÑÕÇÐ-
ÙËÂÎÑÄ ÑÃÝÇÏÐÞØ àÎÇÏÇÐÕÑÄ

G1 �
3

4
p2N2

A;PAW e2PAW Ei;PAW , (6)

ÅÆÇ NA,±¡£ ì ÚËÔÎÑ ÚÂÔÕËÙ ±¡£ Ä ÇÆËÐËÙÇ ÏÑÎßÐÑÅÑ ÑÃÝÇÏÂ
ÒÎÇÐÍË, e±¡£ Ë Ei,±¡£ ì ÒÑÎâÓËÊÖÇÏÑÔÕß ÚÂÔÕËÙ ±¡£ Ë
ÒÑÕÇÐÙËÂÎ ËÑÐËÊÂÙËË ±¡£ Ä ÒÎÇÐÍÇ ÔÑÑÕÄÇÕÔÕÄÇÐÐÑ. ±ÓË
ÐÂÎËÚËË ÄÊÂËÏÑÆÇÌÔÕÄËâ ÒÎÇÐÍÂ ë ÒÑÆÎÑÉÍÂ ÊÐÂÚÇÐËÇ
ÒÑÔÕÑâÐÐÑÌ ¤ÂÏÂÍÇÓÂ Ä ÖÓÂÄÐÇÐËË (5c) ÃÖÆÇÕ ÑÒÓÇÆÇÎâÕßÔâ
ÔÖÒÇÓÒÑÊËÙËÇÌ ÍÑÐÔÕÂÐÕ ÆÎâ ÒÎÇÐÍË (G±¡£) Ë ÆÎâ ÏÇÕÂÎÎÂ
(GM)

G±¡£,®=G±¡£72
��������������������
GPAW GM

p �
2
�������������������
Ei;PAW Ei

p
Ei;PAW � Ei

�
�GM , (7)

ÅÆÇ Ei ì àÐÇÓÅËâ ËÑÐËÊÂÙËË ÏÇÕÂÎÎÂ.
¦ÔÎË àÐÇÓÅËË ËÑÐËÊÂÙËË Ä ËÐÅËÃËÓÖáÜÇÌ ÒÎÇÐÍÇ Ë

ÏÇÕÂÎÎÇ ÔÓÂÄÐËÄÂáÕÔâ Ei,±¡£ ' Ei , ÕÑ ÔÑÑÕÐÑÛÇÐËÇ (7)
ÏÑÉÐÑ ÖÒÓÑÔÕËÕß

G±¡£,®=(
�������������
GPAW
p ÿ �������

GM

p �2 . (8)

±Ñ ¶ÓÖÏÍËÐÖ 20 Ä ÆÄÖÏÇÓÐÑÌ ÂÆÔÑÓÃÙËÑÐÐÑÌ ÔÕÓÖÍÕÖÓÇ
ÎÂÕÇÓÂÎßÐÞÇ ÄÊÂËÏÑÆÇÌÔÕÄËâ ÂÆÔÑÓÃËÓÑÄÂÐÐÞØ ÚÂÔÕËÙ

Ea(T,y±¡£)=Eb+DElat(T,y±¡£)

ÕÂÍÉÇ ÏÑÅÖÕ ËÏÇÕß ØËÏËÚÇÔÍÖá ËÎË ×ËÊËÚÇÔÍÖá ÒÓËÓÑÆÖ;
ÄÇÎËÚËÐÂ Ea(T,y±¡£) ÏÑÉÇÕ ÃÞÕß ÃÑÎßÛÇ ËÎË ÏÇÐßÛÇ 0.5 à£.
©ÐÂÚÇÐËÇ ÒÑÒÓÂÄÍË ¶ÓÖÏÍËÐÂ DElat(T,y±¡£) ÖÏÇÐßÛÂÇÕÔâ Ô
ÒÑÄÞÛÇÐËÇÏ ÕÇÏÒÇÓÂÕÖÓÞ Ë ÖÄÇÎËÚËÄÂÇÕÔâ ÒÓË y±¡£5 0.2.
£ÊÂËÏÑÆÇÌÔÕÄËâ Ä ÔËÔÕÇÏÂØ äÚÂÔÕËÙÞ ±¡£ Ä ÓÂÔÕÄÑÓÇ ë±¡£
Ä ËÐÅËÃËÓÖáÜÇÌ ÒÎÇÐÍÇã, äÚÂÔÕËÙÞ ±¡£ Ä ÓÂÔÕÄÑÓÇ ë ÂÕÑÏÞ
ÒÑÆÎÑÉÍËã ÄÔÎÇÆÔÕÄËÇ ÐÇÓÂÄÐÑÙÇÐÐÑÔÕË àÐÇÓÅÇÕËÚÇÔÍÑÅÑ
ÒÑÎÑÉÇÐËâ ÂÕÑÏÑÄ ÒÑÆÎÑÉÍË ÒÓËÄÑÆâÕ Í ÑÃÓÂÊÑÄÂÐËá
ÆÇ×ÇÍÕÑÄ Ä ÒÑÍÓÑÄÐÑÌ ÒÎÇÐÍÇ ±¡£.

£ÊÂËÏÑÆÇÌÔÕÄËâ ÚÂÔÕËÙ Ä 2D-ÔÕÓÖÍÕÖÓÇ ÒÑÍÓÑÄÐÑÌ
ÒÎÇÐÍË ÑÃÖÔÎÑÄÎËÄÂáÕ ÑÒÓÇÆÇÎÇÐÐÖá ËÇÓÂÓØËá ÆÇ×ÇÍÕÑÄ Ë
3D-ÑÔÕÓÑÄÍÑÄ ±¡£, ÔËÎßÐÑ ÊÂÄËÔâÜËØ ÑÕ ÔÕÓÖÍÕÖÓÐÞØ ÑÔÑ-
ÃÇÐÐÑÔÕÇÌ ÒÑÆÎÑÉÍË. £ ÓÂÏÍÂØ ÎËÐÇÌÐÑÌ ÕÇÑÓËË ÖÒÓÖÅÑÔÕË
ÍÑÐÕÂÍÕ ÒÎÇÐÑÍ Ô ÒÑÄÇÓØÐÑÔÕßá ÏÇÕÂÎÎÂ ÓÂÔÔÏÂÕÓËÄÂÇÕÔâ Ô
ÖÚÇÕÑÏ Ä ÑÔÐÑÄÐÑÏ ÆÄÖØ ÄÇÎËÚËÐ ì ÏÑÆÖÎâ ÖÒÓÖÅÑÔÕË Ë
ÓÂÊÎËÚËÌ ÍÓËÔÕÂÎÎÑÅÓÂ×ËÚÇÔÍËØ ÒÂÓÂÏÇÕÓÑÄ ÓÇÛÇÕÑÍ
ÒÎÇÐÍË Ë ÒÑÆÎÑÉÍË. ¦ÔÎË ÒÂÓÂÏÇÕÓ ÓÇÛÇÕÍË ÂÆÔÑÓÃËÓÑÄÂÐ-
ÐÑÌ ÒÑÍÓÑÄÐÑÌ 3D-ÒÎÇÐÍË ÃÑÎßÛÇ ÒÂÓÂÏÇÕÓÂ ÓÇÛÇÕÍË ÒÑÆ-
ÎÑÉÍË, ÕÑ ÓÇÎÂÍÔÂÙËâ ÐÂÒÓâÉÇÐËÌ Ä ÒÎÇÐÍÇ ÊÂÄÇÓÛÂÇÕÔâ
ÒÑâÄÎÇÐËÇÏ ÆËÔÎÑÍÂÙËÌ ÐÇÔÑÑÕÄÇÕÔÕÄËâ Ë ÑÐÂ ÐÇ ÓÂÊÓÖ-
ÛÂÇÕÔâ; Ä ÑÕÔÖÕÔÕÄËÇ ÓÇÎÂÍÔÂÙËË ÐÂÒÓâÉÇÐËÌ ÒÎÇÐÍÂ ÓÂÊÓÖ-
ÛÂÇÕÔâ.

¥Îâ ÍÑÏÒßáÕÇÓÐÑÅÑ ÏÑÆÇÎËÓÑÄÂÐËâ ËÔÒÑÎßÊÖáÕÔâ
ÏÑÆÇÎË, ÔÑÚÇÕÂáÜËÇ ÑÆÐÑÄÓÇÏÇÐÐÑÇ ×ÑÓÏËÓÑÄÂÐËÇ 2D- Ë
3D-ÔÕÓÖÍÕÖÓ ÐÂ ÅÇÕÇÓÑÅÇÐÐÞØ ÒÑÆÎÑÉÍÂØ. ¡ÐÂÎËÕËÚÇÔÍËÇ
ÓÇÛÇÐËâ ÖÓÂÄÐÇÐËÌ, ÑÒËÔÞÄÂáÜËØ ËÐÅËÃËÓÖáÜËÇ 2D-ÔÕÓÖÍ-
ÕÖÓÞ (ÐÂ ÔËÐÅÖÎâÓÐÞØ ÒÑÆÎÑÉÍÂØ) Ë 3D-ÑÔÕÓÑÄÍË ÐÂ ÒÑÄÇÓØ-
ÐÑÔÕâØ Ô ÓÂÄÐÑÏÇÓÐÑ ÓÂÔÒÑÎÑÉÇÐÐÞÏË ÆÇ×ÇÍÕÂÏË ÑÆÐÑÌ
ÒÓËÓÑÆÞ, ÄÑÊÏÑÉÐÞ ÎËÛß Ä ÏÑÆÇÎË ÓÇÛÇÕÑÚÐÑÅÑ ÅÂÊÂ.

¡ÆÔÑÓÃÙËâ ËÐÅËÃËÕÑÓÂ ÐÂ ÐÇÑÆÐÑÓÑÆÐÑÌ ÒÑÄÇÓØÐÑÔÕË
ÏÇÕÂÎÎÂ ÏÑÉÇÕ ÔÑÒÓÑÄÑÉÆÂÕßÔâ ÑÃÓÂÊÑÄÂÐËÇÏ ÍÂÍ ÆÄÖÏÇÓ-
ÐÞØ ÒÎÇÐÑÍ, ÕÂÍ Ë ÕÓÇØÏÇÓÐÞØ ÔÕÓÖÍÕÖÓ. ±ÇÓÄÞÌ ÔÎÖÚÂÌ
ÏÇÐÇÇ ÄÇÓÑâÕÇÐ, ÚÇÏ ÄÕÑÓÑÌ, ÐÑ Ä ÓÂÏÍÂØ ÓÂÔÔÏÂÕÓËÄÂÇÏÞØ
ÏÑÆÇÎÇÌ ÆÎâ ÐÇÅÑ ÄÑÊÏÑÉÐÑ ÒÑÎÖÚÇÐËÇ ÕÑÚÐÞØ ÓÇÛÇÐËÌ. £
ÔÎÖÚÂÇ 2D-ÔÕÓÖÍÕÖÓ ÐÂ ÔËÐÅÖÎâÓÐÞØ ÅÓÂÐâØ ÏÑÐÑÍÓËÔÕÂÎÎÑÄ
ÒÓË ÂÆÔÑÓÃÙËË ÎÇÅÍËØ ÚÂÔÕËÙ (H, O, N, CO Ë ÆÓ.) ÔÓÂÄÐË-
ÕÇÎßÐÑ ÕÑÚÐÑ ÖÚËÕÞÄÂÇÕÔâ ÆËÔÍÓÇÕÐÑÔÕß ÊÂÓâÆÂ ÇÆËÐËÚÐÞØ
ÂÕÑÏÑÄ ÒÑÆÎÑÉÍË, ÉÇÔÕÍÑ ÔÄâÊÂÐÐÞØ Ä ÂÐÔÂÏÃÎß. °ÆÐÂÍÑ
ÒÑÄÇÆÇÐËÇ ÍÓÖÒÐÑÌ ÚÂÔÕËÙÞ ÐÂ ÒÑÄÇÓØÐÑÔÕË ÐÇÄÑÊÏÑÉÐÑ
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ÏÑÆÇÎËÓÑÄÂÕß Ä ÓÂÏÍÂØ ÏÑÆÇÎË ªÊËÐÅÂ. £ÑÊÐËÍÂÇÕ ÔËÕÖÂÙËâ,
ÂÐÂÎÑÅËÚÐÂâ ÕÑÌ, ÍÑÅÆÂ ÐÇÑÃØÑÆËÏÑ ËÅÓÂÕß Ä ÛÂØÏÂÕÞ
×ËÅÖÓÂÏË, ÓÂÊÏÇÓÞ ÍÑÕÑÓÞØ ÃÑÎßÛÇ ÓÂÊÏÇÓÑÄ ÐÇ ÕÑÎßÍÑ
ÛÂØÏÂÕÐÞØ ÍÎÇÕÑÍ, ÐÑ Ë ÔÂÏÑÌ ÆÑÔÍË. ¯ÖÉÐÞ ÏÑÆÇÎË, Ä
ÍÑÕÑÓÞØ ÖÚËÕÞÄÂáÕÔâ ÐÂÒÓÂÄÎÇÐËÇ (ÍÑÓÓÇÎËÓÑÄÂÐÐÑÇ ÔÑ
ÔÕÓÖÍÕÖÓÑÌ ÒÑÄÇÓØÐÑÔÕË) ÆÄËÉÇÐËâ ÚÂÔÕËÙÞ ÒÑ ÒÑÄÇÓØÐÑÔÕË
ÍÓËÔÕÂÎÎÂ (ÒÑ ÑÒÓÇÆÇÎÇÐÐÞÏ ÒÓÇÆÒÑÚÕËÕÇÎßÐÞÏ ÕÓÂÇÍÕÑ-
ÓËâÏ), Â ÕÂÍÉÇ ÒÓËÔÖÕÔÕÄËÇ ÒÇÓËÑÆËÚÇÔÍËØ ÒÓÑÕâÉÇÐÐÞØ
ÆÇ×ÇÍÕÑÄ ÒÑÄÇÓØÐÑÔÕË Ë ÒÑÆÒÑÄÇÓØÐÑÔÕÐÞØ ÆÇ×ÇÍÕÑÄ. ±ÓË
ÂÆÔÑÓÃÙËË ÔÎÑÉÐÞØ ÚÂÔÕËÙ (ÃÑÎßÛËØ ÐÇÑÓÅÂÐËÚÇÔÍËØ Ë/ËÎË
ÑÓÅÂÐËÚÇÔÍËØ ÏÑÎÇÍÖÎ) ÒÑÎÇ ÒÑÆÒÑÄÇÓØÐÑÔÕÐÞØ Ë ÒÑÄÇÓØ-
ÐÑÔÕÐÞØ ÒÓÑÕâÉÇÐÐÞØ ÆÇ×ÇÍÕÑÄ ÔÑÊÆÂÇÕ ÖÔÎÑÄËâ ÆÎâ ÑÃÓÂ-
ÊÑÄÂÐËâ ÑÔÕÓÑÄÍÑÄ 3D-×ÂÊÞ.21, 22 °ÃÝÇÏÐÞÇ ÂÆÔÑÓ-
ÃËÓÑÄÂÐÐÞÇ ÑÃÓÂÊÑÄÂÐËâ ËÐÅËÃËÓÖáÜËØ ÚÂÔÕËÙ ÄÊÂËÏÑÆÇÌ-
ÔÕÄÖáÕ ÆÓÖÅ Ô ÆÓÖÅÑÏ ÍÂÍ ÚÇÓÇÊ ÒÑÆÎÑÉÍÖ, ÕÂÍ Ë ÐÇÒÑÔÓÇÆÔÕ-
ÄÇÐÐÑ, ÔÑÊÆÂÄÂâ ÔÄÑá ÔÑÃÔÕÄÇÐÐÖáËÇÓÂÓØËÚÇÔÍÖá ÔÕÓÖÍÕÖÓÖ.

ªÊÖÚÇÐËÇ ×ÂÊÑÄÑÅÑ ÒÇÓÇØÑÆÂ Ä ÒÓÑÙÇÔÔÇ ÓÂÔÕÄÑÓÇÐËâ
ÏÇÕÂÎÎÂ ÒÓË ÐÂÎËÚËË ÐÂ ÒÑÄÇÓØÐÑÔÕË 2D-ÒÎÇÐÑÍ âÄÎâÇÕÔâ
ÒÓËÏÇÓÑÏ ÍÎÂÔÔËÚÇÔÍÑÅÑ ÒÑÆØÑÆÂ Í ÓÂÔÔÏÑÕÓÇÐËá ÍÑÓÓÑ-
ÊËÑÐÐÑÌ ÊÂÆÂÚË. ªÐÅËÃËÓÖáÜËÇ ÔÎÑË ÐÂ ÐÇÑÆÐÑÓÑÆÐÑÌ
ÒÑÄÇÓØÐÑÔÕË ÏÇÕÂÎÎÂ ×ÑÓÏËÓÖáÕÔâ ÚÂÜÇ ÄÔÇÅÑ Ä ÄËÆÇ ÔÖÒÇÓ-
ÒÑÊËÙËË 2D-ÒÎÇÐÑÍ Ë 3D-ÔÕÓÖÍÕÖÓ. ¥ÄÖÏÇÓÐÞÇ ÒÎÇÐÍË ÑÃÓÂ-
ÊÖáÕÔâ ÐÂ ÒÑÄÇÓØÐÑÔÕâØ ÕÇÓÓÂÔ ÍÓËÔÕÂÎÎËÕÑÄ (ÊÇÓÇÐ),
âÄÎâáÜËØÔâ, ÍÂÍ ÒÓÂÄËÎÑ, ÐÇÔËÐÅÖÎâÓÐÞÏË ÔÕÖÒÇÐÚÂÕÞÏË
ÄÞÔÑÍÑËÐÆÇÍÔÐÞÏË ÅÓÂÐâÏË. ±ÓÑÕâÉÇÐÐÑÔÕß (ÒÎÑÜÂÆß) ÕÇÓ-
ÓÂÔ ÐÂ ÕÂÍËØ ÔÕÖÒÇÐÚÂÕÞØ ÒÑÄÇÓØÐÑÔÕâØ ÆÑÔÕÂÕÑÚÐÑ ÄÇÎËÍÂ,
ÚÕÑÃÞ ÖÚËÕÞÄÂÕß ËØ Ä ÍÂÚÇÔÕÄÇ ÑÔÐÑÄÐÞØ (ÒÑ ÒÎÑÜÂÆË
ÒÑÄÇÓØÐÑÔÕË) ÔÕÓÖÍÕÖÓÐÞØ àÎÇÏÇÐÕÑÄ. ¥Îâ ÑÒËÔÂÐËâ ÂÆÔÑÓÃ-
ÙËË ËÐÅËÃËÕÑÓÂ ÓÂÔÕÄÑÓÇÐËâ ÏÇÕÂÎÎÂ ÐÂ ÒÎÑÕÐÑÖÒÂÍÑÄÂÐÐÞØ
ËÆÇÂÎßÐÞØ ÕÇÓÓÂÔÂØ ÄÒÑÎÐÇ ÒÓËÏÇÐËÏÂ ÏÑÆÇÎß ÓÇÛÇÕÑÚÐÑÅÑ
ÅÂÊÂ. ¤ÂÏËÎßÕÑÐËÂÐ Ä àÕÑÏ ÔÎÖÚÂÇ ÔÑÆÇÓÉËÕ ÚÎÇÐÞ, ÖÚËÕÞ-
ÄÂáÜËÇ ÐÇ ÕÑÎßÍÑ ÔÑÃÔÕÄÇÐÐÑ ÒÑÄÇÓØÐÑÔÕÐÞÇ àÐÇÓÅËË
ÏÇÕÂÎÎÂ Ë ÂÆÔÑÓÃËÓÑÄÂÐÐÞØ ÚÂÔÕËÙ ±¡£, ÐÑ Ë ÑÃÏÇÐÐÞÇ
àÐÇÓÅËË ËØ ÄÊÂËÏÑÆÇÌÔÕÄËâ, Õ.Ç. ÑÃÞÚÐÞÌ ÅÂÏËÎßÕÑÐËÂÐ
ªÊËÐÅÂ (1) ÖÔÎÑÉÐâÇÕÔâ
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°Ð ÔÑÆÇÓÉËÕ ÑÃÏÇÐÐÞÇ àÐÇÓÅËË ÄÊÂËÏÑÆÇÌÔÕÄËâ ÐÇ ÕÑÎßÍÑ
ÏÇÉÆÖ ÃÎËÉÂÌÛËÏË NN, ÐÑ Ë ÔÎÇÆÖáÜËÏË ÊÂ ÃÎËÉÂÌÛËÏË
NNN ÔÑÔÇÆâÏË. ¦ÔÎË ÑÅÓÂÐËÚËÕßÔâ NN=1, Â NNN=2 Ë
ÑÃÑÊÐÂÚËÕß NN- Ë NNN-ÄÊÂËÏÑÆÇÌÔÕÄËâ ÚÇÓÇÊ E1 Ë
E2=RE1, R<0, ÕÑ ÒÂÓÂÏÇÕÓ ÆÎâ ÍÓËÕËÚÇÔÍÑÌ ÕÇÏÒÇÓÂÕÖÓÞ
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ä²ÞØÎÞÇã ÔÕÖÒÇÐË Ë ËÊÎÑÏÞ ÐÂ ÔÕÖÒÇÐâØ (ÍËÐÍË) ÒÑ
ÔÓÂÄÐÇÐËá Ô ÕÇÓÓÂÔÂÏË ÑÃÎÂÆÂáÕ ËÐÞÏË ÂÆÔÑÓÃÙËÑÐÐÞÏË
ØÂÓÂÍÕÇÓËÔÕËÍÂÏË. ­ËÛß Ä ÓÇÆÍËØ ÔËÕÖÂÙËâØ ÒÓÑÙÇÔÔ ÂÆÔÑÓÃ-
ÙËËÏÑÉÐÑ ÓÂÔÔÏÂÕÓËÄÂÕß ÍÂÍ×ËÊËÚÇÔÍÖá ÂÆÔÑÓÃÙËá.±ÓÑÚ-
ÐÑÔÕß ÔÄâÊË ÂÆÔÑÓÃËÓÑÄÂÐÐÞØ ÚÂÔÕËÙ Ô ÍËÐÍÂÏË ÄÇÎËÍÂ.
±ÑÄÇÆÇÐËÇ (ÍËÐÇÕËÍÂ ÒÇÓÇÏÇÜÇÐËâ Ë ÕÑÓÏÑÉÇÐËâ) ÔÕÖÒÇÐÇÌ
ÑÒËÔÞÄÂÇÕÔâ Ä ÕÇÓÏËÐÂØ ÆËÔÎÑÍÂÙËÑÐÐÑÌ ÆËÐÂÏËÍË.

°ÃÓÂÊÑÄÂÐËÇ ËÐÅËÃËÓÖáÜËØ ÒÑÍÓÑÄÐÞØ 2D-ÒÎÇÐÑÍ
ÏÑÉÇÕ ÃÞÕß ÓÂÔÔÏÑÕÓÇÐÑ ÍÂÍ Ô ÒÑÊËÙËÌ ÍÎÂÔÔËÚÇÔÍÑÌ ÕÇÑÓËË
ÐÖÍÎÇÂÙËË, ÕÂÍ Ë Ô ÖÚÇÕÑÏ ÍÄÂÐÕÑÄÑ-ØËÏËÚÇÔÍÑÌ ÒÓËÓÑÆÞ
ÄÊÂËÏÑÆÇÌÔÕÄËâ Ä ÔËÔÕÇÏÇ ÂÆÔÑÓÃÂÕ ë ÂÆÔÑÓÃÇÐÕ.23 £ ÍÎÂÔÔË-
ÚÇÔÍÑÏ ÄÂÓËÂÐÕÇ ÂÆÔÑÓÃËÓÖáÜËÇÔâ ÚÂÔÕËÙÞ ±¡£, ÑÃÓÂÊÖá-
ÜËÇ ÑÆÐÑÓÑÆÐÖá ÒÎÇÐÍÖ, ÓÂÔÔÏÂÕÓËÄÂáÕÔâ Ä ÒÓËÃÎËÉÇÐËË
ÔÓÇÆÐÇÅÑ ÒÑÎâ (mean éeld). °ÕÐÑÛÇÐËÇ ÒÎÑÕÐÑÔÕË àÕÑÌ ÒÎÇÐÍË
(r) Í ÂÍÕËÄÐÑÔÕË Ô×ÇÓËÚÇÔÍË ÔËÏÏÇÕÓËÚÐÞØ ÚÂÔÕËÙ Ä ÐÇÌ
(a±¡£) ÏÑÉÐÑ ÊÂÒËÔÂÕß Ä ÄËÆÇ
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ÅÆÇ A= vi(y±¡£)exp(DS/k) ì ÍÑÐ×ËÅÖÓÂÙËÑÐÐÞÌ àÌÐÛÕÇÌ-
ÐÑÄÔÍËÌ ÚÎÇÐ, (DS ì ËÊÏÇÐÇÐËÇ àÐÕÓÑÒËË Ä ÂÆÔÑÓÃÙËÑÐÐÑÏ
ÂÐÔÂÏÃÎÇ), Eattr (T,y±¡£) ì ÒÑÕÇÐÙËÂÎ ÒÓËÕâÉÇÐËâ. ±ÓË
ÔÑÊÆÂÐËË ÑÆÐÑÓÑÆÐÑÅÑ ÒÑÎâ ËÐÅËÃËÓÖáÜÇÌ ÒÎÇÐÍË, ÐÇ ÊÂÄË-
ÔâÜÇÅÑ ÑÕ ÕÇÏÒÇÓÂÕÖÓÞ, ÊÐÂÚÇÐËÇ Eattr (T,y±¡£) ÏÑÉÇÕ ÃÞÕß
ÂÒÒÓÑÍÔËÏËÓÑÄÂÐÑ ÒÑÕÇÐÙËÂÎÑÏ ÔÓÇÆÐÇÅÑ ÒÑÎâ Emf (y±¡£),
Õ.Ç. Eattr (T,y±¡£) ' Emf (y±¡£).

£ ÑÔÐÑÄÇ ÍÎÂÔÔËÚÇÔÍËØ ÏÑÆÇÎÇÌ ÓÑÔÕÂ ÐÑÄÑÌ ×ÂÊÞ ÐÂ
ÒÑÄÇÓØÐÑÔÕË ÍÓËÔÕÂÎÎÂ (ËØ ÏÑÉÐÑ ÓÂÊÆÇÎËÕß ÐÂ ÕÓË ÅÓÖÒÒÞ,
ÓËÔ. 3) ÎÇÉËÕ ÑÃÓÂÊÑÄÂÐËÇ 2D-ÒÎÇÐÑÍ Ë ÑÔÕÓÑÄÍÑÄÞØ 3D-
ÔÕÓÖÍÕÖÓ. ³ÑÅÎÂÔÐÑ FVdM-ÏÑÆÇÎË ÓÑÔÕ ËÐÅËÃËÓÖáÜËØ ÒÎÇ-
ÐÑÍ ÒÓÑËÔØÑÆËÕ ÒÑ ÏÇØÂÐËÊÏÖ äÓÂÊÄÑÓÂÚËÄÂáÜÇÅÑÔâ ÍÑÄÓÂã
2D-ÔÎÑâ ËÐÅËÃËÕÑÓÂ ÐÂ ÒÑÄÇÓØÐÑÔÕË ÍÓËÔÕÂÎÎÂ; ÔÑÅÎÂÔÐÑ
VW-ÏÑÆÇÎË ì ÊÂÓÑÉÆÂáÕÔâ ÒÎÑÔÍËÇ ÆËÔÍË, ÍÑÕÑÓÞÇ ÊÂÕÇÏ
ÔÓÂÔÕÂáÕÔâ; SK-ÕÇÑÓËâ ÒÓÇÆÖÔÏÂÕÓËÄÂÇÕ ÑÆÐÑÄÓÇÏÇÐÐÑÇ
ÔÑÚÇÕÂÐËÇ 2D-ÒÎÇÐÑÍ Ë 3D-ÑÔÕÓÑÄÍÑÄ. £ÑÊÏÑÉÇÐ ÕÂÍÉÇ
ÄÂÓËÂÐÕ VW-ÏÑÆÇÎË, Ä ÍÑÕÑÓÑÌ ÐÑÄÂâ ×ÂÊÂ ÓÂÔÕÇÕ Ä ÄËÆÇ
ÍÑÎÑÐÐÞ, ÔÑÔÕÂÄÎÇÐÐÑÌ ËÊ ÂÆÔÑÓÃËÓÑÄÂÐÐÞØ ÚÂÔÕËÙ (ÔÏ.
ÓËÔ. 3) ì ÏÑÆÇÎß äÕÄÇÓÆÑÇ ÐÂ ÕÄÇÓÆÑÏã, ÇÇ ÑÕÎËÚËÕÇÎßÐÑÌ
ÑÔÑÃÇÐÐÑÔÕßá âÄÎâÇÕÔâ ÄÞÔÑÍÂâ ÔÍÑÓÑÔÕß ÒÓÑÙÇÔÔÂ (Ä ÚÂÔÕ-
ÐÑÏ ÔÎÖÚÂÇ ì ÄÞÔÑÍÂâ ÍÂÕÑÆÐÂâ ÒÎÑÕÐÑÔÕß ÕÑÍÂ ik), ÐËÊÍËÇ
ÒÇÓÇÔÞÜÇÐËâ ÒÑ ÓÇÂÅËÓÖáÜËÏ ÚÂÔÕËÙÂÏ Ä ÒÓËàÎÇÍÕÓÑÆÐÑÏ
ÔÎÑÇ Dg=, ÄÞÔÑÍÑÇ ÔËÎÑÄÑÇ ÒÑÎÇ ÒÑÄÇÓØÐÑÔÕÐÑÅÑ (ÒÑÆÒÑÄÇÓØ-
ÐÑÔÕÐÑÅÑ) ÂÍÕËÄÐÑÅÑ ÙÇÐÕÓÂ, ÐÂ ÍÑÕÑÓÑÏ ÄÞÆÇÎâÇÕÔâ ÐÑÄÂâ
×ÂÊÂ.

¬ÓËÕÇÓËÇÏ, ÑÒÓÇÆÇÎâáÜËÏ ÄÑÊÏÑÉÐÑÔÕß ÒÓËÏÇÐÇÐËâ
àÕËØ ÏÑÆÇÎÇÌ, âÄÎâÇÕÔâ ÑÙÇÐÍÂ ËÊÏÇÐÇÐËÌ ÊÐÂÚÇÐËâ ÖÆÇÎßÐÑÌ
ÒÑÄÇÓØÐÑÔÕÐÑÌ àÐÇÓÅËË Ds. £ ÖÔÎÑÄËâØ ÅÇÕÇÓÑàÒËÕÂÍÔËÂÎß-
ÐÑÅÑ ÓÑÔÕÂ ÒÑÍÓÑÄÐÞØ ÒÎÇÐÑÍ (ÒÓË ÆÇÌÔÕÄËË ÏÇØÂÐËÊÏÂ
ÒÔÇÄÆÑÏÑÓ×ËÊÏÂ), ÍÑÅÆÂ ÒÓË ÏËÐËÏËÊÂÙËË Ds ÔÕÓÖÍÕÖÓÂ
ÒÑÍÓÑÄÐÑÌ ÒÎÇÐÍË ÑÍÂÊÞÄÂÇÕÔâ ÂÐÂÎÑÅËÚÐÑÌ ÔÕÓÖÍÕÖÓÇ ÒÑÆ-
ÎÑÉÍË ËÎË ÔÑØÓÂÐâÇÕ ÇÇ ÔËÏÏÇÕÓËá, ÔÒÓÂÄÇÆÎËÄ ÏÇØÂÐËÊÏ
FVdM-ÏÑÆÇÎË. ´ÂÍËÏ ÑÃÓÂÊÑÏ, ÒÓË Ds=0 ËÔÒÑÎßÊÖÇÕÔâ
FVdM-ÏÑÆÇÎß, ÒÓË Ds>0 ì VW-ÏÑÆÇÎß, Â ÒÓË Ds<0 ì
SK-ÏÑÆÇÎß. ±ÑÔÎÇÆÐââ ÏÑÆÇÎß ËÔÒÑÎßÊÖÇÕÔâ ÒÓË ÍÑÏÒßáÕÇÓ-
ÐÑÏ ÏÑÆÇÎËÓÑÄÂÐËË ÚÂÜÇ, ÚÇÏ ÆÄÇ ÒÇÓÄÞÇ. ±ÇÓÇÚËÔÎÇÐÐÞÇ
ÄÞÛÇÏÑÆÇÎË ÓÑÔÕÂ (ÔÏ. ÓËÔ. 3) ÆÑÄÑÎßÐÑ ØÑÓÑÛÑ ÑÒËÔÞÄÂáÕ
àÍÔÒÇÓËÏÇÐÕÂÎßÐÑ ÐÂÃÎáÆÂÇÏÞÇ ÔÕÓÖÍÕÖÓÞ.24, 25 ²ÂÔÔÏÂÕÓË-
ÄÂÇÏÞÌ Ä ÍÎÂÔÔËÚÇÔÍËØ ÏÑÆÇÎâØ ×ÂÊÑÄÞÌ ÒÇÓÇØÑÆ ËÐËÙËË-
ÓÖÇÕÔâ ËÊÏÇÐÇÐËÇÏ ÒÑÄÇÓØÐÑÔÕÐÑÅÑ ÐÂÕâÉÇÐËâ, ÄÑÊÐËÍÂá-
ÜÇÅÑ ËÊ-ÊÂ ÐÇÔÑÑÕÄÇÕÔÕÄËâ ÒÇÓËÑÆÑÄ ÓÇÛÇÕÑÍ ÒÑÆÎÑÉÍË Ë
ÂÆÔÑÓÃÂÕÂ.

£ ÐÂÔÕÑâÜÇÇ ÄÓÇÏâ ÑÔÐÑÄÐÂâ ÕÓÖÆÐÑÔÕß ÒÑÎÖÚÇÐËâ ÒÑÎ-
ÐÑÅÑ ÍÑÎËÚÇÔÕÄÇÐÐÑÅÑ ÑÒËÔÂÐËâ ÔËÔÕÇÏ ÏÇÕÂÎÎ ë àÎÇÍÕÓÑÎËÕ
ÔÑÔÕÑËÕ Ä ÂÆÇÍÄÂÕÐÑÏ ÒÓÇÆÔÕÂÄÎÇÐËË ÒÇÓËÑÆËÚÇÔÍËØ
2D-ÔÕÓÖÍÕÖÓ ÐÂ ÖÓÑÄÐÇ ÓÇÅÖÎâÓÐÑ ÓÂÔÒÑÎÑÉÇÐÐÞØ ÚÂÔÕËÙ
(ÂÕÑÏÑÄ, ÏÑÎÇÍÖÎ ±¡£) Ë ÖÚÇÕÇ ÍÄÂÐÕÑÄÑ-ØËÏËÚÇÔÍÑÌ ÒÓË-
ÓÑÆÞ ÄÊÂËÏÑÆÇÌÔÕÄËâ 2D-ÒÎÇÐÍË Ô ÒÑÆÎÑÉÍÑÌ. µÍÂÊÂÐÐÑÇ
ÄÊÂËÏÑÆÇÌÔÕÄËÇ ÑÒËÔÞÄÂÇÕÔâ Ô ÒÑÏÑÜßáÏÑÆÇÎßÐÞØ ÅÂÏËÎß-
ÕÑÐËÂÐÑÄ ¡ÐÆÇÓÔÑÐÂ ëªÊËÐÅÂ ë·ÂÃÃÂÓÆÂ26 ÆÎâ ÍÂÉÆÑÌ ÍÑÐ-
ÍÓÇÕÐÑÌ ÔËÔÕÇÏÞ äMëËÐÅËÃËÓÖáÜÇÇ ±¡£ë àÎÇÍÕÓÑÎËÕã.

a b

c d

²ËÔ. 3. ³ØÇÏÂ ÓÑÔÕÂ 2D- Ë 3D-ÑÃÓÂÊÑÄÂÐËÌ ÐÂ ÒÑÄÇÓØÐÑÔÕË ÍÓË-
ÔÕÂÎÎÂ.
®ÑÆÇÎß: Â ì ¶ÓÂÐÍÂ ë£ÂÐ ÆÇÓ ®ÇÓÄÇ (FVdM), b ì äÍÑÎÑÐÐÂã, Ô ì
³ÕÓÂÐÔÍË ë¬ÓÂÔÕÂÐÑÄÂ (SK), dì¶ÑÎßÏÇÓÂ ë£ÇÃÇÓÂ (VW).
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°ÕÏÇÕËÏ, ÚÕÑ ÄÞÚËÔÎÇÐËâ, ÑÔÖÜÇÔÕÄÎâÇÏÞÇ Ô ÒÑÏÑÜßá
ÏÇÕÑÆÑÄ ÏÑÆÇÎßÐÞØ ÅÂÏËÎßÕÑÐËÂÐÑÄ, ÆÑÄÑÎßÐÑ ÔÎÑÉÐÞ, Â
ÆÎâ àÎÇÍÕÓÑØËÏËÚÇÔÍËØ ÔËÔÕÇÏ ÅÂÏËÎßÕÑÐËÂÐÞ ÔÑÆÇÓÉÂÕ
ÏÐÑÅÑ ÐÇÑÒÓÇÆÇÎÇÐÐÞØ ÒÂÓÂÏÇÕÓÑÄ.

±ÓÑÂÐÂÎËÊËÓÖÇÏ ÒÓÑÙÇÔÔ 2D-ÐÖÍÎÇÂÙËË. £ÑÊßÏÇÏ ÊÂ
ÑÔÐÑÄÖ ÕÑÒÑÎÑÅËÚÇÔÍËÌ ÒÓËÐÙËÒ Ë ÓÂÔÔÏÑÕÓËÏ Ô ÒÑÔÎÇÆÑÄÂ-
ÕÇÎßÐÞÏ ÖÔÎÑÉÐÇÐËÇÏ ÒÑ ÓÂÊÏÇÓÐÑÔÕË ÓâÆ ÑÔÐÑÄÐÞØ ÏÑÆÇ-
ÎÇÌ. ¸ÇÎÇÔÑÑÃÓÂÊÐÑ ÄÐÂÚÂÎÇ ÆÂÕß ÑÒËÔÂÐËÇ ÏÑÆÇÎË ÓÇÛÇÕÑÚ-
ÐÑÅÑ ÅÂÊÂ ÆÎâ ÔËÐÅÖÎâÓÐÞØ ÃÇÊÆÇ×ÇÍÕÐÞØ ÒÑÄÇÓØÐÑÔÕÇÌ ÍÓËÔ-
ÕÂÎÎÑÄ. ¯ÖÍÎÇÂÙËá ÏÑÉÐÑ ÓÂÔÔÏÂÕÓËÄÂÕß Ë Ä ÍÎÂÔÕÇÓÐÑÏ
ÒÓËÃÎËÉÇÐËË, ÍÑÅÆÂ ÔÑÚÎÇÐÇÐËÇ Ë ÑÃÓÂÊÑÄÂÐËÇ ÒÎÇÐÑÍ ËÆÇÕ
ËÊ ÃÑÎÇÇ ÍÓÖÒÐÞØ, ÚÇÏ ÂÕÑÏÞ Ë ÑÕÆÇÎßÐÞÇ ÏÑÎÇÍÖÎÞ, ×ÓÂÅ-
ÏÇÐÕÑÄ ì ÒÑÄÇÓØÐÑÔÕÐÞØ ÍÎÂÔÕÇÓÑÄ. ³ÕÇÒÇÐß ÊÂÒÑÎÐÇÐËâ
ÒÑÄÇÓØÐÑÔÕË ÍÓËÔÕÂÎÎÂ ËÐÅËÃËÓÖáÜËÏË ÚÂÔÕËÙÂÏË ±¡£ Ä
ÏÑÆÇÎË ÓÇÛÇÕÑÚÐÑÅÑ ÅÂÊÂ ÑÕÓÂÉÂÇÕÔâ ×ÑÓÏÖÎÑÌ 27

yPAW �
1

Ns

XNa

i�1
hCiiT , (10)

ÅÆÇNs ËNa ì ÚËÔÎÑ ÖÊÎÑÄ ÓÇÛÇÕÍË ÂÕÑÏÑÄ ÔÖÃÔÕÓÂÕÂ Ë ÚËÔÎÑ
ÊÂÐâÕÞØ ÖÊÎÑÄ ÔÑÑÕÄÇÕÔÕÄÇÐÐÑ, Ci ì ÒÇÓÇÏÇÐÐÂâ ÊÂÒÑÎÐÇÐËâ
(Ci=1, ÇÔÎË ÒÑÄÇÓØÐÑÔÕÐÞÇ ÖÊÎÞ Ns ÊÂÐâÕÞ; Ci=0, ÇÔÎË àÕË
ÖÊÎÞ ÔÄÑÃÑÆÐÞ). £ ×ÑÓÏÖÎÇ (10) ÊÐÂÚÇÐËÇ y±¡£ ì ÏÑÎßÐÂâ
ÆÑÎâ ÊÂÒÑÎÐÇÐÐÞØ ÂÍÕËÄÐÞØ ÙÇÐÕÓÑÄ ÒÑÄÇÓØÐÑÔÕË ÍÓËÔÕÂÎÎÂ,
Â ÖÅÎÑÄÞÇ ÔÍÑÃÍË ÊÆÇÔß Ë ÆÂÎÇÇ ÑÊÐÂÚÂáÕ ÔÕÂÕËÔÕËÚÇÔÍÑÇ
ÖÔÓÇÆÐÇÐËÇ ÒÑ ÑÔÐÑÄÐÑÏÖ ÔÑÔÕÑâÐËá ÔËÔÕÇÏÞ ÒÓË ÑÒÓÇÆÇÎÇÐ-
ÐÑÌ ÕÇÏÒÇÓÂÕÖÓÇ T.

±ÇÓÇÏÇÐÐÂâ ÊÂÒÑÎÐÇÐËâCi:si ÑÒÓÇÆÇÎâÇÕ ×ÂÍÕÑÓ ¢ÑÎßÙ-
ÏÂÐÂ

B � exp
ÿÿ b

X
i;j

sisj
�
,

ÊÆÇÔß si=�1, i= j, b=T71. µÓÂÄÐÇÐËÇ (10) ÄÞÕÇÍÂÇÕ ËÊ
ÑÔÐÑÄÐÑÅÑ ÔÑÑÕÐÑÛÇÐËâ ÆÎâ ÒÇÓÇÏÇÐÐÑÌ ÊÂÒÑÎÐÇÐËâ (S ) Ä
ÏÑÆÇÎË ªÊËÐÅÂ

S � 1

Nd
s

XNd
s

i�1
si ,

ÅÆÇ d5 2 ì ×ÓÂÍÕÂÎßÐÂâ ÓÂÊÏÇÓÐÑÔÕß (Ä ÆÄÖÏÇÓÐÑÌ ÏÑÆÇÎË
d=2).

³ÖÏÏËÓÑÄÂÐËÇ Ä ÖÓÂÄÐÇÐËË (10) ÄÇÆÇÕÔâ ÒÑ ÄÔÇÏ ÖÊÎÂÏ,
ÓÂÊÏÇÓÞ ÍÑÕÑÓÞØ ÃÎËÊÍË Í ÓÂÊÏÇÓÂÏ ÂÆÔÑÓÃËÓÖáÜËØÔâ
ÚÂÔÕËÙ ±¡£. ±ÓË ÃÎËÊÑÔÕË ÓÂÊÏÇÓÑÄ ÂÆÔÑÓÃÙËÑÐÐÞØ âÚÇÇÍ
Ë ÚÂÔÕËÙ ÂÆÔÑÓÃÂÕÂ Ä 2D-ÏÑÆÇÎË ªÊËÐÅÂ ËÔÒÑÎßÊÖÇÕÔâ ÆËÂ-
ÅÓÂÏÏÐÂâ ÕÇØÐËÍÂ.28 ±ÓË ÑÒÓÇÆÇÎÇÐÐÑÌ ÔÓÇÆÐÇÌ ÕÇÏÒÇÓÂÕÖÓÇ
T ×ÑÓÏËÓÖÇÕÔâ ÏÑÐÑÔÎÑÌÐÑÇ ÒÑÍÓÞÕËÇ ±¡£, ÚÂÔÕËÙÞ ÍÑÕÑ-
ÓÑÅÑ ÔÄâÊÂÐÞ Ô ÚÂÔÕËÙÂÏË ÔÖÃÔÕÓÂÕÂ àÐÇÓÅËË Eb . ©ÐÂÚÇÐËÇ
àÕÑÌ àÐÇÓÅËË ÑÒÓÇÆÇÎâÇÕÔâ ÔÖÏÏÑÌ ÊÐÂÚÇÐËÌ ÍÑÓÓÇÎâÙËÑÐ-
ÐÞØ ×ÖÐÍÙËÌ ÔÒËÐÂ ÐÂ ÒÑÄÇÓØÐÑÔÕË ÍÓËÔÕÂÎÎÂ Ë ÔÒËÐÑÄ
ÔÑÓÂÊÏÇÓÐÑ ÔÑÒÓâÅÂáÜÇÅÑÔâ ÏÑÐÑÔÎÑâ ±¡£ Ô ÒÑÄÇÓØÐÑÔÕ-
ÐÞÏ ÔÎÑÇÏ ÒÑÆÎÑÉÍË. ±ÑÕÇÓâ ÏÇØÂÐËÚÇÔÍÑÌ ÖÔÕÑÌÚËÄÑÔÕË
ÒÎÑÔÍËÏ ×ÓÑÐÕÑÏ ÓÑÔÕÂ ÒÑÄÇÓØÐÑÔÕË ÍÓËÔÕÂÎÎÂ (ÓÂÔÕÄÑÓÇ-
ÐËÇ) ÒÓËÄÑÆËÕ Í ÑÃÓÂÊÑÄÂÐËá âÚÇËÔÕÑÌ ÔÕÓÖÍÕÖÓÞ ÒÑÄÇÓØ-
ÐÑÔÕË. ±ÓË àÕÑÏ ÓÑÔÕ âÚÇÇÍ Ä ÒÓÑÙÇÔÔÇ ÔÂÏÑÑÓÅÂÐËÊÂÙËË
ÔÑÒÓÑÄÑÉÆÂÇÕÔâ ÎÂÄËÐÑÑÃÓÂÊÐÞÏË ËÊÏÇÐÇÐËâÏË Ä ÔÖÏÏÂÓ-
ÐÑÏ ÓÂÔÒÓÇÆÇÎÇÐËË ÔÒËÐÑÄ.29

¿ÐÇÓÅËË ÒÂÓÐÞØ ÂÆÆËÕËÄÐÞØ ÄÊÂËÏÑÆÇÌÔÕÄËÌ ÔÑÔÇÆÐËØ
(ENN), ÃÎËÉÂÌÛËØ Í ÔÑÔÇÆÐËÏ (ENNN) Ë ÕÓÇÕßËØ Í ÔÑÔÇÆÐËÏ
(E3) ÂÆÔÑÓÃËÓÑÄÂÐÐÞØ ÚÂÔÕËÙ, ÐÂØÑÆâÜËØÔâ Ä ÄÞÔÑÍÑÍÑÑÓÆË-
ÐËÓÑÄÂÐÐÞØ s-ÔÑÔÕÑâÐËâØ (ÓËÔ. 4), ÏÑÅÖÕ ÃÞÕß ÑÃÑÊÐÂÚÇÐÞ
ÔÎÇÆÖáÜËÏ ÑÃÓÂÊÑÏ. £ ÔÎÖÚÂÇ ÐÇÒÂÓÐÞØ ÄÊÂËÏÑÆÇÌÔÕÄËÌ
ÄÇÎËÚËÐÂ àÐÇÓÅËË ÔÑÑÕÄÇÕÔÕÄÖÇÕ 72ENN ëENNN ëEt (Et ì
àÐÇÓÅËâ ÄÊÂËÏÑÆÇÌÔÕÄËâ ÔÑÔÇÆÐËØ NN Ë ÃÎËÉÂÌÛËØ Í ÔÑÔÇÆ-
ÐËÏ NNN ÖÊÎÑÄ). °ÃÜÂâ (ÍÑÐ×ËÅÖÓÂÙËÑÐÐÂâ) àÐÇÓÅËâ ÕÓÇØ-
ÚÂÔÕËÚÐÑÌ (i, j, k) ÔËÔÕÇÏÞ (ÒÑÕÇÐÙËÂÎ 2D-ÏÑÆÇÎË ÓÇÛÇÕÑÚ-
ÐÑÅÑ ÅÂÊÂ) ÕÂÍÑÄÂ:

U0 � ÿEb

XNa

i�1
Ci ÿ

X
i6�j

EijCiCj ÿ
X
i6�j6�k

EtCiCjCk . (11)

ÅÆÇ Eij=ENN , ENNN, E3 , ÇÔÎË i, j, kì ÔÑÔÇÆÐËÇ, ÃÎËÉÂÌÛËÇ Ë
ÕÓÇÕßË Í ÔÑÔÇÆÐËÏ ÖÊÎÞ ÔÑÑÕÄÇÕÔÕÄÇÐÐÑ; Ci, Cj, Ck ì ÒÇÓÇ-
ÏÇÐÐÞÇ ÊÂÒÑÎÐÇÐËâ. £ÕÑÓÑÌ ÚÎÇÐ Ä ÖÓÂÄÐÇÐËË (11) ÑÕÓÂÉÂÇÕ
ÄÔÇ ÒÂÓÐÞÇ ÄÊÂËÏÑÆÇÌÔÕÄËâ, Â ÕÓÇÕËÌ ì ÄÔÇ ÕÓÑÌÐÞÇ. ±ÓÇÆ-
ÐÖÍÎÇÂÙËÑÐÐÂâ ÔËÕÖÂÙËâ Ä ÔÎÖÚÂÇ ÙÇÐÕÓËÓÑÄÂÐÐÑÌ ÒÓâÏÑ-
ÖÅÑÎßÐÑÌ ÓÇÛÇÕÍË ÂÐÂÎÑÅËÚÐÂ ÕÂÍÑÄÑÌ Ä ÔÎÖÚÂÇ ÍÄÂÆÓÂÕÐÑÌ
ÓÇÛÇÕÍË (ÓËÔ. 5).

¶ÑÓÏËÓÑÄÂÐËÇ ÍÑÐÆÇÐÔËÓÑÄÂÐÐÞØ 2D-ÔÎÑÇÄ Ä ÏÑÆÇÎË
ÓÇÛÇÕÑÚÐÑÅÑ ÅÂÊÂ ÑÒËÔÞÄÂÇÕÔâ ÏÇÕÑÆÂÏË ÔÕÂÕËÔÕËÚÇÔÍÑÌ
ÏÇØÂÐËÍË. ¶ÂÊÞ Ô ÐËÊÍÑÌ ÒÎÑÕÐÑÔÕßá (ÔÏ. ÓËÔ. 4), ÔÎÖÚÂÌÐÑ
ÓÂÔÒÑÎÑÉÇÐÐÞÇ ÐÂ ÒÑÄÇÓØÐÑÔÕË ÍÓËÔÕÂÎÎÂ, ÒÓÇÑÃÓÂÊÖáÕÔâ ÊÂ
ÔÚÇÕ ÆÇÌÔÕÄËâ ØËÏËÚÇÔÍËØ Ë ÄÂÐ-ÆÇÓ-ÄÂÂÎßÔÑÄÞØ ÔËÎ Ä ÍÑÐ-
ÆÇÐÔËÓÑÄÂÐÐÞÇ ×ÂÊÞ. ´ÂÍ, ÐÂ ÅÓÂÐË (100) ÑÃÝÇÏÐÑ-ÙÇÐÕÓËÓÑ-
ÄÂÐÐÑÅÑ ÍÖÃËÚÇÔÍÑÅÑ (°¸¬) ÍÓËÔÕÂÎÎÂ (c) ÑÃÓÂÊÖáÕÔâ ÊÂÄÇÓ-
ÛÇÐÐÞÇ 2D-×ÂÊÞ Ô ÓÂÊÎËÚÐÑÌ ÓÂÊÏÇÓÐÑÔÕßá (ÓËÔ. 5): c(2� 2),
L- Ë D-×ÂÊÞ (0<R<1ì ÃÇÊÓÂÊÏÇÓÐÞÌ ×ÂÍÕÑÓ ÆÑÔÕÑÄÇÓÐÑ-
ÔÕË ÓÂÔØÑÉÆÇÐËâ àÍÔÒÇÓËÏÇÐÕÂÎßÐÞØ Ë ÓÂÔÚÇÕÐÞØ ÆÂÐÐÞØ).
³ÎÇÆÖÇÕ ÑÕÏÇÕËÕß, ÚÕÑ ÏÑÆÇÎß ªÊËÐÅÂ ÆÎâ àÎÇÍÕÓÑØËÏËÚÇÔ-
ÍÑÅÑ ÍÑÐÕÂÍÕÂ Ô ÒÇÓÇÐÑÔÑÏ ÊÂÓâÆÂ ØÑÓÑÛÑ ÑÒËÔÞÄÂÇÕ ÓÇÊÖÎß-
ÕÂÕÞ àÍÔÒÇÓËÏÇÐÕÑÄ ÒÑ ËÊÖÚÇÐËá ÐÂÚÂÎßÐÞØ ÔÕÂÆËÌ
àÎÇÍÕÓÑÑÔÂÉÆÇÐËâ 30 Ë ÂÆÔÑÓÃÙËË ÚÂÔÕËÙ ÓÂÔÕÄÑÓÂ ÐÂ ÒÎÑÕ-
ÐÑÖÒÂÍÑÄÂÐÐÞØ ÅÓÂÐâØ ÍÖÃËÚÇÔÍËØ ÍÓËÔÕÂÎÎÑÄ, ÒÓÑÄÇÆÇÐÐÞØ
in situ Ô ÒÑÏÑÜßá ÔÍÂÐËÓÖáÜÇÌ ÕÖÐÐÇÎßÐÑÌ àÎÇÍÕÓÑÐÐÑÌ
ÏËÍÓÑÔÍÑÒËË Ä àÎÇÍÕÓÑÎËÕÇ.31

a

b

7ENN

7ENNN

7E3

72ENN7ENN7Et

[001]

7E1

7E2

7E172E27E3

7E3

²ËÔ. 4. ¿ÐÇÓÅËË ÄÊÂËÏÑÆÇÌÔÕÄËâ ÂÆÔÑÓÃËÓÑÄÂÐÐÑÌ ÚÂÔÕËÙÞ Ô ÍÄÂÆ-
ÓÂÕÐÑÌ (Â) Ë ÙÇÐÕÓËÓÑÄÂÐÐÑÌ (b) ÒÓâÏÑÖÅÑÎßÐÑÌ ÓÇÛÇÕÍÑÌ.

a b c d

²ËÔ. 5. ©ÂÄÇÓÛÇÐÐÞÇ ÖÒÑÓâÆÑÚÇÐÐÞÇ 2D-×ÂÊÞ ÒÓË T=0K.
2D-¶ÂÊÂ: a ì c (2� 2), R<0.5; b ì L, R>0.5; c ì D0.25 , R>0;
d ì D0.25 , R>0.5.
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²ÂÊÎËÚËÇÏ ÕËÒÑÄ ÂÆÔÑÓÃÙËÑÐÐÞØ âÚÇÇÍ (ÓËÔ. 6) ÐÂ ÒÑÄÇÓØ-
ÐÑÔÕË ÅÓÂÐË (100) ÑÃÖÔÎÑÄÎÇÐÑ ÑÃÓÂÊÑÄÂÐËÇ Ä 2D-ÔÕÓÖÍÕÖÓÇ
ÔÄÑÇÑÃÓÂÊÐÑÅÑ ÐÇÑÅÓÂÐËÚÇÐÐÑÅÑ ÒÇÓÍÑÎâÙËÑÐÐÑÅÑ ÍÎÂ-
ÔÕÇÓÂ.32 ¬ËÐÇÕËÍÂ ÇÅÑ ×ÑÓÏËÓÑÄÂÐËâ ÑÒÓÇÆÇÎâÇÕÔâ ÄÇÓÑâÕÐÑ-
ÔÕßá ÒÓËÎËÒÂÐËâ ÚÂÔÕËÙ ±¡£ Í ÒÑÄÇÓØÐÑÔÕË ÍÓËÔÕÂÎÎÂ (S )

S � S0K�Eij; cs�cns .

©ÆÇÔß S0ì ÐÂÚÂÎßÐÞÌ ÍÑà××ËÙËÇÐÕ ÒÓËÎËÒÂÐËâ (ÒÓË ÔÕÇÒÇÐË
ÊÂÒÑÎÐÇÐËâ y±¡£=0),KìÍÑÐ×ËÅÖÓÂÙËÑÐÐÞÌ ×ÂÍÕÑÓ, ÑÒÓÇ-
ÆÇÎâáÜËÌ ×ÑÓÏÖ ÂÆÔÑÓÃÙËÑÐÐÑÅÑ ÂÐÔÂÏÃÎâ (ÐÂÒÓËÏÇÓ,
K= p ÆÎâ ÍÖÒÑÎÑÑÃÓÂÊÐÑÅÑ ËK=16p/3 ÆÎâÛÂÓÑÄÑÅÑ ÂÐÔÂÏ-
ÃÎÇÌ), Eij ì àÐÇÓÅËâ ÏÇÉÂÕÑÏÐÑÅÑ (ÏÇÉÚÂÔÕËÚÐÑÅÑ) ÄÊÂËÏÑ-
ÆÇÌÔÕÄËâ, cs= f(Ns) ì ÒÑÄÇÓØÐÑÔÕÐÂâ ÍÑÐÙÇÐÕÓÂÙËâ
ÄÂÍÂÐÕÐÞØ âÚÇÇÍ (ÐÇÑÍÍÖÒËÓÑÄÂÐÐÞØ ÏÇÔÕ), ÊÂÄËÔâÜÂâ ÑÕ
ÚËÔÎÂ ÒÑÄÇÓØÐÑÔÕÐÞØ ÂÕÑÏÑÄ ÔÖÃÔÕÓÂÕÂ (ÑÃÜÇÅÑ ÚËÔÎÂ
âÚÇÇÍ) Ns, n ' 0:3 ì ÍÑÐÔÕÂÐÕÂ (ÔÕÇÒÇÐß) ÐÖÍÎÇÂÙËË ÚÂÔÕËÙ,
ÄØÑÆâÜËØ Ä ÍÎÂÔÕÇÓ.33

¥Îâ ÍÑÏÒßáÕÇÓÐÞØ ÓÂÔÚÇÕÑÄ ÄÇÎËÚËÐ ÄÇÓÑâÕÐÑÔÕË ÒÓËÎË-
ÒÂÐËâÑÃÞÚÐÑËÔÒÑÎßÊÖáÕÔÑÑÕÐÑÛÇÐËâ ÂÓÓÇÐËÖÔÑÄÔÍÑÅÑ ÕËÒÂ

S � S0�1ÿ yPAW � exp
�
ÿEads

RT

�
, (12)

ÅÆÇ Eads ì àÐÇÓÅËâ ÂÍÕËÄÂÙËË ÂÆÔÑÓÃÙËË ÚÂÔÕËÙ ±¡£ ÐÂ
ÒÑÄÇÓØÐÑÔÕË ÏÇÕÂÎÎÂ. ¯Â ÒÑÄÇÓØÐÑÔÕË àÎÇÍÕÓÑÆÂ ÑÃÓÂÊÖÇÕÔâ
ÔÄÑÇÑÃÓÂÊÐÞÌ ÒÑÆÄËÉÐÞÌ ÑÃÝÇÏÐÞÌ ÒÇÓÍÑÎâÙËÑÐÐÞÌ ÍÎÂ-
ÔÕÇÓ, ÑÃÎÂÆÂáÜËÌ ÄÞÔÑÍÑÌ ÖÆÇÎßÐÑÌ ÒÑÄÇÓØÐÑÔÕßá. ±ÑâÄÎÇ-
ÐËÇ ÒÇÓÍÑÎâÙËÑÐÐÑÅÑ ÍÎÂÔÕÇÓÂ ÄÑÊÏÑÉÐÑ ÒÓË ÑÔÂÉÆÇÐËË ÐÂ
ÒÑÄÇÓØÐÑÔÕß àÎÇÍÕÓÑÆÂ ÚÂÔÕËÙ Ä ÓÇÉËÏÇ ÆÑ×ÂÊÑÄÑÅÑ ÄÞÆÇÎÇ-
ÐËâ (underpotential deposition)34, ÒÓË ×ÑÓÏËÓÑÄÂÐËË ÍÑÏÒÑ-
ÊËÙËÑÐÐÑÅÑ àÎÇÍÕÓÑØËÏËÚÇÔÍÑÅÑ ÒÑÍÓÞÕËâ,35, 36 ÑÍÔËÆÐÞØ
ÔÕÓÖÍÕÖÓ.37, 38 ±ÓË àÕÑÏ ÒÓËÒÑÄÇÓØÐÑÔÕÐÞÌ ÔÎÑÌ ÄÇÆÇÕ ÔÇÃâ
ÍÂÍ ÒÑÆÄËÉÐÞÌ 3D-àÎÇÍÕÓÑÆ.

¦ÔÎË Ä VW-ÏÑÆÇÎË ÖÚËÕÞÄÂÕß ÕÑÎßÍÑ ÒÑÕÑÍ ÐÂÎÇÕÂáÜËØ
ÐÂ ÒÑÄÇÓØÐÑÔÕß ÍÓËÔÕÂÎÎÂ ÒÓËÎËÒÂáÜËØ ÚÂÔÕËÙ ±¡£ Ë ÐÇ
ÒÓËÐËÏÂÕß ÄÑ ÄÐËÏÂÐËÇ ÄÑÊÏÑÉÐÑÔÕß ËØ ÆË××ÖÊËÑÐÐÑÅÑ
ÒÇÓÇÆÄËÉÇÐËâ (ÍÑÅÆÂ ÓÇÂÎËÊÖáÕÔâ ÄÞÔÑÍËÇ Eb) ÒÑ ÒÑÄÇÓØÐÑ-
ÔÕË, ÕÑ Ä ÓÇÊÖÎßÕÂÕÇ ÔÑÒÓâÉÇÐËâ ÑÔÕÓÑÄÍÑÄ ËÊ ÍÑÐÆÇÐÔËÓÑ-
ÄÂÐÐÞØ ×ÂÊ ÑÃÓÂÊÖáÕÔâ ÍÑÐÆÇÐÔËÓÑÄÂÐÐÞÇ ÔÎÑË. ¹ÂÔÕËÙÞ, Ä
ÂÆÔÑÓÃËÓÑÄÂÐÐÞØ ÔÎÑâØ, ÄÊÂËÏÑÆÇÌÔÕÄÖáÕ Ô ÒÑÏÑÜßá ÔËÎ
ÑÕÕÂÎÍËÄÂÐËâ Ë ÒÓËÕâÉÇÐËâ, ÍÑÕÑÓÞÇ ÒÑ-ÓÂÊÐÑÏÖÏÇÐâáÕÔâ Ô

ÓÂÔÔÕÑâÐËÇÏ. ³ ÖÏÇÐßÛÇÐËÇÏ ÓÂÔÔÕÑâÐËâ ÔËÎÞ ÑÕÕÂÎÍËÄÂÐËâ
ÓÂÔÕÖÕ ÃÑÎÇÇ äÓÇÊÍÑã, ÚÇÏ ÔËÎÞ ÒÓËÕâÉÇÐËâ.

£ ÏÑÆÇÎË ÓÇÛÇÕÑÚÐÑÅÑ ÅÂÊÂ àÐÇÓÅËâ ÂÆÔÑÓÃÙËË Eads

ÏÑÉÇÕ ÃÞÕß ÑÒÓÇÆÇÎÇÐÂ Ô ÖÚÇÕÑÏ ÊÐÂÚÇÐËâ àÐÇÓÅËË U0 (ËÊ
ÖÓÂÄÐÇÐËâ (11))

Eads �
hU0iT
Ns

� ÿEbyPAW ÿ
1

Ns

X
i6�j

EijhCiCjiT ÿ (13)

ÿ 1

Ns

X
i6�j6�k

EthCiCjCkiT ,

ÅÆÇ Ns ì ÚËÔÎÑ ÂÍÕËÄÐÞØ ÊÂÒÑÎÐâÇÏÞØ ÖÊÎÑÄ ÓÇÛÇÕÍË.
³ÑÑÕÐÑÛÇÐËÇ (13) ÊÂÒËÔÂÐÑ ÆÎâ ÍÂÐÑÐËÚÇÔÍÑÅÑ ÂÐÔÂÏÃÎâ

ÒÓË×ËÍÔËÓÑÄÂÐÐÞØ ÐÇÊÂÄËÔËÏÞØT Ë y±¡£ . ¦ÔÎË Ä ÒÑÍÓÑÄÐÑÌ
2D-ÒÎÇÐÍÇ ËÏÇÇÕ ÏÇÔÕÑ ÄÊÂËÏÑÆÇÌÔÕÄËÇ ÂÆÔÑÓÃËÓÑÄÂÐÐÞØ
ÚÂÔÕËÙ, ÕÑ Ä ÖÓÂÄÐÇÐËÇ (13) ÐÇÑÃØÑÆËÏÑ ÄÄÇÔÕË ÚÎÇÐ, ÖÚËÕÞ-
ÄÂáÜËÌ àÕÑ Ë ÓÂÄÐÞÌ 7m±¡£Na (ÊÆÇÔß m±¡£ ì ØËÏËÚÇÔÍËÌ
ÒÑÕÇÐÙËÂÎ ÚÂÔÕËÙ ±¡£ Ä 2D-ÒÎÇÐÍÇ, Na ì ÚËÔÎÑ ÊÂÐâÕÞØ
ÖÊÎÑÄ ÐÂ ÒÑÄÇÓØÐÑÔÕË ÍÓËÔÕÂÎÎÂ). ¤ÂÏËÎßÕÑÐËÂÐ ÓÂÄÐÑÄÇÔÐÑ
ÓÂÔÕÖÜÇÅÑ ÍÓËÔÕÂÎÎÂ Ä ÏÑÆÇÎË ªÊËÐÅÂ ËÏÇÇÕ ÄËÆ 39

H � 2Eb

X
hi; j i

�
Ci�1ÿ Cj� � �1ÿ Ci�Cj

�� m
X
i

Ci , (14)

ÅÆÇ Eb ì àÐÇÓÅËâ ÓÂÊÓÞÄÂ ÏÇÉÂÕÑÏÐÑÌ ÔÄâÊË ÃÎËÉÂÌÛËØ
NN-ÔÑÔÇÆÇÌ, ÔÖÏÏËÓÑÄÂÐËÇ hi; ji ÄÇÆÇÕÔâ ÒÑ ÒÂÓÂÏ NN-ÔÑÔÇ-
ÆÇÌ, m<0 ì àÐÇÓÅËâ ÑÃÓÂÊÑÄÂÐËâ ÔÑÓÂÊÏÇÓÐÑÌ äÐÇÔÛËÕÑÌ Ô
ÒÑÄÇÓØÐÑÔÕÐÞÏ ÔÎÑÇÏ ÍÓËÔÕÂÎÎÂã ÂÆÔÑÓÃËÓÑÄÂÐÐÑÌ
2D-×ÂÊÞ. ¤ÂÏËÎßÕÑÐËÂÐ ÔËÔÕÇÏÞ, Ä ÍÑÕÑÓÑÌ ËÊ ÂÆÔÑÓÃËÓÑ-
ÄÂÐÐÞØ ÔÎÑÇÄ ÑÃÓÂÊÖáÕÔâ ÐÇÔÑÓÂÊÏÇÓÐÑ äÔÛËÕÞÇã ÒÎÇÐÍË
ËÎË ÆÑÔÕÓÂËÄÂÇÕÔâ ÓÇÛÇÕÍÂ ÍÓËÔÕÂÎÎÂ, ÃÑÎÇÇ ÔÎÑÉÇÐ, ÕÂÍ
ÍÂÍ ÄÍÎáÚÂÇÕ ÚÎÇÐÞ, ÑÒËÔÞÄÂáÜËÇ ÄÊÂËÏÑÆÇÌÔÕÄËÇ Ä äÔÛË-
ÕÞØã ÔÎÑâØ

H � U0 ÿ mPAW Na � ÿ�Eb � mPAW �
XN
i�1

Ci ÿ (15)

ÿ
X
i 6�j

EijCiCj ÿ
X
i6�j6�k

EtCiCjCk .

±ÓË T=const ÔÑÑÕÐÑÛÇÐËÇ ÏÇÉÆÖ m±¡£ Ë y±¡£ ÑÒËÔÞ-
ÄÂÇÕÔâ ÂÆÔÑÓÃÙËÑÐÐÑÌ ËÊÑÕÇÓÏÑÌ

mPAW �
1

Na

�
qF

qyPAW

�
T

, (16)

ÅÆÇ Fì ÔÄÑÃÑÆÐÂâ àÐÇÓÅËâ ¤ÇÎßÏÅÑÎßÙÂ ÔËÔÕÇÏÞ

F � ÿkT ln Tr exp

�
ÿHfCig

kT

�
, Tr �

Xn
i�1

aii , Ci=0.1.

©ÆÇÔß Tr ÑÊÐÂÚÂÇÕ ÔÖÏÏËÓÑÄÂÐËÇ ÒÑ ÄÔÇÏ ÍÑÐ×ËÅÖÓÂÙËâÏ (ÔÏ.
ÓËÔ. 1). µÔÎÑÄËÇ Ci=0.1, ÐÂÍÎÂÆÞÄÂÇÏÑÇ ÐÂ ÅÂÏËÎßÕÑÐËÂÐ
H{Ci}, ÑÊÐÂÚÂÇÕ ÑÕÔÖÕÔÕÄËÇ ÒÓËÕâÅÂÕÇÎßÐÑ-ÑÕÕÂÎÍËÄÂÕÇÎß-
ÐÞØ ÄÊÂËÏÑÆÇÌÔÕÄËÌ Ä ÒÑÄÇÓØÐÑÔÕÐÞØ 2D-×ÂÊÂØ ÂÆÔÑÓÃËÓÑ-
ÄÂÐÐÞØ ÚÂÔÕËÙ ±¡£. £ ÏÑÆÇÎË ªÊËÐÅÂ Ô ÖÚÇÕÑÏ ÄÕÑÓÑÅÑ
ÑÅÓÂÐËÚÇÐËâ (ÔÏ. ÄÞÛÇ) ÊÐÂÚÇÐËâ ÒÇÓÇÏÇÐÐÑÌ ÊÂÒÑÎÐÇÐËâ Ci

ÑÒÓÇÆÇÎâáÕÔâ ÒÑ ×ÑÓÏÖÎÇ

Ci �
1ÿ si

2
, si=�1.

£ ÔÎÖÚÂÇ ÑÆÐÑÔÑÓÕÐÞØ ÐÇ ÄÊÂËÏÑÆÇÌÔÕÄÖáÜËØ ÏÇÉÆÖ
ÔÑÃÑÌ ÚÂÔÕËÙ ÂÆÔÑÓÃËÓÖáÜËØÔâ ±¡£ ÒÓË ÒÑÄÞÛÇÐËË ÕÇÏÒÇ-
ÓÂÕÖÓÞ ÍÓËÔÕÂÎÎÂ ÆÑ ÕÇÏÒÇÓÂÕÖÓ ÆÇÔÑÓÃÙËË ±¡£ Ô ÒÑÄÇÓØ-
ÐÑÔÕË (T!1) ÖÓÂÄÐÇÐËÇ (13) ÖÒÓÑÜÂÇÕÔâ

c(4� 2)

p(2� 2)

c(4� 2)

p(2� 2)

²ËÔ. 6. ´ËÒÞ ÂÆÔÑÓÃÙËÑÐÐÞØ âÚÇÇÍ ÐÂ ÅÓÂÐË (100) °¸¬-ÍÓËÔÕÂÎÎÂ.
Ô Ë Ó ì ÙÇÐÕÓËÓÑÄÂÐÐÂâ Ë ÒÓËÏËÕËÄÐÂâ ÒÑÄÇÓØÐÑÔÕÐÞÇ àÎÇÏÇÐÕÂÓ-
ÐÞÇ âÚÇÌÍË ÔÑÑÕÄÇÕÔÕÄÇÐÐÑ; ÚÇÓÐÞÏ ÍÓÖÉÍÑÏ ÑÃÑÊÐÂÚÇÐÂ âÚÇÌÍÂ,
ÒÑÍÓÞÕÂâ ÂÆÔÑÓÃËÓÑÄÂÐÐÑÌ ÚÂÔÕËÙÇÌ.

112 ¤.£.·ÂÎÆÇÇÄ, ³.¯.±ÇÕÓÑÄ



Eads�T!1� � (17)

=ÿEbyPAW ÿ 0:5y2PAW

X
i�6�j�

Eij ÿ 0:33y3PAW

X
i 6�j�6�k�

Et ,

ÅÆÇ y2PAW � hCiCji, y3PAW � hCiCjCki.

±ÑÔÎÇ ÄÄÇÆÇÐËâ ÔÎÇÆÖáÜËØ ÑÃÑÊÐÂÚÇÐËÌ:

bJT � 0:5
Eb

kT
(ÒÂÓÂÏÇÕÓ ¥ÉÇÍÔÑÐÂ ë´ÇÏÍËÐÂ),

m � tanhbJT , bJT � ln
1�m

1ÿm
� ln

1ÿ yPAW

yPAW
,

ËÊ ÖÓÂÄÐÇÐËâ (16) ÒÑÎÖÚËÏ ËÊÑÕÇÓÏÖ ­ÇÐÅÏáÓÂ Ä ÄËÆÇ

mPAW � Eads

kT
� ln

yPAW

1ÿ yPAW
, (18)

ÅÆÇ àÐÇÓÅËâ ÔÄâÊË Eb=2(m±¡£+Eads).
±ÑÕÇÐÙËÓÑÄÂÐËÇ ËÊÑÕÇÓÏÞ (18) ÒÑÍÂÊÞÄÂÇÕ, ÚÕÑ Ä ÄÞÓÂ-

ÉÇÐËË exp[(m±¡£+Eads)/kT ] ÄÇÎËÚËÐÂ àÐÇÓÅËË ÂÍÕËÄÂÙËË
m±¡£+Eads äÑÕÄÇÕÔÕÄÇÐÐÂã ÊÂ ÒÓÇÑÆÑÎÇÐËÇ ÓÂÊÐÑÔÕË ÒÑÕÇÐ-
ÙËÂÎÑÄ Ä ÆÄÑÌÐÑÏ ÔÎÑÇ, Ô×ÑÓÏËÓÑÄÂÄÛÇÏÔâ ÔÑ ÔÕÑÓÑÐÞ
àÎÇÍÕÓÑÎËÕÂ ÐÂ ÏÇÉ×ÂÊÐÑÌ ÅÓÂÐËÙÇ ÏÇÕÂÎÎ ë àÎÇÍÕÓÑÎËÕ.
¿ÕÂ àÐÇÓÅËâ ÔÄâÊÂÐÂ Ô ÄÇÎËÚËÐÑÌ àÐÇÓÅËË ¶ÇÓÏË ÏÇÕÂÎÎÂ EF

ÒÓË ÐÇÔÑÓÂÊÏÇÓÐÑÏ ÄÊÂËÏÑÆÇÌÔÕÄËË Ä ÔËÔÕÇÏÇ ÒÎÇÐÍÂ ë ÒÑÆ-
ÎÑÉÍÂ Ë ÔÕÇÒÇÐßá ÔÑÎßÄÂÕÂÙËË ÚÂÔÕËÙ ±¡£ Ä ÓÂÊÐÞØ ×ÂÊÂØ,
ËÊÏÇÐâáÜËØ ÊÂÓâÆ ÒÓË ×ÂÊÑÄÑÏ ÒÇÓÇØÑÆÇ.

¬ÑÐÔÕÓÖÍÙËâ ÅÂÏËÎßÕÑÐËÂÐÂ, ÑÒËÔÞÄÂáÜÇÅÑ ÂÆÔÑÓÃÙËá
ÚÂÔÕËÙ ±¡£ Ä ÓÂÏÍÂØ ÏÑÆÇÎË ¡ÐÆÇÓÔÑÐÂ ë¯ßáÐÔÂ, ËÏÇÇÕ
ÄËÆ 40, 41

H=H±¡£+HM+H±¡£7M , (19)

ÅÆÇH±¡£ ËHM ì ÅÂÏËÎßÕÑÐËÂÐÞ ÂÆÔÑÓÃËÓÑÄÂÐÐÑÌ ÚÂÔÕËÙÞ
Ë ÚËÔÕÑÌ ÒÑÆÎÑÉÍË (ÏÇÕÂÎÎÂ) ÔÑÑÕÄÇÕÔÕÄÇÐÐÑ, H±¡£7M ì
ÅÂÏËÎßÕÑÐËÂÐ ÔÄâÊË ÏÇÉÆÖ ÐËÏË. °ÃÞÚÐÑ Ä ÑÒÇÓÂÕÑÓÇ (19)
ÔÖÏÏÂ H±¡£+H±¡£7M ÊÂÏÇÐâÇÕÔâ ÅÂÏËÎßÕÑÐËÂÐÑÏ, ÖÚË-
ÕÞÄÂáÜËÏ ÂÆÔÑÓÃÙËá ±¡£ ÐÂ ÒÑÄÇÓØÐÑÔÕË ÏÇÕÂÎÎÂ

H=HM+Hads , (20)

ÅÆÇ

Hads � ÿkT
X
l;v

ln
�
1� exp�ÿbJT�El;v ÿ mPAW ��

	
.

©ÆÇÔß ÔÖÏÏËÓÑÄÂÐËÇ ÄÇÆÇÕÔâ ÒÑ ÄÔÇÏ ÊÂÒÑÎÐâÇÏÞÏ ÂÆÔÑÓÃ-
ÙËÑÐÐÞÏ âÚÇÌÍÂÏ Ns : ÔÖÏÏËÓÑÄÂÐËÇ ÒÑ l ÑÕÓÂÉÂÇÕ ÑÆÐÑ-
ÙÇÐÕÓÑÄÞÇ (on top) ÒÑÊËÙËË ÂÆÔÑÓÃËÓÑÄÂÐÐÞØ ÚÂÔÕËÙ ±¡£, Â
ÒÑ v ì ÊÂÕÓÂÅËÄÂÇÕ ËØ ÏÑÔÕËÍÑÄÞÇ ÒÑÎÑÉÇÐËâ ÆÎâ ÒÑÕÇÐ-
ÙËÂÎÂ ÄËÆÂ

El;v �
X
j

alvj

(alvj ì ÍÑÐÔÕÂÐÕÂ ÒÓËÕâÅÂÕÇÎßÐÑ-ÑÕÕÂÎÍËÄÂÕÇÎßÐÑÅÑ ÄÊÂËÏÑ-
ÆÇÌÔÕÄËâ ±¡£ëÒÑÄÇÓØÐÑÔÕß ÏÇÕÂÎÎÂ).

±ÓË ÑÙÇÐÍÇ ÔÕÇÒÇÐË ÊÂÒÑÎÐÇÐËâ Ä ÏÑÆÇÎË ªÊËÐÅÂ ÖÚËÕÞ-
ÄÂÇÕÔâ ÔÖÏÏËÓÑÄÂÐËÇ ÒÑ ÄÔÇÏ ÂÆÔÑÓÃÙËÑÐÐÞÏ âÚÇÌÍÂÏ {l,v},
ÒÓË àÕÑÏ ×ÑÓÏÖÎÂ (10) ÔÄÑÆËÕÔâ Í ÃÑÎÇÇ ÍÑÐÍÓÇÕÐÑÏÖ ÄÞÓÂ-
ÉÇÐËá

yPAW �
*X

l;v

1

exp��El;v ÿ mPAW �=kT� � 1

+
.

¡ÆÔÑÓÃËÓÖáÜËÇÔâ ÐÂ ÒÑÄÇÓØÐÑÔÕË ÍÓËÔÕÂÎÎÂ ÚÂÔÕËÙÞ
±¡£ ÒÓÂÍÕËÚÇÔÍË ÄÔÇÅÆÂ ËÐÆÖÙËÓÖáÕ ÒÓÑÙÇÔÔÞ ÒÇÓÇÔÕÓÑÌÍË
Ä ÒÇÓÄÞØ ÒÓËÒÑÄÇÓØÐÑÔÕÐÞØ ÔÎÑâØ (×ÂÊÑÄÞÌ ÒÇÓÇØÑÆ ÄÕÑÓÑÅÑ
ÓÑÆÂ, ÃÇÊ ÕÇÒÎÑÄÑÅÑ à××ÇÍÕÂ Ë ËÊÏÇÐÇÐËâ ÖÆÇÎßÐÑÅÑ ÑÃÝÇÏÂ).
¦ÔÎË àÎÇÍÕÓÑÐÐÂâ ÒÑÆÔËÔÕÇÏÂ ÓÇÛÇÕÍË ÍÓËÔÕÂÎÎÂ ÔÎÂÃÑ

ÓÇÂÅËÓÖÇÕ ÐÂ ÂÆÔÑÓÃÙËá ±¡£, ÕÑ ÒÓË ÍÑÏÒßáÕÇÓÐÑÏ ÏÑÆÇ-
ÎËÓÑÄÂÐËË ÄÑÊÏÑÉÐÑ ËÔÒÑÎßÊÑÄÂÐËÇ ÅÂÏËÎßÕÑÐËÂÐÂ (15) Ä
ÄËÆÇ 40, 41

H � 0:5
X
i6�j

EijhCiCjiT �
X
i;j

CiU�r0l ÿ rl� , (21)

ÅÆÇ Eij ì àÐÇÓÅËâ ÏÇÉÚÂÔÕËÚÐÑÅÑ ÄÊÂËÏÑÆÇÌÔÕÄËâ (ÂÆÔÑÓ-
ÃÂÕ ë ÂÆÔÑÓÃÇÐÕ), U ì ÒÑÕÇÐÙËÂÎ ÄÊÂËÏÑÆÇÌÔÕÄËâ, r0l Ë rl ì
ÍÑÑÓÆËÐÂÕÞ ÒÑÄÇÓØÐÑÔÕÐÑÅÑ ÂÕÑÏÂ ÂÆÔÑÓÃÇÐÕÂ ÆÑ Ë ÒÑÔÎÇ
ÒÇÓÇÔÕÓÑÌÍË ÔÑÑÕÄÇÕÔÕÄÇÐÐÑ.

³ÎÇÆÖÇÕ ÑÕÏÇÕËÕß, ÚÕÑ Ä àÎÇÍÕÓÑÎËÕÂØ ÐÇÑÃØÑÆËÏÑ ÖÚË-
ÕÞÄÂÕß ÄÊÂËÏÑÆÇÌÔÕÄËÇ ÔËÔÕÇÏÞ äÒÑÄÇÓØÐÑÔÕß ÏÇÕÂÎ-
ÎÂ ë ÒÑÍÓÑÄÐÂâ ÒÎÇÐÍÂ ±¡£ã Ô ÓÂÔÕÄÑÓËÕÇÎÇÏ. ´ÂÍ,
¬ÑÓÐÞÛÇÄ Ë ºÏËÍÎÇÓ 42 ÄÄÑÆâÕ Ä ÅÂÏËÎßÕÑÐËÂÐ (19) ÆÑÒÑÎ-
ÐËÕÇÎßÐÞÌ ÚÎÇÐ ÕËÒÂ Esol(qa)hCiCjiT , ÅÆÇ Esol(qa) ì àÐÇÓÅËâ
ÄÊÂËÏÑÆÇÌÔÕÄËâ ÂÆcÑÓÃËÓÑÄÂÐÐÑÌ ÚÂÔÕËÙÞ, ËÏÇáÜÇÌ ÔÓÇÆ-
ÐËÌ ÊÂÓâÆ qa , Ô ÓÂÔÕÄÑÓËÕÇÎÇÏ. ¿××ÇÍÕËÄÐÑÔÕß ÄÊÂËÏÑÆÇÌ-
ÔÕÄËâ ÊÂÄËÔËÕ ÑÕ ÔÕÇÒÇÐË ÊÂÒÑÎÐÇÐËâ y±¡£ : ÒÓË y±¡£� 1
ÐÇÑÃØÑÆËÏÑ ÖÚËÕÞÄÂÕß ÒÓÇÄÂÎËÓÖáÜÇÇ ÄÎËâÐËÇ ÄÊÂËÏÑÆÇÌ-
ÔÕÄËâ ÚÂÔÕËÙ Ä ÒÎÇÐÍÇ.

£ ÔÑÑÕÄÇÕÔÕÄËË Ô ÍÎÂÔÔËÚÇÔÍËÏË ÒÓÇÆÔÕÂÄÎÇÐËâÏË ÂÆÔÑÓ-
ÃËÓÑÄÂÐÐÞÇ ÚÂÔÕËÙÞ ËÏÇáÕ ÍÑÎÇÃÂÕÇÎßÐÖá, ÒÑÔÕÖÒÂÕÇÎß-
ÐÖá Ë ÄÓÂÜÂÕÇÎßÐÖá ÔÕÇÒÇÐË ÔÄÑÃÑÆÞ. ±ÑÕÇÐÙËÂÎßÐÂâ
ÚÂÔÕß ÒÑÎÐÑÌ àÐÇÓÅËË àÕËØ ÏÇÆÎÇÐÐÞØ ÆÄËÉÇÐËÌ ÑÒÓÇÆÇ-
ÎâÇÕÔâ àÎÇÍÕÓÑÐÐÑÌ ÚÂÔÕßá ÅÂÏËÎßÕÑÐËÂÐÂ. ±ÓË ÑÃÐÂÓÖÉÇ-
ÐËË ÐÑÄÞØ ×ËÊËÚÇÔÍËØ ÂÔÒÇÍÕÑÄ ÄÊÂËÏÑÆÇÌÔÕÄËâ Ä ÔËÔÕÇÏÇ
ÂÆÔÑÓÃÂÕ ë ÂÆÔÑÓÃÇÐÕ ÂÓØËÕÇÍÕÖÓÂ ÏÑÆÇÎßÐÑÅÑ ÅÂÏËÎßÕÑ-
ÐËÂÐÂ ËÊÏÇÐâÇÕÔâ.

£ÂÐ-ÆÇÓ-ÄÂÂÎßÔÑÄÑ ÒÓËÕâÉÇÐËÇ ËÎË ÑÕÕÂÎÍËÄÂÐËÇ ÓÇÂÎË-
ÊÖÇÕÔâ ÊÂ ÔÚÇÕ ÒÇÓÇÍÓÞÄÂÐËâ Ë ÑÓÕÑÅÑÐÂÎËÊÂÙËË ÄÑÎÐÑÄÞØ
×ÖÐÍÙËÌ àÎÇÍÕÓÑÐÐÞØ ÔÑÔÕÑâÐËÌ ÒÑÆÎÑÉÍË Ë ÂÆÔÑÓÃËÓÑÄÂÐ-
ÐÑÅÑ ÂÕÑÏÂ. £ÊÂËÏÑÆÇÌÔÕÄËÇ ÏÇÉÆÖ ÂÆÔÑÓÃËÓÑÄÂÐÐÞÏË
ÚÂÔÕËÙÂÏË ÏÑÉÇÕ ÃÞÕß ÒÑ ÏÇÐßÛÇÌ ÏÇÓÇ ÚÇÕÞÓÇØ ÕËÒÑÄ:43

àÎÇÍÕÓÑÔÕÂÕËÚÇÔÍÑÇ (ÍÖÎÑÐÑÄÔÍÑÇ ËÎË ÆËÒÑÎß-ÆËÒÑÎßÐÑÇ), ÊÂ
ÔÚÇÕ ÒÇÓÇÍÓÞÄÂÐËâ ÑÓÃËÕÂÎÇÌ ÂÆÔÑÓÃËÓÑÄÂÐÐÞØ ÂÕÑÏÑÄ,
ÚÇÓÇÊ ×ÑÐÑÐÞ ÒÑÆÎÑÉÍË ÒÓË ÒÓâÏÑÏ ÄÊÂËÏÑÆÇÌÔÕÄËË
(y±¡£4 1), Â ÕÂÍÉÇ Ä ÓÇÊÖÎßÕÂÕÇ ÐÇÒÓâÏÑÅÑ ÄÊÂËÏÑÆÇÌÔÕÄËâ
ÚÇÓÇÊ àÎÇÍÕÓÑÐÐÞÇ ÔÑÔÕÑâÐËâ ÏÇÕÂÎÎÂ. ¥Îâ ÒÑÍÓÑÄÐÞØ ÔÎÑÇÄ
±¡£ ÒÓË ÄÇÔßÏÂ ÏÂÎÞØ ÔÕÇÒÇÐâØ ÊÂÒÑÎÐÇÐËâ (y±¡£� 1)
ÍÑÐÔÕÓÖËÓÖáÕ ÏÑÆÇÎßÐÞÌ ÅÂÏËÎßÕÑÐËÂÐ ¡ÐÆÇÓÔÑÐÂ Ô ËÔ-
ÒÑÎßÊÑÄÂÐËÇÏ ÑÒÇÓÂÕÑÓÑÄ ·ÂÃÃÂÓÆÂ.41 ±ÓËÏÇÐÇÐËÇ àÕËØ
ÑÒÇÓÂÕÑÓÑÄ ÒÑÊÄÑÎâÇÕ ÕÑÚÐÑ ÖÚÇÔÕß ÍÑÓÓÇÎâÙËá àÎÇÍÕÓÑÐÑÄ
ÐÂ ÒÓËÏÇÔÐÑÏ (ÂÆÔÑÓÃËÓÑÄÂÐÐÑÏ) ÂÕÑÏÇ Ë ÒÓÇÑÆÑÎÇÕß ÕÓÖÆ-
ÐÑÔÕË, ÔÄâÊÂÐÐÞÇ Ô ÐÇÑÃØÑÆËÏÑÔÕßá ÔÑÚÇÕÂÕß ÍÄÂÐÕÑÄÞÌ
ØÂÓÂÍÕÇÓ àÎÇÍÕÓÑÐÐÑÌ ÒÑÆÔËÔÕÇÏÞ Ô ÍÎÂÔÔËÚÇÔÍËÏ ÑÕÑÃÓÂÉÇ-
ÐËÇÏ (ÏÑÆÇÎß ¥ÓÖÆÇ ë ©ÑÏÏÇÓ×ÇÎßÆÂ 9) ÓÇÛÇÕÍË ÍÓËÔÕÂÎÎÂ.

¤ÂÏËÎßÕÑÐËÂÐ ÆÎâ ÔËÔÕÇÏÞ ÂÆÔÑÓÃÂÕ ë ÂÆÔÑÓÃÇÐÕ, Ä ÍÑÕÑ-
ÓÑÌ ÒÓÑËÔØÑÆËÕ ÓÇÍÑÐÔÕÓÖÍÙËâ ÒÑÄÇÓØÐÑÔÕË ÏÇÕÂÎÎÂ, ËÐÆÖ-
ÙËÓÖÇÏÂâ ÂÆÔÑÓÃËÓÑÄÂÐÐÞÏË ÚÂÔÕËÙÂÏË, ËÏÇÇÕ ÄËÆ 44
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XNa

i�1
hCii , (22)

ÅÆÇ ÑÒÇÓÂÕÑÓCi=1, ÇÔÎË ÂÍÕ ÂÆÔÑÓÃÙËË ÔÑÄÇÓÛËÎÔâ, ËCi=0,
ÇÔÎË ÑÐ ÐÇ ÔÑÄÇÓÛËÎÔâ. ±ÑÕÇÐÙËÂÎ ÄÊÂËÏÑÆÇÌÔÕÄËâ Ä ÖÓÂÄÐÇ-
ÐËË (22) ÏÑÉÐÑ ÒÓÇÆÔÕÂÄËÕß Ä ÄËÆÇ ÔÖÏÏÞ ÚÇÕÞÓÇØ ÚÎÇÐÑÄ

U=U0+UM+U±¡£+UM7±¡£ , (23)

ÊÆÇÔßU0 ì ÒÑÕÇÐÙËÂÎ 2D-ÏÑÆÇÎË ÓÇÛÇÕÑÚÐÑÅÑ ÅÂÊÂ ÂÆÔÑÓÃË-
ÓÑÄÂÐÐÞØ ÚÂÔÕËÙ ±¡£ ÃÇÊ ÖÚÇÕÂ ÓÇÍÑÐÔÕÓÖÍÙËË ÒÑÄÇÓØÐÑÔÕË
ÏÇÕÂÎÎÂ (ÔÏ. ÖÓÂÄÐÇÐËÇ (11)), UM ì ÒÑÕÇÐÙËÂÎ, ÖÚËÕÞÄÂá-
ÜËÌ ÒÂÓÐÞÇ ÄÊÂËÏÑÆÇÌÔÕÄËâ ÂÕÑÏÑÄ ÄÐÖÕÓË Ë ÐÂ ÒÑÄÇÓØÐÑÔÕË
ÍÓËÔÕÂÎÎÂ M; U±¡£ Ë UM7±¡£ ì ÒÑÕÇÐÙËÂÎÞ, ÊÂÒËÔÂÐÐÞÇ Ô
ÖÚÇÕÑÏ ÎÂÕÇÓÂÎßÐÞØ, ÆËÒÑÎß-ÆËÒÑÎßÐÞØ ÄÊÂËÏÑÆÇÌÔÕÄËÌ,
ÄÊÂËÏÑÆÇÌÔÕÄËÌ ÊÂ ÔÚÇÕ ÒÇÓÇÍÓÞÕËâ ÑÓÃËÕÂÎÇÌ ÂÆÔÑÓÃËÓÑ-
ÄÂÐÐÞØ ÚÂÔÕËÙ ±¡£, Â ÕÂÍÉÇ àÎÇÍÕÓÑÐÐÑÅÑ Ë ×ÑÐÑÐÐÑÅÑ
ÄÑÊÆÇÌÔÕÄËÌ ÔÑ ÔÕÑÓÑÐÞ ÒÑÆÎÑÉÍË.

£ ÔÎÖÚÂÇ 3D-ÐÖÍÎÇÂÙËË ÐÂ ÏÇÉ×ÂÊÐÑÌ ÅÓÂÐËÙÇ ÆÎâ ÏÑÆÇ-
ÎËÓÑÄÂÐËâ ÐÇÑÃØÑÆËÏÑ äÄÞÓÇÊÂÕßã ÑÒÓÇÆÇÎÇÐÐÞÌ ÑÃÝÇÏ,

µÔÒÇØË ØËÏËË 67 (2) 1998 113



ÄÍÎáÚÂáÜËÌ ÚÂÔÕËÙÞ Ä ÒÓËÒÑÄÇÓØÐÑÔÕÐÑÏ ÔÎÑÇ ÍÓËÔÕÂÎÎÂ,
ÐÂ ÒÑÄÇÓØÐÑÔÕË Ë Ä àÎÇÍÕÓÑÎËÕÇ. µ ÓÇÛÇÕÑÚÐÞØ ÏÑÆÇÎÇÌ Ä
àÕÑÏ ÒÎÂÐÇ ÃÑÎÇÇ ÛËÓÑÍËÇ äÄÑÊÏÑÉÐÑÔÕËã ÒÑ ÔÓÂÄÐÇÐËá Ô
ÏÑÆÇÎâÏË, ÒÑÔÕÓÑÇÐÐÞÏË ÐÂ ÑÔÐÑÄÇ ÒÓËÏÇÐÇÐËâ ÚËÔÎÇÐÐÞØ
ÏÇÕÑÆÑÄ. ¬ÎÂÔÕÇÓÐÞÌ ÒÑÆØÑÆ Ä ÏÑÆÇÎË ÓÇÛÇÕÑÚÐÑÅÑ ÅÂÊÂ
ÒÓËÏÇÐâÎÔâ ÆÎâ ÒÑÔÕÓÑÇÐËâ ÖÓÂÄÐÇÐËÌ, ÑÒËÔÞÄÂáÜËØ ÓÂÄ-
ÐÑÄÇÔÐÑÇ ÓÂÔÒÓÇÆÇÎÇÐËÇ ÏÑÎÇÍÖÎ ÏÐÑÅÑÍÑÏÒÑÐÇÐÕÐÑÅÑ ÓÂÔÕ-
ÄÑÓÂ Ô ÖÚÇÕÑÏ ÑÓËÇÐÕÂÙËÑÐÐÑ ÐÂÒÓÂÄÎÇÐÐÞØ ÄÊÂËÏÑÆÇÌÔÕ-
ÄËÌ.45 ¥Îâ ÓÇÛÇÐËâ àÕÑÌ ÊÂÆÂÚË ÓÂÔÔÏÂÕÓËÄÂáÕÔâ ÔÑÓÂÊÏÇÓ-
ÐÞÇ Ë ÐÇÔÑÓÂÊÏÇÓÐÞÇ ÔÎÑË ±¡£. ³ÕÇÒÇÐß ÔÑÓÂÊÏÇÓÐÑÔÕË
ÊÂÄËÔËÕ ÑÕ ÓÂÊÏÇÓÑÄ ÚÂÔÕËÙ ±¡£ Ë ÒÓÇÉÆÇ ÄÔÇÅÑ ÑÒÓÇÆÇ-
ÎâÇÕÔâ ÄÇÎËÚËÐÑÌ ÔÓÇÆÐÇÅÑ ÓÂÔÔÕÑâÐËâ ÑÕ ÂÆÔÑÓÃËÓÖáÜËØÔâ
ÚÂÔÕËÙ ±¡£ ÆÑ ÃÎËÉÂÌÛËØ ÂÆÔÑÓÃÙËÑÐÐÞØ ÖÊÎÑÄ. ®ÑÆÇÎË-
ÓÑÄÂÐËÇ ÔÑÓÂÊÏÇÓÐÑÔÕÇÌ ÑÔÖÜÇÔÕÄÎâÇÕÔâ ÒÖÕÇÏ ÏËÐËÏËÊÂ-
ÙËË ÊÐÂÚÇÐËâ àÐÇÓÅËË ÂÆÆËÕËÄÐÞØ ÄÊÂËÏÑÆÇÌÔÕÄËÌ ÂÕÑÏÑÄ
ÏÇÉÆÖ ÔÑÃÑÌ E(ri7ri71), ÄÇÔßÏÂ ÚÖÄÔÕÄËÕÇÎßÐÑÌ Í ÓÂÊÏÇÓÖ
ÚÂÔÕËÙ. ¦ÔÎË ÐÂ ÒÑÄÇÓØÐÑÔÕË ÏÇÕÂÎÎËÚÇÔÍÑÅÑ ÍÓËÔÕÂÎÎÂ
Ô×ÑÓÏËÓÑÄÂÎÂÔß ÔÑÓÂÊÏÇÓÐÂâ ×ÂÊÂ ÊÂÜËÕÐÑÌ ÒÎÇÐÍË ËÐÅËÃË-
ÕÑÓÂ (y±¡£' 1), ÍÑÕÑÓÂâ ÒÓÑâÄÎâÇÕ ÍÑÑÒÇÓÂÕËÄÐÞÇ ÔÄÑÌÔÕÄÂ
ÒÓË ÍÑÓÓÑÊËÑÐÐÑÏ ÄÑÊÆÇÌÔÕÄËË ÔÓÇÆÞ, ÕÑ ÅÂÏËÎßÕÑÐËÂÐ (22)
ÏÑÉÇÕ ÑÕÄÇÚÂÕß ËÊÄÇÔÕÐÑÌ ÏÑÆÇÎË ¶ÓÇÐÍÇÎâ ë¬ÑÐÕÑÓÑÄÑÌ 46
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E�ri ÿ riÿ1� �U�ri�

�
, (24)

ÅÆÇ ri ì ÍÑÑÓÆËÐÂÕÂ i-ÅÑ ÂÕÑÏÂ, U(ri) ì ÒÇÓËÑÆËÚÇÔÍËÌ
ÒÑÕÇÐÙËÂÎ ÒÑÄÇÓØÐÑÔÕÐÞØ ÂÕÑÏÑÄ ÒÑÆÎÑÉÍË ÕËÒÂ

U�ri� � A sin
2pri
l

,

ÊÆÇÔß A Ë l ì ÂÏÒÎËÕÖÆÂ Ë ÆÎËÐÂ ÄÑÎÐÞ ÄÑÊÏÖÜÇÐËâ
ÒÑÕÇÐÙËÂÎÂ ÔÑÑÕÄÇÕÔÕÄÇÐÐÑ. ±ÇÓËÑÆËÚÇÔÍËÌ ÒÑÕÇÐÙËÂÎ
ÓÇÛÇÕÍË, âÄÎâáÜËÌÔâ ÔÖÏÏÑÌ ÎÑÍÂÎßÐÞØ ÒÑÕÇÐÙËÂÎÑÄ
U(ri7ri71) ÂÆÆËÕËÄÐÞØ ÄÊÂËÏÑÆÇÌÔÕÄËÌ ÚÂÔÕËÙ, ÓÂÄÇÐ

U�r� �
X
i

U�ri ÿ riÿ1� .

¥Îâ ÖÒÓÑÜÇÐËâ ÏÑÉÐÑ ÒÓËÐâÕß

U(r)=U(r+1)

Ë ÓÂÔÔÏÂÕÓËÄÂÕß ÆÇÌÔÕÄËÇ àÕÑÅÑ ÒÑÕÇÐÙËÂÎÂ Ä ÐÇÔÑÓÂÊÏÇÓÐÑÏ
äÔÛËÕÑÏã ÒÓËÒÑÄÇÓØÐÑÔÕÐÑÏ ÔÎÑÇ ÏÇÕÂÎÎÂ. ¡ÆÆËÕËÄÐÞÇ
ÄÊÂËÏÑÆÇÌÔÕÄËâ E(ri7ri71) ÑÔÖÜÇÔÕÄÎâáÕÔâ Ä ÔÑÓÂÊÏÇÓÐÑÏ
äÔàÐÆÄËÚÇã M7±¡£. £ ×ËÊËÚÇÔÍÑÏ ÔÏÞÔÎÇ ÅÂÏËÎßÕÑÐËÂÐÞ
(24) ÆÎâ ÔÎÑÇÄ 3D Ë 2D ÒÓÂÍÕËÚÇÔÍË ÂÆÇÍÄÂÕÐÞ. £ àÕÑÌ ÏÑÆÇÎË
ÏÑÐÑÔÎÑÌ ±¡£ ÒÑÆÄÇÓÅÂÇÕÔâ ÄÑÊÆÇÌÔÕÄËá ÒÇÓËÑÆËÚÇÔÍÑÅÑ
ÒÑÕÇÐÙËÂÎÂ ÒÑÆÎÑÉÍË, âÄÎâáÜÇÌÔâ ÅÓÂÐßá ËÆÇÂÎßÐÑÅÑ ÍÓËÔ-
ÕÂÎÎÂ, Â ÚÂÔÕËÙÞ ÂÆÔÑÓÃÂÕÂ ±¡£ Ä 3D-ÔÕÓÖÍÕÖÓÇ ÖÒÓÖÅÑ
ÄÊÂËÏÑÆÇÌÔÕÄÖáÕ ÏÇÉÆÖ ÔÑÃÑÌ. ¤ÂÏËÎßÕÑÐËÂÐ ÕËÒÂ (24)
ÑÒËÔÞÄÂÇÕ ÄÇÔßÏÂ ÏÂÎÑÇ ÚËÔÎÑ ÓÇÂÎßÐÑ ÐÂÃÎáÆÂÇÏÞØ ÔÎÖ-
ÚÂÇÄ, ÕÂÍ ÍÂÍ ÑÐ ËÏÇÇÕ ÆÑÄÑÎßÐÑ ÉÇÔÕÍËÇ ÑÅÓÂÐËÚÇÐËâì ÃÎË-
ÊÑÔÕß ÓÂÊÏÇÓÑÄ ÂÕÑÏÑÄÏÇÕÂÎÎÂ Ë ÚÂÔÕËÙ±¡£, àÎÇÍÕÓËÚÇÔÍËØ
Ë ÍÑÎÇÃÂÕÇÎßÐÞØ ØÂÓÂÍÕÇÓËÔÕËÍ ÏÇÕÂÎÎÂ Ë ±¡£. ±ÑÉÂÎÖÌ,
àÕÑÌ ÏÑÆÇÎË ÔÑÑÕÄÇÕÔÕÄÖÇÕ ÔÎÖÚÂÌ ÊÂÒÑÎÐÇÐËâ ÒÑÄÇÓØÐÑÔÕË
ÏÑÐÑÍÓËÔÕÂÎÎÂ 3d-ÏÇÕÂÎÎÂ (Fe, Co, Ni) ÂÕÑÏÂÏË ÃÎÂÅÑÓÑÆ-
ÐÞØ 4d- ËÎË 5d-ÏÇÕÂÎÎÑÄ (Ru, Rh, Pd, Os, Ir, Pt).

±ÓË ËÊÑÃÓÂÉÇÐËË ÓÇÂÎßÐÑÌ ÒÑÄÇÓØÐÑÔÕË ÍÓËÔÕÂÎÎÂ Ä
ÄËÆÇ ÍÑÏÃËÐÂÙËË ÔÕÖÒÇÐÇÌ Ë ÕÇÓÓÂÔ (ÓËÔ. 7) ÅÂÏËÎßÕÑÐËÂÐ
(24) ÖÔÎÑÉÐâÇÕÔâ: ÄÍÎáÚÂÇÕ ÚÎÇÐÞ, ÑÕÐÑÔâÜËÇÔâ Í ÊÂÒÑÎÐÇ-
ÐËá ÍÂÍ ÔÕÖÒÇÐÇÌ, ÕÂÍ Ë ÕÇÓÓÂÔ, Ë ÏÑÉÇÕ ÃÞÕß ÄÞÓÂÉÇÐ Ô
ÒÑÏÑÜßá ÒÂÓÂÏÇÕÓÑÄ ÚÂÔÕËÚÐÑÅÑ ÊÂÒÑÎÐÇÐËâ ÙÇÐÕÓÑÄ
ÂÆÔÑÓÃÙËË 47
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,

ÅÆÇ 2< d<3ì ÓÂÊÏÇÓÐÑÔÕß.

µÔÎÑÉÐÇÐÐÞÌ ÅÂÏËÎßÕÑÐËÂÐ ËÏÇÇÕ ÔÎÇÆÖáÜËÌ ÄËÆ:

H � E1

XM
j�1

n�1; j� ÿ EL

XM
j�1

n�L; j� ÿ E
XLÿ1
i�2

XM
j�1

n�i; j�ÿ (25)

ÿ0:5EPAWÿPAW

XM
j�1

�
n�1; j��n�1; jÿ 1� � n�1; j� 1� � n�2; j���

�n�L; j��n�L; jÿ 1� � n�L; j� 1� � n�Lÿ 1; j���
�
XLÿ1
i�2

n�i; j��n�i; jÿ 1�� n�i; j�1�� n�i�1; j� � n�iÿ 1; j��	,
ÅÆÇ E1 , EL , E ì àÐÇÓÅËË ÔÄâÊÇÌ ®7±¡£ Ä ÍÑÐÙÇ Ë Ä ÐÂÚÂÎÇ
ÔÕÖÒÇÐË Ë ÐÂ ÕÇÓÓÂÔÇ ÔÑÑÕÄÇÕÔÕÄÇÐÐÑ;E±¡£7±¡£= m±¡£Naì
àÐÇÓÅËâ ÄÊÂËÏÐÑÅÑ ÑÕÕÂÎÍËÄÂÐËâ Ä ÔËÔÕÇÏÇ ÂÆÔÑÓÃÂÕ ë
ÂÆÔÑÓÃÂÕ. £ ÔÑÑÕÐÑÛÇÐËË (25) ÕÇÓÓÂÔÞ ËÏÇáÕ ÆÎËÐÖ L, Â
ÔÕÖÒÇÐË ì ÆÎËÐÖ M ÒÓË àÕÑÏ ÔÑÃÎáÆÂÇÕÔâ ÖÔÎÑÄËÇ M�L.
£ÞÔÑÕÂ ÔÕÖÒÇÐË ÓÂÄÐÂ h, ÑÕÓËÙÂÕÇÎßÐÞÌ ÖÅÑÎ ÐÂÍÎÑÐÂ ÔÕÖ-
ÒÇÐÚÂÕÑÌ ÅÓÂÐË Í ÔËÐÅÖÎâÓÐÑÌ ÒÑÄÇÓØÐÑÔÕË ÔÑÔÕÂÄÎâÇÕ 7y
(ÔÏ. ÓËÔ. 7). ªÊÏÇÐÇÐËÇ ÊÐÂÍÂ y ÏÇÐâÇÕ ÆËÐÂÏËÍÖ ÆÄËÉÇÐËâ
ÔÕÖÒÇÐÇÌ:47 Ä ÑÆÐÑÏ ÔÎÖÚÂÇ ÂÆÔÑÓÃËÓÑÄÂÐÐÞÇ ÚÂÔÕËÙÞ ±¡£
ÑÕÕÇÔÐâáÕÔâ ÆÄËÉÖÜÇÌÔâ ÔÕÖÒÇÐßá, Â Ä ÆÓÖÅÑÏ ì ÒÑÅÎÑ-
ÜÂáÕÔâ Ä ÍÓËÔÕÂÎÎÇ. ¿ÍÄËÆËÔÕÂÐÕÐÞÇ ÔÕÖÒÇÐË ÍÑÐÇÚÐÑÌ
ÆÎËÐÞ M ÒÑÅÎÑÜÂáÕ ÂÆÔÑÓÃËÓÑÄÂÐÐÞÇ ÚÂÔÕËÙÞ ±¡£, Ë
ÔÕÇÒÇÐß ÊÂÒÑÎÐÇÐËâ Ä ÑÒÓÇÆÇÎÇÐÐÑÏ ÓâÆÖ l ÑÒÓÇÆÇÎâÇÕÔâ
ÔÑÑÕÐÑÛÇÐËÇÏ

yPAW � hn�l �iT �
1

M

XM
j�1
hn�l; j �iT . (26)

¹ÕÑ ÍÂÔÂÇÕÔâ ÔÑØÓÂÐÇÐËâ ÕÓÂÐÔÎâÙËÑÐÐÑÌ ËÐÄÂÓËÂÐÕ-
ÐÑÔÕË Ä ÑÃÝÇÏÐÑÏ ÒÓËÒÑÄÇÓØÐÑÔÕÐÑÏ ÔÎÑÇ ±¡£, ÕÑ ÒÑ-
ÔÍÑÎßÍÖ ÓÂÔÔÏÂÕÓËÄÂáÕÔâ ÄÞÔÑÍÑËÐÆÇÍÔÐÞÇ ÅÓÂÐË ÏÑÐÑ-
ÍÓËÔÕÂÎÎÂ Ô ÒÑÄÇÓØÐÑÔÕÐÞÏË ÆÇ×ÇÍÕÂÏË Ä ÄËÆÇ ÒÓâÏÑÎËÐÇÌ-
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h

z

y
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²ËÔ. 7. ®ÑÆÇÎß (Â) Ë àÐÇÓÅÇÕËÚÇÔÍÂâ ÆËÂÅÓÂÏÏÂ (b) ÂÆÔÑÓÃÙËË ±¡£
ÐÂ ÒÑÄÇÓØÐÑÔÕË ÏÇÕÂÎÎÂ.

114 ¤.£.·ÂÎÆÇÇÄ, ³.¯.±ÇÕÓÑÄ



ÐÞØ ÔÕÖÒÇÐÇÌ (ÃÇÊ ËÊÎÑÏÑÄ), ÕÑ ÒÑ ËÐÆÇÍÔÖ j ÍÑÑÓÆËÐÂÕÞ y
ÏÑÉÐÑ ÒÓÑÄÇÔÕË ÔÖÏÏËÓÑÄÂÐËÇ. ±ÑÎÐÑÇ ÊÂÒÑÎÐÇÐËÇ
(y±¡£=1) ÕÇÓÓÂÔÞ ÂÆÔÑÓÃÂÕÑÏ ÓÂÔÔÚËÕÞÄÂÇÕÔâ ÒÑ ×ÑÓÏÖÎÇ

yPAW �
1

LM

XL
l�1

XM
j�1
hn�l; j�iT �

1

L

XL
l�1

yPAW . (27)

©ÐÂÚÇÐËÇ m±¡£ Ä àÕÑÏ ÔÎÖÚÂÇ ÒÑÎÂÅÂÇÕÔâ ×ËÍÔËÓÑÄÂÐÐÞÏ.
²ÇÊÖÎßÕÂÕÞ ÍÑÏÒßáÕÇÓÐÑÅÑÏÑÆÇÎËÓÑÄÂÐËâ Ô ÒÓËÏÇÐÇÐË-

ÇÏ ÔÑÑÕÐÑÛÇÐËÌ (25) ë (27) ÖÆÑÄÎÇÕÄÑÓËÕÇÎßÐÑ ÔÑÅÎÂÔÖáÕÔâ Ô
àÍÔÒÇÓËÏÇÐÕÂÎßÐÞÏË ÆÂÐÐÞÏË ÆÎâ ØÑÓÑÛÑ ÂÕÕÇÔÕÑÄÂÐÐÞØ
ÔÕÖÒÇÐÚÂÕÞØ ÅÓÂÐÇÌ ÏÑÐÑÍÓËÔÕÂÎÎÑÄ ÃÎÂÅÑÓÑÆÐÞØ ÏÇÕÂÎ-
ÎÑÄ.48 ²ÂÔÕÖÜËÇ ÔÕÖÒÇÐË ÔÑØÓÂÐâáÕ ÔÄÑá ÑÅÓÂÐÍÖ Ä ÓÂÔÕÄÑ-
ÓÂØ, ÅÆÇ y±¡£� 1. £ ÏÑÆÇÎË ÓÑÔÕÂ ÇÆËÐËÚÐÑÌ ÔÕÖÒÇÐË ÒÓÇÑÃ-
ÎÂÆÂÇÕ ÒÑÕÑÍ ±¡£ Ô ÕÇÓÓÂÔÞ (J ), ËÏÇáÜËÌ ÃÑÎÇÇ ÄÞÔÑÍËÌ
ÍËÐÇÕËÚÇÔÍËÌ ÍÑà××ËÙËÇÐÕ, ËÎË ÃÑÎÇÇ ÄÞÔÑÍÖá ÒÂÓÙËÂÎßÐÖá
ÔÍÑÓÑÔÕß ÒÓâÏÑÅÑ ÒÓÑÙÇÔÔÂ ÄÑÔÔÕÂÐÑÄÎÇÐËâ. ±ÓÇÑÃÎÂÆÂÇÕ
ÒÑÕÑÍ ±¡£ Ô ÒÇÓÇÆÐÇÌ ÕÇÓÓÂÔÞ,49 Õ.Ç. J2> J1 (ÔÏ. ÓËÔ. 7,Â).

±ÓË ÏÑÆÇÎËÓÑÄÂÐËË ÐÇÓÂÄÐÑÄÇÔÐÞØ ÇÆËÐËÚÐÞØ ÂÕÑÏÐÞØ
ÔÕÖÒÇÐÇÌ ÖÔÕÂÐÑÄÎÇÐÑ,50 ÚÕÑ ÍÓËÕËÚÇÔÍÑÇ ÒÇÓÇÔÞÜÇÐËÇ

Dg6�c � ln
cPAW ; c

cPAW ; 0

(ÊÆÇÔß c±¡£,0 Ë c±¡£,c ì ÔÑÑÕÄÇÕÔÕÄÇÐÐÑ ÓÂÄÐÑÄÇÔÐÂâ Ë
ÍÓËÕËÚÇÔÍÂâ (ÄÞÊÞÄÂáÜÂâ ×ÂÊÑÄÞÌ ÒÇÓÇØÑÆ) ÍÑÐÙÇÐÕÓÂÙËË
±¡£ Ä ÓÂÔÕÄÑÓÇ, ÒÓË ÍÑÕÑÓÑÏ ÔÕÖÒÇÐß ÐÂÚËÐÂÇÕ ÓÂÔÕË
ÎËÐÇÌÐÑ, ÊÂÄËÔËÕ ÑÕ ÇÇ ÑÃÓÂÕÐÑÌ ÆÎËÐÞ (M71) ÆÎâ ÛÂÅÂ
ÓÇÛÇÕÍË k<300. ¯Â ÓËÔ. 7,Â ÒÓÇÆÔÕÂÄÎÇÐÂ ÍÄÂÆÓÂÕÐÂâ
ÓÇÛÇÕÍÂ Ô ÒÑÄÇÓØÐÑÔÕßá {Ik}, ÅÆÇ I ì ÍÑÎËÚÇÔÕÄÑ ÛÂÅÑÄ,
k ì ÛÂÅ ÓÇÛÇÕÍË (ÍÑÎËÚÇÔÕÄÑ ÖÊÎÑÄ ÄÆÑÎß ÑÔË x ÐÂ ÒÎÑÕÐÑ-
ÖÒÂÍÑÄÂÐÐÑÌ ÕÇÓÓÂÔÇ). ³ ÓÑÔÕÑÏ k ÒÑÄÇÓØÐÑÔÕß ÄÔÇ ÃÑÎÇÇ
ÒÓËÃÎËÉÂÇÕÔâ Í ÔËÐÅÖÎâÓÐÑÌ ÅÓÂÐË. ±ÓË k>500 ÍÓËÕËÚÇÔ-
ÍÑÅÑ ÒÇÓÇÔÞÜÇÐËâ ÄÃÎËÊË ÏÇÉ×ÂÊÐÑÌ ÅÓÂÐËÙÞ ÐÇ ÐÂÃÎá-
ÆÂÇÕÔâ. °ÆÐÂÍÑ ÓÇÂÎßÐÞÇ ÔÕÖÒÇÐË Ä ÓÂÔÕÄÑÓÂØ, ÔÑÆÇÓÉÂÜËØ
±¡£, ÐÇ ËÏÇáÕ ÚÇÕÍÑÌ ÍÓËÔÕÂÎÎÑÅÓÂ×ËÚÇÔÍÑÌ ÑÅÓÂÐÍË Ë
ÐÇÓÂÄÐÑÏÇÓÐÑ ÒÇÓÇÆÄËÅÂáÕÔâ ÒÑ ÒÑÄÇÓØÐÑÔÕË.

¡ÆÔÑÓÃËÓÖÇÏÂâ ÚÂÔÕËÙÂ, ÒÓËÃÎËÉÂáÜÂâÔâ Í ÒÑÆÎÑÉÍÇ,
ÄÞÊÞÄÂÇÕ ÄÑÊÏÖÜÇÐËÇ àÎÇÍÕÓÑÐÐÑÌ ÒÎÑÕÐÑÔÕË Ö ÒÑÄÇÓØÐÑÔÕË
ÏÇÕÂÎÎÂ, ÍÑÕÑÓÑÇ ÓÂÔÒÓÑÔÕÓÂÐâÇÕÔâ ÒÑ ÊÂÍÑÐÖ

�n � �n0 � Ka exp�ÿKpz� ,
ÅÆÇ �n0 ì ÔÓÇÆÐââ ÑÃÝÇÏÐÂâ ÍÑÐÙÇÐÕÓÂÙËâ àÎÇÍÕÓÑÐÑÄ, Ka Ë
Kp ìÍÑà××ËÙËÇÐÕÞ ËÐÕÇÐÔËÄÐÑÔÕË Ë ÊÂÕÖØÂÐËâ àÎÇÍÕÓÑÐÐÑÌ
ÒÎÑÕÐÑÔÕË, z ì ÍÑÑÓÆËÐÂÕÂ ÒÑ ÑÔË, ÐÑÓÏÂÎßÐÑÌ Í ÒÑÄÇÓØ-
ÐÑÔÕË ÏÇÕÂÎÎÂ. £ÇÎËÚËÐÞ Ka Ë Kp ÑÒÓÇÆÇÎâáÕÔâ ÒÓËÓÑÆÑÌ
ÏÇÕÂÎÎÂ, ÒÓÇÉÆÇ ÄÔÇÅÑ ÊÐÂÚÇÐËâÏË ÓÂÃÑÕÞ ÄÞØÑÆÂ àÎÇÍÕÓÑÐÂ
Ë ÖÓÑÄÐÇÏ ¶ÇÓÏË.

¿ÐÇÓÅËâ ÄÊÂËÏÑÆÇÌÔÕÄËâ ÂÆÔÑÓÃËÓÑÄÂÐÐÞØ ÐÂ ÒÑÆÎÑÉÍÇ
ÚÂÔÕËÙ (Eij=Ei,j (T,y±¡£)=E±¡£7±¡£(r)) ÑÒÓÇÆÇÎâÇÕÔâ ×ÓË-
ÆÇÎÇÄÔÍËÏË ÑÔÙËÎÎâÙËâÏË àÎÇÍÕÓÑÐÐÑÌ ÒÎÑÕÐÑÔÕË Ë ÊÂÄËÔËÕ
ÑÕ ×ÑÓÏÞ ÒÑÄÇÓØÐÑÔÕË ¶ÇÓÏË (±¶) 51

E±¡£7±¡£(x) � sin�2~kFr�m�
r n

, (28)

ÊÆÇÔß ~kF ì ÄÑÎÐÑÄÑÌ ÄÇÍÕÑÓ ¶ÇÓÏË, r ì ÓÂÔÔÕÑâÐËÇ ÏÇÉÆÖ
ÄÊÂËÏÑÆÇÌÔÕÄÖáÜËÏË ÚÂÔÕËÙÂÏË ±¡£, ÊÐÂÚÇÐËâ ÒÑÔÕÑâÐ-
ÐÞØ m Ë n ÊÂÄËÔâÕ ÑÕ ÒÓËÓÑÆÞ ÏÇÕÂÎÎÂ. ±ÑÄÇÓØÐÑÔÕß
¶ÇÓÏË ì ÒÑÄÇÓØÐÑÔÕß ÒÑÔÕÑâÐÐÑÌ àÐÇÓÅËË Ä ÏÐÑÅÑÏÇÓÐÑÏ
ÒÓÑÔÕÓÂÐÔÕÄÇ ì ÑÒËÔÞÄÂÇÕÔâ ÊÐÂÚÇÐËâÏË ÄÇÍÕÑÓÑÄ ~kF , ÎÑ-
ÍÂÎßÐÞÏË ÊÐÂÚÇÐËâÏË ÖÓÑÄÐâ (àÐÇÓÅËË) ¶ÇÓÏË EF . ¶ÖÐÍÙËâ
f=m/r n ÄÄÑÆËÕÔâ Ä ÖÓÂÄÐÇÐËÇ (28) ÆÎâ ÖÚÇÕÂ ÆÑÒÑÎÐËÕÇÎß-
ÐÑÅÑ ÐÇÒÓâÏÑÅÑ (ÑÃÏÇÐ àÎÇÍÕÓÑÐÂÏË Ä ÔËÔÕÇÏÇ ±¡£ëÏÇÕÂÎÎ
ÚÇÓÇÊ ÊÑÐÖ ÒÓÑÄÑÆËÏÑÔÕË ÒÑÆÎÑÉÍË) ÄÍÎÂÆÂ Ä àÐÇÓÅËá ÄÊÂË-
ÏÑÆÇÌÔÕÄËâ ±¡£ë±¡£. £ÇÎËÚËÐÞ m Ë n ÊÂÄËÔâÕ ÑÕ ×ÑÓÏÞ
±¶. £ ÑÃÓÂÊÂØ ÐÂÅÎâÆÐÞØ 3D-ÏÑÆÇÎÇÌ ±¶ ØÂÓÂÍÕÇÓËÊÖÇÕ
ÑÒÓÇÆÇÎÇÐÐÞÌ ÏÇÕÂÎÎ Ô ×ËÍÔËÓÑÄÂÐÐÑÌ ÕÑÒÑÎÑÅËÇÌ Ë
ÒÑÔÕÑâÐÐÑÌ àÐÇÓÅËÇÌ Ä ÑÃÓÂÕÐÑÏ ÒÓÑÔÕÓÂÐÔÕÄÇ (Ä ÚÂÔÕÐÑÔÕË
Ä ÕÓÇØÏÇÓÐÑÏ Ä ÑÃÓÂÕÐÑÌ ÓÇÛÇÕÍÇ, ÔÏ., ÐÂÒÓËÏÇÓ,52), Ô

ÄÑÎÐÑÄÞÏ ÄÇÍÕÑÓÑÏ ~kF ÏÑÏÇÐÕÂ ÍÑÎËÚÇÔÕÄÂ ÆÄËÉÇÐËâ àÎÇÍÕ-
ÓÑÐÂ. ¬ÎÂÔÔËÚÇÔÍÂâ ÒÑÄÇÓØÐÑÔÕß ÕÄÇÓÆÑÅÑ ÕÇÎÂ âÄÎâÇÕÔâ
ÒÓâÏÞÏ ÂÐÂÎÑÅÑÏ ÍÄÂÐÕÑÄÑ-ÏÇØÂÐËÚÇÔÍÑÌ ±¶ ÆÎâ àÎÇÍÕÓÑ-
ÐÑÄ ÒÓÑÄÑÆËÏÑÔÕË Ä ÑÃÓÂÕÐÑÏ ÒÓÑÔÕÓÂÐÔÕÄÇ.53 ±ÓË ÖÄÇÎËÚÇ-
ÐËË ÓÇÎâÕËÄËÔÕÔÍÑÌ ÏÂÔÔÞ àÎÇÍÕÓÑÐÂ ±¶ ÒÓÇÑÃÓÂÊÖÇÕÔâ Ä
ÑÃÞÚÐÖá ÍÎÂÔÔËÚÇÔÍÖá ÒÑÄÇÓØÐÑÔÕß. ±ÇÓÇØÑÆ Ä ÔÑÔÕÑâÐËÇ
ÐÇÖÔÕÑÌÚËÄÑÔÕË ±¶ ÔÑÒÓÑÄÑÉÆÂÇÕÔâ ×ÂÊÑÄÞÏ ÒÇÓÇØÑÆÑÏ
ÄÕÑÓÑÅÑ ÓÑÆÂ Ë, Ä ÍÑÐÇÚÐÑÏ ËÕÑÅÇ, ÆÇÔÑÓÃÙËÇÌ ±¡£ Ô ÒÑÄÇÓØ-
ÐÑÔÕË ÍÓËÔÕÂÎÎÂ.54 ¥Îâ ÂÏÑÓ×ÐÑÅÑ ÕÇÎÂ±¶ìÔ×ÇÓËÚÇÔÍÂâ, Ë
ÂÐÂÎËÊ ÕÑÒÑÎÑÅËË ±¶ ÆÂÇÕ ÄÑÊÏÑÉÐÑÔÕß ÒÓÇÆÔÍÂÊÂÕß ÖÓÑ-
ÄÇÐß ÄÞÔÑÍÑÅÑ ØËÏËÚÇÔÍÑÅÑ ÔÑÒÓÑÕËÄÎÇÐËâ (ÐËÊÍÑÌ ÔÍÑÓÑÔÕË
ÍÑÓÓÑÊËË) ÕÄÇÓÆÞØ ÕÇÎ Ä ÂÏÑÓ×ÐÑÏ ÔÑÔÕÑâÐËË.

µ ÄÇÜÇÔÕÄ, ÐÂØÑÆâÜËØÔâ Ä ÍÓËÔÕÂÎÎËÚÇÔÍÑÏ ÔÑÔÕÑâÐËË,
ÐÂ ±¶ ÐÂÃÎáÆÂáÕÔâ ÙËÎËÐÆÓËÚÇÔÍËÇ ÖÚÂÔÕÍË. £ àÕÑÏ ÔÎÖÚÂÇ
Ä ÐÂÒÓÂÄÎÇÐËË, ÒÇÓÒÇÐÆËÍÖÎâÓÐÑÏ ÑÔË ÙËÎËÐÆÓÂ (ÍÑÅÆÂ
m=0, n=2), àÐÇÓÅËâ ÄÊÂËÏÑÆÇÌÔÕÄËâ ÖÃÞÄÂÇÕ ÑÃÓÂÕÐÑ ÒÓÑ-
ÒÑÓÙËÑÐÂÎßÐÑ ÍÄÂÆÓÂÕÖ ÓÂÔÔÕÑâÐËâ r ÏÇÉÆÖ ÄÊÂËÏÑÆÇÌ-
ÔÕÄÖáÜËÏË ÚÂÔÕËÙÂÏË

E±¡£7±¡£(r) � sin�2~kFr�
r2

,

ÆÎâ ÒÎÑÔÍËØ ÖÚÂÔÕÍÑÄ ÐÂ ±¶ Ä ÐÑÓÏÂÎßÐÑÏ Í ÐËÏ ÐÂÒÓÂÄÎÇ-
ÐËË (ÍÑÅÆÂ m=0, n=1)

E±¡£7±¡£(r) � cos�2~kFr�
r

.

£ ÏÑÆÇÎË ·ÂÃÃÂÓÆÂ 41, 55 ÅÎÖÃËÐÂ ÒÓÑÐËÍÐÑÄÇÐËâ àÎÇÍÕÓË-
ÚÇÔÍÑÅÑ ÒÑÎâ ÂÆÔÑÓÃËÓÑÄÂÐÐÑÌ ÚÂÔÕËÙÞ Ä ÏÇÕÂÎÎËÚÇÔÍÖá
ÒÑÆÎÑÉÍÖ ÔÑÑÕÄÇÕÔÕÄÖÇÕ ÆÎËÐÇ àÍÓÂÐËÓÑÄÂÐËâ
´ÑÏÂÔÂ ë¶ÇÓÏË 9

l´F=

�
EF

6p�n0jeÿj2
�1=2

,

ÅÆÇ �n0 ìÑÃÝÇÏÐÂâ ÍÑÐÙÇÐÕÓÂÙËâ àÎÇÍÕÓÑÐÑÄ Ä ÊÑÐÇ ÒÓÑÄÑÆË-
ÏÑÔÕË. ´ÂÍËÇ ÂÆÔÑÓÃÇÐÕÞ, ÍÂÍ Fe, Ru Ë Os, ËÏÇáÜËÇ ÒÑ
ÔÓÂÄÐÇÐËá Ô Cu, Ag, Au ÔÖÜÇÔÕÄÇÐÐÑ ÃÑ'ÎßÛËÇ àÐÇÓÅËË
¶ÇÓÏË, ÑÃÎÂÆÂáÕ ÎÖÚÛËÏË ØÇÏÑÔÑÓÃÙËÑÐÐÞÏË ØÂÓÂÍÕÇÓË-
ÔÕËÍÂÏË ÑÕÐÑÔËÕÇÎßÐÑ ÚÂÔÕËÙ, ÂÆÔÑÓÃËÓÖáÜËØÔâ Ô ÒÇÓÇÐÑ-
ÔÑÏ ÊÂÓâÆÂ. £ ÓâÆÂØ ÒÇÓÇØÑÆÐÞØ d-ÏÇÕÂÎÎÑÄ àÎÇÏÇÐÕÞ,
ÐÂØÑÆâÜËÇÔâ Ä ÔÇÓÇÆËÐÇ ÓâÆÂ, ËÏÇáÕ ÃÑÎÇÇ ÄÞÔÑÍËÇ EF , ÚÇÏ
àÎÇÏÇÐÕÞ Ô ÊÂÒÑÎÐÇÐÐÑÌ d-ÑÃÑÎÑÚÍÑÌ (Cu, Ag, Au).

©ÐÂÚËÕÇÎßÐÑÇ ÄÎËâÐËÇ ÐÂ ØÇÏÑÔÑÓÃÙËÑÐÐÖá ÂÍÕËÄÐÑÔÕß
ÒÇÓÇØÑÆÐÞØ ÏÇÕÂÎÎÑÄ ÑÍÂÊÞÄÂáÕ ËÏÒÎÂÐÕËÓÑÄÂÐÐÞÇ Ä ÒÓË-
ÒÑÄÇÓØÐÑÔÕÐÞÌ ÔÎÑÌ ÎÇÅÍËÇ ÚÂÔÕËÙÞ, ÍÑÕÑÓÞÇ âÄÎâáÕÔâ ÎËÃÑ
ÎÑÍÂÎßÐÞÏË ÅÂÓÏÑÐËÚÇÔÍËÏË ÑÔÙËÎÎâÕÑÓÂÏË, ÎËÃÑ ÔÑÊÆÂáÕ
Ä ÒÓÑÙÇÔÔÇ ÔÂÏÑÑÓÅÂÐËÊÂÙËË ÔÄÑá ÒÑÆÓÇÛÇÕÍÖ (ÒÓË ÄÞÔÑÍÑÌ
ÆË××ÖÊËÑÐÐÑÌ ÒÑÆÄËÉÐÑÔÕË). ±ÑÅÎÑÜÇÐËÇ ÄÑÆÑÓÑÆÂ ÒÓËÒÑ-
ÄÇÓØÐÑÔÕÐÞÏ ÔÎÑÇÏ ÏÇÕÂÎÎÂ, äÊÂÓÂÉÇÐËÇã ÏÇÕÂÎÎÂ ÆÓÖÅËÏË
ÎÇÅÍËÏË ØÂÎßÍÑ×ËÎßÐÞÏË àÎÇÏÇÐÕÂÏË ËÊÏÇÐâÇÕ ÍÂÍEF, ÕÂÍ Ë
�n0 . ªÏÇáÕÔâ ÒÓÑÅÓÂÏÏÞ ÏÑÆÇÎËÓÑÄÂÐËâ ÒÓÑÙÇÔÔÂ ËÑÐÐÑÌ
ËÏÒÎÂÐÕÂÙËË Ä ÍÓËÔÕÂÎÎÞ, ÆÂáÜËÇ ÄÑÊÏÑÉÐÑÔÕß ÒÑÔÕÓÑÇÐËâ
ÍÑÐÙÇÐÕÓÂÙËÑÐÐÞØ ÒÓÑ×ËÎÇÌ 56 Ë ÒÑÔÎÇÆÖáÜËØ ÑÙÇÐÑÍ ËÊÏÇ-
ÐÇÐËâ ÍÑÓÓÑÊËÑÐÐÑÌ ÔÕÑÌÍÑÔÕË ÑÃÓÂÃÑÕÂÐÐÞØ ÍÓËÔÕÂÎÎÑÄ.

¯Â ÕÓÂÐÔÎâÙËÑÐÐÑ-ËÐÄÂÓËÂÐÕÐÞØ ÒÑÆÎÑÉÍÂØ ÂÆÔÑÓÃÙËâ
ÚÂÔÕËÙ ÓÂÔÕÄÑÓÂ (ÒÇÓÄËÚÐÞÌ ÂÍÕ ÓÂÔÕÄÑÓÇÐËâ ÏÇÕÂÎÎÂ)
ÏÑÉÇÕ ÃÞÕß ÑÒËÔÂÐÂ Ä ÏÑÆÇÎË ªÊËÐÅÂ ÆÑÔÕÂÕÑÚÐÑ ÔÕÓÑÅÑ (Ä
ÂÐÂÎËÕËÚÇÔÍÑÏ ÄËÆÇ). ¶ÑÓÏËÓÑÄÂÐËÇ ÖÒÑÓâÆÑÚÇÐÐÞØ ÂÆÔÑÓÃ-
ÙËÑÐÐÞØ ÔÕÓÖÍÕÖÓ ÑÒÓÇÆÇÎâÇÕ ÍËÐÇÕËÍÖ ÍÑÓÓÑÊËÑÐÐÑÅÑ ÓÂÔ-
ÕÄÑÓÇÐËâ ÏÇÕÂÎÎÂ, ÒÑÄÇÓØÐÑÔÕß ÍÑÕÑÓÑÅÑ ÅÑÏÑÅÇÐËÊËÓÑÄÂÐÂ
(Ë/ËÎË ÔÕÓÖÍÕÖÓÐÞÇ ÆÇ×ÇÍÕÞ ÒÓËÒÑÄÇÓØÐÑÔÕÐÑÅÑ ÔÎÑâ
ÏÇÕÂÎÎÂ ÊÂÃÎÑÍËÓÑÄÂÐÞ). ³ÍÑÓÑÔÕË ÒÂÓÙËÂÎßÐÞØ ÍÂÕÑÆÐÑÅÑ
Ë ÂÐÑÆÐÑÅÑ ÒÓÑÙÇÔÔÑÄ (ÒÎÑÕÐÑÔÕË ÍÂÕÑÆÐÑÅÑ Ë ÂÐÑÆÐÑÅÑ
ÕÑÍÑÄ ik Ë ia), ËÆÖÜËØ ÐÇ Ä ÒÇÓÇÔÞÜÇÐÐÞØ ÓÂÔÕÄÑÓÂØ, ÆÎâ
ÊÂÆÂÚ ÍÑÏÒßáÕÇÓÐÑÅÑ ÏÑÆÇÎËÓÑÄÂÐËâ ÏÑÉÐÑ ÄÞÓÂÊËÕß ÔÑÑÕ-
ÐÑÛÇÐËâÏË, ÄÞÕÇÍÂáÜËÏË ËÊ ×ÑÓÏÖÎÞ (4),
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ik � ni exp
me
kT

, (29)

ia � ni exp
ÿnadsEb

kT
, (30)

ÅÆÇ ni ì ÚÂÔÕÑÕÐÞÌ ÏÐÑÉËÕÇÎß (ÒÑÓâÆÍÂ ÆÇÃÂÇÄÔÍÑÌ ÚÂÔÕÑÕÞ
1013 Ô71), me ì ÓÂÄÐÑÄÇÔÐÞÌ ØËÏËÚÇÔÍËÌ ÒÑÕÇÐÙËÂÎ Ä ÓÂÔÕ-
ÄÑÓÇ, nads ì ÚËÔÎÑ ÔÄâÊÇÌ ÂÆÔÑÓÃËÓÑÄÂÐÐÑÅÑ ÂÕÑÏÂ Ô ÆÓÖÅËÏË
ÂÕÑÏÂÏË Ä ÓÇÛÇÕÍÇ, Eb ì àÐÇÓÅËâ, ÐÇÑÃØÑÆËÏÂâ ÆÎâ ÓÂÊÓÞÄÂ
ÑÆÐÑÌ ÔÄâÊË M7M. ²ÂÄÐÑÄÇÔÐÞÌ ØËÏËÚÇÔÍËÌ ÒÑÕÇÐÙËÂÎ me Ë
ØËÏËÚÇÔÍËÌ ÒÑÕÇÐÙËÂÎ ÚÂÔÕËÙ ±¡£ ÐÂ ÏÇÉ×ÂÊÐÑÌ ÅÓÂÐËÙÇ
m±¡£ Ä ÑÕÔÖÕÔÕÄËÇ ÒÇÓÇÐÑÔÂ ÊÂÓâÆÂ ÔÄâÊÂÐÞ Ô ÍÑÐÙÇÐÕÓÂÙËÇÌ Ä
ÓÂÔÕÄÑÓÇ Ô±¡£ Ë ÂÍÕËÄÐÑÔÕßá a±¡£ ÔÑÑÕÐÑÛÇÐËÇÏ

mPAW ÿ me � kT ln
cPAW

ce
� kT ln

aPAW

ae
,

ÅÆÇ Ôe ì ÓÂÄÐÑÄÇÔÐÂâ ÍÑÐÙÇÐÕÓÂÙËâ ±¡£, ÂÇ ì ÂÍÕËÄÐÑÔÕß
±¡£ Ä ÓÂÔÕÄÑÓÇ.

±ÓË ÖÔÕÂÐÑÄÎÇÐËË Ä ÍÑÓÓÑÊËÑÐÐÑÌ ÔËÔÕÇÏÇ ÍÄÂÊËÓÂÄÐÑ-
ÄÇÔÐÑÅÑ ÔÕÂÙËÑÐÂÓÐÑÅÑ ÔÑÔÕÑâÐËâ, ÔÑÒÓÑÄÑÉÆÂáÜÇÅÑÔâ ÏÇÉ-
×ÂÊÐÞÏ ÒÇÓÇÐÑÔÑÏ ÊÂÓâÉÇÐÐÞØ ÚÂÔÕËÙ, ÒÓË ÕÇÓÏÑÆËÐÂ-
ÏËÚÇÔÍÑÏ ÑÒËÔÂÐËË ÒÓËÏÇÐËÏÑ ËÊÄÇÔÕÐÑÇ ÔÑÑÕÐÑÛÇÐËÇ
¯ÇÓÐÔÕÂ ÆÎâ ÏÇÉ×ÂÊÐÑÅÑ ÓÂÔÒÓÇÆÇÎÇÐËâ ÚÂÔÕËÙ,

me � 0:5WEb �
RT

nF
ln
cPAW

ce
.

©ÆÇÔß W ì ÚËÔÎÑ ÃÎËÉÂÌÛËØ ÔÑÔÇÆÇÌ ÂÕÑÏÂ (Ä ÑÃÝÇÏÇ
ÏÇÕÂÎÎÂ W=12 ÆÎâ ¤¸¬-ÓÇÛÇÕÍË Ë W=8 ÆÎâ °¸¬-
ÓÇÛÇÕÍË), n ì ÍÑÎËÚÇÔÕÄÑ àÎÇÍÕÓÑÐÑÄ, ÒÇÓÇÐÑÔËÏÞØ Ä àÎÇ-
ÏÇÐÕÂÓÐÑÏ ÂÍÕÇ ÓÂÊÓâÆÂ, F ì ÒÑÔÕÑâÐÐÂâ ¶ÂÓÂÆÇâ. ®ÐÑÉË-
ÕÇÎß 0.5 ÄÄÑÆËÕÔâ Ä ÒÇÓÄÑÇ ÔÎÂÅÂÇÏÑÇ ÒÓÂÄÑÌ ÚÂÔÕË
(ÆÄÖØÚÂÔÕËÚÐÞÌ ÒÑÕÇÐÙËÂÎ m0=0.5WEb) ÆÎâ ÕÑÅÑ, ÚÕÑÃÞ ÐÇ
ÖÚËÕÞÄÂÕß ÆÄÂÉÆÞ ÄÊÂËÏÑÆÇÌÔÕÄËÇ ÍÂÉÆÑÌ ÒÂÓÞ ÚÂÔÕËÙ.

©ÐÂÚÇÐËÇ W ÑÒÓÇÆÇÎâÇÕÔâ ÕÑÒÑÎÑÅËÇÌ ÂÆÔÑÓÃËÓÑÄÂÐÐÑÌ
ÚÂÔÕËÙÞ ÐÂ ÒÑÄÇÓØÐÑÔÕË ÍÓËÔÕÂÎÎÂ. £ÇÎËÚËÐÂ W ÐÂ ÒÑÄÇÓØ-
ÐÑÔÕË ÍÓËÔÕÂÎÎÂ ÔÖÜÇÔÕÄÇÐÐÑ ÏÇÐßÛÇ (Ä ÒÑÎÖÍÓËÔÕÂÎÎËÚÇÔ-
ÍÑÏ ÒÑÎÑÉÇÐËËì Ä ÆÄÂ ÓÂÊÂ), ÚÇÏ Ä ÑÃÝÇÏÇ ÍÓËÔÕÂÎÎÂ. ¿ÐÇÓ-
ÅËË ÂÆÔÑÓÃÙËË, ÄÞÓÂÉÇÐÐÞÇ ÒÑ ¬ÂËÛÇÄÖ ë³ÕÓÂÐÔÍÑÏÖ 57 ÆÎâ
ÓÂÊÎËÚÐÞØ ÅÓÂÐÇÌ ÍÓËÔÕÂÎÎÂ (DEads) Ë àÐÇÓÅËË ÒÑÎÖÍÓËÔÕÂÎ-
ÎËÚÇÔÍËØ ÒÑÎÑÉÇÐËÌ (E1/2) ÔËÎßÐÑ ÊÂÄËÔâÕ ÑÕ ÓÇÕËÍÖÎâÓÐÑÌ
ÒÎÑÕÐÑÔÕË ÒÑÄÇÓØÐÑÔÕË (ÒÎÑÕÐÑÔÕË ÖÒÂÍÑÄÍË ÒÑÄÇÓØÐÑÔÕÐÞØ
ÂÕÑÏÑÄ) ÍÓËÔÕÂÎÎÂ Shkl . £ÇÎËÚËÐÂ DEads ÆÎâ ÂÕÑÏÐÑ-ÒÎÑÔÍËØ
F-ÅÓÂÐÇÌ ÔÑÔÕÂÄÎâÇÕ 0.3 ë 0.5 ÑÕ ÕÇÒÎÑÕÞ ÔÖÃÎËÏÂÙËË DH;
ÊÐÂÚÇÐËâ E1/2 ÓÂÔÕÖÕ Ä ÓâÆÖ °¸¬<¤¸¬<¤±µ.

¡ÐÂÎËÊ ÖÓÂÄÐÇÐËÌ (29) Ë (30) ÒÑÍÂÊÞÄÂÇÕ, ÚÕÑ ÚÂÔÕÑÕÐÞÌ
ÏÐÑÉËÕÇÎß

ni= k0a
0
a:k0a

0
k ,

ÅÆÇ k0= (kT/2ph)z6�=z, (h ì ÒÑÔÕÑâÐÐÂâ ±ÎÂÐÍÂ, z 6� Ë z ì
ÔÕÂÕËÔÕËÚÇÔÍËÇ ÔÖÏÏÞ, ÑÕÐÇÔÇÐÐÞÇ Í ÇÆËÐËÙÇ ÑÃÝÇÏÂ ÂÍÕËÄ-
ÐÑÅÑ ÍÑÏÒÎÇÍÔÂ Ë ÓÇÂÅÇÐÕÑÄ Ä àÎÇÍÕÓÑÎËÕÇ ÔÑÑÕÄÇÕÔÕÄÇÐÐÑ),
ÔÖÜÇÔÕÄÇÐÐÑ ÊÂÄËÔËÕ ÑÕ ÂÍÕËÄÐÑÔÕÇÌ ÍÂÕÑÆÐÑÅÑ Ë ÂÐÑÆÐÑÅÑ
ÒÑÄÇÓØÐÑÔÕÐÞØ ÍÑÏÒÎÇÍÔÑÄ a0k , a

0
a , ÍÑÕÑÓÞÇ ÔËÏÃÂÕÐÑ ËÊÏÇ-

ÐâáÕÔâ Ô ÍÑÐÙÇÐÕÓÂÙËÇÌ Ox- Ë Red-ÚÂÔÕËÙ Ä ÓÂÔÕÄÑÓÇ. ¹ÇÏ
ÏÇÐßÛÇW, ÕÇÏ ÎÇÅÚÇ ÊÂÃÎÑÍËÓÑÄÂÕß ÒÑÄÇÓØÐÑÔÕÐÞÌ àÎÇÏÇÐÕ
(âÚÇÌÍÖ) ÍÓËÔÕÂÎÎÂ ËÐÅËÃËÓÖáÜËÏ ±¡£. ª, ÐÂÑÃÑÓÑÕ,
ÂÆÔÑÓÃËÓÑÄÂÐÐÞÇ (Ä ÃÑÎßÛÇÌ ÔÕÇÒÇÐË ÒÑÎÖÍÓËÔÕÂÎÎËÚÇÔÍËÇ)
ÚÂÔÕËÙÞ ÃÑÎÇÇ ÔÍÎÑÐÐÞ Í ËÑÐËÊÂÙËË (ÓÂÔÕÄÑÓÇÐËá). £ÑÊÃÖÉ-
ÆÇÐÐÑÇ ÔÑÔÕÑâÐËÇ ËÑÐËÊËÓÖÇÏÑÅÑ ÂÕÑÏÂ ÔÖÜÇÔÕÄÖÇÕ ÆÑÔÕÂ-
ÕÑÚÐÑ ÆÑÎÅÑ (4 1078 Ô), ÒÑàÕÑÏÖ ÐÇÑÃØÑÆËÏ ÃÞÔÕÓÞÌ
ÒÇÓÇØÑÆ ÒÑÄÇÓØÐÑÔÕÐÑÅÑ ÂÕÑÏÂ Ä ÐÇÖÔÕÑÌÚËÄÑÇ ÒÑÎÑÉÇÐËÇ.
·ÂÓÂÍÕÇÓÐÑÇ ÄÓÇÏâ ÒÓÑÕÇÍÂÐËâ àÎÇÍÕÓÑØËÏËÚÇÔÍËØ ÓÇÂÍÙËÌ
(�10711 c) ÔÖÜÇÔÕÄÇÐÐÑ ÃÑÎßÛÇ 58 ØÂÓÂÍÕÇÓÐÞØ ÄÓÇÏÇÐ ÒÇÓÇ-
ÓÂÔÒÓÇÆÇÎÇÐËâ ÔÄâÊÂÐÐÞØ ÊÂÓâÆÑÄ ÓÂÔÕÄÑÓËÕÇÎâ ÐÂ ÏÇÉ×ÂÊ-
ÐÑÌ ÅÓÂÐËÙÇ (10714 ë 10715 Ô). ´ÂÍËÏ ÑÃÓÂÊÑÏ, ÔÕÂÐÑÄËÕÔâ
ÄÑÊÏÑÉÐÞÏ ÓÂÔÕÄÑÓÇÐËÇ ÏÇÕÂÎÎÂ. ±ÑÄÞÛÇÐËÇ ÔÍÑÓÑÔÕË

àÎÇÍÕÓÑØËÏËÚÇÔÍÑÌ ÓÇÂÍÙËË ÓÂÔÕÄÑÓÇÐËâ (ÖÏÇÐßÛÇÐËÇ ÄÓÇ-
ÏÇÐË ÆÑ 10712 ë 10713 Ô) ÒÓË ÐÂÎÑÉÇÐËË ÂÐÑÆÐÑÅÑ ÕÑÍÂ ÐÂ
ÂÍÕËÄËÓÑÄÂÐÐÖá ÒÑÄÇÓØÐÑÔÕß ÔÖÜÇÔÕÄÇÐÐÑ ÔÐËÉÂÇÕ ÄÍÎÂÆ
ÒÑÄÇÓØÐÑÔÕÐÞØ ÆÇ×ÇÍÕÑÄ Ä ÑÃÜËÌ ÃÂÎÂÐÔ ÒÑÕÇÓË ÏÂÔÔÞ
ÍÓËÔÕÂÎÎÂ ÒÓË ÇÅÑ ÓÂÔÕÄÑÓÇÐËË. ¿ÕÑ ÒÑÊÄÑÎâÇÕ ÒÓË ÍÑÏÒßá-
ÕÇÓÐÑÏÏÑÆÇÎËÓÑÄÂÐËË ÒÓËÏÇÐâÕß ÍÎÂÔÔËÚÇÔÍËÌ ×ÑÓÏÂÎßÐÑ-
ÍËÐÇÕËÚÇÔÍËÌ ÒÑÆØÑÆ, ÑÔÐÑÄÂÐÐÞÌ ÐÂ ËÔÒÑÎßÊÑÄÂÐËË ËÊÑ-
ÕÇÓÏÞ ­ÇÐÅÏáÓÂ (18). ¥Îâ ÔÑÑÕÐÑÛÇÐËÌ (29), (30) ÒÓÇÆÒÑÎÂ-
ÅÂÇÕÔâ, ÚÕÑ ÓÂÄÐÑÄÇÔÐÂâ ÍÑÐÙÇÐÕÓÂÙËâ Ôe ÔÄâÊÂÐÂ ÔÑ ÔÕÇÒÇÐßá
ÊÂÒÑÎÐÇÐËâ ÒÑÄÇÓØÐÑÔÕË ÂÆÔÑÓÃËÓÑÄÂÐÐÞÏË ÚÂÔÕËÙÂÏË ËÊÑ-
ÕÇÓÏÑÌ ­ÇÐÅÏáÓÂ.

³ÑÅÎÂÔÐÑ ÍÎÂÔÔËÚÇÔÍËÏ ÒÓÇÆÔÕÂÄÎÇÐËâÏ, ÂÍÕÖ ÓÂÔÕÄÑÓÇ-
ÐËâ ÒÓÇÆÛÇÔÕÄÖÇÕ ÂÍÕ ÒÇÓÇÄÑÆÂ ÒÑÄÇÓØÐÑÔÕÐÑÅÑ ÂÕÑÏÂ Ä
ÏÇÕÂÔÕÂÃËÎßÐÑÇ ÔÑÔÕÑâÐËÇ, ÔÑÄÇÓÛÂÇÏÞÌ Ô ÑÕÎËÚÂáÜÇÌÔâ
ÑÕ ÆÇÃÂÇÄÔÍÑÌ nD (ØÂÓÂÍÕÇÓÐÑÌ ÆÎâ ÄÐÖÕÓÇÐÐËØ ÑÃÝÇÏÑÄ
ÍÓËÔÕÂÎÎÂ) ÚÂÔÕÑÕÑÌ ni=1013 ë 1014 Ô71. ¹ÂÔÕÑÕÂ ni (ÒÓÇÆàÍÔ-
ÒÑÐÇÐÙËÂÎßÐÞÌ ÏÐÑÉËÕÇÎß Ä ÍËÐÇÕËÚÇÔÍËØ ÖÓÂÄÐÇÐËâØ (4) Ë
(29)) ÔÄâÊÂÐÂ Ô ÆÇÃÂÇÄÔÍÑÌ ÚÂÔÕÑÕÑÌ ×ÑÓÏÖÎÑÌ

ni � nD exp

�ÿDG
RT

�
� nD exp

�
DS
k

�
exp

�ÿDH
RT

�
, (31)

ÅÆÇ ÒÓÑËÊÄÇÆÇÐËÇ nDexp(DS/k) èìÐÇÊÐÂÚËÕÇÎßÐÑÇ ÑÕÍÎÑÐÇÐËÇ
ÎÑÍÂÎßÐÑÅÑ ÑÃÝÇÏÂ ÔËÔÕÇÏÞ ÑÕ ÓÂÄÐÑÄÇÔÐÑÅÑ ÔÑÔÕÑâÐËâ; DG,
DS, DH ì ÔÑÑÕÄÇÕÔÕÄÇÐÐÑ ÔÄÑÃÑÆÐÂâ àÐÇÓÅËâ ¤ËÃÃÔÂ, àÐÕÓÑ-
ÒËâ Ë àÐÕÂÎßÒËâ, ÐÇÑÃØÑÆËÏÞÇ ÆÎâ ÒÇÓÇÄÑÆÂ ÓÂÔÔÏÂÕÓËÄÂÇ-
ÏÞØ ÂÕÑÏÑÄ ÐÂ ÄÇÓÛËÐÖ ÒÑÕÇÐÙËÂÎßÐÑÅÑ ÃÂÓßÇÓÂ ÏÇÉÆÖ
ÆÄÖÏâ ÓÂÄÐÑÄÇÔÐÞÏË ÒÑÎÑÉÇÐËâÏË Ä ÔÕÓÖÍÕÖÓÇ.

´ÂÍËÏ ÑÃÓÂÊÑÏ, Ä ÒÑÍÓÑÄÐÞØ (ÔÑÓÂÊÏÇÓÐÞØ ËÎË ÐÇÔÑÓÂÊ-
ÏÇÓÐÞØ) ÔÎÑâØ ÐÂ ÒÑÄÇÓØÐÑÔÕË Ë Ä ÑÃÝÇÏÇ ÍÓËÔÕÂÎÎÂ ÄÑÊÐË-
ÍÂÇÕ ÑÒÓÇÆÇÎÇÐÐÑÇ ×ÑÐÑÐÐÑÇ ÓÂÔÔÑÅÎÂÔÑÄÂÐËÇ (ÏÇØÂÐËÚÇÔÍËÌ
ÓÇÊÑÐÂÐÔ), ÚÕÑ, ÒÑ ÔÖÜÇÔÕÄÖ, Ë âÄÎâÇÕÔâ ÒÓËÚËÐÑÌ ×ÂÊÑÄÞØ
ÒÇÓÇØÑÆÑÄ Ä àÕËØ ÔÎÑâØ.

III. ®ÑÆÇÎË ®ÑÐÕÇ-¬ÂÓÎÑ
®ÇÕÑÆ ®ÑÐÕÇ-¬ÂÓÎÑ (®¬), ÑÔÐÑÄÂÐÐÞÌ ÐÂ ÔÕÂÕËÔÕËÚÇÔÍÑÌ
ÄÞÃÑÓÍÇ ÍÑÐ×ËÅÖÓÂÙËÑÐÐÞØ ÔÓÇÆÐËØ, Ä ÄÂÓËÂÐÕÇ ÍÂÐÑÐËÚÇÔ-
ÍÑÅÑ ÓÂÔÒÓÇÆÇÎÇÐËâ ËÔÒÑÎßÊÖÇÕ ÍÑÏÒßáÕÇÓÐÞÌ ÓÂÔÚÇÕ ÔÓÇÆ-
ÐËØ ÄÇÎËÚËÐ (M

7
) ÒÑ ×ÑÓÏÖÎÇ

M
7

=

X
i

Mi exp�ÿEi=kT�X
j

exp�ÿEj=kT�
�
X
i

MiPi ,

ÅÆÇ Mi ì ÑÆÐÂ ËÊ ×ËÊËÚÇÔÍËØ ØÂÓÂÍÕÇÓËÔÕËÍ i-Ì ÍÑÐ×ËÅÖÓÂ-
ÙËË, Ei ì ÇÇ àÐÇÓÅËâ, Â Pi ì ÄÇÓÑâÕÐÑÔÕß ÄÑÊÐËÍÐÑÄÇÐËâ i-Ì
ÍÑÐ×ËÅÖÓÂÙËË

Pi �
exp�ÿEi=kT�X
j

exp�ÿEj=kT�
.

®ÇÕÑÆ ®¬ âÄÎâÇÕÔâ ÏÇÕÑÆÑÏ ÚËÔÎÇÐÐÑÅÑ àÍÔÒÇÓËÏÇÐÕÂ,
ÑÐ ÖÐËÄÇÓÔÂÎÇÐ Ë ÑÃÇÔÒÇÚËÄÂÇÕ ÄÞÔÑÍÖá ÆÑÔÕÑÄÇÓÐÑÔÕß
ÓÇÊÖÎßÕÂÕÑÄ.59 ´ÇØÐËÍÖ ®¬ ÏÑÉÐÑ ÒÓËÏÇÐâÕß ÆÎâ 2D-ÏÑ-
ÆÇÎË ªÊËÐÅÂ, ÆÎâ ÍÑÕÑÓÑÌ ÏÑÅÖÕ ÃÞÕß ÒÑÎÖÚÇÐÞ ÕÑÚÐÞÇ
ÓÇÛÇÐËâ,60 Ä ÚÂÔÕÐÑÔÕË, ÒÓË ÄÑÊÐËÍÐÑÄÇÐËË×ÎÖÍÕÖÂÙËÌ ÒÎÑÕ-
ÐÑÔÕË ÄÇÜÇÔÕÄÂ (ÍÂÒÇÎß) ÐÂ ÏÇÉ×ÂÊÐÑÌ ÅÓÂÐËÙÇ.61, 62 µÔÕÑÌ-
ÚËÄÑÔÕß ÏÇÊÑÔÍÑÒËÚÇÔÍËØ ÄÑÆÐÞØ ÍÎÂÔÕÇÓÑÄ (ÏÂÎÞØ ÍÂÒÇÎß) Ë
ÕÑÐÍËØ ÒÎÇÐÑÍ ÂÍÕËÄÐÑ ËÊÖÚÂÇÕÔâ.63 µÎßÕÓÂÕÑÐÍËÇ ÒÎÇÐÍË
ÄÑÆÞ ÐÂ ÕÄÇÓÆÑÌ ÒÑÄÇÓØÐÑÔÕË ÑÃÓÂÊÖáÕ ÍÓËÔÕÂÎÎÑÒÑÆÑÃÐÞÇ
ÔÕÓÖÍÕÖÓÞ. ©ÂÓÑÉÆÇÐËÇ ÏÂÎÞØ ÄÑÆÐÞØ ÍÎÂÔÕÇÓÑÄ Ä ÑÃÝÇÏÇ
àÎÇÍÕÓÑÎËÕÂ ÄÆÂÎË ÑÕ ÏÇÉ×ÂÊÐÑÌ ÅÓÂÐËÙÞ ÒÓÑËÔØÑÆËÕ ÐÂ
ËÑÐÂØ ÓÂÔÕÄÑÓÇÐÐÞØ ÔÑÎÇÌ. ªÐÕÇÓÄÂÎ ÐÇÖÔÕÑÌÚËÄÑÔÕË ÏÂÎÞØ

è ¶ÑÓÏÖÎÂ ¿ÌÐÛÕÇÌÐÂ, ÑÕÓÂÉÂáÜÂâ ÄÇÓÑâÕÐÑÔÕß ×ÎÖÍÕÖÂÙËË Ä
ÒÇÓÄÑÏ ÒÓËÒÑÄÇÓØÐÑÔÕÐÑÏ ÔÎÑÇ ÏÇÕÂÎÎÂ.

116 ¤.£.·ÂÎÆÇÇÄ, ³.¯.±ÇÕÓÑÄ



ÄÑÆÐÞØ ÍÎÂÔÕÇÓÑÄ ì ÓÇÊÖÎßÕÂÕ ÑÕÐÑÔËÕÇÎßÐÑÌ ÏÂÎÑÔÕË
ÆÂÎßÐËØ àÎÇÍÕÓÑÔÕÂÕËÚÇÔÍËØ ÆËÒÑÎßÐÞØ ÄÊÂËÏÑÆÇÌÔÕÄËÌ.
¢ÑÎßÛËÇ ÍÎÂÔÕÇÓÞ ÑÃÓÂÊÖáÕ ÏÇÊÑÔÍÑÒËÚÇÔÍËÇ ÒÖÊÞÓßÍË Ä
ÒÑÎâÓÐÞØ ÉËÆÍÑÔÕâØ. ªØ ×ÑÓÏÂ ÓÂÔÔÚËÕÞÄÂÇÕÔâ ÏÇÕÑÆÑÏ
®¬.64 £ÞÚËÔÎÇÐËâ Ä ÐÇÊÂÄËÔËÏÞØ ÄÞÃÑÓÍÂØ (ÐÇÔÍÑÎßÍÑ
ÔÑÕÇÐ ÛÂÅÑÄ ®ÑÐÕÇ-¬ÂÓÎÑ ÐÂ ÑÆÐÖ ÂÆÔÑÓÃÙËÑÐÐÖá âÚÇÌÍÖ)
ÒÑÊÄÑÎâáÕ ÑÙÇÐËÄÂÕß ÐÇÒÓÇÓÞÄÐÞÇ ÕÇÓÏÑÆËÐÂÏËÚÇÔÍËÇ
×ÖÐÍÙËË ÐÇÒÓÇÓÞÄÐÞØ ÕÇÓÏÑÆËÐÂÏËÚÇÔÍËØ ÒÇÓÇÏÇÐÐÞØ. ³ÕÂ-
ÃËÎßÐÑÏÖ ÔÑÔÕÑâÐËáÏÐÑÅÑÚÂÔÕËÚÐÑÌ ÔËÔÕÇÏÞ, ÔÑÔÕÑâÜÇÌ ËÊ
N ÚÂÔÕËÙ, ÑÕÄÇÚÂÇÕ ÏËÐËÏÖÏ ×ÖÐÍÙËÑÐÂÎÂ ÏÇÉÚÂÔÕËÚÐÞØ
à××ÇÍÕËÄÐÞØ (ÒÓËÄÑÆâÜËØ Í ÑÃÓÂÊÑÄÂÐËá ØËÏËÚÇÔÍËØ ÔÄâ-
ÊÇÌ) ÒÑÕÇÐÙËÂÎÑÄ ÕËÒÂ (2)

Uef (ri ,rj)=

�
:::

� �
exp�bJT;Eb

� ÿ exp�bJT;Uef
��2dr1:::drN .

©ÆÇÔß ÒÂÓÂÏÇÕÓ ¥ÉÇÍÔÑÐÂ ë´ÇÏÍËÐÂ

bJT;Eb
� ÿ0:5Eb�r1; :::; rN�

kT
Ë bJT;Uef

�
ÿ0:5

XN
i<j

Uef�ri; rj�

kT
.

¦ÔÕÇÔÕÄÇÐÐÑ, ÒÑÔÎÇÆÑÄÂÕÇÎßÐÑÔÕß ÄÞÒÑÎÐÇÐËâ ÊÂÆÂÚ ÒÑ
ÏÑÆÇÎËÓÑÄÂÐËá ÏÇÕÑÆÑÏ ®¬ ÔÑÑÕÄÇÕÔÕÄÖÇÕ ÖÓÑÄÐá ÔÑÄÇÓ-
ÛÇÐÔÕÄÑÄÂÐËâ ÏÂÕÇÏÂÕËÚÇÔÍÑÅÑ ÂÒÒÂÓÂÕÂ Ë ÓÂÊÄËÕËá ÄÞÚËÔ-
ÎËÕÇÎßÐÑÌ ÕÇØÐËÍË. ³ ËÔÒÑÎßÊÑÄÂÐËÇÏ ÐÂËÃÑÎÇÇ ÒÓÑÔÕÞØ
ÒÂÓÐÞØ ÒÑÕÇÐÙËÂÎÑÄ ÓÇÛÂÎËÔß àÎÇÍÕÓÑØËÏËÚÇÔÍËÇ ÊÂÆÂÚË
ÒÑ ÂÆÔÑÓÃÙËË ØÂÎßÍÑ×ËÎßÐÞØ ÚÂÔÕËÙ ÐÂ ÓÂÊÎËÚÐÞØ ÅÓÂÐâØ
ÏÑÐÑÍÓËÔÕÂÎÎÑÄ ÃÎÂÅÑÓÑÆÐÞØ ÒÇÓÇØÑÆÐÞØ ÏÇÕÂÎÎÑÄ.
µÔÎÑÉÐÇÐËÇ ÒÂÓÐÞØ ÒÑÕÇÐÙËÂÎÑÄ ÐÇÑÃØÑÆËÏÑ, ÇÔÎË Ä ÂÍÕÇ
ÂÆÔÑÓÃÙËË ÖÚÂÔÕÄÖáÕ ÃÑÎÇÇ ÔÎÑÉÐÞÇ ÚÂÔÕËÙÞ, ÐÂÒÓËÏÇÓ
ÏÑÎÇÍÖÎÞ ÄÑÆÞ.65, 66 £ àÕÑÏ ÔÎÖÚÂÇ à××ÇÍÕËÄÐÞÌ ÒÑÕÇÐÙËÂÎ
Uef (ri ,rj) ÕÂÍÉÇ ÖÔÎÑÉÐâÇÕÔâ. ¯ÂÒÓËÏÇÓ, ÒÑÕÇÐÙËÂÎ
²ÂÏÂÐÂ ë³ÕËÎÎËÐÆÉÇÓÂ 67 ÔÑÔÕÑËÕ ËÊ Ô×ÇÓËÚÇÔÍË ÔËÏÏÇÕÓËÚ-
ÐÑÅÑ ÚÎÇÐÂ (ÒÑÕÇÐÙËÂÎ ­ÇÐÐÂÓÆ-¥ÉÑÐÔÂ (2a), ULJ(rij)) Ë
àÎÇÍÕÓÑÔÕÂÕËÚÇÔÍÑÅÑ ÒÑÕÇÐÙËÂÎÂ ÕÑÚÇÚÐÞØ ÊÂÓâÆÑÄ Uel(ri ,rj),
ÔÏÇÜÇÐÐÞØ ÑÕÐÑÔËÕÇÎßÐÑ ÅÇÑÏÇÕÓËÚÇÔÍÑÅÑ ÙÇÐÕÓÂ ÏÑÎÇÍÖÎÞ

Uef (ri ,rj)=ULJ(rij)+ s(rij)Uel(ri ,rj) . (32)

©ÆÇÔß s(rij) ì ÔÅÎÂÉËÄÂáÜÂâ ×ÖÐÍÙËâ ÆÎâ ÍÑÓÓÇÍÕËÓÑÄÂÐËâ
ÄÊÂËÏÑÆÇÌÔÕÄËâ ÐÂ ÏÂÎÞØ ÏÇÉÂÕÑÏÐÞØ ÓÂÔÔÕÑâÐËâØ.

®ÑÆÇÎË ÓÇÛÇÕÑÚÐÑÅÑ ÅÂÊÂ ÆÎâ ÑÙÇÐÍË ×ÂÊÑÄÞØ ÒÓÇÄÓÂÜÇ-
ÐËÌ ÐÂ ÅÓÂÐËÙÂØ ÓÂÊÆÇÎÂ ×ÂÊ ÏÑÅÖÕ ÃÞÕß ÓÇÂÎËÊÑÄÂÐÞ Ä
3D-ÄÂÓËÂÐÕÇ: ÑÃÑÃÜÇÐÐÞÇ ÍËÐÇÕËÚÇÔÍËÇ ÏÑÆÇÎË ¢ÓÖÐÂÖàÓÂ ë
¿ÏÏÇÕÂ ë´ÇÎÎÇÓÂ Ä ÆËÔÍÓÇÕÐÑÌ Ë Ä ÆË××ÖÊËÑÐÐÑÌ ×ÑÓÏÂØ.65

´ÂÍ, ÊÂÆÂÚË ÒÑ ÂÃÔÑÓÃÙËË àÎÇÍÕÓÑÎËÕËÚÇÔÍÑÅÑ ÄÑÆÑÓÑÆÂ
ÍÓËÔÕÂÎÎÑÏ ÓÇÛÂáÕÔâ ÚËÔÎÇÐÐÞÏË ®¬-ÏÇÕÑÆÂÏË Ä ÕÓÇØ-
ÏÇÓÐÑÌ ÔËÔÕÇÏÇ.66 ªÔÒÑÎßÊÖÇÕÔâ 3D-ÔÇÕÍÂ Ô ÍÑÎËÚÇÔÕÄÑÏ
ÒÑÊËÙËÌ ÆÎâ ÑÍÍÎáÆËÓÑÄÂÐÐÑÅÑ ÄÑÆÑÓÑÆÂ >106 Ô ÄÂÓßËÓÖÇ-
ÏÞÏË ÒÂÓÂÏÇÕÓÂÏË ÅÂÖÔÔÑÄÂ ÓÂÔÒÓÇÆÇÎÇÐËâ ÓÂÄÐÑÄÇÔÐÞØ
ÒÑÎÑÉÇÐËÌ Ë ÔÓÇÆÐËØ ÕÑÚÇÍ ÏÇÉÆÖ ÐËÏË. £ ÆÂÎßÐÇÌÛÇÏ
ÃÞÎË ËÊÖÚÇÐÞ ÃÑÎÇÇ ÔÎÑÉÐÞÇ ÔËÔÕÇÏÞ MëØÂÎßÍÑ×ËÎßÐÞÇ
ÚÂÔÕËÙÞ, Â ÕÂÍÉÇ ÒÓÑÙÇÔÔÞ ÂÆÔÑÓÃÙËË CO, H2O, ÅÂÎÑÅÇÐËÆÑÄ,
ÔÑÂÆÔÑÓÃÙËË CO Ë ÄÑÆÑÓÑÆÂ ÐÂ ÒÑÄÇÓØÐÑÔÕâØ ÃÎÂÅÑÓÑÆÐÞØ
ÏÇÕÂÎÎÑÄ.67,68

£ ÓÂÐÐËØ ËÔÔÎÇÆÑÄÂÐËâØ 69, 70 ÒÑ ÏÑÆÇÎËÓÑÄÂÐËá ÂÆÔÑÓÃ-
ÙËË ÄÑÆÞ ÐÂ ÏÇÕÂÎÎËÚÇÔÍËØ àÎÇÍÕÓÑÆÂØ Ô ÒÑÏÑÜßá ÏÇÕÑÆÂ
®¬ ÒÑÄÇÓØÐÑÔÕß ÍÓËÔÕÂÎÎÂ ÏÑÆÇÎËÓÑÄÂÎÂÔß Ä ÄËÆÇ ÉÇÔÕÍÑÌ
ÔÕÇÐÍË äÉÇÎÇã-ÏÇÕÂÎÎÂ.±ÑÄÇÓØÐÑÔÕÐÞÌ ÊÂÓâÆ ÓÂÔÒÓÇÆÇÎâÎÔâ
ÓÂÄÐÑÏÇÓÐÑ Ë ÏÇÉ×ÂÊÐÂâ ÅÓÂÐËÙÂ ÏÑÆÇÎËÓÑÄÂÎÂÔß äÒÎÑÔÍËÏ
ÍÑÐÆÇÐÔÂÕÑÓÑÏã Ô ÓÂÔÔÕÑâÐËÇÏ ÏÇÉÆÖ ÑÃÍÎÂÆÍÂÏË, ÓÂÄÐÞÏ
d; ËÑÐÞ, ÄØÑÆâÜËÇ Ä ÔÎÑÌ ÄÑÆÞ, ÂÒÒÓÑÍÔËÏËÓÑÄÂÎËÔß Ô×ÇÓË-
ÚÇÔÍË ÔËÏÏÇÕÓËÚÐÞÏË ÚÂÔÕËÙÂÏË.71 ®ÇÉËÑÐÐÑÇ ÄÊÂËÏÑÆÇÌ-
ÔÕÄËÇ ÑÒËÔÞÄÂÎÑÔß Ä ÓÂÏÍÂØ ÏÑÆÇÎË ±ÖÂÔÔÑÐÂ ë¢ÑÎßÙÏÂÐÂ

U�rij� �
ninjjeÿj2
4pe0errij

ÆÎâ rij>d ,

U(rij)=1 ÆÎâ rij< d ,

(rij ì ÓÂÔÔÕÑâÐËÇ ÏÇÉÆÖ ËÑÐÂÏË i Ë j; ni , nj ì ÍÑÐÙÇÐÕÓÂÙËË
ËÑÐÑÄ ÔÑÓÕÑÄ i Ë j ÔÑÑÕÄÇÕÔÕÄÇÐÐÑ; e0 , er ì ÆËàÎÇÍÕÓËÚÇÔÍËÇ
ÍÑÐÔÕÂÐÕÞ ÓÂÔÕÄÑÓËÕÇÎâ Ë ÓÂÔÕÄÑÓÂ ÔÑÑÕÄÇÕÔÕÄÇÐÐÑ), Â ÄÊÂË-
ÏÑÆÇÌÔÕÄËÇ ËÑÐÐÑÅÑ ÔÎÑâ ÓÂÔÕÄÑÓËÕÇÎâ Ô ÒÑÄÇÓØÐÑÔÕßá
äÉÇÎÇã-ÏÇÕÂÎÎÂ ì ÖÓÂÄÐÇÐËÇÏ

U�rij� �
qinijeÿjDzi

2e0er
.

©ÆÇÔß qi ì ÒÑÄÇÓØÐÑÔÕÐÂâ ÒÎÑÕÐÑÔÕß ÊÂÓâÆÂ; Dzi ì ÐÑÓÏÂÎß-
ÐÑÇ (ÄÆÑÎß ÑÔË z) ÓÂÔÔÕÑâÐËÇ ÏÇÉÆÖ ÊÂÓâÉÇÐÐÑÌ ÒÑÄÇÓØ-
ÐÑÔÕßá äÉÇÎÇã-ÏÇÕÂÎÎÂ Ë ËÑÐÑÏ ÓÂÆËÖÔÂ ri . ±ÑÆÚÇÓÍÐÇÏ,
ÚÕÑ ÊÐÂÚÇÐËÇ Dzi ÑÒÓÇÆÇÎâáÜËÏ ÑÃÓÂÊÑÏ ÄÎËâÇÕ ÐÂ ×ÑÓÏË-
ÓÑÄÂÐËÇ ÔÑÓÂÊÏÇÓÐÞØ ËÎË ÐÇÔÑÓÂÊÏÇÓÐÞØ ÒÑÍÓÑÄÐÞØ ÂÆÔÑÓ-
ÃËÓÑÄÂÐÐÞØ ÔÎÑÇÄ.

±ÓË ÏÑÆÇÎËÓÑÄÂÐËË ÏÇÉ×ÂÊÐÑÌ ÅÓÂÐËÙÞ Ä àÎÇÍÕÓÑÎËÕÇ
äÄÞÓÇÊÂáÕã ÙËÎËÐÆÓ, ÔÑÆÇÓÉÂÜËÌ ÑÒÓÇÆÇÎÇÐÐÑÇ ÍÑÎËÚÇÔÕÄÑ
ØÂÎßÍÑ×ËÎßÐÞØ ÚÂÔÕËÙ, ÚÂÔÕß ÍÑÕÑÓÞØ ÐÂØÑÆËÕÔâ ÐÂ ÏÇÉ×ÂÊ-
ÐÑÌ ÅÓÂÐËÙÇ. ¯ÂÒÓËÏÇÓ, ÏÇÕÑÆÑÏ ®¬ ÒÑÔÕÓÑÇÐÞ ÓÂÊÎËÚÐÞÇ
ÏÑÆÇÎË ÔÇÕÑÍ ÄÑÆÑÓÑÆÐÞØ ÔÄâÊÇÌ 3D-ÄÑÆÞ. ¡ÄÕÑÓÂÏË
ÓÂÃÑÕÞ 72 ÒÑÔÕÓÑÇÐÞ ÄÂÓËÂÐÕÞ ÏÑÆÇÎË ÔÑ 125 Ë 343 ÚÂÔÕË-
ÙÂÏË Ä àÎÇÏÇÐÕÂÓÐÑÌ âÚÇÌÍÇ Ë ÆÄÖÏâ ÓÂÊÐÞÏË ÐÂÚÂÎßÐÞÏË
ÖÔÎÑÄËâÏË. °ÕÎËÚËâ ÄÂÓËÂÐÕÑÄ ÒÓÂÍÕËÚÇÔÍË ÐÇ ÑÕÓÂÉÂáÕÔâ
ÐÂ ÒÂÓÐÞØ ÍÑÓÓÇÎâÙËÑÐÐÞØ ×ÖÐÍÙËâØ ì ÂÕÑÏ-ÂÕÑÏÐÞØ
×ÖÐÍÙËâØ ÓÂÆËÂÎßÐÑÅÑ ÓÂÔÒÓÇÆÇÎÇÐËâ (¶²²), ÍÑÕÑÓÞÇ ÄÞâÄ-
ÎâáÕ ÔÒÇÙË×ËÍÖ ÑÓËÇÐÕÂÙËÑÐÐÑÅÑ ÒÑÓâÆÍÂ ÐÂ ÆÑÔÕÂÕÑÚÐÑ
ÃÑÎßÛËØ (>10 ÐÏ) ÓÂÔÔÕÑâÐËâØ. ªÔÒÑÎßÊÑÄÂÐËÇ ¶²² ÔÄâ-
ÊÂÐÑ Ô ÐÇÄÑÊÏÑÉÐÑÔÕßá ÒÑÎÖÚÇÐËâ ÕÑÚÐÞØ ÓÇÛÇÐËÌ Ô ÒÑ-
ÏÑÜßá ÖÓÂÄÐÇÐËÌ, ÑÒÇÓËÓÖáÜËØ ÒÑÐâÕËâÏË ÍÑÑÓÆËÐÂÕ
ÚÂÔÕËÙ Ë ÒÑÕÇÐÙËÂÎÑÄÏÇÉÂÕÑÏÐÞØ ÄÊÂËÏÑÆÇÌÔÕÄËÌ. ±ÓËÔÕÖ-
ÒÂâ Í ÓÂÔÚÇÕÂÏ, ÄÂÉÐÑ ÄÇÓÐÑ ÄÞÃÓÂÕß ÒÂÓÐÞÌ ÒÑÕÇÐÙËÂÎ
U(rij), ÍÑÕÑÓÞÌ Ä ÂÆÔÑÓÃÙËÑÐÐÞØ 2D-ÔÎÑâØ Ë Ä ÑÃÝÇÏÇ ÉËÆ-
ÍÑÌ ×ÂÊÞ ÓÂÊÎËÚÇÐ. ®ÑÆÇÎßÐÞÌ ÅÂÏËÎßÕÑÐËÂÐ ÊÂÆÂÚË, ÃÇÊÖÔ-
ÎÑÄÐÑ, ÆÑÎÉÇÐ ÖÚËÕÞÄÂÕß à××ÇÍÕÞ ÑÕÑÃÓÂÉÇÐËâ (ÆÎâ
ÒÇÓÇØÑÆÐÞØ ÏÇÕÂÎÎÑÄ ì ÓÂÔÔÕÑâÐËÇ ÑÕ ÒÎÑÔÍÑÔÕË ÑÕÑÃÓÂÉÇ-
ÐËâ ÆÑ ÒÑÄÇÓØÐÑÔÕË ÍÓËÔÕÂÎÎÂ, ÍÑÕÑÓÑÇ ÍÑÓÓÇÎËÓÖÇÕ Ô ËÊÏÇ-
ÐÇÐËÇÏ ÓÇÕËÍÖÎâÓÐÑÌ ÒÎÑÕÐÑÔÕË, ÖÏÇÐßÛÂâÔß ÒÓË ÒÇÓÇØÑÆÇ
ÑÕ äÓÞØÎÑÌã ÅÓÂÐË Í ÒÎÑÕÐÑÖÒÂÍÑÄÂÐÐÑÌ), ÓÇÍÑÐÔÕÓÖÍÙËá
ÒÓËÒÑÄÇÓØÐÑÔÕÐÑÅÑ ÔÎÑâ ÏÇÕÂÎÎÂ ÒÓË ÂÆÔÑÓÃÙËË, Â ÕÂÍÉÇ
àÄÑÎáÙËá ÐÇÓÂÄÐÑÄÇÔÐÞØ ÆÇ×ÇÍÕÑÄ Ä àÕÑÏ ÔÎÑÇ ÒÓË ÄÑÊÆÇÌ-
ÔÕÄËË àÎÇÍÕÓÑÎËÕÂ.

£ ÏÑÆÇÎË ¬ÑÔÔÇÎâ ë³ÕÓÂÐÔÍÑÅÑ (TLK-ÏÑÆÇÎß) ÒÓË ÐÇÄÞ-
ÔÑÍËØ ÒÇÓÇÔÞÜÇÐËâØ ÓÂÔÕÄÑÓÑÄ ÆÎâ ÍÑÏÒßáÕÇÓÐÞØ ÓÂÔÚÇÕÑÄ
ÓÑÔÕÂ Ë ÓÂÔÕÄÑÓÇÐËâ ÍÓËÔÕÂÎÎÑÄ 73 ë 75 ÏÇÕÑÆÑÏ ®¬ Ô ÖÚÇÕÑÏ
ÖÍÂÊÂÐÐÞØ ÆÑÒÖÜÇÐËÌ ËÔÒÑÎßÊÖáÕÔâ ÖÓÂÄÐÇÐËâ ÕËÒÂ (29).
±ÓË ÓÑÔÕÇ ËÆÇÂÎßÐÑ ÅÎÂÆÍÑÌ ÒÑÄÇÓØÐÑÔÕË ÍÖÃËÚÇÔÍÑÅÑ ÍÓË-
ÔÕÂÎÎÂ ÄÇÓÑâÕÐÑÔÕß ÒÓËÎËÒÂÐËâ ÑÔÂÉÆÂáÜËØÔâ ÚÂÔÕËÙ Pa

ÑÒÓÇÆÇÎâÇÕÔâ ÒÓÑËÊÄÇÆÇÐËÇÏ ÄÇÓÑâÕÐÑÔÕË ÔÖÜÇÔÕÄÑÄÂÐËâ n
ÃÎËÉÂÌÛËØ ÔÑÔÇÆÇÌ Ö ÑÆÐÑÌ âÚÇÌÍË (Pg(n)) Ë ÄÇÓÑâÕÐÑÔÕË
ÕÑÅÑ, ÚÕÑ àÎÇÍÕÓÑÆÐÞÌ ÒÑÕÇÐÙËÂÎ E ÒÓËÐËÏÂÇÕ ÊÐÂÚÇÐËÇ
PZ(E )

Pa(n,E )=Pg(n)PZ(E ) .

£ ÒÓÑÙÇÔÔÇ ÍÑÓÓÑÊËË ÏÇÕÂÎÎÂ ÆÎâ ÅÓÂÐÇÌ {001} ÍÖÃËÚÇÔ-
ÍÑÅÑ ÍÓËÔÕÂÎÎÂ ÄÇÓÑâÕÐÑÔÕß ÑÕÓÞÄÂ ÂÕÑÏÂ ÑÕ ÒÇÓÄÞØ (n1) Ë
ÄÕÑÓÞØ (n2) ÃÎËÉÂÌÛËØ ÔÑÔÇÆÇÌ P(n1,n2) ÔÄâÊÞÄÂáÕ 76 Ô àÐÇÓ-
ÅËÇÌ ÓÂÊÓÞÄÂ ÔÄâÊÇÌM7MÄ ÍÑÓÓÑÊËÑÐÐÑÏ ÒÓÑÙÇÔÔÇ ÔÑÑÕÐÑ-
ÛÇÐËÇÏ ÂÓÓÇÐËÖÔÑÄÔÍÑÅÑ ÕËÒÂ

P(n1,n2)= ni (n1,n2)exp
ÿEb�n1; n2�

RT
.

©ÐÂÚÇÐËÇ àÐÇÓÅËË ÔÄâÊË Eb(n1,n2):nadsEb ÊÂÄËÔËÕ ÑÕ ÐÇÆÑÔÞ-
ÜÇÐËâ ÓÂÔÕÄÑÓÂ, Â ÒÓË ÐÂÎËÚËË Ä ÓÂÔÕÄÑÓÇ ËÐÅËÃËÕÑÓÂ ì ÑÕ
ÇÅÑ ÊÂÓâÆÂ, ÓÂÊÏÇÓÂ ËÑÐÂ Ë ÍÑÐÙÇÐÕÓÂÙËË. ±Ñ ×ËÊËÚÇÔÍÑÏÖ
ÔÏÞÔÎÖ Ë ÔÕÓÖÍÕÖÓÇ ÒÓËÄÇÆÇÐÐÑÇ ÄÞÛÇ ÖÓÂÄÐÇÐËÇ ÂÐÂÎÑÅËÚÐÑ
ÔÑÑÕÐÑÛÇÐËá (30): àÐÇÓÅËâ ÂÍÕËÄÂÙËË (àÐÇÓÅËâ ÓÂÊÓÞÄÂ
ÑÆÐÑÌ ÔÄâÊË M7M) Eb(n1,n2)= n2E27n1E1=7nadsEb , Â

µÔÒÇØË ØËÏËË 67 (2) 1998 117



ÚÂÔÕÑÕÐÞÌ ÏÐÑÉËÕÇÎß ni(n1,n2) ÑÒÓÇÆÇÎâÇÕÔâ ÔÑÑÕÐÑÛÇÐËÇÏ
(31). ©ÐÂÚÇÐËâ E1 Ë E2 (àÐÇÓÅËÌ ÔÄâÊË ÆÎâ ÒÇÓÄÑÅÑ Ë ÄÕÑÓÑÅÑ
ÃÎËÉÂÌÛËØ ÔÑÔÇÆÇÌ ÔÑÑÕÄÇÕÔÕÄÇÐÐÑ) ÏÑÅÖÕ ÃÞÕß ÓÂÔÔÚËÕÂÐÞ
Ô ÒÑÏÑÜßá ÒÂÓÐÞØ ÒÑÕÇÐÙËÂÎÑÄ.

®ÇÕÑÆ ®¬ ÏÑÉÐÑ ËÔÒÑÎßÊÑÄÂÕß ÆÎâ ÍÑÏÒßáÕÇÓÐÑÅÑ
ÑÒËÔÂÐËâ ÍÂÍ ÓÂÊÄËÕËâ ÎÑÍÂÎßÐÞØ ×ÑÓÏ ÍÑÓÓÑÊËË (ÄÑÊÐËÍ-
ÐÑÄÇÐËÇ Ë ÓÑÔÕ ÇÆËÐËÚÐÑÌ âÏÍË ÕÓÂÄÎÇÐËâ (Á´)), ÕÂÍ Ë
àÄÑÎáÙËË ÐÇÔËÐÅÖÎâÓÐÞØ (ÆË××ÖÊÐÞØ) ÒÑÄÇÓØÐÑÔÕÇÌ ÍÓËÔ-
ÕÂÎÎÑÄ, ËÏÇáÜËØ ÒÑÄÇÓØÐÑÔÕÐÞÇ ÆÇ×ÇÍÕÞ Ä ÄËÆÇ ÔÕÖÒÇÐÇÌ Ë
ÍËÐÍÑÄ. ²ÑÔÕ ËÆÇÂÎßÐÑ ÅÎÂÆÍÑÌ (ÔËÐÅÖÎâÓÐÑÌ) ÒÑÄÇÓØÐÑÔÕË
ÏÑÐÑÍÓËÔÕÂÎÎÂ ÏÑÆÇÎËÓÖáÕ ÕÇØÐËÍÑÌ ®¬ Ä ÓÂÏÍÂØ ÏÑÆÇÎË
âÚÇÇÚÐÞØ ÂÄÕÑÏÂÕÑÄ,77 ÖÚËÕÞÄÂáÜÇÌ ÍÂÍ ÔÑÃÔÕÄÇÐÐÑ ÒÓÑÙÇÔÔ
ÂÆÔÑÓÃÙËË ÓÂÊÓâÉÂáÜËØÔâ ÚÂÔÕËÙ, ÕÂÍ Ë ËØ ÆÄËÉÇÐËÇ ÒÑ
ÒÑÄÇÓØÐÑÔÕË, ÄÔÕÓÂËÄÂÐËÇ, ØËÏËÚÇÔÍËÇ ÓÇÂÍÙËË, ÆÇÔÑÓÃ-
ÙËá.78, 79 £ àÎÇÏÇÐÕÂÓÐÑÌ âÚÇÌÍÇ (ÓËÔ. 8) ÆËÔÍÓÇÕÐÞÌ ÓÑÔÕ
ÏÑÐÑÔÎÑâ ÐÑÄÑÌ ×ÂÊÞ ËÆÇÕ ÑÕ ÙÇÐÕÓÂ (ÇÆËÐËÚÐÑÌ ÍÎÇÕÍË).
¦ÆËÐËÚÐÂâ ÍÎÇÕÍÂ ÊÂÒÑÎÐâÇÕÔâ ÂÆÔÑÓÃËÓÖáÜÇÌÔâ ÚÂÔÕËÙÇÌ Ä
ÕÑÏ ÔÎÖÚÂÇ, ÇÔÎË ÍÓÑÏÇ ÐÇÇ ÄÂÍÂÐÕÐÞ ÕÂÍÉÇ ÆÄÇ ÔÑÔÇÆÐËÇ
ÍÎÇÕÍË. ±ÓÑÙÇÔÔ ÍÑÐÕÓÑÎËÓÖÇÕÔâ 80 ×ÖÐÍÙËÇÌ ÒÂÓÐÑÌ
ÍÑÓÓÇÎâÙËË s(r,t), ÍÑÕÑÓÂâ ÒÓË ØÂÑÕËÚÇÔÍÑÌ ÒÑÔÎÇÆÑÄÂÕÇÎß-
ÐÑÔÕË ÂÍÕÑÄ ÂÆÔÑÓÃÙËË ËÊÏÇÐâÇÕÔâ ÄÑ ÄÓÇÏÇÐË

s�r; t� �
ÿ0:5 exp�ÿ2A�

X1
n�0
�ÿ2A�2n�r�1

�2n� r� 1�! ,

ÅÆÇ A=17exp(7t).
²ÂÔÒÓÇÆÇÎÇÐËÇ ÂÆÔÑÓÃËÓÑÄÂÐÐÞØ ÚÂÔÕËÙ ÐÂ ÓÇÛÇÕÍÇ ËÊ

âÚÇÇÍ Ô ÚËÔÎÑÏ ÂÍÕËÄÐÞØ ÙÇÐÕÓÑÄ (¡¸) ÒÑÄÇÓØÐÑÔÕË N¡¸

ÑÃÎÂÆÂÇÕ ÆËÔÒÇÓÔËÇÌ N¡¸Aexp(74A) ÒÓË ÃÑÎßÛËØ N¡¸ .
®ÑÆÇÎß âÚÇÇÚÐÞØ ÂÄÕÑÏÂÕÑÄ ÒÓËÏÇÐËÏÂ ÆÎâ ÑÒËÔÂÐËâ ËÊÃË-
ÓÂÕÇÎßÐÑÅÑ ÓÂÔÕÄÑÓÇÐËâ ÍÓËÔÕÂÎÎÑÄ, ËÆÖÜÇÅÑ ÒÖÕÇÏ ÅÇÐÇÓË-
ÓÑÄÂÐËâ ÔÕÖÒÇÐÇÌ ÓÂÔÕÄÑÓÇÐËâ.81

¬ÑÏÒßáÕÇÓÐÑÇ ÏÑÆÇÎËÓÑÄÂÐËÇ ËÊÏÇÐÇÐËÌ ÏÑÓ×ÑÎÑÅËË
Á´, ÓÂÔÕÖÜÇÌ ÐÂ ÄÞØÑÆÇ ÆËÔÎÑÍÂÙËË ÐÂ äÂÕÑÏÐÑ-ÅÎÂÆÍÖáã
ÒÑÄÇÓØÐÑÔÕß, ÑÔÐÑÄÂÐÑ ÐÂ ÒÓÇÆÔÕÂÄÎÇÐËË Ñ ÒÓÇËÏÖÜÇÔÕÄÇÐ-
ÐÑÏ ÖÆÂÎÇÐËË ËÊ ÍÓËÔÕÂÎÎÂ ÂÕÑÏÑÄ Ô ÒÑÄÞÛÇÐÐÑÌ àÐÇÓÅËÇÌ.
¯Â ÒÇÓÄÑÏ àÕÂÒÇ ÑÃÓÂÊÖÇÕÔâ 2D-ÊÂÓÑÆÞÛ Á´. £ ÏÑÆÇÎË,
ÒÓÇÆÎÑÉÇÐÐÑÌ Ä ÓÂÃÑÕÇ 82, ÖÚÕÞÄÂÎÂÔß ÔÄâÊß ÖÆÂÎâÇÏÑÅÑ
ÂÕÑÏÂ Ô ÔÑÔÇÆÐËÏË ÂÕÑÏÂÏË ÏÇÕÂÎÎÂ, ÓÂÔÒÑÎÑÉÇÐÐÞÏË Ä
ÚÇÕÞÓÇØ ÕËÒÂØ ÒÑÊËÙËÌ ÐÂ ÃÎËÉÂÌÛËØ ÓÂÔÔÕÑâÐËâØ. £ ÍÑÏ-
ÒßáÕÇÓÐÑÏÓÂÔÚÇÕÇ ÑÒÓÇÆÇÎÇÐÂ àÐÇÓÅËâ ÍÂÉÆÑÅÑ ËÊ ÂÕÑÏÑÄ ÐÂ
ÒÇÓËÏÇÕÓÇ 2D-ÊÂÓÑÆÞÛÂ Ë ÄÞÆÇÎÇÐ ÂÕÑÏ, ÔÎÂÃÇÇ ÆÓÖÅËØ
ÔÄâÊÂÐÐÞÌ Ô ÏÂÕÓËÙÇÌ. ±ÑÔÎÇ ÇÅÑ ÑÕÓÞÄÂ ÓÂÔÚÇÕ àÐÇÓÅËË
ÂÕÑÏÂ Ä ÒÇÓËÏÇÕÓÇ ÊÂÓÑÆÞÛÂ ÒÑÄÕÑÓâÇÕÔâ.

¯ÂÆÑ ÑÕÏÇÕËÕß, ÚÕÑ ÕÂÍÑÌ ÉÇ ÒÑÆØÑÆ (äÖÆÂÎÇÐËÇã ËÊ
ÒÓËÒÑÄÇÓØÐÑÔÕÐÑÅÑ ÔÎÑâ ÍÓËÔÕÂÎÎÂ ÐÂËÏÇÐÇÇ ÒÓÑÚÐÑ ÔÄâÊÂÐ-
ÐÞØ ÂÕÑÏÑÄ) ÄÒÑÎÐÇ ÒÓËÇÏÎÇÏ Ë ÆÎâ ÍÑÏÒßáÕÇÓÐÑÅÑ ÏÑÆÇ-
ÎËÓÑÄÂÐËâ ÍÑÓÓÑÊËË ÔÒÎÂÄÑÄ, ÓÂÔÕÄÑÓÇÐËâ ÄÞÔÑÍÑËÐÆÇÍÔ-
ÐÞØ ÒÑÄÇÓØÐÑÔÕÇÌ ÚËÔÕÞØ ÏÇÕÂÎÎÑÄ.83 ®ÐÑÅÑÚËÔÎÇÐÐÞÇ àÍÔ-
ÒÇÓËÏÇÐÕÞ ÒÑ ËÊÖÚÇÐËá ÍÑÓÓÑÊËË ÔÒÎÂÄÑÄ 84 ÒÑÍÂÊÞÄÂáÕ,
ÚÕÑ ÒÓË ÓÂÔÕÄÑÓÇÐËË ÔÒÎÂÄÂ Ô ÒÑÄÇÓØÐÑÔÕË Ä ÒÇÓÄÖá ÑÚÇÓÇÆß
ÖÆÂÎâÇÕÔâ ÐÂËÃÑÎÇÇ àÎÇÍÕÓÑÑÕÓËÙÂÕÇÎßÐÞÌ ÍÑÏÒÑÐÇÐÕ.
¯ÂÒÓËÏÇÓ, ÒÓË ÏÑÆÇÎËÓÑÄÂÐËË ÓÂÔÕÄÑÓÇÐËâ ÔÒÎÂÄÂ Fe7Cr

(ÔÏ.85) ÖÚËÕÞÄÂÇÕÔâ ÒÇÓÍÑÎâÙËÑÐÐÞÌ ÒÓÑÙÇÔÔ, ÍÑÕÑÓÞÌ Ä 2D-
ÄÂÓËÂÐÕÇ ÄÞÅÎâÆËÕ ÕÂÍ:

©ÆÇÔß Pdis ì ÄÇÓÑâÕÐÑÔÕß ÓÂÔÕÄÑÓÇÐËâ. £ ÔÕÂÆËË a ÐÂ ÒÑÄÇÓØ-
ÐÑÔÕË ÐÂØÑÆâÕÔâ ÑÍËÔÎÇÐÐÞÇ ÂÕÑÏÞ ÍÂÍ ÉÇÎÇÊÂ, ÕÂÍ Ë ØÓÑÏÂ.
µØÑÆ ÂÕÑÏÂ ÉÇÎÇÊÂ Ô ÒÑÄÇÓØÐÑÔÕË (ÔÕÂÆËâ b) ÒÓËÄÑÆËÕ Í
ÑÃÓÂÊÑÄÂÐËá ÔÒÎÑÛÐÑÅÑ ÒÑÄÇÓØÐÑÔÕÐÑÅÑ ØÓÑÏÑÄÑÅÑ ÒÑÍÓÞ-
ÕËâ, Õ.Ç. ÑÃÓÂÊÖÇÕÔâ ÆÄÖÏÇÓÐÞÌ ÒÇÓÍÑÎâÙËÑÐÐÞÌ ÍÎÂÔÕÇÓ. £
ÓÇÊÖÎßÕÂÕÇ ÒÇÓÍÑÎâÙËË, ÄÇÆÖÜÇÌ Í ÑÃÑÅÂÜÇÐËá ÒÑÄÇÓØÐÑÔÕË
ÂÕÑÏÂÏË ØÓÑÏÂ, ÒÓÑËÔØÑÆâÕ ÒÂÔÔËÄÂÙËâ ÒÑÄÇÓØÐÑÔÕË, ÔÕÓÖÍ-
ÕÖÓÐÂâ ÔÕÂÃËÎËÊÂÙËâ ÔÒÎÂÄÂ Ë ÔÐËÉÇÐËÇ ÔÍÑÓÑÔÕË ÓÂÔÕÄÑÓÇ-
ÐËâ. ¡ÐÂÎÑÅËÚÐÂâ ÒÓÑÙÇÆÖÓÂ äÖÆÂÎÇÐËâã ÐÂËÃÑÎÇÇ ÔÎÂÃÑ
ÔÄâÊÂÐÐÑÅÑ ÂÕÑÏÂ Ä 3D-ÏÑÆÇÎË ÒÓÑÙÇÔÔÂ ÍÑÓÓÑÊËË ÏÇÕÂÎÎÂ
ÒÑÊÄÑÎâÇÕ ÏÑÆÇÎËÓÑÄÂÕß ÆÄËÉÇÐËÇ ÔÕÖÒÇÐÇÌ ÓÂÔÕÄÑÓÇÐËâ ÐÂ
ÄÞÔÑÍÑËÐÆÇÍÔÐÞØ ÅÓÂÐâØ ÍÓËÔÕÂÎÎÑÄ.

±ÓÑÙÇÔÔ ÍÑÓÓÑÊËË Ä ÍÑÐÇÚÐÑÏ ËÕÑÅÇ ÔÕÂÃËÎËÊËÓÖÇÕ
ÒÑÄÇÓØÐÑÔÕÐÞÇ ÔÎÑË ÍÓËÔÕÂÎÎÑÄ. ³ÕÂÃËÎËÊÂÙËâ ÑÔÖÜÇÔÕÄ-
ÎâÇÕÔâ ÐÇ ÕÑÎßÍÑ ÊÂ ÔÚÇÕ ÒÇÓÍÑÎâÙËÑÐÐÑÅÑ ÒÓÑÙÇÔÔÂ, ÐÑ Ë
ÒÓË ×ÑÓÏËÓÑÄÂÐËË ÒÓËÒÑÄÇÓØÐÑÔÕÐÑÅÑ ÔÎÑâ ÑÔÑÃÑÅÑ ÊÇÓÐÑ-
ÄÑÅÑ ÔÑÔÕÂÄÂ. ³ ÒÑÏÑÜßá ÏÑÆÇÎÇÌ ®¬ ÒÓÑÙÇÔÔÂ ÓÇÍÓËÔÕÂÎ-
ÎËÊÂÙËË 86 ÖÔÒÇÛÐÑ ÓÇÛÂáÕÔâ ÊÂÆÂÚË ÓÑÔÕÂ ÊÇÓÇÐ Ä
ÒÓËÒÑÄÇÓØÐÑÔÕÐÞØ ÔÎÑâØ ÏÇÕÂÎÎÂ.

£ ÔØÇÏÇ ÔÎÑÇÄÑÅÑ ÓÑÔÕÂ (ÓÂÔÕÄÑÓÇÐËâ) ÒÑ FVdM-ÏÇØÂ-
ÐËÊÏÖ Ä TLK-ÏÑÆÇÎË (ÓËÔ. 9) ÒÓË ÍÑÏÒßáÕÇÓÐÑÏ ÏÑÆÇÎËÓÑ-
ÄÂÐËË ËÔÒÑÎßÊÖÇÕÔâ ÒÓËÐÙËÒ ®¬ Ñ ÔÎÖÚÂÌÐÑÏ ÑÃÓÂÊÑÄÂÐËË
ÙÇÐÕÓÂ ÓÑÔÕÂ (ÓÂÔÕÄÑÓÇÐËâ).87 £ ÍÑÐÇÚÐÑÏ ËÕÑÅÇ ÓÂÊÄËÄÂÇÕÔâ
ÍÄÂÊËÔÕÂÙËÑÐÂÓÐÞÌ ÒÑÄÇÓØÐÑÔÕÐÞÌ ÓÇÎßÇ×, ØÂÓÂÍÕÇÓËÊÖá-
ÜËÌÔâ ÅÂÖÔÔÑÄÞÏ ÓÂÔÒÓÇÆÇÎÇÐËÇÏ ÊÂÒÑÎÐÇÐËâ ÔÎÑÇÄ. ³ÓÇÆ-
Ðââ ÔÍÑÓÑÔÕß ÕÂÐÅÇÐÙËÂÎßÐÑ ÆÄËÉÖÜËØÔâ ÙÇÒÑÚÇÍ ÂÕÑÏÑÄ (V

7
)

ÒÓÑÒÑÓÙËÑÐÂÎßÐÂ ÔÕÇÒÇÐË ÊÂÒÑÎÐÇÐËâ ÒÑÄÇÓØÐÑÔÕË ÂÆÔÑÓÃË-
ÓÑÄÂÐÐÞÏË ÂÕÑÏÂÏË (yads)

V
7

=
L

t
yads ,

ÅÆÇ L ì ÓÂÔÔÕÑâÐËÇ ÏÇÉÆÖ ÙÇÒÑÚÍÂÏË ÂÕÑÏÑÄ (ÔÕÖÒÇÐâÏË),
t ì ÄÓÇÏâ ÄÔÕÓÂËÄÂÐËâ ÂÆÔÑÓÃËÓÑÄÂÐÐÑÌ ÚÂÔÕËÙÞ Ä ÔÕÖÒÇÐß.
³ÍÑÓÑÔÕß V

7
, ÇÔÕÇÔÕÄÇÐÐÑ, ÊÂÄËÔËÕ Ë ÑÕ ÒÎÑÕÐÑÔÕË ÂÍÕËÄÐÞØ

ÙÇÐÕÓÑÄ ÐÂ ÔÕÖÒÇÐË N¡¸

V
7

=
L

NAC Dt
,

ÅÆÇ Dt= t/Nsyads ì ÄÓÇÏâ ÆÑ ÖÆÂÚÐÑÌ ÒÑÒÞÕÍË (ÄÓÇÏâ®ÑÐÕÇ-
¬ÂÓÎÑ) ÄÔÕÓÂËÄÂÐËâ ÂÆÔÑÓÃËÓÑÄÂÐÐÑÌ ÚÂÔÕËÙÞ Ä ÆÇÌÔÕÄÖá-
ÜËÌ ÂÍÕËÄÐÞÌ ÙÇÐÕÓ (Ns ì ÚËÔÎÑ ÒÑÄÇÓØÐÑÔÕÐÞØ ÂÕÑÏÑÄ
ÔÖÃÔÕÓÂÕÂ). £ÂÉÐÑ, ÚÕÑÃÞ ÄÓÇÏâ ®ÑÐÕÇ-¬ÂÓÎÑ Dt ÔÑÑÕÄÇÕ-
ÔÕÄÑÄÂÎÑ ÒÓËÓÂÜÇÐËá ÓÇÂÎßÐÑÅÑ ÄÓÇÏÇÐË (ÛÂÅÖ ÒÑ ÄÓÇÏÇÐË
ÒÓË ÚËÔÎÇÐÐÑÏ ÏÑÆÇÎËÓÑÄÂÐËË).88 °ÒÓÇÆÇÎâáÜÖá ÓÑÎß
ËÅÓÂáÕ ÄÇÓÑâÕÐÑÔÕË ÒÇÓÇØÑÆÑÄ Pa(n,E ), ÑÒËÔÞÄÂáÜËÇ

ÔËÔÕÇÏÖ Ä ÏÑÆÇÎË ®¬. ©ÐÂÚÇÐËâ
Xn
1

Pa�n;E� ÑÒÓÇÆÇÎâáÕ

ÕÓÂÇÍÕÑÓËË ÒÇÓÇØÑÆÂ ÔËÔÕÇÏÞ Ä ÓÂÄÐÑÄÇÔÐÑÇ ÔÑÔÕÑâÐËÇ.

a)

b)
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²ËÔ. 8. ´ËÒÞ àÎÇÏÇÐÕÂÓÐÞØ âÚÇÇÍ.
Â ì ÍÄÂÆÓÂÕ (ÑÍÓÇÔÕÐÑÔÕß ¯ÑÌÏÂÐÐÂ), b ì ÅÇÍÔÂÅÑÐ, Ô ì ÓÑÏÃ
(ÑÍÓÇÔÕÐÑÔÕß ®ÖÓÂ).
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¤ÎÂÄÐÞÏ àÎÇÏÇÐÕÑÏ ÏÇØÂÐËÊÏÂ ÓÑÔÕÂ ÂÆÔÑÓÃËÓÑÄÂÐÐÞØ
ÔÎÑÇÄ Ä ÏÑÆÇÎË ®¬ âÄÎâÇÕÔâ ÆË××ÖÊËâ ÂÆÔÑÓÃËÓÑÄÂÐÐÑÌ
ÚÂÔÕËÙÞ ÆÑ ÄÔÕÓÂËÄÂÐËâ ÇÇ Ä ¡¸. £ ÓÑÎË ¡¸ ÒÑÄÇÓØÐÑÔÕË
ÑÃÞÚÐÑ ÄÞÔÕÖÒÂáÕ ÍËÐÍË.

®ÑÆÇÎß ÒÑÔÎÇÆÑÄÂÕÇÎßÐÑÅÑ ÊÂÒÑÎÐÇÐËâ ÏÑÐÑÔÎÑÇÄ (ÔÏ.
ÓËÔ. 9) ÐÇ âÄÎâÇÕÔâ ÇÆËÐÔÕÄÇÐÐÑÌ ËÎË ÔÂÏÑÌ ÒÓÑÔÕÑÌ ËÊ TLK-
ÏÑÆÇÎÇÌ. £ ÓÂÃÑÕÂØ 75, 89 ÓÂÔÔÏÑÕÓÇÐÞ ÔÎÇÆÖáÜËÇ ÏÑÆÇÎË:
ÏÑÆÇÎß ÔÎÖÚÂÌÐÑÅÑ ÑÔÂÉÆÇÐËâ, ÍÑÅÆÂ ÐÂÎÇÕÂáÜÂâ ÐÂ ÒÑÄÇÓØ-
ÐÑÔÕß ÍÓËÔÕÂÎÎÂ ÂÆÔÑÓÃËÓÖáÜÂâÔâ ÚÂÔÕËÙÂ ÔÓÂÊÖ ÊÂÍÓÇÒ-
ÎâÇÕÔâ Ä ÖÔÕÑÌÚËÄÑÏ ÒÑÎÑÉÇÐËË ÐÂ ÍÄÂÆÓÂÕÐÑÌ ÓÇÛÇÕÍÇ
(ÒÑÆÎÑÉÍÇ); ÏÑÆÇÎß ÎÑÍÂÎßÐÑ ÔÑÄÇÓÛÇÐÐÑÅÑ ÒÑÔÎÑÌÐÑÅÑ
ÓÑÔÕÂ ÐÂ ÍÄÂÆÓÂÕÐÑÌ ÓÇÛÇÕÍÇ, ÄÐÖÕÓË ÍÂÉÆÑÌ âÚÇÌÍË ÍÑÕÑ-
ÓÑÌ ÒÓÑËÔØÑÆËÕ äÔÑÄÇÓÛÇÐÐÞÌã (ÐÇ ÍÑÓÓÇÎËÓÑÄÂÐÐÞÌ Ô
ÆÓÖÅËÏË âÚÇÌÍÂÏË) ÒÑÔÎÑÌÐÞÌ ÓÑÔÕ ÐÇÔÑÓÂÊÏÇÓÐÑÌ ×ÂÊÞ;
ÎÑÍÂÎßÐÑ-ÑÔÕÓÑÄÍÑÄÂâ ÏÑÆÇÎß, ÍÑÅÆÂ ÆË××ÖÐÆËÓÖáÜËÇ
ÂÆÔÑÓÃËÓÑÄÂÐÐÞÇ ÚÂÔÕËÙÞ ÊÂÍÓÇÒÎâáÕÔâ Ä ÄÞÔÑÍÑÍÑÑÓÆËÐË-
ÓÑÄÂÐÐÞØ ÒÑÎÑÉÇÐËâØ ÐÂ ÒÑÄÇÓØÐÑÔÕË ÍÓËÔÕÂÎÎÂ.

¥Îâ ÔÕÖÒÇÐÚÂÕÑÌ ÒÑÄÇÓØÐÑÔÕË TLK-ÏÑÆÇÎË (ÔÏ. ÓËÔ. 7)
ÒÑÕÑÍ ÐÂÎÇÕÂáÜËØ ÐÂ ÒÑÄÇÓØÐÑÔÕß ÍÓËÔÕÂÎÎÂ ÂÆÔÑÓÃËÓÖá-
ÜËØÔâ ÚÂÔÕËÙ ÆÑÎÉÇÐ ÔÑÔÕÑâÕß ÒÑ ÏÇÐßÛÇÌ ÏÇÓÇ ËÊ ÕÓÇØ
ÍÑÏÒÑÐÇÐÕÑÄ:90

J= JS+ Ji+ Jr ,

ÅÆÇ JS ì ÒÑÕÑÍ ÚÂÔÕËÙ ±¡£, ÊÂÍÓÇÒÎâáÜËØÔâ Ä ÔÕÖÒÇÐË, Ji ì
ÒÑÕÑÍ ÚÂÔÕËÙ ±¡£, ÐÂÒÓÂÄÎÇÐÐÞÌ ÐÂ ¡¸ (2D-ÑÔÕÓÑÄÍË), Jrì
ÒÑÕÑÍ ÆÇÔÑÓÃËÓÖáÜËØÔâ ±¡£.

¡ÄÕÑÓÂÏË ÓÂÃÑÕ 90, 91 Ô ÒÑÏÑÜßá ÏÇÕÑÆÂ ®¬ ÆÎâ ÒÑÄÇÓØ-
ÐÑÔÕË ÒÓÑÔÕÑÅÑ ÍÖÃËÚÇÔÍÑÅÑ ÍÓËÔÕÂÎÎÂ Ô ÏÑÐÑÂÕÑÏÐÞÏË
ÔÕÖÒÇÐâÏË ËÔÔÎÇÆÑÄÂÐÑ ÊÂÒÑÎÐÇÐËÇ ÒÑÄÇÓØÐÑÔÕË àÒËÕÂÍÔË-
ÂÎßÐÑ ÓÂÔÕÖÜÇÌ ÒÎÇÐÍÑÌ. ±ÑÍÂÊÂÐÑ, ÚÕÑ ÄÑÊÐËÍÂáÜËÇ ÒÓË
ÏÑÆÇÎËÓÑÄÂÐËË ÑÔÙËÎÎâÙËË ÍÑÐÙÇÐÕÓÂÙËË ÒÓË ÒÑÔÎÑÌÐÑÏ
ÏÇØÂÐËÊÏÇ ÓÑÔÕÂ ÒÎÇÐÑÍ ÐÇ ÔÑÑÕÄÇÕÔÕÄÖáÕ ÕÑÚÐÑÏÖ ÊÂÒÑÎÐÇ-
ÐËáÏÑÐÑÔÎÑâ.±ÓË ÖÄÇÎËÚÇÐËË ÆÎËÐÞ ÒÑÄÇÓØÐÑÔÕÐÑÌÏËÅÓÂ-
ÙËË ÂÆÔÑÓÃËÓÑÄÂÐÐÞØ ÂÕÑÏÑÄ l (l<L) ÑÃÎÂÔÕß ÑÔÙËÎÎâÙËÌ
ÔÏÇÜÂÇÕÔâ ËÊ ÑÃÎÂÔÕÇÌ ÔÑ ÔÕÇÒÇÐâÏË ÊÂÒÑÎÐÇÐËâ y±¡£>1 Ä
ÑÃÎÂÔÕß ÏÂÎÞØ ÊÂÒÑÎÐÇÐËÌ y±¡£<1. ©ÂÏÇÕËÏ, ÚÕÑ ÑÔÙËÎÎâ-
ÙËË ÍÑÐÙÇÐÕÓÂÙËË ÄÃÎËÊË ÒÑÄÇÓØÐÑÔÕË àÎÇÍÕÓÑÆÂ ÒÓË ÅÑÏÑ-
ÅÇÐÐÑÌ ÐÖÍÎÇÂÙËË ÑÕÏÇÚÂÎËÔß ÇÜÇ Ä ÓÂÃÑÕÂØ 92, 93 ÒÑ
ÏÑÆÇÎËÓÑÄÂÐËá ®¬-ÕÇØÐËÍÑÌ ÒÑÎËÐÖÍÎÇÂÓÐÑÅÑ ÓÑÔÕÂ ÍÓË-
ÔÕÂÎÎÂ. °ÔÙËÎÎâÙËË ÍÑÐÙÇÐÕÓÂÙËË Ä ÓÂÔÕÄÑÓÇ ÄÞÊÞÄÂáÕ
ÒÑâÄÎÇÐËÇ ÐÇÓÂÄÐÑÏÇÓÐÑÔÕË ÓÑÔÕÂ ÔÎÑÇÄ ÅÂÎßÄÂÐËÚÇÔÍËØ
ÒÑÍÓÞÕËÌ.

±ÓÑÙÇÔÔ àÎÇÍÕÓÑÑÔÂÉÆÇÐËâ ÔÒÎÂÄÑÄ ËÊÖÚÇÐ Ô ËÔÒÑÎßÊÑÄÂ-
ÐËÇÏ ÏÇÕÑÆÑÄ ÍÑÏÒßáÕÇÓÐÑÅÑ ÏÑÆÇÎËÓÑÄÂÐËâ Ä ÓÂÃÑ-
ÕÂØ 94, 95. ±ÓÇÆÒÑÎÂÅÂÎÑÔß, ÚÕÑ ÓÑÔÕ ÐÑÄÑÌ ×ÂÊÞ ÒÓÑËÔØÑÆËÎ
Ä ÖÔÎÑÄËâØ ÑÆÐÑÄÓÇÏÇÐÐÑÅÑ ÊÂÒÑÎÐÇÐËâ ÂÆÔÑÓÃÙËÑÐÐÞØ
âÚÇÇÍ ÚÂÔÕËÙÂÏË ÓÂÊÐÑÅÑ ÔÑÓÕÂ Ë ËÏÇÎÂ ÏÇÔÕÑ ÆÇÒÑÎâÓËÊÂ-
ÙËâ ÒÑ ÑÃÑËÏ ÍÑÏÒÑÐÇÐÕÂÏ, ÑÃÖÔÎÑÄÎÇÐÐÂâ ËÊÏÇÐÇÐËÇÏ
ÔÄÑÃÑÆÐÑÌ àÐÇÓÅËË ÍÑÏÒÑÐÇÐÕÑÄ.96 °ÔÐÑÄÐÑÌ ØÂÓÂÍÕÇÓËÔÕË-
ÍÑÌ Ä ÏÑÆÇÎË, ÒÓÑÅÐÑÊËÓÖáÜÇÌ ÔÑÔÕÂÄ ÔÒÎÂÄÂ âÄÎâÇÕÔâ
ÄÇÎËÚËÐÂ ÔÏÇÜÇÐËâ ÓÂÄÐÑÄÇÔÐÑÅÑ ÒÑÕÇÐÙËÂÎÂ ÍÂÉÆÑÅÑ ÍÑÏ-
ÒÑÐÇÐÕÂ ÆÄÖØÍÑÏÒÑÐÇÐÕÐÑÅÑ ÔÒÎÂÄÂ 94, 95

Ei �
RT

nF
ln ci ÿ �1ÿ ci�2E ,

ÅÆÇ ci ì ÏÑÎßÐÂâ ÆÑÎâ i-ÅÑ ÍÑÏÒÑÐÇÐÕÂ Ä ÔÒÎÂÄÇ, E=DH/nF,
DH ì ËÐÕÇÅÓÂÎßÐÂâ àÐÕÂÎßÒËâ ÔÏÇÛÇÐËâ. ±ÓË ÍÑÏÒßáÕÇÓ-
ÐÑÏ ÏÑÆÇÎËÓÑÄÂÐËË ÑÃÓÂÊÑÄÂÐËâ ÃËÐÂÓÐÞØ ÔÒÎÂÄÑÄ AB Ä
àÎÇÍÕÓÑØËÏËÚÇÔÍÑÏ ÒÓÑÙÇÔÔÇ ÒÑ ÏÇØÂÐËÊÏÖ VW-ÏÑÆÇÎË
ÓÂÃÑÕÂ ÑÃÓÂÊÑÄÂÐËâ 2D-ÊÂÓÑÆÞÛÇÌ ÑÒÓÇÆÇÎâÇÕÔâ Ô ÖÚÇÕÑÏ
àÐÇÓÅËË ÖÒÓÖÅÑÌ ÆÇ×ÑÓÏÂÙËË ÍÓËÔÕÂÎÎËÚÇÔÍÑÌ ÓÇÛÇÕÍË

Whkl � 6p
�
rA ÿ rB

r

�2
r3
cB�1ÿ cB�
k1 � k2CB

,

ÅÆÇ rA Ë rB ì ÂÕÑÏÐÞÇ ÓÂÆËÖÔÞ ÏÇÕÂÎÎÑÄ A Ë B,
r=(rA+ rB)/2 ì ÔÓÇÆÐËÌ ÂÕÑÏÐÞÌ ÓÂÆËÖÔ, k1 Ë k2 ì ÍÑà××Ë-
ÙËÇÐÕÞ:

k1=
3

4
GA+KB ,

k2=
3

4
KB+GA7

3

4
KA7GB ,

GA Ë GB ì ÏÑÆÖÎË ÔÆÄËÅÂ ÏÇÕÂÎÎÑÄ A Ë B, KA Ë KB ì
ÍÑà××ËÙËÇÐÕÞ ÆÇ×ÑÓÏÂÕËÄÐÑÔÕË (ÔÉËÏÂÇÏÑÔÕË) ÏÇÕÂÎÎÑÄ
A Ë B ÔÑÑÕÄÇÕÔÕÄÇÐÐÑ.

¬ÑÏÒßáÕÇÓÐÑÇ ÏÑÆÇÎËÓÑÄÂÐËÇ Ô ËÔÒÑÎßÊÑÄÂÐËÇÏ ÕÇØ-
ÐËÍË ®¬ ËÔÒÑÎßÊÑÄÂÎÑÔß ÒÓË ËÊÖÚÇÐËË ÒÓÑÙÇÔÔÑÄ àÎÇÍÕÓÑ-
ØËÏËÚÇÔÍÑÅÑ ÓÑÔÕÂ ÍÓËÔÕÂÎÎÑÄ ÍÂÍ Ä ÄËÆÇ ÑÔÕÓÑÄÍÑÄ,97 ë 99 ÕÂÍ
Ë Ä ÄËÆÇ ÄËÙËÐÂÎÇÌ (ÒÂÍÇÕÂ ÏÑÐÑÂÕÑÏÐÞØ ÔÕÖÒÇÐÇÌ).83, 100, 101

±ÑÍÂÊÂÐÑ, ÚÕÑ àÄÑÎáÙËâ ÒÑÄÇÓØÐÑÔÕË ØÑÓÑÛÑ ÔÑÅÎÂÔÖÇÕÔâ Ô
ÏÑÓ×ÑÎÑÅËÚÇÔÍËÏË ÍÂÓÕËÐÂÏË ÓÑÔÕÂ ÔÒÎÑÛÐÞØ ÅÂÎßÄÂÐË-
ÚÇÔÍËØ ÑÔÂÆÍÑÄ, Â ÕÂÍÉÇ ÔÑ ÔÕÓÖÍÕÖÓÐÞÏË ÑÔÑÃÇÐÐÑÔÕâÏË
ÑÔÕÓÑÄÍÑÄÞØ ÒÑÍÓÞÕËÌ. ´ÂÍ, ÍÑÏÒßáÕÇÓÐÑÇ ÏÑÆÇÎËÓÑÄÂÐËÇ
Ô ÒÓËÏÇÐÇÐËÇÏ ÒÑÕÇÐÙËÂÎÑÄ ­ÇÐÐÂÓÆ-¥ÉÑÐÔÂ (2a) ÒÑÍÂ-
ÊÂÎÑ,98 ÚÕÑ ÐÂ ÒÑÄÇÓØÐÑÔÕË ÍÓËÔÕÂÎÎÂ Ô ÒÓÑÔÕÑÌ ÍÖÃËÚÇÔÍÑÌ
ÓÇÛÇÕÍÑÌ ÊÂÓÑÆÞÛË ÐÑÄÑÌ ×ÂÊÞ ÆÑÍÓËÕËÚÇÔÍËØ ÓÂÊÏÇÓÑÄ
ÑÃÎÂÆÂáÕ °¸¬-ÔÕÓÖÍÕÖÓÑÌ, Â ÒÑÔÎÇ ÆÑÔÕËÉÇÐËâ ÍÓËÕËÚÇÔ-
ÍËØ ÓÂÊÏÇÓÑÄ ì ¤¸¬-ÔÕÓÖÍÕÖÓÑÌ. ¿ÕÑÕ ÓÇÊÖÎßÕÂÕ ÒÑÎ-
ÐÑÔÕßá ÑÕÄÇÚÂÇÕ àÍÔÒÇÓËÏÇÐÕÂÎßÐÞÏ ÑÙÇÐÍÂÏ ÓÇÂÎßÐÞØ ÅÇ-
ÕÇÓÑàÒËÕÂÍÔËÂÎßÐÞØ ÔËÔÕÇÏ äÒÑÄÇÓØÐÑÔÕß ÍÓËÔÕÂÎÎÂ ë ÅÂÎß-
ÄÂÐËÚÇÔÍËÌ ÑÔÂÆÑÍã.

±ÓË ËÔÒÑÎßÊÑÄÂÐËË ÏÑÆÇÎË ÓÑÔÕÂ ÄËÙËÐÂÎÇÌ ÐÂ ÒÑÄÇÓØ-
ÐÑÔÕË ÍÓËÔÕÂÎÎÂ,102 ÑÃÞÚÐÑ ÒÓÇÆÒÑÎÂÅÂÇÕÔâ ÍÑÓÓÇÎËÓÑÄÂÐ-
ÐÑÇ ÒÇÓÇÏÇÜÇÐËÇ ÐÇ ÕÑÎßÍÑ ÔÑÃÔÕÄÇÐÐÑ ÏÑÐÑÂÕÑÏÐÞØ
ÔÕÖÒÇÐÇÌ, ÐÑ (Ô ÖÚÇÕÑÏ ÔÑÑÕÐÑÛÇÐËâ (4)) Ë àÎÇÍÕÓÑØËÏËÚÇÔÍË
ÂÍÕËÄÐÞØ ÂÆÔÑÓÃËÓÑÄÂÐÐÞØ ÚÂÔÕËÙ. ¿ÐÇÓÅËâ ÆË××ÖÊËÑÐÐÑÅÑ
ÃÂÓßÇÓÂ E(y±¡£) âÄÎâÇÕÔâ ÔÖÏÏÑÌ

E(y±¡£)=Es(y±¡£)+ nEN(y±¡£) ,

ÅÆÇ Es (y±¡£) Ë EN(y±¡£) ì ÄÍÎÂÆÞ ÄÊÂËÏÑÆÇÌÔÕÄËâ Ô ÒÑÄÇÓØ-
ÐÑÔÕßá Ë Ô ÃÎËÉÂÌÛËÏË ÔÑÔÇÆâÏË ÔÑÑÕÄÇÕÔÕÄÇÐÐÑ, n=1ë4.
³ÍÑÓÑÔÕß ÆÄËÉÇÐËâ ÄËÙËÐÂÎÇÌ ÒÓË ÓÂÔÕÄÑÓÇÐËË ÍÓËÔÕÂÎÎÂ
ÔÖÜÇÔÕÄÇÐÐÑ ÊÂÄËÔËÕ ÑÕ ËØ ÄÞÔÑÕÞ.103 ë 106 °ÕÓÞÄ ÄËÙËÐÂÎÇÌ
ÑÕ ÙÇÒÑÚÍË ÂÕÑÏÑÄ, ÒÇÓÇØÑÆâÜËØ Ä ÓÂÔÕÄÑÓ (Ä ÔÕÖÒÇÐË),
ÒÓÑËÔØÑÆËÕ ÍÑÓÓÇÎËÓÑÄÂÐÐÑ. ²ÂÔÔÏÑÕÓÇÐËÇ ÒÓÑÙÇÔÔÂ ÍÑÓÓÑ-
ÊËË ÍÓËÔÕÂÎÎËÚÇÔÍÑÌ ÅÓÂÐË, ËÏÇáÜÇÌ ÎËÐÇÌÐÑ-ÒÓÑÕâÉÇÐÐÞÇ
ÆÇ×ÇÍÕÞ, ÄÑÊÏÑÉÐÑ ÎËÃÑ Ä ÍÎÂÔÔËÚÇÔÍÑÏ ÄÂÓËÂÐÕÇ, ÎËÃÑ Ô
ÖÚÇÕÑÏ ÄÑÎÐÑÄÞØ ÍÑÑÒÇÓÂÕËÄÐÞØ ÑÔÑÃÇÐÐÑÔÕÇÌ ÄÊÂËÏÑÆÇÌ-
ÔÕÄËâ ÂÆÔÑÓÃËÓÑÄÂÐÐÞØ ÚÂÔÕËÙ Ë ÒÑÄÇÓØÐÑÔÕÐÞØ ÂÕÑÏÑÄ ÐÂ
ÏÇÉ×ÂÊÐÑÌ ÅÓÂÐËÙÇ.16

£ ÍÎÂÔÔËÚÇÔÍÑÌ ÕÇÑÓËË ÒÓËÔÑÇÆËÐÇÐËâ (ÑÕÓÞÄÂ) ÚÂÔÕËÙ Í
ÏÑÐÑÂÕÑÏÐÑÌ ÔÕÖÒÇÐË ÍÓËÔÕÂÎÎÂ ¬ÑÔÔÇÎâ ë³ÕÓÂÐÔÍÑÅÑ ÔÍÑ-
ÓÑÔÕË (ÕÑÍË) ÒÓâÏÑÅÑ Ë ÑÃÓÂÕÐÑÅÑ (ÔÑÑÕÄÇÕÔÕÄÇÐÐÑ i

?
Ë i

/
)

ÒÓÑÙÇÔÔÑÄ ÒÑÆÚËÐâáÕÔâ ÖÓÂÄÐÇÐËá ÕËÒÂ (31):

i
?

(i
/
)= nD exp

�
DS
k

�
exp

�ÿ�Ea � DElat�T��
kT

�
, (33)

¹ÇÕÐÞÇ

ÔÎÑË

©ÂÃÎÑÍËÓÑ-

ÄÂÐÐÞÌ ¡¸

¡¸ ¯ÇÚÇÕÐÞÇ

ÔÎÑË

²ËÔ. 9. ³ØÇÏÂ ÖÄÇÎËÚÇÐËâ ÒÑÄÇÓØÐÑÔÕË ÍÓËÔÕÂÎÎÂ Ä TLK-ÏÑÆÇÎË ÒÑ
ÏÇØÂÐËÊÏÖ ÂÐËÊÑÕÓÑÒÐÑÅÑ ÓÑÔÕÂ äÑÓÕÑÅÑÐÂÎßÐÞØ ÔÕÓÖÐã (ÙÇÒÑÚÇÍ
ÂÕÑÏÑÄ).
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Ä ÍÑÕÑÓÑÏ Ea+DElat(T )=DH, DElat(T ) ì àÐÇÓÅËâ ÎÂÕÇÓÂÎß-
ÐÑÅÑ ÄÊÂËÏÑÆÇÌÔÕÄËâ ÚÂÔÕËÙ Ä ÔÕÖÒÇÐË (ÒÑÒÓÂÄÍÂ ¶ÓÖÏÍËÐÂ).
¥Îâ ÑÙÇÐÍË ÔÍÑÓÑÔÕË ÒÇÓÇÆÄËÉÇÐËâ ÑÆËÐÑÚÐÑÌÏÑÐÑÂÕÑÏÐÑÌ
ÔÕÖÒÇÐË (VL), ÔÑÆÇÓÉÂÜÇÌ ÍËÐÍË, ÒÓÇÆÎÑÉÇÐÑ ÖÓÂÄÐÇÐËÇ

VL � 0:5 exp
DG 6�

RT
a0

�
2ch�3sL�

RT
ÿ 1

��
exp

Dm
RT
ÿ 1

�
, (34)

ÅÆÇ DG 6�ìÔÄÑÃÑÆÐÂâ àÐÇÓÅËâ ÂÍÕËÄÂÙËË ÓÂÔÕÄÑÓÇÐËâ Ä ÍËÐÍÇ
ÐÂ ÔÕÖÒÇÐË; a0 ì ÂÍÕËÄÐÑÔÕß ÄÇÜÇÔÕÄÂ Ä ÐÂÔÞÜÇÐÐÑÏ
ÓÂÔÕÄÑÓÇ; sL ì ÖÆÇÎßÐÂâ ÔÄÑÃÑÆÐÂâ ÒÑÄÇÓØÐÑÔÕÐÂâ àÐÇÓÅËâ,
ÍÑÕÑÓÂâ ÒÓËØÑÆËÕÔâ ÐÂ ÑÆËÐ ÂÕÑÏ, ÐÂØÑÆâÜËÌÔâ Ä ÔÕÖÒÇÐË;
Dm ì ÓÂÊÐÑÔÕß ØËÏËÚÇÔÍËØ ÒÑÕÇÐÙËÂÎÑÄ ÓÂÔÕÄÑÓâáÜÇÅÑÔâ
ÄÇÜÇÔÕÄÂ ÍÓËÔÕÂÎÎÂ Ä ÒÇÓÇÔÞÜÇÐÐÑÏ Ë ÐÂÔÞÜÇÐÐÑÏ ÓÂÔÕÄÑ-
ÓÂØ.

°ÙÇÐÍË ÒÑ ÖÓÂÄÐÇÐËá (34) ÒÑÍÂÊÞÄÂáÕ, ÚÕÑ Ô ÖÄÇÎËÚÇÐËÇÏ
sL ÆÑÎÉÐÂ ÖÄÇÎËÚËÄÂÕßÔâ ÔÍÑÓÑÔÕß ÆÄËÉÇÐËâ ÔÕÖÒÇÐË VL .
¦ÔÎË ÔÕÖÒÇÐß Ë/ËÎË ÍËÐÍË ÐÂ ÔÕÖÒÇÐâØ Ä ÍÓËÔÕÂÎÎÇ ¬ÑÔÔÇ-
Îâ ë³ÕÓÂÐÔÍÑÅÑ ÃÎÑÍËÓÖáÕÔâ ËÐÅËÃËÕÑÓÑÏ ÍÑÓÓÑÊËË, ÕÑ
ÏÇÐâáÕÔâ sL Ë ÄÇÓÑâÕÐÑÔÕË ÑÕÓÞÄÂ ÂÕÑÏÑÄ ÑÕ ÒÑÄÇÓØÐÑÔÕË
P(n1, n2). ¿ÕÑ ÒÓÑËÔØÑÆËÕ, ÄÑ-ÒÇÓÄÞØ, ÊÂ ÔÚÇÕ ÖÏÇÐßÛÇÐËâ
ÚËÔÎÂ äÔÄÑÃÑÆÐÞØ ÔÄâÊÇÌã ÂÕÑÏÂ Ä ÑÒÓÇÆÇÎÇÐÐÑÏ ÒÑÎÑÉÇ-
ÐËË, ÄÑ-ÄÕÑÓÞØ, ÊÂ ÔÚÇÕ ÔÐËÉÇÐËâ ÚËÔÎÂ ÔÄâÊÇÌ ÏÇÉÆÖ ÂÕÑ-
ÏÂÏË ËÐÅËÃËÕÑÓÂ Ë ÍÓËÔÕÂÎÎËÚÇÔÍÑÌ ÓÇÛÇÕÍÑÌ, Ä-ÕÓÇÕßËØ,
ÄÔÎÇÆÔÕÄËÇ ÊÂÕÖØÂÐËâ àÎÇÍÕÓÑÐÐÞØ ÍÑÎÇÃÂÕÇÎßÐÞØ ÏÑÆ
(ËÊÏÇÐÇÐËâ àÎÇÍÕÓÑÐÐÑÅÑ Ë ×ÑÐÑÐÐÑÅÑ ÔÒÇÍÕÓÑÄ ÒÑÄÇÓØÐÑÔÕ-
ÐÑÅÑ ÔÎÑâ ÂÕÑÏÑÄ ÍÓËÔÕÂÎÎÂ) ÊÂ ÔÚÇÕ ÂÆÔÑÓÃÙËË ÚÂÔÕËÙ
ÓÂÔÕÄÑÓÂ. ±ÓË ËÐÅËÃËÓÖáÜÇÌ ÂÆÔÑÓÃÙËË ÏÂÎÞØ ØÂÎßÍÑ-
×ËÎßÐÞØ ÚÂÔÕËÙ (ÐÂÒÓËÏÇÓ, ÄÑÆÑÓÑÆÂ) ÊÂÕÖØÂÐËÇ ÍÑÎÇÃÂÐËÌ
Ä ÐÂÒÓÂÄÎÇÐËË, ÕÂÐÅÇÐÙËÂÎßÐÑÏ ÒÑÄÇÓØÐÑÔÕË, ÓÇÂÎËÊÖÇÕÔâ
ÃÑÎÇÇ à××ÇÍÕËÄÐÑ, ÚÇÏ Ä ÒÇÓÒÇÐÆËÍÖÎâÓÐÑÏ ÇÌ ÐÂÒÓÂÄÎÇ-
ÐËË.107 ³ÐËÉÇÐËÇ ÄÇÓÑâÕÐÑÔÕË ÄÞØÑÆÂ ÂÕÑÏÂ ËÊ ÍËÐÍÂ ÒÓË
ËÐÅËÃËÓÑÄÂÐËË ÓÂÔÕÄÑÓÇÐËâ ÏÑÉÐÑ ÑÒÓÇÆÇÎËÕß ËÊ ÖÓÂÄÐÇÐËâ

DP�n1; n2�
P�n1; n2�

� 1ÿ K exp�nMÿM � nPAW ÿM � n0MÿM �, (35)

ÅÆÇ K ì ÍÑÐÔÕÂÐÕÂ ÆÇ×ÑÓÏÂÕËÄÐÑÔÕË ÏÇÕÂÎÎÂ, n±¡£7M ì
ÚËÔÎÑ ÔÄâÊÇÌ ÏÇÉÆÖ ÚÂÔÕËÙÂÏË ËÐÅËÃËÕÑÓÂ Ë ÂÕÑÏÂÏË
ÓÇÛÇÕÍË, nM7M Ë n0MÿM ì ÚËÔÎÂ ÔÄÑÃÑÆÐÞØ ÔÄâÊÇÌ ÂÕÑÏÂ Ä
ÕËÒËÚÐÑÌ ÒÑÊËÙËË ÓÇÛÇÕÍË ÃÇÊ Ë Ä ÒÓËÔÖÕÔÕÄËË ËÐÅËÃËÕÑÓÂ
ÔÑÑÕÄÇÕÔÕÄÇÐÐÑ. ¬ÂÉÆÂâ ÔÄâÊß, ÔÑÅÎÂÔÐÑ ÖÓÂÄÐÇÐËâÏ (2) Ë
(34), ËÏÇÇÕ ÍÑÐÍÓÇÕÐÞÇ àÐÇÓÅÇÕËÚÇÔÍËÇ ØÂÓÂÍÕÇÓËÔÕËÍË, Ë
ÐÂËÃÑÎßÛËÌ ÄÍÎÂÆ Ä ÇÇ ÓÇÂÎËÊÂÙËá ÒÓË ËÐÅËÃËÓÖáÜÇÌ
ÂÆÔÑÓÃÙËË ÄÐÑÔËÕ àÎÇÍÕÓÑÐÐÑÇ ÄÊÂËÏÑÆÇÌÔÕÄËÇ Ä ÔËÔÕÇÏÇ
ÂÆÔÑÓÃÂÕ ë ÂÆÔÑÓÃÇÐÕ (ÕÓÇÕËÌ ÚÎÇÐ H±¡£7M Ä ÅÂÏËÎßÕÑ-
ÐËÂÐÇ (19)). £ ÂÆÔÑÓÃËÓÑÄÂÐÐÑÏ ÆËÒÑÎÇ ÊÂÕÖØÂÐËÇ ÍÑÎÇÃÂÐËÌ
ÓÂÔÕâÉÇÐËâ ÔÄâÊË M7±¡£ ÑÃÖÔÎÑÄÎÇÐÑ ÒÓÇÉÆÇ ÄÔÇÅÑ ËÊÏÇ-
ÐÇÐËâÏË ÒÎÑÕÐÑÔÕË ÔÑÔÕÑâÐËÌ ÐÂ ÖÓÑÄÐÇ ¶ÇÓÏË ÒÇÓÇØÑÆÐÑÅÑ
ÏÇÕÂÎÎÂ (EF) ÒÓË ÂÆÔÑÓÃÙËË ËÐÅËÃËÓÖáÜÇÌ ÚÂÔÕËÙÞ.

±ÓË ÏÑÆÇÎËÓÑÄÂÐËË ÂÆÔÑÓÃÙËË Ô ÒÑÏÑÜßá ÏÇÕÑÆÑÄ ®¬
Ä ÓÂÃÑÕÇ 47 ÑÃÐÂÓÖÉÇÐÑ, ÚÕÑ ÄÊÂËÏÐÑÇ ÒÓËÕâÉÇÐËÇ ÚÂÔÕËÙ ÐÂ
ÔÕÖÒÇÐÚÂÕÑÌ ÒÑÄÇÓØÐÑÔÕË ÔËÎßÐÑ ÄÎËâÇÕ ÐÂ ËÊÑÕÇÓÏÖ ÂÆÔÑÓÃ-
ÙËË, Â àÕÑ ÒÓËÄÑÆËÕ Í ÓÂÊÆÇÎÇÐËá ÔËÔÕÇÏÞ ÐÂ ×ÂÊÞ ÐËÊÍÑÅÑ Ë
ÄÞÔÑÍÑÅÑ ÊÂÒÑÎÐÇÐËâ. ´ÂÍ, ÂÄÕÑÓÞ ÓÂÃÑÕÞ 108, ÓÂÔÔÚËÕÂÄÛËÇ
à××ÇÍÕËÄÐÞÌ ÒÑÕÇÐÙËÂÎ ÄÊÂËÏÑÆÇÌÔÕÄËâ ÐÂËÃÑÎÇÇ ÒÓÑÔÕÑÌ
ÂÆÔÑÓÃËÓÖáÜÇÌÔâ ÚÂÔÕËÙÞ (ÄÑÆÑÓÑÆÂ), ÕÂÍÉÇ ÖÍÂÊÂÎË, ÚÕÑ
ÅÂÏËÎßÕÑÐËÂÐ ÆÎâ ÒÑÎÐÑÌ àÐÇÓÅËË ÂÆÔÑÓÃËÓÑÄÂÐÐÑÅÑ ÂÕÑÏÂ
ÄÑÆÑÓÑÆÂ ÕËÒÂ ÅÂÏËÎßÕÑÐËÂÐÂ (20) ÔÑÔÕÑËÕ ËÊ àÐÇÓÅËË
ÅËÃÓËÆËÊÂÙËË ÑÆÐÑàÎÇÍÕÓÑÐÐÞØ ÔÑÔÕÑâÐËÌ Ë d-àÎÇÍÕÓÑÐÑÄ
ÂÆÔÑÓÃÇÐÕÂ (d-ÏÇÕÂÎÎÂ), àÐÇÓÅËË ÂÆÔÑÓÃÙËË ÄÑÆÑÓÑÆÂ ÐÂ
ÑÆÐÑÓÑÆÐÑÌ ÒÑÄÇÓØÐÑÔÕË Ë ÍÑÓÑÕÍÑÆÇÌÔÕÄÖáÜËØ ÔËÎ ÒÓËÕâ-
ÉÇÐËâ ÂÆÔÑÓÃËÓÑÄÂÐÐÞØ ÂÕÑÏÑÄ Ë ËÑÐÐÞØ ÑÔÕÑÄÑÄ ÏÇÕÂÎÎÂ.
¤ÂÏËÎßÕÑÐËÂÐ ÆÎâ ÏÑÎÇÍÖÎÞ ÄÑÆÑÓÑÆÂ, ÆÇÔÑÓÃËÓÖáÜÇÌÔâ Ô
ÒÑÄÇÓØÐÑÔÕË ÏÇÕÂÎÎÂ Ë ÐÇ ÔÄâÊÂÐÐÑÌ Ô ÐÇÌ ØËÏËÚÇÔÍËÏË
ÔËÎÂÏË, Ä ÂÕÑÏÐÞØ ÇÆËÐËÙÂØ ÄÞÓÂÉÂÇÕÔâ ÔÎÇÆÖáÜËÏ ÑÃÓÂ-
ÊÑÏ:

©ÆÇÔß ÐËÉÐËÇ ËÐÆÇÍÔÞ 1 Ë 2 ÑÊÐÂÚÂáÕ ÖÔÎÑÄÐÞÇ ÐÑÏÇÓÂ
1s-àÎÇÍÕÓÑÐÑÄ ÂÕÑÏÑÄ Ha Ë Hb; r1a , r2a Ë r1b , r2b ; r1 2 Ë Rab ì
ÔÑÑÕÄÇÕÔÕÄÇÐÐÑ ÓÂÔÔÕÑâÐËâ àÎÇÍÕÓÑÐ ë âÆÓÑ, âÆÓÑ ë âÆÓÑ Ë ÑÕ
ÂÕÑÏÂ ÄÑÆÑÓÑÆÂ ÆÑ ÂÆÔÑÓÃÙËÑÐÐÑÅÑ ÖÊÎÂ.

¬ÑÅÆÂ ÂÕÑÏÞ Ha Ë Hb ÒÓÑÔÕÓÂÐÔÕÄÇÐÐÑ ÖÆÂÎÇÐÞ ÆÓÖÅ ÑÕ
ÆÓÖÅÂ, ËØ ÏÑÉÐÑ ÔÚËÕÂÕß ÐÇÄÊÂËÏÑÆÇÌÔÕÄÖáÜËÏË, Ë àÎÇÍÕ-
ÓÑÐÐÑÇ ÔÑÔÕÑâÐËÇ ÍÂÉÆÑÅÑ ËÊ ÐËØ ÔÎÇÆÖÇÕ ÑÒËÔÞÄÂÕß ÄÑÎÐÑ-
ÄÞÏË×ÖÐÍÙËâÏËGa(1) ËGb(2) ËÊÑÎËÓÑÄÂÐÐÞØ ÂÕÑÏÑÄHa ËHb

Ga(1):1Sa(1)=
1���
p
p exp�ÿr1a�, (37)

Gb(2):1Sb(2)=
1���
p
p exp�ÿr2b�.

£ ÏÑÎÇÍÖÎÇ H2 ÔÒËÐÞ àÎÇÍÕÓÑÐÑÄ ÂÐÕËÒÂÓÂÎÎÇÎßÐÞ; ÂÕÑÏÞ
ÄÑÆÑÓÑÆÂ, ÂÆÔÑÓÃËÓÑÄÂÐÐÞÇ ÐÂ ÏÇÕÂÎÎÇ (Ô ÒÂÓÂÎÎÇÎßÐÞÏË
ÔÒËÐÂÏË), ÄÊÂËÏÑÆÇÌÔÕÄÖáÕ ÊÂ ÔÚÇÕ ÄÂÐ-ÆÇÓ-ÄÂÂÎßÔÑÄÞØ ÔËÎ
(ÑÕÕÂÎÍËÄÂáÕÔâ).

´ÇÓÏÑÆËÐÂÏËÚÇÔÍÂâ ÑÙÇÐÍÂ ÒÑÄÇÓØÐÑÔÕÐÞØ ÔÑÔÕÑâÐËÌ
ÒÑÍÂÊÞÄÂÇÕ, ÚÕÑ ÐÂËÃÑÎÇÇ ÐËÊÍËÌ ÓÂÄÐÑÄÇÔÐÞÌ ØËÏËÚÇÔÍËÌ
ÒÑÕÇÐÙËÂÎ me ÆÎâ ÒÑÄÇÓØÐÑÔÕÐÞØ ÔÑÔÕÑâÐËÌ ÓÇÂÎËÊÖÇÕÔâ ÆÎâ
ÐÂËÏÇÐÇÇ ÒÎÑÕÐÑÖÒÂÍÑÄÂÐÐÞØ {110}¤¸¬- Ë {111}°¸¬-ÒÎÑÔ-
ÍÑÔÕÇÌ. ¿ÕÑ Ë ÑÃÇÔÒÇÚËÄÂÇÕ ËØ ÒÓÇËÏÖÜÇÔÕÄÇÐÐÑÇ ÊÂÒÑÎÐÇÐËÇ
ÂÆÔÑÓÃËÓÖáÜËÏËÔâ ÚÂÔÕËÙÂÏË Ä ÓÂÏÍÂØ ÏÑÆÇÎË ÉÇÔÕÍËØ
Ô×ÇÓ Ô ÓÂÄÐÑÏÇÓÐÞÏ ÊÂÓâÆÑÏ (äÉÇÎÇã-Ô×ÇÓÞ).

²ÇÊÖÎßÕÂÕÞ ÍÑÏÒßáÕÇÓÐÑÅÑ ÏÑÆÇÎËÓÑÄÂÐËâ ÏÇÕÑÆÂÏË
ÔÕÂÕËÔÕËÚÇÔÍÑÌ ÄÞÃÑÓÍË ÍÑÐ×ËÅÖÓÂÙËÌ (ÏÇÕÑÆ ®¬), ÑÔÐÑ-
ÄÂÐÐÞÇ ÐÂ ÑÒËÔÂÐÐÞØ ÄÞÛÇ ÒÓÇÆÔÕÂÄÎÇÐËâØ Ë ÆÑÒÖÜÇÐËË, ÚÕÑ
Eb Ä ÍÓËÔÕÂÎÎÇ ÐÇ ÊÂÄËÔËÕ ÑÕ ÐÂÒÓÂÄÎÇÐËâ hhkl i, ÒÓËÄÑÆâÕ Í
ÑÒÓÇÆÇÎÇÐÐÞÏ ÊÂÍÎáÚÇÐËâÏ ÑÃ ÑÃÓÂÊÑÄÂÐËË ÐÑÄÑÌ ×ÂÊÞ ÐÂ
ÔËÐÅÖÎâÓÐÞØ Ë ÐËÊÍÑËÐÆÇÍÔÐÞØ ÅÓÂÐâØ ÏÑÐÑÍÓËÔÕÂÎÎÑÄ.
¿ÕÑÕ ÒÑÆØÑÆ ÄÒÑÎÐÇ ÖÆÑÄÎÇÕÄÑÓËÕÇÎÇÐ ÆÎâ ÊÂÆÂÚË Ñ ÍÑÓÓÑ-
ÊËÑÐÐÑÏ ËÐÅËÃËÓÑÄÂÐËË, ÕÂÍ ÍÂÍ ÑÃÓÂÊÖáÜËÇÔâ ÐÂ ÒÑÄÇÓØÐÑ-
ÔÕË ÍÓËÔÕÂÎÎÂ ÒÎÇÐÍË ÆÄÖÏÇÓÐÞ Ë ÑÕÄÇÚÂáÕ ÖÔÎÑÄËá Ñ
ÆÑ×ÂÊÑÄÑÏ ÄÞÆÇÎÇÐËË. ´ÂÍ, ÐÂ ¤¸¬-ÍÓËÔÕÂÎÎÇ Ä ÖÔÎÑÄËâØ
ÏÑÐÑàÒËÕÂÍÔËË (ÍÑÅÇÓÇÐÕÐÑÇ ÒÓÑÆÑÎÉÇÐËÇ ÓÇÛÇÕÍË ÕÄÇÓÆÑÌ
×ÂÊÞ Ä ÓÂÔÕÄÑÓ) ÒÓË ÊÐÂÚÇÐËâØ ÒÂÓÂÏÇÕÓÂ ¥ÉÇÍÔÑ-
ÐÂ ë´ÇÏÍËÐÂ bJT=0.5Eb/kT=0.3 (ÒÓË ÓÑÔÕÇ ÍÓËÔÕÂÎÎÑÄ ËÊ
ÓÂÔÕÄÑÓÂ Dm ' 0.01kT ) ÔÍÑÓÑÔÕß ÑÃÓÂÊÑÄÂÐËâ ÐÑÄÑÌ ×ÂÊÞ
ÔÖÜÇÔÕÄÇÐÐÑ ÊÂÄËÔËÕ ÑÕ ÓÇÕËÍÖÎâÓÐÑÌ ÒÎÑÕÐÑÔÕË ÅÓÂÐË.92, 93

¯Â ÐÂËÃÑÎÇÇ ÒÎÑÕÐÑÖÒÂÍÑÄÂÐÐÑÌ ÅÓÂÐË (111) ÑÐÂ ÐËÉÇ, ÚÇÏ ÐÂ
äÓÞØÎÑÌã ÅÓÂÐË (110) ¤¸¬-ÍÓËÔÕÂÎÎÂ. ±Ñ ¤ËÎÏÇÓÖ 5, 6, àÕÑ
ÔÎÇÆÖÇÕ ÖÉÇ ËÊ ÒÓÑÔÕÞØ ÅÇÑÏÇÕÓËÚÇÔÍËØ ÔÑÑÃÓÂÉÇÐËÌ: ÐÂ
ÅÓÂÐË (111) ¤¸¬-ÍÓËÔÕÂÎÎÂ ÂÆÔÑÓÃËÓÑÄÂÐÐÞÌ ÂÕÑÏ ÔÄâÊÂÐ Ô
ÕÓÇÏâ ÂÕÑÏÂÏË ÒÑÆÎÑÉÍË, ÐÂ ÒÎÑÔÍÑÔÕË (001) ì Ô ÚÇÕÞÓßÏâ,
Â ÐÂ (011) ì Ô ÒâÕßá, Õ.Ç. ÑÃÓÂÕÐÞÌ ÒÓÑÙÇÔÔ (ÓÂÔÕÄÑÓÇÐËÇ) ÐÂ
ÒÎÑÕÐÑÖÒÂÍÑÄÂÐÐÑÌ ÅÓÂÐË (111) ¤¸¬-ÍÓËÔÕÂÎÎÂ ÐÇ ÃÖÆÇÕ
ÑÔÖÜÇÔÕÄÎâÕßÔâ ÕÂÍ ÉÇ ÎÇÅÍÑ, ÍÂÍ ÐÂ äÓÞØÎÑÌã ÅÓÂÐË (110).

IV. ®ÑÆÇÎË ÏÑÎÇÍÖÎâÓÐÑÌ ÆËÐÂÏËÍË
®ÇÕÑÆÏÑÎÇÍÖÎâÓÐÑÌ ÆËÐÂÏËÍË (®¥) ÏÇÐßÛÇ ÓÂÔÒÓÑÔÕÓÂÐÇÐ
ÒÑ ÔÓÂÄÐÇÐËá Ô ÏÇÕÑÆÑÏ®¬.°ÃÂ ÏÇÕÑÆÂ ÆÂáÕ ËÐ×ÑÓÏÂÙËá
Ñ ÔÕÓÖÍÕÖÓÇ ÔÑÒÓâÅÂáÜËØÔâ Ä àÎÇÍÕÓÑÎËÕÂØ ×ÂÊ; ÒÑÎÖÚËÕß
ÕÂÍËÇ ÔÄÇÆÇÐËâ ÔÕÂÕËÔÕËÚÇÔÍËÏË ÏÇÕÑÆÂÏË ÐÇÄÑÊÏÑÉÐÑ.
°ÔÐÑÄÖ ÕÇØÐËÍË ÏÇÕÑÆÂ ®¥ ÔÑÔÕÂÄÎâáÕ ÓÂÔÚÇÕÞ ÕÓÂÇÍÕÑÓËÌ
ÆÎâ ÑÕÆÇÎßÐÞØ ÂÆÔÑÓÃËÓÑÄÂÐÐÞØ ÚÂÔÕËÙ ÐÂ ÒÑÄÇÓØÐÑÔÕË
ÍÓËÔÕÂÎÎÂ Ë ÆÎâ ÅÓÖÒÒ ÄÊÂËÏÑÆÇÌÔÕÄÖáÜËØ ÂÕÑÏÑÄ. ²ÂÔÚÇÕ
ÐÑÄÞØ ÒÑÊËÙËÌ, ÍÑÕÑÓÞÇ ÊÂÐËÏÂáÕ ÒÇÓÇÆÄËÅÂáÜËÇÔâ ÒÑ
ÒÑÄÇÓØÐÑÔÕË ÍÓËÔÕÂÎÎÂ ÚÂÔÕËÙÞ, ÄÇÆÇÕÔâ Ô ÒÑÏÑÜßá ÍÎÂÔÔË-
ÚÇÔÍËØ ÖÓÂÄÐÇÐËÌ ÆÄËÉÇÐËâ. ªÔÒÑÎßÊÖáÕÔâ ÒÂÓÐÞÇ ÒÑÕÇÐ-
ÙËÂÎÞ (2b); ÆÎâ ÒÎÑÕÐÑÖÒÂÍÑÄÂÐÐÞØ ÔÕÓÖÍÕÖÓ ÚÂÜÇ ÆÓÖÅËØ

ïHHaHb
� ÿ0:5H2

1 ÿ rÿ11a ÿ 0:5H2
2 ÿ rÿ12b ÿ rÿ11b ÿ rÿ12a ÿ rÿ11 2 ÿ Rÿ1ab . (36)

ÅÂÏËÎß-

ÕÑÐËÂÐ

ÂÕÑÏÂ Ha

ÅÂÏËÎß-

ÕÑÐËÂÐ

ÂÕÑÏÂ Hb

ÅÂÏËÎßÕÑÐËÂÐ

ÏÑÎÇÍÖÎÞ HaHb

120 ¤.£.·ÂÎÆÇÇÄ, ³.¯.±ÇÕÓÑÄ



ÒÓËÏÇÐâÇÕÔâ ÔÖÏÏËÓÑÄÂÐÐÞÌ ÆÎâ ÄÔÇØ ÒÂÓ ÂÕÑÏÑÄ ÒÑÕÇÐÙËÂÎ
­ÇÐÐÂÓÆ-¥ÉÑÐÔÂ

ULJ(rij)=
X
i< j

U�rij� �
X
i< j

4EL

��
Ba

rij

�12
ÿ
�
Clat

rij

�6 �
, (38)

ÊÆÇÔß rij>2.5(Clat ,Ba). ¦ÔÎË rij4 2.5(Clat ,Ba), ÒÑÕÇÐÙËÂÎ (38)
ÒÓË ÓÇÛÇÐËË àÎÇÍÕÓÑØËÏËÚÇÔÍËØ ÊÂÆÂÚ ÖÔÎÑÉÐâáÕ 109, 110

ÄÄÇÆÇÐËÇÏ ÍÖÎÑÐÑÄÔÍÑÌ ÒÑÒÓÂÄÍË

X
i< j

U�rij� �
X
i< j

4EL

��
Ba

rij

�12
ÿ
�
Clat

rij

�6 �
� ninjjeÿj2

4pe0errij
.

¥Îâ ÓÞØÎÞØ ÔÕÓÖÍÕÖÓ ËÔÒÑÎßÊÖáÕ ÒÑÕÇÐÙËÂÎ ³ÕËÎÎËÐÆ-
ÉÇÓÂ ë£ÇÃÇÓÂ (³£),111 ÖÚËÕÞÄÂáÜËÌ ÕÓÇØÚÂÔÕËÚÐÞÇ ÄÊÂËÏÑ-
ÆÇÌÔÕÄËâ. ±ÑÕÇÐÙËÂÎ ³£ ÆÎâ ÕÓËÒÎÇÕÂ ÂÕÑÏÑÄ (i, j,k) ÒÓË
ÖÔÎÑÄËË Ba=Clat ËÏÇÇÕ ×ÑÓÏÖ112

UCB�rijk� � f

�
rij
s

�
f

�
ri k
s

��
cos yijk �

1

3

�2
.

£ àÕÑÏ ÄÞÓÂÉÇÐËË ÔÅÎÂÉËÄÂáÜÂâ ÐÇÒÂÓÂÏÇÕÓËÊÑÄÂÐÐÂâ
×ÖÐÍÙËâ f(r/s), ÇÆËÐÂâ ÆÎâ ÏÂÎÞØ ÏÇÉÂÕÑÏÐÞØ ÓÂÔÔÕÑâÐËÌ r,
ÔÕÓÇÏËÕÔâ Í ÐÖÎá ÒÓË r! 1.8s, yijk ì ÄÐÖÕÓÇÐÐËÌ ÖÅÑÎ
ÕÓËÒÎÇÕÂ.

¬Ñà××ËÙËÇÐÕ ÆË××ÖÊËË ÂÆÔÑÓÃËÓÑÄÂÐÐÞØ ÚÂÔÕËÙ ÒÑ
ÒÑÄÇÓØÐÑÔÕË ÍÓËÔÕÂÎÎÂ ÓÂÔÔÚËÕÞÄÂÇÕÔâ ÒÑ ÔÑÑÕÐÑÛÇÐËá
¿ÌÐÛÕÇÌÐÂ

DPAW �
�h�~Ri

00�t2� ÿ ~Ri
00�t1��2ii

	
c

4�t2 ÿ t1�
,

ÅÆÇ ~Ri
00�t1� Ë ~Ri

00�t2� ì ÓÂÆËÖÔÞ-ÄÇÍÕÑÓÞ i-Ø ÒÑÄÇÓØÐÑÔÕÐÞØ
ÂÆÔÑÓÃËÓÑÄÂÐÐÞØ ÚÂÔÕËÙ ±¡£ Ä ÏÑÏÇÐÕÞ ÄÓÇÏÇÐË t1 Ë t2
ÒÑÔÎÇ ÆÑÔÕËÉÇÐËâ ÓÂÄÐÑÄÇÔÐÑÅÑ ÔÑÔÕÑâÐËâ (~Ri

00=(xi ,yi) ì
ÒÓÑÇÍÙËâ ÄÇÍÕÑÓÂ ÐÂ 2D-ÒÑÄÇÓØÐÑÔÕß ÍÓËÔÕÂÎÎÂ); ÔÍÑÃÍË
h:::ii Ë {...}c ÑÊÐÂÚÂáÕ ÔÕÂÕËÔÕËÚÇÔÍÑÇ ÖÔÓÇÆÐÇÐËÇ ÒÑ ÄÔÇÏ
i-ÚÂÔÕËÙÂÏ (ÐÂ ÒÑÄÇÓØÐÑÔÕË Ë ÄÐÖÕÓË ÑÃÝÇÏÂ 3D-ÔÎÑâ ÐÂ
ÏÇÉ×ÂÊÐÑÌ ÅÓÂÐËÙÇ ÏÇÕÂÎÎ ë àÎÇÍÕÓÑÎËÕ). £ ÓÂÄÐÑÄÇÔÐÑÇ
ÒÑÎÑÉÇÐËÇ ÐÂ ÒÑÄÇÓØÐÑÔÕË ÍÓËÔÕÂÎÎÂ ÆË××ÖÐÆËÓÖáÜÂâ
ÚÂÔÕËÙÂ ±¡£ ÒÑÒÂÆÂÇÕ, ÒÓÇÑÆÑÎÇÄÂâ ÍÄÂÊËÔÕÂÃËÎßÐÞÇ
ÏÑÔÕËÍÑÄÞÇ ÒÑÊËÙËË. ±ÓÇÑÆÑÎÇÐËÇ ÒÓÑËÔØÑÆËÕ ÊÂ ÔÚÇÕ ÕÇÓ-
ÏËÚÇÔÍÑÌ ÂÍÕËÄÂÙËË. ®ËÐËÏÂÎßÐÞÌ ÒÓÇÑÆÑÎÇÄÂÇÏÞÌ ÒÖÕß
lmin ÒÑ ÒÑÄÇÓØÐÑÔÕË ÍÓËÔÕÂÎÎÂ Ô ÒÑÄÇÓØÐÑÔÕÐÑÌ ÍÑÐÙÇÐÕÓÂ-
ÙËÇÌ ÂÍÕËÄÐÞØ ÖÊÎÑÄ ÓÇÛÇÕÍËNs (1018 ë 1019 Ï72 ÆÎâ ÍÖÃËÚÇÔ-
ÍËØ ÍÓËÔÕÂÎÎÑÄ) ÓÇÅÖÎËÓÖÇÕÔâ ËÊÄÇÔÕÐÞÏ äÔÑÑÕÐÑÛÇÐËÇÏ
ÐÂÒÓÂÄÎÇÐÐÑÅÑ ÆÄËÉÇÐËâ ÍÑÏÏËÄÑâÉÇÓÂã

lmin �
1

Ns

� 1

Ll

2�2Pa�n;E� ÿ 1�
N 2

s

,

ÊÆÇÔß Ll ì ØÂÓÂÍÕÇÓÐÞÌ ÓÂÊÏÇÓ ÍÄÂÆÓÂÕÐÑÌ ÓÇÛÇÕÍË ÔÖÃ-
ÔÕÓÂÕÂ, Pa(n,E ) ì ÄÇÓÑâÕÐÑÔÕß ÊÂÒÑÎÐÇÐËâ ÖÊÎÂ i-Ì ÂÆÔÑÓÃË-
ÓÖÇÏÑÌ ÚÂÔÕËÙÇÌ ±¡£.

±ÓËÄÇÆÇÐÐÞÇ ÄÞÛÇ ÔÑÑÕÐÑÛÇÐËâ ÆÎâ D±¡£ Ë lmin ÔÒÓÂ-
ÄÇÆÎËÄÞ ÕÂÍÉÇ Ä ÖÔÎÑÄËâØ ÔÂÏÑÆË××ÖÊËË ÂÆÔÑÓÃËÓÑÄÂÐÐÞØ
ÚÂÔÕËÙ ÏÇÕÂÎÎËÚÇÔÍÑÅÑ ÍÓËÔÕÂÎÎÂ ÒÑ ÇÅÑ ÒÑÄÇÓØÐÑÔÕË.
¡ÆÔÑÓÃËÓÑÄÂÐÐÞÇ ÚÂÔÕËÙÞ ±¡£ (Ä ÕÑÏ ÚËÔÎÇ Ë ÍÓÖÒÐÞÇ
ÑÓÅÂÐËÚÇÔÍËÇ ÏÑÎÇÍÖÎÞ) ÏÑÅÖÕ ÑÃÓÂÊÑÄÞÄÂÕß äÔÛËÕÞÇã Ô
ÒÓËÒÑÄÇÓØÐÑÔÕÐÞÏ ÔÎÑÇÏ ÏÇÕÂÎÎÂ ÔÕÓÖÍÕÖÓÞ. ²ÂÔÚÇÕ
ÄÞÔÑÕÞ ÒÑÄÇÓØÐÑÔÕÐÞØ ÃÂÓßÇÓÑÄ ÏÇÕÑÆÑÏ ®¥ ÒÓË ÄÐÇÆÓÇ-
ÐËË ÚÂÔÕËÙ ±¡£ Ä ÕÑÐÍËÇ ÍÂÐÂÎÞ (ÒÑÓÞ) ÏÇÕÂÎÎËÚÇÔÍÑÅÑ
ÂÆÔÑÓÃÇÐÕÂ ÒÑÊÄÑÎâÇÕ ÑÙÇÐËÄÂÕß ÄÇÎËÚËÐÖ ÔÕÇÓËÚÇÔÍÑÅÑ ×ÂÍ-
ÕÑÓÂ.113 ³ÑÃÔÕÄÇÐÐÑ ÒÑÄÇÓØÐÑÔÕÐÞÌ ÔÎÑÌ Ä ÓÂÏÍÂØ ÏÇÕÑÆÂ
®¥ ÓÂÔÔÏÂÕÓËÄÂÇÕÔâ ÍÂÍ ÐÇÔÑÓÂÊÏÇÓÐÞÌ äÔÛËÕÞÌã ÂÆÔÑÓÃ-
ÙËÑÐÐÞÌ ÔÎÑÌ ÚÂÔÕËÙ ÑÆÐÑÅÑ ÔÑÓÕÂ Ô ÂÕÑÏÂÏË ÍÓËÔÕÂÎÎÂ.

£ ÍÑÐÇÚÐÑÏ ËÕÑÅÇ ÏÇÕÑÆ®¥ ÑÒÓÇÆÇÎâÇÕ ÒÑÊËÙËá ÒÑÄÇÓØ-
ÐÑÔÕÐÑÌ ÂÆÔÑÓÃËÓÑÄÂÐÐÑÌ ÚÂÔÕËÙÞ Ô ÎÑÍÂÎßÐÞÏÏËÐËÏÖÏÑÏ
ÒÑÕÇÐÙËÂÎßÐÑÌ àÐÇÓÅËË. ±Ñ ÑÆÐÑÏÖ ËÊ ÍÂÐÂÎÑÄ ÒÓÑÙÇÔÔÂ
×ÑÓÏËÓÑÄÂÐËâ ÂÆÔÑÓÃÙËÑÐÐÞØ ÔÎÑÇÄ ÏËÐËÏËÊÂÙËâ àÐÇÓÅËË
ÍÂÍ ×ÖÐÍÙËË ÒÑÎÑÉÇÐËâ ÂÆÔÑÓÃËÓÑÄÂÐÐÑÌ ÚÂÔÕËÙÞ ËÆÇÕ

ÒÖÕÇÏ ÕÇÓÏËÚÇÔÍÑÌ ÂÍÕËÄÂÙËË. ±ÑÄÞÛÇÐËÇ ÕÇÏÒÇÓÂÕÖÓÞ
ÖÔÍÑÓâÇÕ ÆÑÔÕËÉÇÐËÇ ÐËÊÍÑàÐÕÓÑÒËÌÐÑÅÑ ÔÑÔÕÑâÐËâ ±¡£
(ÔÂÏÑÑÓÅÂÐËÊÂÙËË) ÐÂ ÒÑÄÇÓØÐÑÔÕË ÍÓËÔÕÂÎÎÂ. ¬ÑÏÒßáÕÇÓ-
ÐÑÇ ÏÑÆÇÎËÓÑÄÂÐËÇ ÏÇÕÑÆÑÏ ®¥ ÒÑÍÂÊÂÎÑ,114 ÚÕÑ Ä ÑÃÎÂÔÕË
ÕÇÏÒÇÓÂÕÖÓ, ÃÎËÊÍËØ Í ÕÇÏÒÇÓÂÕÖÓÇ ÒÎÂÄÎÇÐËâ, ÐÇÔÑÓÂÊÏÇÓ-
ÐÞÇ Ë ÂÆÔÑÓÃËÓÑÄÂÐÐÞÇ ÔÎÑË ±¡£ ÒÇÓÇØÑÆâÕ Ä ÑÔÑÃÑÇ
ÔÑÔÕÑâÐËÇ, ÒÓÇÆÛÇÔÕÄÖáÜÇÇ ÒÎÂÄÎÇÐËá. £ àÕÑÏ ÔÎÖÚÂÇ Ä
ÂÓÓÇÐËÖÔÑÄÔÍÑÇ ÔÑÑÕÐÑÛÇÐËÇ ÆÎâ ÍÑà××ËÙËÇÐÕÂ ÆË××ÖÊËË
ÐÇÑÃØÑÆËÏÑ ÄÄÇÔÕË ÒÑÒÓÂÄÍÖ ÐÂ ÒÓËÕâÉÇÐËÇ ÚÂÔÕËÙ ì
DEattr(T,y±¡£)

DPAW �T� � D0 exp

�ÿ�Ea � DEattr�T; yPAW ��
kT

�
,

ÂÐÂÎÑÅËÚÐÖá ÒÑÒÓÂÄÍÇ ¶ÓÖÏÍËÐÂ 20 ÒÓË ÑÒËÔÂÐËË ÂÆÔÑÓÃÙËË
Ä ÆÄÑÌÐÑÏ àÎÇÍÕÓËÚÇÔÍÑÏ ÔÎÑÇ. £ÇÎËÚËÐÂ DEattr(T,y±¡£)
ÊÂÄËÔËÕ ÑÕ ÔÕÇÒÇÐË ÒÑÍÓÞÕËâ ÒÑÄÇÓØÐÑÔÕË ÍÓËÔÕÂÎÎÂ ÚÂÔÕË-
ÙÂÏË ±¡£ Ë ÑÕ ÔËÎÞ ÄÊÂËÏÑÆÇÌÔÕÄËâ àÕËØ ÚÂÔÕËÙ ÏÇÉÆÖ
ÔÑÃÑÌ.

³ÑÚÇÕÂÐËÇ ÏÇÕÑÆÑÄ ®¥ Ë ®¬ ÆÂÇÕ ÄÑÊÏÑÉÐÑÔÕß ÄÞÆÇ-
ÎËÕß ÔÑÃÔÕÄÇÐÐÑ ×ÂÊÑÄÞÌ ÒÇÓÇØÑÆ ÒÇÓÄÑÅÑ ÓÑÆÂ,115 Â ÕÂÍÉÇ
ÒÓÑÙÇÔÔÞ ÃÞÔÕÓÑÅÑ, ÐÑ ÐÇÒÓÇÓÞÄÐÑÅÑ ËÊÏÇÐÇÐËâ ËÊÏÇÓâÇÏÞØ
×ËÊËÚÇÔÍËØ ÄÇÎËÚËÐ. ±ÑÔÎÇÆÐÇÇ ÑÔÑÃÇÐÐÑ ÄÂÉÐÑ ÒÓË ÏÑÆÇÎË-
ÓÑÄÂÐËË ÐÇÔÑÓÂÊÏÇÓÐÞØ ÔÎÑÇÄ ±¡£ ÐÂ ÒÑÄÇÓØÐÑÔÕâØ ÍÓË-
ÔÕÂÎÎÑÄ, ÐÂØÑÆâÜËØÔâ Ä àÎÇÍÕÓÑØËÏËÚÇÔÍÑÏ ÍÑÐÕÂÍÕÇ Ô
àÎÇÍÕÓÑÎËÕÑÏ. ¬ÑÏÒßáÕÇÓÐÑÇ ÏÑÆÇÎËÓÑÄÂÐËÇ ÏÇÕÑÆÑÏ ®¬
(Ô ÒÓËÏÇÐÇÐËÇÏ ÒÑÕÇÐÙËÂÎÂ ­ÇÐÐÂÓÆ-¥ÉÑÐÔÂ) ÒÓËÒÑÄÇÓØ-
ÐÑÔÕÐÑÅÑ ÔÎÑâ ÅÓÂÐË (100) ¤¸¬-ÍÓËÔÕÂÎÎÂ ÒÑÍÂÊÂÎÑ,116 ÚÕÑ
ÕÇÏÒÇÓÂÕÖÓÂ ÐÇÔÑÓÂÊÏÇÓÐÑÅÑ ÒÇÓÄÑÅÑ ÒÑÄÇÓØÐÑÔÕÐÑÅÑ ÔÎÑâ
ÂÕÑÏÑÄ ÐËÉÇ, ÚÇÏ ÔÎÑÇÄ Ä ÑÃÝÇÏÇ ÍÓËÔÕÂÎÎÂ. ¯ÇÔÑÓÂÊÏÇÓÐÞÇ
ÂÆÔÑÓÃÙËÑÐÐÞÇ ÔÎÑË, ÕÂÍËÏ ÑÃÓÂÊÑÏ, ÔÕÂÃËÎËÊËÓÖáÕ,
äÊÂÕÑÓÏÂÉËÄÂáÕã ÒÓËÒÑÄÇÓØÐÑÔÕÐÞÇ ÔÎÑË ÍÓËÔÕÂÎÎÂ, ÖÄÇÎË-
ÚËÄÂâ ÇÅÑ ÆËÐÂÏËÚÇÔÍÖá ÖÔÕÑÌÚËÄÑÔÕß Ä ÂÅÓÇÔÔËÄÐÑÌ ÔÓÇÆÇ.

®ÇÕÑÆ®¥ ÂÍÕËÄÐÑ ËÔÒÑÎßÊÖÇÕÔâ ÆÎâ ÑÒËÔÂÐËâ ÆÄËÉÇÐËâ
ÎÇÅÍËØ ÚÂÔÕËÙ (Ä ÚÂÔÕÐÑÔÕË, ÄÑÆÑÓÑÆÂ 117) ÐÂ ÒÑÄÇÓØÐÑÔÕË Ë
ÄÐÖÕÓË ÏÇÕÂÎÎËÚÇÔÍÑÅÑ ÍÓËÔÕÂÎÎÂ.118 ¥Ë××ÖÊËâ ÄÑÆÑÓÑÆÂ ÒÑ
ÒÑÄÇÓØÐÑÔÕË ÍÓËÔÕÂÎÎÂ ÏÑÆÇÎËÓÖÇÕÔâ ÏÇÕÑÆÑÏ ®¥ Ô ÖÚÇÕÑÏ
ÓÇÕËÍÖÎâÓÐÑÌ ÒÎÑÕÐÑÔÕË ÒÓËÒÑÄÇÓØÐÑÔÕÐÞØ ÔÎÑÇÄ
ÏÇÕÂÎÎÂ.119 µÔÕÂÐÑÄÎÇÐÑ, ÚÕÑ ÐÂ ÒÑÄÇÓØÐÑÔÕË ÍÓËÔÕÂÎÎÂ
ÎÇÅÍËÇ ÚÂÔÕËÙÞ ±¡£ ÃÞÔÕÓÑ ×ÑÓÏËÓÖáÕ ÔÑÓÂÊÏÇÓÐÞÇ Ë
ÐÇÔÑÓÂÊÏÇÓÐÞÇ ×ÂÊÞ. ¯Â ÒÇÓÄÑÏ àÕÂÒÇ, ÍÂÍ ÒÑÍÂÊÞÄÂÇÕ
ÏÑÆÇÎËÓÑÄÂÐËÇ ÏÇÕÑÆÑÏ ®¥,120 ÄÑÊÐËÍÂáÕ ÐÇÔÑÓÂÊÏÇÓÐÞÇ
ÑÔÕÓÑÄÍË ÚÂÔÕËÙ, ÑÕÄÇÚÂáÜËÇ VW-ÏÑÆÇÎË (ÔÏ. ÓËÔ. 3).
£ÐÖÕÓË ÍÓËÔÕÂÎÎÂ ÂÕÑÏÞ ÄÑÆÑÓÑÆÂ, ÒÑÒÂÆÂáÜËÇ Ä ÏÇÕÂÎÎ Ä
ÓÇÊÖÎßÕÂÕÇ àÎÇÍÕÓÑØËÏËÚÇÔÍÑÅÑ ÒÓÑÙÇÔÔÂ, ÊÂÐËÏÂáÕ ÕÇÕÓÂ-
ËÎË ÑÍÕÂàÆÓËÚÇÔÍËÇ ÏÇÉÆÑÖÊÎËâ. ³ÓÂÄÐÇÐËÇ ÓÇÊÖÎßÕÂÕÑÄ,
ÒÑÎÖÚÇÐÐÞØ Ä ÏÑÆÇÎâØ ÓÇÛÇÕÑÚÐÑÅÑ ÅÂÊÂ, Ô ÆÂÐÐÞÏË ÏÇÕÑÆÂ
®¥,121, 122 ÒÑÊÄÑÎâÇÕ ÐÂÆÇÉÐÑ ËÆÇÐÕË×ËÙËÓÑÄÂÕß ÕÑÒÑÎÑÅËá
ÄÑÆÑÓÑÆÂ, ÂÃÔÑÓÃËÓÑÄÂÐÐÑÅÑ ÍÓËÔÕÂÎÎÑÏ.

±ÑÆÂÄÎâáÜÇÇ ÚËÔÎÑ (95%) ÒÓÞÉÍÑÄ ÂÕÑÏÑÄ ËÊ ÑÆÐÑÅÑ
ÏÇÉÆÑÖÊÎËâ Ä ÆÓÖÅÑÇ ÄÐÖÕÓË ÍÓËÔÕÂÎÎÂ ÑÔÖÜÇÔÕÄÎâÇÕÔâ
ÐÇÍÑÓÓÇÎËÓÑÄÂÐÐÞÏ ÃÓÑÖÐÑÄÔÍËÏ ÒÖÕÇÏ. ¯Â ÒÑÄÇÓØÐÑÔÕË
ÐÂÔÞÜÇÐÐÑÅÑ ÄÑÆÑÓÑÆÑÏ ÏÇÕÂÎÎÂ, ÐÂÒÓÑÕËÄ, ÒÇÓÇÆÄËÉÇÐËÇ
ÂÆÔÑÓÃËÓÑÄÂÐÐÑÅÑ ÄÑÆÑÓÑÆÂ ËÆÇÕ ÐÂÒÓÂÄÎÇÐÐÞÏ (ÍÑÓÓÇÎË-
ÓÑÄÂÐÐÞÏ Ô ÒÑÄÇÓØÐÑÔÕßá ÒÑÕÇÐÙËÂÎßÐÑÌ àÐÇÓÅËË) ÑÃÓÂÊÑÏ
ÄÆÑÎß ÆÐÂ ÆÑÎËÐ ÒÑÕÇÐÙËÂÎßÐÑÅÑ ÓÇÎßÇ×Â, Ë ÆÎâ ÍÑÏÒßáÕÇÓ-
ÐÑÅÑ ÑÒËÔÂÐËâ àÕÑÅÑ ÒÓÑÙÇÔÔÂ ÒÓÂÍÕËÚÇÔÍË ÄÔÇÅÆÂ ËÔÒÑÎß-
ÊÖÇÕÔâ ÏÑÆÇÎß ÓÇÛÇÕÑÚÐÑÅÑ ÅÂÊÂ, ÄÞÚËÔÎÇÐËâ Ä ÓÂÏÍÂØ
ÍÑÕÑÓÑÌ ÄÇÆÖÕ Ô ÒÑÏÑÜßá ÏÇÕÑÆÂ ®¬.123

£ÑÆÑÓÑÆ, ÒÑÅÎÑÜÇÐÐÞÌ ÏÇÕÂÎÎËÚÇÔÍËÏ ÍÓËÔÕÂÎÎÑÏ,
ËÊÏÇÐâÇÕ ËÇÓÂÓØËá ÄÐÖÕÓÇÐÐËØ ÆÇ×ÇÍÕÑÄ ÓÂÊÎËÚÐÑÌ ÓÂÊ-
ÏÇÓÐÑÔÕË, ÑÔÑÃÇÐÐÑ ÄÃÎËÊË ÏÇÉ×ÂÊÐÞØ ÅÓÂÐËÙ.123 ë 125

2D-®ÑÆÇÎË ÄÐÇÛÐËØ Ë ÄÐÖÕÓÇÐÐËØ ÒÑÄÇÓØÐÑÔÕÇÌ ÓÂÊÆÇÎÂ
ÒÑÎËÍÓËÔÕÂÎÎÑÄ, Ô×ÑÓÏËÓÑÄÂÐÐÞØ Ä ÄËÆÇ ÓÇÛÇÕÍË ÔÑÄÒÂÆÂá-
ÜËØ ÖÊÎÑÄ ÎËÃÑ ÒÎÑÕÐÑÖÒÂÍÑÄÂÐÐÞØ ÛÇÔÕËÖÅÑÎßÐËÍÑÄ, ËÔ-
ÒÑÎßÊÖáÕÔâ ÆÎâ ÑÒËÔÂÐËâ ËÊÏÇÐÇÐËÌ ÏÂÍÓÑÔÍÑÒËÚÇÔÍËØ
ØÂÓÂÍÕÇÓËÔÕËÍ ÆÇ×ÑÓÏÂÙËË, àÄÑÎáÙËË ÆËÔÎÑÍÂÙËÑÐÐÞØ
ÂÐÔÂÏÃÎÇÌ Ä ÕÇÓÏËÐÂØ ÏÑÆÇÎË ÏÑÐÑÂÕÑÏÐÞØ ÔÕÖÒÇÐÇÌ ¶ÓÇÐ-
ÍÇÎâ ë¬ÑÐÕÑÓÑÄÑÌ.126 ë 128 ¬ÑÏÒßáÕÇÓÐÑÇ ÏÑÆÇÎËÓÑÄÂÐËÇ
ÆËÔÎÑÍÂÙËÑÐÐÞØ ÒÇÓÇÔÕÓÑÇÐËÌ ÐÂ ÒÑÄÇÓØÐÑÔÕË ÏÇÕÂÎÎÂ Ä
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3D-ÄÂÓËÂÐÕÇ Ë ÑÙÇÐÍÂ ÕÑÒÑÎÑÅËË àÎÇÍÕÓËÚÇÔÍÑÌ ÍÂÓÕËÐÞ
ÒÓÑÙÇÔÔÂ 129 ÒÑÊÄÑÎâáÕ ÒÓÑÅÐÑÊËÓÑÄÂÕß ÂÆÔÑÓÃÙËÑÐÐÑÇ
ÊÂÒÑÎÐÇÐËÇ ÐÇ ÕÑÎßÍÑ ÔËÐÅÖÎâÓÐÞØ, ÐÑ Ë ÆË××ÖÊÐÞØ ÒÑÄÇÓØ-
ÐÑÔÕÇÌ.

±ÂÓÐÞÇ ÒÑÕÇÐÙËÂÎÞ, ÒÓËÏÇÐâÇÏÞÇ Ä ÕÇØÐËÍÇ ÍÑÏÒßáÕÇÓ-
ÐÑÅÑ ÏÑÆÇÎËÓÑÄÂÐËâ ÏÇÕÑÆÑÏ ®¥, ÑÕÐÑÔËÕÇÎßÐÑ ÒÓÑÔÕÞ.
¯ÂÒÓËÏÇÓ, ÆÎâ ÑÒËÔÂÐËâ ÒÑÄÇÆÇÐËâ ÄÑÆÑÓÑÆÂ Ä ÒÂÎÎÂÆËË
ËÔÒÑÎßÊÖáÕÔâ ÒÑÕÇÐÙËÂÎÞ:121

UPdÿPd�r� �
X6
S�0

KSr
S; r < r0

0

8><>: , (39)

UPdÿH�r� �
KS exp

�
ÿ r

r

�
; r < r1

0; r > r1

8><>: ,

UH7H(r)=UPd7H(r) ,

ÅÆÇ KS ì ÑÃÝÇÏÐÞÌ ÍÑà××ËÙËÇÐÕ, ØÂÓÂÍÕÇÓËÊÖáÜËÌ ÄÞÔÑÕÖ
àÐÇÓÅÇÕËÚÇÔÍÑÅÑ ÃÂÓßÇÓÂ (ÒÓË ÒÓÑØÑÉÆÇÐËË ÇÅÑ ÂÕÑÏÑÏ
ÄÑÆÑÓÑÆÂ) ÒÑÄÇÓØÐÑÔÕÐÑÅÑ Pd-ÍÎÂÔÕÇÓÂ (ÆÑ ÛÇÔÕË ÂÕÑÏÑÄ
Pd); r ì ÓÂÆËÖÔ ÏÇÉÆÑÖÊÎËâ (ÒÑÓÞ), r0 ì ÓÂÆËÖÔ äÑÕÓÇÊÂ-
ÐËâã ÒÑÓÞ ÒÓË ÑÃÓÂÊÑÄÂÐËË 2D-ÓÇÛÇÕÍË ÒÑÄÇÓØÐÑÔÕÐÞØ
ÂÕÑÏÑÄ Pd; r1 ì ÓÂÆËÖÔ ÂÆÔÑÓÃËÓÑÄÂÐÐÑÅÑ ÂÕÑÏÂ ÄÑÆÑÓÑÆÂ
(ÑÐ ÏÇÐßÛÇ ÓÂÆËÖÔÂ ÂÕÑÏÂ ÄÑÆÑÓÑÆÂ rH=0.46 ÐÏ Ë ÊÂÄËÔËÕ
ÑÕ ÒÓËÓÑÆÞ ÏÇÕÂÎÎÂ-ÂÆÔÑÓÃÇÐÕÂ); ÍÑÐÔÕÂÐÕÞ ÆÎâ ÒÂÎÎÂÆËâ:
r=0.05 ÐÏ, r1=0.38 ÐÏ, KS=15.3 à£.

®ÇÕÑÆ ®¥ ÖÔÒÇÛÐÑ ËÔÒÑÎßÊÖÇÕÔâ ÆÎâ ÏÑÆÇÎËÓÑÄÂÐËâ
ÔÑÂÆÔÑÓÃÙËË ØÂÎßÍÑ×ËÎßÐÞØ ÚÂÔÕËÙ ÐÂ ÒÑÄÇÓØÐÑÔÕâØ ÏÑÐÑ-
ÍÓËÔÕÂÎÎÑÄ ÒÇÓÇØÑÆÐÞØÏÇÕÂÎÎÑÄ,128 ë 130 ÑÐ ÕÂÍÉÇ ÖÆÑÃÇÐ ÆÎâ
ÏÑÆÇÎËÓÑÄÂÐËâ ÏÇÉ×ÂÊÐÑÌ ÅÓÂÐËÙÞ ÄÑÆÂ/ÏÇÕÂÎÎ.131 £ ÓÂÐ-
ÐËØ ÓÂÃÑÕÂØ ÓÇÛÇÕÑÚÐÞÇ 3D-ÏÑÆÇÎË ÂÆÔÑÓÃÙËË H2O ÐÂ
ÅÑÏÑÅÇÐÐÑÌ ÒÑÄÇÓØÐÑÔÕË ÏÇÕÂÎÎÂ (Hg) ÓÂÔÔÚËÕÞÄÂÎËÔß ÏÇÕÑ-
ÆÑÏ ®¬ Ô ÒÑÏÑÜßá ÂÔËÏÏÇÕÓËÚÐÞØ ÏÐÑÅÑÚÂÔÕËÚÐÞØ ÒÂÓ-
ÐÞØ ÒÑÕÇÐÙËÂÎÑÄ.132 ë 134 £ÔÇ ÓÂÔÚÇÕÐÞÇ ÏÑÆÇÎË ÃÂÊËÓÑÄÂÎËÔß
ÐÂ ÒÓÇÆÔÕÂÄÎÇÐËâØ ¤ÖË ë¹ÇÒÏÇÐÂ Ñ ÔÕÓÖÍÕÖÓÇ ÆÄÑÌÐÑÅÑ ÔÎÑâ.
£ ÂÐÂÎËÕËÚÇÔÍÑÌ ×ÑÓÏÇ ÒÂÓÐÞÇ ÒÑÕÇÐÙËÂÎÞ ÆÎâ ÔËÔÕÇÏÞ
ÄÑÆÂ ë ÒÎÂÕËÐÂ ÊÂÒËÔÞÄÂáÕÔâ Ä ÔÎÇÆÖáÜÇÏ ÄËÆÇ:

UH2OÿPt =UO7Pt(rO7Pt,~RO7Pt)+UH7Pt(rHa7Pt�+ (40)

+UH7Pt(rHb7Pt�;

ÅÆÇ UO7Pt= [1894exp(71.1004r)7

71886.3exp(71.0966r)]f(~R)+106exp(75.3568r)[17f(~R)] ,

UH7Pt=1.7142exp(71.2777r) ,

ÊÆÇÔß f(~R)= exp(70.5208~R2), r ì ÓÂÔÔÕÑâÐËÇ ÏÇÉÆÖ ÂÆÔÑÓÃ-
ÙËÑÐÐÞÏË âÚÇÌÍÂÏË ÐÂ ÒÑÄÇÓØÐÑÔÕË ÏÇÕÂÎÎÂ (ÓÂÆËÖÔ ÒÑÓÞ),
~R ì ÆÎËÐÂ ÒÓÑÇÍÙËË ÄÇÍÕÑÓÂ ÔÏÇÜÇÐËâ ÂÆÔÑÓÃËÓÑÄÂÐÐÑÌ
ÏÑÎÇÍÖÎÞH2O ÐÂ ÒÑÄÇÓØÐÑÔÕË ÏÇÕÂÎÎÂ; ~R Ë r ÄÞÓÂÉÇÐÞ Ä ÐÏ,
Â ÊÐÂÚÇÐËâ ÒÑÕÇÐÙËÂÎÑÄ Ä à£. £ ÂÆÔÑÓÃËÓÑÄÂÐÐÞØ ÔÎÑâØ ÄÑÆÞ
ÐÂ ÔËÐÅÖÎâÓÐÞØ ÅÓÂÐâØ ÍÓËÔÕÂÎÎÑÄ ÐÂÃÎáÆÂÎÂÔß ÒÇÓËÑÆËÚÇÔ-
ÍÂâ ÔÕÓÖÍÕÖÓÂ Ô ÑÒÓÇÆÇÎÇÐÐÞÏ ÒÇÓËÑÆÑÏ ÑÔÙËÎÎâÙËË.
£ÇÎËÚËÐÂ àÐÇÓÅËË ÄÊÂËÏÑÆÇÌÔÕÄËâ Eb:UH2OÿM ÆÎâ ÍÑÐÕÂÍ-
ÕÑÄ ÄÑÆÂ ëÏÇÕÂÎÎ ÔÑÔÕÂÄÎâÇÕ, Í¥É .ÏÑÎß71: 51.1 (Al), 33.7
(Ni), 36.6 (Cu). ±Ñ ÓÇÊÖÎßÕÂÕÂÏ ÏÑÆÇÎËÓÑÄÂÐËâ ÏÇÕÑÆÑÏ
®¥131 ÏÑÉÐÑ ÒÓÇÆÎÑÉËÕß ÚÇÕÞÓÇ ÑÔÐÑÄÐÞÇ ÍÑÐ×ËÅÖÓÂÙËË
ÓÂÔÒÑÎÑÉÇÐËâ ÏÑÎÇÍÖÎÞ ÄÑÆÞ ÐÂ ËÆÇÂÎßÐÑÌ äÉÇÎÇ-ÒÑÄÇÓØ-
ÐÑÔÕËã ÏÇÕÂÎÎÂ (ÓËÔ. 10), ÏÂÎÑ ÑÕÎËÚÂáÜËÇÔâ ÑÕ ÓÂÔÒÑÎÑÉÇ-
ÐËâ Ä ËÊÄÇÔÕÐÑÌ ÏÑÆÇÎË °ÍÂÏÑÕÑ,135 Ä ÍÑÕÑÓÑÌ ÖÅÑÎ ÐÂÍÎÑÐÂ
ÏÑÎÇÍÖÎ, ÑÓËÇÐÕËÓÑÄÂÐÐÞØ äÍËÔÎÑÓÑÆÐÞÏ ÍÑÐÙÑÏã Í
ÒÑÄÇÓØÐÑÔÕË ÍÓËÔÕÂÎÎÂ ÄÑÆÞ, ÔÑÔÕÂÄÎâÇÕ 10 ë 358.

±ÓÇÆÔÕÂÄÎÇÐËÇ àÕÑÅÑ ÒÓÑÙÇÔÔÂ Ä ÏÑÆÇÎË ªÊËÐÅÂ ÖÍÂÊÞ-
ÄÂÇÕ ÐÂ ×ÑÓÏËÓÑÄÂÐËÇ ÒÇÓËÑÆËÚÇÔÍËØ ÒÑÄÇÓØÐÑÔÕÐÞØ ÐËÊ-
ÍÑàÐÕÓÑÒËÌÐÞØ ÔÕÓÖÍÕÖÓ ÄÑÆÞ 136 (ÓËÔ. 11). ¯Â ÔÕÖÒÇÐÚÂÕÞØ
ÒÑÄÇÓØÐÑÔÕâØ ÍÓËÔÕÂÎÎÑÄ ÑÃÓÂÊÖáÕÔâ ÔÕÓÖÍÕÖÓÞ ÄÑÆÞ Ô
ÑÒÓÇÆÇÎÇÐÐÑÌ ×ÓÂÍÕÂÎßÐÑÌ ÓÂÊÏÇÓÐÑÔÕßá.124

£ ÓÂÃÑÕÇ 31 ÒÑÍÂÊÂÐÑ, ÚÕÑ ÏÑÎÇÍÖÎÞ ÄÑÆÞ ÄÞÕÇÔÐâáÕÔâ Ô
äÓÞØÎÞØã ÔÕÖÒÇÐÇÌ ÐÂ ÒÎÑÕÐÑÖÒÂÍÑÄÂÐÐÞÇ ÕÇÓÓÂÔÞ ÂÍÕËÄ-
ÐÞÏË ÚÂÔÕËÙÂÏË HSO2ÿ

4 ËÎË SO2ÿ
4 , ÑÃÎÂÆÂáÜËÏË ÃÑÎßÛÇÌ

ÒÑÄÇÓØÐÑÔÕßá, Â ÚÂÔÕß ÏÑÎÇÍÖÎ ÄÑÆÞ ÒÇÓÇØÑÆËÕ ÄÑ ÄÕÑÓÑÌ
ÂÆÔÑÓÃÙËÑÐÐÞÌ ÔÎÑÌ.

V. ©ÂÍÎáÚÇÐËÇ
¶ËÊËÍÑ-ØËÏËÚÇÔÍËÇ ÍÂÓÕËÐÞ, ÒÑÎÖÚÇÐÐÞÇ Ô ÒÑÏÑÜßá ÍÑÏ-
ÒßáÕÇÓÐÑÅÑ ÏÑÆÇÎËÓÑÄÂÐËâ ÍÑÓÓÑÊËÑÐÐÑ-àÎÇÍÕÓÑØËÏËÚÇÔ-
ÍËØ ÒÓÑÙÇÔÔÑÄ ÐÂ ÏÇÉ×ÂÊÐÑÌ ÅÓÂÐËÙÇ ÏÇÕÂÎÎ ë àÎÇÍÕÓÑÎËÕ,
ÖÆÑÄÎÇÕÄÑÓËÕÇÎßÐÑ ÑÕÓÂÉÂáÕÏÐÑÅËÇ ÔÕÑÓÑÐÞ àÕËØ ÔÎÑÉÐÞØ
âÄÎÇÐËÌ.ªÔÒÑÎßÊÖáÜËÇÔâ Ä ÐÂÔÕÑâÜÇÇ ÄÓÇÏâ ÍÑÏÒßáÕÇÓÐÞÇ
ÏÑÆÇÎË ÑÃÎÂÆÂáÕ ØÑÓÑÛÇÌ ÒÓÇÆÔÍÂÊÂÕÇÎßÐÑÔÕßá. ±ÓË ÏÐÑ-
ÅËØ ÐÇÆÑÔÕÂÕÍÂØ ÏÑÆÇÎßÐÞØ ÅÂÏËÎßÕÑÐËÂÐÑÄ ÆÎâ ÓÂÔÔÏÂÕÓË-
ÄÂÇÏÞØ ÔËÔÕÇÏ ÖÚÇÕ ÑÔÐÑÄÐÞØ×ËÊËÚÇÔÍËØ ÒÓËÐÙËÒÑÄ ÓÇÂÍÙËÌ
ÍÓËÔÕÂÎÎËÊÂÙËË ë ÆÇÍÓËÔÕÂÎÎËÊÂÙËË ÆÂÇÕ ÄÑÊÏÑÉÐÑÔÕß ÑÒÓÇ-
ÆÇÎâÕß ÕËÒÞ ÐÂËÃÑÎÇÇ ÔÕÑÌÍËØ Ä ÂÅÓÇÔÔËÄÐÞØ ÔÓÇÆÂØ ÏÂÕÇ-
ÓËÂÎÑÄ, ÒÑÎÖÚÂÕß ËÐ×ÑÓÏÂÙËá Ñ ÍËÐÇÕËÍÇ ÍÑÓÓÑÊËÑÐÐÑ-
àÎÇÍÕÓÑØËÏËÚÇÔÍÑÅÑ ÒÓÑÙÇÔÔÂ, ÒÓÇÆÔÍÂÊÞÄÂÕß ØÂÓÂÍÕÇÓ ÑÉË-
ÆÂÇÏÞØ ÓÂÊÓÖÛÇÐËÌ ÏÇÕÂÎÎÂ Ë ÔÕÓÖÍÕÖÓÖ ×ÑÓÏËÓÖáÜÇÅÑÔâ
ÅÂÎßÄÂÐËÚÇÔÍÑÅÑ ÒÑÍÓÞÕËâ.

°ÔÐÑÄÐÑÇ ÐÂÒÓÂÄÎÇÐËÇ ÓÂÃÑÕ ÒÑ ÍÑÏÒßáÕÇÓÐÑÏÖ ÏÑÆÇÎË-
ÓÑÄÂÐËá àÎÇÍÕÓÑØËÏËÚÇÔÍËØ ÒÓÑÙÇÔÔÑÄ ÄÐÇ ÊÂÄËÔËÏÑÔÕË ÑÕ
ÕÇØÐËÍË ÏÑÆÇÎËÓÑÄÂÐËâ ÔÄâÊÂÐÑ Ô ÑÒËÔÂÐËÇÏ ×ÂÊÑÄÞØ ÒÇÓÇ-
ØÑÆÑÄ ÍÑÎÎÇÍÕËÄÐÑÅÑ ØÂÓÂÍÕÇÓÂ. ¢ÞÔÕÓÑÆÇÌÔÕÄËÇ Ë ÑÃÝÇÏ
ÒÂÏâÕË ÔÑÄÓÇÏÇÐÐÞØ ÍÑÏÒßáÕÇÓÑÄ ÒÑÊÄÑÎâáÕ ÖÚËÕÞÄÂÕß ÐÇ
ÕÑÎßÍÑ ÒÑÄÇÆÇÐËÇ ÇÆËÐËÚÐÞØ ÚÂÔÕËÙ Ä ÂÐÔÂÏÃÎÇ (ÃÎËÉÂÌÛÇÏ
ÑÍÓÖÉÇÐËË), àÄÑÎáÙËá ÂÐÔÂÏÃÎÇÌ (ÍÎÂÔÕÇÓÑÄ) Ä ÕÓÂÐÔÎâ-
ÙËÑÐÐÑ ËÐÄÂÓËÂÐÕÐÞØ ÔÕÓÖÍÕÖÓÂØ ÐÂ ÒÑÄÇÓØÐÑÔÕË, ÐÑ Ë ÒÇÓÇ-
ÐÑÔ ÏÂÔÔÞ Ë ÊÂÓâÆÂ ÄÇÜÇÔÕÄÂ Ä ÐÇÒÓÇÓÞÄÐÑÌ ÔÓÇÆÇ. ±ÑàÕÑÏÖ
ÍÑÏÒßáÕÇÓÐÑÇ ÑÒËÔÂÐËÇ ÒÑÄÇÆÇÐËâ ÔÑÓÂÊÏÇÓÐÞØ (ÒÎÂÄÂá-
ÜËØ) Ë ÐÇÔÑÓÂÊÏÇÓÐÞØ (ÔÛËÕÞØ) ÂÆÔÑÓÃÙËÑÐÐÞØ ÔÎÑÇÄ ÃÂÊË-
ÓÖÇÕÔâ ÐÂ ÐÇÎËÐÇÌÐÞØ ÔÑÑÕÐÑÛÇÐËâØ, Ä ÍÑÕÑÓÞØ ÖÚËÕÞÄÂÇÕÔâ
ÄÑÎÐÑÄÑÌ ØÂÓÂÍÕÇÓ ÒÓÑÙÇÔÔÑÄ Ä àÕËØ ÔÎÑâØ. °ÆÐÑÌ ËÊ ÑÔÑÃÇÐ-
ÐÑÔÕÇÌ ÍÑÏÒßáÕÇÓÐÑÅÑ ÏÑÆÇÎËÓÑÄÂÐËâ âÄÎâÇÕÔâ ÖÚÇÕ ÍÑÓÓÇ-
ÎËÓÑÄÂÐÐÞØ ÆÄËÉÇÐËÌ ÂÆÔÑÓÃËÓÑÄÂÐÐÞØ ÚÂÔÕËÙ ÒÑ
ÒÑÄÇÓØÐÑÔÕË ÍÓËÔÕÂÎÎÂ ÒÓË ÑÃÓÂÊÑÄÂÐËË ÑÒÓÇÆÇÎÇÐÐÞØ
ÔÕÓÖÍÕÖÓ ÂÆÔÑÓÃÙËÑÐÐÞØ ÔÎÑÇÄ Ô ×ÓÂÍÕÂÎßÐÑÌ ÓÂÊÏÇÓÐÑ-
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x

²ËÔ. 10. £ÂÓËÂÐÕÞ ÓÂÔÒÑÎÑÉÇÐËâ ÂÆÔÑÓÃËÓÑÄÂÐÐÞØ ÏÑÎÇÍÖÎ ÄÑÆÞ ÐÂ
ËÆÇÂÎßÐÑÌ ÒÑÄÇÓØÐÑÔÕË ÏÇÕÂÎÎÂ (ÒÑ ÓÇÊÖÎßÕÂÕÂÏ ®¥-ÏÇÕÑÆÂ).

ì H
ì O

²ËÔ. 11. ³ØÇÏÂÕËÚÇÔÍÂâ ÍÓËÔÕÂÎÎÑÅÓÂ×ËÚÇÔÍÂâ ÏÑÆÇÎß ÂÆÔÑÓÃËÓÑ-
ÄÂÐÐÑÌ ÄÑÆÞ ÐÂ ÒÑÄÇÓØÐÑÔÕË (110) ¤¸¬-ÍÓËÔÕÂÎÎÂ.
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ÔÕßá, Â ÕÂÍÉÇ ÒÓË ËÐÆÖÙËÓÑÄÂÐÐÑÌ ÂÆÔÑÓÃÙËÇÌ ÒÇÓÇÔÕÓÑÌÍÇ
(×ÂÊÑÄÞØ ÒÇÓÇØÑÆÂØ ÄÕÑÓÑÅÑ ÓÑÆÂ) Ä ÒÓËÒÑÄÇÓØÐÑÔÕÐÑÏ ÔÎÑÇ
ÍÓËÔÕÂÎÎÂ. ®ÑÉÐÑ ÒÓÇÆÒÑÎÑÉËÕß, ÚÕÑ ÓÂÊÄËÕËÇ
ÏÂÕÇÏÂÕËÚÇÔÍÑÅÑ ÂÒÒÂÓÂÕÂ, ÒÑâÄÎÇÐËÇ ÄÞÚËÔÎËÕÇÎßÐÑÌ ÕÇØ-
ÐËÍË ÐÑÄÑÅÑ ÒÑÍÑÎÇÐËâ ÒÑÊÄÑÎâÕ ÏÑÆÇÎËÓÑÄÂÕß ÍÑÑÒÇÓÂÕËÄ-
ÐÑÇ ÒÑÄÇÆÇÐËÇ ÓÇÊÑÐÂÐÔÐÑ ÔÛËÕÞØ ÆÄÑÌÐÞØ àÎÇÍÕÓËÚÇÔÍËØ
ÔÎÑÇÄ ÔÑ ÔÕÑÓÑÐÞ ÍÓËÔÕÂÎÎÂ Ë ÔÑ ÔÕÑÓÑÐÞ àÎÇÍÕÓÑÎËÕÂ
(ÆÄÑÌÐÑÅÑ ÒÎÑÔÍÑÒÂÓÂÎÎÇÎßÐÑÅÑ ÍÑÐÆÇÐÔÂÕÑÓÂ ¶ÓÖÏÍËÐÂ).
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COMPUTER SIMULATION OF THE ELECTROCHEMICAL PROCESSES ON
THE INTERPHASES

G.V. Khaldeev, S.N. Petrov
A.M.Gorky Perm State University, Department of Chemistry
15, ul. Bukireva, 614600 Perm, Russian Federation, Fax +7(342)233 ë 8014

The main problems of the computer simulation of mass and charge transfer in electrochemical processes
of electrocrystallisation and corrosion of metals have been analysed. Three main approaches to the
modelling of electrochemical problems: the model of lattice gas (Ising model), methods of molecular
dynamics (MD) andMonte Carlo (MC) have been considered. The basic correlations used in simulation
technique as well as some examples of the modelling of certain systems have been presented.
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