
I. £ÄÇÆÇÐËÇ
·ÂÓÂÍÕÇÓ ÄÊÂËÏÑÆÇÌÔÕÄËâ ÓÂÔÕÄÑÓÇÐÐÑÅÑ ÄÇÜÇÔÕÄÂ Ô ÓÂÔÕÄÑ-
ÓËÕÇÎÇÏ Ä ÒÓÑÙÇÔÔÇ ÔÑÎßÄÂÕÂÙËË ÊÂÄËÔËÕ ÑÕ ×ËÊËÍÑ-ØËÏËÚÇÔ-
ÍËØ ÔÄÑÌÔÕÄ ÓÂÔÕÄÑÓÑÄ Ë ÉËÆÍÑ×ÂÊÐÞØ ÂÔÔÑÙËÂÕÑÄ. ¬ ÐÂÔÕÑâ-
ÜÇÏÖ ÄÓÇÏÇÐË ÔÑÃÓÂÐ ÃÑÎßÛÑÌ àÍÔÒÇÓËÏÇÐÕÂÎßÐÞÌ ÏÂÕÇ-
ÓËÂÎ ÒÑ ÔÑÎßÄÂÕÂÙËË ÓÂÊÎËÚÐÞØ ÏÑÎÇÍÖÎâÓÐÞØ ÑÃÝÇÍÕÑÄ,
ÐÂÍÑÒÎÇÐÑ ÏÐÑÉÇÔÕÄÑ ÆÂÐÐÞØ Ñ ÄÎËâÐËË ÓÂÔÕÄÑÓËÕÇÎâ ÐÂ

ÔÕÓÖÍÕÖÓÐÞÇ Ë ÔÒÇÍÕÓÂÎßÐÞÇ ÒÂÓÂÏÇÕÓÞ ÓÂÔÕÄÑÓÇÐÐÞØ ÏÑÎÇ-
ÍÖÎ, ÍËÐÇÕËÍÖ Ë ÏÇØÂÐËÊÏÞ ØËÏËÚÇÔÍËØ Ë ÃËÑØËÏËÚÇÔÍËØ
ÓÇÂÍÙËÌ. µÍÂÉÇÏ, ÚÕÑ ÎËÛß Ä ÑÆÐÑÌ ÏÑÐÑÅÓÂ×ËË 1, ÒÑÔÄâÜÇÐ-
ÐÑÌ à××ÇÍÕÂÏ ÔÑÎßÄÂÕÂÙËË Ä ÑÓÅÂÐËÚÇÔÍÑÌ ØËÏËË, ÚËÔÎÑ
ÔÔÞÎÑÍ ÒÓÇÄÞÛÂÇÕ 2500. ±Ñ ÆÂÐÐÞÏ ªÐÔÕËÕÖÕÂ ÐÂÖÚÐÑÌ
ËÐ×ÑÓÏÂÙËË (¶ËÎÂÆÇÎß×Ëâ, ³º¡) ÒÑ ÕÇÏÇ äÔÑÎßÄÂÕÂÙËâã Ä
ÐÂÖÚÐÞØÉÖÓÐÂÎÂØ ÇÉÇÅÑÆÐÑ ÒÖÃÎËÍÖÇÕÔâ ÃÑÎÇÇ 10 000 ÔÕÂÕÇÌ.

³ÑÎßÄÂÕÂÙËâ ÏÑÎÇÍÖÎ ÔÑÒÓÑÄÑÉÆÂÇÕÔâ ÓÂÊÎËÚÐÞÏË
×ËÊËÍÑ-ØËÏËÚÇÔÍËÏË ÒÓÑÙÇÔÔÂÏË.2, 3 £ÑÍÓÖÅ ÍÂÉÆÑÌ ÏÑÎÇ-
ÍÖÎÞ ÑÃÓÂÊÖÇÕÔâ ÔÑÎßÄÂÕÐÂâ ÑÃÑÎÑÚÍÂ. ±ÓË àÕÑÏ ×ËÊËÚÇÔÍËÇ
ÔÄÑÌÔÕÄÂ ÓÂÔÕÄÑÓÂ ÏÑÅÖÕ ÔÖÜÇÔÕÄÇÐÐÑ ËÊÏÇÐËÕßÔâ: ÄÑÊ-
ÏÑÉÐÞ ÆËÔÔÑÙËÂÙËâ ËÎË ÂÔÔÑÙËÂÙËâ ÏÑÎÇÍÖÎ, ËÊÏÇÐÇÐËÇ
ÍÑÐ×ÑÓÏÂÙËË Ë àÎÇÍÕÓÑÐÐÑÌ ÔÕÓÖÍÕÖÓÞ ÍÂÍ ÔÑÎßÄÂÕËÓÑÄÂÐ-
ÐÞØ ÚÂÔÕËÙ, ÕÂÍ Ë ÚÂÔÕËÙ ÓÂÔÕÄÑÓËÕÇÎâ. £ÔÇ àÕÑ ÒÑÓÑÉÆÂÇÕ
ÓÂÊÐÑÑÃÓÂÊËÇ ÔÒÇÙË×ËÚÇÔÍËØ ÔÑÎßÄÂÕÂÙËÑÐÐÞØ à××ÇÍÕÑÄ. ¯Â
ÑÔÐÑÄÂÐËË ÑÅÓÑÏÐÑÅÑ ÑÃÝÇÏÂ àÍÔÒÇÓËÏÇÐÕÂÎßÐÞØ ÆÂÐÐÞØ
ÒÑÔÕÓÑÇÐÑ ÏÐÑÉÇÔÕÄÑ ÓÂÊÎËÚÐÞØ ÏÑÆÇÎÇÌ ÔÑÎßÄÂÕÂÙËË,
ÍÑÕÑÓÞÇ ËÔÒÑÎßÊÖáÕ ÆÎâ ÕÓÂÍÕÑÄÍË ÓÂÊÐÞØ ÔÑÎßÄÂÕÂÙËÑÐ-
ÐÞØ à××ÇÍÕÑÄ.
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¤.¯.¹ÖÇÄ. ¥ÑÍÕÑÓ ×ËÊËÍÑ-ÏÂÕÇÏÂÕËÚÇÔÍËØ ÐÂÖÍ, ÄÇÆÖÜËÌ ÐÂÖÚÐÞÌ
ÔÑÕÓÖÆÐËÍ ÎÂÃÑÓÂÕÑÓËË ÄÑÊÃÖÆËÏÞØ ÔÓÇÆ ª´¿¢ ²¡¯.
´ÇÎÇ×ÑÐ: (096)773 ë 9109, e-mail: genchuev@rambler.ru
®.£.¢ÂÊËÎÇÄÔÍËÌ. ¥ÑÍÕÑÓ ØËÏËÚÇÔÍËØ ÐÂÖÍ, ÊÂÄÇÆÖáÜËÌ ÎÂÃÑÓÂÕÑ-
ÓËÇÌ ÍÄÂÐÕÑÄÑÌ ØËÏËË Ë ÔÕÂÕËÔÕËÚÇÔÍÑÌ ×ËÊËÍË ¶¤µ± ¯ª¶·ª.
´ÇÎÇ×ÑÐ: (095)917 ë 3903, e-mail: basil@cc.nifhi.ac.ru
°ÃÎÂÔÕß ÐÂÖÚÐÞØ ËÐÕÇÓÇÔÑÄ ÂÄÕÑÓÑÄ: ÕÇÑÓËâ ØËÏËÚÇÔÍËØ ÓÇÂÍÙËÌ,
àÎÇÍÕÓÑÐÐÞÇ ÒÓÑÙÇÔÔÞ Ä ÍÑÐÆÇÐÔËÓÑÄÂÐÐÞØ ÔÓÇÆÂØ, ÓÂÔÚÇÕÞ à××ÇÍ-
ÕÑÄ ÔÑÎßÄÂÕÂÙËË Ë ËØ ÒÓËÏÇÐÇÐËÇ ÆÎâ ÏÑÆÇÎËÓÑÄÂÐËâ ÓÇÂÍÙËÌ ÒÇÓÇ-
ÐÑÔÂ ÊÂÓâÆÂ Ä ÒÑÎâÓÐÞØ ÔÓÇÆÂØ.

¥ÂÕÂ ÒÑÔÕÖÒÎÇÐËâ 4 ÑÍÕâÃÓâ 2002 Å.

µ¥¬ 539.192+541.124+541.14

®ÑÎÇÍÖÎâÓÐÞÇ ÏÑÆÇÎË ÔÑÎßÄÂÕÂÙËË Ä ÒÑÎâÓÐÞØ ÉËÆÍÑÔÕâØ

¤.¯.¹ÖÇÄ, ®.£.¢ÂÊËÎÇÄÔÍËÌ

ªÐÔÕËÕÖÕ ÕÇÑÓÇÕËÚÇÔÍÑÌ Ë àÍÔÒÇÓËÏÇÐÕÂÎßÐÑÌ ÃËÑ×ËÊËÍË ²ÑÔÔËÌÔÍÑÌ ÂÍÂÆÇÏËË ÐÂÖÍ
142292 ±ÖÜËÐÑ ®ÑÔÍÑÄÔÍÑÌ ÑÃÎÂÔÕË, ×ÂÍÔ (096)739 ë 0553
¶ÇÆÇÓÂÎßÐÑÇ ÅÑÔÖÆÂÓÔÕÄÇÐÐÑÇ ÖÐËÕÂÓÐÑÇ ÒÓÇÆÒÓËâÕËÇ
ä¯ÂÖÚÐÑ-ËÔÔÎÇÆÑÄÂÕÇÎßÔÍËÌ ×ËÊËÍÑ-ØËÏËÚÇÔÍËÌ ËÐÔÕËÕÖÕ ËÏ. ­.Á.¬ÂÓÒÑÄÂã
105064 ®ÑÔÍÄÂ, ÖÎ. £ÑÓÑÐÙÑÄÑ ÒÑÎÇ, 10, ×ÂÍÔ (095)975 ë 2450

²ÂÔÔÏÑÕÓÇÐÑ ÔÑÄÓÇÏÇÐÐÑÇ ÔÑÔÕÑâÐËÇ ÕÇÑÓËË ÔÑÎßÄÂÕÂÙËË Ä ÒÑÎâÓÐÞØ ÉËÆÍÑÔÕâØ. ±ÓÇÆÔÕÂÄÎÇÐÞ ÑÔÐÑÄÐÞÇ ÏÑÎÇÍÖ-
ÎâÓÐÞÇ ÏÑÆÇÎË Ë ÔØÇÏÞ ÓÂÔÚÇÕÂ ÔÑÎßÄÂÕÂÙËË. °ÒËÔÂÐÞ ÔØÇÏÞ, ÑÔÐÑÄÂÐÐÞÇ ÐÂ ÖÔÑÄÇÓÛÇÐÔÕÄÑÄÂÐÐÞØ àÎÇÍÕÓÑÔÕÂ-
ÕËÚÇÔÍËØ ÏÑÆÇÎâØ ÔÑÎßÄÂÕÂÙËË, ÐÂ ÒÓËÏÇÐÇÐËË ÍÑÓÓÇÎâÙËÑÐÐÞØ ×ÖÐÍÙËÌ, ÐÂÌÆÇÐÐÞØ ÒÖÕÇÏ ÓÇÛÇÐËâ ËÐÕÇÅÓÂÎßÐÞØ
ÖÓÂÄÐÇÐËÌ ÔÕÂÕËÔÕËÚÇÔÍÑÌ ×ËÊËÍË, Â ÕÂÍÉÇ ÐÂ ÚËÔÎÇÐÐÑÏ ÏÑÆÇÎËÓÑÄÂÐËË ÒÓÑÙÇÔÔÑÄ ÔÑÎßÄÂÕÂÙËË Ô ËÔÒÑÎßÊÑÄÂÐËÇÏ
ÏÇÕÑÆÑÄ ®ÑÐÕÇ-¬ÂÓÎÑ Ë ÏÑÎÇÍÖÎâÓÐÑÌ ÆËÐÂÏËÍË. °ÔÑÃÑÇ ÄÐËÏÂÐËÇ ÖÆÇÎÇÐÑ ÒÓËÏÇÐÇÐËá ÖÍÂÊÂÐÐÞØ ÏÑÆÇÎÇÌ Í
ËÔÔÎÇÆÑÄÂÐËá ÕÇÓÏÑÆËÐÂÏËÍË ÔÑÎßÄÂÕÂÙËË ËÑÐÑÄ, ÅËÆÓÑ×ÑÃÐÞØ Ë ÒÑÎâÓÐÞØ ÏÑÎÇÍÖÎ. °ÃÔÖÉÆÇÐÞ ÑÔÑÃÇÐÐÑÔÕË
ÏÑÆÇÎËÓÑÄÂÐËâ ÒÓÑÙÇÔÔÑÄ, ÔÄâÊÂÐÐÞØ Ô ÔÑÎßÄÂÕÂÙËÇÌ, ÕÂÍËØ ÍÂÍ ÒÇÓÇÐÑÔ àÎÇÍÕÓÑÐÂ, ÍÑÐ×ÑÓÏÂÙËÑÐÐÞÇ Ë ÕÂÖÕÑ-
ÏÇÓÐÞÇ ÓÂÄÐÑÄÇÔËâ, Â ÕÂÍÉÇ ÔÑÎßÄÂÕÑØÓÑÏÐÞÇ ÔÆÄËÅË Ä àÎÇÍÕÓÑÐÐÞØ ÔÒÇÍÕÓÂØ ÔÑÎßÄÂÕËÓÑÄÂÐÐÞØ ÏÑÎÇÍÖÎ.
¢ËÃÎËÑÅÓÂ×Ëâ ì 325 ÔÔÞÎÑÍ.
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£ ÒÑÔÎÇÆÐËÇ ÅÑÆÞ Ä ÔÄâÊË Ô ÔÑÄÇÓÛÇÐÔÕÄÑÄÂÐËÇÏ ÕÓÂÆËÙËÑÐ-
ÐÞØ Ë ÔÑÊÆÂÐËÇÏ ÐÑÄÞØ ÔØÇÏ ÓÂÔÚÇÕÂ à××ÇÍÕÑÄ ÔÑÎßÄÂÕÂÙËË
ÐÂÃÎáÆÂÇÕÔâ ÊÂÏÇÕÐÞÌ ÒÓÑÅÓÇÔÔ Ä àÕÑÌ ÑÃÎÂÔÕË. °ÃÜÇÌ
ÕÇÐÆÇÐÙËÇÌ âÄÎâÇÕÔâ ÖÚÇÕ ÏÑÎÇÍÖÎâÓÐÑÌ ÔÕÓÖÍÕÖÓÞ ÓÂÔÕÄÑ-
ÓËÕÇÎâ. °ÒËÔÂÐËÇ ÓÂÔÕÄÑÓËÕÇÎâ ÐÂ ÏÑÎÇÍÖÎâÓÐÑÏ ÖÓÑÄÐÇ
ÏÑÉÇÕ ÃÞÕß ÓÇÂÎËÊÑÄÂÐÑ ÍÂÍ Ä ÓÂÏÍÂØ ÐÂÅÎâÆÐÞØ Ë ÒÓÑÔÕÞØ
Ä ÄÞÚËÔÎËÕÇÎßÐÑÏ ÑÕÐÑÛÇÐËË ÍÑÐÕËÐÖÂÎßÐÞØ ÒÓËÃÎËÉÇÐËÌ,
ÕÂÍ Ë ÐÂ ÑÔÐÑÄÇ ÒÑÔÎÇÆÑÄÂÕÇÎßÐÑÌ ÔÕÂÕËÔÕËÚÇÔÍÑÌ ÕÇÑÓËË
(ÏÇÕÑÆ ËÐÕÇÅÓÂÎßÐÞØ ÖÓÂÄÐÇÐËÌ). °ÔÑÃÑÇ ÏÇÔÕÑ ÊÂÐËÏÂÇÕ
ÚËÔÎÇÐÐÑÇ ÏÑÆÇÎËÓÑÄÂÐËÇ à××ÇÍÕÑÄ ÔÑÎßÄÂÕÂÙËË ÏÇÕÑÆÂÏË
ÏÑÎÇÍÖÎâÓÐÑÌ ÆËÐÂÏËÍË (®¥) ËÎË®ÑÐÕÇ-¬ÂÓÎÑ (®¬), ÍÑÕÑ-
ÓÞÇ ÒÑ ÏÇÓÇ ÓÂÊÄËÕËâ ÄÞÚËÔÎËÕÇÎßÐÑÌ ÕÇØÐËÍË ÒÓËÏÇÐâáÕ
ÄÔÇ ÚÂÜÇ.

µÔÑÄÇÓÛÇÐÔÕÄÑÄÂÐËÇ ÒÓÇÆÎÑÉÇÐÐÞØ ÓÂÐÇÇ ÒÓÑÔÕÇÌÛËØ
ÍÑÐÕËÐÖÂÎßÐÞØ ÔØÇÏ ÔÑÎßÄÂÕÂÙËË ÒÑÓÑÉÆÂÇÕ ËÇÓÂÓØËá
×ÇÐÑÏÇÐÑÎÑÅËÚÇÔÍËØ ÒÓËÃÎËÉÇÐËÌ, ÒÓÑÏÇÉÖÕÑÚÐÞØ ÏÇÉÆÖ
àÕËÏË ÒÓÑÔÕÇÌÛËÏË ÔØÇÏÂÏË Ë ÒÑÆÎËÐÐÑ ÏÑÎÇÍÖÎâÓÐÞÏË
ÕÇÑÓËâÏË ÔÑÎßÄÂÕÂÙËË. £ ÕÑ ÉÇ ÄÓÇÏâ Ä ÍÑÐÍÓÇÕÐÞØ ÒÓËÎÑ-
ÉÇÐËâØ ÕÇÑÓËË ÔÑÎßÄÂÕÂÙËË ËÔÒÑÎßÊÖáÕ (Ë ÐÇ ÄÔÇÅÆÂ ÍÓËÕË-
ÚÇÔÍË) ÄÇÔß ÂÓÔÇÐÂÎ ËÏÇáÜËØÔâ ÏÇÕÑÆÑÄ àÕÑÌ ÕÇÑÓËË. ¸ÇÎß
ÆÂÐÐÑÅÑ ÑÃÊÑÓÂ ì ÒÓÑÂÐÂÎËÊËÓÑÄÂÕß Ë ÔËÔÕÇÏÂÕËÊËÓÑÄÂÕß
ÓÇÊÖÎßÕÂÕÞ, ÒÑÎÖÚÇÐÐÞÇ ÐÂ ÑÔÐÑÄÇ ÏÑÎÇÍÖÎâÓÐÞØ ÏÑÆÇÎÇÌ
ÔÑÎßÄÂÕÂÙËË, ÒÓÇÆÎÑÉÇÐÐÞØ Ä ÒÑÔÎÇÆÐÇÇ ÄÓÇÏâ.

°ÃÊÑÓ ÏÑÉÐÑ ÖÔÎÑÄÐÑ ÓÂÊÆÇÎËÕß ÐÂ ÕÓË ÚÂÔÕË, ÔÑÆÇÓÉÂ-
ÜËÇ ÔÑÑÕÄÇÕÔÕÄÇÐÐÑ ÓÂÊÆÇÎÞ II ëV, VI ë IX Ë XëXII. £ ÒÇÓ-
ÄÑÌ ÚÂÔÕË ÍÓÂÕÍÑ ËÊÎÑÉÇÐÞ ÑÃÜÂâ ÔØÇÏÂ ÓÂÔÚÇÕÂ ÔÑÎßÄÂÕÂ-
ÙËË, ÑÔÑÃÇÐÐÑÔÕË ÓÂÔÚÇÕÑÄ ÔÑÎßÄÂÕÂÙËÑÐÐÞØ ÒÓÑÙÇÔÔÑÄ ÐÂ
ÑÔÐÑÄÇ ÖÔÑÄÇÓÛÇÐÔÕÄÑÄÂÐÐÞØ ÍÑÐÕËÐÖÂÎßÐÞØ ÏÑÆÇÎÇÌ Ë
ËÐÕÇÅÓÂÎßÐÞØ ÖÓÂÄÐÇÐËÌ. ±ÑÔÍÑÎßÍÖ ÏÇÕÑÆÂÏ ÚËÔÎÇÐÐÑÅÑ
ÏÑÆÇÎËÓÑÄÂÐËâ ®¥ Ë ®¬ ÒÑÔÄâÜÇÐÂ ÑÃÛËÓÐÂâ ÎËÕÇÓÂÕÖÓÂ
(ÔÏ., ÐÂÒÓËÏÇÓ,5 ë 14), Ä ÆÂÐÐÑÏ ÑÃÊÑÓÇ ÏÞ ÐÇ ÔÕÂÎË ÑÃÔÖÉÆÂÕß
ËØ ÒÓËÐÙËÒÞ Ë ÕÇØÐËÚÇÔÍËÇ ÄÑÊÏÑÉÐÑÔÕË ÓÇÂÎËÊÂÙËË, ÐÑ Ä
ÄËÆÇ ËÔÍÎáÚÇÐËâ ÊÂÕÓÑÐÖÎË ÄÑÒÓÑÔÞ ÖÚÇÕÂ ÑÔÑÃÇÐÐÑÔÕÇÌ
àÎÇÍÕÓÑÔÕÂÕËÚÇÔÍËØ ÄÊÂËÏÑÆÇÌÔÕÄËÌ Ä ÓÂÏÍÂØ àÕËØ ÏÇÕÑÆÑÄ,
Â ÕÂÍÉÇ ÍÓÂÕÍÑ ÓÂÔÔÏÑÕÓÇÎË ÓÂÔÚÇÕÞ ËÊÏÇÐÇÐËÌ ÕÇÓÏÑÆËÐÂ-
ÏËÚÇÔÍËØ ×ÖÐÍÙËÌ ÒÓË ÔÑÎßÄÂÕÂÙËË ì ÒÓÑÃÎÇÏÞ ÑÔÑÃÇÐÐÑ
ÄÂÉÐÑÌ ÆÎâ ØËÏËÚÇÔÍËØ Ë ÃËÑÎÑÅËÚÇÔÍËØ ÒÓËÎÑÉÇÐËÌ. £Ñ
ÄÕÑÓÑÌ ÚÂÔÕË, ÒÑÔÄâÜÇÐÐÑÌ ÅËÆÓÑ×ÑÃÐÞÏ à××ÇÍÕÂÏ, ÍÓÂÕÍÑ
ÑÒËÔÂÐÑ ÕÇÓÏÑÆËÐÂÏËÚÇÔÍÑÇ ËÐÕÇÅÓËÓÑÄÂÐËÇ ì ÑÆËÐ ËÊ
ÐÂËÃÑÎÇÇ à××ÇÍÕËÄÐÞØ ÔÑÄÓÇÏÇÐÐÞØ ÂÎÅÑÓËÕÏÑÄ ÕÂÍËØ ÓÂÔ-
ÚÇÕÑÄ, ÓÂÔÔÏÑÕÓÇÐÞ ÕËÒËÚÐÞÇ ÑÃÝÇÍÕÞ, Í ÍÑÕÑÓÞÏ, Ä ÊÂÄËÔË-
ÏÑÔÕË ÑÕ ÔÎÑÉÐÑÔÕË, ÒÓËÏÇÐâáÕ ÓÂÊÎËÚÐÞÇ ÏÇÕÑÆÞ ÔÑÎßÄÂ-
ÕÂÙËÑÐÐÑÌ ÕÇÑÓËË. ´ÂÍËÏË ÑÃÝÇÍÕÂÏË âÄÎâáÕÔâ ÅËÆÓÑ×ÑÃ-
ÐÞÇ ÏÑÎÇÍÖÎÞ, ËÑÐÞ Ë ÒÑÎâÓÐÞÇ ÏÑÎÇÍÖÎÞ, Â ÕÂÍÉÇ ÍÄÂÐÕÑ-
ÄÞÇ ÚÂÔÕËÙÞ (ÔÑÎßÄÂÕËÓÑÄÂÐÐÞÇ àÎÇÍÕÓÑÐÞ, ÃËÒÑÎâÓÑÐÞ Ë
ÒÑÊËÕÓÑÐËÌ). ´ÓÇÕßâ ÚÂÔÕß ÒÑÔÄâÜÇÐÂ ËÔÔÎÇÆÑÄÂÐËâÏ ÒÓÑ-
ÙÇÔÔÑÄ, ÔÄâÊÂÐÐÞØ Ô ÔÑÎßÄÂÕÂÙËÇÌ (ÒÇÓÇÐÑÔ àÎÇÍÕÓÑÐÂ, ÍÑÐ-
×ÑÓÏÂÙËÑÐÐÞÇ Ë ÕÂÖÕÑÏÇÓÐÞÇ ÓÂÄÐÑÄÇÔËâ, Â ÕÂÍÉÇ ÔÑÎßÄÂ-
ÕÑØÓÑÏÐÞÇ ÔÆÄËÅË Ä àÎÇÍÕÓÑÐÐÞØ ÔÒÇÍÕÓÂØ). £ ©ÂÍÎáÚÇÐËË
ÑÃÔÖÉÆÇÐÞ ÒÇÓÔÒÇÍÕËÄÞ ÒÓËÏÇÐÇÐËâ ÏÑÎÇÍÖÎâÓÐÞØ ÏÑÆÇÎÇÌ
ÔÑÎßÄÂÕÂÙËË Ä ÒÑÎâÓÐÞØ ÉËÆÍÑÔÕâØ.

¥Îâ ÔÑØÓÂÐÇÐËâ ÓÂÊÖÏÐÑÅÑ ÃÂÎÂÐÔÂ ÏÇÉÆÖ ÛËÓÑÕÑÌ
ÑØÄÂÕÂ ÏÂÕÇÓËÂÎÂ Ë ÎÑÅËÍÑÌ ËÊÎÑÉÇÐËâ Ä ÑÃÊÑÓÇ ÒÓËÛÑÔß
ÑÅÓÂÐËÚËÕßÔâ ÕÑÎßÍÑ ÂÐÂÎËÊÑÏ ÑÔÐÑÄÐÞØ ÏÇÕÑÆÑÄ ÕÇÑÓËË
ÔÑÎßÄÂÕÂÙËË Ë ÒÓÇÐÇÃÓÇÚß ÆÇÕÂÎßÐÞÏ ÑÃÔÖÉÆÇÐËÇÏ ÒÑÎÖÚÇÐ-
ÐÞØ ÆÂÐÐÞØ.

II. °ÃÜÂâ ÔØÇÏÂ ÓÂÔÚÇÕÂ ÔÑÎßÄÂÕÂÙËË
£ÞÃÑÓ ÒÑÕÇÐÙËÂÎÑÄ ÏÇÉÏÑÎÇÍÖÎâÓÐÑÅÑ ÄÊÂËÏÑÆÇÌÔÕÄËâ
ËÅÓÂÇÕ Ä ÕÇÑÓËË ÔÑÎßÄÂÕÂÙËË ÑÒÓÇÆÇÎâáÜÖá ÓÑÎß. £ ÃÑÎß-
ÛËÐÔÕÄÇ ÕÇÑÓËÌ ÔÑÎßÄÂÕÂÙËË ÚÂÔÕËÙÞ ÔÑÎßÄÂÕÂ ç Ë ÓÂÔÕÄÑÓË-
ÕÇÎâ (ÍÂÍ ÂÕÑÏÞ, ÕÂÍ Ë ÏÑÎÇÍÖÎÞ) ÓÂÔÔÏÂÕÓËÄÂáÕ Ä ÓÂÏÍÂØ

ÍÎÂÔÔËÚÇÔÍÑÌ ÏÇØÂÐËÍË. ³ÑÄÑÍÖÒÐÑÔÕß ËÔÒÑÎßÊÖÇÏÞØ ÒÓË
àÕÑÏ ÏÇÕÑÆÑÄ Ë ÂÎÅÑÓËÕÏÑÄ ÓÂÔÚÇÕÂ ÚÂÔÕÑ ÑÕÐÑÔâÕ Í äÏÑÎÇ-
ÍÖÎâÓÐÑÌ ÏÇØÂÐËÍÇã (®®).16, 17 £ àÕÑÏ ÔÎÖÚÂÇ ÚÂÜÇ ÄÔÇÅÑ
ÒÓÇÆÒÑÎÂÅÂáÕ, ÚÕÑ àÕË ÒÑÕÇÐÙËÂÎÞ ÏÑÅÖÕ ÃÞÕß ÒÓÇÆÔÕÂÄ-
ÎÇÐÞ Ä ÄËÆÇ ÔÖÏÏ à××ÇÍÕËÄÐÞØ ÒÂÓÐÞØ ÂÕÑÏ-ÂÕÑÏÐÞØ ÒÑÕÇÐ-
ÙËÂÎÑÄ

U(R{N})=
XN
I 6� J

u�jRI ÿ RJj�.

©ÆÇÔß U(R{N}) ì ÒÑÕÇÐÙËÂÎßÐÂâ àÐÇÓÅËâ ÔËÔÕÇÏÞ ÔÑÎßÄÂÕ ë
ÓÂÔÕÄÑÓËÕÇÎß, Nì ÑÃÜÇÇ ÚËÔÎÑ ÂÕÑÏÑÄ Ä ÔËÔÕÇÏÇ, RI Ë RJ ì
ÓÂÆËÖÔÞ-ÄÇÍÕÑÓÞ ÂÕÑÏÑÄ I Ë J ÔÑÑÕÄÇÕÔÕÄÇÐÐÑ. ³ÖÏÏËÓÑÄÂ-
ÐËÇ ÒÓÑÄÑÆËÕÔâ ÒÑ ÄÔÇÄÑÊÏÑÉÐÞÏ ÒÂ'ÓÂÏ ÂÕÑÏÑÄ, ÅÆÇ ÑÃÂ
ÂÕÑÏÂ ÏÑÅÖÕ ÒÓËÐÂÆÎÇÉÂÕß ÔÑÎßÄÂÕÖ ËÎË ÏÑÎÇÍÖÎÇ ÓÂÔÕÄÑ-
ÓËÕÇÎâ, ÎËÃÑ ÑÆËÐ ÂÕÑÏ ÏÑÉÇÕ ÒÓËÐÂÆÎÇÉÂÕß ÔÑÎßÄÂÕÖ, Â
ÆÓÖÅÑÌì ÏÑÎÇÍÖÎÇ ÓÂÔÕÄÑÓËÕÇÎâ. ªÐÆÇÍÔÞ I Ë J ÑÃÑÊÐÂÚÂáÕ
ÑÆÐÑÄÓÇÏÇÐÐÑ ÍÂÍ ÕËÒ, ÕÂÍ Ë ÐÑÏÇÓ ÂÕÑÏÂ. °ÆÐÑ ËÊ ÒÓÇËÏÖ-
ÜÇÔÕÄ ÕÂÍÑÅÑ ÒÑÆØÑÆÂ ÔÑÔÕÑËÕ Ä ÄÑÊÏÑÉÐÑÔÕË ÔÄÇÔÕË ÒÓÑÃ-
ÎÇÏÖ Ä ÍÑÐÇÚÐÑÏ ÔÚÇÕÇ Í ËÔÔÎÇÆÑÄÂÐËá ÕÑÎßÍÑ ÓÂÆËÂÎßÐÞØ
ÂÕÑÏ-ÂÕÑÏÐÞØ ÒÑÕÇÐÙËÂÎßÐÞØ ×ÖÐÍÙËÌ. °ÆÐÂÍÑ ÆÂÉÇ Ä
ÕÂÍÑÏ ÒÓËÃÎËÉÇÐËË ÒÂÓÂÏÇÕÓËÊÂÙËâ ÏÇÉÂÕÑÏÐÞØ ÔËÎÑÄÞØ
ÒÑÎÇÌ ÑÚÇÐß ÔÎÑÉÐÂ. ¥Îâ àÕÑÅÑ ÊÂÆÂÇÕÔâ ×ÖÐÍÙËÑÐÂÎßÐÂâ
×ÑÓÏÂ ÍÂÉÆÑÅÑ ÒÑÕÇÐÙËÂÎÂ, ÔÑÆÇÓÉÂÜÂâ ÒÑÆÅÑÐÑÚÐÞÇ ÒÂÓÂ-
ÏÇÕÓÞ, ÒÑÆÃÑÓ ÍÑÕÑÓÞØ ÑÔÖÜÇÔÕÄÎâÇÕÔâ ÒÖÕÇÏ ÔÑÒÑÔÕÂÄÎÇ-
ÐËâ ÓÇÊÖÎßÕÂÕÑÄ ÒÓÑÃÐÞØ ÓÂÔÚÇÕÑÄ Ë àÍÔÒÇÓËÏÇÐÕÂÎßÐÞØ
ÆÂÐÐÞØ ÒÑ ÔÕÓÖÍÕÖÓÇ Ë ÕÇÓÏÑÆËÐÂÏËÚÇÔÍËÏ ÔÄÑÌÔÕÄÂÏ ÑÆÐÑ-
ÂÕÑÏÐÞØ ËÏÑÎÇÍÖÎâÓÐÞØÉËÆÍÑÔÕÇÌ. ²ÂÊÓÂÃÑÕÂÐÑ ÐÇÔÍÑÎßÍÑ
ÔØÇÏ ÒÂÓÂÏÇÕÓËÊÂÙËË ÄÐÖÕÓË- Ë ÏÇÉÏÑÎÇÍÖÎâÓÐÞØ ÔËÎÑÄÞØ
ÒÑÎÇÌ (AMBER,18 CHARMM,19 OPLS,20 GROMOS,21

GROMACS 22 Ë Õ.Æ.), Ä ÍÑÕÑÓÞØ ËÔÒÑÎßÊÖáÕ ÒÂÓÙËÂÎßÐÞÇ
ÊÂÓâÆÞ ÂÕÑÏÑÄ qi ÆÎâ ÒÂÓÂÏÇÕÓËÊÂÙËË ÍÖÎÑÐÑÄÔÍÑÅÑ ÄÊÂËÏÑ-
ÆÇÌÔÕÄËâ Ë ÏÑÆÇÎß ­ÇÐÐÂÓÆÂ-¥ÉÑÐÔÂ ÆÎâ ÒÂÓÂÏÇÕÓËÊÂÙËË
ÐÇÍÖÎÑÐÑÄÔÍÑÅÑ ÄÍÎÂÆÂ Ä ÂÕÑÏ-ÂÕÑÏÐÞÇ ÒÑÕÇÐÙËÂÎÞ.

°ÔÐÑÄÐÞÏ àÕÂÒÑÏ ÓÂÔÚÇÕÂ ÍÎÂÔÔËÚÇÔÍËØ ÏÑÎÇÍÖÎâÓÐÞØ
ÏÑÆÇÎÇÌ âÄÎâÇÕÔâ ÑÒÓÇÆÇÎÇÐËÇ ÓÂÄÐÑÄÇÔÐÑÅÑ ÂÐÔÂÏÃÎâ ÂÕÑÏ-
ÐÞØ ÍÑÐ×ËÅÖÓÂÙËÌ
ÿ
RfNg � ÿR1

ÿ
R2 . . .

ÿ
RN

Ä ÄÞÃÓÂÐÐÑÏ ÑÃÝÇÏÇ ÔÓÇÆÞ ÎËÃÑ ÒÖÕÇÏ ÓÇÛÇÐËâ ÆËÐÂÏË-
ÚÇÔÍËØ ÖÓÂÄÐÇÐËÌ (ÏÇÕÑÆ ®¥), ÎËÃÑ Ô ËÔÒÑÎßÊÑÄÂÐËÇÏ
ÏÇÕÑÆÂ ®¬. £ ÑÃÑËØ ÔÎÖÚÂâØ ÍÑÐÇÚÐÞÏ ÓÇÊÖÎßÕÂÕÑÏ
âÄÎâÇÕÔâ ÓÂÔÚÇÕ ÂÕÑÏ-ÂÕÑÏÐÑÌ (¡¡) ÍÑÓÓÇÎâÙËÑÐÐÑÌ ×ÖÐÍ-
ÙËË (¬¶) gAB(jR17R2j), ÍÑÕÑÓÂâ ÔÄâÊÂÐÂ Ô ÖÔÎÑÄÐÑÌ ÄÇÓÑâÕ-
ÐÑÔÕßá ÑÃÐÂÓÖÉÇÐËâ ÑÆÐÑÅÑ ÂÕÑÏÂ A ÐÇÍÑÕÑÓÑÌ ÏÑÎÇÍÖÎÞ Ä
ÕÑÚÍÇ R1 ÒÓË ÖÔÎÑÄËË, ÚÕÑ ÂÕÑÏ B ÆÓÖÅÑÌ ÏÑÎÇÍÖÎÞ ÐÂØÑ-
ÆËÕÔâ Ä ÕÑÚÍÇ R2 .23

¯ÂÎËÚËÇ ØËÏËÚÇÔÍËØ ÔÄâÊÇÌ ÒÓËÄÑÆËÕ Í ÄÑÊÐËÍÐÑÄÇÐËá
ÍÑÓÓÇÎâÙËÌ, ÍÑÕÑÓÞÇ ÊÂÆÂáÕÔâ ÄÐÖÕÓËÏÑÎÇÍÖÎâÓÐÞÏË ÍÑÓ-
ÓÇÎâÙËÑÐÐÞÏË ×ÖÐÍÙËâÏË (£®¬¶). ¥Îâ ÉÇÔÕÍËØ ÏÑÎÇÍÖÎ
£®¬¶ ÊÂÄËÔËÕ ÕÑÎßÍÑ ÑÕ ÅÇÑÏÇÕÓËË ÏÑÎÇÍÖÎÞ, ÆÎâ ÐÇÉÇÔÕ-
ÍËØ ÐÇÑÃØÑÆËÏÑ ÒÓÑÄÑÆËÕß ÖÔÓÇÆÐÇÐËÇ àÕËØ ×ÖÐÍÙËÌ ÒÑ ÄÔÇÏ
ÏÑÎÇÍÖÎâÓÐÞÏ ÍÑÐ×ÑÓÏÂÙËâÏ. ¡ÕÑÏ-ÂÕÑÏÐÞÇ ÍÑÓÓÇÎâ-
ÙËÑÐÐÞÇ ×ÖÐÍÙËË (¡¡¬¶) Ë £®¬¶ ÆÂáÕ ÒÑÎÐÖá ËÐ×ÑÓÏÂ-
ÙËá Ñ ÎÑÍÂÎßÐÑÌ ÏËÍÓÑÔÍÑÒËÚÇÔÍÑÌ ÔÕÓÖÍÕÖÓÇ ÓÂÔÕÄÑÓÂ Ë
ÔÑÎßÄÂÕËÓÑÄÂÐÐÑÅÑ ÍÑÏÒÎÇÍÔÂ. £ÔÇ ÕÇÓÏÑÆËÐÂÏËÚÇÔÍËÇ ÄÇÎË-
ÚËÐÞ (àÐÇÓÅËâ ¤ËÃÃÔÂ ÔÑÎßÄÂÕÂÙËË DG, ØËÏËÚÇÔÍËÌ ÒÑÕÇÐ-
ÙËÂÎ m Ë Õ.Æ.) ÏÑÅÖÕ ÃÞÕß ÕÂÍÉÇ ÄÞÚËÔÎÇÐÞ ÒÑ ÍÑÓÓÇÎâÙËÑÐ-
ÐÞÏ ×ÖÐÍÙËâÏ Ë ÄÐÖÕÓË- Ë ÏÇÉÏÑÎÇÍÖÎâÓÐÞÏ ÒÑÕÇÐÙËÂÎÂÏ
ÄÊÂËÏÑÆÇÌÔÕÄËâ.23

¢ÑÎÇÇ ÆÇÕÂÎßÐÞÇ ËÔÔÎÇÆÑÄÂÐËâ ÓÇÂÎßÐÞØ ÔÑÎßÄÂÕÂÙËÑÐ-
ÐÞØ ÔËÔÕÇÏ ÕÓÇÃÖáÕ ÍÄÂÐÕÑÄÑ-ÏÇØÂÐËÚÇÔÍÑÅÑ (QM) ÓÂÔÚÇÕÂ
ÓÂÔÒÓÇÆÇÎÇÐËâ àÎÇÍÕÓÑÐÐÑÌ ÒÎÑÕÐÑÔÕË re(r) Ë ÏÐÑÅÑàÎÇÍÕ-
ÓÑÐÐÑÌ ÄÑÎÐÑÄÑÌ ×ÖÐÍÙËË C�rfng� (n ì ÚËÔÎÑ àÎÇÍÕÓÑÐÑÄ).
°ÆÐÂÍÑ ÕÓÖÆÑÇÏÍÑÔÕß ÍÄÂÐÕÑÄÑ-ØËÏËÚÇÔÍËØ ÓÂÔÚÇÕÑÄ ËÊ
äÒÇÓÄÞØ ÒÓËÐÙËÒÑÄã ÄÇÎËÍÂ, Ë ÒÑÍÂ ËØ ÏÑÉÐÑ ÒÓÑÄÇÔÕË
ÎËÛß ÆÎâ ÔËÔÕÇÏ, ÔÑÔÕÑâÜËØ ËÊ ÐÇÔÍÑÎßÍËØ ÆÇÔâÕÍÑÄ ÂÕÑÏÑÄ.
¥Îâ ÔËÔÕÇÏ, ÄÍÎáÚÂáÜËØ ÔÑÕÐË ÂÕÑÏÑÄ, ÒÓËÏÇÐâáÕ ÒÑÎÖàÏ-

ç ´ÇÓÏËÐÑÏ äÔÑÎßÄÂÕã ÑÃÑÊÐÂÚÇÐÂ ÏÑÎÇÍÖÎÂ ÓÂÔÕÄÑÓÇÐÐÑÅÑ ØËÏË-
ÚÇÔÍÑÅÑ ÄÇÜÇÔÕÄÂ ÐÇÊÂÄËÔËÏÑ ÑÕ ÇÅÑ ÒÓËÓÑÆÞ. ¿ÕÑÕ ÕÇÓÏËÐ ÔÑÑÕÄÇÕ-
ÔÕÄÖÇÕ ÂÐÅÎËÌÔÍÑÏÖ äSoluteã15 Ë ÊÂÏÇÐâÇÕ ÑÃÞÚÐÑ ËÔÒÑÎßÊÖÇÏÑÇ
ÔÎÑÄÑÔÑÚÇÕÂÐËÇ äÏÑÎÇÍÖÎÂ ËÎË ÂÕÑÏ ÓÂÔÕÄÑÓÇÐÐÑÅÑ ÄÇÜÇÔÕÄÂã.

828 ¤.¯.¹ÖÇÄ, ®.£.¢ÂÊËÎÇÄÔÍËÌ



ÒËÓËÚÇÔÍËÇ ÏÇÕÑÆÞ. ±ÑàÕÑÏÖ Ä ÐÂÔÕÑâÜÇÇ ÄÓÇÏâ ÆÎâ ËÊÖÚÇ-
ÐËâ ÔÑÎßÄÂÕÂÙËË ÂÍÕËÄÐÑ ËÔÒÑÎßÊÖáÕ ÅËÃÓËÆÐÞÇ (QM/MM)
ÏÇÕÑÆÞ, Õ.Ç. ÓÂÔÚÇÕÐÞÇ ÔØÇÏÞ, Ä ÍÑÕÑÓÞØ ÑÆÐÑÄÓÇÏÇÐÐÑ
ÒÓËÏÇÐâáÕÔâ ÖÓÂÄÐÇÐËâ ÍÄÂÐÕÑÄÑÌ Ë ÏÑÎÇÍÖÎâÓÐÑÌ (ÍÎÂÔÔË-
ÚÇÔÍÑÌ) ÏÇØÂÐËÍË. £ÔÇ ÏÑÎÇÍÖÎÞ ÓÂÔÕÄÑÓÂ ÒÓË àÕÑÏ ÓÂÊÆÇ-
ÎâáÕ ÐÂ ÆÄÇ ÒÑÆÔËÔÕÇÏÞ: ÔÑÎßÄÂÕ, ÆÎâ ÍÑÕÑÓÑÅÑ ÒÓÑÄÑÆâÕ
ÍÄÂÐÕÑÄÞÇ ÓÂÔÚÇÕÞ, Ë ÓÂÔÕÄÑÓËÕÇÎß, ÍÑÕÑÓÞÌ ÓÂÔÔÏÂÕÓË-
ÄÂÇÕÔâ ÐÂ ÑÔÐÑÄÇ ÍÎÂÔÔËÚÇÔÍËØ ÏÑÎÇÍÖÎâÓÐÞØ ÏÑÆÇÎÇÌ. ³ÑÑÕ-
ÄÇÕÔÕÄÇÐÐÑ Ä ÏÇÉÏÑÎÇÍÖÎâÓÐÞØ ÒÑÕÇÐÙËÂÎÂØ ÄÞÆÇÎâáÕ
ÍÄÂÐÕÑÄÞÇ (Q), ÍÎÂÔÔËÚÇÔÍËÇ (M) Ë ÔÏÇÛÂÐÐÞÇ (QM) ÄÍÎÂÆÞ.
±ÑÎÐÞÌ ÅÂÏËÎßÕÑÐËÂÐH ÔËÔÕÇÏÞ ÄÍÎáÚÂÇÕ ÄÔÇ àÕË ÄÍÎÂÆÞ.

H � HQ �HQM �HM, (1)

HQ �
X
i

P2
i

2mi
�
X
ij

ZiZj

jRi ÿ Rjj
� hCjHejCi,

HQM �
X
iI

"
ZiqI
jRi ÿ RIj

ÿ
*
C

����� qI
jri ÿ RIj

�����C
+
�V�jRi ÿ RIj�

�
,

HM �
X
I

P2
I

2mI
�
X
IJ

u�jRI ÿ RJj).

©ÆÇÔß ÐËÉÐËÇ ËÐÆÇÍÔÞ i, j, I, J ÑÕÐÑÔâÕÔâ Í ÂÕÑÏÂÏ ÍÄÂÐÕÑÄÑÌ Ë
ÍÎÂÔÔËÚÇÔÍÑÌ ÒÑÆÔËÔÕÇÏ ÔÑÑÕÄÇÕÔÕÄÇÐÐÑ; Pi , PI Ë Ri , RI ì
ËÏÒÖÎßÔÞ Ë ÍÑÑÓÆËÐÂÕÞ (ÓÂÆËÖÔÞ-ÄÇÍÕÑÓÞ) ÂÕÑÏÑÄ;Zi ,miì
ÊÂÓâÆ Ë ÏÂÔÔÂ âÆÇÓ ÔÑÎßÄÂÕÂ, He ì àÎÇÍÕÓÑÐÐÞÌ ÅÂÏËÎßÕÑ-
ÐËÂÐ (ÏÞ ÇÅÑ âÄÐÑ ÐÇ ÄÞÒËÔÞÄÂÇÏ), ÖÅÑÎÍÑÄÞÇ ÔÍÑÃÍË
hCj . . . jCi ÑÊÐÂÚÂáÕ ÖÔÓÇÆÐÇÐËÇ ÒÑ àÎÇÍÕÓÑÐÐÑÌ ÍÑÐ×ËÅÖÓÂ-
ÙËË ÔÑÎßÄÂÕÂ Ô ÍÑÑÓÆËÐÂÕÂÏË àÎÇÍÕÓÑÐÑÄ ri . °ÒÇÓÂÕÑÓ HQM

ÔÑÆÇÓÉËÕ ÍÂÍ àÎÇÍÕÓÑÔÕÂÕËÚÇÔÍËÌ (ÆÄÂ ÒÇÓÄÞØ ÚÎÇÐÂ), ÕÂÍ Ë
ÐÇàÎÇÍÕÓÑÔÕÂÕËÚÇÔÍËÌ (V) ÄÍÎÂÆÞ.

ªÔÒÑÎßÊÑÄÂÐËÇ ÅÂÏËÎßÕÑÐËÂÐÂ (1) ÄÍÎáÚÂÇÕ ÓÂÔÚÇÕ ÏÐÑ-
ÅÑàÎÇÍÕÓÑÐÐÑÌ ÄÑÎÐÑÄÑÌ ×ÖÐÍÙËË C Ë ÓÂÄÐÑÄÇÔÐÑÌ ÍÑÐ×Ë-
ÅÖÓÂÙËË

ÿ
RfNg ÏÑÎÇÍÖÎ ÓÂÔÕÄÑÓËÕÇÎâ. ³ ÒÑÏÑÜßá ÏÇÕÑÆÂ

ÍÑÓÓÇÎâÙËÑÐÐÞØ ×ÖÐÍÙËÌ ÒÓÑÃÎÇÏÖ ÔÑÎßÄÂÕÂÙËË ÏÑÉÐÑ
ÔÄÇÔÕË Í ËÔÔÎÇÆÑÄÂÐËá à××ÇÍÕËÄÐÑÅÑ ÅÂÏËÎßÕÑÐËÂÐÂ Hef ,
ÍÑÕÑÓÞÌ ÑÒÓÇÆÇÎâÇÕ ÒÑÄÇÆÇÐËÇ ÍÄÂÐÕÑÄÑÌ ÒÑÆÔËÔÕÇÏÞ ÄÑ
ÄÐÇÛÐÇÏ ÒÑÎÇ Vef�R� , ÔÑÊÆÂÄÂÇÏÑÏ Ä ÕÑÚÍÇ Ri ÏÑÎÇÍÖÎÂÏË
ÓÂÔÕÄÑÓËÕÇÎâ,

Hef � HQ � Vef �
X
i

P2
i

2mi
�
X
ij

ZiZj

jRi ÿ Rjj
� (2)

�hCjHejCi �
X
AB

�
gAB�r�uAB�jrÿ Rj�dr,

ÅÆÇ gAB�r� ì ¡¡¬¶ ÏÇÉÆÖ ÂÕÑÏÂÏË ÔÑÎßÄÂÕËÓÑÄÂÐÐÑÅÑ
ÍÑÏÒÎÇÍÔÂ Ë ÓÂÔÕÄÑÓËÕÇÎâ, uAB�r�ì ÔÑÑÕÄÇÕÔÕÄÖáÜËÇ ÂÕÑÏ-
ÂÕÑÏÐÞÇ ÒÑÕÇÐÙËÂÎÞ. ´ÂÍ, ÔÄÑÃÑÆÐÂâ àÐÇÓÅËâ ¤ËÃÃÔÂ ÔÑÎß-
ÄÂÕÂÙËË ÔËÔÕÇÏÞ (Ä ÓÂÔÚÇÕÇ ÐÂ ÑÆÐÖ ÚÂÔÕËÙÖ ÔÑÎßÄÂÕÂ) ÄÞÓÂ-
ÉÂÇÕÔâ ÖÓÂÄÐÇÐËÇÏ

DG � hCjHefjCi ÿ hC0jHQjC0i � m, (3)

ÅÆÇ C0�rfng� Ë C�rfng� ì ÏÐÑÅÑàÎÇÍÕÓÑÐÐÞÇ ÄÑÎÐÑÄÞÇ ×ÖÐÍ-
ÙËË ÔÑÎßÄÂÕÂ Ä ÄÂÍÖÖÏÇ Ë Ä ÓÂÔÕÄÑÓËÕÇÎÇ ÔÑÑÕÄÇÕÔÕÄÇÐÐÑ, mì
ØËÏËÚÇÔÍËÌ ÒÑÕÇÐÙËÂÎ ÓÂÔÕÄÑÓËÕÇÎâ, ÍÑÕÑÓÞÌ ÏÑÉÇÕ ÃÞÕß
ÄÞÓÂÉÇÐ ÚÇÓÇÊ ¬¶. ´ÂÍ ÍÂÍ ¡¡¬¶ÑÒÓÇÆÇÎâÇÕÔâ ÓÂÄÐÑÄÇÔÐÑÌ
ÍÑÐ×ËÅÖÓÂÙËÇÌ ÏÑÎÇÍÖÎ ÓÂÔÕÄÑÓËÕÇÎâ, ÍÑÕÑÓÂâ ÕÂÍÉÇ ÊÂÄË-
ÔËÕ ÑÕ ÓÂÔÒÓÇÆÇÎÇÐËâ àÎÇÍÕÓÑÐÐÑÌ ÒÎÑÕÐÑÔÕË re�r�, ÕÑ ÕÓÇ-
ÃÖÇÕÔâ ÒÓÑÄÑÆËÕß ÔÂÏÑÔÑÅÎÂÔÑÄÂÐÐÞÌ ÓÂÔÚÇÕ C Ë gAB�r�.
±ÓÑÙÇÆÖÓÂ ÄÞÚËÔÎÇÐËâ ÔÑÔÕÑËÕ Ä ÔÎÇÆÖáÜÇÏ. ¢ÇÓÇÕÔâ
ÍÂÍÑÇ-ÎËÃÑ ÐÂÚÂÎßÐÑÇ ÒÓËÃÎËÉÇÐËÇ ÆÎâ ÄÑÎÐÑÄÑÌ ×ÖÐÍÙËË
C Ë ÆÎâ ÒÓÑÔÕÓÂÐÔÕÄÇÐÐÑÌ ÍÑÐ×ËÅÖÓÂÙËË ÔÑÎßÄÂÕÂ. ±ÑÔÎÇ
àÕÑÅÑ ÐÖÉÐÑ ÓÂÔÔÚËÕÂÕß ÓÂÔÒÓÇÆÇÎÇÐËÇ ÊÂÓâÆÑÄ ÐÂ ÂÕÑÏÂØ
ÔÑÎßÄÂÕÂ, ÊÂÕÇÏ ÐÂÌÕË ÓÂÄÐÑÄÇÔÐÖá ÍÑÐ×ËÅÖÓÂÙËá

ÿ
RfNg Ë

gAB�r�, ÄÞÚËÔÎËÕß ÄÐÇÛÐÇÇ ÒÑÎÇ Ë, ÐÂÍÑÐÇÙ, ÖÕÑÚÐËÕß C,
ÒÓÑÄÇÆâ ÓÂÔÚÇÕ ÓÂÔÒÓÇÆÇÎÇÐËâ àÎÇÍÕÓÑÐÐÑÌ ÒÎÑÕÐÑÔÕË Ä

àÕÑÏ ÄÐÇÛÐÇÏ ÒÑÎÇ. µÍÂÊÂÐÐÖá ÒÓÑÙÇÆÖÓÖ ÐÇÑÃØÑÆËÏÑ
ÒÑÄÕÑÓâÕß ÆÑ ÒÑÎÐÑÅÑ ÔÂÏÑÔÑÅÎÂÔÑÄÂÐËâ. ²ÂÊÎËÚÐÞÇ ÏÑÆË-
×ËÍÂÙËË ÆÂÐÐÑÌ ÒÓÑÙÇÆÖÓÞ ÑÒÓÇÆÇÎâáÕÔâ ÄÞÃÑÓÑÏ ÏÇÕÑÆÑÄ
ÓÂÔÚÇÕÂ gAB�r� (®¥, ®¬ ËÎË ËÐÕÇÅÓÂÎßÐÞÇ ÖÓÂÄÐÇÐËâ) Ë C.
µÚÇÕ àÎÇÍÕÓÑÐÐÑÌ ÒÑÎâÓËÊÂÙËË ÏÑÎÇÍÖÎ ÓÂÔÕÄÑÓËÕÇÎâ ÒÓË-
ÄÑÆËÕ Í ÔÖÜÇÔÕÄÇÐÐÑÏÖ ËÊÏÇÐÇÐËá ÄÔÇÌ ÔØÇÏÞ ÓÂÔÚÇÕÑÄ.

£ ÑÃÜÇÏ ÔÎÖÚÂÇ ÓÂÔÚÇÕ ÓÂÄÐÑÄÇÔÐÑÌ ÍÑÐ×ËÅÖÓÂÙËË
ÔËÔÕÇÏÞ ÔÑÎßÄÂÕ+ÓÂÔÕÄÑÓËÕÇÎß, ÕÂÍ ÉÇ ÍÂÍ Ë ÓÂÔÚÇÕ
¡¡¬¶, ÕÓÖÆÑÇÏÑÍ, ÒÑàÕÑÏÖ Ä ÍÑÐÕËÐÖÂÎßÐÞØ ÏÑÆÇÎâØ
ËÔÒÑÎßÊÖáÕ ÆÑÒÑÎÐËÕÇÎßÐÞÇ ÖÒÓÑÜÇÐËâ. ±ÓËÃÎËÉÇÐËâ,
ÑÔÐÑÄÂÐÐÞÇ ÐÂ ÕÇÑÓËË ÎËÐÇÌÐÑÅÑ ÑÕÍÎËÍÂ,24 ÒÑÊÄÑÎâáÕ ÔÄÇÔ-
ÕË ÊÂÆÂÚÖ Í ÓÂÔÚÇÕÖ ÄÑÎÐÑÄÑÌ ×ÖÐÍÙËË C Ä ÔÂÏÑÔÑÅÎÂÔÑÄÂÐ-
ÐÑÏ ÓÇÂÍÕËÄÐÑÏ ÒÑÎÇ (Self Consistent Field, SCF)Vef , ÍÑÕÑÓÑÇ
ÊÂÄËÔËÕ ÑÕ ÆËàÎÇÍÕÓËÚÇÔÍÑÌ ÒÓÑÐËÙÂÇÏÑÔÕË ÉËÆÍÑÔÕË Ë ÓÂÔ-
ÒÓÇÆÇÎÇÐËâ ÊÂÓâÆÂ ÐÂ ÔÑÎßÄÂÕÇ. ´ÂÍËÏ ÑÃÓÂÊÑÏ, Ô ÒÑÏÑÜßá
ÍÑÐÕËÐÖÂÎßÐÞØ ÏÑÆÇÎÇÌ (¬®) ÏÑÉÐÑ ÓÂÔÔÚËÕÂÕß àÐÇÓÅËá
ÔÑÎßÄÂÕÂÙËË Ë ÓÂÔÒÓÇÆÇÎÇÐËÇ àÎÇÍÕÓÑÐÐÑÌ ÒÎÑÕÐÑÔÕË ÐÂ
ÔÑÎßÄÂÕËÓÑÄÂÐÐÑÌ ÏÑÎÇÍÖÎÇ ÃÇÊ ÄÞÚËÔÎÇÐËÌ ÍÑÓÓÇÎâÙËÑÐ-
ÐÞØ ×ÖÐÍÙËÌ. ¶ÂÍÕËÚÇÔÍË ÖÍÂÊÂÐÐÂâ ÔØÇÏÂ ÕÓÇÃÖÇÕ ÎËÛß
ÆÑÒÑÎÐËÕÇÎßÐÑÅÑ ÔÂÏÑÔÑÅÎÂÔÑÄÂÐÐÑÅÑ ÓÂÔÚÇÕÂ Vef , ÍÑÕÑÓÞÌ
ÏÑÉÇÕ ÃÞÕß ÇÔÕÇÔÕÄÇÐÐÞÏ ÑÃÓÂÊÑÏ ÄÍÎáÚÇÐ Ä ÔÕÂÐÆÂÓÕÐÞÇ
ÍÄÂÐÕÑÄÑ-ØËÏËÚÇÔÍËÇ ÒÓÑÙÇÆÖÓÞ.25

III. ¬ÑÐÕËÐÖÂÎßÐÞÇ ÏÑÆÇÎË
±ÓËÃÎËÉÇÐËÇ ÎËÐÇÌÐÑÅÑ ÑÕÍÎËÍÂ Ä ÕÇÑÓËË ÔÑÎßÄÂÕÂÙËË ÒÓÇÆ-
ÔÕÂÄÎâÇÕÔâ ÑÃÑÔÐÑÄÂÐÐÞÏ ÒÓË ÖÚÇÕÇ àÎÇÍÕÓÑÔÕÂÕËÚÇÔÍËØ
ÄÊÂËÏÑÆÇÌÔÕÄËÌ Ä ÔËÔÕÇÏÇ, ÔÑÔÕÑâÜÇÌ ËÊ ÔÑÎßÄÂÕÂ Ë ÓÂÔÕÄÑ-
ÓËÕÇÎâ. ¦ÅÑ ÛËÓÑÍÑ ÒÓËÏÇÐâáÕ ÆÎâ ÔËÔÕÇÏ, ÅÆÇ ÕÂÍËÇ ÄÊÂË-
ÏÑÆÇÌÔÕÄËâ ÒÓÇÑÃÎÂÆÂáÕ, Õ.Ç. ÆÎâ ÊÂÓâÉÇÐÐÞØ Ë ÔËÎßÐÑ
ÒÑÎâÓÐÞØ ÔÑÎßÄÂÕÑÄ Ä ÒÑÎâÓÐÞØ ÓÂÔÕÄÑÓËÕÇÎâØ. ¿ÕÑ ÒÓËÃÎË-
ÉÇÐËÇ ÔÑÔÕÂÄÎâÇÕ ÑÔÐÑÄÖ ÍÑÐÕËÐÖÂÎßÐÑÌ ÕÇÑÓËË. °ÐÑ ×ÑÓÏÖ-
ÎËÓÖÇÕÔâ Ä ÄËÆÇ ÔÑÑÕÐÑÛÇÐËâ ÏÇÉÆÖ ÓÂÔÒÓÇÆÇÎÇÐËÇÏ ÊÂÓâÆÂ
ÐÂ ÔÑÎßÄÂÕÇ rZ�r�, ÊÂÄËÔâÜÇÏ ÑÕ ÊÂÓâÆÂ ÂÕÑÏÐÞØ âÆÇÓ Ë
ÓÂÔÒÓÇÆÇÎÇÐËâ àÎÇÍÕÓÑÐÐÑÌ ÒÎÑÕÐÑÔÕË re�r�, Õ.Ç.

rZ�r� �
X
i

Zid�rÿ Ri� ÿ re�r�,

Ë ÒÑÎÇÏ äÑÕÍÎËÍÂã ÔÓÇÆÞ V�r�ì àÎÇÍÕÓÑÔÕÂÕËÚÇÔÍËÏ ÒÑÎÇÏ

V�r� � bKrZ � � rZ�r0�K�r; r0�dr0. (4)

©ÆÇÔß bK ì ÎËÐÇÌÐÞÌ ËÐÕÇÅÓÂÎßÐÞÌ ÑÒÇÓÂÕÑÓ Ô ÔËÏÏÇÕÓËÚ-
ÐÞÏ âÆÓÑÏK�r; r0� (àÎÇÍÕÓÑÔÕÂÕËÚÇÔÍÂâ ×ÖÐÍÙËâ ¤ÓËÐÂ, ÍÑÕÑ-
ÓÂâ Ä ÔÎÖÚÂÇ àÎÇÍÕÓÑÔÕÂÕËÚÇÔÍÑÅÑ ÒÑÕÇÐÙËÂÎÂ Ä ÄÂÍÖÖÏÇ
ËÏÇÇÕ ÄËÆ jrÿ r0jÿ1). £ ÓÂÏÍÂØ ÎËÐÇÌÐÑÌ ÕÇÑÓËË ÔÄÑÃÑÆÐÂâ
àÐÇÓÅËâ ¤ÇÎßÏÅÑÎßÙÂ ÔÑÎßÄÂÕÂÙËË ÓÂÄÐÂ

DF � 1

2

�
rZ�r�V�r�dr �

1

2

�
rZ�r0�K�r; r0�rZ�r�dr0dr. (5)

£ ÒÓÑÔÕÇÌÛÇÏ ÔÎÖÚÂÇ ÑÆÐÑÓÑÆÐÑÌ ÔÓÇÆÞ ÓÂÔÒÓÇÆÇÎÇÐËÇ
ÊÂÓâÆÂ rZ�r� ÔÄâÊÂÐÑ Ô ÒÑÎÇÏ ËÐÆÖÍÙËË D�r� ÖÓÂÄÐÇÐËÇÏ
±ÖÂÔÔÑÐÂ

HD � 4prZ�r�, (6)

Â ÒÑÎâÓËÊÂÙËâ P�r� ÔÓÇÆÞ ÓÂÄÐÂ

P�r� � 1

4
p
�
1ÿ 1

e0

�
D�r�, (7)

D � e0E,

ÅÆÇ e0 ì ÔÕÂÕËÚÇÔÍÂâ ÆËàÎÇÍÕÓËÚÇÔÍÂâ ÒÓÑÐËÙÂÇÏÑÔÕß ÓÂÔ-
ÕÄÑÓËÕÇÎâ, E ì àÎÇÍÕÓËÚÇÔÍÑÇ ÒÑÎÇ. ±ÇÓÇÏÇÐÐÂâ ÒÑÎâÓËÊÂ-
ÙËâ ÄÑÊÐËÍÂÇÕ Ä ÑÆÐÑÓÑÆÐÑÌ ÔÓÇÆÇ Ä ÍÂÚÇÔÕÄÇ ÒÑÎâ ÑÕÍÎËÍÂ.
´ÂÍÂâ ÒÓÑÔÕÇÌÛÂâ ÏÑÆÇÎß ÐÂÛÎÂ ÛËÓÑÍÑÇ ÒÓËÏÇÐÇÐËÇ Ä
ÓÂÐÐËØ ÄÂÓËÂÐÕÂØ ÕÇÑÓËË ÒÇÓÇÐÑÔÂ àÎÇÍÕÓÑÐÂ.

µÔÒÇØË ØËÏËË 72 (9) 2003 829



¥Îâ ÑÒËÔÂÐËâ à××ÇÍÕÑÄ ÔÑÎßÄÂÕÂÙËË ÐÂ ÔÑÄÓÇÏÇÐÐÑÏ
ÖÓÑÄÐÇ ÐÇÑÃØÑÆËÏÑ ÒÓËÐËÏÂÕß ÄÑ ÄÐËÏÂÐËÇ ÆËÔÍÓÇÕÐÖá
(ÂÕÑÏÐÖá) ÔÕÓÖÍÕÖÓÖ ÔÑÎßÄÂÕËÓÑÄÂÐÐÑÌ ÏÑÎÇÍÖÎÞ. £ÑÊÐË-
ÍÂÇÕ ÅÓÂÐËÙÂ, ÑÕÆÇÎâáÜÂâ ÑÃÎÂÔÕß, ÊÂÐâÕÖá ÔÑÎßÄÂÕÑÏ
(äÒÑÎÑÔÕßã, Ä ÍÑÕÑÓÑÌ ÆËàÎÇÍÕÓËÚÇÔÍÖá ÒÓÑÐËÙÂÇÏÑÔÕß e
ÒÓËÐËÏÂáÕ ÓÂÄÐÑÌ ÇÆËÐËÙÇ), ÑÕ ÑÍÓÖÉÂáÜÇÌ ÇÇ ÑÃÎÂÔÕË,
ÊÂÒÑÎÐÇÐÐÑÌ ÐÇÒÓÇÓÞÄÐÑÌ ÔÓÇÆÑÌ Ô e � e0 . ±ÓË ÕÂÍËØ ÅÓÂÐËÚ-
ÐÞØ ÖÔÎÑÄËâØ ËÔÒÑÎßÊÑÄÂÕß ÒÇÓÇÏÇÐÐÞÇP�r� ËD�r� ÐÇÖÆÑÃÐÑ,
Ë ÙÇÎÇÔÑÑÃÓÂÊÇÐ ÒÇÓÇØÑÆ Í ÑÃÜËÏ ÔÑÑÕÐÑÛÇÐËâÏ (4), (5).
£ àÕÑÏ ÔÎÖÚÂÇ âÆÓÑ ÑÕÍÎËÍÂK�r; r0� ÑÒÓÇÆÇÎâÇÕÔâ ÍÂÍ ×ÖÐÍÙËâ
e0 . ¹ËÔÎÇÐÐÞÇ ÓÇÂÎËÊÂÙËË ÒÑÔÎÇÆÐÇÌ ÒÓÑÙÇÆÖÓÞ àÍÄËÄÂ-
ÎÇÐÕÐÞ ÓÇÛÇÐËá ÖÓÂÄÐÇÐËâ ±ÖÂÔÔÑÐÂ Ô ÔÑÑÕÄÇÕÔÕÄÖáÜËÏË
ÅÓÂÐËÚÐÞÏË ÖÔÎÑÄËâÏË, ÍÑÕÑÓÞÇ ÏÑÅÖÕ ÃÞÕß ÓÂÊÎËÚÐÞÏË Ä
ÊÂÄËÔËÏÑÔÕË ÑÕ ÍÑÐÍÓÇÕÐÑÅÑ ÏÇÕÑÆÂ ÊÂÆÂÐËâ ÅÓÂÐËÙÞ ÒÑ-
ÎÑÔÕË, ÅÆÇ ÒÑÏÇÜÂÇÕÔâ ÔÑÎßÄÂÕ. ¯ÇÍÑÕÑÓÞÇ ËÊ àÕËØ ÏÇÕÑÆÑÄ
ÖÒÑÏâÐÖÕÞ ÐËÉÇ.

£ ÐÇÎÑÍÂÎßÐÑÌ àÎÇÍÕÓÑÔÕÂÕËÍÇ ÒÓÇÆÎÂÅÂÇÕÔâ ÃÑÎÇÇ ÑÃÜÂâ
×ÑÓÏÖÎËÓÑÄÍÂ àÎÇÍÕÓÑÔÕÂÕËÚÇÔÍËØ ÖÓÂÄÐÇÐËÌ.26, 27 ´ÂÍ, ÆÎâ
ÑÆÐÑÓÑÆÐÑÌ ÔÓÇÆÞ ÒÓÑÔÕÞÇ ×ÑÓÏÖÎÞ (6), (7) ÊÂÏÇÐâáÕ
ÔÑÑÕÐÑÛÇÐËÇÏ

P�r� �
�
E�r0�w�rÿ r0�dr0. (8)

©ÆÇÔß w�rÿ r0� ì ÐÇÎÑÍÂÎßÐÂâ ÑÃÑÃÜÇÐÐÂâ ÆËàÎÇÍÕÓËÚÇÔÍÂâ
ÄÑÔÒÓËËÏÚËÄÑÔÕß. £ ÔÕÂÐÆÂÓÕÐÑÏ ×ÇÐÑÏÇÐÑÎÑÅËÚÇÔÍÑÏ ÒÑÆ-
ØÑÆÇ 26 ë 29 ÑÐÂ ÄÞÓÂÉÂÇÕÔâ ÚÇÓÇÊ ÆËàÎÇÍÕÓËÚÇÔÍÖá ×ÖÐÍÙËá
w�k� (¶ÖÓßÇ-ÑÃÓÂÊ ×ÖÐÍÙËË w�r�), ÍÑÕÑÓÂâ Ä ÔÄÑá ÑÚÇÓÇÆß
ÔÄâÊÂÐÂ Ô ÆËàÎÇÍÕÓËÚÇÔÍÑÌ ÄÑÔÒÓËËÏÚËÄÑÔÕßá e�k�
ÔÑÑÕÐÑÛÇÐËÇÏ

w�k� � 1

4p

�
1ÿ 1

e�k�
�
. (9)

¿ÕÑÕ ÒÑÆØÑÆ ÒÑÊÄÑÎâÇÕ Ä ÍÑÐÕËÐÖÂÎßÐÑÌ ÕÇÑÓËË ÖÚÇÔÕß
ÔÕÓÖÍÕÖÓÖ ÔÓÇÆÞ. £ ÍÂÚÇÔÕÄÇ ÒÓËÏÇÓÂ ÓÂÔÔÏÑÕÓËÏ ÏÑÆÇÎß-
ÐÖá×ÖÐÍÙËá w�k� ÆÎâ ËÊÑÕÓÑÒÐÑÅÑ ÔÎÖÚÂâ, ÍÑÅÆÂ ÑÐÂ ÊÂÄËÔËÕ
ÕÑÎßÍÑ ÑÕ ÆÎËÐÞ ÄÇÍÕÑÓÂ k. £ ÐÂËÃÑÎÇÇ ÒÓÑÔÕÑÏ ÄÂÓËÂÐÕÇ
ÕÂÍÂâ ÏÑÆÇÎß ËÏÇÇÕ ÄËÆ 24 ë 30

w�k� � w0 �
w1

1� k2&2
. (10)

©ÆÇÔß w0 Ë w1 ì ÍÑÐÔÕÂÐÕÞ, ÒÇÓÄÂâ ËÊ ÍÑÕÑÓÞØ ÑÒÓÇÆÇÎâÇÕ
ÎÑÍÂÎßÐÖá, Â ÄÕÑÓÂâì ÐÇÎÑÍÂÎßÐÖá ÍÑÏÒÑÐÇÐÕÞ ÄÑÔÒÓËËÏ-
ÚËÄÑÔÕË; k �j k j; ÒÂÓÂÏÇÕÓ ÏÑÆÇÎË & âÄÎâÇÕÔâ ÆÎËÐÑÌ ÍÑÓÓÇ-
ÎâÙËË. ±ÑÔÎÇ ÑÃÓÂÕÐÑÅÑ ÒÓÇÑÃÓÂÊÑÄÂÐËâ ¶ÖÓßÇ ×ÖÐÍÙËâ (10)
ÒÑÓÑÉÆÂÇÕ äâÆÓÑ ÄÑÔÒÓËËÏÚËÄÑÔÕËã, ÊÂÄËÔâÜÇÇ ÕÑÎßÍÑ ÑÕ
ÓÂÔÔÕÑâÐËâ ÏÇÉÆÖ ÕÑÚÍÂÏË r Ë r0

w�jrÿ r0j� � w0d�rÿ r0� � w1
4p&2jrÿ r0j exp

ÿÿ &ÿ1jrÿ r0j�, (11)
ÅÆÇ dì ÆÇÎßÕÂ-×ÖÐÍÙËâ ¥ËÓÂÍÂ.

£ ÔÑÑÕÄÇÕÔÕÄËË Ô ×ÑÓÏÖÎÑÌ (8) ÑÕÍÎËÍ P�r� àÍÔÒÑÐÇÐ-
ÙËÂÎßÐÑ ÊÂÕÖØÂÇÕ ÒÓË ÖÄÇÎËÚÇÐËË ÓÂÔÔÕÑâÐËâ jrÿ r0j, Â ÆË-
àÎÇÍÕÓËÚÇÔÍÑÇ àÍÓÂÐËÓÑÄÂÐËÇ ÊÂÓâÆÂ ÔÑÎßÄÂÕÂ à××ÇÍÕËÄÐÑ
ÎËÛß ÐÂ ÓÂÔÔÕÑâÐËâØ, ÐÇ ÒÓÇÄÞÛÂáÜËØ &. ±ÓË ÑÒËÔÂÐËË
ÑÓËÇÐÕÂÙËÑÐÐÑÌ ÒÑÎâÓËÊÂÙËË ÔÓÇÆÞ ÄÇÎËÚËÐÂ & ËÏÇÇÕ ÒÑÓâ-
ÆÑÍ ØÂÓÂÍÕÇÓÐÑÅÑ ÓÂÊÏÇÓÂ ÚÂÔÕËÙ ÓÂÔÕÄÑÓËÕÇÎâ.

±ÓËÏÇÐËÏÑÔÕß ÎÑÍÂÎßÐÞØ ÏÑÆÇÎÇÌ ÑÅÓÂÐËÚÇÐÂ ÒÓÇÆÇÎß-
ÐÞÏ ÔÎÖÚÂÇÏ &9 &0, ÅÆÇ &0 ì ØÂÓÂÍÕÇÓÐÞÌ ÓÂÊÏÇÓ ÔÑÎßÄÂÕË-
ÓÑÄÂÐÐÑÌ ÏÑÎÇÍÖÎÞ. £ÄÑÆâ ÏÐÑÅÑÏÑÆÑÄÞÇ ÏÑÆÇÎßÐÞÇ
×ÖÐÍÙËË ÍÂÍ ÔÖÏÏÞ ÎÑÓÇÐÙÇÄÞØ ×ÖÐÍÙËÌ (10) Ô ÓÂÊÎËÚÐÞÏË
ÒÂÓÂÏÇÕÓÂÏË &1; &2; ::: ; ÏÑÉÐÑ ÑÃÑÃÜËÕß ÖÓÂÄÐÇÐËÇ (10) Ë
ÃÑÎÇÇ ÆÇÕÂÎßÐÑ ÑÒËÔÂÕß ÔÕÓÖÍÕÖÓÖ ÓÂÔÕÄÑÓËÕÇÎâ ÄÑÍÓÖÅ ÔÑÎß-
ÄÂÕÂ.24 ë 28

¯ÇÎÑÍÂÎßÐÞÇ ÏÑÆÇÎË ÆÎâ ÐÇÑÆÐÑÓÑÆÐÑÌ ÔÓÇÆÞ ÔÎÑÉÐÞ Ë
ÓÂÊÓÂÃÑÕÂÐÞ ÕÑÎßÍÑ ÆÎâ Ô×ÇÓËÚÇÔÍË ÔËÏÏÇÕÓËÚÐÞØ

ÔËÔÕÇÏ,30 ë 33 ØÑÕâ ÑÒËÔÞÄÂáÜËÇ ËØ ÖÓÂÄÐÇÐËâ ËÊÄÇÔÕÐÞ Ë
ÆÎâ ÑÃÜÇÅÑ ÔÎÖÚÂâ.31 ë 33 £ àÕËØ ÏÑÆÇÎâØ ÔÑØÓÂÐâÇÕÔâ ÎËÐÇÌ-
ÐÑÇ ÔÑÑÕÐÑÛÇÐËÇ (4), Ë Ä ÍÑÐÇÚÐÑÏ ËÕÑÅÇ (ÑÕÄÎÇÍÂâÔß ÑÕ
ÕÇØÐËÚÇÔÍËØ ÔÎÑÉÐÑÔÕÇÌ) âÆÓÑ ÑÕÍÎËÍÂ K�r; r0� ÏÑÉÐÑ ÄÞÓÂ-
ÊËÕß ÚÇÓÇÊ ×ÖÐÍÙËá w�k� ÎËÃÑ e�k�.

±ÑÆÑÃÐÞÌ ÒÑÆØÑÆ ÏÑÉÐÑ ÑÃÑÃÜËÕß ÐÂ à××ÇÍÕÞ, ÊÂÄËÔâ-
ÜËÇ ÑÕ ÄÓÇÏÇÐË, ÒÖÕÇÏ ÄÄÇÆÇÐËâ ×ÖÐÍÙËÌ w�k;o� ËÎË e�k;o�,
ÊÂÄËÔâÜËØ ÑÕ ÚÂÔÕÑÕÞ o. ±ÓË ÑÕÔÖÕÔÕÄËË ÒÓÑÔÕÓÂÐÔÕÄÇÐÐÑÌ
ÆËÔÒÇÓÔËË ÑÐË ÔÄÑÆâÕÔâ ÕÑÎßÍÑ Í ×ÖÐÍÙËâÏ w�o� Ë e�o�,
ÍÑÕÑÓÞÇ âÄÎâáÕÔâ ÍÑÏÒÎÇÍÔÐÞÏË ÄÇÎËÚËÐÂÏË.34 ¯ÂÒÓËÏÇÓ,

e�o� � e1�o� � e2�o�,
ÅÆÇ ÚÂÔÕË e1 (ÆÇÌÔÕÄËÕÇÎßÐÂâ ) Ë e2 (ÏÐËÏÂâ) âÄÎâáÕÔâ ÔÑÑÕ-
ÄÇÕÔÕÄÇÐÐÑ ÚÇÕÐÑÌ Ë ÐÇÚÇÕÐÑÌ ×ÖÐÍÙËâÏË o. ±ÇÓÇØÑÆ Í
ÄÓÇÏÇÐÐÞ'Ï ×ÖÐÍÙËâÏ ÑÔÖÜÇÔÕÄÎâÇÕÔâ ÑÃÓÂÕÐÞÏ ÒÓÇÑÃÓÂÊÑ-
ÄÂÐËÇÏ ¶ÖÓßÇ.

³ÑÑÕÐÑÛÇÐËÇ (4) ÔÑØÓÂÐâÇÕ ÔËÎÖ ÕÂÍÉÇ ÆÎâÏÑÎÇÍÖÎâÓÐÞØ
ÕÇÑÓËÌ, ÇÔÎË ÑÃÇÔÒÇÚÇÐÞ ÖÔÎÑÄËâ ÒÓËÏÇÐËÏÑÔÕË ÎËÐÇÌÐÑÅÑ
ÑÕÍÎËÍÂ. ±ÓË àÕÑÏ âÆÓÑ K�r; r0� ÏÑÉÇÕ ÃÞÕß ÓÂÔÔÚËÕÂÐÑ Ä
ÓÂÏÍÂØ ÕÑÌ ËÎË ËÐÑÌ ÏËÍÓÑÔÍÑÒËÚÇÔÍÑÌ ÏÑÆÇÎË. £ ÍÎÂÔÔË-
ÚÇÔÍÑÏ ÒÓÇÆÇÎÇ ÔÒÓÂÄÇÆÎËÄÂ ×ÑÓÏÖÎÂ ¬ËÓÍÄÖÆÂ,34, 35 ÍÑÕÑÓÂâ
ÄÞÓÂÉÂÇÕ âÆÓÑ ËÐÕÇÅÓÂÎßÐÑÅÑ ÑÒÇÓÂÕÑÓÂ bK ÚÇÓÇÊ ÍÑÓÓÇÎâ-
ÙËÑÐÐÖá ×ÖÐÍÙËá DV�r�DV�r0�
 �

rZT
×ÎÖÍÕÖÂÙËÌ ÏËÍÓÑÔÍÑ-

ÒËÚÇÔÍÑÅÑ àÎÇÍÕÓËÚÇÔÍÑÅÑ ÒÑÎâ

K�r; r0� � ÿb DV�r�DV�r0�
 �
rZT

, (12)

ÅÆÇ b � �kBT �ÿ1, kB ì ÒÑÔÕÑâÐÐÂâ ¢ÑÎßÙÏÂÐÂ; ÖÔÓÇÆÐÇÐËÇ
ÒÓÑËÊÄÑÆËÕÔâ ÒÑ ÂÐÔÂÏÃÎá Ô ×ËÍÔËÓÑÄÂÐÐÞÏË ÓÂÔÒÓÇÆÇÎÇ-
ÐËÇÏ ÒÎÑÕÐÑÔÕË ÊÂÓâÆÂ rZ Ë ÕÇÏÒÇÓÂÕÖÓÑÌ T. ³ÑÑÕÐÑÛÇ-
ÐËÇ (12) ÒÑÊÄÑÎâÇÕ ÏÑÆÇÎËÓÑÄÂÕß âÆÓÑ K�r; r0� ÏÇÕÑÆÂÏË ®¬
ËÎË ®¥ ÐÂ ÑÔÐÑÄÇ ÓÂÔÚÇÕÑÄ ÍÑÓÓÇÎâÙËÑÐÐÑÌ ×ÖÐÍÙËË
DV�r�DV�r0�
 �

. £ ËÕÑÅÇ ÒÑâÄÎâÇÕÔâ ÄÑÊÏÑÉÐÑÔÕß ÒÇÓÇÐÇÔÕË
ÐÂ ÏÑÎÇÍÖÎâÓÐÞÇ ÏÑÆÇÎË ÒÑÆØÑÆÞ, ÓÂÊÄËÕÞÇ Ä ÍÑÐÕËÐÖÂÎß-
ÐÑÌ ÕÇÑÓËË.

ªÊ ÄÔÇØ ËÏÇáÜËØÔâ ÄÞÚËÔÎËÕÇÎßÐÞØ ÔØÇÏ ÍÑÐÕËÐÖÂÎßÐÂâ
ÕÇÑÓËâ ÐÂËÃÑÎÇÇ ÒÓÑÔÕÑ, ØÑÕâ Ë ÅÓÖÃÑ ÖÚËÕÞÄÂÇÕ à××ÇÍÕÞ
ÔÑÎßÄÂÕÂÙËË. °ÆÐÂÍÑ ÃÎÂÅÑÆÂÓâ ÒÓÑÔÕÑÕÇ ÚËÔÎÇÐÐÑÌ ÒÓÑ-
ÙÇÆÖÓÞ ÍÑÐÕËÐÖÂÎßÐÞÇ ÏÑÆÇÎË ÒÑÎÖÚËÎË ÛËÓÑÍÑÇ ÓÂÔÒÓÑ-
ÔÕÓÂÐÇÐËÇ Ë ÎÇÉÂÕ Ä ÑÔÐÑÄÇ ÃÑÎßÛÑÅÑ ÚËÔÎÂ ÒÓËÍÎÂÆÐÞØ
ÍÑÏÒßáÕÇÓÐÞØ ÒÓÑÅÓÂÏÏ. ©ÆÇÔß ÏÞ ÎËÛß ÍÓÂÕÍÑ ÍÑÔÐÇÏÔâ
ÑÔÑÃÇÐÐÑÔÕÇÌ ÓÂÊÎËÚÐÞØ ÄÇÓÔËÌ ÍÑÐÕËÐÖÂÎßÐÞØÏÑÆÇÎÇÌ, ÕÂÍ
ÍÂÍ ÔÖÜÇÔÕÄÖÇÕ ÑÃÛËÓÐÂâ ÎËÕÇÓÂÕÖÓÂ, ÒÑÔÄâÜÇÐÐÂâ àÕÑÏÖ
ÄÑÒÓÑÔÖ.36 ë 43

¬ÑÐÕËÐÖÂÎßÐÞÇ ÏÑÆÇÎË ÏÑÉÐÑ ÍÎÂÔÔË×ËÙËÓÑÄÂÕß: ÒÑ
ÏÇÕÑÆÖ ÓÂÔÚÇÕÂ ÆÇÌÔÕÄÖáÜÇÅÑ ÐÂ ÔÑÎßÄÂÕ ÔÂÏÑÔÑÅÎÂÔÑÄÂÐ-
ÐÑÅÑ ÓÇÂÍÕËÄÐÑÅÑ ÒÑÎâ Vef (ÔÏ. ÖÓÂÄÐÇÐËÇ (2)); ÒÑ ÔÒÑÔÑÃÖ
ÖÚÇÕÂ ÍÑÓÑÕÍÑÆÇÌÔÕÄÖáÜÇÅÑ ÄÍÎÂÆÂVs; ÒÑ ÄÞÃÑÓÖ ÚËÔÎÇÐÐÑÌ
ÒÓÑÙÇÆÖÓÞ ÓÂÔÚÇÕÂ ÄÑÎÐÑÄÞØ ×ÖÐÍÙËÌ C. ¬ÓÑÏÇ ÕÑÅÑ, Ä
ÓÂÔÚÇÕÂØ, ÒÓÇÕÇÐÆÖáÜËØ ÐÂ ÒÑÎÖÍÑÎËÚÇÔÕÄÇÐÐÑÇ ÔÑÅÎÂÔËÇ Ô
àÍÔÒÇÓËÏÇÐÕÑÏ, ÒÑÎÑÔÕß, Ä ÍÑÕÑÓÖá ÒÑÅÓÖÉÇÐ ÔÑÎßÄÂÕ, ÆÑÎ-
ÉÐÂ ËÏÇÕß ÔÎÑÉÐÖá ×ÑÓÏÖ, äÒÑÆÔÕÓÑÇÐÐÖáã ÒÑÆ ÓÇÂÎßÐÖá
ÔÕÓÖÍÕÖÓÖ ÔÑÎßÄÂÕÂ, ÕÂÍ ÚÕÑ ÐÇÑÃØÑÆËÏÂ ÏÇÕÑÆËÍÂ ÐÂØÑÉÆÇ-
ÐËâ àÕÑÌ ÒÑÎÑÔÕË.

£ ÍÄÂÐÕÑÄÑ-ØËÏËÚÇÔÍËØ ÓÂÔÚÇÕÂØ ÔÑÎßÄÂÕËÓÑÄÂÐÐÑÅÑ
ÍÑÏÒÎÇÍÔÂ ÚÂÜÇ ÄÔÇÅÑ ËÔÒÑÎßÊÖáÕ ÄÞÚËÔÎÇÐËâ ab initio ÐÂ
ÑÔÐÑÄÇ ÒÓËÃÎËÉÇÐËâ ·ÂÓÕÓË ë¶ÑÍÂ (HF), ÆÑÒÑÎÐÇÐÐÑÅÑ
ÍÂÍÑÌ-ÎËÃÑ ÔØÇÏÑÌ ÖÚÇÕÂ àÎÇÍÕÓÑÐÐÞØ ÍÑÓÓÇÎâÙËÌ.44 ë 49

ªÏÇÇÕÔâ ÕÂÍÉÇ ÏÐÑÅÑ ÓÂÃÑÕ, ÅÆÇ ÄÞÚËÔÎÇÐËâ C ÒÓÑËÊÄÑÆâÕ
ÐÂ ÑÔÐÑÄÇ ÕÇÑÓËË ×ÖÐÍÙËÑÐÂÎÂ ÒÎÑÕÐÑÔÕË (Density Functional
Theory, DFT).50 ë 53

³ÓÂÄÐÇÐËÇ ÆÂÐÐÞØ, ÒÑÎÖÚÇÐÐÞØ ÓÂÊÐÞÏË ÏÇÕÑÆÂÏË,
ÒÑÍÂÊÞÄÂÇÕ ÊÂÏÇÕÐÞÌ ÓÂÊÃÓÑÔ ÓÇÊÖÎßÕÂÕÑÄ (ÕÂÃÎ. 1), ÍÑÕÑ-
ÓÞÌ, ÑÆÐÂÍÑ, ÔÄâÊÂÐ ÐÇ ÕÑÎßÍÑ Ô ÄÞÃÑÓÑÏ ÔØÇÏÞ ÓÂÔÚÇÕÂ, ÐÑ Ë
Ô ËÔÒÑÎßÊÑÄÂÐËÇÏ ÓÂÊÐÞØ ÒÂÓÂÏÇÕÓÑÄ ÆÎâ ÒÑÕÇÐÙËÂÎÑÄ
ÏÇÉÂÕÑÏÐÑÅÑ ÄÊÂËÏÑÆÇÌÔÕÄËâ. ±ÓË àÕÑÏ ÓÇÊÖÎßÕÂÕÞ ÍÂÍ
HF-, ÕÂÍ Ë DFT-ÓÂÔÚÇÕÑÄ ÒÓËÏÇÓÐÑ ÑÆËÐÂÍÑÄÑ ÖÆÑÄÎÇÕÄÑÓË-
ÕÇÎßÐÑ ÔÑÅÎÂÔÖáÕÔâ Ô àÍÔÒÇÓËÏÇÐÕÂÎßÐÞÏË ÆÂÐÐÞÏË.

830 ¤.¯.¹ÖÇÄ, ®.£.¢ÂÊËÎÇÄÔÍËÌ



°ÔÑÃÇÐÐÑÔÕË ÖÚÇÕÂ ÍÑÓÑÕÍÑÆÇÌÔÕÄÖáÜÇÅÑ ÄÍÎÂÆÂVs ÊÂÄË-
ÔâÕ ÑÕ ÔÒÑÔÑÃÂ ÒÂÓÂÏÇÕÓËÊÂÙËË ÄÂÐ-ÆÇÓ-ÄÂÂÎßÔÑÄÞØ ÄÊÂËÏÑ-
ÆÇÌÔÕÄËÌ. °ÃÞÚÐÑ ÒÓËÏÇÐâáÕ ÒÓËÃÎËÉÇÐËÇ SAS (Solvent
Accessible Surface), Ä ÍÑÕÑÓÑÏ ÄÍÎÂÆ Ä DG ÍÑÓÑÕÍÑÆÇÌÔÕÄÖá-
ÜËØ ÔËÎ (DGs) ÒÓÑÒÑÓÙËÑÐÂÎÇÐ ÒÎÑÜÂÆË ÒÑÄÇÓØÐÑÔÕË ÔÑÎß-
ÄÂÕÂ, ÆÑÔÕÖÒÐÑÌ ÆÎâ ÏÑÎÇÍÖÎ ÓÂÔÕÄÑÓËÕÇÎâ. ¦ÔÎË àÕÂ
ÒÑÄÇÓØÐÑÔÕß (SAS) ËÏÇÇÕ ÔÎÑÉÐÖá ×ÑÓÏÖ, ÇÇ ÓÂÔÔÏÂÕÓËÄÂáÕ
ÍÂÍ ÔÑÔÕÑâÜÖá ËÊ ÑÕÆÇÎßÐÞØ ×ÓÂÅÏÇÐÕÑÄ Si , ÍÑÕÑÓÞÇ ÑÕÄÇ-
ÚÂáÕ ÂÕÑÏÂÏ ÔÑÎßÄÂÕÂ, Ë DGs ÓÂÔÔÚËÕÞÄÂáÕ ÍÂÍ ÔÖÏÏÖ ÒÑ
×ÓÂÅÏÇÐÕÂÏ 60

DGs �
X
i

AiSi , (13)

ÅÆÇ Ai ì ÍÑà××ËÙËÇÐÕ, ËÏÇáÜËÌ ÓÂÊÏÇÓÐÑÔÕß ÒÑÄÇÓØÐÑÔÕ-
ÐÑÅÑ ÐÂÕâÉÇÐËâ. £ ÔÑÑÕÄÇÕÔÕÄËË Ô ÏÑÆÇÎßá GBSA (Generali-
sed Born Surface Area) 61, 62 ÒÓÇÆÒÑÎÂÅÂÇÕÔâ, ÚÕÑ ÍÑà××ËÙËÇÐÕ
Ai ÑÒÓÇÆÇÎâÇÕÔâ ÕÑÎßÍÑ ÕËÒÑÏ ÂÕÑÏÂ, Ä ÃÑÎÇÇ ÔÑÄÇÓÛÇÐÐÞØ
ÏÑÆÇÎâØ SMx (ÔÏ.63, 64) ÑÐ ÕÂÍÉÇ ÊÂÄËÔËÕ ÑÕ ÕËÒÂ Ë ÆÎËÐÞ
ÔÄâÊÇÌ Ë (ÐÇâÄÐÑ) ÑÕ ÊÂÓâÆÂ i-ÅÑ ÂÕÑÏÂ. ±ÓeÆÒÓËÐËÏÂáÕÔâ
ÒÑÒÞÕÍË ÒÂÓÂÏÇÕÓËÊÑÄÂÕß ÑÕÆÇÎßÐÞÇ ÄÍÎÂÆÞ, ÔÄâÊÂÐÐÞÇ Ô
ÑÕÕÂÎÍËÄÂÐËÇÏ ÂÕÑÏÑÄ Ë ËØ ÒÓËÕâÉÇÐËÇÏ ÄÔÎÇÆÔÕÄËÇ ÆËÔÒÇÓ-
ÔËÑÐÐÞØ ÄÊÂËÏÑÆÇÌÔÕÄËÌ. ³ÎÑÉÐÑÔÕß ÒÑÆÑÃÐÞØ ÓÂÔÚÇÕÑÄ
ÑÚÇÄËÆÐÂ Ë ÊÂÍÎáÚÂÇÕÔâ Ä ÕÑÏ, ÚÕÑ àÕË ÄÍÎÂÆÞ ËÏÇáÕ ÒÓÑ-
ÕËÄÑÒÑÎÑÉÐÞÇ ÊÐÂÍË Ë ÚÂÔÕËÚÐÑ ÍÑÏÒÇÐÔËÓÖáÕ ÆÓÖÅ ÆÓÖÅÂ.
ªÐÑÅÆÂ ÖÍÂÊÂÐÐÞÇ ÄÍÎÂÆÞ ÄÞÓÂÉÂáÕ ÚÇÓÇÊ ÑÆÐÑ- Ë ÆÄÖØ-
àÎÇÍÕÓÑÐÐÞÇ ËÐÕÇÅÓÂÎÞ ÆÎâ ÔÑÑÕÄÇÕÔÕÄÖáÜËØ ÂÕÑÏÐÞØ
ÑÓÃËÕÂÎÇÌ Ë ÄÍÎáÚÂáÕ Ä ÔØÇÏÖ ÓÂÔÚÇÕÑÄ ÍÂÍ ÍÑÏÒÑÐÇÐÕÖ
ÔÂÏÑÔÑÅÎÂÔÑÄÂÐÐÑÅÑ ÒÑÎâ, ÆÇÌÔÕÄÖáÜÇÅÑ ÐÂ ÔÑÎßÄÂÕ.65 ±ÓË
àÕÑÏ ÄÍÎÂÆ ÑÕÕÂÎÍËÄÂÐËâ ÔÑÆÇÓÉËÕ ÕÇÏÒÇÓÂÕÖÓÐÑ-ÊÂÄËÔË-
ÏÖá äÐÇÒÑÕÇÐÙËÂÎßÐÖáã ÍÑÏÒÑÐÇÐÕÖ ì àÐÇÓÅËá ÍÂÄËÕÂÙËË
(ÔÏ. ÓÂÊÆÇÎ VI). ³ÖÜÇÔÕÄÖáÕ Ë ÆÓÖÅËÇ ÔÒÑÔÑÃÞ ÒÂÓÂÏÇÕÓËÊÂ-
ÙËË DGs , ÔÓÂÄÐËÕÇÎßÐÞÌ ÂÐÂÎËÊ ÍÑÕÑÓÞØ ÒÑÍÂÊÂÎ,66 ÚÕÑ ÒÓË
ÐÂÆÎÇÉÂÜÇÌ ÕÜÂÕÇÎßÐÑÔÕË ÄÔÇ ÑÐË ÆÂáÕ ÃÎËÊÍËÇ ÑÙÇÐÍËDGs .

²âÆ ÏÑÆË×ËÍÂÙËÌ ÍÑÐÕËÐÖÂÎßÐÞØ ÏÑÆÇÎÇÌ ÒÑÓÑÉÆÂÇÕÔâ
ÔÒÑÔÑÃÑÏ ÓÂÔÚÇÕÂ ÔÂÏÑÔÑÅÎÂÔÑÄÂÐÐÑÅÑ ÒÑÎâ, ÍÑÕÑÓÞÌ ÊÂÄË-
ÔËÕ ÑÕ ÏÇÕÑÆÂ ÓÇÛÇÐËâ ÖÓÂÄÐÇÐËâ ±ÖÂÔÔÑÐÂ ÆÎâ àÎÇÍÕÓÑÔÕÂ-
ÕËÚÇÔÍÑÅÑ ÒÑÕÇÐÙËÂÎÂ Vef , ÔÑÊÆÂÄÂÇÏÑÅÑ ÓÂÔÒÓÇÆÇÎÇÐËÇÏ
ÊÂÓâÆÂ rZ�R�

He�R�HVef�R� � ÿ4prZ�R�. (14)

¿ÕÑ ÖÓÂÄÐÇÐËÇ ÑÕÄÇÚÂÇÕ ÐÂËÃÑÎÇÇ ÑÃÜÇÏÖ ÔÎÖÚÂá, ÍÑÅÆÂ
ÆËàÎÇÍÕÓËÚÇÔÍÂâ ÒÓÑÐËÙÂÇÏÑÔÕß (ÐÇÑÆÐÑÓÑÆÐÑÌ) ÔÓÇÆÞ e(R)
ÊÂÄËÔËÕ ÑÕ ÒÓÑÔÕÓÂÐÔÕÄÇÐÐÞØ ÍÑÑÓÆËÐÂÕ R (Ä ÑÕÎËÚËÇ ÑÕ e0).
µÓÂÄÐÇÐËÇ (14) ÏÑÉÇÕ ÃÞÕß ÚËÔÎÇÐÐÑ ÓÇÛÇÐÑ ÒÖÕÇÏ ËÔÒÑÎß-
ÊÑÄÂÐËâ ÓÂÊÎËÚÐÞØ ÍÑÐÇÚÐÑ-ÓÂÊÐÑÔÕÐÞØ ÔØÇÏ ËÎË ÏÇÕÑÆÂ
ÍÑÐÇÚÐÞØ àÎÇÏÇÐÕÑÄ. ´ÂÍÑÌ ÔÒÑÔÑÃ ÓÇÛÇÐËâ, ÑÆÐÂÍÑ, ÕÓÖÆÑ-
ÇÏÑÍ, ÕÂÍ ÍÂÍ ÆÎâ ÄÞâÄÎÇÐËâ ÆÇÕÂÎÇÌ ÓÂÔÒÓÇÆÇÎÇÐËâ ÒÑÎâ
Vef�R� ÐÇÑÃØÑÆËÏÑ ÒÑÎßÊÑÄÂÕßÔâ ÕÓÇØÏÇÓÐÑÌ ÔÇÕÍÑÌ Ô ÃÑÎß-

ÛËÏ ÚËÔÎÑÏ ÖÊÎÑÄ.67 £ ÒÓÑÙÇÔÔÇ ÓÇÛÇÐËâ ËÐÑÅÆÂ ÐÂÃÎáÆÂ-
ÇÕÔâ ÒÎÑØÂâ ÔØÑÆËÏÑÔÕß ÓÇÊÖÎßÕÂÕÑÄ. ¯ÇÔÏÑÕÓâ ÐÂ àÕË
ÐÇÆÑÔÕÂÕÍË, ÓÂÔÔÏÂÕÓËÄÂÇÏÞÌ ÒÑÆØÑÆ ËÏÇÇÕ ÐÇÏÂÎÑ ÔÕÑÓÑÐ-
ÐËÍÑÄ, ÑÔÑÃÇÐÐÑ ÔÓÇÆË ËÔÔÎÇÆÑÄÂÕÇÎÇÌ Ä ÑÃÎÂÔÕË ÏÑÎÇÍÖÎâÓ-
ÐÑÌ ÃËÑÎÑÅËË,59 ÚÕÑ ÑÃÖÔÎÑÄÎÇÐÑ ÐÂÎËÚËÇÏ ÆÑÔÕÖÒÐÞØ
ÒÂÍÇÕÑÄ ÒÓÑÅÓÂÏÏ ÆÎâ ÓÇÛÇÐËâ ÖÓÂÄÐÇÐËÌ±ÖÂÔÔÑÐÂ ë¢ÑÎßÙ-
ÏÂÐÂ 68 Ë ±ÖÂÔÔÑÐÂ.69

¹ÂÜÇ ÄÔÇÅÑ ÓÂÔÔÏÂÕÓËÄÂáÕ ÒÑÎÑÔÕË ËÔÍÎáÚÇÐÐÑÅÑ
ÑÃÝÇÏÂ ÔÑÎßÄÂÕÂ, ÒÓËÚÇÏ ÆËàÎÇÍÕÓËÚÇÔÍÂâ ÒÑÔÕÑâÐÐÂâ
âÄÎâÇÕÔâ ÔÕÖÒÇÐÚÂÕÑÌ ×ÖÐÍÙËÇÌ

e(R)=1

ÄÐÖÕÓË ÒÑÎÑÔÕË Ë

e(R)= e0

ÄÐÇ ÒÑÎÑÔÕË. ´ÑÅÆÂ ÆÎâ Ô×ÇÓËÚÇÔÍÑÌ ÒÑÎÑÔÕË Ô ÓÂÆËÖÔÑÏ a
ÓÇÛÇÐËÇ ÖÓÂÄÐÇÐËâ (14) ÏÑÉÐÑ ÊÂÒËÔÂÕß Ä ÄËÆÇ ÏÖÎßÕËÒÑÎß-
ÐÑÅÑ ÓÂÊÎÑÉÇÐËâ ÒÑ Ô×ÇÓËÚÇÔÍËÏ ÅÂÓÏÑÐËÍÂÏ Ym

l �c; y�
(ÔÏ.38, 70)

Vef�R > a� �
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l� 0

2l� 1
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m
l �c; y�,
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m
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l� 0

�l� 1��eÿ 1�
l� �l� 1�e

1

a2l�1
Xl
m�ÿl

BlmY
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ÅÆÇ R �j R j; Blm ì ÍÑà××ËÙËÇÐÕÞ ÓÂÊÎÑÉÇÐËâ. £ ÔÑÑÕÐÑÛÇ-
ÐËË (15) ÄÍÎÂÆÞ V0�R� Ë Vs�R� ÒÓÇÆÔÕÂÄÎâáÕ ÒÑÕÇÐÙËÂÎ,
ÔÑÊÆÂÄÂÇÏÞÌ ÊÂÓâÆÑÄÞÏ ÓÂÔÒÓÇÆÇÎÇÐËÇÏ ÐÂ ÔÑÎßÄÂÕÇ Ä
ÄÂÍÖÖÏÇ, Ë ÒÑÎÇ ÑÕÍÎËÍÂ, ÔÑÊÆÂÄÂÇÏÑÇ ËÐÆÖÙËÓÑÄÂÐÐÞÏ ÊÂÓâ-
ÆÑÏ ÐÂ ÒÑÄÇÓØÐÑÔÕË Ô×ÇÓÞ, ÔÑÑÕÄÇÕÔÕÄÇÐÐÑ. £ ÔÎÖÚÂÇ ÔÑÎß-
ÄÂÕÂ ÒÓÑËÊÄÑÎßÐÑÌ ×ÑÓÏÞ ÏÑÉÐÑ ËÔÒÑÎßÊÑÄÂÕß ÏÐÑÅÑÙÇÐÕ-
ÓÑÄÑÇ ÏÖÎßÕËÒÑÎßÐÑÇ ÓÂÊÎÑÉÇÐËÇ.38 ±ÓË àÕÑÏ ÔÐÂÚÂÎÂ ÄÔá
ÒÑÄÇÓØÐÑÔÕß ÔÑÎßÄÂÕÂ ÓÂÊÃËÄÂáÕ ÐÂ Ô×ÇÓËÚÇÔÍËÇ ×ÓÂÅÏÇÐÕÞ,
ÆÎâ ÍÑÕÑÓÞØ ÄÞÒÑÎÐâáÕ ÓÂÊÎÑÉÇÐËÇ (15), Â ÔÂÏÑÔÑÅÎÂÔÑÄÂÐ-
ÐÑÇ ÒÑÎÇ Vef�R� ÄÞÚËÔÎâáÕ ÍÂÍ ÔÖÒÇÓÒÑÊËÙËá ÄÍÎÂÆÑÄ ÄÔÇØ
ÙÇÐÕÓÑÄ. ³ÖÜÇÔÕÄÇÐÐÞÏ ÐÇÆÑÔÕÂÕÍÑÏ ÖÍÂÊÂÐÐÑÅÑ ÒÑÆØÑÆÂ
âÄÎâÇÕÔâ ÒÎÑØÂâ ÔØÑÆËÏÑÔÕß ÓâÆÂ (15), Ä ÓÇÊÖÎßÕÂÕÇ ÚÇÅÑ Ä
ÓÇÂÎßÐÞØ ÓÂÔÚÇÕÂØ ÔÎÑÉÐÑ ÍÑÐÕÓÑÎËÓÑÄÂÕß ÚËÔÎÑ ÚÎÇÐÑÄ
ÓâÆÂ, ÐÇÑÃØÑÆËÏÑÇ ÆÎâ ÑÃÇÔÒÇÚÇÐËâ ÐÖÉÐÑÌ ÕÑÚÐÑÔÕË. ¥Îâ
ÐÇÃÑÎßÛËØ ÏÑÎÇÍÖÎ ÕÑÚÐÑÔÕß ÐÇ ÏÇÐÇÇ 93% ÆÑÔÕËÅÂÇÕÔâ ÒÓË
lmax � 8 (ÔÏ.71), Ä ÕÑ ÄÓÇÏâ ÍÂÍ ÆÎâ ÃÑÎßÛËØ ÏÑÎÇÍÖÎ lmax

ÓÂÔÕÇÕ ÎËÐÇÌÐÑ ÒÑ ÏÇÓÇ ÖÄÇÎËÚÇÐËâ ÓÂÔÔÕÑâÐËâ ÑÕ ÙÇÐÕÓÑÄ
ÓÂÊÎÑÉÇÐËâ. ³ÎÖÚÂÌ, ÍÑÅÆÂ ÓÂÔÔÏÂÕÓËÄÂáÕÔâ ÎËÛß ÚÎÇÐÞ Ô
lmax � 0, ÔÑÑÕÄÇÕÔÕÄÖÇÕ ÒÓËÃÎËÉÇÐËá ¢ÑÓÐÂ,4 Â lmax � 1 ì
ÒÓËÃÎËÉÇÐËá°ÐÊÂÅÇÓÂ.72±ÑÔÎÇÆÐËÇ ÆÄÇ ÔØÇÏÞÓÇÂÎËÊÑÄÂÐÞ
Ä ÃÑÎßÛÑÏ ÚËÔÎÇ ÍÑÏÒßáÕÇÓÐÞØ ÒÓÑÅÓÂÏÏ. ±ÇÓÄÂâ ËÊ ÐËØ
âÄÎâÇÕÔâ ÑÔÐÑÄÑÌÏÑÆÇÎËGBSA (ÑÃÑÃÜÇÐÐÂâÏÑÆÇÎß ¢ÑÓÐÂ Ô
ÖÚÇÕÑÏ ÆÑÔÕÖÒÐÑÌ ÒÑÄÇÓØÐÑÔÕË),60 ÍÑÕÑÓÖá ÂÍÕËÄÐÑ ËÔÒÑÎß-
ÊÖáÕ ÆÎâ äÍÎÂÔÔËÚÇÔÍËØã ÓÂÔÚÇÕÑÄ àÐÇÓÅËË ÔÑÎßÄÂÕÂÙËË ÃËÑ-
ÏÂÍÓÑÏÑÎÇÍÖÎ 73 ËÎË àÐÇÓÅËË ÔÄâÊÞÄÂÐËâ ÎËÅÂÐÆÂ Ô ÃÇÎÍÑÏ.74

¥ÓÖÅËÏ ÒÓËÏÇÓÑÏ âÄÎâáÕÔâ ÏÑÆÇÎË SMx,62 Ä ÍÑÕÑÓÞØ àÕÖ
ÂÒÒÓÑÍÔËÏÂÙËá ËÔÒÑÎßÊÖáÕ ÆÎâ ÍÄÂÐÕÑÄÑ-ØËÏËÚÇÔÍËØ ÓÂÔ-
ÚÇÕÑÄ ÔÑÎßÄÂÕÂÙËË. °ÕÏÇÕËÏ, ÚÕÑ ÓÇÊÖÎßÕÂÕÞ ÓÂÔÚÇÕÑÄ, ÒÑÎÖ-
ÚÇÐÐÞÇ Ô ÒÑÏÑÜßá ÖÍÂÊÂÐÐÞØ ÏÑÆÇÎÇÌ, ÑÚÇÐß ÚÖÄÔÕÄËÕÇÎßÐÞ
Í ÄÞÃÑÓÖ ÓÂÆËÖÔÂ a.

¡ÎßÕÇÓÐÂÕËÄÐÞÏ ÔÒÑÔÑÃÑÏ ÓÇÛÇÐËâ ÖÓÂÄÐÇÐËâ ±ÖÂÔÔÑÐÂ
âÄÎâÇÕÔâ ÒÑÒÖÎâÓÐÂâ ÏÑÆÇÎß PCM (Polarised Continuum
Model).75 ë 78 £ ÔÑÑÕÄÇÕÔÕÄËË Ô àÕÑÌ ÏÑÆÇÎßá ÔÑÎßÄÂÕ ÒÑÅÓÖ-
ÉÇÐ Ä ÒÑÎÑÔÕß ÔÎÑÉÐÑÌ ×ÑÓÏÞ, ÍÑÕÑÓÖá ÍÑÐÔÕÓÖËÓÖáÕ ÍÂÍ
ÑÃÝÇÆËÐÇÐËÇ (ÒÇÓÇÍÓÞÄÂáÜËØÔâ) Ô×ÇÓ, ÒÓÑÄÇÆÇÐÐÞØ ÄÑÍÓÖÅ
ÍÂÉÆÑÅÑ ËÊ ÂÕÑÏÑÄ ÔÑÎßÄÂÕÂ. ²ÂÆËÖÔÞ Ô×ÇÓ ÄÞÓÂÉÂáÕ ÚÇÓÇÊ
ÄÂÐ-ÆÇÓ-ÄÂÂÎßÔÑÄÞ ÓÂÆËÖÔÞ ÂÕÑÏÑÄ ÒÖÕÇÏ ÄÄÇÆÇÐËâ ÏÂÔÛ-
ÕÂÃÐÑÅÑ ÏÐÑÉËÕÇÎâ, âÄÎâáÜÇÅÑÔâ ÒÂÓÂÏÇÕÓÑÏ ÏÇÕÑÆÂ.

´ÂÃÎËÙÂ 1. ¿ÍÔÒÇÓËÏÇÐÕÂÎßÐÞÇ Ë ÄÞÚËÔÎÇÐÐÞÇ ÏÇÕÑÆÂÏËDFT,®®,
HF, SMx (Solvation Model), ¬® ÊÐÂÚÇÐËâ ÔÄÑÃÑÆÐÑÌ àÐÇÓÅËË DG
(ÍÍÂÎ .ÏÑÎß71) ÅËÆÓÂÕÂÙËË ÂÏËÐÑÄ Ë ÂÏËÆÑÄ.

³ÑÎßÄÂÕ ¿ÍÔÒÇ- ²ÂÔÚÇÕ ÒÑ ÏÇÕÑÆÖ
ÓËÏÇÐÕ
(ÔÏ.54) DFT ®® HF SMx ®® ¬®

(ÔÏ.53) (ÔÏ.55) (ÔÏ.56) (ÔÏ.57) (ÔÏ.58) (ÔÏ.59)

NH3 74.3 74.8 74.0 75.1 74.3 74.2 76.3
CH3NH2 74.6 73.0 73.7 3.5 7 73.5 74.5
(CH3�2NH 74.3 7 71.2 7 74.3 71.9 72.7
(CH3�3N 73.2 7 70.6 7 72.6 0.4 71.2
¡ÙÇÕÂÏËÆ 79.7 79.0 711.9 79.2 7 7 79.8
NMAa 710.1 7 79.3 7 7 7 77.8
NNDMAb 78.5 7 77.3 7 7 7 76.3

a NMAì N-ÏÇÕËÎÂÙÇÕÂÏËÆ. b NNDMA ì N,N-ÆËÏÇÕËÎÂÙÇÕÂÏËÆ.
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µÓÂÄÐÇÐËÇ (14) Ô ×ÖÐÍÙËÇÌ e�R�, ÍÑÕÑÓÂâ ÒÓËÐËÏÂÇÕ ÓÂÊÎËÚ-
ÐÞÇ ÒÑÔÕÑâÐÐÞÇ ÊÐÂÚÇÐËâ ÄÐÖÕÓË Ë ÄÐÇ ÒÑÎÑÔÕË, ÔÄÑÆËÕÔâ Í
ËÐÕÇÅÓÂÎßÐÑÏÖ ÔÑÑÕÐÑÛÇÐËá
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�
S

s�R0�
jRÿ R0j dR

0. (16)

©ÆÇÔß SìÒÑÄÇÓØÐÑÔÕß ÅÓÂÐËÙÞ ÒÑÎÑÔÕË ÄÑÍÓÖÅ ÔÑÎßÄÂÕÂ, ÒÑ
ÍÑÕÑÓÑÌ Ë ÄÞÚËÔÎâÇÕÔâ ÔÑÑÕÄÇÕÔÕÄÖáÜËÌ ÒÑÄÇÓØÐÑÔÕÐÞÌ
ËÐÕÇÅÓÂÎ.

ªÊ ÖÓÂÄÐÇÐËÌ àÎÇÍÕÓÑÔÕÂÕËÍË ÔÎÇÆÖÇÕ, ÚÕÑ ÐÂ ÅÓÂÐËÙÇ
ÒÑÎÑÔÕË ÒÑÄÇÓØÐÑÔÕÐÞÌ ÊÂÓâÆ s�R0� ÔÄâÊÂÐ Ô ÐÂÒÓâÉÇÐ-
ÐÑÔÕßá ÒÑÎâ E�R0� ÔÑÑÕÐÑÛÇÐËÇÏ

s�R0� � 1ÿ e0
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ÅÆÇ n(R0) ì ÇÆËÐËÚÐÞÌ ÄÇÍÕÑÓ ÄÐÖÕÓÇÐÐÇÌ ÐÑÓÏÂÎË Í ÒÑÄÇÓØ-
ÐÑÔÕË S. µÓÂÄÐÇÐËâ (16) Ë (17) Ä ÔÑÄÑÍÖÒÐÑÔÕË ÆÂáÕ ÄÑÊÏÑÉ-
ÐÑÔÕß ÒÑÎÖÚËÕß ÊÂÏÍÐÖÕÖá ËÕÇÓÂÙËÑÐÐÖá ÔØÇÏÖ ÆÎâ
ÄÞÚËÔÎÇÐËâ s(R0) Ë Vs(R

0).
°ÔÐÑÄÐÑÇ ËÐÕÇÅÓÂÎßÐÑÇ ÖÓÂÄÐÇÐËÇ ÏÑÆÇÎË PCM ÑÒÓÇÆÇ-

ÎâÇÕ ÒÑÄÇÓØÐÑÔÕÐÞÌ ÊÂÓâÆ s�R� (ÔÏ.79)
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ÅÆÇ aì ÐÑÓÏÂÎßÐÂâ ÒÓÑËÊÄÑÆÐÂâ ÍÖÎÑÐÑÄÔÍÑÅÑ ÒÑÕÇÐÙËÂÎÂ.
±ÓÂÄÂâ ÚÂÔÕß ÖÓÂÄÐÇÐËâ (18) ÒÓÇÆÔÕÂÄÎâÇÕ ÔÑÃÑÌ ÔÖÏÏÖ

ÑÃÝÇÏÐÑÅÑ Ë ÒÑÄÇÓØÐÑÔÕÐÑÅÑ ËÐÕÇÅÓÂÎÑÄ.
¯ÂËÃÑÎÇÇ ÚÂÔÕÑ ÒÓËÏÇÐâáÕ ËÕÇÓÂÙËÑÐÐÞÌ ÂÎÅÑÓËÕÏ

ÓÇÛÇÐËâ ÖÓÂÄÐÇÐËÌ (16) Ë (17) ÆÎâ Vs(R) Ë s�R0� ËÎË ÉÇ
àÍÄËÄÂÎÇÐÕÐÑÅÑ ËÏ ÖÓÂÄÐÇÐËâ (18) ÆÎâ s(R). £ ÐÇÏ ×ÖÐÍÙËá
s(R) ÂÒÒÓÑÍÔËÏËÓÖáÕ ÔÇÕÍÑÌ ÇÇ ÊÐÂÚÇÐËÌ ÐÂÏÂÎÞØ ÔÇÅÏÇÐÕÂØ
ÒÑÄÇÓØÐÑÔÕË S. ³ÖÜÇÔÕÄÖáÕ Ë ÂÎßÕÇÓÐÂÕËÄÐÞÇ (ÐÇËÕÇÓÂÙËÑÐ-
ÐÞÇ) ÄÞÚËÔÎËÕÇÎßÐÞÇ ÔØÇÏÞ, ÍÑÅÆÂ ÐÂÃÑÓ ÊÐÂÚÇÐËÌ s(R) ÐÂ
ÔÇÅÏÇÐÕÂØ ÒÑÎÑÔÕË ÄÑÍÓÖÅ ÔÑÎßÄÂÕÂ ÓÂÔÔÏÂÕÓËÄÂáÕ ÍÂÍ ÄÇÍ-
ÕÑÓ, Â ÑÒÓÇÆÇÎâáÜËÇ ÇÅÑ ÖÓÂÄÐÇÐËâ (16), (17) Ë (18) ÔÄÑÆâÕ Í
ÏÂÕÓËÚÐÑÏÖ ÖÓÂÄÐÇÐËá ÃÑÎßÛÑÌ ÓÂÊÏÇÓÐÑÔÕË (ÔÏ. ÑÃÊÑÓ 36 Ë
ÒÓËÄÇÆÇÐÐÖá Ä ÐÇÏ ÃËÃÎËÑÅÓÂ×Ëá).

®ÑÆÇÎß ²³® ÒÓÇÆÔÕÂÄÎÇÐÂ ÃÑÎßÛËÏ ÚËÔÎÑÏ ÓÂÊÎËÚÐÞØ
ÄÇÓÔËÌ, ÔÓÂÄÐËÕÇÎßÐÞÌ ÂÐÂÎËÊ ÍÑÕÑÓÞØ ÒÓÑÄÇÆÇÐ Ä ÓÂÃÑÕÇ 37.
°ÆÐÂ ËÊ ÒÑÔÎÇÆÐËØ ÄÇÓÔËÌ 80 ÒÑÊÄÑÎâÇÕ ÒÓÑÄÑÆËÕß ÓÂÔÚÇÕÞ
ÔÑÎßÄÂÕÂÙËË Ä ÉËÆÍËØ ÍÓËÔÕÂÎÎÂØ Ë ÔÑÎÇÄÞØ ÓÂÔÕÄÑÓÂØ.
µÒÓÑÜÇÐÐÑÌ ÏÑÆË×ËÍÂÙËÇÌ ÏÇÕÑÆÂ PCM âÄÎâÇÕÔâ ÏÑÆÇÎß
COSMO (Conductor-like Screening Model),81 Ä ÔÑÑÕÄÇÕÔÕÄËË Ô
ÍÑÕÑÓÑÌ ÒÓÇÆÒÑÎÂÅÂÇÕÔâ, ÚÕÑ ÔËÎßÐÑ ÒÑÎâÓÐÞÇ ÉËÆÍÑÔÕË
ÕËÒÂ ÄÑÆÞ (e0 � 80) ÏÑÉÐÑ ÓÂÔÔÏÂÕÓËÄÂÕß ÍÂÍ ÒÓÑÄÑÆÐËÍË
(e0 �? ). ³ÑÑÕÄÇÕÔÕÄÖáÜÇÇ ÖÓÂÄÐÇÐËÇ ÆÎâ ÒÑÄÇÓØÐÑÔÕÐÑÌ
ÒÎÑÕÐÑÔÕË ÊÂÓâÆÂ, ÒÑÎÖÚÂÇÏÑÇ Ä ÓÂÏÍÂØ àÕÑÌ ÏÑÆÇÎË,
ÓÇÛÂÇÕÔâ ÖÒÑÏâÐÖÕÞÏ ÄÞÛÇ ÏÂÕÓËÚÐÞÏ ÏÇÕÑÆÑÏ. ´ÂÍÖá
ÔØÇÏÖ ÔÚËÕÂáÕ ÒÓËÄÎÇÍÂÕÇÎßÐÑÌ ÆÎâ ÓÂÔÚÇÕÂ ÔÑÎßÄÂÕÂÙËË
ÃÑÎßÛËØ ÃËÑÏÂÍÓÑÏÑÎÇÍÖÎ.82

£ ÊÂÍÎáÚÇÐËÇ ÓÂÊÆÇÎÂ ÄÇÓÐÇÏÔâ Í ÄÑÒÓÑÔÖ Ñ ÒÓËÏÇÐË-
ÏÑÔÕË ÕÇÑÓËË ÎËÐÇÌÐÑÅÑ ÑÕÍÎËÍÂ Í ÑÒËÔÂÐËá ÔÑÎßÄÂÕÂÙËË.
­ËÐÇÌÐÑÇ ÒÓËÃÎËÉÇÐËÇ âÄÎâÇÕÔâ ÃÂÊÑÄÞÏ ÆÎâ ÒÓËÏÇÐÇÐËâ
ÍÑÐÕËÐÖÂÎßÐÞØ ÏÑÆÇÎÇÌ, Ë ÇÅÑ ÂÆÇÍÄÂÕÐÑÔÕß ÒÓÑÄÇÓâÎË
ÒÖÕÇÏ ÔÑÒÑÔÕÂÄÎÇÐËâ ÓÇÊÖÎßÕÂÕÑÄ ÓÂÔÚÇÕÑÄ Ô ÒÑÏÑÜßá
ÕÂÍËØ ÏÑÆÇÎÇÌ Ë ®¬- ËÎË ®¥-ÓÂÔÚÇÕÑÄ.83 ë 85 ³ÓÂÄÐÇÐËÇ

ÒÑÍÂÊÂÎÑ ÔÖÜÇÔÕÄÇÐÐÞÇ ÑÕÍÎÑÐÇÐËâ ÑÕÍÎËÍÂ ÑÕ ÎËÐÇÌÐÑÔÕË.
¥Îâ ÊÂÓâÉÇÐÐÞØ ÔÑÎßÄÂÕËÓÑÄÂÐÐÞØ ÏÑÎÇÍÖÎ ÑÕÍÎÑÐÇÐËâ
ÏÇÐßÛÇ, ÚÇÏ ÆÎâ ÒÑÎâÓÐÞØ, Ë ÐÇÎËÐÇÌÐÑÔÕß ÓÇÂÎßÐÑÅÑ
ÑÕÍÎËÍÂ ÖÄÇÎËÚËÄÂÇÕÔâ ÒÑ ÏÇÓÇ ÖÏÇÐßÛÇÐËâ ÊÂÓâÆÂ ÔÑÎßÄÂÕÂ.
¥Ñ ÒÑâÄÎÇÐËâ ÓÂÃÑÕ 83 ë 85 ÔÚËÕÂÎË, ÚÕÑ ÐÇÎËÐÇÌÐÞÇ à××ÇÍÕÞ
ÆÑÎÉÐÞ ÄÑÊÐËÍÂÕß Ä ÔËÎßÐÞØ àÎÇÍÕÓËÚÇÔÍËØ ÒÑÎâØ (ÆËàÎÇÍÕ-
ÓËÚÇÔÍÑÇ ÐÂÔÞÜÇÐËÇ). ²ÂÔÚÇÕÞ 84, 85 ÄÞâÄËÎË ÔÑÄÇÓÛÇÐÐÑ
ËÐÑÌ à××ÇÍÕ, ÄÑÊÐËÍÂáÜËÌ Ä ÔÎÂÃÞØ ÒÑÎâØ Ë ËÏÇáÜËÌ
ÚËÔÕÑ ÏÑÎÇÍÖÎâÓÐÖá ÒÓËÓÑÆÖ. ¢ÞÎÑ ÐÂÌÆÇÐÑ, ÚÕÑ ÎËÐÇÌ-
ÐÑÔÕß ÆËàÎÇÍÕÓËÚÇÔÍÑÅÑ ÑÕÍÎËÍÂ ÐÂÓÖÛÂÇÕÔâ ËÊ-ÊÂ ÔÕÓÖÍÕÖ-
ÓËÊÂÙËË ÓÂÔÕÄÑÓËÕÇÎâ Ä ÃÎËÉÐÇÏ ÑÍÓÖÉÇÐËË ÔÑÎßÄÂÕÂ ÊÂ ÔÚÇÕ
ÍÑÓÑÕÍÑÆÇÌÔÕÄÖáÜËØ ÄÂÐ-ÆÇÓ-ÄÂÂÎßÔÑÄÞØ ÄÊÂËÏÑÆÇÌÔÕÄËÌ.
±ÓË ÖÄÇÎËÚÇÐËË ÐÂÒÓâÉÇÐÐÑÔÕË ÄÐÇÛÐÇÅÑ àÎÇÍÕÓËÚÇÔÍÑÅÑ
ÒÑÎâ ÒÓÑËÔØÑÆËÕ ä×ÂÊÑÄÞÌ ÒÇÓÇØÑÆã, Ë ÎËÐÇÌÐÑÔÕß ÄÑÔÔÕÂ-
ÐÂÄÎËÄÂÇÕÔâ. °ÆÐÂÍÑ ËÔÔÎÇÆÑÄÂÐËâ ÒÓÑÄÑÆËÎË ÕÑÎßÍÑ ÆÎâ
ÄÑÆÐÞØ ÓÂÔÕÄÑÓÑÄ, Ë ÐÇâÔÐÑ, ÐÂÔÍÑÎßÍÑ ÕÂÍÑÌ à××ÇÍÕ
âÄÎâÇÕÔâ ÔÖÜÇÔÕÄÇÐÐÞÏ ÆÎâ ÐÇÄÑÆÐÞØ ÔËÔÕÇÏ.

±Ñ-ÄËÆËÏÑÏÖ, ÍÑÐÕËÐÖÂÎßÐÞÇ ÏÑÆÇÎË ÐÇ ÏÑÅÖÕ ÑÃÇÔÒÇ-
ÚËÄÂÕß ÕÑÚÐÑÔÕß ÓÂÔÚÇÕÂ ÄÞÛÇ 80% ÍÂÍ ÆÎâ ÔÄÑÃÑÆÐÑÌ, ÕÂÍ Ë
ÆÎâ ÒÑÕÇÐÙËÂÎßÐÑÌ àÐÇÓÅËË, Â ÕÂÍÉÇ ÆÎâ àÎÇÍÕÓÑÔÕÂÕËÚÇÔÍÑÅÑ
ÒÑÕÇÐÙËÂÎÂ ÐÇÊÂÄËÔËÏÑ ÑÕ ÔÒÑÔÑÃÂ ÒÂÓÂÏÇÕÓËÊÂÙËË ÐÇàÎÇÍÕ-
ÓÑÔÕÂÕËÚÇÔÍÑÅÑ ÄÍÎÂÆÂ Ë ×ÑÓÏÞ ÒÑÎÑÔÕË ÔÑÎßÄÂÕÂ. ¥ÓÖÅËÏ
ÐÇÆÑÔÕÂÕÍÑÏ ÍÑÐÕËÐÖÂÎßÐÞØ ÏÑÆÇÎÇÌ âÄÎâÇÕÔâ ÐÇÄÑÊÏÑÉ-
ÐÑÔÕß ÒÑÎÖÚËÕß ÑÙÇÐÍÖ ÕÇÏÒÇÓÂÕÖÓÐÞØ ÊÂÄËÔËÏÑÔÕÇÌ àÐÇÓÅËË
ÔÑÎßÄÂÕÂÙËË Ë ËÔÔÎÇÆÑÄÂÕß ËÊÏÇÐÇÐËÇ ÎÑÍÂÎßÐÑÌ ÔÕÓÖÍÕÖÓÞ
ÓÂÔÕÄÑÓÂ ÄÃÎËÊË ÔÑÎßÄÂÕÂ. ´ÇÏ ÐÇ ÏÇÐÇÇ ÑÕÐÑÔËÕÇÎßÐÂâ ÒÓÑ-
ÔÕÑÕÂ ÓÂÔÚÇÕÂDG Ë ÄÑÊÏÑÉÐÑÔÕß ÑÙÇÐÍË ËÊÏÇÐÇÐËÌ àÎÇÍÕÓÑÐ-
ÐÑÌ ÔÕÓÖÍÕÖÓÞ ÔÑÎßÄÂÕÂ ÔÆÇÎÂÎË ÍÑÐÕËÐÖÂÎßÐÞÇ ÏÑÆÇÎË
ÚÓÇÊÄÞÚÂÌÐÑ ÒÓËÄÎÇÍÂÕÇÎßÐÞÏË ÆÎâ ÒÓËÎÑÉÇÐËÌ, ÑÔÑÃÇÐÐÑ
Ä ÑÃÎÂÔÕË ÃËÑØËÏËË Ë ÏÑÎÇÍÖÎâÓÐÑÌ ÃËÑÎÑÅËË.

IV. ®ÇÕÑÆ ËÐÕÇÅÓÂÎßÐÞØ ÖÓÂÄÐÇÐËÌ
²ÂÔÚÇÕ ÍÑÓÓÇÎâÙËÑÐÐÞØ ×ÖÐÍÙËÌ ÏÇÕÑÆÂÏË ®¬ ËÎË ®¥
ÕÓÇÃÖÇÕ ÃÑÎßÛÑÅÑ ÑÃÝÇÏÂ ÄÞÚËÔÎÇÐËÌ. ªÔÒÑÎßÊÖâ ×ÑÓÏÂ-
ÎËÊÏ ¬¶, ÏÑÉÐÑ ÔÄÇÔÕË ÊÂÆÂÚÖ Í ÃÑÎÇÇ ÒÓÑÔÕÑÏÖ ËÔÔÎÇÆÑÄÂ-
ÐËá ÖÓÂÄÐÇÐËÌ ÕËÒÂ °ÓÐÛÕÇÌÐÂ ë¸ÇÓÐËÍÇ.23, 86, 87 ¿ÕË
ÖÓÂÄÐÇÐËâ ÔÄâÊÞÄÂáÕ ÂÕÑÏ-ÂÕÑÏÐÖá ×ÖÐÍÙËá ÓÂÆËÂÎßÐÑÅÑ
ÓÂÔÒÓÇÆÇÎÇÐËâ g�r� Ô äÒÓâÏÑÌã ÍÑÓÓÇÎâÙËÑÐÐÑÌ ×ÖÐÍÙËÇÌ
c�r�, ËÅÓÂáÜÇÌ ÄÂÉÐÖá ÓÑÎß Ä ÔÕÂÕËÔÕËÚÇÔÍÑÌ ÏÇØÂÐËÍÇ Ë
ÑÒÓÇÆÇÎâáÜÇÌ ÆÄÖØÚÂÔÕËÚÐÞÇ ÒÓÑÔÕÓÂÐÔÕÄÇÐÐÞÇ ÍÑÓÓÇÎâ-
ÙËË (ÒÎÑÕÐÑÔÕË ÔÓÇÆÞ), ÑÃÖÔÎÑÄÎÇÐÐÞÇ ÏÇÉÂÕÑÏÐÞÏ ÒÑÕÇÐ-
ÙËÂÎÑÏ u�r� ÕÂÍ, ÚÕÑ c�r?? �? ÿ bu�r�. £ ÔÎÖÚÂÇ ÃÇÔÍÑÐÇÚÐÑ
ÓÂÊÃÂÄÎÇÐÐÑÅÑ ÓÂÔÕÄÑÓÂ, ÍÑÅÆÂ ÓÂÔÔÏÂÕÓËÄÂÇÕÔâ ÑÆÐÑÂÕÑÏ-
ÐÞÌ ÔÑÎßÄÂÕ Ä ÑÆÐÑÂÕÑÏÐÑÌ ÉËÆÍÑÔÕË, ÖÓÂÄÐÇÐËÇ ÆÎâ ×ÖÐÍ-
ÙËË hAB�r� � gAB�r� ÿ 1 (ÔÏ.è) ÊÂÒËÔÞÄÂÇÕÔâ Ä ÄËÆÇ

gAB�R� � hAB�R� ÿ cAB�R� � r
��

cAB�r�hBB�jrÿ Rj�dr, (19)

ÅÆÇ rì ÔÓÇÆÐââ ÒÎÑÕÐÑÔÕß ÓÂÔÕÄÑÓÂ, hBB�r�ì ÒÑÎÐÂâ ÍÑÓÓÇ-
ÎâÙËÑÐÐÂâ ×ÖÐÍÙËâ ÚËÔÕÑÅÑ ÓÂÔÕÄÑÓËÕÇÎâ. ªÐÕÇÅÓÂÎßÐÑÇ
ÖÓÂÄÐÇÐËÇ (19) ÔÄâÊÞÄÂÇÕ ÆÄÇ ×ÖÐÍÙËË ì h Ë c Ë ÒÑàÕÑÏÖ
ÆÑÎÉÐÑ ÃÞÕß ÆÑÒÑÎÐÇÐÑ ÖÔÎÑÄËÇÏ äÊÂÏÞÍÂÐËâã. ¿ÕÑ ÖÔÎÑÄËÇ
ÏÑÉÇÕ ÃÞÕß ÒÑÎÖÚÇÐÑ Ä ÄËÆÇ ÊÂÄËÔËÏÑÔÕË ×ÖÐÍÙËË cAB ÑÕ
äÏÑÔÕËÍÑÄÑÅÑã ×ÖÐÍÙËÑÐÂÎÂ B

cAB � exp�ÿbuAB � gAB � B�gAB�� ÿ gAB ÿ 1.

¥Ñ ÐÂÔÕÑâÜÇÅÑ ÄÓÇÏÇÐË ÕÑÚÐÑÅÑ ÄÞÓÂÉÇÐËâ ÆÎâ ÏÑÔÕË-
ÍÑÄÑÅÑ ×ÖÐÍÙËÑÐÂÎÂ ÐÇ ÐÂÌÆÇÐÑ, ÑÆÐÂÍÑ ÆÎâ ÒÓÑÔÕÞØ ÉËÆ-
ÍÑÔÕÇÌ ÔÖÜÇÔÕÄÖÇÕ ÃÑÎßÛÑÇ ÚËÔÎÑ ÒÓËÃÎËÉÇÐÐÞØ
ÄÞÓÂÉÇÐËÌ, ÒÑÎÖÚÇÐÐÞØ ÏÇÕÑÆÑÏ ÆËÂÅÓÂÏÏÐÞØ ÓÂÊÎÑÉÇ-
ÐËÌ,88, 89 ÒÓËÏÇÐËÏÑÔÕß ÍÑÕÑÓÞØ ÑÅÓÂÐËÚÇÐÂ ÕËÒÑÏ ÄÊÂËÏÑ-
ÆÇÌÔÕÄËâ u�r�. ¯ÂÒÓËÏÇÓ, ÅËÒÇÓÙÇÒÐÑÇ ÒÓËÃÎËÉÇÐËÇ (¤¸±),

è ¶ÖÐÍÙËâ h ì ÒÑÎÐÂâ ¬¶. ³ ÕÑÚÍË ÊÓÇÐËâ ÏÂÕÇÏÂÕËÍÂ àÕÂ ×ÖÐÍÙËâ
ÃÑÎÇÇ ÖÆÑÃÐÂ, ÕÂÍ ÍÂÍ h�r?? �? 0, Â ËÐÕÇÅÓÂÎÞ, ÄÍÎáÚÂáÜËÇ h�r�,
ÍÑÐÇÚÐÞ, Ä ÕÑ ÄÓÇÏâ ÍÂÍ g�r?? �? 1. ±ÑÏËÏÑ ÖÍÂÊÂÐÐÞØ ¬¶
ËÔÒÑÎßÊÖáÕ ÕÂÍÉÇ äÐÇÒÓâÏÖá ¬¶ã: g: hÿ c.
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ÍÑÅÆÂ B�g�r�� � 0, ËÔÒÑÎßÊÖáÕ ÆÎâ ÆÂÎßÐÑÆÇÌÔÕÄÖáÜËØ
ÄÊÂËÏÑÆÇÌÔÕÄËÌ, Â B�g�r�� � ln�1� g�r�� ÿ g�r� ÔÑÑÕÄÇÕÔÕÄÖÇÕ
ÒÓËÃÎËÉÇÐËá ±ÇÓÍÖÔÂ ë«ÇÄËÍÂ (PY), ÍÑÕÑÓÑÇ ÒÓËÏÇÐâáÕ
ÆÎâ ÍÑÓÑÕÍÑÆÇÌÔÕÄÖáÜËØ ÒÑÕÇÐÙËÂÎÑÄ.

£ ÔÎÖÚÂÇ ÏÑÎÇÍÖÎâÓÐÞØ ÓÂÔÕÄÑÓÑÄ, Ä ÑÕÎËÚËÇ ÑÕ ÒÓÑÔÕÞØ
ÉËÆÍÑÔÕÇÌ, ÐÇÄÑÊÏÑÉÐÑ ÑÆÐÑÊÐÂÚÐÑ ÔÄâÊÂÕß ÒÑÄÇÆÇÐËÇ ÂÕÑÏ-
ÂÕÑÏÐÑÅÑ ÒÑÕÇÐÙËÂÎÂ Ë ÄÞÃÑÓ ÊÂÏÞÍÂÐËâ, ÒÑàÕÑÏÖ ÆÎâ ÂÕÑÏ-
ÂÕÑÏÐÞØ ×ÖÐÍÙËÌ ÖÔÎÑÄËâ ÊÂÏÞÍÂÐËâ ÐÇ ÄÞÄÑÆâÕÔâ ÔÕÓÑÅÑ, Â
ÕÂÍÉÇ ÊÂÒËÔÞÄÂáÕÔâ Ä ¤¸±- ËÎË PY-ÒÓËÃÎËÉÇÐËË. ¿ÕÂ ËÆÇâ
ÒÑÎÖÚËÎÂ ÛËÓÑÍÑÇ ÓÂÊÄËÕËÇ Ä ÕÇÑÓËË RISM (Reference Inter-
action Site Model),90 Ä ÍÑÕÑÓÑÌ ¬¶ ÔÄâÊÂÐÞ ËÐÕÇÅÓÂÎßÐÞÏË
ÔÑÑÕÐÑÛÇÐËâÏË

rHAB�R� �
X
CD

WAC�r�CCD�rÿ r1�XDB�jr1 ÿ Rj�drdr1. (20)

©ÆÇÔß r ì ÔÓÇÆÐââ ÒÎÑÕÐÑÔÕß ÓÂÔÕÄÑÓËÕÇÎâ; H Ë C ì ÏÂÕ-
ÓËÙÞ, àÎÇÏÇÐÕÂÏË ÍÑÕÑÓÞØ âÄÎâáÕÔâ ÔÑÑÕÄÇÕÔÕÄÇÐÐÑ ×ÖÐÍ-
ÙËË hAB Ë cAB ÆÎâ ÂÕÑÏÑÄ ÓÂÊÐÞØ ÕËÒÑÄ; C Ë D ì
ÆÑÒÑÎÐËÕÇÎßÐÞÇ ËÐÆÇÍÔÞ ÆÎâ ÂÕÑÏÑÄ ÔÑÎßÄÂÕÂ Ë ÓÂÔÕÄÑÓË-
ÕÇÎâ ÔÑÑÕÄÇÕÔÕÄÇÐÐÑ;WAC ìäÔÕÓÖÍÕÖÓÐÂâ ÏÂÕÓËÙÂã, ÔÑÔÕÂÄ-
ÎÇÐÐÂâ ËÊ ÍÑÓÓÇÎâÙËÑÐÐÞØ ×ÖÐÍÙËÌ ÔÑÎßÄÂÕÂ wAC , Â

XDB�r� �WDB�r� � rHDB�r� (21)

ÒÓÇÆÔÕÂÄÎâÇÕ ÔÑÃÑÌ ÑÃÑÃÜÇÐÐÖá ÄÑÔÒÓËËÏÚËÄÑÔÕß ÚËÔÕÑÅÑ
ÓÂÔÕÄÑÓËÕÇÎâ. ©ÆÇÔß ÄÄÇÆÇÐËÇ ÏÂÕÓËÙ ÊÂÏÇÐâÇÕ ËÔÒÑÎßÊÑÄÂ-
ÐËÇ ÕÓÇØ ÔÍÂÎâÓÐÞØ ËÐÕÇÅÓÂÎßÐÞØ ÖÓÂÄÐÇÐËÌ ÆÎâ ÍÑÓÓÇÎâ-
ÙËÑÐÐÞØ ×ÖÐÍÙËÌ ÔÑÎßÄÂÕ ë ÔÑÎßÄÂÕ, ÔÑÎßÄÂÕ ë ÓÂÔÕÄÑÓËÕÇÎß,
ÓÂÔÕÄÑÓËÕÇÎß ë ÓÂÔÕÄÑÓËÕÇÎß. ®ÂÕÓËÙÂ XDB ÏÑÉÇÕ ÃÞÕß ÓÂÔ-
ÔÚËÕÂÐÂ ÏÇÕÑÆÂÏË ®¬, ®¥ ËÎË Ô ÒÑÏÑÜßá ËÐÕÇÅÓÂÎßÐÞØ
ÖÓÂÄÐÇÐËÌ. ´ÂÍ ÉÇ, ÍÂÍ ÔÕÓÖÍÕÖÓÐÂâ ÏÂÕÓËÙÂ ÔÑÎßÄÂÕÂ ÍÑÏ-
ÒÎÇÍÔÂ WAD , ÑÐÂ ÊÂÆÂÇÕ ÄØÑÆÐÞÇ ÔÕÓÖÍÕÖÓÐÞÇ ÆÂÐÐÞÇ ÆÎâ
ÖÓÂÄÐÇÐËâ (20). ±Ñ ÏÂÕÇÏÂÕËÚÇÔÍÑÌ ×ÑÓÏÖÎËÓÑÄÍÇ ÖÓÂÄÐÇ-
ÐËâ ÕÇÑÓËË RISM ÂÐÂÎÑÅËÚÐÞ ÖÓÂÄÐÇÐËá (19) Ë ÑÕÎËÚÂáÕÔâ
ÕÑÎßÍÑ ÐÂÎËÚËÇÏ ÆÑÒÑÎÐËÕÇÎßÐÑÅÑ ÄÇÔÑÄÑÅÑ ÍÑà××ËÙËÇÐÕÂ
W, ÑÃÖÔÎÑÄÎÇÐÐÑÅÑ ÄÐÖÕÓËÏÑÎÇÍÖÎâÓÐÞÏË ÔÄâÊâÏË. ¢ÑÎß-
ÛÑÇ ÍÑÎËÚÇÔÕÄÑ ÓÂÔØÑÉÆÇÐËÌ ÏÇÉÆÖ ÂÔËÏÒÕÑÕËÚÇÔÍËÏË
ÑÙÇÐÍÂÏË ÓÂÊÐÞØ ×ËÊËÚÇÔÍËØ ÔÄÑÌÔÕÄ Ë ÄÞÄÑÆÂÏË RISM-
ÏÑÆÇÎÇÌ âÄÎâáÕÔâ ÔÎÇÆÔÕÄËÇÏ ÒÓËÃÎËÉÇÐÐÑÅÑ ØÂÓÂÍÕÇÓÂ
ÖÍÂÊÂÐÐÑÌ ÂÐÂÎÑÅËË.86, 91 £ ÚÂÔÕÐÑÔÕË, ÆÎâ ÒÑÎâÓÐÞØ ÉËÆÍÑÔ-
ÕÇÌ ÏÑÆÇÎß RISM ÔÖÜÇÔÕÄÇÐÐÑ ÊÂÐËÉÂÇÕ ÊÐÂÚÇÐËÇ ÆËàÎÇÍÕÓË-
ÚÇÔÍÑÌ ÒÓÑÐËÙÂÇÏÑÔÕË, Â, ÐÂÒÓËÏÇÓ, ÆÎâ ÄÑÆÞ ÒÎÑØÑ ÒÓÇÆ-
ÔÍÂÊÞÄÂÇÕ ÕÇÓÏÑÆËÐÂÏËÚÇÔÍËÇ Ë ÔÕÓÖÍÕÖÓÐÞÇ ÔÄÑÌÔÕÄÂ.92

³ÖÜÇÔÕÄÖáÕ ÃÑÎÇÇ ÔÕÓÑÅËÇ ÒÑÆØÑÆÞ,93 ÑÆÐÂÍÑ ËÊ-ÊÂ ÔÎÑÉ-
ÐÑÔÕË ÚËÔÎÇÐÐÑÌ ÓÇÂÎËÊÂÙËË ËØ ÓÇÆÍÑ ÒÓËÏÇÐâáÕ ÆÎâ ËÔÔÎÇ-
ÆÑÄÂÐËâ ÔÑÎßÄÂÕÂÙËË.94

¬ÂÍ ÃÞÎÑ ÑÕÏÇÚÇÐÑ ÄÞÛÇ, ÄÔÇ ÕÇÓÏÑÆËÐÂÏËÚÇÔÍËÇ ØÂÓÂÍ-
ÕÇÓËÔÕËÍË ÔÑÎßÄÂÕÂÙËË ÏÑÅÖÕ ÃÞÕß ÑÒÓÇÆÇÎÇÐÞ ÚÇÓÇÊ ¡¡¬¶.
£ËÆ ÔÑÑÕÄÇÕÔÕÄÖáÜËØ ÔÑÑÕÐÑÛÇÐËÌ ÊÂÄËÔËÕ ÑÕ ÕËÒÂ ÊÂÏÞÍÂ-
ÐËâ. ¯ÂËÃÑÎÇÇ ÒÓÑÔÕÑÌ ÄËÆ ÑÐË ÒÓËÐËÏÂáÕ Ä ÔÎÖÚÂÇ ¤¸±-
ÒÓËÃÎËÉÇÐËâ, ÒÓË ÍÑÕÑÓÑÏ Ä ÒÓÇÆÇÎÇ ÃÇÔÍÑÐÇÚÐÑ ÓÂÊÃÂÄÎÇÐ-
ÐÑÅÑ ÓÂÔÕÄÑÓÂ ËÊÃÞÕÑÚÐÞÌ ØËÏËÚÇÔÍËÌ ÒÑÕÇÐÙËÂÎ m ÑÒÓÇÆÇ-
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bm � r
X
AB

��
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h2AB�r� ÿ cAB�r�ÿ (22)

ÿ 1

2

X
CD

�
cAC�r�XCD�jr1 ÿ Rj�cDB�r��jrÿ r1j�

�
drdr1.

ªÔÒÑÎßÊÖâ ÔÕÂÐÆÂÓÕÐÞÇ ÕÇÓÏÑÆËÐÂÏËÚÇÔÍËÇ ÔÑÑÕÐÑÛÇ-
ÐËâ, ÏÑÉÐÑ ÕÂÍÉÇ ÓÂÔÔÚËÕÂÕß àÐÇÓÅËá E, àÐÕÂÎßÒËá H Ë
àÐÕÓÑÒËá G ÔÑÎßÄÂÕÂÙËË 96

E � q�bm�
qb

����
r
, (23)

H � q�bm�
qb

����
P

,

G � mÿH

T
.

¯ËÉÐËÇ ËÐÆÇÍÔÞ jr Ë jP ÑÊÐÂÚÂáÕ, ÚÕÑ ÒÓÑËÊÄÑÆÐÞÇ ÄÞÚËÔ-
ÎâáÕ ÒÓË ÒÑÔÕÑâÐÐÞØ ÒÎÑÕÐÑÔÕË Ë ÆÂÄÎÇÐËË ÔÑÑÕÄÇÕÔÕÄÇÐÐÑ.

µÓÂÄÐÇÐËâ RISM ÒÓË ÖÚÇÕÇ ÊÂÏÞÍÂÐËâ, ÕÂÍ ÉÇ ÍÂÍ (19),
âÄÎâáÕÔâ ÐÇÑÆÐÑÓÑÆÐÞÏË ËÐÕÇÅÓÂÎßÐÞÏË ÖÓÂÄÐÇÐËâÏË
¶ÓÇÆÅÑÎßÏÂ ÄÕÑÓÑÅÑ ÓÑÆÂ ÑÕÐÑÔËÕÇÎßÐÑ ÐÇËÊÄÇÔÕÐÑÌ ×ÖÐÍ-
ÙËË gAB�r�. ¥Îâ ËØ ÚËÔÎÇÐÐÑÅÑ ËÔÔÎÇÆÑÄÂÐËâ ÒÓËÏÇÐâáÕ
ËÕÇÓÂÙËÑÐÐÞÇ ÏÇÕÑÆÞ. ³ÐÂÚÂÎÂ ÊÂÆÂáÕ ÐÇÍÑÕÑÓÖá ÐÇÒÓâ-
ÏÖá ÍÑÓÓÇÎâÙËÑÐÐÖá ×ÖÐÍÙËá gin�r�. ©ÂÕÇÏ Ô ËÔÒÑÎßÊÑÄÂ-
ÐËÇÏ ÖÔÎÑÄËÌ ÊÂÏÞÍÂÐËâ ÑÒÓÇÆÇÎâáÕ ×ÖÐÍÙËá cAB�r�. ¥Îâ
ÒÑÔÎÇÆÐÇÌ ÐÂØÑÆâÕ ÒÓÇÑÃÓÂÊÑÄÂÐËÇ ¶ÖÓßÇ. ±ÑÎÖÚÇÐÐÞÌ
¶ÖÓßÇ-ÑÃÓÂÊ ËÔÒÑÎßÊÖáÕ Ä ËÐÕÇÅÓÂÎßÐÑÏ ÖÓÂÄÐÇÐËË, ÊÂÒË-
ÔÂÐÐÑÏ Ä k-ÒÓÑÔÕÓÂÐÔÕÄÇ ÆÎâ ÓÂÔÚÇÕÂ ×ÖÐÍÙËË gAB�k�. ¥Îâ
ÐÂÌÆÇÐÐÑÌ ×ÖÐÍÙËË gout�k� ÄÞÒÑÎÐâáÕ ÑÃÓÂÕÐÑÇ ÒÓÇÑÃÓÂÊÑ-
ÄÂÐËÇ ¶ÖÓßÇ Ë ÒÓÑÙÇÔÔ ÒÑÄÕÑÓâáÕ ÊÂÐÑÄÑ. ¥Îâ ÖÔÍÑÓÇÐËâ
ÔØÑÆËÏÑÔÕË ÒÓÑÙÇÆÖÓÞ ËÔÒÑÎßÊÖáÕ ÓÂÊÎËÚÐÞÇ ÂÎÅÑÓËÕÏÞÐÂ
ÃÂÊÇ ÏÇÕÑÆÂ ¯ßáÕÑÐÂ ë²Â×ÔÑÐÂ.97, 98

¡ÐÂÎËÕËÚÇÔÍË ÓÇÛËÕß ËÐÕÇÅÓÂÎßÐÞÇ ÖÓÂÄÐÇÐËâ ÏÑÉÐÑ
ÎËÛß ÆÎâ ÑÚÇÐß ÑÅÓÂÐËÚÇÐÐÑÅÑ ÐÂÃÑÓÂ ÒÑÕÇÐÙËÂÎÑÄ Ë ÊÂÏÞ-
ÍÂÐËÌ.99 ¯ÇÔÏÑÕÓâ ÐÂ ÐÇÃÑÎßÛÑÇ ÚËÔÎÑ ÕÂÍËØ ÂÐÂÎËÕËÚÇÔÍËØ
ÓÇÛÇÐËÌ, ÑÐË ÒÑÎÇÊÐÞ ÆÎâ ÏÑÆÇÎËÓÑÄÂÐËâ ÔÕÓÖÍÕÖÓÐÞØ Ë
ÕÇÓÏÑÆËÐÂÏËÚÇÔÍËØ ÔÄÑÌÔÕÄ ÓÂÔÕÄÑÓÑÄ ÐÂ ÑÔÐÑÄÇ ÖÒÓÑÜÇÐ-
ÐÞØ ÏÑÆÇÎÇÌ. ¥Îâ ÒÑÎâÓÐÞØ ÉËÆÍÑÔÕÇÌ ÐÂËÃÑÎÇÇ ÄÂÉÐÞÏ
ÒÓËÏÇÓÑÏ ÒÑÆÑÃÐÑÅÑ ÓÑÆÂ âÄÎâÇÕÔâ äÔÓÇÆÐÇÇ Ô×ÇÓËÚÇÔÍÑÇ
ÒÓËÃÎËÉÇÐËÇã (Mean Spherical Approximation, MSA), Ä ÍÑÕÑ-
ÓÑÏ ÊÂÏÞÍÂÐËÇ ÊÂÒËÔÞÄÂáÕ Ä ÄËÆÇ

h�r < d � � ÿ1, (24)

c�r > d � � ÿbu�r�.

ÅÆÇ dì ÆËÂÏÇÕÓ ÕÄÇÓÆÑÌ Ô×ÇÓÞ.
±ÓË ÕÂÍÑÏ ÊÂÏÞÍÂÐËË ÒÑÎÖÚÇÐÞ ÂÐÂÎËÕËÚÇÔÍËÇ ÓÇÛÇÐËâ

ÆÎâ ÕÄÇÓÆÞØ Ô×ÇÓ, ÑÃÎÂÆÂáÜËØ àÎÇÍÕÓËÚÇÔÍËÏ ÊÂÓâÆÑÏ ËÎË
ÆËÒÑÎßÐÞÏ ÏÑÏÇÐÕÑÏ.100 ³ÄÑÌÔÕÄÂ ÒÓËÃÎËÉÇÐËâ MSA
ÕÂÍÑÄÞ, ÚÕÑ ÏÑÉÐÑ ÒÑÎÖÚËÕß ÂÐÂÎËÕËÚÇÔÍËÇ ÄÞÓÂÉÇÐËâ ÆÎâ
ÔÄÑÃÑÆÐÑÌ àÐÇÓÅËË ÔÑÎßÄÂÕÂÙËË Ë ÆÓÖÅËØ ÕÇÓÏÑÆËÐÂÏËÚÇÔ-
ÍËØ ÄÇÎËÚËÐ Ä ËÑÐÐÑ-ÆËÒÑÎßÐÞØ ÔËÔÕÇÏÂØ.101 ®ÑÆÇÎß ÏÑÉÐÑ
ÖÔÒÇÛÐÑ ÒÓËÏÇÐâÕß ÆÎâ ËÔÔÎÇÆÑÄÂÐËâ ÔÑÎßÄÂÕÂÙËË Ä ÄÑÆÐÑ-
ÔÑÎÇÄÞØ ÓÂÔÕÄÑÓÂØ.

£ ÒÑÔÎÇÆÐÇÇ ÄÓÇÏâ ÒÑâÄËÎËÔß ÐÑÄÞÇ ÔØÇÏÞ ÓÂÔÚÇÕÂ (ÕÓÇØ-
ÏÇÓÐÂâ ÏÑÆÇÎß ÔËÎÑÄÞØ ÙÇÐÕÓÑÄ, 3DRISM),102 ë 108 Ä ÍÑÕÑÓÞØ
ÔÕÓÖÍÕÖÓÂ ÓÂÔÕÄÑÓËÕÇÎâ ÄÃÎËÊË ÔÑÎßÄÂÕËÓÑÄÂÐÐÑÌ ÏÑÎÇÍÖÎÞ
ÑÒÓÇÆÇÎâÇÕÔâ ÏÑÎÇÍÖÎâÓÐÑ-ÂÕÑÏÐÞÏË ÍÑÓÓÇÎâÙËÑÐÐÞÏË
×ÖÐÍÙËâÏË (®¡¬¶) gB�r�. ¿ÕË ×ÖÐÍÙËË ØÂÓÂÍÕÇÓËÊÖáÕ
ÄÇÓÑâÕÐÑÔÕß ÐÂÌÕË ÂÕÑÏ B ÏÑÎÇÍÖÎÞ ÓÂÔÕÄÑÓËÕÇÎâ Ä ÕÑÚÍÇ r,
ÍÑÕÑÓÂâ ÊÂÆÂÐÂ Ä ÔËÔÕÇÏÇ ÍÑÑÓÆËÐÂÕ, ÔÄâÊÂÐÐÑÌ Ô ÔÑÎßÄÂÕË-
ÓÑÄÂÐÐÑÌ ÏÑÎÇÍÖÎÑÌ. ¯Â ÓËÔ. 1 ÒÓÇÆÔÕÂÄÎÇÐ ÓÂÊÓÇÊ ËÊÑÒÑ-
ÄÇÓØÐÑÔÕË ®¡¬¶ g�r� ÆÎâ ÏÑÎÇÍÖÎÞ ÒÓÑÒÂÐÂ Ä ÄÑÆÇ.102 ¥Îâ
®¡¬¶ ÏÑÉÐÑ ÊÂÒËÔÂÕß ÖÓÂÄÐÇÐËÇ, ÂÐÂÎÑÅËÚÐÑÇ ÖÓÂÄÐÇ-
ÐËá (20),

rhB�r� �
X
A

�
cB�r�XAB�jrÿ Rj�dR, (25)

ÅÆÇ cB�r� ì äÒÓâÏÂâã ÏÑÎÇÍÖÎâÓÐÑ-ÂÕÑÏÐÂâ ¬¶. ¥Îâ cB�r�
ÔÕÓÑËÕÔâ ¤¸±-ÊÂÏÞÍÂÐËÇ, ÔÄâÊÞÄÂáÜÇÇ cB�r� Ë gB�r�. ¶ÂÍÕË-
ÚÇÔÍË ÒÓÇÆÒÑÎÂÅÂÇÕÔâ ÂÆÆËÕËÄÐÑÔÕß ÆÇÌÔÕÄËâ ÔÑÎßÄÂÕËÓÑÄÂÐ-
ÐÑÌ ÏÑÎÇÍÖÎÞ ÐÂ ÑÕÆÇÎßÐÞÇ ÂÕÑÏÞ ÏÑÎÇÍÖÎ ÓÂÔÕÄÑÓËÕÇÎâ.
·ÑÕâ ×ÖÐÍÙËâXAB�r� âÄÎâÇÕÔâ ÓÂÆËÂÎßÐÑÌ, ÒÑÕÇÐÙËÂÎÞ ÄÊÂË-
ÏÑÆÇÌÔÕÄËâ uB(r,OO) Ë cB(r,OO) Ä ÑÃÜÇÏ ÔÎÖÚÂÇ ÊÂÄËÔâÕ ÐÇ ÕÑÎßÍÑ
ÑÕ ÓÂÔÔÕÑâÐËÌ, ÐÑ Ë ÑÕ ÑÓËÇÐÕÂÙËË OO ÑÕÐÑÔËÕÇÎßÐÑ ÔÑÎßÄÂ-
ÕËÓÑÄÂÐÐÑÌ ÏÑÎÇÍÖÎÞ. ³ÑÑÕÐÑÛÇÐËâ ÏÑÆÇÎË 3DRISM, Ä
ÑÕÎËÚËÇ ÑÕ ËÐÕÇÅÓÂÎßÐÑÅÑ ÖÓÂÄÐÇÐËâ (20), âÄÎâáÕÔâ ÔËÔÕÇ-
ÏÑÌ ÕÓÇØÏÇÓÐÞØ ËÐÕÇÅÓÂÎßÐÞØ ÖÓÂÄÐÇÐËÌ. ¡ÎÅÑÓËÕÏ ÓÇÛÇ-
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ÐËâ 3DRISM-ÖÓÂÄÐÇÐËâ ÂÐÂÎÑÅËÚÇÐ ÑÒËÔÂÐÐÑÏÖ ÄÞÛÇ Ë
ÑÕÎËÚÂÇÕÔâ ÎËÛß ÕÇÏ, ÚÕÑ ÆÎâ ÐÇÅÑ ÐÇÑÃØÑÆËÏÑ ÒÓÑÄÑÆËÕß
ÓÂÔÚÇÕÞ ÐÂ ÕÓÇØÏÇÓÐÑÌ ÔÇÕÍÇ Ë ËÔÒÑÎßÊÑÄÂÕß ÕÓÇØÏÇÓÐÑÇ
ÒÓÇÑÃÓÂÊÑÄÂÐËÇ ¶ÖÓßÇ, ÚÕÑÃÞ ÐÂÌÕË g�kx; ky; kz�.

¥ÓÖÅÑÌ ÏÑÆË×ËÍÂÙËÇÌ ÏÇÕÑÆÂ ËÐÕÇÅÓÂÎßÐÞØ ÖÓÂÄÐÇÐËÌ
âÄÎâÇÕÔâ ËÔÔÎÇÆÑÄÂÐËÇ ÏÑÎÇÍÖÎâÓÐÞØ ÍÑÓÓÇÎâÙËÑÐÐÞØ
×ÖÐÍÙËÌ (®¬¶) gAB(r,OO),109, 110 ÍÑÕÑÓÞÇ ÊÂÄËÔâÕ ÍÂÍ ÑÕ ÓÂÔ-
ÔÕÑâÐËâ ÏÇÉÆÖ ÙÇÐÕÓÂÏË ÏÑÎÇÍÖÎ, ÕÂÍ Ë ÑÕ ÑÕÐÑÔËÕÇÎßÐÑÌ
ÖÅÎÑÄÑÌ ÑÓËÇÐÕÂÙËË ÏÑÎÇÍÖÎ. ¥Îâ ®¬¶ ÏÑÉÐÑ ÊÂÒËÔÂÕß
äÏÑÎÇÍÖÎâÓÐÑÇã ËÐÕÇÅÓÂÎßÐÑÇ ÖÓÂÄÐÇÐËÇ, ÂÐÂÎÑÅËÚÐÑÇ ÖÓÂÄ-
ÐÇÐËá (19),

g�r,OO)= h�r,OO)7c�r,OO)= (26)

� r
�
h�rÿ R,OO1)c�R,OO7OO1)dRdOO1 .

±ÓË ÕÂÍÑÌ ÊÂÒËÔË ÖÆÂÇÕÔâ ËÊÃÇÉÂÕß ÕÓÖÆÐÑÔÕÇÌ, ÑÃÖÔÎÑÄ-
ÎÇÐÐÞØ ÄÞÃÑÓÑÏ ÊÂÏÞÍÂÐËâ, ÕÂÍ ÍÂÍ ÏÇÕÑÆ ÆËÂÅÓÂÏÏÐÞØ
ÓÂÊÎÑÉÇÐËÌ ÇÔÕÇÔÕÄÇÐÐÞÏ ÑÃÓÂÊÑÏ ÑÃÑÃÜÂÇÕÔâ ÐÂ ®¬¶.
°ÆÐÂÍÑ ÒÑâÄÎâáÕÔâ ÐÑÄÞÇ ÒÓÑÃÎÇÏÞ, ÔÄâÊÂÐÐÞÇ Ô ÒÑÄÞÛÇ-
ÐËÇÏ ÓÂÊÏÇÓÐÑÔÕË ËÐÕÇÅÓËÓÑÄÂÐËâ Ä ÖÓÂÄÐÇÐËË (26), ÍÑÕÑÓÑÇ
ÒÓËÄÑÆËÕ Í ÓÇÊÍÑÏÖ ÖÄÇÎËÚÇÐËá ÚËÔÎÂ ÖÊÎÑÄ ÔÇÕÍË ÒÓË
ÚËÔÎÇÐÐÑÌ ÂÒÒÓÑÍÔËÏÂÙËË ×ÖÐÍÙËË g�r,OO). £ ÓÇÊÖÎßÕÂÕÇ
ÐÂÌÕË ÚËÔÎÇÐÐÑÇ ÓÇÛÇÐËÇ ÖÓÂÄÐÇÐËâ (26) ÔÕÂÐÑÄËÕÔâ ÒÓÂÍÕË-
ÚÇÔÍË ÐÇÄÑÊÏÑÉÐÞÏ. °ÆËÐ ËÊ ÔÒÑÔÑÃÑÄ ËÊÃÇÉÂÕß ËÐÕÇÅÓËÓÑ-
ÄÂÐËâ ÒÑ ÖÅÎÂÏ ÔÑÔÕÑËÕ Ä ÓÂÊÎÑÉÇÐËË ÑÓËÇÐÕÂÙËÑÐÐÑ-ÊÂÄË-
ÔËÏÞØ ¬¶ Ä ÓâÆ ÒÑ ÔÑÃÔÕÄÇÐÐÞÏ ×ÖÐÍÙËâÏ ÑÒÇÓÂÕÑÓÂ ÄÓÂ-
ÜÇÐËâ Dmnl

ml �O1;O2;OR�. ¯ÂÎËÚËÇ ÑÒÓÇÆÇÎÇÐÐÑÌ ÅÓÖÒÒÞ ÔËÏ-
ÏÇÕÓËË ÆÎâ ÚÂÔÕËÙ ÓÂÔÕÄÑÓËÕÇÎâ ÏÑÉÇÕ ÔÖÜÇÔÕÄÇÐÐÑ
ÖÏÇÐßÛËÕß ÚËÔÎÑ ÚÎÇÐÑÄ ÓÂÊÎÑÉÇÐËâ. £ ÐÇÍÑÕÑÓÞØ ÔÎÖÚÂâØ
ÆÑÔÕÂÕÑÚÐÑ ÃÞÔÕÓÂâ ÔØÑÆËÏÑÔÕß ÓâÆÂ ÒÑÊÄÑÎâÇÕ ÒÑÎÖÚËÕß
ØÑÓÑÛËÌ ÓÇÊÖÎßÕÂÕ Ë ÒÓË ÐÇÃÑÎßÛÑÏ ÚËÔÎÇ ÇÅÑ ÚÎÇÐÑÄ.109

³ÓÂÄÐÇÐËÇ àÕËØ ÓÇÊÖÎßÕÂÕÑÄ Ô ÓÇÊÖÎßÕÂÕÂÏË ÓÂÔÚÇÕÑÄ ÏÇÕÑ-
ÆÑÏ ®¬ ÒÑÍÂÊÂÎÑ ÑÚÇÐß ØÑÓÑÛÇÇ ÔÑÅÎÂÔËÇ ÒÑÎÖÚÇÐÐÞØ ÆÂÐ-
ÐÞØ ÆÎâ ÂÙÇÕÑÐËÕÓËÎÂ (ÓËÔ. 2). °ÆÐÂÍÑ ÄÑÊÏÑÉÐÑÔÕË ÕÂÍÑÅÑ
ÒÑÆØÑÆÂ ÑÅÓÂÐËÚÇÐÐÞ, ÇÅÑ ÏÑÉÐÑ ÖÔÒÇÛÐÑ ÒÓËÏÇÐâÕß ÎËÛß
ÆÎâ ÄÞÔÑÍÑÔËÏÏÇÕÓËÚÐÞØ ÔÑÎßÄÂÕËÓÑÄÂÐÐÞØ ÍÑÏÒÎÇÍÔÑÄ.

°ÔÐÑÄÐÑÌ ÕÓÖÆÐÑÔÕßá ÒÓË ËÔÒÑÎßÊÑÄÂÐËË ÏÇÕÑÆÂ ËÐÕÇ-
ÅÓÂÎßÐÞØ ÖÓÂÄÐÇÐËÌ âÄÎâÇÕÔâ ÔÎÑÉÐÑÔÕß ÇÅÑ ÚËÔÎÇÐÐÑÌ
ÓÇÂÎËÊÂÙËË ÐÂ ÍÑÏÒßáÕÇÓÇ. £ ÍÂÉÆÑÏ ÍÑÐÍÓÇÕÐÑÏ ÔÎÖÚÂÇ ÑÐ
ÕÓÇÃÖÇÕ ÔÑÊÆÂÐËâ ÔÒÇÙËÂÎßÐÞØ ÒÓÑÅÓÂÏÏ ÆÎâ ÓÂÊÐÞØ ÊÂÏÞ-
ÍÂÐËÌ, ÒÑÕÇÐÙËÂÎÑÄ Ë Õ.Æ., ÒÓËÚÇÏ ÐÇÕ ÖÄÇÓÇÐÐÑÔÕË Ä ÕÑÏ, ÚÕÑ
ÓÂÊÓÂÃÑÕÂÐÐÞÌ ÂÎÅÑÓËÕÏ ÑÃÇÔÒÇÚËÕ ÔØÑÆËÏÑÔÕß ËÕÇÓÂÙËÑÐ-
ÐÑÌ ÒÓÑÙÇÆÖÓÞ. °ÆÐÂÍÑ ÏÇÕÑÆ ËÐÕÇÅÓÂÎßÐÞØ ÖÓÂÄÐÇÐËÌ
ËÏÇÇÕ Ë ÓâÆ ÒÓÇËÏÖÜÇÔÕÄ ÒÑ ÔÓÂÄÐÇÐËá Ô ÏÇÕÑÆÂÏË ®¬ Ë
®¥. ¥Îâ ÔËÔÕÇÏ ÑÆËÐÂÍÑÄÑÌ ÔÎÑÉÐÑÔÕË ÑÃÝÇÏ ÄÞÚËÔÎÇÐËÌ Ä
ÒÇÓÄÑÏ ÏÇÕÑÆÇ ÐÂ 2 ë 3 ÒÑÓâÆÍÂ ÏÇÐßÛÇ, ÚÇÏ Ä ÆÄÖØ ÆÓÖÅËØ
ÏÇÕÑÆÂØ. ±ÑÔÍÑÎßÍÖ (ÍÂÍ ÔÚËÕÂáÕ) ÄÞÚËÔÎâÇÏÞÇ ÍÑÓÓÇÎâÙËË
ÃÞÔÕÓÑ ÊÂÕÖØÂáÕ Ô ÖÄÇÎËÚÇÐËÇÏ ÓÂÔÔÕÑâÐËâ ÏÇÉÆÖ ÚÂÔÕË-

ÙÂÏË, ÏÇÕÑÆ ÏÑÉÐÑ ×ÑÓÏÖÎËÓÑÄÂÕß ÆÎâ ÍÑÐÇÚÐÞØ ÒÓÑÔÕÓÂÐ-
ÔÕÄÇÐÐÞØ ÑÃÎÂÔÕÇÌ. °Ð ÐÇ ÕÓÇÃÖÇÕ ÄÞÃÑÓÂ ÒÇÓËÑÆËÚÇÔÍÑÌ
ÒÓÑÔÕÓÂÐÔÕÄÇÐÐÑÌ âÚÇÌÍË ÒÓË ÏÑÆÇÎËÓÑÄÂÐËË Ë ÔÄÑÃÑÆÇÐ ÑÕ
ÄÎËâÐËâ ÅÓÂÐËÚÐÞØ ÖÔÎÑÄËÌ ÐÂ ÓÇÊÖÎßÕÂÕÞ ÓÂÔÚÇÕÂ. ³ÑÄÓÇ-
ÏÇÐÐÞÇ ÏÑÆË×ËÍÂÙËË ÏÇÕÑÆÂ ËÐÕÇÅÓÂÎßÐÞØ ÖÓÂÄÐÇÐËÌ
ÒÑÊÄÑÎâáÕ ÒÓÑÄÑÆËÕß ÓÂÔÚÇÕÞ ÔÑÎßÄÂÕÂÙËË ÏÂÍÓÑÏÑÎÇÍÖÎ,
ÄÍÎáÚÂáÜËØ ÆÑ 103 ÂÕÑÏÑÄ. £ÑÊÏÑÉÐÑÔÕß ÒÇÓÇÐÑÓÏËÓÑÄÍË
ËÔÍÑÏÞØ ÍÑÓÓÇÎâÙËÑÐÐÞØ ×ÖÐÍÙËÌ ÒÑÊÄÑÎâÇÕ ËÔÒÑÎßÊÑÄÂÕß
àÕÑÕÏÇÕÑÆ ÕÂÍÉÇ ÆÎâ ÔËÔÕÇÏ, ÒÓËÏÇÐÇÐËÇ Í ÍÑÕÑÓÞÏÏÇÕÑÆÑÄ
®¬ Ë ®¥ ÊÂÕÓÖÆÐËÕÇÎßÐÑ. ´ÂÍÑÄÞÏË âÄÎâáÕÔâ, ÐÂÒÓËÏÇÓ,
ÔËÔÕÇÏÞ, ÄÍÎáÚÂáÜËÇ ÔÑÎßÄÂÕÞ ÔÎÑÉÐÑÌ ×ÑÓÏÞ ÎËÃÑ
ËÏÇáÜËÇ ÃÑÎßÛÑÌ àÎÇÍÕÓËÚÇÔÍËÌ ÊÂÓâÆ, ÓÂÔÕÄÑÓÞ àÎÇÍÕÓÑ-
ÎËÕÑÄ Ô ÏÂÎÑÌ ËÑÐÐÑÌ ÔËÎÑÌ Ë Õ.Æ.

V. ¿ÎÇÍÕÓÑÔÕÂÕËÚÇÔÍËÇ ÄÊÂËÏÑÆÇÌÔÕÄËâ
Ä ÏÇÕÑÆÂØ ®ÑÐÕÇ-¬ÂÓÎÑ Ë ÏÑÎÇÍÖÎâÓÐÑÌ
ÆËÐÂÏËÍË
³ÎÑÉÐÑÔÕß ÓÂÔÚÇÕÑÄ ÔÑÎßÄÂÕÂÙËË Ä ÒÑÎâÓÐÞØ ÉËÆÍÑÔÕâØ
ÏÇÕÑÆÂÏË ®¬ Ë ®¥ ÑÃÖÔÎÑÄÎÇÐÂ ÕÇÏ, ÚÕÑ ÄÞÚËÔÎÇÐËâ ÒÓÑ-
ÄÑÆâÕ ÆÎâ ÐÇÍÑÕÑÓÑÅÑ ÑÅÓÂÐËÚÇÐÐÑÅÑ ÑÃÝÇÏÂ ÒÓÑÔÕÓÂÐÔÕÄÂ
(âÚÇÌÍË), ÒÓË àÕÑÏ ÒÑÅÓÇÛÐÑÔÕË ÏÑÅÖÕ ÃÞÕß ÄÇÎËÍË ËÊ-ÊÂ
ÆÂÎßÐÑÆÇÌÔÕÄÖáÜÇÅÑ ØÂÓÂÍÕÇÓÂ ÍÖÎÑÐÑÄÔÍËØ ÔËÎ. ªÔÒÑÎßÊÑ-
ÄÂÐËÇ ÒÇÓËÑÆËÚÇÔÍËØ ÅÓÂÐËÚÐÞØ ÖÔÎÑÄËÌ ÕÓÇÃÖÇÕ äÑÃÓÇÊÂ-
ÐËâã ÍÖÎÑÐÑÄÔÍËØ ÒÑÕÇÐÙËÂÎÑÄ (ÑÃÞÚÐÑ ÐÂ ÓÂÔÔÕÑâÐËË
ÒÑÓâÆÍÂ ÒÑÎÑÄËÐÞ ÓÂÊÏÇÓÂ âÚÇÌÍË). ´ÂÍÑÇ ËÔÍÂÉÇÐËÇ ÒÑÕÇÐ-
ÙËÂÎÂ ÔÎÂÃÑ ÄÎËâÇÕ ÐÂ ÓÂÆËÂÎßÐÖá ÊÂÄËÔËÏÑÔÕß ¬¶, ÑÆÐÂÍÑ
ÏÑÉÇÕ ÔÖÜÇÔÕÄÇÐÐÑ ËÊÏÇÐËÕß ÒÑÄÇÆÇÐËÇ ÑÓËÇÐÕÂÙËÑÐÐÞØ
ÍÑÓÓÇÎâÙËÌ. °ÔÑÃÇÐÐÑÔÕË ÑÃÓÇÊÂÐËâ ÍÖÎÑÐÑÄÔÍËØ ÒÑÕÇÐÙËÂ-
ÎÑÄ ÐÂÚÂÎË ËÔÔÎÇÆÑÄÂÕß ÆÑÄÑÎßÐÑ ÆÂÄÐÑ. £ÐËÏÂÐËÇ Í àÕÑÏÖ
à××ÇÍÕÖ ÖÔËÎËÎÑÔß ÒÑÔÎÇ ÒÑâÄÎÇÐËâ ÓÂÃÑÕÞ 111, Ä ÍÑÕÑÓÑÌ
ÃÞÎÑ ÒÑÍÂÊÂÐÑ, ÚÕÑ ÕÂÍÂâ ÒÓÑÙÇÆÖÓÂ ÒÓËÄÑÆËÕ Í ÐÇÄÇÓÐÑÌ
ÍÂÓÕËÐÇ ÄÊÂËÏÑÆÇÌÔÕÄËâ ÅËÆÓÂÕËÓÑÄÂÐÐÞØ ËÑÐÑÄ ÉÇÎÇÊÂ.
£ ÑÃÓÇÊÂÐÐÑÏ ÍÖÎÑÐÑÄÔÍÑÏ ÒÑÕÇÐÙËÂÎÇ ÑÆÐÑËÏÇÐÐÑ ÊÂÓâ-
ÉÇÐÐÞÇ ËÑÐÞ ÒÓËÕâÅËÄÂÎËÔß ÐÂ ÃÑÎßÛËØ ÓÂÔÔÕÑâÐËâØ, Ä ÕÑ
ÄÓÇÏâ ÍÂÍ ÓÂÔÚÇÕ ÔËÔÕÇÏÞ ÏÇÕÑÆÑÏ ¿ÄÂÎßÆÂ 85 ÒÓÂÄËÎßÐÑ
ÄÑÔÒÓÑËÊÄÇÎ ÂÔËÏÒÕÑÕËÚÇÔÍÑÇ ÒÑÄÇÆÇÐËÇ ËÑÐÑÄ.

£ ÐÂÔÕÑâÜÇÇ ÄÓÇÏâ ÎÖÚÛËÏË ÔÒÑÔÑÃÂÏË ÖÚÇÕÂ àÎÇÍÕÓÑ-
ÔÕÂÕËÚÇÔÍËØ ÄÊÂËÏÑÆÇÌÔÕÄËÌ Ä ÔÑÎßÄÂÕÂÙËÑÐÐÞØ ÔËÔÕÇÏÂØ
âÄÎâáÕÔâ ÏÇÕÑÆÞ ¿ÄÂÎßÆÂ Ë ÓÇÂÍÕËÄÐÑÅÑ ÒÑÎâ.112 ë 114

®ÇÕÑÆ ¿ÄÂÎßÆÂ, ÄÒÇÓÄÞÇ ÓÂÊÓÂÃÑÕÂÐÐÞÌ ÆÎâ ÓÂÔÚÇÕÂ ÍÖÎÑ-
ÐÑÄÔÍËØ ÄÊÂËÏÑÆÇÌÔÕÄËÌ Ä ËÑÐÐÞØ ÍÓËÔÕÂÎÎÂØ,115 ÔÚËÕÂÇÕÔâ
ÐÂËÃÑÎÇÇ ÒÑÔÎÇÆÑÄÂÕÇÎßÐÞÏ ÒÓË ÄÞÚËÔÎÇÐËË àÎÇÍÕÓÑÔÕÂÕË-
ÚÇÔÍËØ ÒÑÕÇÐÙËÂÎÑÄ. £ ÇÅÑ ÏÑÆË×ËÍÂÙËË ÆÎâ ÒÇÓËÑÆËÚÇÔÍËØ
ÏÑÎÇÍÖÎâÓÐÞØ ÔËÔÕÇÏ àÎÇÍÕÓÑÔÕÂÕËÚÇÔÍÂâ àÐÇÓÅËâ (U ) ÄÞÓÂ-

²ËÔ. 1. ²ÂÊÓÇÊ ËÊÑÒÑÄÇÓØÐÑÔÕË ®¡¬¶ g(r)=1.5 ÒÓÑÒÂÐ ë ÍËÔÎÑÓÑÆ
ÄÑÍÓÖÅ ÏÑÎÇÍÖÎÞ ÒÓÑÒÂÐÂ.102

00

00..44

00..88

11..22

11..66

gg

22 66 1100 rr,, ��AA1144
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3

²ËÔ. 2. ¬ÑÓÓÇÎâÙËÑÐÐÞÇ ×ÖÐÍÙËË ÖÅÎÇÓÑÆ ëÏÇÕËÎ ÆÎâ ÂÙÇÕÑÐËÕ-
ÓËÎÂ.109

1ì ÓÇÛÇÐËÇ ÏÑÎÇÍÖÎâÓÐÞØ ËÐÕÇÅÓÂÎßÐÞØ ÖÓÂÄÐÇÐËÌ, 2ì ÓÂÔÚÇÕ ÒÑ
ÖÓÂÄÐÇÐËâÏ RISM, 3 ì ®¬-ÓÂÔÚÇÕ.

834 ¤.¯.¹ÖÇÄ, ®.£.¢ÂÊËÎÇÄÔÍËÌ



ÉÂÇÕÔâ ÚÇÓÇÊ ÒÇÓËÑÆËÚÇÔÍËÌ ÒÂÓÐÞÌ ÒÑÕÇÐÙËÂÎ ¿ÄÂÎßÆÂj�R�
(ÔÏ.85)

U �
X
I< J

X
ab

qIaqJbj�jRIa ÿ RJbj� � (27)

�
X
IJ

X
a< b

qIaqJb

�
j�jRIa ÿ RJbj� ÿ

1

jRIa ÿ RJbj
�
�

�
X
Ia

qIa
2

lim
R? 0

�
j�R� ÿ 1

jRj
�
.

ªÐÆÇÍÔÂÏË a, b ÑÃÑÊÐÂÚÇÐÞ ÓÂÊÐÞÇ ÂÕÑÏÞ Ä ÓÂÊÎËÚÐÞØ
ÏÑÎÇÍÖÎÂØ I, J (ÔÑÎßÄÂÕÂ ÎËÃÑ ÓÂÔÕÄÑÓËÕÇÎâ). ±ÇÓÄÞÇ ÆÄÂ
ÚÎÇÐÂ Ä àÕÑÏ ÖÓÂÄÐÇÐËË ÔÑÑÕÄÇÕÔÕÄÖáÕ ÏÇÉ- Ë ÄÐÖÕÓËÏÑÎÇ-
ÍÖÎâÓÐÞÏ àÎÇÍÕÓÑÔÕÂÕËÚÇÔÍËÏ ÄÍÎÂÆÂÏ Ä U. ±ÑÔÎÇÆÐââ
ÔÖÏÏÂ (àÕÑÕ ÚÎÇÐ ÐÂÊÞÄÂáÕ ÕÂÍÉÇ ÔÂÏÑÆÇÌÔÕÄËÇÏ) ÒÓÇÆÔÕÂÄ-
ÎâÇÕ ÔÑÃÑÌ ÍÑÓÓÇÍÙËá, ÍÑÕÑÓÂâ ÐÇÑÃØÑÆËÏÂ, ÒÑÔÍÑÎßÍÖ Ä
ÒÓÇÆÇÎÇ ÕÑÚÇÚÐÞØ ÊÂÓâÆÑÄ ÒÑÕÇÐÙËÂÎ ¿ÄÂÎßÆÂ ÐÇÆÑÔÕÂÕÑÚÐÑ
ÕÑÚÐÑ ÄÑÔÒÓÑËÊÄÑÆËÕ ÍÖÎÑÐÑÄÔÍËÌ ÒÑÕÇÐÙËÂÎ ÄÐÖÕÓË ÑÃ-
ÎÂÔÕË ÍÑÐÇÚÐÑÅÑ ÓÂÊÏÇÓÂ. ³ÖÏÏÂ ÒÂÓÙËÂÎßÐÞØ ÊÂÓâÆÑÄ qIa
ÄÔÇØ ÂÕÑÏÑÄ ËÔÚÇÊÂÇÕ ÆÎâ àÎÇÍÕÓÑÐÇÌÕÓÂÎßÐÞØ ÔËÔÕÇÏ. £ àÕÑÏ
ÔÎÖÚÂÇ ÒÓËÏÇÐÇÐËÇ ÏÇÕÑÆÂ ¿ÄÂÎßÆÂ ÐÂËÃÑÎÇÇ ÑÃÑÔÐÑÄÂÐÐÑ.
¥Îâ ÊÂÓâÉÇÐÐÞØ ÔËÔÕÇÏ ÔÑÎßÄÂÕ ë ÓÂÔÕÄÑÓËÕÇÎß ÚÎÇÐ ÔÂÏÑ-
ÆÇÌÔÕÄËâ ÆÂÇÕ ÍÑÐÔÕÂÐÕÖ, ÑÙÇÐÍÖ ÍÑÕÑÓÑÌ ÏÑÉÐÑ ÒÑÎÖÚËÕß ËÊ
ÖÔÎÑÄËâ

lim
R? 0

�
j�R� ÿ 1

R

�
� z

L
,

ÅÆÇ zì ÍÑÐÔÕÂÐÕÂ, ÓÂÄÐÂâ, ÐÂÒÓËÏÇÓ,*2.837297 ÆÎâ ÍÖÃËÚÇ-
ÔÍÑÌ âÚÇÌÍË, L ì ÎËÐÇÌÐÞÌ ÓÂÊÏÇÓ âÚÇÌÍË ÏÑÆÇÎËÓÑÄÂÐËâ.
±ÑâÄÎÇÐËÇ ÍÑÐÔÕÂÐÕÞ z , ÊÂÄËÔâÜÇÌ ÑÕ ÖÔÎÑÄËÌ ÏÑÆÇÎËÓÑÄÂ-
ÐËâ, ì ÖâÊÄËÏÑÇ ÏÇÔÕÑ Ä ÓÂÔÚÇÕÂØ Ô ËÔÒÑÎßÊÑÄÂÐËÇÏ ÏÇÕÑÆÂ
¿ÄÂÎßÆÂ, Ë ÔÄâÊÂÐÐÂâ Ô àÕËÏ ÒÓÑÃÎÇÏÂ ÆÑ ÔËØ ÒÑÓ ÆËÔÍÖÕË-
ÓÖÇÕÔâ.116 ë 121 £ÒÓÑÚÇÏ, ÆÎâ ÏÐÑÅËØ ÒÓËÎÑÉÇÐËÌ ÑÍÂÊÞÄÂÇÕÔâ
ÆÑÔÕÂÕÑÚÐÞÏ ÄÞÚËÔÎÇÐËÇ àÐÇÓÅËË U Ô ÕÑÚÐÑÔÕßá ÆÑ ÖÍÂÊÂÐ-
ÐÑÌ ÍÑÐÔÕÂÐÕÞ.

³ÂÏ ÒÑÕÇÐÙËÂÎ ¿ÄÂÎßÆÂ j�R� ÏÑÉÇÕ ÃÞÕß ÊÂÒËÔÂÐ Ä ÄËÆÇ
ÔÖÏÏÞ ÆÄÖØ ÃÞÔÕÓÑ ÔØÑÆâÜËØÔâ ÓâÆÑÄ

j�R� �
X
n

erfc�ZjRÿ nLj�
jR� nLj � (28)

�
X
k

4p
k2L3

exp

�
ÿ k2

4Z2
� ikR

�
ÿ p
L3Z2

,

ÅÆÇ Z ì ÒÂÓÂÏÇÕÓ àÍÓÂÐËÓÑÄÂÐËâ, ÍÑÕÑÓÞÌ ÍÑÐÕÓÑÎËÓÖÇÕ
ÔØÑÆËÏÑÔÕß ÓâÆÑÄ Ë ËØ ÑÕÐÑÔËÕÇÎßÐÞÇ ÄÍÎÂÆÞ. °ÆÐÂÍÑ ×ÑÓ-
ÏÂÎßÐÑ ÒÑÕÇÐÙËÂÎ ¿ÄÂÎßÆÂ ÐÇ ÊÂÄËÔËÕ ÑÕ ÄÞÃÑÓÂ àÕÑÅÑ
ÒÂÓÂÏÇÕÓÂ, Õ.Ç.

qj�R�
qZ

� 0,

Â ÖÔÓÇÆÐÇÐÐÑÇ ÒÑ âÚÇÌÍÇ ÊÐÂÚÇÐËÇ ÆÂÐÐÑÅÑ ÒÑÕÇÐÙËÂÎÂ ÕÂÍÉÇ
ÓÂÄÐÑ ÐÖÎá�

L3

j�R�dR � 0.

²ÂÊÎËÚËÇ ÏÇÉÆÖ ÒÑÕÇÐÙËÂÎÂÏË ¿ÄÂÎßÆÂ Ë ÓÇÂÍÕËÄÐÑÅÑ
ÒÑÎâ (ÔÏ. ÐËÉÇ) ÔÑÔÕÑËÕ Ä ÔÒÑÔÑÃÇ ÊÂÆÂÐËâ ÓÂÔÒÓÇÆÇÎÇÐËâ
ÊÂÓâÆÂ, ÍÑÏÒÇÐÔËÓÖáÜÇÅÑ ÒÑÎÐÞÌ ÊÂÓâÆ ÔÑÎßÄÂÕÂÙËÑÐÐÑÌ
ÔËÔÕÇÏÞ. £ ÔÎÖÚÂÇ ÒÑÕÇÐÙËÂÎÂ ¿ÄÂÎßÆÂ àÕÑÕ ÊÂÓâÆ ÓÂÄÐÑ-
ÏÇÓÐÑ ÓÂÔÒÓÇÆÇÎÇÐ Ä âÚÇÌÍÇ, ÄÞÃÓÂÐÐÑÌ ÆÎâ ÓÂÔÚÇÕÂ, Ä ÕÑ
ÄÓÇÏâ ÍÂÍ Ä ÏÇÕÑÆÇ ÓÇÂÍÕËÄÐÑÅÑ ÒÑÎâ ÑÐ ÐÂØÑÆËÕÔâ ÐÂ Ô×ÇÓÇ
ÓÂÆËÖÔÑÏ Rc ÄÑÍÓÖÅ ÓÂÔÔÏÂÕÓËÄÂÇÏÑÅÑ ÔÑÎßÄÂÕËÓÑÄÂÐÐÑÅÑ
ËÑÐÂ. ²ÂÔÚÇÕÞ 85, 116 ë 118 ÒÑÍÂÊÂÎË, ÚÕÑ ÐÂ ÒÓÂÍÕËÍÇ ÒÑÕÇÐÙËÂÎ
¿ÄÂÎßÆÂ ÆÑÔÕÂÕÑÚÐÑ ØÑÓÑÛÑ ÂÒÒÓÑÍÔËÏËÓÖÇÕ àÎÇÍÕÓÑÔÕÂÕË-
ÚÇÔÍÑÇ ÄÊÂËÏÑÆÇÌÔÕÄËÇ.

£ ÏÇÕÑÆÇ ÓÇÂÍÕËÄÐÑÅÑ ÒÑÎâ àÎÇÍÕÓÑÔÕÂÕËÚÇÔÍÑÇ ÄÊÂËÏÑ-
ÆÇÌÔÕÄËÇ ÂÒÒÓÑÍÔËÏËÓÖáÕ, ËÔÒÑÎßÊÖâ ÒÑÕÇÐÙËÂÎ 112 ë 114

j�R < Rc� �
1

R
ÿ 1

Rc

� �2e0 ÿ 1��R2 ÿ R2
c�

�2e0 � 1�R3
c

, (29)

j�R > Rc� � 0.

°ÃÓÇÊÂÐÐÑÇ (ÒÓË R > Rc) ÍÖÎÑÐÑÄÔÍÑÇ ÄÊÂËÏÑÆÇÌÔÕÄËÇ ÏÑÆË-
×ËÙËÓÖáÕ ÆÑÃÂÄÎÇÐËÇÏ ÒÑÄÇÓØÐÑÔÕÐÑÅÑ ÒÑÎâ, ÊÂËÏÔÕÄÑÄÂÐ-
ÐÑÅÑ ËÊ ÍÑÐÕËÐÖÂÎßÐÑÌ ÕÇÑÓËË. ¶ÂÍÕËÚÇÔÍË j�R� âÄÎâÇÕÔâ
ÓÇÛÇÐËÇÏ ÖÓÂÄÐÇÐËâ±ÖÂÔÔÑÐÂ ÆÎâ ÕÑÚÇÚÐÑÅÑ ÊÂÓâÆÂ Ä ÙÇÐÕÓÇ
Ô×ÇÓËÚÇÔÍÑÌ âÚÇÌÍË ÓÂÊÏÇÓÑÏ Rc , ÒÑÅÓÖÉÇÐÐÑÌ Ä ÆËàÎÇÍÕÓË-
ÚÇÔÍÖá ÔÓÇÆÖ Ô ÒÓÑÐËÙÂÇÏÑÔÕßá e0 , Ë ÍÑÏÒÇÐÔËÓÖáÜÇÅÑ
ÒÑÄÇÓØÐÑÔÕÐÑÅÑ ÊÂÓâÆÂ ÐÂ ÒÑÄÇÓØÐÑÔÕË âÚÇÌÍË. ´ÂÍÖá ÂÒ-
ÒÓÑÍÔËÏÂÙËá ËÔÒÑÎßÊÖáÕ ÒÓË ®¥-ÏÑÆÇÎËÓÑÄÂÐËË ÂÐ-
ÔÂÏÃÎâ ÏÑÎÇÍÖÎ ÓÂÔÕÄÑÓËÕÇÎâ, ÑÍÓÖÉÂáÜËØ ÔÑÎßÄÂÕ.21, 22

±ÓË ÓÂÔÚÇÕÇ ÒÑÎâ ÑÕÍÎËÍÂ ÔÓÇÆÞ ÆÎâ ÐÂØÑÉÆÇÐËâ àÐÇÓÅËË
ÔÑÎßÄÂÕÂÙËË ÊÂÆÂÚÖ ÔÄÑÆâÕ Í ÍÑÏÃËÐËÓÑÄÂÐÐÑÏÖ ÓÂÔÚÇÕÖ
(®¥/¬®), ÒÓË ÍÑÕÑÓÑÏ ÚÂÔÕß ÏÑÎÇÍÖÎ ÉËÆÍÑÔÕË (ÄÐÖÕÓË
ÄÞÃÓÂÐÐÑÌ âÚÇÌÍË) ÓÂÔÔÚËÕÞÄÂáÕ (Ä âÄÐÑÏ ÄËÆÇ) ÏÇÕÑÆÑÏ
®¥, Â ÚÂÔÕß (ÄÐÇ âÚÇÌÍË) ì ÐÂ ÑÔÐÑÄÇ ÍÑÐÕËÐÖÂÎßÐÞØ ÏÑÆÇ-
ÎÇÌ. ¥ÇÕÂÎßÐÑÇ ÑÒËÔÂÐËÇ ÂÎÅÑÓËÕÏÑÄ ÓÂÔÚÇÕÂ ÐÂ ÑÔÐÑÄÇ àÕÑÅÑ
ÆËÔÍÓÇÕÐÑ-ÍÑÐÕËÐÖÂÎßÐÑÅÑ ÒÑÆØÑÆÂ ÒÓËÄÇÆÇÐÑ Ä ÓÂÃÑÕÇ 122.
±Ñ ÑÙÇÐÍÂÏ ÂÄÕÑÓÑÄ àÕÑÌ ÓÂÃÑÕÞ ÕÂÍÂâ ÔØÇÏÂ ÒÑÊÄÑÎâÇÕ
ÓÂÔÔÚËÕÂÕß àÎÇÍÕÓÑÔÕÂÕËÚÇÔÍËÇ ÄÍÎÂÆÞ Ä ÔÄÑÃÑÆÐÖá àÐÇÓÅËá
ÔÑÎßÄÂÕÂÙËË Ô ÕÑÚÐÑÔÕßá ÆÑ ÐÇÔÍÑÎßÍËØ ÍËÎÑÍÂÎÑÓËÌ ÐÂ
1 ÏÑÎß.

VI. ¤ËÆÓÑ×ÑÃÐÞÇ à××ÇÍÕÞ
´ËÒËÚÐÞÏË ÒÓËÏÇÓÂÏË ÅËÆÓÑ×ÑÃÐÞØ ÔÑÎßÄÂÕÑÄ âÄÎâáÕÔâ
ÃÎÂÅÑÓÑÆÐÞÇ ÅÂÊÞ Ë ÖÅÎÇÄÑÆÑÓÑÆÞ. ªØ ÒÎÑØÂâ ÓÂÔÕÄÑÓË-
ÏÑÔÕß Ä ÄÑÆÇ ÑÃÖÔÎÑÄÎÇÐÂ ÒÓÑËÅÓÞÛÇÏ Ä àÐÕÓÑÒËË ÅËÆÓÂÕÂ-
ÙËË, ÍÑÕÑÓÞÌ ÍÑÏÒÇÐÔËÓÖÇÕ ËÎË ÒÓÇÄÞÛÂÇÕ ÄÞËÅÓÞÛ Ä ÇÇ
àÐÕÂÎßÒËË.123 °ÔÐÑÄÐÑÇ ÑÕÎËÚËÇ ÅËÆÓÑ×ÑÃÐÞØ ÔÑÎßÄÂÕÑÄ ÑÕ
ÅËÆÓÑ×ËÎßÐÞØ ÔÑÔÕÑËÕ Ä ÑÕÔÖÕÔÕÄËË Ö ÒÇÓÄÞØ ÊÂÓâÉÇÐÐÞØ
ËÎË ÒÑÎâÓÐÞØ ÅÓÖÒÒ, ÚÕÑ ÒÓÑâÄÎâÇÕÔâ Ä ÑÕÔÖÕÔÕÄËË àÎÇÍÕÓÑ-
ÔÕÂÕËÚÇÔÍËØ ÄÍÎÂÆÑÄ Ä ÏÇÉÏÑÎÇÍÖÎâÓÐÞØ ÒÑÕÇÐÙËÂÎÂØ.

ªÊÖÚÇÐËÇ ÅËÆÓÂÕÂÙËË ÅËÆÓÑ×ÑÃÐÞØ ÔÑÎßÄÂÕÑÄ ÔÄâÊÂÐÑ Ô
ÆÄÖÏâ ÒÓÑÃÎÇÏÂÏË.124 £Ñ-ÒÇÓÄÞØ, ÆÎâ ÂÆÇÍÄÂÕÐÑÅÑ ÏÑÆÇÎË-
ÓÑÄÂÐËâ ÅËÆÓÑ×ÑÃÐÞØ à××ÇÍÕÑÄ ÐÇÑÃØÑÆËÏÂ ÆÇÕÂÎßÐÂâ
ËÐ×ÑÓÏÂÙËâ Ñ ÏËÍÓÑÔÕÓÖÍÕÖÓÇ Ë ÕÇÓÏÑÆËÐÂÏËÚÇÔÍÑÏ ÔÑÔÕÑ-
âÐËË ÄÑÆÞ. ¿ÕÖ ËÐ×ÑÓÏÂÙËá ËÔÒÑÎßÊÖáÕ Ä ÍÂÚÇÔÕÄÇ ÄØÑÆÐÞØ
ÆÂÐÐÞØ ÆÎâ ÓÂÔÚÇÕÂ ÅËÆÓÂÕÂÙËË. £ÑÆÂ ËÏÇÇÕ ÓâÆ ÂÐÑÏÂÎßÐÞØ
ÔÄÑÌÔÕÄ ÒÑ ÔÓÂÄÐÇÐËá Ô ÆÓÖÅËÏË ÒÑÎâÓÐÞÏË ÉËÆÍÑÔÕâÏË,
ÒÑàÕÑÏÖ ÒÓË ÏÑÆÇÎËÓÑÄÂÐËË ÅËÆÓÑ×ÑÃÐÞØ ÔÑÎßÄÂÕÑÄ ÐÇÑÃ-
ØÑÆËÏÂ ÑÔÑÃÂâ ÕÜÂÕÇÎßÐÑÔÕß ÒÓË ÄÞÃÑÓÇ ÏÑÎÇÍÖÎâÓÐÑÌ
ÏÑÆÇÎË ÄÑÆÞ Ë ÓÂÔÚÇÕÂØ ÇÇ ÔÄÑÌÔÕÄ. ®ËÍÓÑÔÍÑÒËÚÇÔÍËÇ
ÏÑÆÇÎË ÄÑÆÞ, ÔÒÇÙËÂÎßÐÑ ÓÂÊÓÂÃÑÕÂÐÐÞÇ ÆÎâ àÕËØ ÙÇÎÇÌ,
ÒÑÊÄÑÎâáÕ ÆÑÔÕÂÕÑÚÐÑ ØÑÓÑÛÑ ÓÂÔÔÚËÕÞÄÂÕß ÕÇÓÏÑÆËÐÂÏË-
ÚÇÔÍËÇ ÒÂÓÂÏÇÕÓÞ ÔÑÎßÄÂÕÂÙËË ÆÎâ ÒÓÑÔÕÞØ ÅËÆÓÑ×ÑÃÐÞØ
ÔÑÎßÄÂÕÑÄ.125 ¯Â ÓËÔ. 3 ÒÓÇÆÔÕÂÄÎÇÐÞ ÕÇÏÒÇÓÂÕÖÓÐÞÇ ÊÂÄËÔË-
ÏÑÔÕË ØËÏËÚÇÔÍÑÅÑ ÒÑÕÇÐÙËÂÎÂ (m) Ë ÇÅÑ àÐÕÂÎßÒËÌÐÑÅÑ (h) Ë
àÐÕÓÑÒËÌÐÑÅÑ (s) ÄÍÎÂÆÑÄ ÆÎâ ÏÑÎÇÍÖÎÞ ÏÇÕÂÐÂ, ÅËÆÓÂÕËÓÑ-
ÄÂÐÐÑÌ ÒÓË ÂÕÏÑÔ×ÇÓÐÑÏ ÆÂÄÎÇÐËË. £ËÆÐÑ, ÚÕÑ ÓÂÔÚÇÕÐÞÇ Ë
àÍÔÒÇÓËÏÇÐÕÂÎßÐÞÇ ÆÂÐÐÞÇ ÔÑÅÎÂÔÖáÕÔâ ÍÂÍ Ä ÍÂÚÇÔÕÄÇÐÐÑÏ,
ÕÂÍ Ë Ä ÍÑÎËÚÇÔÕÄÇÐÐÑÏ ÑÕÐÑÛÇÐËâØ.

£ÕÑÓÂâ ÑÔÑÃÇÐÐÑÔÕß ÅËÆÓÑ×ÑÃÐÞØ ÔÑÎßÄÂÕÑÄ ÔÄâÊÂÐÂ Ô
ÅÇÑÏÇÕÓËÚÇÔÍËÏË ×ÂÍÕÑÓÂÏË Ë Ô à××ÇÍÕÂÏË ËÔÍÎáÚÇÐÐÑÅÑ
ÑÃÝÇÏÂ. £ ÊÂÄËÔËÏÑÔÕË ÑÕ ÓÂÊÏÇÓÑÄ ÔÑÎßÄÂÕÂ àÕË à××ÇÍÕÞ
ÏÑÅÖÕ ÒÓÑâÄÎâÕßÔâ ÒÑ-ÓÂÊÐÑÏÖ.127 ¥Îâ ÏÂÎÞØ ÅËÆÓÑ×ÑÃÐÞØ
ÔÑÎßÄÂÕÑÄ (ÕËÒÂ ÂÕÑÏÑÄ ÃÎÂÅÑÓÑÆÐÞØ ÅÂÊÑÄ ) ÒÓË ËØ ÐËÊÍËØ
ÍÑÐÙÇÐÕÓÂÙËâØ à××ÇÍÕÞ ÖÒÂÍÑÄÍË ÔÄâÊÂÐÞ Ô ÓÇÑÓÅÂÐËÊÂÙËÇÌ
ÄÑÆÞ ÄÑÍÓÖÅ ÔÑÎßÄÂÕÂ ÃÇÊ ÓÂÊÓÞÄÂ ÃÑÎßÛÑÅÑ ÚËÔÎÂ ÄÑÆÑÓÑÆ-
ÐÞØ ÔÄâÊÇÌ. ¥Îâ ÏÇÊÑÔÍÑÒËÚÇÔÍËØ ÅËÆÓÑ×ÑÃÐÞØ ÔÑÎßÄÂÕÑÄ
(ÐÂÒÓËÏÇÓ, ÅÎÑÃÖÎâÓÐÞØ ÃÇÎÍÑÄ) ÔÑÎßÄÂÕÂÙËâ ÏÑÉÇÕ ÒÓËÄÑ-
ÆËÕß Í ÓÂÊÓÞÄÖ ÃÑÎßÛÑÅÑ ÚËÔÎÂ ÄÑÆÑÓÑÆÐÞØ ÔÄâÊÇÌ Ë Í
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ÄÑÊÐËÍÐÑÄÇÐËá ÑÃÎÂÔÕË ÐÇÔÏÂÚËÄÂÐËâ ÄÃÎËÊË ÅËÆÓÑ×ÑÃÐÑÌ
ÒÑÄÇÓØÐÑÔÕË ÔÑÎßÄÂÕÂ, ÅÆÇ ÄÑÆÂ ÐÂØÑÆËÕÔâ Ä ÒÂÓÑÑÃÓÂÊÐÑÏ
ÔÑÔÕÑâÐËË.

£ ÍÂÚÇÔÕÄÇ ÒÓËÏÇÓÂ ÓÂÔÔÏÑÕÓËÏ Ô×ÇÓËÚÇÔÍÖá ÏÑÆÇÎß
ÔÑÎßÄÂÕÂ Ô ÃÑÎßÛËÏ ÓÂÆËÖÔÑÏ R, ÍÑÕÑÓÞÌ ÓÂÊÏÇÜÇÐ Ä ÒÑ-
ÎÑÔÕË ËÔÍÎáÚÇÐÐÑÅÑ ÑÃÝÇÏÂ ÕÂÍÑÅÑ ÉÇ ÓÂÆËÖÔÂ. ¥Îâ ÏÂÍÓÑ-
ÔÍÑÒËÚÇÔÍË ÃÑÎßÛËØ ÒÑÎÑÔÕÇÌ ÔÄÑÃÑÆÐÂâ àÐÇÓÅËâ ¤ËÃÃÔÂ
ÔÑÎßÄÂÕÂÙËË ÑÒËÔÞÄÂÇÕÔâ ÄÞÓÂÉÇÐËÇÏ 128, 129

DG*
4pR3p

3
� 4psR2, (30)

ÅÆÇ p Ë s ì ÅËÆÓÑÔÕÂÕËÚÇÔÍÑÇ ÆÂÄÎÇÐËÇ Ë ÍÑà××ËÙËÇÐÕ
ÒÑÄÇÓØÐÑÔÕÐÑÅÑ ÐÂÕâÉÇÐËâ ÉËÆÍÑÔÕß ë ÒÂÓ ÔÑÑÕÄÇÕÔÕÄÇÐÐÑ.

±ÂÓÂÏÇÕÓËÊÂÙËâ àÕÑÅÑ ÔÑÑÕÐÑÛÇÐËâ 130, 131 ÒÑÊÄÑÎâÇÕ
àÍÔÕÓÂÒÑÎËÓÑÄÂÕß ÇÅÑ ÐÂ ÒÑÎÑÔÕË ÏËÍÓÑÔÍÑÒËÚÇÔÍËØ ÓÂÊÏÇ-
ÓÑÄ, ÄÑÊÐËÍÂáÜËÇ ÒÓË ÔÑÎßÄÂÕÂÙËË ÏÑÎÇÍÖÎâÓÐÞØ ÑÃÝÇÍÕÑÄ.
´ÑÅÆÂ ÒÇÓÄÞÌ ÚÎÇÐ Ä ÔÑÑÕÐÑÛÇÐËË (30) ÑÍÂÊÞÄÂÇÕÔâ ÒÓÇÐÇÃ-
ÓÇÉËÏÑ ÏÂÎÞÏ ÒÓË ÑÃÞÚÐÞØ ÆÂÄÎÇÐËâØ, Ë ÄÇÎËÚËÐÂ s ÑÔÕÂ-
ÇÕÔâ Ä ÍÂÚÇÔÕÄÇ ÇÆËÐÔÕÄÇÐÐÑÅÑ ÔÖÜÇÔÕÄÇÐÐÑÅÑ ÒÂÓÂÏÇÕÓÂ,
ÑÒÓÇÆÇÎâáÜÇÅÑ DG. £ ÓÂÐÐËØ ÓÂÃÑÕÂØ (ÔÏ., ÐÂÒÓËÏÇÓ,128)
ÔÑØÓÂÐâÎÂÔß ËÐÕÇÓÒÓÇÕÂÙËâ àÕÑÅÑ ÒÂÓÂÏÇÕÓÂ ÍÂÍ ÏÂÍÓÑÔÍÑ-
ÒËÚÇÔÍÑÅÑ ÒÑÄÇÓØÐÑÔÕÐÑÅÑ ÐÂÕâÉÇÐËâ, ØÑÕâ Ä ÒÑÔÎÇÆÑÄÂÕÇÎß-
ÐÑÌ ×ÑÓÏÖÎËÓÑÄÍÇ 129 s ÔÎÇÆÖÇÕ ÓÂÔÔÏÂÕÓËÄÂÕß ÍÂÍ ÒÂÓÂÏÇÕÓ
ÏÑÆÇÎË, ÊÂÄËÔâÜËÌ ÑÕ ÓÂÔÕÄÑÓËÕÇÎâ, ÓÂÊÏÇÓÂ Ë ×ÑÓÏÞ ÒÑ-
ÎÑÔÕË. ¿ÕÑÕ ÒÑÆØÑÆ, ÐÂÊÄÂÐÐÞÌ äÕÇÑÓËÇÌ ÏÂÔÛÕÂÃÐÑÌ
ÚÂÔÕËÙÞã (Scaled Particle Theory), ÃÞÎ ÏÑÆË×ËÙËÓÑÄÂÐ ÆÎâ
ÒÓËÏÇÐÇÐËâ Í ÐÇÔ×ÇÓËÚÇÔÍËÏ ÒÑÎÑÔÕâÏ.132, 133 ¦ÅÑ ÔÑÄÓÇÏÇÐ-
ÐÞÌ ÄÂÓËÂÐÕ ÑÔÐÑÄÂÐ ÐÂ ÕÇÑÓËË ×ÖÐÍÙËÑÐÂÎÂ ÒÎÑÕÐÑÔÕË,127

ÅÆÇ ÔÄÑÃÑÆÐÖá àÐÇÓÅËá ÔÑÎßÄÂÕÂÙËË ÄÞÓÂÉÂáÕ ÚÇÓÇÊ ÑÃÑÃ-
ÜÇÐÐÖá ÄÑÔÒÓËËÏÚËÄÑÔÕß ÄÑÆÞ X�r; r0� (ÔÏ. ÖÓÂÄÐÇÐËÇ (21)).
³ÄÑÃÑÆÐÖá àÐÇÓÅËá ÑÃÓÂÊÑÄÂÐËâ ÒÑÎÑÔÕË Ä ÓÂÔÕÄÑÓËÕÇÎÇ
ÐÂÊÞÄÂáÕ àÐÇÓÅËÇÌ ÍÂÄËÕÂÙËË. °ÐÂ ËÏÇÇÕ Ä ÑÔÐÑÄÐÑÏ àÐÕÓÑ-
ÒËÌÐÖá ÒÓËÓÑÆÖ. £ ÑÕÔÖÕÔÕÄËÇ àÎÇÍÕÓÑÔÕÂÕËÚÇÔÍËØ ÄÊÂËÏÑ-
ÆÇÌÔÕÄËÌ ÒÑÎÐÂâ àÐÇÓÅËâ ÔÑÎßÄÂÕÂÙËË ÔÑÔÕÑËÕ ËÊ ÍÂÄËÕÂ-
ÙËÑÐÐÑÅÑ Ë ÄÂÐ-ÆÇÓ-ÄÂÂÎßÔÑÄÂ ÄÍÎÂÆÑÄ. ±ÑÔÎÇÆÐËÌ ÄÑÊÐËÍÂÇÕ
ËÊ-ÊÂ ÍÑÓÑÕÍÑÆÇÌÔÕÄÖáÜËØ ÄÊÂËÏÑÆÇÌÔÕÄËÌ (ÆÎâ ÍÑÕÑÓÞØ
ÔÕÂÐÆÂÓÕÐÑÌ âÄÎâÇÕÔâ ÒÂÓÂÏÇÕÓËÊÂÙËâ ­ÇÐÐÂÓÆÂ-¥ÉÑÐÔÂ) Ë
ÒÓÇÆÔÕÂÄÎâÇÕ ÔÑÃÑÌ ÅÎÂÄÐÞÏ ÑÃÓÂÊÑÏ àÐÕÂÎßÒËÌÐÞÌ à××ÇÍÕ.
³ÄÑÇÑÃÓÂÊËÇ ÔËÕÖÂÙËË ÔÑÔÕÑËÕ Ä ÕÑÏ, ÚÕÑ ÍÂÄËÕÂÙËÑÐÐÞÌ Ë
ÄÂÐ-ÆÇÓ-ÄÂÂÎßÔÑÄ ÄÍÎÂÆÞ ËÏÇáÕ ÓÂÊÐÞÇ ÊÐÂÍË (ÓËÔ. 4). ±ÓË
àÕÑÏ ÄÇÎËÚËÐÂ ÍÂÉÆÑÅÑ ËÊ ÄÍÎÂÆÑÄ ÓÂÔÕÇÕ Ô ÖÄÇÎËÚÇÐËÇÏ
ÓÂÊÏÇÓÂ ÒÑÎÑÔÕË 134 (ÚÂÔÕÑ ËØ ÔÚËÕÂáÕ ÒÓÑÒÑÓÙËÑÐÂÎßÐÞÏË
ÒÎÑÜÂÆË ÒÑÄÇÓØÐÑÔÕË ÒÑÎÑÔÕË 135), ÕÑÅÆÂ ÍÂÍ ÔÖÏÏÂÓÐÞÌ
à××ÇÍÕ ÏÂÎ (*2 ë 3 ÍÍÂÎ .ÏÑÎß71) Ë ÑÕ ÓÂÊÏÇÓÂ ÒÑÎÑÔÕË
ÒÓÂÍÕËÚÇÔÍË ÐÇ ÊÂÄËÔËÕ (ÒÑ ÍÓÂÌÐÇÌ ÏÇÓÇ, ÆÎâ ÖÅÎÇÄÑÆÑÓÑÆÑÄ
Ô ÚËÔÎÑÏ ÂÕÑÏÑÄ ÖÅÎÇÓÑÆÂ ÑÕ 1 ÆÑ 6).

¥ÓÖÅÂâ ÏÑÎÇÍÖÎâÓÐÂâ ÏÑÆÇÎß ÅËÆÓÑ×ÑÃÐÑÅÑ à××ÇÍÕÂ
×ÑÓÏÖÎËÓÖÇÕÔâ ÐÂ ÑÔÐÑÄÇ ÕÇÑÓËË ±ÓÂÕÕÂ Ë ¹ÂÐÆÎÇÓÂ 136 Ä
ÓÂÏÍÂØ ÏÇÕÑÆÂ ËÐÕÇÅÓÂÎßÐÞØ ÖÓÂÄÐÇÐËÌ. ¿ÕÂ ÕÇÑÓËâ ÔÄÑÆËÕ
ÄÞÚËÔÎÇÐËÇ DG Í ÓÂÔÚÇÕÖ ¡¡¬¶. °ÐÂ ÕÇÔÐÑ ÔÄâÊÂÐÂ Ô ÐÂËÃÑ-
ÎÇÇ ÓÂÊÓÂÃÑÕÂÐÐÑÌ ÏÑÎÇÍÖÎâÓÐÑÌ ÏÑÆÇÎßá ÅËÆÓÑ×ÑÃÐÑÌ
ÔÑÎßÄÂÕÂÙËË, ÃÂÊËÓÖáÜÇÌÔâ ÐÂ ÕÇÑÓËË ËÐ×ÑÓÏÂÙËË,124, 137 Ë
ÒÓÇÆÔÕÂÄÎâÇÕ ÔÑÃÑÌ ÏÑÆÇÎß à××ÇÍÕÂ ÍÂÄËÕÂÙËË. ±ÓË ÕÂÍÑÏ
ÒÑÆØÑÆÇ ÔÄÑÃÑÆÐÂâ àÐÇÓÅËâ ÔÑÎßÄÂÕÂÙËË DG ÐÇÒÑÎâÓÐÑÌ
ÕÄÇÓÆÑÌ ÚÂÔÕËÙÞ ÑÒÓÇÆÇÎâÇÕÔâ Ô ÒÑÏÑÜßá ÄÇÓÑâÕÐÑÔÕË p0
ÑÃÓÂÊÑÄÂÐËâ ÒÑÎÑÔÕË ÔÑÑÕÄÇÕÔÕÄÖáÜËØ ÓÂÊÏÇÓÂ Ë ×ÑÓÏÞ Ä
ÑÃÝÇÏÇ ÉËÆÍÑÔÕË

bDG � ÿ ln p0. (31)

£ÇÓÑâÕÐÑÔÕß p0 ÏÑÉÐÑ ÄÞÚËÔÎËÕß ÒÖÕÇÏ ÍÑÏÒßáÕÇÓÐÑÅÑ
ÏÑÆÇÎËÓÑÄÂÐËâ 138 ë 150 ËÎË ÚÇÓÇÊ ÏÐÑÅÑÚÂÔÕËÚÐÞÇ ÍÑÓÓÇÎâ-
ÙËÑÐÐÞÇ ×ÖÐÍÙËË.130 ¿××ÇÍÕËÄÇÐ ÕÂÍÉÇ ÔÎÇÆÖáÜËÌ ÒÓÑÔÕÑÌ
ÔÒÑÔÑÃ.149 ë 152 ²ÂÔÔÏÂÕÓËÄÂÇÕÔâ ÓÂÔÒÓÇÆÇÎÇÐËÇ ÄÇÓÑâÕÐÑÔÕÇÌ
fpng, ÆÎâ ÍÑÕÑÓÑÅÑ ÔÎÖÚÂÌ n � 0 ÑÕÄÇÚÂÇÕ ÄÇÓÑâÕÐÑÔÕË ÑÃÓÂ-
ÊÑÄÂÐËâ ÒÑÎÑÔÕË ËÔÍÎáÚÇÐÐÑÅÑ ÑÃÝÇÏÂ (ÔÏ. ÖÓÂÄÐÇÐËÇ (31)).
©ÐÂÚÇÐËâ pn ÒÓË n 6� 0 ËÐÕÇÓÒÓÇÕËÓÖáÕ ÍÂÍ ÄÇÓÑâÕÐÑÔÕË
ÐÂØÑÉÆÇÐËâ Ä ÒÑÎÑÔÕË n ÏÑÎÇÍÖÎ ÓÂÔÕÄÑÓËÕÇÎâ (ÄÑÆÞ). ¯ÖÎÇ-
ÄÑÌ, ÒÇÓÄÞÌ Ë ÄÕÑÓÑÌ ÏÑÏÇÐÕÞ ÓÂÔÒÓÇÆÇÎÇÐËâ fpng ÔÑÑÕÄÇÕ-
ÔÕÄÇÐÐÑ

1h i �
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n2pn

ÏÑÅÖÕ ÃÞÕß ÄÞÓÂÉÇÐÞ ÚÇÓÇÊ àÍÔÒÇÓËÏÇÐÕÂÎßÐÑ ËÊÏÇÓâÇÏÞÇ
ÄÇÎËÚËÐÞ: ÒÎÑÕÐÑÔÕß Ë ÑÃÑÃÜÇÐÐÖá ÄÑÔÒÓËËÏÚËÄÑÔÕß ÄÑÆÞ.
²ÂÔÒÓÇÆÇÎÇÐËÇ fpng ÏÑÆÇÎËÓÖáÕ Ä ÄËÆÇ

pn � p0n exp�l0 � l1n� l2n
2�, (32)

ÅÆÇ p0n ì ÒÓÑÔÕÇÌÛÇÇ äÊÂÕÓÂÄÑÚÐÑÇã ÓÂÔÒÓÇÆÇÎÇÐËÇ,
p0n�n < nmax� � const Ë p0n�n > nmax� � 0, ÅÆÇ ÏÂÍÔËÏÂÎßÐÑÇ
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²ËÔ. 3. ´ÇÏÒÇÓÂÕÖÓÐÞÇ ÊÂÄËÔËÏÑÔÕË ØËÏËÚÇÔÍÑÅÑ ÒÑÕÇÐÙËÂÎÂ (1, 10),
ÇÅÑ àÐÕÂÎßÒËÌÐÑÅÑ (2, 2 0) Ë àÐÕÓÑÒËÌÐÑÅÑ (3, 30) ÄÍÎÂÆÑÄ ÆÎâ ÏÑÎÇ-
ÍÖÎÞ ÏÇÕÂÐÂ, ÅËÆÓÂÕËÓÑÄÂÐÐÑÌ ÒÓË ÂÕÏÑÔ×ÇÓÐÑÏ ÆÂÄÎÇÐËË.
1 ë 3ì ÓÂÔÚÇÕ,125 10 ë 30 ì àÍÔÒÇÓËÏÇÐÕ.126
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²ËÔ. 4. ¿ÍÔÒÇÓËÏÇÐÕÂÎßÐÞÇ ÊÐÂÚÇÐËâ àÐÕÓÑÒËÌÐÑÅÑ ÄÍÎÂÆÂ ÅËÆÓÂ-
ÕÂÙËË (a), ÔÄÑÃÑÆÐÑÌ àÐÇÓÅËË (b) Ë àÐÕÂÎßÒËË (c) ËÊÑÃÖÕÂÐÂ (1),
2-ÏÇÕËÎÃÖÕÂÐÂ (2), ÐÇÑÒÇÐÕÂÐÂ (3), ÙËÍÎÑÒÇÐÕÂÐÂ (4) Ë ÙËÍÎÑÅÇÍÔÂÐÂ
(5); ÎËÐËâ ì ÂÒÒÓÑÍÔËÏÂÙËâ ÆËÔÍÓÇÕÐÞØ ÊÐÂÚÇÐËÌ ÐÇÍÑÕÑÓÑÌ ÊÂÄË-
ÔËÏÑÔÕßá.134

836 ¤.¯.¹ÖÇÄ, ®.£.¢ÂÊËÎÇÄÔÍËÌ



ÚËÔÎÑ ÚÂÔÕËÙ Ä ÒÑÎÑÔÕË nmax ì ÒÂÓÂÏÇÕÓ ÓÂÔÒÓÇÆÇÎÇÐËâ.145

¥ÑÒÑÎÐËÕÇÎßÐÞÇ ÒÂÓÂÏÇÕÓÞ l0; l1; l2 ÑÒÓÇÆÇÎâáÕ ËÊ ÖÔÎÑÄËâ
ÄÑÔÒÓÑËÊÄÇÆÇÐËâ ÕÓÇØ ÒÇÓÄÞØ ÏÑÏÇÐÕÑÄ ÓÂÔÒÓÇÆÇÎÇÐËâ fpng,
ÍÑÕÑÓÞÇ ÊÂÆÂáÕ, ÍÂÍ ÖÍÂÊÂÐÑ ÄÞÛÇ. £ÞÓÂÉÇÐËÇ (32) ÔÑÑÕÄÇÕ-
ÔÕÄÖÇÕ ÏÂÍÔËÏÖÏÖ ËÐ×ÑÓÏÂÙËÑÐÐÑÌ àÐÕÓÑÒËË ÒÓË ÐÂÎÑÉÇ-
ÐËË ÆÑÒÑÎÐËÕÇÎßÐÞØ ÑÅÓÂÐËÚÇÐËÌ ÐÂ ÏÑÏÇÐÕÞ.149 ¬ÑÐÔÕÓÖË-
ÓÖâ ×ÖÐÍÙËÑÐÂÎ àÐÕÓÑÒËË ÕÂÍ, ÚÕÑÃÞ ÐÖÎÇÄÑÌ, ÒÇÓÄÞÌ Ë ÄÕÑ-
ÓÑÌ ÏÑÏÇÐÕÞ ÓÂÔÒÓÇÆÇÎÇÐËâ ÔÑÑÕÄÇÕÔÕÄÑÄÂÎË àÍÔÒÇÓËÏÇÐ-
ÕÂÎßÐÞÏ ÆÂÐÐÞÏ, ÂÄÕÑÓÞ ÓÂÃÑÕÞ 122 ÐÂÛÎË ÄÞÓÂÉÇÐËÇ ÆÎâ
ÔÄÑÃÑÆÐÑÌ àÐÇÓÅËË ÅËÆÓÂÕÂÙËË ÂÕÑÏÑÄ ÃÎÂÅÑÓÑÆÐÞØ ÅÂÊÑÄ

bDG&
r2u2

dn2
, (33)

ÅÆÇ r ì ÒÎÑÕÐÑÔÕß ÚÂÔÕËÙ ÓÂÔÕÄÑÓËÕÇÎâ (ÄÑÆÞ), u ì ÑÃÝÇÏ
ÒÑÎÑÔÕË ËÔÍÎáÚÇÐÐÑÅÑ ÑÃÝÇÏÂ, ru � hni ì ÔÓÇÆÐÇÇ ÚËÔÎÑ
ÚÂÔÕËÙ ÓÂÔÕÄÑÓËÕÇÎâ Ä ÒÑÎÑÔÕË, dn2 � n2


 �ÿ nh i2 ì ÆËÔÒÇÓ-
ÔËâ ÚËÔÎÂ ÚÂÔÕËÙ Ä ÒÑÎÑÔÕË. ³ÑÅÎÂÔÐÑ àÕÑÏÖ ÒÓËÃÎËÉÇÐÐÑÏÖ
ÔÑÑÕÐÑÛÇÐËá, ÕÇÏÒÇÓÂÕÖÓÐÂâ ÊÂÄËÔËÏÑÔÕß àÐÇÓÅËË ÍÂÄËÕÂ-
ÙËË ÑÒÓÇÆÇÎâÇÕÔâ ÆÄÖÏâ ×ÂÍÕÑÓÂÏËì ÊÂÄËÔËÏÑÔÕâÏË hni�T �
Ë dn2�T �. ³ÑÑÕÐÑÛÇÐËÇ (33) ÃÞÎÑ ÒÑÆÕÄÇÓÉÆÇÐÑ ÒÓË ÍÑÏÒßá-
ÕÇÓÐÑÏÏÑÆÇÎËÓÑÄÂÐËË ÔÑÎßÄÂÕÑÄÏÂÎÑÅÑ ÓÂÊÏÇÓÂ,124 ÑÆÐÂÍÑ
Ô ÖÄÇÎËÚÇÐËÇÏ ÓÂÊÏÇÓÂ ÒÑÎÑÔÕË ËÔÍÎáÚÇÐÐÑÅÑ ÑÃÝÇÏÂ ÓÇ-
ÊÖÎßÕÂÕ ÖØÖÆÛÂÇÕÔâ,134 ÒÑ-ÄËÆËÏÑÏÖ, ËÊ-ÊÂ ÚÓÇÊÏÇÓÐÑ ÖÒÓÑ-
ÜÇÐÐÑÅÑ (äÒÎÑÔÍÑÅÑã) ÄËÆÂ ×ÖÐÍÙËË p0n , ÄÞÃÓÂÐÐÑÌ ÔÑÅÎÂÔÐÑ
ÖÓÂÄÐÇÐËá (32). ®ÑÆÇÎËÓÑÄÂÐËÇ ÐÂ ÑÔÐÑÄÇ ÏÇÕÑÆÑÄ ®¬ Ë
®¥ ÒÑÍÂÊÞÄÂÇÕ, ÚÕÑ Ä ÙÇÎÑÏ ÑÒËÔÂÐÐÂâ ÄÞÛÇ ÕÇÑÓËâ ÍÂÚÇÔÕ-
ÄÇÐÐÑ ÄÑÔÒÓÑËÊÄÑÆËÕ ÅËÆÓÑ×ÑÃÐÞÌ à××ÇÍÕ, ÑÆÐÂÍÑ ÐÇ ÒÑÊÄÑ-
ÎâÇÕ ÍÑÎËÚÇÔÕÄÇÐÐÑ ÑÙÇÐËÕß ÕÇÏÒÇÓÂÕÖÓÐÖá ÊÂÄËÔËÏÑÔÕß
ÔÄÑÃÑÆÐÑÌ àÐÇÓÅËË ÍÂÄËÕÂÙËË ÆÎâ ÔÑÎßÄÂÕÑÄ ÒÓÑËÊÄÑÎßÐÑÅÑ
ÓÂÊÏÇÓÂ.

±ÓâÏÞÇ ÓÂÔÚÇÕÞ ÕÇÓÏÑÆËÐÂÏËÚÇÔÍËØ ×ÖÐÍÙËÌ ÏÇÕÑÆÂÏË
®¥ Ë ®¬ ÔÎÑÉÐÞ Ë ÕÓÖÆÑÇÏÍË. ±ÓË ÓÂÔÚÇÕÇ ÔÄÑÃÑÆÐÑÌ
àÐÇÓÅËË à××ÇÍÕËÄÐÞ ÐÇÔÍÑÎßÍÑ ÂÎÅÑÓËÕÏÑÄ: ÏÇÕÑÆ äÄÞÃÑÓÍË
Ô ÑÅÓÂÐËÚÇÐËÇÏã (Umbrella Sampling), ÏÇÕÑÆ ÕÇÓÏÑÆËÐÂÏË-
ÚÇÔÍËØ ÄÑÊÏÖÜÇÐËÌ (Thermodynamic Perturbation) Ë ÏÇÕÑÆ
ÕÇÓÏÑÆËÐÂÏËÚÇÔÍÑÅÑ ËÐÕÇÅÓËÓÑÄÂÐËâ (Thermodynamic Integ-
ration).16, 139 ë 141 ¯ÂËÃÑÎÇÇ ÚÂÔÕÑ ÒÓËÏÇÐâáÕ ÆÄÂ ÒÑÔÎÇÆÐËØ
ÏÇÕÑÆÂ, ÍÑÕÑÓÞÇ ÒÇÓÔÒÇÍÕËÄÐÞ ÒÓË ÓÂÔÚÇÕÂØ à××ÇÍÕÑÄ ÍÂÄË-
ÕÂÙËË.134, 146 °ÐË ÓÂÊÎËÚÂáÕÔâ ÕÑÎßÍÑ ÕÇØÐËÚÇÔÍËÏË ÆÇÕÂ-
ÎâÏË Ë ÆÂáÕ ÐÇÑÃØÑÆËÏÞÌ ÓÇÊÖÎßÕÂÕ ÒÑÔÎÇ ÔÇÓËË ÒÑÔÎÇÆÑÄÂ-
ÕÇÎßÐÞØ ÔÕÂÐÆÂÓÕÐÞØ ®¬- ËÎË ®¥-ÄÞÚËÔÎÇÐËÌ.

²ÂÔÔÏÑÕÓËÏ Ä ÍÂÚÇÔÕÄÇ ÒÓËÏÇÓÂ, ÍÂÍ Ô ÒÑÏÑÜßá ÏÇÕÑÆÂ
ÕÇÓÏÑÆËÐÂÏËÚÇÔÍÑÅÑ ËÐÕÇÅÓËÓÑÄÂÐËâ ÑÒÓÇÆÇÎâáÕ ËÊÏÇÐÇÐËÇ
DG=DGXY ÔÄÑÃÑÆÐÑÌ àÐÇÓÅËË ÔÑÎßÄÂÕÂÙËÑÐÐÑÌ ÔËÔÕÇÏÞ

G= b71hexp�ÿbU �i
Ä ÓÇÊÖÎßÕÂÕÇ ÇÇ ÒÇÓÇØÑÆÂ ËÊ ÐÂÚÂÎßÐÑÅÑ ÔÑÔÕÑâÐËâ X Ä ÍÑÐÇÚ-
ÐÑÇ Y ÒÓË ÒÇÓÇÐÑÔÇ ÚÂÔÕËÙÞ ÔÑÎßÄÂÕÂ ËÊ ÅÂÊÑÄÑÌ ×ÂÊÞ Ä
ÓÂÔÕÄÑÓ. ©ÆÇÔß U ì ÒÑÕÇÐÙËÂÎßÐÂâ àÐÇÓÅËâ ÄÊÂËÏÑÆÇÌÔÕÄËÌ
ÏÇÉÆÖ ÚÂÔÕËÙÂÏË ÔÑÎßÄÂÕÂ Ë ÓÂÔÕÄÑÓËÕÇÎâ, Â ÕÂÍÉÇ ÚÂÔÕËÙ
ÓÂÔÕÄÑÓËÕÇÎâ ÏÇÉÆÖ ÔÑÃÑÌ. °ÐÂ ÓÂÔÔÏÂÕÓËÄÂÇÕÔâ ÍÂÍ ×ÖÐÍ-
ÙËâ ÍÑÑÓÆËÐÂÕ ÚÂÔÕËÙ ÓÂÔÕÄÑÓËÕÇÎâ. ¯ÇÑÃØÑÆËÏÑ ÒÓÑÄÇÔÕË
ÖÔÓÇÆÐÇÐËÇ h:::i ÒÑ ÓÂÄÐÑÄÇÔÐÑÏÖ ÂÐÔÂÏÃÎá ÍÑÐ×ËÅÖÓÂÙËÌ
ÓÂÔÕÄÑÓËÕÇÎâ Ä ÒÓËÔÖÕÔÕÄËË ÔÑÎßÄÂÕÂ (Y ) Ë Ä ÇÅÑ ÑÕÔÕÖÕÔÕÄËÇ
(X ). ¥Îâ ÒÓÑÄÇÆÇÐËâ ÕÂÍÑÅÑ ÄÞÚËÔÎÇÐËâ Ä ÒÑÕÇÐÙËÂÎ U
ÄÄÑÆâÕ ÆÑÒÑÎÐËÕÇÎßÐÞÌ ÒÂÓÂÏÇÕÓ l, ÓÂÄÐÞÌ ÐÖÎá Ä ÔÑÔÕÑâ-
ÐËË X Ë ÇÆËÐËÙÇ Ä ÔÑÔÕÑâÐËË Y. °Ð ÒÓËÐËÏÂÇÕ ÆËÔÍÓÇÕÐÞÇ
ÊÐÂÚÇÐËâ li=0, l1 , l2 , ... , li , ... , 1 ÐÂ ÑÕÓÇÊÍÇ (0,1). ´ÑÅÆÂ
ÓÂÔÚÇÕ ËÊÏÇÐÇÐËâ ÔÄÑÃÑÆÐÑÌ àÐÇÓÅËË DG ÏÑÉÇÕ ÃÞÕß ÄÞÒÑÎ-
ÐÇÐ ÒÑ ÔØÇÏÇ

DG � ÿ 1

b

X
i

ln


expfÿb�U�li� 1� ÿU�li�

�g�li � (34)
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ÅÆÇ U�l� ì ÒÑÕÇÐÙËÂÎ, ÓÂÔÔÏÂÕÓËÄÂÇÏÞÌ ÍÂÍ ×ÖÐÍÙËâ l.
¡ÐÂÎÑÅËÚÐÞÇ ÔÑÑÕÐÑÛÇÐËâ ÏÑÉÐÑ ÒÑÎÖÚËÕß ÆÎâ àÐÕÂÎßÒËÌ-
ÐÑÅÑ Ë àÐÕÓÑÒËÌÐÑÅÑ ÄÍÎÂÆÑÄ Ä DG. ´ÂÍ, ËÊÏÇÐÇÐËÇ àÐÕÓÑÒËË
DG ÑÒÓÇÆÇÎâÇÕÔâ ×ÑÓÏÖÎÑÌ

ÿDG � b
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´ÂÍËÏ ÑÃÓÂÊÑÏ, ÆÎâ ÄÞÚËÔÎÇÐËâ ÕÇÓÏÑÆËÐÂÏËÚÇÔÍËØ
ÄÇÎËÚËÐ ÐÇÑÃØÑÆËÏÑ ÒÓÑÄÇÔÕË ÔÇÓËá ®¬- ËÎË ®¥-ÓÂÔÚÇÕÑÄ
ÒÓË ×ËÍÔËÓÑÄÂÐÐÞØ li Ë ÊÂÕÇÏ ÄÞÒÑÎÐËÕß ÚËÔÎÇÐÐÑÇ ËÐÕÇÅÓË-
ÓÑÄÂÐËÇ ÒÑ ÖÓÂÄÐÇÐËá (34) ËÎË (35). ±ÓË àÕÑÏ ÏÇÐâÕß ÊÐÂÚÇ-
ÐËâ ÒÂÓÂÏÇÕÓÂ lÏÑÉÐÑ ÐÇ ÕÑÎßÍÑ ÒÖÕÇÏ ÆÇÕÇÓÏËÐËÓÑÄÂÐÐÑÅÑ
ÄÞÃÑÓÂ ÒÓÑÏÇÉÖÕÑÚÐÞØ ÊÐÂÚÇÐËÌ li , ÐÑ Ë ÔÕÑØÂÔÕËÚÇÔÍËÏ
ÑÃÓÂÊÑÏ Ä ÒÓÑÙÇÔÔÇ ÓÇÛÇÐËâ ÖÓÂÄÐÇÐËÌ ®¥,153, 154 Ä ÍÑÕÑÓÞÇ
ÒÇÓÇÏÇÐÐÂâ l ÄÍÎáÚÇÐÂ ÍÂÍ ÆÑÒÑÎÐËÕÇÎßÐÂâ ÔÕÇÒÇÐß ÔÄÑÃÑÆÞ.

°ÒËÔÂÐÐÞÏ ÏÇÕÑÆÑÏ ÕÇÓÏÑÆËÐÂÏËÚÇÔÍÑÅÑ ËÐÕÇÅÓËÓÑÄÂ-
ÐËâ ÄÞÒÑÎÐÇÐÞ ËÔÔÎÇÆÑÄÂÐËâ ÕÇÏÒÇÓÂÕÖÓÐÑÌ ÊÂÄËÔËÏÑÔÕË
ÕÇÓÏÑÆËÐÂÏËÚÇÔÍËØ ØÂÓÂÍÕÇÓËÔÕËÍ ÅËÆÓÂÕÂÙËË ÖÅÎÇÄÑÆÑÓÑ-
ÆÑÄ.143, 144, 155 ¢ÞÎÂ ËÊÖÚÇÐÂ ÕÂÍÉÇ ×ÖÐÍÙËÑÐÂÎßÐÂâ ÊÂÄËÔË-
ÏÑÔÕß àÐÇÓÅËË ÔÄâÊÞÄÂÐËâ ÑÕ ÓÂÔÔÕÑâÐËâ ÏÇÉÆÖ ÏÑÎÇÍÖÎÂÏË
ÔÑÎßÄÂÕÂ Ë ÓÂÔÕÄÑÓËÕÇÎâ.156, 157 ¬ ÐÂÔÕÑâÜÇÏÖ ÄÓÇÏÇÐË ÑÒÖÃ-
ÎËÍÑÄÂÐÞ ÓÂÔÚÇÕÞ ÓÂÊÎËÚÐÞØ ÂÄÕÑÓÑÄ,134, 155, 158 ÍÑÕÑÓÞÇ
ËÔÒÑÎßÊÑÄÂÎË ÏÇÕÑÆÞ ÕÇÓÏÑÆËÐÂÏËÚÇÔÍÑÅÑ ÄÑÊÏÖÜÇÐËâ Ë
ÕÇÓÏÑÆËÐÂÏËÚÇÔÍÑÅÑ ËÐÕÇÅÓËÓÑÄÂÐËâ ÆÎâ ÔËÔÕÇÏÂÕËÚÇÔÍÑÅÑ
ËÔÔÎÇÆÑÄÂÐËâ ËÊÏÇÐÇÐËÌ ÔÄÑÃÑÆÐÑÌ àÐÇÓÅËË, àÐÕÂÎßÒËË Ë
àÐÕÓÑÒËË ÒÓË ÅËÆÓÂÕÂÙËË ÐËÊÛËØ ÂÎÍÂÐÑÄ, ÔÑÆÇÓÉÂÜËØ ÑÕ
ÑÆÐÑÅÑ ÆÑ ÛÇÔÕË ÂÕÑÏÑÄ ÖÅÎÇÓÑÆÂ. ²ÇÊÖÎßÕÂÕÞ ÕÂÍËØ ÓÂÔÚÇ-
ÕÑÄ ÔÑÒÑÔÕÂÄÎÇÐÞ Ô àÍÔÒÇÓËÏÇÐÕÂÎßÐÞÏË ÆÂÐÐÞÏË. £ ÕÑ ÉÇ
ÄÓÇÏâ ÐÂÌÆÇÐÑ, ÚÕÑ ÓÂÔÚÇÕÞ ÏÇÕÑÆÂÏË ®¬ Ë ®¥ ÏÑÅÖÕ
ÒÓËÄÑÆËÕß Í ÑÕÍÎÑÐÇÐËâÏ ÑÕ àÍÔÒÇÓËÏÇÐÕÂÎßÐÞØ ÕÇÓÏÑÆË-
ÐÂÏËÚÇÔÍËØ ÆÂÐÐÞØ (ÕÂÃÎ. 2), ØÑÕâ Ä ÙÇÎÑÏ ÆÂáÕ ÒÓÂÄËÎßÐÖá
ÑÙÇÐÍÖ ÑÕÐÑÔËÕÇÎßÐÞØ ËÊÏÇÐÇÐËÌ DG. ¥Îâ ÅËÆÓÑ×ÑÃÐÞØ

´ÂÃÎËÙÂ 2. ¿ÍÔÒÇÓËÏÇÐÕÂÎßÐÞÇ Ë ÄÞÚËÔÎÇÐÐÞÇ ÏÇÕÑÆÂÏË 3DRISM,
XSOL (Extended Solvation), SMx, SCF Ë ®¬ ÊÐÂÚÇÐËâ ÔÄÑÃÑÆÐÑÌ
àÐÇÓÅËË ÅËÆÓÂÕÂÙËË DG (ÍÍÂÎ .ÏÑÎß71) ÓÂÊÎËÚÐÞØ ÔÑÎßÄÂÕÑÄ.

³ÑÎßÄÂÕ ¿ÍÔÒÇ- ²ÂÔÚÇÕ ÒÑ ÏÇÕÑÆÖ
ÓËÏÇÐÕ
(ÔÏ.54) 3DRISM XSOL SMx SCF MK

(ÔÏ.104) (ÔÏ.159) (ÔÏ.160) (ÔÏ.50) (ÔÏ.11)

CH4 2.0 2.084 4.5 2.0 7 7
C2H6 1.83 1.827 4.1 1.2 7 2.5
n-C3H8 1.96 2.024 7 7 7 7
n-C4H10 2.08 2.136 7 7 7 7
n-C5H12 2.33 2.292 7 7 7 7
C6H6 70.8 7 70.7 71.0 70.8 72.9
C6H5CH3 70.8 7 71.7 70.9 70.8 7
CH3OH 75.1 73.634 74.0 75.4 75.2 75.1
C2H5OH 75.0 73.375 75.5 74.9 74.5 7
i-C3H7OH 74.8 72.939 74.0 73.8 74.4 7
C6H5OH 76.6 7 77.5 76.6 75.9 7
H2O 76.3 7 77.7 79.5 77.3 7
CH3OCH3 71.9 7 70.5 72.4 7 72.6
CH3COCH3 73.8 7 71.7 74.3 74.5 73.6
CH3CO2H 76.7 7 76.7 76.5 77.3 77.7
CH3CO2CH3 73.3 7 74.1 74.0 7 74.6
CH3CN 73.9 7 0.8 74.3 7 75.0
CH3NH2 74.6 7 74.4 75.8 74.3 76.5
C2H5NH2 74.5 7 73.2 74.7 74.7 7
CH3CONH2 79.7 7 77.2 710.3 711.0 711.9
(Z )-NMA 710.1 76.236 710.0 77.8 78.7 7
(E )-NMA 710.1 76.874 710.4 77.3 79.0 7
C5H5N 74.7 7 74.5 75.0 7 75.1
4-MeC5H4N 74.9 7 74.8 74.9 75.1 7

µÔÒÇØË ØËÏËË 72 (9) 2003 837



ÏÑÎÇÍÖÎâÓÐÞØ ÔÑÎßÄÂÕÑÄ ÓÇÊÖÎßÕÂÕÞ ÓÂÔÚÇÕÑÄ ÏÑÅÖÕ ÃÞÕß
ÔÖÜÇÔÕÄÇÐÐÑ ÖÎÖÚÛÇÐÞ ÊÂ ÔÚÇÕ ËÔÒÑÎßÊÑÄÂÐËâ ÏÇÕÑÆËÍË
3DRISM Ë ÆÑÒÑÎÐËÕÇÎßÐÑÌ àÏÒËÓËÚÇÔÍÑÌ ÍÂÎËÃÓÑÄÍË ÖÔÎÑ-
ÄËâ ÊÂÏÞÍÂÐËâ.104

£ ÊÂÍÎáÚÇÐËÇ ÓÂÊÆÇÎÂ ÑÕÏÇÕËÏ, ÚÕÑ ÐÇÔÏÑÕÓâ ÐÂ ÏÐÑÅÑ-
ÎÇÕÐËÇ ËÔÔÎÇÆÑÄÂÐËâ ÅËÆÓÑ×ÑÃÐÞØ à××ÇÍÕÑÄ Ë ÓâÆ ÖÔÒÇØÑÄ,
ÆÑÔÕËÅÐÖÕÞØ Ä ÓÇÊÖÎßÕÂÕÇ ÓÂÊÄËÕËâ ÏÑÎÇÍÖÎâÓÐÞØ ÏÑÆÇÎÇÌ
âÄÎÇÐËâ ÅËÆÓÑ×ÑÃÐÑÔÕË,124, 127, 129 ë 136 ÇÅÑ ÕÇÑÓËâ ÇÜÇ ÆÂÎÇÍÂ
ÆÑ ÊÂÄÇÓÛÇÐËâ, ÒÑÔÍÑÎßÍÖ Ä ÑÃÜÇÏ ÔÎÖÚÂÇ ÅËÆÓÑ×ÑÃÐÑÇ
ÒÑÄÇÆÇÐËÇ ÑÃÖÔÎÑÄÎÇÐÑ ÐÇ ÕÑÎßÍÑ ÕËÒÑÏ ÒÑÕÇÐÙËÂÎÑÄ
ÄÊÂËÏÑÆÇÌÔÕÄËâ ËÎË ÅÇÑÏÇÕÓËÇÌ ÔÑÎßÄÂÕÑÄ, ÐÑ ÕÂÍÉÇ Ë ÍÑÎ-
ÎÇÍÕËÄÐÞÏË à××ÇÍÕÂÏË, ÔÄâÊÂÐÐÞÏË Ô àÐÕÓÑÒËÌÐÞÏ ×ÂÍ-
ÕÑÓÑÏ.161

VII. ³ÑÎßÄÂÕÂÙËâ ËÑÐÑÄ
¥Îâ ÓÂÊÐÞØ ÏÑÎÇÍÖÎâÓÐÞØ ÏÑÆÇÎÇÌ ÔÑÎßÄÂÕÂÙËâ ËÑÐÑÄ
âÄÎâÇÕÔâ ÕÇÔÕÑÏ, ÒÑÊÄÑÎâáÜËÏ ÄÞâÄËÕß ÄÑÊÏÑÉÐÑÔÕË Ë
ÐÇÆÑÔÕÂÕÍË ÕÑÅÑ ËÎË ËÐÑÅÑ ÒÑÆØÑÆÂ. ¬ÎÂÔÔËÚÇÔÍËÇ ®¬- Ë
®¥-ÏÑÆÇÎË ÔÑÎßÄÂÕÂÙËË ÏÑÐÑÂÕÑÏÐÞØ ËÑÐÑÄ, ÕÂÍ ÉÇ ÍÂÍ Ë
ÏÑÎÇÍÖÎâÓÐÞØ ÔÑÎßÄÂÕÑÄ, ÒÑÊÄÑÎâáÕ ÓÂÔÔÚËÕÂÕß ÏËÍÓÑ-
ÔÕÓÖÍÕÖÓÖ ÓÂÔÕÄÑÓËÕÇÎâ ÄÑÍÓÖÅ ËÑÐÂ, ÑÆÐÂÍÑ ÆÎâ àÐÇÓÅËË
ÔÑÎßÄÂÕÂÙËË ÔÑÅÎÂÔËÇ Ô àÍÔÒÇÓËÏÇÐÕÂÎßÐÞÏË ÆÂÐÐÞÏË
ÏÇÐÇÇ ÖÆÑÄÎÇÕÄÑÓËÕÇÎßÐÑÇ. ¥ÂÉÇ ÂÍÍÖÓÂÕÐÞÇ ®¥-ÓÂÔÚÇÕÞ
ÐÂ ÑÔÐÑÄÇ ÒÑÕÇÐÙËÂÎÂ ¿ÄÂÎßÆÂ ÆÂáÕ ÑÕÍÎÑÐÇÐËâ ÆÑ 20% ÑÕ
àÍÔÒÇÓËÏÇÐÕÂÎßÐÞØ ÊÐÂÚÇÐËÌ.162 ±ÑàÕÑÏÖ Ä ÒÑÔÎÇÆÐÇÇ ÄÓÇÏâ
ÂÍÕËÄÐÑ ÒÓÑÄÑÆâÕ ÓÂÔÚÇÕÞ ÐÂ ÑÔÐÑÄÇ ÎËÃÑ ÅËÃÓËÆÐÞØ Ë
ÍÑÏÃËÐËÓÑÄÂÐÐÞØ ÔØÇÏ (ÕÂÃÎ. 3), ÎËÃÑ ÍÎÂÔÔËÚÇÔÍËØ ÒÑÎâÓË-
ÊÂÙËÑÐÐÞØ ÏÑÆÇÎÇÌ. £ àÕËØ ÓÂÃÑÕÂØ ÓÂÔÚÇÕ ÔÑÎßÄÂÕÂÙËË
ÏÑÐÑÂÕÑÏÐÞØ ËÑÐÑÄ âÄÎâÇÕÔâ ÕÇÔÕÑÄÑÌ ÊÂÆÂÚÇÌ ÆÎâ ÒÓÑÄÇÓÍË
ÄÞÚËÔÎËÕÇÎßÐÑÌ ÔØÇÏÞ. ¬ÄÂÐÕÑÄÞÇ ÒÑÒÓÂÄÍË, ÍÂÍ ÒÓÂÄËÎÑ,
ÒÓËÄÑÆâÕ Í ÃÑÎÇÇ ÔÅÎÂÉÇÐÐÞÏ ¡¡¬¶ Ë ÏÇÐßÛËÏ ÊÐÂÚÇÐËâÏ
ÍÑÑÓÆËÐÂÙËÑÐÐÞØ ÚËÔÇÎ ÔÑÎßÄÂÕËÓÑÄÂÐÐÑÅÑ ËÑÐÂ (ÓËÔ. 5).
¬ÄÂÐÕÑÄÞÇ ÓÂÔÚÇÕÞ ÕÂÍÉÇ ÆÂáÕ ÃÑÎÇÇ ÐËÊÍËÇ ÒÑÕÇÐÙËÂÎßÐÞÇ
ÃÂÓßÇÓÞ ÆÎâ ÒÇÓÇÐÑÔÂ ÒÓÑÕÑÐÂ ËÎË àÎÇÍÕÓÑÐÂ. ¿ÕÑ ÑÕÚÇÕÎËÄÑ
ÄËÆÐÑ ÐÂ ÒÓËÏÇÓÇ ÅËÆÓÂÕËÓÑÄÂÐÐÑÅÑ ÒÓÑÕÑÐÂ (ÓËÔ. 6).

³×ÇÓËÚÇÔÍÂâ ÔËÏÏÇÕÓËâ ÏÑÐÑÂÕÑÏÐÞØ ËÑÐÑÄ ÒÑÊÄÑÎâÇÕ
ÒÑÎÖÚËÕß ÂÐÂÎËÕËÚÇÔÍËÇ ÄÞÓÂÉÇÐËâ ÆÎâ àÐÇÓÅËË ÔÑÎßÄÂÕÂÙËË
Ä ÓÂÏÍÂØ ÓÂÊÎËÚÐÞØ ÏÑÆÇÎÇÌ ÔÓÇÆÞ. ³ÑÒÑÔÕÂÄÎÇÐËÇ ÕÂÍËØ
ÄÞÓÂÉÇÐËÌ ÐÂÅÎâÆÐÑ ÒÑÍÂÊÂÎÑ ÄÎËâÐËÇ ÔÕÓÖÍÕÖÓÞ ÓÂÔÕÄÑÓË-
ÕÇÎâ ÐÂ à××ÇÍÕÞ ÔÑÎßÄÂÕÂÙËË. ²ÂÔÔÏÑÕÓËÏ ÍÑÐÍÓÇÕÐÞÇ ÒÓË-
ÏÇÓÞ ÓÂÔÚÇÕÂ ÔÄÑÃÑÆÐÑÌ àÐÇÓÅËË ÔÑÎßÄÂÕÂÙËË ËÑÐÂ Ô ÊÂÓâÆÑÏ
Q Ä Ô×ÇÓËÚÇÔÍÑÌ ÒÑÎÑÔÕË ÓÂÆËÖÔÂ a.

³ÑÅÎÂÔÐÑ ¢ÑÓÐÖ,4 ÔÓÇÆÂ ÄÑÍÓÖÅ ÒÑÎÑÔÕË ØÂÓÂÍÕÇÓËÊÖÇÕÔâ
ÒÑÔÕÑâÐÐÑÌ ÆËàÎÇÍÕÓËÚÇÔÍÑÌ ÒÓÑÐËÙÂÇÏÑÔÕßá e0, Â ÔÄÑÃÑÆ-
ÐÂâ àÐÇÓÅËâ ÔÑÎßÄÂÕÂÙËË ÑÒÓÇÆÇÎâÇÕÔâ ÔÎÇÆÖáÜËÏ ÔÑÑÕÐÑ-
ÛÇÐËÇÏ:

DG � ÿQ2

2a

�
1ÿ 1

e0

�
. (36)

£ àÕÑÏ ÖÓÂÄÐÇÐËË ÓÂÆËÖÔ ÒÑÎÑÔÕË a ÔÎÇÆÖÇÕ ÓÂÔÔÏÂÕÓË-
ÄÂÕß ÍÂÍ ÐÇÍÑÕÑÓÖá à××ÇÍÕËÄÐÖá ÄÇÎËÚËÐÖ. ±ÓâÏÑÇ ËÔÒÑÎß-
ÊÑÄÂÐËÇ ÍÓËÔÕÂÎÎÑÅÓÂ×ËÚÇÔÍËØ ËÑÐÐÞØ ÓÂÆËÖÔÑÄ ÒÓËÄÑÆËÕ Í

´ÂÃÎËÙÂ 3. ¿ÍÔÒÇÓËÏÇÐÕÂÎßÐÞÇ Ë ÄÞÚËÔÎÇÐÐÞÇ ÓÂÊÎËÚÐÞÏË ÏÇ-
ÕÑÆÂÏË ÕÇÓÏÑÆËÐÂÏËÚÇÔÍËÇ ØÂÓÂÍÕÇÓËÔÕËÍË ÅËÆÓÂÕÂÙËË
(ÍÍÂÎ .ÏÑÎß71) ÓÂÊÐÞØ ËÑÐÑÄ.

£ÇÎËÚË- ®ÇÕÑÆ Na� K� Fÿ Clÿ ³ÔÞÎ-
ÐÂ ÍË

DE XRISM a 0.10 70.60 2.17 70.20 163
¿ÍÔÒÇÓË- 0.25 70.25 7 70.27 164
ÏÇÐÕ

ÿDG XRISM a 80.04 62.01 148.1 86.6 165
XRISM a 77.3, 65.6 7 83.9, 96,

84.0 7 7 81.9 108
3DRISM 80.1 79.5 108
®¬ 94.8 64.5 138 88.3 162
SM5 7 7 106.9 77.3 161
®¥/¬® 104.5 75.2 129.1 80.1 122
QM/MM 7 7 109 81 163
¿ÍÔÒÇÓË- 89.6, 72.7, 110 80.5, 166,
ÏÇÐÕ 96.4 78.9 73.9 167

ÿE XRISMa 89.05 71.49 168.8 101.5 164
XRISM a 88.8, 75.8 7 101.1, 96,

93.7 96.7 108
3DRISM 90.2 7 7 93.5 108

ÿH XRISMa 94.1, 75.0 105.7, 96,
93.6 94.1 108

3DRISM 95.6 7 98.9 108
¿ÍÔÒÇÓË- 99.9, 80.3, 88.2, 166,
ÏÇÐÕ 106.6 86.6 81.8 167

a ²ÂÔÛËÓÇÐÐÂâ ÏÑÆÇÎß ÔËÎÑÄÞØ ÙÇÐÕÓÑÄ.
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²ËÔ. 5. ©ÂÄËÔËÏÑÔÕË ÂÕÑÏ-ÂÕÑÏÐÑÌ (Na7Na) ÍÑÓÓÇÎâÙËÑÐÐÑÌ
×ÖÐÍÙËË g (1, 1 0 ) Ë ÍÑÑÓÆËÐÂÙËÑÐÐÑÅÑ ÚËÔÎÂ n (2, 2 0 ) ÑÕ ÓÂÔÔÕÑâÐËâ
ÏÇÉÆÖ ÙÇÐÕÓÂÏË ËÑÐÑÄ ÐÂÕÓËâ, ÔÑÎßÄÂÕËÓÑÄÂÐÐÞØ Ä ÂÏÏËÂÍÇ.168

ÛÕÓËØ ì ÍÎÂÔÔËÚÇÔÍËÌ ®¥-ÓÂÔÚÇÕ, ÔÒÎÑÛÐÂâ ÎËÐËâ ì QM/MM-
ÓÂÔÚÇÕ.
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²ËÔ. 6. ©ÂÄËÔËÏÑÔÕß ÔÄÑÃÑÆÐÑÌ àÐÇÓÅËË DF ÅËÆÓÂÕËÓÑÄÂÐÐÑÅÑ ÒÓÑ-
ÕÑÐÂ ÑÕ ÇÅÑ ÍÑÑÓÆËÐÂÕÞ R ÑÕÐÑÔËÕÇÎßÐÑ ÙÇÐÕÓÂ ÔÄâÊË O7O.169

1ì àÐÇÓÅËâ ÒÓË 300K, 2ìQ®-ÓÂÔÚÇÕ, 3ì®¥-ÓÂÔÚÇÕ.

838 ¤.¯.¹ÖÇÄ, ®.£.¢ÂÊËÎÇÄÔÍËÌ



ÐÇÖÆÑÄÎÇÕÄÑÓËÕÇÎßÐÑÏÖ ÓÇÊÖÎßÕÂÕÖ. ¢ÞÎÑ ÒÑÍÂÊÂÐÑ,170 ÚÕÑ
ÒÓË ÆÑÔÕÂÕÑÚÐÑ ÃÑÎßÛÑÏ ÓÂÊÏÇÓÇ ËÑÐÂ ÄÞÓÂÉÇÐËÇ (22) ÒÇÓÇ-
ØÑÆËÕ Ä ×ÑÓÏÖÎÖ ¢ÑÓÐÂ Ô a= rmax , ÅÆÇ rmax ì ÓÂÔÔÕÑâÐËÇ ÑÕ
ÙÇÐÕÓÂ ËÑÐÂ ÆÑ ÒÇÓÄÑÅÑ ÏÂÍÔËÏÖÏÂ ×ÖÐÍÙËË ÓÂÆËÂÎßÐÑÅÑ
ÓÂÔÒÓÇÆÇÎÇÐËâ g(r). °ÕÎËÚËÇ ÊÐÂÚÇÐËÌ ÔÄÑÃÑÆÐÑÌ àÐÇÓÅËË
ÅËÆÓÂÕÂÙËË Ô×ÇÓËÚÇÔÍËØ ËÑÐÑÄ, ÐÂÌÆÇÐÐÞØ Ô ËÔÒÑÎßÊÑÄÂÐËÇÏ
ÂÒÒÓÑÍÔËÏÂÙËË ¢ÑÓÐÂ Ë ÒÓË ÒÓâÏÑÏ ÓÇÛÇÐËË RISM-ÖÓÂÄÐÇ-
ÐËÌ, ÔÑÔÕÂÄÎâÇÕ ÆÎâ ËÑÐÑÄ Cl+ Ë Cl7 ÏÇÐÇÇ 12%.160 ¦ÔÎË
ÄÄÑÆËÕß ÓÂÊÎËÚÐÞÇ ÒÑÒÓÂÄÍË Ä ×ÑÓÏÖÎÖ (36), ÏÑÉÐÑ ÆÑ-
ÃËÕßÔâ ÖÆÑÄÎÇÕÄÑÓËÕÇÎßÐÑÅÑ ÔÑÅÎÂÔËâ ÓÇÊÖÎßÕÂÕÑÄ ÓÂÔÚÇÕÑÄ
Ë àÍÔÒÇÓËÏÇÐÕÂÎßÐÞØ ÆÂÐÐÞØ ÆÎâ ÃÑÎßÛÑÅÑ ÚËÔÎÂ ÓÂÊÎËÚÐÞØ
ÑÆÐÑÂÕÑÏÐÞØ ËÑÐÑÄ.50, 160, 171 ·ÖÉÇ ÑÃÔÕÑËÕ ÆÇÎÑ Ô ÄÞÆÇÎÇ-
ÐËÇÏ àÐÕÂÎßÒËÌÐÑÅÑ DH Ë àÐÕÓÑÒËÌÐÑÅÑ TDG ÄÍÎÂÆÑÄ Ä
ÔÄÑÃÑÆÐÖá àÐÇÓÅËá ¤ËÃÃÔÂ

DG=DH7TDG. (37)

¥ÂÉÇ Ä ÔÎÑÉÐÞØ ÓÂÔÚÇÕÂØ ÔÑÎßÄÂÕÂÙËÑÐÐÞØ à××ÇÍÕÑÄ
ËÔÒÑÎßÊÑÄÂÐËÇ àÍÔÒÇÓËÏÇÐÕÂÎßÐÞØ ÆÂÐÐÞØ ÒÑ ÕÇÏÒÇÓÂÕÖÓ-
ÐÑÌ Ë ÃÂÓËÚÇÔÍÑÌ ÊÂÄËÔËÏÑÔÕË ÆËàÎÇÍÕÓËÚÇÔÍÑÌ ÒÓÑÐËÙÂÇ-
ÏÑÔÕË e0(T,P) ÒÑÊÄÑÎâÇÕ ÆÑÃËÕßÔâ ÍÑÎËÚÇÔÕÄÇÐÐÑÅÑ ÔÑÅÎÂÔËâ
Ô àÍÔÒÇÓËÏÇÐÕÂÎßÐÞÏË ÕÇÓÏÑÆËÐÂÏËÚÇÔÍËÏË ÆÂÐÐÞÏË (ÔÏ.
ÕÂÃÎ. 3).

°ÒÖÃÎËÍÑÄÂÐÞ ÒÓâÏÞÇ ÓÂÔÚÇÕÞ ÔÄÑÃÑÆÐÞØ àÐÇÓÅËÌ ÔÑÎß-
ÄÂÕÂÙËË ÏÐÑÅÑÂÕÑÏÐÞØ ËÑÐÑÄ ÐÇÔ×ÇÓËÚÇÔÍÑÌ ×ÑÓÏÞ ÏÇÕÑ-
ÆÂÏË ®¥ Ë ®¬.12, 172, 173 ¥Îâ ÖÔÒÇÛÐÑÌ ÓÇÂÎËÊÂÙËË ÕÂÍËØ
ÓÂÔÚÇÕÑÄ ÐÇÑÃØÑÆËÏÑ ÒÓÑÄÇÔÕË ÕÜÂÕÇÎßÐÖá ÒÂÓÂÏÇÕÓËÊÂ-
ÙËá ÄÊÂËÏÑÆÇÌÔÕÄËâ ­ÇÐÐÂÓÆÂ-¥ÉÑÐÔÂ ÏÇÉÆÖ ÂÕÑÏÂÏË
ÚÂÔÕËÙ ÔÑÎßÄÂÕÂ Ë ÓÂÔÕÄÑÓËÕÇÎâ. ±Ñ-ÄËÆËÏÑÏÖ, ÒÓË àÕÑÏ
ÐÇÑÃØÑÆËÏÑ ÖÚËÕÞÄÂÕß Ë ÊÂÄËÔËÏÑÔÕß ÆÂÐÐÑÌ ÒÂÓÂÏÇÕÓËÊÂ-
ÙËË ÑÕ ÒÂÓÙËÂÎßÐÑÅÑ àÎÇÍÕÓËÚÇÔÍÑÅÑ ÊÂÓâÆÂ ÐÂ ÂÕÑÏÂØ ËÑÐ-
ÐÑÅÑ ÔÑÎßÄÂÕÂ.174 °ÆÐÂÍÑ ÒÓÑÃÎÇÏÂ ÒÑÆÃÑÓÂ ÒÑÆØÑÆâÜËØ
ÒÂÓÂÏÇÕÓÑÄ ÔËÎßÐÑ ÑÔÎÑÉÐâÇÕÔâ ÃÑÎßÛËÏ ÓÂÊÃÓÑÔÑÏ àÍÔÒÇ-
ÓËÏÇÐÕÂÎßÐÞØ ÆÂÐÐÞØ, ÒÑÎÖÚÇÐÐÞØ ÓÂÊÎËÚÐÞÏË ÂÄÕÑÓÂÏË
ÆÎâ ËÑÐÐÞØ ÔËÔÕÇÏ.

¥Îâ ÍÂÚÇÔÕÄÇÐÐÑÅÑ ÒÑÐËÏÂÐËâ ÔÑÎßÄÂÕÂÙËÑÐÐÞØ à××ÇÍ-
ÕÑÄ ÐÂ ÏÑÎÇÍÖÎâÓÐÑÏ ÖÓÑÄÐÇ ÙÇÎÇÔÑÑÃÓÂÊÐÑ ÒÓÑÆÑÎÉËÕß
ÑÃÔÖÉÆÇÐËÇ ÏÑÆÇÎÇÌ ÔÑÎßÄÂÕÂÙËË Ô×ÇÓËÚÇÔÍËØ ËÑÐÑÄ. ±ÓË
àÕÑÏ ÏÑÉÐÑ ÖÄËÆÇÕß, ÍÂÍ âÄÐÞÌ ÖÚÇÕ ÏÑÎÇÍÖÎâÓÐÑÌ ÔÕÓÖÍ-
ÕÖÓÞ ÓÂÔÕÄÑÓËÕÇÎâ ËÊÏÇÐâÇÕ ÕÇÑÓÇÕËÚÇÔÍËÇ ÒÓÇÆÔÕÂÄÎÇÐËâ Ñ
ÔÄÑÃÑÆÐÑÌ àÐÇÓÅËË ÔÑÎßÄÂÕÂÙËË.

¯Â ÓËÔ. 7 ÒÓÇÆÔÕÂÄÎÇÐÂ ÔØÇÏÂ ÍÑÐÙÇÐÕÓËÚÇÔÍÑÌ ÃËÔ×ÇÓË-
ÚÇÔÍÑÌ ÏÑÆÇÎË ÔÑÎßÄÂÕÂÙËË.175 ë 177 £ÐÖÕÓË ÒÑÎÑÔÕË ÓÂÆËÖÔÂ
a1 ÆËàÎÇÍÕÓËÚÇÔÍÂâ ÒÓÑÐËÙÂÇÏÑÔÕß ÓÂÄÐÂ ÇÆËÐËÙÇ, Â ÄÑ ÄÐÇÛ-
ÐÇÌ ÑÃÎÂÔÕË, ÄÐÇ Ô×ÇÓÞ ÓÂÆËÖÔÂ a2 , ÆËàÎÇÍÕÓËÚÇÔÍÂâ ÒÓÑÐË-
ÙÂÇÏÑÔÕß ÑÒÓÇÆÇÎâÇÕÔâ ÓÂÔÕÄÑÓËÕÇÎÇÏ Ë ÓÂÄÐÂ e0 .
£ ÒÓÑÏÇÉÖÕÑÚÐÑÏ ÔÎÑÇ ÏÇÉÆÖ ÄÐÖÕÓÇÐÐÇÌ Ë ÄÐÇÛÐÇÌ ÅÓÂÐË-
ÙÂÏË ÐÂØÑÆËÕÔâ ÔÎÑÌ Ô e? (ÑÒÕËÚÇÔÍÂâ ÆËàÎÇÍÕÓËÚÇÔÍÂâ ÒÓÑ-
ÐËÙÂÇÏÑÔÕß). ¥Îâ ÕÂÍÑÌ ÏÑÆÇÎË ÔÄÑÃÑÆÐÂâ àÐÇÓÅËâ
ÔÑÎßÄÂÕÂÙËË ÓÂÄÐÂ

DG � ÿQ2

2

��
1ÿ 1

e?

�
1

a1
� C

1

a2

�
, (38)

ÅÆÇ Cì×ÂÍÕÑÓ ±ÇÍÂÓÂ,

C � 1

e?
ÿ 1

e0
. (39)

¯ÇÎÑÍÂÎßÐÑÇ ÑÃÑÃÜÇÐËÇ ÏÑÆÇÎË ¢ÑÓÐÂ ÔÑÔÕÑËÕ Ä ÕÑÏ,
ÚÕÑ ÄÐÇ ÒÑÎÑÔÕË ÆËàÎÇÍÕÓËÚÇÔÍÖá ÒÓÑÐËÙÂÇÏÑÔÕß ÊÂÆÂáÕ
×ÖÐÍÙËÇÌ e�k�. £ àÕÑÏ ÔÎÖÚÂÇ ÔÒÓÂÄÇÆÎËÄÑ ÔÎÇÆÖáÜÇÇ ÒÓË-
ÃÎËÉÇÐÐÑÇ ÔÑÑÕÐÑÛÇÐËÇ 24 ë 29

DG � ÿQ2

p

�?
0

dk
sin2 ka

k2a2

�
1ÿ 1

e�k�
�
, (40)

Â ÆÎâ ÒÓÑÔÕÑÌ ÎÑÓÇÐÙÇÄÑÌ ÏÑÆÇÎË ÆËàÎÇÍÕÓËÚÇÔÍÑÌ ×ÖÐÍÙËË
w�k� (ÔÏ. ÖÓÂÄÐÇÐËÇ (10)) Ô w0 � �1ÿ eÿ1? �=4p ÒÑÎÖÚÇÐÑ ÕÑÚÐÑÇ
ÄÞÓÂÉÇÐËÇ 31

DG � ÿQ2

2

�
1ÿ 1

e?

�
ÿ (41)

ÿCQ2

2

1� �������������
e0=e?

p �coth�a=&� ÿ &=a�
1� �������������

e0=e?
p �coth�a=&� ÿ &=a� � �������������

e? =e0
p �&=a� .

£ ÕÇÑÓËË MSA, Ä ÔÑÑÕÄÇÕÔÕÄËË Ô ÍÑÕÑÓÑÌ ÏÑÎÇÍÖÎÞ ÓÂÔÕÄÑ-
ÓËÕÇÎâ ÏÑÆÇÎËÓÖáÕ ÍÂÍ ÉÇÔÕÍËÇ Ô×ÇÓÞ, ÑÃÎÂÆÂáÜËÇ ÆË-
ÒÑÎßÐÞÏ ÏÑÏÇÐÕÑÏ m, ÆÎâ ÔÄÑÃÑÆÐÑÌ àÐÇÓÅËË ÔÑÎßÄÂÕÂÙËË
ÒÑÎÖÚÂÇÕÔâ ×ÑÓÏÖÎÂ 101, 178

DG � ÿ
�
1ÿ 1

e0

�
Q2

2a� & , (42)

ÅÆÇ a ì à××ÇÍÕËÄÐÞÌ ÓÂÆËÖÔ ÔÑÎßÄÂÕÂ, & ÒÓÇÆÔÕÂÄÎâÇÕ ÔÑÃÑÌ
ÒÑÒÓÂÄÍÖ Í ÓÂÆËÖÔÖ a, ÍÑÕÑÓÂâ ÊÂÄËÔËÕ ÑÕ ÕÇÏÒÇÓÂÕÖÓÞ Ë
ÄÞÓÂÉÂÇÕÔâ ÚÇÓÇÊ m ËÎË e0 ÍÂÍ ÓÇÛÇÐËÇ ÐÇÎËÐÇÌÐÑÅÑ ÖÓÂÄ-
ÐÇÐËâ £ÇÓÕØÇÌÏÂ.179

³ÑÑÕÐÑÛÇÐËâ (38) ë (42) ÐÂÅÎâÆÐÑ ÒÑÍÂÊÞÄÂáÕ ÄÎËâÐËÇ
ÔÕÓÖÍÕÖÓÞ ÓÂÔÕÄÑÓËÕÇÎâ. £ ÚÂÔÕÐÑÔÕË, Ä ÕÓÇØ ÒÑÔÎÇÆÐËØ
ÏÑÆÇÎâØ ÄÞÓÂÉÇÐËÇ ÆÎâ ÔÄÑÃÑÆÐÑÌ àÐÇÓÅËË ÔÑÎßÄÂÕÂÙËË
ÔÄÑÆËÕÔâ Í ×ÑÓÏÖÎÇ ¢ÑÓÐÂ (36) Ä ÒÓÇÆÇÎÇ, ÍÑÅÆÂ ØÂÓÂÍÕÇÓÐÞÌ
ÓÂÊÏÇÓ ÚÂÔÕËÙ ÓÂÔÕÄÑÓËÕÇÎâ (ÍÑÓÓÇÎâÙËÑÐÐÂâ ÆÎËÐÂ Ä ÐÇÎÑ-
ÍÂÎßÐÞØ ÏÑÆÇÎâØ ËÎË ÓÂÆËÖÔ & Ä ÏÑÆÇÎË MSA) ÐÂÏÐÑÅÑ
ÏÇÐßÛÇ ÓÂÆËÖÔÂ ÔÑÎßÄÂÕËÓÑÄÂÐÐÑÅÑ ËÑÐÂ. ±ÓÑÕËÄÑÒÑÎÑÉ-
ÐÞÌ ÒÓÇÆÇÎ ÕÂÍÉÇ ÒÓÇÆÔÕÂÄÎâÇÕ ÑÒÓÇÆÇÎÇÐÐÞÌ ËÐÕÇÓÇÔ. ±ÑÆ-
ÓÑÃÐÑÇ ÑÃÔÖÉÆÇÐËÇ ÔÑÑÕÄÇÕÔÕÄÖáÜËØ ÂÔËÏÒÕÑÕËÚÇÔÍËØ
ÄÞÓÂÉÇÐËÌ Ë ËØ ÔÑÒÑÔÕÂÄÎÇÐËÇ Ô àÍÔÒÇÓËÏÇÐÕÑÏ ÃÞÎÑ ÒÓÑ-
ÄÇÆÇÐÑ ÂÄÕÑÓÂÏË ÓÂÃÑÕ 176, 177, 180, 181 Ë ÆÑÒÑÎÐÇÐÑ ÍÂÚÇÔÕÄÇÐ-
ÐÑÌ ËÐÕÇÓÒÓÇÕÂÙËÇÌ ÐÂ ÃÂÊÇ ÏÑÎÇÍÖÎâÓÐÑÅÑ ÏÑÆÇÎËÓÑÄÂ-
ÐËâ.182, 183

ªÔÔÎÇÆÑÄÂÐËâ ÔÑÎßÄÂÕÂÙËË ÒÑÎËÂÕÑÏÐÞØ ËÑÐÑÄ ÒÓÑÄÑ-
ÆâÕ ÕÂÍÉÇ ÐÂ ÑÔÐÑÄÇ ËÐÕÇÅÓÂÎßÐÞØ ÖÓÂÄÐÇÐËÌ Ô ËÔÒÑÎßÊÑÄÂ-
ÐËÇÏ ÏÇÕÑÆÂ RISM. ²ÂÔÚÇÕÞ, ÑÔÐÑÄÂÐÐÞÇ ÐÂ ÏÑÎÇÍÖÎâÓÐÞØ
ËÐÕÇÅÓÂÎßÐÞØ ÖÓÂÄÐÇÐËâØ (25), ÕÓÖÆÑÇÏÍË Ë ÎËÛß ÐÇÆÂÄÐÑ
ÔÕÂÎË ÂÍÕËÄÐÑ ËÔÒÑÎßÊÑÄÂÕßÔâ ÆÎâ ËÔÔÎÇÆÑÄÂÐËâ ÔÑÎßÄÂÕÂÙËË
ÒÑÎËÂÕÑÏÐÞØ ËÑÐÑÄ.184 °ÕÏÇÕËÏ, ÚÕÑ ÆÂÉÇ ÆÎâ ÃÇÔÍÑÐÇÚÐÑ
ÓÂÊÃÂÄÎÇÐÐÑÅÑ ÓÂÔÕÄÑÓÂ ÔÕÂÐÆÂÓÕÐÂâ ÏÑÆÇÎß RISM ÆÑÎÉÐÂ
ÃÞÕß ÏÑÆË×ËÙËÓÑÄÂÐÂ Ô ÙÇÎßá ÍÑÓÓÇÍÕÐÑÅÑ ÖÚÇÕÂ à××ÇÍÕÑÄ
ÆËàÎÇÍÕÓËÚÇÔÍÑÅÑ àÍÓÂÐËÓÑÄÂÐËâ, ÕÂÍ ÍÂÍ ÑÐÂ ÒÓËÄÑÆËÕ Í
ÐÇÄÇÓÐÑÌ ÑÙÇÐÍÇ ÆËàÎÇÍÕÓËÚÇÔÍÑÌ ÒÓÑÐËÙÂÇÏÑÔÕË ÓÂÔÕÄÑÓË-
ÕÇÎâ. ¥Îâ ÖÔÕÓÂÐÇÐËâ àÕÑÅÑ ÐÇÆÑÔÕÂÕÍÂ Ä ÏÑÆÇÎË XRISM
ÃÞÎÑ ÒÓÇÆÎÑÉÇÐÑ 185 ÒÇÓÇÐÑÓÏËÓÑÄÂÕß ÍÖÎÑÐÑÄÔÍÑÇ ÄÊÂËÏÑ-
ÆÇÌÔÕÄËÇ ËÑÐÑÄ Ä ÓÂÔÕÄÑÓÇ, ÒÓËÐâÄ, ÚÕÑ

uc�rAB� �
AqAqB
rAB

.

©ÆÇÔß ÍÑÐÔÕÂÐÕÂ A ÒÑÆÃËÓÂÇÕÔâ ÕÂÍ, ÚÕÑÃÞ Ä ËÕÑÅÇ ÒÑÎÖÚËÕß
ÕÓÇÃÖÇÏÑÇ ÊÐÂÚÇÐËÇ ÆËàÎÇÍÕÓËÚÇÔÍÑÌ ÒÓÑÐËÙÂÇÏÑÔÕË e0 . ¯Â

aa22
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ee== ee??

ee== ee00

aa11

²ËÔ. 7. ³ØÇÏÂ ÃËÔ×ÇÓËÚÇÔÍÑÌ ÏÑÆÇÎË ÔÑÎßÄÂÕÂÙËË.
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ÒÓÂÍÕËÍÇ ÍÑÐÔÕÂÐÕÖ A ÑÒÓÇÆÇÎâáÕ ËÊ àÍÔÒÇÓËÏÇÐÕÂÎßÐÞØ
ÆÂÐÐÞØ. °ÃÞÚÐÑ ÑÐÂ ÏÂÎÑ ÑÕÎËÚÂÇÕÔâ ÑÕ ÇÆËÐËÙÞ (ÆÎâ ÄÑÆÞ
A^ 0:98), Ë ÒÑÆÑÃÐÂâ ÏÑÆË×ËÍÂÙËâ ÍÖÎÑÐÑÄÔÍËØ ÒÑÕÇÐÙËÂ-
ÎÑÄ ÔÎÂÃÑ ÄÎËâÇÕ ÐÂ ÕÇÓÏÑÆËÐÂÏËÚÇÔÍËÇ ÒÂÓÂÏÇÕÓÞ ÉËÆ-
ÍÑÔÕË. ²ÂÔÚÇÕÞ ÅËÆÓÂÕÂÙËË ÓÂÊÎËÚÐÞØ ËÑÐÑÄ ÏÇÕÑÆÑÏ
XRISM ÒÑÊÄÑÎâáÕ ÒÑÎÖÚËÕß ÍÂÚÇÔÕÄÇÐÐÑÇ ÔÑÅÎÂÔËÇ ÏÇÉÆÖ
ÕÇÑÓËÇÌ Ë àÍÔÒÇÓËÏÇÐÕÑÏ (ÔÏ. ÕÂÃÎ. 3). £ ÙÇÎÑÏ àÕË ÓÂÔÚÇÕÞ
ÆÂáÕ ÆÑÔÕÑÄÇÓÐÖá ËÐ×ÑÓÏÂÙËá Ñ ÓÂÊÎËÚÐÞØ ÔÕÓÖÍÕÖÓÐÞØ
ØÂÓÂÍÕÇÓËÔÕËÍÂØ ÅËÆÓÂÕËÓÑÄÂÐÐÞØ ËÑÐÑÄ. ¡ÄÕÑÓÂÏË ÓÂÃÑ-
ÕÞ 163 ÒÓÑÄÇÆÇÐÞ ÓÂÔÚÇÕÞ àÐÇÓÅËË ÂÍÕËÄÂÙËË DE ÒÇÓÇÐÑÔÂ
ÏÑÎÇÍÖÎÞ ÄÑÆÞ ËÊ ÑÃÎÂÔÕË ÄÃÎËÊË ËÑÐÂ Ä ÑÃÎÂÔÕß ÚËÔÕÑÅÑ
ÓÂÔÕÄÑÓËÕÇÎâ. ¿ÕË ÆÂÐÐÞÇ ÔÑÅÎÂÔÖáÕÔâ Ô àÍÔÒÇÓËÏÇÐÕÑÏ.164

£ ÔÎÖÚÂÇ ÍÑÐÇÚÐÞØ ÍÑÐÙÇÐÕÓÂÙËÌ ÔÑÎßÄÂÕËÓÑÄÂÐÐÞØ
ËÑÐÑÄ ÔÕÂÐÆÂÓÕÐÞÇ ÏÑÆÇÎË RISM Ë XRISM ÒÓËÄÑÆâÕ Í
ÐÇÍÑÓÓÇÍÕÐÞÏ ÓÇÊÖÎßÕÂÕÂÏ, ÕÂÍ ÍÂÍ ÐÂÓÖÛÂÇÕÔâ ÒÓËÃÎËÉÇ-
ÐËÇ ÎËÐÇÌÐÑÅÑ ÑÕÍÎËÍÂ ÔËÔÕÇÏÞ ÐÂ ÄÐÇÛÐÇÇ ÒÑÎÇ ÔÑÊÆÂÄÂÇÏÑÇ
ÔÑÎßÄÂÕËÓÑÄÂÐÐÑÌ ÏÑÎÇÍÖÎÑÌ. ±ÓË ÐËÊÍËØ ÍÑÐÙÇÐÕÓÂÙËâØ
ËÑÐÑÄ ÒÎÂÊÏÇÐÐÞÌ ÒÂÓÂÏÇÕÓ

z � lB
rD

(lB � e2=�ekBT �ì ÆÎËÐÂ ¢ßÇÓÓÖÏÂ, rD ì ÓÂÆËÖÔ ¥ÇÃÂâ) ÏÂÎ,
Ë ÒÓËÃÎËÉÇÐËÇ ÎËÐÇÌÐÑÅÑ ÑÕÍÎËÍÂ âÄÎâÇÕÔâ ÒÓËÇÏÎÇÏÞÏ.
°ÆÐÂÍÑ ÒÓË ÄÞÔÑÍËØ ÍÑÐÙÇÐÕÓÂÙËâØ ÔÑÎßÄÂÕËÓÖÇÏÞØ ËÑÐÑÄ
ÒÎÂÊÏÇÐÐÞÌ ÒÂÓÂÏÇÕÓ ÐÇ ÏÂÎ (ÒÓË ÍÑÐÙÇÐÕÓÂÙËË NaCl

ÒÑÓâÆÍÂ 0.05 ÏÑÎß . Î71 Ä ÄÑÆÇ z^ 0:5). ´ÑÅÆÂ ËÐÆÖÙËÓÖÇÏÞÌ
ËÑÐÂÏË ÒÑÕÇÐÙËÂÎ ÖÉÇ ÐÇÎËÐÇÌÐÑ ÊÂÄËÔËÕ ÑÕ ËØ ÍÑÐÙÇÐÕÓÂ-
ÙËË Ë ÇÅÑ ÐÇÎßÊâ ÖÚÇÔÕß ÒÓÑÔÕÑÌ ÒÇÓÇÐÑÓÏËÓÑÄÍÑÌ ÍÖÎÑÐÑÄ-
ÔÍÑÅÑ ÄÊÂËÏÑÆÇÌÔÕÄËâ. ¥Îâ àÕÑÅÑ ÔÎÖÚÂâ ÃÞÎÂ ÓÂÊÓÂÃÑÕÂÐÂ
ÏÑÆÇÎß DRISM (Dielectric RISM),186 Ä ÍÑÕÑÓÑÌ ÆËàÎÇÍÕÓË-
ÚÇÔÍÂâ ÒÓÑÐËÙÂÇÏÑÔÕß ÄØÑÆËÕ Ä ÍÂÚÇÔÕÄÇ ÐÂÚÂÎßÐÞØ ÆÂÐÐÞØ Ä
ÖÓÂÄÐÇÐËÇ ÊÂÏÞÍÂÐËâ. ²ÂÔÚÇÕÞ, ÒÓÑÄÇÆÇÐÐÞÇ Ô ÒÑÏÑÜßá
ÕÂÍÑÌ ÏÑÆÇÎË, ÒÑÊÄÑÎâáÕ ÆÑÔÕÂÕÑÚÐÑ ØÑÓÑÛÑ ÑÙÇÐËÕß ÊÐÂ-
ÚÇÐËâ ÔÄÑÃÑÆÐÑÌ àÐÇÓÅËË Ë ÍÑà××ËÙËÇÐÕÑÄ ÄÞÔÂÎËÄÂÐËâ ÆÎâ
ÓÂÊÎËÚÐÞØ ÍÑÐÙÇÐÕÓËÓÑÄÂÐÐÞØ ÔÑÎÇÌ.187 °ÕÏÇÕËÏ, ÚÕÑ
DRISM-ÓÂÔÚÇÕÞ ÐÇÑÃØÑÆËÏÞ Ä ÔÎÖÚÂâØ, ÍÑÅÆÂ ÏËÍÓÑÔÍÑÒË-
ÚÇÔÍËÇ ËÊÏÇÐÇÐËâ ÄÊÂËÏÑÆÇÌÔÕÄËâ ËÑÐÑÄ Ô ÔÑÎßÄÂÕËÓÑÄÂÐÐÑÌ
ÏÂÍÓÑÏÑÎÇÍÖÎÑÌ ÒÑÓÑÉÆÂáÕ ÍÑÐ×ÑÓÏÂÙËÑÐÐÞÇ ÒÇÓÇ-
ÔÕÓÑÌÍË ÏÑÎÇÍÖÎÞ, ËÏÇáÜËÇ ÃÑÎßÛÑÌ ÒÓÑÔÕÓÂÐÔÕÄÇÐÐÞÌ
ÏÂÔÛÕÂÃ.

£ ÒÑÔÎÇÆÐÇÇ ÄÓÇÏâ ÃÞÎË ÒÓÇÆÒÓËÐâÕÞ ÒÑÒÞÕÍË ÒÓËÏÇ-
ÐËÕß 3DRISM-ÏÑÆÇÎË 104, 107 ËÎË ÏÇÕÑÆ ÏÑÎÇÍÖÎâÓÐÞØ ËÐ-
ÕÇÅÓÂÎßÐÞØ ÖÓÂÄÐÇÐËÌ 188 ÆÎâ ÖÚÇÕÂ ÄÎËâÐËâ ÑÓËÇÐÕÂÙËÑÐÐÞØ
ÍÑÓÓÇÎâÙËÌ ÐÂ ÔÕÓÖÍÕÖÓÖ ÓÂÔÕÄÑÓËÕÇÎâ ÄÃÎËÊË ÒÑÎËÂÕÑÏ-
ÐÑÅÑ ËÑÐÂ. ¯Â ÓËÔ. 8 ÒÓÇÆÔÕÂÄÎÇÐÂ ÎÑÍÂÎßÐÂâ ÔÕÓÖÍÕÖÓÂ
ÄÑÆÞ ÄÑÍÓÖÅ ÒÂÓÞ ËÑÐÑÄ Na� ëNa�, ÓÂÔÔÚËÕÂÐÐÂâ ÐÂ ÑÔÐÑÄÇ
ÏÑÆÇÎË 3DRISM.189 °ÕÍÎÑÐÇÐËÇ ÓÇÊÖÎßÕÂÕÑÄ, ÒÑÎÖÚÇÐÐÞØ ÐÂ
ÑÔÐÑÄÇ àÕÑÌ ÏÑÆÇÎË, ÑÕ ÓÇÊÖÎßÕÂÕÑÄ ÓÂÔÚÇÕÑÄ ÐÂ ÑÔÐÑÄÇ
ÏÇÕÑÆÑÄ ®¬ Ë ®¥ ÐÇÊÐÂÚËÕÇÎßÐÑ. ±Ñ-ÄËÆËÏÑÏÖ, ÃÑÎÇÇ
ÕÑÚÐÞÇ ÓÂÔÚÇÕÞÏÑÅÖÕ ÃÞÕß ÒÓÑÄÇÆÇÐÞ ÒÓË ÔÑÑÕÄÇÕÔÕÄÖáÜÇÌ
ÍÂÎËÃÓÑÄÍÇ ÒÑÕÇÐÙËÂÎÑÄ ÄÊÂËÏÑÆÇÌÔÕÄËâ. ¥ÓÖÅÑÌ ÒÇÓÔÒÇÍ-
ÕËÄÐÞÌ ÒÖÕß ì àÕÑ ÖÚÇÕ ËÊÏÇÐÇÐËÌ Ä àÎÇÍÕÓÑÐÐÑÌ ÔÕÓÖÍÕÖÓÇ
ÔÑÎßÄÂÕËÓÑÄÂÐÐÞØ ËÑÐÑÄ, ÄÞÊÄÂÐÐÞØ ÄÊÂËÏÑÆÇÌÔÕÄËÇÏ Ô
ÓÂÔÕÄÑÓËÕÇÎÇÏ.

VIII. ±ÑÎâÓÐÞÇ ÏÑÎÇÍÖÎÞ
²ÂÔÚÇÕÞ ÔÑÎßÄÂÕÂÙËË ÆÎâ ÒÑÎâÓÐÞØ ÏÑÎÇÍÖÎ ÒÓÑÄÑÆâÕ ÕÂÍ
ÉÇ, ÍÂÍ Ë ÆÎâ ËÑÐÑÄ. £ ÔÎÖÚÂÇ ÒÑÎâÓÐÞØ ÔÑÎßÄÂÕÑÄ à××ÇÍÕÂÏË
ÑÃÓÇÊÂÐËâ ÍÖÎÑÐÑÄÔÍËØ ÄÊÂËÏÑÆÇÌÔÕÄËÌ ÑÃÞÚÐÑ ÒÓÇÐÇÃÓÇ-
ÅÂáÕ ÐÂ ÕÑÏ ÑÔÐÑÄÂÐËË, ÚÕÑ ÆÎâ àÕËØ ÔËÔÕÇÏ ÓÇÊÖÎßÕËÓÖáÜÇÇ
àÎÇÍÕÓËÚÇÔÍÑÇ ÒÑÎÇ ÆÑÔÕÂÕÑÚÐÑ ÃÞÔÕÓÑ ÖÃÞÄÂÇÕ, Õ.Ç. ÇÅÑ
ÒÑÕÇÐÙËÂÎ

j�R? ? �!Rÿn, n5 3,

Ë ÑÛËÃÍË, ÄÞÊÄÂÐÐÞÇ à××ÇÍÕÂÏË ÑÃÓÇÊÂÐËâ, ÐÇÄÇÎËÍË.
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ÒÑÍÂÊÂÎË, ÚÕÑ Ë Ä àÕÑÏ ÔÎÖÚÂÇ ÔÒÑÔÑÃ ÑÃÓÇÊÂÐËâ ÒÑÕÇÐÙËÂÎÂ
j�R� ÄÎËâÇÕ, ØÑÕâ Ë Ä ÏÇÐßÛÇÌ ÔÕÇÒÇÐË, ÐÂ ÄÇÎËÚËÐÖ ËÐÆÖÙË-
ÓÑÄÂÐÐÑÅÑ ÊÂÓâÆÂÏÑÎÇÍÖÎ ÓÂÔÕÄÑÓËÕÇÎâ, Â ÔÎÇÆÑÄÂÕÇÎßÐÑ, ÐÂ
ÓÂÔÚÇÕÐÞÇ ÕÇÓÏÑÆËÐÂÏËÚÇÔÍËÇ Ë ÔÕÓÖÍÕÖÓÐÞÇ ÔÄÑÌÔÕÄÂ
ÔËÔÕÇÏÞ. ¯Â ÓËÔ. 9 ÒÓËÄÇÆÇÐ àÎÇÍÕÓÑÔÕÂÕËÚÇÔÍËÌ ÒÑÕÇÐÙËÂÎ
ÄÑÍÓÖÅ ÒÑÎâÓÐÑÅÑ ÔÑÎßÄÂÕÂ Ä ÄÑÆÇ.85

³ÑÄÓÇÏÇÐÐÂâ ÕÇÐÆÇÐÙËâ ÕÂÍËØ ËÔÔÎÇÆÑÄÂÐËÌ ÔÑÔÕÑËÕ Ä
ÖÚÇÕÇ ÏÐÑÅÑÚÂÔÕËÚÐÞØ ÄÊÂËÏÑÆÇÌÔÕÄËÌ, ÄÞÊÄÂÐÐÞØ ËÐÆÖÙË-
ÓÑÄÂÐÐÑÌ (ÔÑÎßÄÂÕÑÏ) ÒÑÎâÓËÊÂÙËÇÌ ÓÂÔÕÄÑÓËÕÇÎâ, Ë Ä ÒÇÓÇ-
ØÑÆÇ Í ÒÑÎâÓËÊÖÇÏÞÏ ÏÑÆÇÎâÏ ÒÑÎâÓÐÞØ ÉËÆÍÑÔÕÇÌ (ÔÏ.,
ÐÂÒÓËÏÇÓ,191 ë 193). ´ÂÍËÇ ÏÑÆÇÎË (Ä ÑÕÎËÚËÇ ÑÕ ÐÇÒÑÎâÓËÊÖÇ-
ÏÞØ ÏÑÆÇÎÇÌ) ÒÑÊÄÑÎâáÕ ÍÑÓÓÇÍÕÐÑ ÏÑÆÇÎËÓÑÄÂÕß ÓÂÊÎËÚ-
ÐÞÇ ÒÓÑÙÇÔÔÞ Ä ÃËÑÔËÔÕÇÏÂØ: ÒÇÓÇÐÑÔ àÎÇÍÕÓÑÐÂ, ÔÑÎßÄÂÕÑ-
ØÓÑÏÐÞÇ ËÊÏÇÐÇÐËâ àÎÇÍÕÓÑÐÐÞØ Ë ÄËÃÓÑÐÐÞØ ÔÒÇÍÕÓÑÄ Ë
Õ.Æ. £ ÕÂÃÎ. 4 ÒÓÇÆÔÕÂÄÎÇÐÞ ÓÇÊÖÎßÕÂÕÞ ÓÂÔÚÇÕÑÄ ÓÂÊÎËÚÐÞØ
ØÂÓÂÍÕÇÓËÔÕËÍ ÄÑÆÞ ÐÂ ÑÔÐÑÄÇ ÒÑÎâÓËÊÖÇÏÞØ Ë ÐÇÒÑÎâÓËÊÖÇ-
ÏÞØ ÏÑÆÇÎÇÌ ÔÑÎßÄÂÕÂ, Â ÕÂÍÉÇ ÐÂÌÆÇÐÐÞØ Ä àÍÔÒÇÓËÏÇÐÕÂØ.
£ ÓÂÃÑÕÇ 188 ÓÂÔÚÇÕÞ ÒÓÑÄÇÆÇÐÞ Ä ÓÂÏÍÂØ ÑÆÐÑÌ Ë ÕÑÌ ÉÇ
ÏÑÎÇÍÖÎâÓÐÑÌ ÏÑÆÇÎË ÄÑÆÞ, ÐÑ ÐÂ ÑÔÐÑÄÇ ÓÂÊÐÞØ ÏÇÕÑÆÑÄ.
£ËÆÐÑ, ÚÕÑ ÂÒÒÓÑÍÔËÏÂÙËâ (29) ÆÑÔÕÂÕÑÚÐÑ ØÑÓÑÛÑ ÏÑÆÇÎË-
ÓÖÇÕ ÓÂÊÎËÚÐÞÇ ÔÕÂÕËÔÕËÚÇÔÍËÇ Ë ÆËÐÂÏËÚÇÔÍËÇ ØÂÓÂÍÕÇÓËÔ-
ÕËÍË ÉËÆÍÑÌ ÄÑÆÞ; ÔÎÑÉÐÑÔÕË ÄÑÊÐËÍÂáÕ ÒÓË ÓÂÔÚÇÕÇ ÆÂÄÎÇ-
ÐËâ, ÕÂÍ ÍÂÍ àÕÂ ÄÇÎËÚËÐÂ ÑÒÓÇÆÇÎâÇÕÔâ ÃÂÎÂÐÔÑÏ ÔËÎ ÑÕÕÂÎ-
ÍËÄÂÐËâ Ë ÒÓËÕâÉÇÐËâ ÏÇÉÆÖ ÏÑÎÇÍÖÎÂÏË Ë ÚÖÄÔÕÄËÕÇÎßÐÂ Í
ÔÒÑÔÑÃÖ ÑÃÓÇÊÂÐËâ ÍÖÎÑÐÑÄÔÍËØ ÒÑÕÇÐÙËÂÎÑÄ.
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¬ÑÑÓÆËÐÂÕÞ x, y, z ËÑÐÑÄ ÐÂÕÓËâ � 2.05, 0, 0 ÔÑÑÕÄÇÕÔÕÄÇÐÐÑ.
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£ ÐÂÔÕÑâÜÇÇ ÄÓÇÏâ ÐÂËÃÑÎÇÇ ÆÑÔÕÑÄÇÓÐÞÇ ÑÙÇÐÍË ÔÄÑÃÑÆ-
ÐÑÌ àÐÇÓÅËË ÔÑÎßÄÂÕÂÙËË ÒÑÎâÓÐÞØ ÏÑÎÇÍÖÎ ÏÑÉÐÑ ÒÓÑÄÇÔÕË
ÐÂ ÑÔÐÑÄÇ ÍÑÐÕËÐÖÂÎßÐÞØ ÏÑÆÇÎÇÌ. ³ÓÂÄÐÇÐËÇ ÓÂÔÚÇÕÐÞØ Ë
àÍÔÒÇÓËÏÇÐÕÂÎßÐÞØ ÆÂÐÐÞØ ÒÑÍÂÊÂÎÑ, ÚÕÑ ËØ ÓÂÔØÑÉÆÇÐËÇ ÐÇ
ÒÓÇÄÞÛÂÇÕ 20%. ´ÂÍÑÌ ÓÇÊÖÎßÕÂÕ ÆÑÔÕËÅÂÇÕÔâ ÊÂ ÔÚÇÕ ÕÜÂ-
ÕÇÎßÐÑÌ ÒÂÓÂÏÇÕÓËÊÂÙËË ÏÑÆÇÎÇÌ. °ÆÐÂÍÑ Ä ÐÂÔÕÑâÜÇÇ
ÄÓÇÏâ ÐÂÃÎáÆÂÇÕÔâ ÕÇÐÆÇÐÙËâ Í ÔÑÄÇÓÛÇÐÔÕÄÑÄÂÐËá ÍÑÐÕË-
ÐÖÂÎßÐÞØ ÒÑÆØÑÆÑÄ, Ë ÔÑÄÓÇÏÇÐÐÞÌ àÕÂÒ ÏÑÆÇÎËÓÑÄÂÐËâ
ÔÑÎßÄÂÕÂÙËË ØÂÓÂÍÕÇÓËÊÖÇÕÔâ ÂÍÕËÄÐÞÏ ÒÓËÏÇÐÇÐËÇÏ
ÓÂÊÎËÚÐÞØ ÅËÃÓËÆÐÞØ ÔØÇÏ. ¿ÕË ÔØÇÏÞ ÏÑÅÖÕ ÄÍÎáÚÂÕß
QM/MM-ÓÂÔÚÇÕÞ 202 ÎËÃÑ ÄÞÚËÔÎÇÐËâ, Ä ÍÑÕÑÓÞØ ÚÂÔÕß
ÏÑÎÇÍÖÎ ÄÑÆÞ ÖÚËÕÞÄÂáÕ âÄÐÑ, Â ÚÂÔÕß ì ÐÂ ÑÔÐÑÄÇ ÍÑÐÕË-
ÐÖÂÎßÐÑÅÑ ÒÑÆØÑÆÂ.203 ²ÇÊÖÎßÕÂÕÞ ÔÄËÆÇÕÇÎßÔÕÄÖáÕ Ñ ÃÑÎß-
ÛÇÌ à××ÇÍÕËÄÐÑÔÕË ÍÑÏÃËÐËÓÑÄÂÐÐÞØ ÏÇÕÑÆËÍ ÒÑ ÔÓÂÄÐÇ-
ÐËá ÔÑ ÔÕÂÐÆÂÓÕÐÞÏË ÏÇÕÑÆËÍÂÏË ÍÑÐÕËÐÖÂÎßÐÑÌ ÕÇÑÓËË
(ÔÏ. ÕÂÃÎ. 2). ´ÂÍ, ÓÂÔÚÇÕÞ ÔÑÎßÄÂÕÂÙËË ÍÑÏÒÎÇÍÔÂ Cl�_Clÿ,
ÒÓÑÄÇÆÇÐÐÞÇ ÐÂ ÑÔÐÑÄÇ ÍÑÏÃËÐËÓÑÄÂÐÐÑÌ ®¥/¬®-ÏÑÆÇÎË,
ÒÑÊÄÑÎËÎË ÑÙÇÐËÕß àÎÇÍÕÓÑÔÕÂÕËÚÇÔÍËÌ ÄÍÎÂÆ Ä ÔÄÑÃÑÆÐÖá
àÐÇÓÅËá ÔÑÎßÄÂÕÂÙËË Ô ÕÑÚÐÑÔÕßá ÆÑ 1 ÍÍÂÎ .ÏÑÎß71 (ÔÏ.122).

°ÃÜÇÇ ÖÓÂÄÐÇÐËÇ (34) ÏÇÕÑÆÂ ÕÇÓÏÑÆËÐÂÏËÚÇÔÍÑÅÑ ËÐ-
ÕÇÅÓËÓÑÄÂÐËâ ÏÑÉÐÑ ÓÂÔÔÏÂÕÓËÄÂÕß ÍÂÍ ÑÙÇÐÍÖ ËÊÏÇÐÇÐËâ
ÔÄÑÃÑÆÐÑÌ àÐÇÓÅËË, ÍÑÅÆÂ ÔÑÎßÄÂÕÂÙËÑÐÐÂâ ÔËÔÕÇÏÂ ÒÇÓÇØÑ-
ÆËÕ ËÊ ÑÆÐÑÅÑ ÔÑÔÕÑâÐËâ Ä ÆÓÖÅÑÇ, Ë àÕÑ ËÊÏÇÐÇÐËÇ ØÂÓÂÍÕÇ-

ÓËÊÖÇÕÔâ ÒÂÓÂÏÇÕÓÑÏ l. ±ÓË àÕÑÏ ËÏÇÇÕÔâ ÊÐÂÚËÕÇÎßÐÂâ
ÔÄÑÃÑÆÂ Ä ÄÞÃÑÓÇ ÖÍÂÊÂÐÐÑÅÑ ÒÂÓÂÏÇÕÓÂ l. ±ÑÔÎÇÆÐËÌ
ÏÑÉÐÑ ÓÂÔÔÏÂÕÓËÄÂÕß ÍÂÍ ÏÐÑÅÑÏÇÓÐÞÌ ÄÇÍÕÑÓ, ÍÑÏÒÑÐÇÐÕÞ
ÍÑÕÑÓÑÅÑ ÔÑÑÕÄÇÕÔÕÄÖáÕ ÓÂÊÐÞÏ ÄÍÎÂÆÂÏ Ä ÔÄÑÃÑÆÐÖá àÐÇÓ-
ÅËá ÔËÔÕÇÏÞ. £ ÕÂÍÑÌ ÕÓÂÍÕÑÄÍÇ ÕÇÓÏÑÆËÐÂÏËÚÇÔÍÑÇ ËÐ-
ÕÇÅÓËÓÑÄÂÐËÇ ÂÍÕËÄÐÑ ËÔÒÑÎßÊÖáÕ ÆÎâ ÑÙÇÐÍË ÓÑÎË ÍÖÎÑÐÑÄ-
ÔÍËØ ÄÍÎÂÆÑÄ Ä ÔÄÑÃÑÆÐÖá àÐÇÓÅËá ÔÑÎßÄÂÕÂÙËË (ÔÏ., ÐÂÒÓË-
ÏÇÓ,83, 85). ¦ÅÑ ÏÑÉÐÑ ÕÂÍÉÇ ÒÓËÏÇÐâÕß ÆÎâ ÑÙÇÐÍË ËÊÏÇÐÇÐËÌ
ÔÄÑÃÑÆÐÑÌ àÐÇÓÅËË, ÄÞÊÄÂÐÐÞØ ÍÄÂÐÕÑÄÞÏË à××ÇÍÕÂÏË.
¯ÂÒÓËÏÇÓ, ÂÄÕÑÓÞ ÓÂÃÑÕÞ 204 ÒÓÑÄÇÎË ÕÂÍËÏ ÔÒÑÔÑÃÑÏ
ÑÙÇÐÍÖ ÍÄÂÐÕÑÄÞØ ÒÑÒÓÂÄÑÍ Í DGs , ËÔÒÑÎßÊÖâ ÆÂÐÐÞÇ ÍÎÂÔÔË-
ÚÇÔÍÑÅÑ ÏÑÆÇÎËÓÑÄÂÐËâ Ä ÍÂÚÇÔÕÄÇ ÐÂÚÂÎßÐÞØ ÖÔÎÑÄËÌ.

®ÇÕÑÆ ËÐÕÇÅÓÂÎßÐÞØ ÖÓÂÄÐÇÐËÌ ÕÂÍÉÇ ÒÑÊÄÑÎâÇÕ ÓÂÔÔÚË-
ÕÞÄÂÕß ÔÕÓÖÍÕÖÓÐÞÇ ØÂÓÂÍÕÇÓËÔÕËÍË ÔÑÎßÄÂÕÂÙËË ÒÑÎâÓÐÞØ
ÏÑÎÇÍÖÎ, ÑÆÐÂÍÑ ÕÑÚÐÑÔÕß ÓÇÊÖÎßÕÂÕÑÄ, ÒÑÎÖÚÇÐÐÞØ ÐÂ
ÑÔÐÑÄÇ ÑÒËÔÂÐÐÞØ ÄÞÛÇ ÔÕÂÐÆÂÓÕÐÞØ ËÐÕÇÅÓÂÎßÐÞØ ÖÓÂÄÐÇ-
ÐËÌ, ÅÑÓÂÊÆÑ ØÖÉÇ, ÚÇÏ Ä ®¬- ËÎË ®¥-ÓÂÔÚÇÕÂØ. ¿ÕÑÕ ÐÇÆÑ-
ÔÕÂÕÑÍ ÚÂÔÕËÚÐÑ ÍÑÏÒÇÐÔËÓÖÇÕÔâ ÑÕÐÑÔËÕÇÎßÐÑÌ ÎÇÅÍÑÔÕßá
ÓÂÔÚÇÕÑÄ ÔÑÎßÄÂÕÂÙËË ÃÑÎßÛËØ ÃËÑÏÂÍÓÑÏÑÎÇÍÖÎ. ´ÂÍ, ÆÎâ
×ËÍÔËÓÑÄÂÐÐÑÌ ÍÑÐ×ÑÓÏÂÙËË ÆÄÑÌÐÑÌ ÔÒËÓÂÎË ÃÞÎË ÒÓÑÄÇ-
ÆÇÐÞ 205 RISM-ÓÂÔÚÇÕÞ ÅËÆÓÂÕÂÙËË ×ÓÂÅÏÇÐÕÂ ¥¯¬, ÔÑÆÇÓ-
ÉÂÜÇÅÑ 315 ÂÕÑÏÑÄ, Â ÕÂÍÉÇ ÏÑÎÇÍÖÎÞ ÏÇÎÎËÕËÐÂ, ÔÑÆÇÓÉÂ-
ÜÇÌ 436 ÂÕÑÏÑÄ.206 ¡ÐÂÎÑÅËÚÐÑ Ä ÓÂÃÑÕÇ 207 ÓÂÔÔÏÂÕÓËÄÂÎË
ÏÑÎÇÍÖÎÖ ÍÂÎßÃËÐÆËÐÂ, ÔÑÆÇÓÉÂÜÖá 722 ÂÕÑÏÂ. £ ÑÃÜÇÏ
ÔÎÖÚÂÇ ÍÑÐ×ÑÓÏÂÙËá ÃËÑÏÂÍÓÑÏÑÎÇÍÖÎÞ ÏÑÉÐÑ ÐÂÌÕË
ÔÂÏÑÔÑÅÎÂÔÑÄÂÐÐÞÏ ÑÃÓÂÊÑÏ ÐÂ ÑÔÐÑÄÇ ÍÑÏÃËÐËÓÑÄÂÐÐÞØ
ÄÞÚËÔÎÇÐËÌ £®¬¶ ÏÇÕÑÆÑÏ ®¬ Ë ÚËÔÎÇÐÐÑÅÑ ÓÇÛÇÐËâ
RISM-ÖÓÂÄÐÇÐËÌ.208 ë 211 £ ÐÂÔÕÑâÜÇÇ ÄÓÇÏâ ÕÂÍËÇ ÓÂÔÚÇÕÞ
ÒÓÑÄÑÆâÕ ÆÎâ ÒÇÒÕËÆÑÄ Ô ÚËÔÎÂÏË ÂÕÑÏÑÄ ÑÕ * 20 ÆÑ 200. ¯Â
ÓËÔ. 10 ÒÓÇÆÔÕÂÄÎÇÐÂ ÑÆÐÂ ËÊ ÒÑÎÖÚÇÐÐÞØ ÍÑÐ×ÑÓÏÂÙËÌ
ÅËÆÓÂÕËÓÑÄÂÐÐÑÅÑ C-ÒÇÒÕËÆÂ ÓËÃÑÐÖÍÎÇÂÊÞ ¡.211

¥ÓÖÅËÏ ÄÂÓËÂÐÕÑÏ ÍÑÏÃËÐËÓÑÄÂÐÐÞØ ÄÞÚËÔÎÇÐËÌ
âÄÎâáÕÔâ ÅËÃÓËÆÐÞÇ ÓÂÔÚÇÕÞ ÔÑÎßÄÂÕËÓÑÄÂÐÐÞØ ÏÑÎÇÍÖÎ, Ä
ÍÑÕÑÓÞØ àÎÇÍÕÓÑÐÐÖá ÔÕÓÖÍÕÖÓÖ ÔÑÎßÄÂÕÂ ÓÂÔÔÚËÕÞÄÂáÕ
ÏÇÕÑÆÂÏË ÍÄÂÐÕÑÄÑÌ ØËÏËË, Â ÒÓÑÔÕÓÂÐÔÕÄÇÐÐÖá ÔÕÓÖÍÕÖÓÖ
ÓÂÔÕÄÑÓËÕÇÎâ ì ÐÂ ÑÔÐÑÄÇ ÏÇÕÑÆÂ ËÐÕÇÅÓÂÎßÐÞØ ÖÓÂÄÐÇ-
ÐËÌ.212 ë 220 £ ÕÂÃÎ. 2 ÒÓÇÆÔÕÂÄÎÇÐÞ ÓÇÊÖÎßÕÂÕÞ ÓÂÔÚÇÕÑÄ DGs

ÐÂ ÑÔÐÑÄÇ ÄÞÚËÔÎÇÐËÌ ÏÇÕÑÆÑÏ SCFëRISM (XSOL).159

£ àÕÑÏ ÔÎÖÚÂÇ ÍÂÍ Ë ÒÓË ®¬-ÓÂÔÚÇÕÂØ, ÔÑÅÎÂÔËÇ Ô àÍÔÒÇÓË-
ÏÇÐÕÂÎßÐÞÏË ÆÂÐÐÞÏË ÕÑÎßÍÑ ÍÂÚÇÔÕÄÇÐÐÑÇ. ¬ÂÍ ÑÕÏÇÚÂ-
ÎÑÔß ÄÞÛÇ, àÕÑ ÔÄâÊÂÐÑ Ô ÐÇÍÑÓÓÇÍÕÐÞÏ ÖÚÇÕÑÏ ÏÑÎÇÍÖÎâÓ-
ÐÞØ ÑÓËÇÐÕÂÙËÌ Ä ÔÕÂÐÆÂÓÕÐÑÌ ÏÇÕÑÆËÍÇ RISM. ±Ñ-ÄËÆË-
ÏÑÏÖ, ÓÇÊÖÎßÕÂÕÞ ÏÑÅÖÕ ÃÞÕß ÔÖÜÇÔÕÄÇÐÐÑ ÖÎÖÚÛÇÐÞ ÒÓË
ËÔÒÑÎßÊÑÄÂÐËË ÏÑÆÇÎË 3DRISM, ÎËÃÑ ÒÖÕÇÏ ÓÇÛÇÐËâ ÏÑÎÇ-
ÍÖÎâÓÐÞØ ËÐÕÇÅÓÂÎßÐÞØ ÖÓÂÄÐÇÐËÌ. ´ÂÍËÇ ÍÑÏÃËÐËÓÑÄÂÐÐÞÇ
ÓÂÔÚÇÕÞ ÐÂÚÂÎË ÒÓÑÄÑÆËÕß ÕÑÎßÍÑ ÐÇÆÂÄÐÑ.217, 218

´ÂÃÎËÙÂ 4. ²ÂÔÚÇÕÐÞÇ Ë àÍÔÒÇÓËÏÇÐÕÂÎßÐÑ ÑÒÓÇÆÇÎÇÐÐÞÇ ÊÐÂÚÇÐËâ ÄÐÖÕÓÇÐÐÇÌ àÐÇÓÅËË (U ), ÆÂÄÎÇÐËâ (P ), ÆËÒÑÎßÐÑÅÑ ÏÑÏÇÐÕÂ ÏÑÎÇÍÖÎÞ (m),
ÍÑà××ËÙËÇÐÕÂ ÔÂÏÑÆË××ÖÊËË (D), ÄÓÇÏÇÐË ÓÇÎÂÍÔÂÙËË Ä ÏÇÕÑÆÇ Á®² (tÁ®²), ÒÎÑÕÐÑÔÕË (r) Ë ÆËàÎÇÍÕÓËÚÇÔÍËØ ÒÓÑÐËÙÂÇÏÑÔÕÇÌ (e0 , e?) ÄÑÆÞ.

U, ÍÍÂÎ .ÏÑÎß71 P, ÍÃÂÓ m, ¥ D . 1079, Ï2 . Ô71 tÁ®² , ÐÔ r, Å . ÔÏ73 e0 e? ³ÔÞÎÍË

²ÂÔÚÇÕÐÞÇ ÏÇÕÑÆÞ

79.86 0.02 2.62 2.0� 0.03 2.2 7 7 7 190 a

710.21 70.7 2.66 1.5� 0.01 2.8 7 7 7 190 b

79.92 72.9 2.62 1.8� 0.03 2.1 7 7 7 190 c

79.92 7 2.712 1.81� 0.06 2.6 0.997 98� 8 1.689 193
79.89 7 2.6 1.9� 0.1 2.1 1.014 79� 8 1.592 194
79.87 7 2.29 2.62� 0.04 1.4 0.999 82� 2 1.0 195
710.40 7 3.01 7 7 1.02 7 7 196

¿ÍÔÒÇÓËÏÇÐÕ

79.92 7 7 2.3 2.1 0.997 78.3 1.79 197 ë 201

a ²ÂÔÚÇÕ ÐÂ ÑÔÐÑÄÂÐËË ÏÇÕÑÆÂ ¿ÄÂÎßÆÂ. b ²ÂÔÚÇÕ Ô ËÔÒÑÎßÊÑÄÂÐËÇÏ ÑÃÓÇÊÂÐÐÑÅÑ ÍÖÎÑÐÑÄÔÍÑÅÑ ÄÊÂËÏÑÆÇÌÔÕÄËâ. c ²ÂÔÚÇÕ Ô ËÔÒÑÎßÊÑÄÂÐËÇÏ
ÓÇÂÍÕËÄÐÑÅÑ ÒÑÎâ.
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22

11

²ËÔ. 9. ¿ÎÇÍÕÓÑÔÕÂÕËÚÇÔÍËÌ ÒÑÕÇÐÙËÂÎ j ÄÃÎËÊË ÒÑÎâÓÐÑÅÑ ÔÑÎß-
ÄÂÕÂ Ä ÄÑÆÇ.85

1 ì ÓÂÔÚÇÕ ÒÑ ÏÇÕÑÆÖ ¿ÄÂÎßÆÂ, 2 ì ÓÂÔÚÇÕ ÆÎâ ÍÎÂÔÕÇÓÂ ËÊ 1024
ÏÑÎÇÍÖÎ ÄÑÆÞ ÔÕÂÐÆÂÓÕÐÞÏ ÏÇÕÑÆÑÏ ®¥.

µÔÒÇØË ØËÏËË 72 (9) 2003 841



IX. ³ÑÎßÄÂÕËÓÑÄÂÐÐÞÇ ÍÄÂÐÕÑÄÞÇ ÚÂÔÕËÙÞ
±ÓË ËÊÖÚÇÐËË ÔÑÎßÄÂÕÂÙËË ÎÇÅÍÑÌ ÍÄÂÐÕÑÄÑÌ ÚÂÔÕËÙÞ ÚÂÜÇ
ÄÔÇÅÑ ÓÂÔÔÏÂÕÓËÄÂáÕ ËÊÃÞÕÑÚÐÞÌ àÎÇÍÕÓÑÐ. ªÐÕÇÓÇÔ Í
ÒÑÆÑÃÐÞÏ ËÔÔÎÇÆÑÄÂÐËâÏ ÑÃÖÔÎÑÄÎÇÐ ÆÄÖÏâ ×ÂÍÕÑÓÂÏË.
£Ñ-ÒÇÓÄÞØ, ÕÂÍÂâ ÔÏÇÛÂÐÐÂâ ÍÄÂÐÕÑÄÑ-ÍÎÂÔÔËÚÇÔÍÂâ ÔËÔÕÇÏÂ
ÖÆÑÃÐÂ ÆÎâ ÆÇÏÑÐÔÕÓÂÙËË ÄÑÊÏÑÉÐÑÔÕÇÌ ÓÂÊÎËÚÐÞØ ÅËÃÓËÆ-
ÐÞØ ÔØÇÏ. £Ñ-ÄÕÑÓÞØ, ÓÂÊÄËÕËÇ àÍÔÒÇÓËÏÇÐÕÂÎßÐÞØ ÏÇÕÑÆËÍ
Ë ÃÑÎßÛÑÌ ÑÃÝÇÏ ÐÂÍÑÒÎÇÐÐÞØ ÆÂÐÐÞØ Ñ ÒÑÄÇÆÇÐËË ÔÑÎßÄÂ-
ÕËÓÑÄÂÐÐÑÅÑ àÎÇÍÕÓÑÐÂ (es) Ä ÓÂÊÎËÚÐÞØ ÔÓÇÆÂØ 221 ÒÓËÄÇÎ Í
ÕÑÏÖ, ÚÕÑ es ÏÑÉÐÑ ÓÂÔÔÏÂÕÓËÄÂÕß ÍÂÍ ÖÐËÍÂÎßÐÖá ÒÓÑÃÐÖá
ÚÂÔÕËÙÖ ÆÎâ ÕÇÔÕËÓÑÄÂÐËâ ÏËÍÓÑÔÕÓÖÍÕÖÓÞ ÓÂÔÕÄÑÓÂ.

²ÂÐÐËÇ ËÔÔÎÇÆÑÄÂÐËâ ÔÑÎßÄÂÕËÓÑÄÂÐÐÑÅÑ àÎÇÍÕÓÑÐÂ ÃÂÊË-
ÓÑÄÂÎËÔß ÐÂ ÍÑÐÕËÐÖÂÎßÐÑÏ ÒÑÆØÑÆÇ,222 ÒÓË àÕÑÏ ÒÓÇÆÒÑÎÂ-
ÅÂÎË, ÚÕÑ es ÐÂØÑÆËÕÔâ Ä ÒÑÎÑÔÕË, ÑÍÓÖÉÇÐÐÑÌ ÆËàÎÇÍÕÓË-
ÚÇÔÍÑÌ ÔÓÇÆÑÌ Ô ÒÓÑÐËÙÂÇÏÑÔÕßá e. £ ÕÂÍÑÌ ÒÑÔÕÂÐÑÄÍÇ
ÊÂÆÂÚÂ ÔÄÑÆËÎÂÔß Í ÓÇÛÇÐËá ÖÓÂÄÐÇÐËâ ºÓÈÆËÐÅÇÓÂ Ä ÔÂÏÑ-
ÔÑÅÎÂÔÑÄÂÐÐÑÏ ÒÑÎÇ Vef ÆÎâ ÑÆÐÑàÎÇÍÕÓÑÐÐÑÌ ÄÑÎÐÑÄÑÌ
×ÖÐÍÙËË f�r�. ¡ÎßÕÇÓÐÂÕËÄÐÞÏ ÒÑÆØÑÆÑÏ âÄÎâÇÕÔâ ÓÂÔÚÇÕ
ØÂÓÂÍÕÇÓËÔÕËÍ es ÐÂ ÑÔÐÑÄÇ ÏÇÕÑÆÑÄ ÍÄÂÐÕÑÄÑÌ ÏÑÆÇÎË
®¬223 ë 226 ËÎË ®¥ (QMD).227 ë 233 ªØ ÒÓËÏÇÐÇÐËÇ Í ÓÂÔÔÏÂÕ-
ÓËÄÂÇÏÑÌ ÒÓÑÃÎÇÏÇ ÑÔÐÑÄÂÐÑ ÐÂ ÕÑÏ, ÚÕÑ ÊÂÆÂÚÂ Ñ ÒÑÄÇÆÇÐËË
ÍÄÂÐÕÑÄÑÌ ÚÂÔÕËÙÞ Ä ÉËÆÍÑÔÕË ÏÑÉÇÕ ÃÞÕß ÔÄÇÆÇÐÂ Í àÍÄË-
ÄÂÎÇÐÕÐÑÌ ÊÂÆÂÚÇ ÓÂÔÚÇÕÂ ÍÎÂÔÔËÚÇÔÍÑÌ ÒÑÎËÏÇÓÐÑÌ
ÙÇÒÑÚÍË.234 ¢ÞÎÑ ÒÓÑÄÇÆÇÐÑ ÃÑÎßÛÑÇ ÚËÔÎÑ ÓÂÊÎËÚÐÞØ ÓÂÔ-
ÚÇÕÑÄ ÔÑÎßÄÂÕËÓÑÄÂÐÐÑÅÑ àÎÇÍÕÓÑÐÂ Ä ÄÑÆÇ,227 ÂÏÏËÂÍÇ 223 Ë
ÏÇÕÂÎÎ-ÂÏÏËÂÚÐÞØ ÓÂÔÕÄÑÓÂØ.235 ±ÑÎÖÚÇÐÐÞÇ ÓÇÊÖÎßÕÂÕÞ
ØÑÓÑÛÑ ÔÑÅÎÂÔÖáÕÔâ ÆÓÖÅ Ô ÆÓÖÅÑÏ Ë ÔÑÑÕÄÇÕÔÕÄÖáÕ
àÍÔÒÇÓËÏÇÐÕÂÎßÐÞÏ ÑÙÇÐÍÂÏ. ³ÑÄÓÇÏÇÐÐÞÇ ËÔÔÎÇÆÑÄÂÐËâ
ÕÂÍÉÇ ÄÍÎáÚÂáÕ SCF-ÓÂÔÚÇÕÞ, ÍÑÕÑÓÞÇ ÖÚËÕÞÄÂáÕ ÆËÔÍÓÇÕ-
ÐÖá ÕÓÂÍÕÑÄÍÖ ÓÂÔÕÄÑÓËÕÇÎâ ÐÂ ÑÔÐÑÄÇ ÏÇÕÑÆÂ ËÐÕÇÅÓÂÎßÐÞØ
ÖÓÂÄÐÇÐËÌ.236 ë 239 ¥ÇÕÂÎßÐÑÇ ÑÃÔÖÉÆÇÐËÇ ÒÓËÏÇÐÇÐËâ àÕËØ
ÒÑÆØÑÆÑÄ ÒÓÑÄÇÆÇÐÑ Ä ÓÂÃÑÕÂØ 237, 240, ÏÞ ÎËÛß ÍÓÂÕÍÑ ÑÒË-
ÛÇÏ ÔØÇÏÖ ÓÂÔÚÇÕÑÄ. ±ÓÇÆÒÑÎÂÅÂÇÕÔâ, ÚÕÑ ÄÊÂËÏÑÆÇÌÔÕÄËÇ
àÎÇÍÕÓÑÐÂ Ô ÏÑÎÇÍÖÎÂÏË ÉËÆÍÑÔÕË ÒÓËÄÑÆËÕ Í ÒÇÓÇÓÂÔÒÓÇ-
ÆÇÎÇÐËá ÏÑÎÇÍÖÎ ÓÂÔÕÄÑÓËÕÇÎâ, ÍÑÕÑÓÑÇ ÑÒÓÇÆÇÎâÇÕÔâ ËÊ
àÎÇÍÕÓÑÐ-ÂÕÑÏÐÞØ ÍÑÓÓÇÎâÙËÑÐÐÞØ ×ÖÐÍÙËÌ hes�r� ÒÖÕÇÏ
ÓÇÛÇÐËâ ËÐÕÇÅÓÂÎßÐÞØ ÖÓÂÄÐÇÐËÌ 241

rhes�R� �
X
j

� �
oe�r�cej�jrÿ r0j�wsj�jr0 ÿ Rj�drdr0 , (43)

ÅÆÇ oe�r� ì àÎÇÍÕÓÑÐÐÂâ ¬¶, ÍÑÕÑÓÂâ âÄÎâÇÕÔâ ÍÄÂÐÕÑÄÞÏ
ÂÐÂÎÑÅÑÏ £®¬¶; cej�r� ì ÒÓâÏÂâ àÎÇÍÕÓÑÐ-ÂÕÑÏÐÂâ ¬¶,
wsj�r�ìÑÃÑÃÜÇÐÐÂâ ÄÑÔÒÓËËÏÚËÄÑÔÕß ÚËÔÕÑÅÑ ÓÂÔÕÄÑÓËÕÇÎâ.
¿ÎÇÍÕÓÑÐÐÂâ ÍÑÓÓÇÎâÙËÑÐÐÂâ ×ÖÐÍÙËâoe�r� ÔÄâÊÂÐÂ Ô ÄÑÎÐÑ-
ÄÑÌ ×ÖÐÍÙËÇÌ àÎÇÍÕÓÑÐÂ 237

oe�r�^f2�r�

Ë ÏÑÉÇÕ ÃÞÕß ÓÂÔÔÚËÕÂÐÂ ÄÂÓËÂÙËÑÐÐÞÏ ÏÇÕÑÆÑÏ 241, 242

ÎËÃÑ ÒÖÕÇÏ ÓÇÛÇÐËâ ÖÓÂÄÐÇÐËâ ºÓÈÆËÐÅÇÓÂ Ô ÒÑÕÇÐÙËÂÎÑÏ
Vef .237 ´ÂÍËÇ ËÔÔÎÇÆÑÄÂÐËâ ÅËÆÓÂÕËÓÑÄÂÐÐÑÅÑ àÎÇÍÕÓÑÐÂ (eh)
ÆÂáÕ ÑÙÇÐÍË àÐÇÓÅÇÕËÚÇÔÍËØ Ë ÔÕÓÖÍÕÖÓÐÞØ ØÂÓÂÍÕÇÓËÔ-
ÕËÍ,241, 242 ÍÑÕÑÓÞÇ ØÑÓÑÛÑ ÔÑÑÕÄÇÕÔÕÄÖáÕ àÍÔÒÇÓËÏÇÐÕÂÎß-
ÐÞÏ ÆÂÐÐÞÏ: ÓÂÔÔÚËÕÂÐÐÞÌ ØËÏËÚÇÔÍËÌ ÒÑÕÇÐÙËÂÎ eh (ÔÏ.241)
ÑÕÎËÚÂÇÕÔâ ÑÕ àÍÔÒÇÓËÏÇÐÕÂÎßÐÑÅÑ 243 ÄÔÇÅÑ ÐÂ 1%.

¥ÓÖÅËÏ ËÐÕÇÓÇÔÐÞÏ ÒÓËÏÇÓÑÏ ÔÑÎßÄÂÕÂÙËË ÍÄÂÐÕÑÄÞØ
ÚÂÔÕËÙ âÄÎâÇÕÔâ ËÔÔÎÇÆÑÄÂÐËÇ ÃËÒÑÎâÓÑÐÂ ì ÆÄÖØ ËÊÃÞÕÑÚ-
ÐÞØ àÎÇÍÕÓÑÐÑÄ, ÑÃÓÂÊÖáÜËØ ÔÄâÊÂÐÐÑÇ ÔÑÔÕÑâÐËÇì äÍÄÂÊË-
ÏÑÎÇÍÖÎÖã. ±Ñ-ÄËÆËÏÑÏÖ, àÕÂ ÒÓÑÃÎÇÏÂ ÄÒÇÓÄÞÇ ÃÞÎÂ
ÆÇÕÂÎßÐÑ ËÔÔÎÇÆÑÄÂÐÂ Ä ÓÂÃÑÕÇ 244 ÆÎâ ÓâÆÂ ÉËÆÍÑÔÕÇÌ ÐÂ
ÑÔÐÑÄÇ ÍÑÐÕËÐÖÂÎßÐÑÅÑ ÒÑÆØÑÆÂ. ¹ËÔÎÇÐÐÞÇ ËÔÔÎÇÆÑÄÂÐËâ
ÏÇÕÑÆÑÏ ®¬ ÆÎâ ÄÑÆÞ 245 Ë ÆÎâ ÏÇÕÂÎÎ-ÂÏÏËÂÚÐÞØ ÓÂÔÕÄÑ-
ÓÑÄ 235 ÒÑÍÂÊÂÎË, ÚÕÑ ÃËÒÑÎâÓÑÐÐÞÇ ÔÑÔÕÑâÐËâ ÔÕÂÃËÎßÐÞ Ä
ÄÑÆÇ Ë Ä ÏÇÕÂÎÎ-ÂÏÏËÂÚÐÑÏ ÓÂÔÕÄÑÓÇ ÒÓË ÍÑÐÙÇÐÕÓÂÙËË
ÏÇÕÂÎÎÂ < 1%. ³ ÖÄÇÎËÚÇÐËÇÏ ÇÅÑ ÍÑÐÙÇÐÕÓÂÙËË ÕÓËÒÎÇÕÐÑÇ
ÔÑÔÕÑâÐËÇ ÃËÒÑÎâÓÑÐÂ ÓÂÔÒÂÆÂÇÕÔâ, ÚÕÑ ÐÂÃÎáÆÂÇÕÔâ Ä àÍÔÒÇ-
ÓËÏÇÐÕÇ ÍÂÍ ÓÇÊÍÑÇ ÖÏÇÐßÛÇÐËÇ ÏÂÅÐËÕÐÑÌ ÄÑÔÒÓËËÏÚË-
ÄÑÔÕË.246 ±ÓË ÆÂÎßÐÇÌÛÇÏ ÖÄÇÎËÚÇÐËË ÍÑÐÙÇÐÕÓÂÙËË
ÏÇÕÂÎÎÂ ÃËÒÑÎâÓÑÐÞ ÍÎÂÔÕÇÓËÊÖáÕÔâ Ë àÎÇÍÕÓÑÐÞ ÔÕÂÐÑ-
ÄâÕÔâ ÆÇÎÑÍÂÎËÊÑÄÂÐÐÞÏË.235, 247

ªÔÔÎÇÆÑÄÂÐËÇ ÍÂÍ ÔÑÎßÄÂÕËÓÑÄÂÐÐÞØ àÎÇÍÕÓÑÐÑÄ, ÕÂÍ Ë
ÃËÒÑÎâÓÑÐÑÄ ÃÞÎË ÒÓÑÄÇÆÇÐÞ ÐÂ ÑÔÐÑÄÇ ÍÑÏÃËÐËÓÑÄÂÐÐÑÅÑ
ÏÇÕÑÆÂ, ÍÑÕÑÓÞÌ ÄÍÎáÚÂÎ ÓÂÔÚÇÕ àÎÇÍÕÓÑÐÐÑÌ ÔÕÓÖÍÕÖÓÞ
ÏÇÕÑÆÑÏ ×ÖÐÍÙËÑÐÂÎÂ ÒÎÑÕÐÑÔÕË Ë ÔÕÓÖÍÕÖÓÞ ÓÂÔÕÄÑÓËÕÇÎâ
ÏÇÕÑÆÑÏ ËÐÕÇÅÓÂÎßÐÞØ ÖÓÂÄÐÇÐËÌ.238 £ ÕÂÃÎ. 5 ÒÓËÄÇÆÇÐÞ
ÑÔÐÑÄÐÞÇ àÐÇÓÅÇÕËÚÇÔÍËÇ ÒÂÓÂÏÇÕÓÞ ÅËÆÓÂÕËÓÑÄÂÐÐÑÅÑ
àÎÇÍÕÓÑÐÂ Ë ÃËÒÑÎâÓÑÐÂ, ÓÂÔÔÚËÕÂÐÐÞÇ ÓÂÊÎËÚÐÞÏË ÏÇÕÑ-
ÆÂÏË, Â ÐÂ ÓËÔ. 11ì ÍÑÓÓÇÎâÙËÑÐÐÞÇ ×ÖÐÍÙËË àÎÇÍÕÓÑÐ ë ÓÂ-
ÔÕÄÑÓËÕÇÎß g�r; y � 0� ÆÎâ ÔËÐÅÎÇÕÐÑÅÑ ÃËÒÑÎâÓÑÐÂ Ë
àÎÇÍÕÓÑÐÂ, ÔÑÎßÄÂÕËÓÑÄÂÐÐÞØ Ä ÏÑÆÇÎßÐÑÌ ÒÑÎâÓÐÑÌ ÉËÆ-
ÍÑÔÕË, ÔÑÔÕÑâÜÇÌ ËÊ ÕÄÇÓÆÞØ Ô×ÇÓ. ¬ÂÚÇÔÕÄÇÐÐÞÌ ÂÐÂÎËÊ
ÒÑÍÂÊÂÎ,248 ÚÕÑ Ä ÑÃÜÇÏ ÔÎÖÚÂÇ ×ÖÐÍÙËÑÐÂÎ ÔÄÑÃÑÆÐÑÌ àÐÇÓ-
ÅËË ÄÍÎáÚÂÇÕ ÓÂÊÎËÚÐÞÇ ×ÂÍÕÑÓÞ. ¿ÐÕÓÑÒËÌÐÞÌ ÄÍÎÂÆ ÒÓË
ÑÃÓÂÊÑÄÂÐËË ËÔÍÎáÚÇÐÐÑÅÑ ÑÃÝÇÏÂ ÒÑÎÑÔÕË ÄÑÍÓÖÅ ÔÑÎßÄÂÕÂ
ÒÓËÄÑÆËÕ Í ÖÏÇÐßÛÇÐËá ÔÓÇÆÐÇÅÑ ÓÂÆËÖÔÂ ÃËÒÑÎâÓÑÐÂ Ë
ÔÒÑÔÑÃÔÕÄÖÇÕ ÖÄÇÎËÚÇÐËá ÇÅÑ àÐÇÓÅËË ÔÄâÊË. £ÍÎÂÆ, ÑÃÖÔÎÑÄ-
ÎÇÐÐÞÌ ÆËàÎÇÍÕÓËÚÇÔÍËÏ àÍÓÂÐËÓÑÄÂÐËÇÏ, ÒÓËÄÑÆËÕ Í
ÒÓÑÕËÄÑÒÑÎÑÉÐÑÏÖ à××ÇÍÕÖ. ¬ÑÐÍÖÓÇÐÙËâ ÆÄÖØ ÄÍÎÂÆÑÄ
ÑÒÓÇÆÇÎâÇÕ ÖÔÎÑÄËâ ÖÔÕÑÌÚËÄÑÔÕË ÆÎâ ÃËÒÑÎâÓÑÐÂ. ¿ÎÇÍÕ-
ÓÑÐ-àÎÇÍÕÓÑÐÐÞÇ ÍÑÓÓÇÎâÙËË ÕÂÍÉÇ ÒÓËÄÑÆâÕ Í ÖÄÇÎËÚÇÐËá
àÐÕÓÑÒËÌÐÑÅÑ ×ÂÍÕÑÓÂ ËÊ-ÊÂ à××ÇÍÕÑÄ, ÔÄâÊÂÐÐÞØ Ô ÑÃÓÂÊÑ-
ÄÂÐËÇÏ äÑÃÏÇÐÐÑ-ÍÑÓÓÇÎâÙËÑÐÐÑÌ ÆÞÓÍËã Ë Ä ÍÑÐÇÚÐÑÏ
ÔÚÇÕÇ ÔÒÑÔÑÃÔÕÄÖáÕ ÖÄÇÎËÚÇÐËá àÐÇÓÅËË ÔÄâÊË. ²ÂÔÚÇÕÞ ÒÑÍÂ-
ÊÂÎË, ÚÕÑ ÔËÐÅÎÇÕÐÞÇ ÃËÒÑÎâÓÑÐÐÞÇ ÔÑÔÕÑâÐËâ ÖÔÕÑÌÚËÄÞ Ä
ÃÑÎßÛËÐÔÕÄÇ ÒÑÎâÓÐÞØÉËÆÍÑÔÕÇÌ ÒÓË ÐÑÓÏÂÎßÐÞØ ÖÔÎÑÄËâØ
(ÓËÔ. 12).

±ÓÑÔÕÇÌÛËÏ ÒÓËÏÇÓÑÏ ÔÑÎßÄÂÕËÓÑÄÂÐÐÞØ ÍÄÂÐÕÑÄÞØ
ÚÂÔÕËÙ âÄÎâÇÕÔâ ÒÑÊËÕÓÑÐËÌ (Ps). ¿ÕÑÕ ÐÇÌÕÓÂÎßÐÞÌ ÍÄÂÊË-

´ÂÃÎËÙÂ 5. ¬ËÐÇÕËÚÇÔÍÂâ (Ek), ÒÑÕÇÐÙËÂÎßÐÂâ (Ep) Ë ÒÑÎÐÂâ (Et)
àÐÇÓÅËË, ØËÏËÚÇÔÍËÌ ÒÑÕÇÐÙËÂÎ (m) Ë ÔÓÇÆÐËÌ ÓÂÆËÖÔ (re) ÅËÆÓÂÕËÓÑ-
ÄÂÐÐÑÅÑ àÎÇÍÕÓÑÐÂ Ë ÃËÒÑÎâÓÑÐÂ, ÓÂÔÔÚËÕÂÐÐÞÇ ÓÂÊÐÞÏË ÏÇÕÑÆÂÏË.

®ÇÕÑÆ Ek , à£ Ep , à£ Et , à£ m, à£ re; �A ³ÔÞÎÍË

¿ÎÇÍÕÓÑÐ

QMD 2.2 75.0 72.8 72.2 2.1 227
QMD 1.8 73.6 71.8 7 2.4 236
MSA 1.33 75.57 74.24 71.13 2.5 238
MSA 1.8 73.6 71.8 7 2.2 236
RISM 1.84 76.08 74.26 70.96 2.9 242

¢ËÒÑÎâÓÑÐ

QMD 4.05 716.4 77.71 71.57 2.6 245
(H2O)256

MSA 2.34 710.62 79.67 72.27 2.7 238

Lys-1

Glu-2 Arg-10

His-12

Lys-7

²ËÔ. 10. ¯ÂËÃÑÎÇÇ ÄÞÅÑÆÐÂâ ÍÑÐ×ÑÓÏÂÙËâ C-ÒÇÒÕËÆÂ, Ä ÄÑÆÐÑÏ ÓÂÔ-
ÕÄÑÓÇ.211

³ÕÓÇÎÍÂÏË ÖÍÂÊÂÐÞ ÂÏËÐÑÍËÔÎÑÕÞ.

842 ¤.¯.¹ÖÇÄ, ®.£.¢ÂÊËÎÇÄÔÍËÌ



ÂÕÑÏ ÔÑÔÕÑËÕ ËÊ àÎÇÍÕÓÑÐÂ Ë ÒÑÊËÕÓÑÐÂ. ´ÂÍ ÉÇ ÍÂÍ Ë ÂÕÑ-
ÏÂÓÐÞÌ ÄÑÆÑÓÑÆ, ÒÑÊËÕÓÑÐËÌ ËÏÇÇÕ ÆÄÂ ÔÒËÐÑÄÞØ ÔÑÔÕÑâÐËâ,
ÓÂÊÆÇÎÇÐÐÞØ ÒÑ àÐÇÓÅËË: ÔËÐÅÎÇÕÐÑÇ (ÒÂÓÂÒÑÊËÕÓÑÐËÌ) Ë
ÕÓËÒÎÇÕÐÑÇ (ÑÓÕÑÒÑÊËÕÓÑÐËÌ). ªÐÕÇÓÇÔ Í ËÔÔÎÇÆÑÄÂÐËá
àÕÑÌ ÍÄÂÊËÚÂÔÕËÙÞ ÔÄâÊÂÐ Ô ÕÇÏ, ÚÕÑ ËÊ-ÊÂ ÔÄÑÇÌ àÎÇÍÕÓÑÐÇÌÕ-
ÓÂÎßÐÑÔÕË ÑÐÂ ÏÑÉÇÕ ÔÎÖÉËÕß äÊÑÐÆÑÏã ÆÎâ ÑÒÓÇÆÇÎÇÐËâ
ØÂÓÂÍÕÇÓÂ ÏÑÎÇÍÖÎâÓÐÞØ ÒÑÄÇÓØÐÑÔÕÇÌ, ÑÓËÇÐÕÂÙËË ÏÑÎÇÍÖÎ
ÉËÆÍÑÔÕË Ë Õ.Æ. £ ÃÑÎßÛËÐÔÕÄÇ ÓÂÔÚÇÕÑÄ ÒÑÊËÕÓÑÐËâ ËÔÒÑÎß-
ÊÖáÕ ÍÑÐÕËÐÖÂÎßÐÞÇ ÏÑÆÇÎË. ¯ÂÒÓËÏÇÓ, Ä ÓÂÃÑÕÇ 249, 250 ÓÂÔ-
ÔÏÑÕÓÇÐÂ ÏÑÆÇÎß, ÖÚËÕÞÄÂáÜÂâ ÏÑÎÇÍÖÎâÓÐÖá ÔÕÓÖÍÕÖÓÖ
ÕÑÎßÍÑ ÒÇÓÄÑÌ ÍÑÑÓÆËÐÂÙËÑÐÐÑÌ Ô×ÇÓÞ Ps. ±ÓÑÄÇÆÇÐÞ
ÕÂÍÉÇ ®¬-ÓÂÔÚÇÕÞ ÓÂÔÕÄÑÓÑÄ ÒÑÊËÕÓÑÐËâ 251 Ë ÓÂÔÒÓÇÆÇÎÇ-
ÐËâ ÒÎÑÕÐÑÔÕË Ps Ä ÄÑÆÇ.252 ²ÂÊÓÂÃÑÕÂÐÂ ÅËÃÓËÆÐÂâ ÔØÇÏÂ
ÓÂÔÚÇÕÂ ÅËÆÓÂÕËÓÑÄÂÐÐÑÅÑ ÒÑÊËÕÓÑÐËâ,253 ÑÔÐÑÄÂÐÐÂâ ÐÂ
ÔÂÏÑÔÑÅÎÂÔÑÄÂÐÐÞØ ÓÂÔÚÇÕÂØ ÓÂÔÒÓÇÆÇÎÇÐËâ ÒÎÑÕÐÑÔÕË Ps
ÏÇÕÑÆÑÏ DFT Ë ÏËÍÓÑÔÕÓÖÍÕÖÓÞ ÄÑÆÞ ÏÇÕÑÆÑÏ ËÐÕÇÅÓÂÎß-
ÐÞØ ÖÓÂÄÐÇÐËÌ. ±ÑÎÖÚÇÐÐÞÇ ÓÇÊÖÎßÕÂÕÞ ÔÑÅÎÂÔÖáÕÔâ Ô àÍÔ-
ÒÇÓËÏÇÐÕÂÎßÐÞÏË ÆÂÐÐÞÏË. ¯Â ÓËÔ. 13 ÒÓÇÆÔÕÂÄÎÇÐÞ ÂÕÑÏ-
ÂÕÑÏÐÞÇ ÍÑÓÓÇÎâÙËÑÐÐÞÇ ×ÖÐÍÙËË Ps7H Ë Ps7O, ÓÂÔÔÚË-
ÕÂÐÐÞÇ ÒÓË ÐÑÓÏÂÎßÐÞØ ÖÔÎÑÄËâØ. £ËÆ àÕËØ ×ÖÐÍÙËÌ ÕËÒËÚÇÐ
ÆÎâ ÐÇÌÕÓÂÎßÐÞØ ÔÑÎßÄÂÕÑÄ, ÑÆÐÂÍÑ Ä ÔÎÖÚÂÇ ÒÑÊËÕÓÑÐËâ ÑÐË
ÃÑÎÇÇ ÅÎÂÆÍËÇ, ÚÇÏ Ä ÔÎÖÚÂÇ ÐÇÌÕÓÂÎßÐÞØ ÂÕÑÏÑÄ. ±ÓÑÙÇÆÖÓÂ,
ÒÑÆÑÃÐÂâ ÑÒËÔÂÐÐÑÌ Ä ÓÂÃÑÕÇ 253, ÆÑÔÕÂÕÑÚÐÑ ÖÐËÄÇÓÔÂÎßÐÂ Ë
ÏÑÉÇÕ ÃÞÕß ËÔÒÑÎßÊÑÄÂÐÂ ÆÎâ ÓÇÛÇÐËâ ÛËÓÑÍÑÅÑ ÍÓÖÅÂ

ÊÂÆÂÚ, ÔÄâÊÂÐÐÞØ Ô ËÔÔÎÇÆÑÄÂÐËÇÏ ÔÑÎßÄÂÕËÓÑÄÂÐÐÑÅÑ
ÒÑÊËÕÓÑÐËâ.

X. ´ÂÖÕÑÏÇÓÐÞÇ Ë ÍÑÐ×ÑÓÏÂÙËÑÐÐÞÇ
ÓÂÄÐÑÄÇÔËâ
°ÔÐÑÄÐÑÌ ÙÇÎßá ÃÑÎßÛËÐÔÕÄÂ ÏÑÎÇÍÖÎâÓÐÞØ ÏÑÆÇÎÇÌ ÔÑÎß-
ÄÂÕÂÙËË âÄÎâÇÕÔâ ËÔÔÎÇÆÑÄÂÐËÇ ÍÑÐ×ÑÓÏÂÙËÑÐÐÞØ, ÕÂÖÕÑ-
ÏÇÓÐÞØ Ë ËÐÞØ ÒÓÇÄÓÂÜÇÐËÌ ÔÑÎßÄÂÕÑÄ, Â ÕÂÍÉÇ ÑÒÓÇÆÇÎÇÐËÇ
ÖÔÎÑÄËÌ ÑÃÓÂÊÑÄÂÐËâ ËØ ÆËÏÇÓÑÄ Ë ÆÓÖÅËØ ÍÑÏÒÎÇÍÔÑÄ.
³ÒÇÍÕÓ ÒÓËÎÑÉÇÐËÌ ÏÑÎÇÍÖÎâÓÐÞØ ÏÑÆÇÎÇÌ ÚÓÇÊÄÞÚÂÌÐÑ
ÛËÓÑÍ, ÒÑàÕÑÏÖ ÏÞ, ÐÇ ÄÆÂÄÂâÔß Ä ÆÇÕÂÎË, ÑÕÏÇÕËÏ ÎËÛß
ÑÔÑÃÇÐÐÑÔÕË ÒÓËÏÇÐâÇÏÞØ Ä ÐËØ ÓÂÔÚÇÕÐÞØ ÔØÇÏ.

£ ÑÃÊÑÓÇ 40 ÒÓËÄÇÆÇÐÞ ÓÂÊÎËÚÐÞÇ ÒÓËÏÇÓÞ ÒÓËÎÑÉÇÐËÌ
ÏÑÎÇÍÖÎâÓÐÞØ ÏÑÆÇÎÇÌ ÔÑÎßÄÂÕÂÙËË. ±ÓÇÆÔÕÂÄÎÇÐÐÞÌ ÔÒË-
ÔÑÍ ÐÇ ÒÑÎÑÐ, ÐÑ ÄËÆÐÑ, ÚÕÑ ÆÑÏËÐËÓÖáÕ ÍÑÐÕËÐÖÂÎßÐÞÇ
ÒÑÆØÑÆÞ. °ÐË ÄÍÎáÚÇÐÞ Ä ÃÑÎßÛËÐÔÕÄÑ ÒÂÍÇÕÑÄ ÍÄÂÐÕÑÄÑ-
ØËÏËÚÇÔÍËØ ÒÓÑÅÓÂÏÏ Ë âÄÎâáÕÔâ ÑÔÐÑÄÐÞÏË ÒÓË ËÊÖÚÇÐËË
ÔÄâÊÞÄÂÐËâ ÓÂÊÎËÚÐÞØ ÎËÅÂÐÆÑÄ Ô ÔÑÎßÄÂÕÑÏ, Â ÕÂÍÉÇ Ä
ËÔÔÎÇÆÑÄÂÐËâØ, ÔÑÒÓâÉÇÐÐÞØ Ô ÒÓÑÃÎÇÏÑÌ äÖÊÐÂÄÂÐËâã Ä
ÃËÑÏÂÍÓÑÏÑÎÇÍÖÎâÓÐÞØ ÓÇÂÍÙËâØ.254, 255

¥Îâ ÍÑÐÕËÐÖÂÎßÐÞØ ÏÇÕÑÆÑÄ ÏÑÉÐÑ ÄÞÆÇÎËÕß ÐÇÔÍÑÎßÍÑ
ÒÓÇËÏÖÜÇÔÕÄÇÐÐÞØ ÔØÇÏ. ³ÓÂÄÐÇÐËÇ ÓÂÔÚÇÕÑÄ ÍÑÐ×ÑÓÏÂÙËÌ
ÓÂÊÎËÚÐÞØ ÒÇÒÕËÆÑÄ ÒÑÍÂÊÂÎÑ,256 ÚÕÑ ÎÖÚÛÇ ÄÔÇÅÑ ÆÎâ ÏÑÆÇ-
ÎËÓÑÄÂÐËâ ÍÑÐ×ÑÓÏÂÙËË ÒÑÆØÑÆâÕ ÏÑÆÇÎß GBSA Ë ÍÑÐÕË-
ÐÖÂÎßÐÞÇ ÓÂÔÚÇÕÞ ÐÂ ÑÔÐÑÄÇ ÓÇÛÇÐËâ ÖÓÂÄÐÇÐËâ ±ÖÂÔÔÑÐÂ ë
¢ÑÎßÙÏÂÐÂ. ³ÑÑÕÄÇÕÔÕÄÖáÜËÇ ÑÙÇÐÍË àÐÇÓÅËË ÍÑÐ×ÑÓÏÂ-
ÙËÑÐÐÞØ ÒÇÓÇØÑÆÑÄ ÆÂáÕ ÑÛËÃÍÖ, ÐÇ ÒÓÇÄÞÛÂáÜÖá
1 ë 2 ÍÍÂÎ .ÏÑÎß71 (ÔÏ.256). ¬ÑÐÕËÐÖÂÎßÐÞÇ ÏÑÆÇÎË Ô ÆËÔÕÂÐ-
ÙËÑÐÐÑÌ ÊÂÄËÔËÏÑÔÕßá e�r� ÏÇÐßÛÇ ÅÑÆâÕÔâ ÆÎâ àÕËØ ÙÇÎÇÌ.
´ÑÚÐÑÔÕß ÓÂÔÚÇÕÑÄ ÏÑÆÇÎË GBSA ÔÖÜÇÔÕÄÇÐÐÑ ÊÂÄËÔËÕ ÑÕ
ÂÒÒÓÑÍÔËÏÂÙËË ÒÑÎÑÔÕË.40 ²ÂÔÚÇÕÞ, Ä ÍÑÕÑÓÞØ ÄÔá ÑÃÎÂÔÕß,
ÊÂÐâÕÖá ÔÑÎßÄÂÕÑÏ, ÂÒÒÓÑÍÔËÏËÓÖáÕ ÍÂÍ ÑÆÐÖ Ô×ÇÓËÚÇÔÍÖá
ËÎË àÎÎËÒÔÑËÆÂÎßÐÖá ÒÑÎÑÔÕß, ÒÓËÄÑÆâÕ Í ÐÇÓÇÂÎËÔÕËÚÐÞÏ
ÓÇÊÖÎßÕÂÕÂÏ.

£ ÐÂÔÕÑâÜÇÇ ÄÓÇÏâ ËÔÒÑÎßÊÖáÕ ÓÂÊÎËÚÐÞÇ ÍÑÏÃËÐËÓÑ-
ÄÂÐÐÞÇ ÏÇÕÑÆÞ ÄÞÚËÔÎÇÐËÌ, ÒÓË àÕÑÏ ÓÂÔÚÇÕ àÎÇÍÕÓÑÐÐÑÌ
ÔÕÓÖÍÕÖÓÞ ÔÑÎßÄÂÕÂ ÑÔÖÜÇÔÕÄÎâáÕ ÃÇÊ ÖÚÇÕÂ ÔÓÇÆÞ, ÊÂÕÇÏ
ÐÂØÑÆâÕ ÓÂÔÒÓÇÆÇÎÇÐËÇ ÊÂÓâÆÑÄ ÐÂ ÔÑÎßÄÂÕÇ, Â ÒÑÔÎÇ ÆÎâ
ÒÑÎÖÚÇÐÐÑÅÑ ÓÂÔÒÓÇÆÇÎÇÐËâ ÊÂÓâÆÑÄ ÒÓÑÄÑÆâÕ ÓÂÔÚÇÕ ÎÑÍÂÎß-
ÐÑÌ ÔÕÓÖÍÕÖÓÞ ÓÂÔÕÄÑÓËÕÇÎâ ÐÂ ÑÔÐÑÄÇ ÏÇÕÑÆÑÄ ®¥ ËÎË
®¬.257 £ ÑÕÎËÚËÇ ÑÕ ÍÑÐÕËÐÖÂÎßÐÞØ ÒÑÆØÑÆÑÄ ÕÂÍËÇ ÓÂÔÚÇÕÞ
Ä ÒÓËÐÙËÒÇ ÒÑÊÄÑÎâáÕ ÐÇ ÕÑÎßÍÑ ÑÙÇÐËÕß àÐÇÓÅËá ÍÑÐ×ÑÓ-
ÏÂÙËÑÐÐÞØ ÒÇÓÇØÑÆÑÄ Ë ÔÕÂÃËÎßÐÑÔÕß ÍÑÐ×ÑÓÏÇÓÑÄ, ÐÑ Ë
ÄÞÚËÔÎËÕß àÐÕÂÎßÒËÌÐÞÌ Ë àÐÕÓÑÒËÌÐÞÌ ÄÍÎÂÆÞ Ä DG, Â
ÕÂÍÉÇ ÕÇÏÒÇÓÂÕÖÓÐÖá ÊÂÄËÔËÏÑÔÕß ÍÑÐ×ÑÓÏÂÙËÑÐÐÑÅÑ ÒÇÓÇ-
ØÑÆÂ. °ÐË ÆÂáÕ ÕÂÍÉÇ ÄÑÊÏÑÉÐÑÔÕß ÑÒÓÇÆÇÎËÕß ÒÓÇÆÇÎÞ
ÕÑÚÐÑÔÕË ÍÎÂÔÔËÚÇÔÍËØ ÏÑÎÇÍÖÎâÓÐÞØ ÏÑÆÇÎÇÌ. ³ÓÂÄÐÇÐËÇ
ÓÂÔÚÇÕÑÄ Ô ËÔÒÑÎßÊÑÄÂÐËÇÏ ÍÎÂÔÔËÚÇÔÍËØ Ë ÅËÃÓËÆÐÞØ ÏÑÆÇ-
ÎÇÌ ÒÑÍÂÊÂÎÑ, Ä ÚÂÔÕÐÑÔÕË, ÚÕÑ ÒÇÓÄÞÇ ÆÂáÕ ÐÇÖÆÑÄÎÇÕÄÑÓË-
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²ËÔ. 11. ¬ÑÓÓÇÎâÙËÑÐÐÂâ ×ÖÐÍÙËâ àÎÇÍÕÓÑÐ ë ÓÂÔÕÄÑÓËÕÇÎß
g(r, y=0) Ä Ô×ÇÓËÚÇÔÍËØ ÍÑÑÓÆËÐÂÕÂØ ÆÎâ àÎÇÍÕÓÑÐÂ (1 ) Ë ÔËÐÅÎÇÕ-
ÐÑÅÑ ÃËÒÑÎâÓÑÐÂ (2), ÔÑÎßÄÂÕËÓÑÄÂÐÐÞØ Ä ÒÑÎâÓÐÑÌ ÉËÆÍÑÔÕË ËÊ
ÕÄÇÓÆÞØ Ô×ÇÓ ÓÂÆËÖÔÂ s=3.15�A Ô ÆËÒÑÎßÐÞÏ ÏÑÏÇÐÕÑÏ m=1.6 ¥,
ÄÇÎËÚËÐÑÌ rs3=0.9 (r ì ÔÓÇÆÐââ ÒÎÑÕÐÑÔÕß ÓÂÔÕÄÑÓËÕÇÎâ) ÒÓË
T=233K.238
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²ËÔ. 12. ¥ËÂÅÓÂÏÏÂ ÓÂÔÒÂÆÂ ÃËÒÑÎâÓÑÐÑÄ ÐÂ ÑÆËÐÑÚÐÞÇ ÔÑÎßÄÂÕË-
ÓÑÄÂÐÐÞÇ àÎÇÍÕÓÑÐÞ.238

¢ËÒÑÎâÓÑÐÞ ÔÕÂÃËÎßÐÞ Ä ÑÃÎÂÔÕË ÐËÉÇ ÎËÐËÌ Ë ÓÂÔÒÂÆÂáÕÔâ ÒÓË
ÖÄÇÎËÚÇÐËË ÕÇÏÒÇÓÂÕÖÓÞ.
r0s3: 0.8 (1), 0.9 (2), 1.0 (3).
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²ËÔ. 13. ¬ÑÓÓÇÎâÙËÑÐÐÞÇ ×ÖÐÍÙËË Ps ëH (1 ) Ë Ps ëO (2) ÆÎâ ÒÑÊËÕÓÑ-
ÐËâ, ÅËÆÓÂÕËÓÑÄÂÐÐÑÅÑ ÒÓË ÍÑÏÐÂÕÐÑÌ ÕÇÏÒÇÓÕÖÓÇ.253
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ÕÇÎßÐÞÇ ÓÇÊÖÎßÕÂÕÞ ÒÓË ËÔÔÎÇÆÑÄÂÐËË ÔÑÎßÄÂÕÂÙËË ËÑÐÑÄ
ÒÇÓÇØÑÆÐÞØ ÏÇÕÂÎÎÑÄ Ë ÒÑÎâÓËÊÂÙËË ÏÑÎÇÍÖÎ ÔÑÎßÄÂÕÂ, Ä ÕÑ
ÄÓÇÏâ ÍÂÍ ÄÕÑÓÞÇ ÆÂáÕ ÃÑÎÇÇ ÓÇÂÎËÔÕËÚÐÞÇ ÓÇÊÖÎßÕÂÕÞ.258

£ ÒÑÔÎÇÆÐÇÇ ÄÓÇÏâ ÒÑâÄËÎËÔß ÓÂÃÑÕÞ (ÔÏ., ÐÂÒÓË-
ÏÇÓ,212 ë 214), Ä ÍÑÕÑÓÞØ ÓÂÔÚÇÕ ÔÑÎßÄÂÕÂÙËË ÒÓÑÄÑÆËÎË ÐÂ
ÑÔÐÑÄÇ ÅËÃÓËÆÐÑÌ ÔÂÏÑÔÑÅÎÂÔÑÄÂÐÐÑÌ ÒÓÑÙÇÆÖÓÞ, ÍÑÅÆÂ
àÎÇÍÕÓÑÐÐÖá ÔÕÓÖÍÕÖÓÖ ÍÑÐ×ÑÓÏÇÓÂ ËÎË ÕÂÖÕÑÏÇÓÂ ÄÞÚËÔ-
ÎâÎË ÍÄÂÐÕÑÄÑ-ØËÏËÚÇÔÍËÏËÏÇÕÑÆÂÏË, Â ÓÂÔÚÇÕ ÏËÍÓÑÔÕÓÖÍ-
ÕÖÓÞ ÓÂÔÕÄÑÓËÕÇÎâ ÒÓÑÄÑÆËÎË ÏÇÕÑÆÑÏ ÓÇÛÇÐËâ ËÐÕÇÅ-
ÓÂÎßÐÞØ ÖÓÂÄÐÇÐËÌ. ´ÂÍËÇ RISMëSCF-ÏÑÆÇÎË ÒÑÊÄÑÎâáÕ
ËÊÖÚÂÕß ØËÏËÚÇÔÍËÇ ÓÇÂÍÙËË Ä ÏÑÎÇÍÖÎâÓÐÞØ ÉËÆÍÑÔÕâØ.
²ÂÔÚÇÕÞ ÃÞÎË ÒÓÑÄÇÆÇÐÞ ÆÎâ ËÊÑÏÇÓËÊÂÙËË ÔÑÎßÄÂÕÑÄ Ä
ÄÑÆÇ 213, 220 Ë ËØ ÕÂÖÕÑÏÇÓËÊÂÙËË Ä ÂÙÇÕËÎÂÙÇÕÑÐÇ.219 ¡ÃÔÑ-
ÎáÕÐÞÇ ÊÐÂÚÇÐËâ ÒÂÓÂÏÇÕÓÑÄ ÔÑÎßÄÂÕÂÙËË, ÓÂÔÔÚËÕÂÐÐÞÇ ÐÂ
ÑÔÐÑÄÇ ËÐÕÇÅÓÂÎßÐÞØ ÖÓÂÄÐÇÐËÌ, ÐÇ ÄÔÇÅÆÂ ÔÑÑÕÄÇÕÔÕÄÖáÕ
àÍÔÒÇÓËÏÇÐÕÂÎßÐÞÏ ÆÂÐÐÞÏ, ÑÆÐÂÍÑ ÕÂÍËÇ ÑÙÇÐÍË ÆÑÔÕÂ-
ÕÑÚÐÑ à××ÇÍÕËÄÐÞ ÆÎâ ÒÓÇÆÔÍÂÊÂÐËâ ÕÇÓÏÑÆËÐÂÏËÚÇÔÍËØ Ë
ÔÕÓÖÍÕÖÓÐÞØ ØÂÓÂÍÕÇÓËÔÕËÍ ÔÑÎßÄÂÕËÓÑÄÂÐÐÞØ ÍÑÏÒÎÇÍÔÑÄ
ÒÓË ÓÂÊÎËÚÐÞØ ÓÇÂÍÙËâØ (ÕÂÃÎ. 6). £ ÙÇÎÑÏ ËØ ÕÑÚÐÑÔÕß
ÊÂÏÇÕÐÑ ÄÞÛÇ ÕÑÚÐÑÔÕË ÍÑÐÕËÐÖÂÎßÐÞØ ÏÑÆÇÎÇÌ Ë ÒÓËÃÎË-
ÉÂÇÕÔâ Í ÕÑÚÐÑÔÕË ÅËÃÓËÆÐÞØ ÏÇÕÑÆÑÄ.

XI. ¿ÎÇÍÕÓÑÐÐÞÇ ÔÒÇÍÕÓÞ Ë ÔÑÎßÄÂÕÑØÓÑÏÐÞÇ
ÔÆÄËÅË
¯ÂËÃÑÎÇÇ ÆÇÕÂÎßÐÞÇ ÓÂÔÚÇÕÞ àÎÇÍÕÓÑÐÐÞØ ÔÒÇÍÕÓÑÄ ÒÓÑÄÇ-
ÆÇÐÞ ÆÎâ ÔÑÎßÄÂÕËÓÑÄÂÐÐÑÅÑ àÎÇÍÕÓÑÐÂ. ¢ÞÎË ÓÂÔÔÚËÕÂÐÞ
ÔÒÇÍÕÓÞ ÒÑÅÎÑÜÇÐËâ ÔÑÎßÄÂÕËÓÑÄÂÐÐÑÅÑ àÎÇÍÕÓÑÐÂ Ä
ÂÏÏËÂÍÇ,224 ÏÇÕÂÐÑÎÇ,259 ÄÑÆÇ 225 Ë ÕâÉÇÎÑÌ ÄÑÆÇ.232 ±ÑÎÖÚÇÐ-
ÐÞÇ ÊÂÄËÔËÏÑÔÕË ÏÂÍÔËÏÖÏÂ Ë ÛËÓËÐÞ ÒËÍÂ ÒÑÅÎÑÜÇÐËâ ÑÕ
ÕÇÏÒÇÓÂÕÖÓÞ Ë ÒÎÑÕÐÑÔÕË ÓÂÔÕÄÑÓËÕÇÎâ ÍÑÎËÚÇÔÕÄÇÐÐÑ
ÔÑÅÎÂÔÖáÕÔâ Ô àÍÔÒÇÓËÏÇÐÕÂÎßÐÞÏË ÆÂÐÐÞÏË. ±ÓÑÄÇÆÇÐÞ
ËÔÔÎÇÆÑÄÂÐËâ ËÊÑÕÑÒÐÞØ à××ÇÍÕÑÄ 232 Ë ÆËÐÂÏËÍË ËÊÏÇÐÇÐËâ
ÔÒÇÍÕÓÂ 260 ÐÂ ÑÔÐÑÄÇ ÐÇÂÆËÂÃÂÕËÚÇÔÍËØ 259 Ë ÂÆËÂÃÂÕË-
ÚÇÔÍËØ 224 ÏÇÕÑÆÑÄ ®¥. ªÏÇáÕÔâ ÓÂÔÚÇÕÞ ÔÒÇÍÕÓÂ ÔÑÎßÄÂÕË-
ÓÑÄÂÐÐÑÅÑ àÎÇÍÕÓÑÐÂ, ÒÓÑÄÇÆÇÐÐÞÇ ÏÇÕÑÆÑÏ ËÐÕÇÅÓÂÎßÐÞØ
ÖÓÂÄÐÇÐËÌ. ´ÂÍËÇ ÓÂÔÚÇÕÞ ÕÂÍÉÇ ÆÑÔÕÂÕÑÚÐÑ ØÑÓÑÛÑ ÄÑÔ-
ÒÓÑËÊÄÑÆâÕ ÄÎËâÐËÇ ÕÇÏÒÇÓÂÕÖÓÞ Ë ÍÑÐÙÇÐÕÓÂÙËË ËÑÐÑÄ ÐÂ
×ÑÓÏÖ ÔÒÇÍÕÓÂ ÒÑÅÎÑÜÇÐËâ.261 ¯Â ÓËÔ. 14 ÒÓËÄÇÆÇÐÞ ÓÂÔÚÇÕ-
ÐÞÇ Ë àÍÔÒÇÓËÏÇÐÕÂÎßÐÞÇ ÊÐÂÚÇÐËâ ÔÆÄËÅÂ ÏÂÍÔËÏÖÏÂ ÒÑÅÎÑ-
ÜÇÐËâ ÅËÆÓÂÕËÓÑÄÂÐÐÑÅÑ àÎÇÍÕÓÑÐÂ Ä ÄÑÆÐÞØ ÓÂÔÕÄÑÓÂØLiCl,
MgCl2 , LiClO4 .

ªÊÖÚÇÐËÇ ÔÑÎßÄÂÕÑØÓÑÏÐÞØ ÔÆÄËÅÑÄ ÊÂÐËÏÂÇÕ ÄÂÉÐÑÇ
ÏÇÔÕÑ, ÑÔÑÃÇÐÐÑ Ä ÑÓÅÂÐËÚÇÔÍÑÌ ØËÏËË. ³ÖÜÇÔÕÄÖÇÕ ÍÑÓÓÇÎâ-
ÙËâ ÏÇÉÆÖ ÄÇÎËÚËÐÑÌ ÔÑÎßÄÂÕÑØÓÑÏÐÑÅÑ ÔÆÄËÅÂ Ë ÔÍÑÓÑÔ-
ÕâÏË ØËÏËÚÇÔÍËØ ÓÇÂÍÙËÌ Ä ÒÑÎâÓÐÞØ ÓÂÔÕÄÑÓËÕÇÎâØ.1, 263

¥ÂÄÐÑ ÑÃÔÖÉÆÂÇÕÔâ ÄÑÊÏÑÉÐÑÔÕß ÒÑÔÕÓÑÇÐËâ ÓÂÊÎËÚÐÞØ
ÛÍÂÎ ÒÑÎâÓÐÑÔÕË Ë ËÔÒÑÎßÊÑÄÂÐËâ ØÓÑÏÑ×ÑÓÑÄ Ä ÍÂÚÇÔÕÄÇ
ÊÑÐÆÑÄ ÆÎâ ÑÒÓÇÆÇÎÇÐËâ ÑÕÐÑÔËÕÇÎßÐÑÌ ÒÑÎâÓÐÑÔÕË ÓÂÔÕÄÑ-

ÓËÕÇÎâ.1 ªÐ×ÑÓÏÂÙËâ, ÒÑÎÖÚÇÐÐÂâ ÕÂÍËÏ ÑÃÓÂÊÑÏ, ÆÂÇÕ
ÅÑÓÂÊÆÑ ÃÑÎÇÇ ÆÇÕÂÎßÐÑÇ ÒÓÇÆÔÕÂÄÎÇÐËÇ Ñ ÏÇÉÏÑÎÇÍÖÎâÓÐÞØ
ÒÑÕÇÐÙËÂÎÂØ, ÚÇÏ ÑÃÞÚÐÞÇ ÆËàÎÇÍÕÓËÚÇÔÍËÇ ËÊÏÇÐÇÐËâ,
ÒÑÔÍÑÎßÍÖ ÔÑÎßÄÂÕÑØÓÑÏÐÞÇ ÔÆÄËÅË ÚÖÄÔÕÄËÕÇÎßÐÞ ÍÂÍ Í
àÎÇÍÕÓÑÔÕÂÕËÚÇÔÍËÏ, ÕÂÍ Ë Í ÍÑÓÑÕÍÑÆÇÌÔÕÄÖáÜËÏ ÄÊÂËÏÑ-
ÆÇÌÔÕÄËâÏ.

®Þ ÍÓÂÕÍÑ ÑÃÔÖÆËÏ ÑÔÑÃÇÐÐÑÔÕË ÓÂÔÚÇÕÂ àÕËØ ÔÆÄËÅÑÄ ÐÂ
ÒÓËÏÇÓÇ ÃÇÕÂËÐÂ-30. ¯ÂËÃÑÎÇÇ ÒÓÑÔÕÑÌ ËÊ ÒÓËÏÇÐÇÐÐÞØ ÒÑÆ-
ØÑÆÑÄ ÑÔÐÑÄÂÐ ÐÂ MSA-ÒÓËÃÎËÉÇÐËË,264 ÔÑÅÎÂÔÐÑ ÍÑÕÑÓÑÏÖ
ÔÑÎßÄÂÕÑØÓÑÏÐÞÌ ÔÆÄËÅ (ns) Ë ÔÄÑÃÑÆÐÂâ àÐÇÓÅËâ ÔÑÎßÄÂÕÂ-
ÙËË (DG) ÔÄâÊÂÐÞ ÏÇÉÆÖ ÔÑÃÑÌ ÔÑÑÕÐÑÛÇÐËÇÏ

ns � DG
me�mg ÿme�

a3
, (44)

ÅÆÇ me Ë mg ì ÆËÒÑÎßÐÞÇ ÏÑÏÇÐÕÞ ÔÑÎßÄÂÕÂ Ä ÑÔÐÑÄÐÑÏ Ë Ä
ÄÑÊÃÖÉÆÇÐÐÑÏ ÔÑÔÕÑâÐËâØ ÔÑÑÕÄÇÕÔÕÄÇÐÐÑ. ³ÄÑÃÑÆÐÂâ àÐÇÓ-
ÅËâ ÔÑÎßÄÂÕÂÙËË Ä ÔÄÑá ÑÚÇÓÇÆß ÊÂÄËÔËÕ ÑÕ ÓÂÊÏÇÓÂ ÔÑÎßÄÂÕÂ
a Ë ÆËàÎÇÍÕÓËÚÇÔÍÑÌ ÒÓÑÐËÙÂÇÏÑÔÕË ÉËÆÍÑÔÕË

DG � f�e; a�,
ÒÓËÚÇÏ Ä ÒÓËÃÎËÉÇÐËËMSA ÓÂÔÚÇÕ ×ÖÐÍÙËË f �e; a� ÐÇ ÔÑÔÕÂÄ-
ÎâÇÕ ÃÑÎßÛÑÅÑ ÕÓÖÆÂ.265 ³ ÒÑÏÑÜßá àÕÑÅÑ ÒÓËÃÎËÉÇÐËâ Ë
×ÑÓÏÖÎÞ (44), ÃÞÎ ÐÂÌÆÇÐ 264 ÔÑÎßÄÂÕÑØÓÑÏÐÞÌ ÔÆÄËÅ
ÃÇÕÂËÐÂ-30 Ä 110 ÓÂÊÎËÚÐÞØ ÓÂÔÕÄÑÓËÕÇÎâØ; ÔÓÇÆÐÇÇ ÑÕÍÎÑÐÇ-
ÐËÇ ÓÂÔÚÇÕÐÞØ ÊÐÂÚÇÐËÌ ÑÕ àÍÔÒÇÓËÏÇÐÕÂÎßÐÞØ ÐÇ ÒÓÇÄÞ-
ÛÂÎÑ 10%. ±ÑÆÚÇÓÍÐÇÏ, ÚÕÑ ÆÂÐÐÞÌ ÓÂÔÚÇÕ ÖÚËÕÞÄÂÎ ÆÄÂ
ÄÂÉÐÞØ ÑÃÔÕÑâÕÇÎßÔÕÄÂ: ËÊÏÇÐÇÐËÇ ÆËÒÑÎßÐÑÅÑ ÏÑÏÇÐÕÂ
ÔÑÎßÄÂÕÂ ÒÓË ÇÅÑ ÑÒÕËÚÇÔÍÑÏ ÄÑÊÃÖÉÆÇÐËË Ë ÆÑÏËÐËÓÖáÜÖá
ÓÑÎß àÎÇÍÕÓÑÔÕÂÕËÚÇÔÍËØ ÄÊÂËÏÑÆÇÌÔÕÄËÌ ÏÇÉÆÖ ÔÑÎßÄÂÕÑÏ
Ë ÓÂÔÕÄÑÓËÕÇÎÇÏ.

¯Â ÃÂÊÇ ÒÓÑÔÕÞØ ÑÙÇÐÑÍ ÒÑÍÂÊÂÐÑ,266 ÚÕÑ ÄÍÎÂÆÞ ÆËÔÒÇÓ-
ÔËÑÐÐÞØ Ë ËÐÆÖÍÙËÑÐÐÞØ ÄÊÂËÏÑÆÇÌÔÕÄËÌ ÕÂÍÉÇ ÔÖÜÇÔÕ-
ÄÇÐÐÞÆÎâ ÓÂÔÚÇÕÂ ÔÑÎßÄÂÕÑØÓÑÏÐÞØ ÔÆÄËÅÑÄ.°ÆÐÂÍÑ ÓÇÊÖÎß-
ÕÂÕÞ ÓÂÔÚÇÕÂ ÆÎâ ÃÇÕÂËÐÂ-30 (ÔÏ.267), Ä ÍÑÕÑÓÑÏ àÕË ÄÊÂËÏÑ-
ÆÇÌÔÕÄËâ ÖÚÕÇÐÞ, ÔÄËÆÇÕÇÎßÔÕÄÖáÕ, ÚÕÑ ÅÎÂÄÐÖá ÓÑÎß Ä ÄÑÊ-
ÐËÍÐÑÄÇÐËË ÔÆÄËÅÂ ËÅÓÂáÕ àÎÇÍÕÓÑÔÕÂÕËÚÇÔÍËÇ ÄÊÂËÏÑÆÇÌÔÕ-
ÄËâ, Ë ÑÐ ÑÒÓÇÆÇÎâÇÕÔâ Ä ÑÔÐÑÄÐÑÏ ËÊÏÇÐÇÐËÇÏ ÆËÒÑÎßÐÑÅÑ
ÏÑÏÇÐÕÂ ÔÑÎßÄÂÕÂ. ±ÓÑÔÕÇÌÛÇÇ ÒÓËÃÎËÉÇÐËÇ, ÒÓÇÆÒÑÎÂÅÂ-
áÜÇÇ ÒÓÑÒÑÓÙËÑÐÂÎßÐÑÔÕß ÔÑÎßÄÂÕÑØÓÑÏÐÑÅÑ ÔÆÄËÅÂ Ë
ÆËÒÑÎßÐÑÅÑ ÏÑÏÇÐÕÂ,267 ÆÂÇÕ ÐÇÒÎÑØËÇ ÓÇÊÖÎßÕÂÕÞ, ÔÑÅÎÂ-
ÔÖáÜËÇÔâ Ô àÍÔÒÇÓËÏÇÐÕÂÎßÐÞÏË ÆÂÐÐÞÏË, ØÑÕâ âÄÎâÇÕÔâ
ÏÇÐÇÇ ÕÑÚÐÞÏ, ÚÇÏ ÍÑÏÃËÐËÓÑÄÂÐÐÞÇ ÓÂÔÚÇÕÞ (ÕÂÃÎ. 7).
¡ÄÕÑÓÞ ÓÂÃÑÕÞ 172 ÒÞÕÂÎËÔß ÕÂÍÉÇ ÆÑÒÑÎÐËÕÇÎßÐÑ ÖÚÇÔÕß
ÄÍÎÂÆ àÎÇÍÕÓÑÐÐÑÌ ÒÑÎâÓËÊÂÙËË ÔÑÎßÄÂÕÂ Ô ÒÑÏÑÜßá ÔÑÑÕ-
ÄÇÕÔÕÄÖáÜÇÌ ÒÇÓÇÐÑÓÏËÓÑÄÍË ÔÄÑÃÑÆÐÑÌ àÐÇÓÅËË ÔÑÎßÄÂÕÂ-
ÙËË. °ÆÐÂÍÑ ÔÓÂÄÐÇÐËÇ ÆÂÐÐÞØ ÓÂÃÑÕÞ 163 Ô ÓÇÊÖÎßÕÂÕÂÏË
ÍÑÏÃËÐËÓÑÄÂÐÐÞØ ÓÂÔÚÇÕÑÄ,267 ÒÑÍÂÊÂÎÑ, ÚÕÑ ÒÓË ÕÂÍÑÏ ÔÒÑ-

´ÂÃÎËÙÂ 6. ´ÇÓÏÑÆËÐÂÏËÚÇÔÍËÇ ØÂÓÂÍÕÇÓËÔÕËÍË (ÍÍÂÎ .ÏÑÎß71) ÐÇÍÑ-
ÕÑÓÞØ ÓÇÂÍÙËÌ ÆÎâ ÏÑÎÇÍÖÎ ÔÑÎßÄÂÕÂ.

²ÇÂÍÙËâ ²ÂÔÕÄÑÓË- DG DH TDG ³ÔÞÎ-
ÕÇÎß ÍË

´ÂÖÕÑÏÇ- H2O 71.37 76.05 74.6 219
ÓËÊÂÙËâ (70.98) (2.7� 0.3) (3.7)
ÂÙÇÕËÎ- DMSO 0.14 0.55 0.41 219
ÂÙÇÕÑÐÂ (0.29) (1.8� 0.2) (1.5)

CCl4 0.11 1.02 0.91 219
(1.74 ) (2.5� 0.3) (0.8)

ÒËÓËÆËÐÂ H2O 73.9 7 7 159
(74.6� 0.8)

¡ÐÑÏÇÓË- H2O 73.23 74.20 70.96 213
ÊÂÙËâ

±ÓËÏÇÚÂÐËÇ. £ ÔÍÑÃÍÂØ ÖÍÂÊÂÐÞ àÍÔÒÇÓËÏÇÐÕÂÎßÐÞÇ ÊÐÂÚÇÐËâ.

00

00..0055

00..1100

DDEE,, àà££

00..44 00..88 11..22 11..66 cc,, ÏÏÑÑÎÎßß .. ÎÎ7711

1
2

²ËÔ. 14. ³ÆÄËÅ ÏÂÍÔËÏÖÏÂ Ä ÔÒÇÍÕÓÇ ÒÑÅÎÑÜÇÐËâ ÅËÆÓÂÕËÓÑÄÂÐÐÑÅÑ
àÎÇÍÕÓÑÐÂ Ä ÄÑÆÐÑ-ÔÑÎÇÄÞØ ÓÂÔÕÄÑÓÂØ Ä ÊÂÄËÔËÏÑÔÕË ÑÕ ÍÑÐÙÇÐÕÓÂ-
ÙËË ÔÑÎË.
1ì ÓÂÔÚÇÕ,261 2ì àÍÔÒÇÓËÏÇÐÕ.262
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ÔÑÃÇ ÓÑÎß àÎÇÍÕÓÑÐÐÑÌ ÒÑÎâÓËÊÂÙËË ÒÇÓÇÑÙÇÐÇÐÂ. ³ÑÅÎÂÔÐÑ
ÓÂÔÚÇÕÖ,267 ÄÍÎÂÆ àÎÇÍÕÓÑÐÐÑÌ ÒÑÎâÓËÊÂÙËË Ä ÔÑÎßÄÂÕÑØÓÑÏ-
ÐÞÌ ÔÆÄËÅ ÐÇ ÒÓÇÄÞÛÂÇÕ 5%.

£ ÓâÆÇ ÓÂÃÑÕ ËÔÔÎÇÆÑÄÂÐËÇ ÔÑÎßÄÂÕÑØÓÑÏÐÑÅÑ ÔÆÄËÅÂ
ÒÓÑÄÑÆËÎË ÐÂ ÑÔÐÑÄÇ ÅËÃÓËÆÐÞØ ÏÑÆÇÎÇÌ.269 ë 271 ¥ÇÕÂÎßÐÞÇ
ÔÂÏÑÔÑÅÎÂÔÑÄÂÐÐÞÇ ÓÂÔÚÇÕÞ 271 ÒÑÍÂÊÂÎË, ÚÕÑ ÖÚÇÕ ÓÂÔÕÄÑÓË-
ÕÇÎâ ÏÑÉÐÑ ÑÅÓÂÐËÚËÕß ÒÇÓÄÑÌ ÍÑÑÓÆËÐÂÙËÑÐÐÑÌ Ô×ÇÓÑÌ
ÔÑÎßÄÂÕÂ (ÓËÔ. 15).

¯ÂÍÑÐÇÙ, ÑÔÕÂÐÑÄËÏÔâ ÐÂ ÆËÐÂÏËÍÇ ÔÕÑÍÔÑÄÞØ ÔÆÄËÅÑÄ.
¬ÑÐÕËÐÖÂÎßÐÞÇ ÏÑÆÇÎË ÖÔÒÇÛÐÑ ÒÓËÏÇÐâáÕ ÆÎâ ËÔÔÎÇÆÑÄÂ-
ÐËâ ÆËÐÂÏËÍË ÔÑÎßÄÂÕÂÙËÑÐÐÞØ âÄÎÇÐËÌ, ÒÓË àÕÑÏ Ä ÍÂÚÇÔÕÄÇ
ÆËÐÂÏËÚÇÔÍÑÌ ØÂÓÂÍÕÇÓËÔÕËÍË ËÔÒÑÎßÊÖáÕ ÍÑÏÒÎÇÍÔÐÖá
ÆËàÎÇÍÕÓËÚÇÔÍÖá ÒÓÑÐËÙÂÇÏÑÔÕß e�o�. £ ÒÓÑÔÕÇÌÛËØ ÏÑÆÇ-
ÎâØ 272 ë 274 ÒÓËÏÇÐâÎË ÆÇÃÂÇÄÔÍÖá ÒÂÓÂÏÇÕÓËÊÂÙËá

e�o� � e? �
e0 ÿ e?
1ÿ itDo

,

ÅÆÇ e0 Ë e? ì ÔÕÂÕËÚÇÔÍÂâ Ë ÑÒÕËÚÇÔÍÂâ ÆËàÎÇÍÕÓËÚÇÔÍËÇ
ÍÑÐÔÕÂÐÕÞ ÓÂÔÕÄÑÓËÕÇÎâ, tD ì ÆÇÃÂÇÄÔÍÑÇ ÄÓÇÏâ ÓÇÎÂÍÔÂÙËË
ÒÓË Ô×ÇÓËÚÇÔÍÑÌ ÂÒÒÓÑÍÔËÏÂÙËË ×ÑÓÏÞ ÔÑÎßÄÂÕÂ. ³ÖÜÇÔÕ-
ÄÖáÕ ÓÂÊÐÞÇ ÔÒÑÔÑÃÞ ÖÔÑÄÇÓÛÇÐÔÕÄÑÄÂÐËâ ÏÑÆÇÎË ¢ÑÓÐÂ:
ÃÑÎÇÇ ÔÎÑÉÐÞÇ ÏÐÑÅÑÏÑÆÑÄÞÇ ÒÂÓÂÏÇÕÓËÊÂÙËË ÆËàÎÇÍÕÓË-
ÚÇÔÍÑÌ ×ÖÐÍÙËË, ÖÚÇÕ ÐÇÔ×ÇÓËÚÇÔÍÑÌ ×ÑÓÏÞ ÏÑÎÇÍÖÎ ÔÑÎß-
ÄÂÕÂ, ÖÚÇÕ ÐÇÎÑÍÂÎßÐÞØ àÎÇÍÕÓÑÔÕÂÕËÚÇÔÍËØ à××ÇÍÕÑÄ

(ÒÑÔÎÇÆÐÇÇ, ÍÂÍ ÑÕÏÇÚÂÎÑÔß ÄÞÛÇ, ÆÂÇÕ ÄÑÊÏÑÉÐÑÔÕß ÄÍÎá-
ÚËÕß Ä ÔØÇÏÖ ÓÂÔÚÇÕÑÄ ÏÑÎÇÍÖÎâÓÐÖá ÔÕÓÖÍÕÖÓÖ ÓÂÔÕÄÑÓË-
ÕÇÎâ). £ÎËâÐËÇ ×ÑÓÏÞ ÔÑÎßÄÂÕÂ ÐÂ ÆËÐÂÏËÍÖ ÔÕÑÍÔÑÄÞØ
ÔÆÄËÅÑÄ ÃÞÎÑ ËÊÖÚÇÐÑ ÔÐÂÚÂÎÂ ÆÎâ àÎÎËÒÔÑËÆÂÎßÐÞØ ÒÑÎÑÔ-
ÕÇÌ ÄÑÍÓÖÅ ÏÑÎÇÍÖÎ ÔÑÎßÄÂÕÂ,275, 276 Â ÊÂÕÇÏ ÆÎâ ÒÑÎÑÔÕÇÌ
ÒÓÑËÊÄÑÎßÐÑÌ ×ÑÓÏÞ.277, 278 ®ÑÎÇÍÖÎâÓÐÖá ÔÕÓÖÍÕÖÓÖ ÓÂÔ-
ÕÄÑÓËÕÇÎâ ËÔÔÎÇÆÑÄÂÎË Ä ÓÂÏÍÂØ ÒÓËÃÎËÉÇÐËâ MSA 279 ë 281 Ë
ÆÓÖÅËÏË ÏÇÕÑÆÂÏË,282, 283 Â ÕÂÍÉÇ Ô ÒÑÏÑÜßá ÐÇÎÑÍÂÎßÐÞØ
ÏÑÆÇÎÇÌ.284 °ÆÐÂÍÑ ÄÑ ÄÔÇØ àÕËØ ÓÂÔÚÇÕÂØ ÒÓËÐËÏÂÎÂÔß Ô×Ç-
ÓËÚÇÔÍÂâ ×ÑÓÏÂ ÔÑÎßÄÂÕÂ. ²ÂÐÐËÇ ËÔÔÎÇÆÑÄÂÐËâ ÍÂÔÂÎËÔß Ä
ÑÔÐÑÄÐÑÏ ÂÔËÏÒÕÑÕËÚÇÔÍÑÅÑ ÒÑÄÇÆÇÐËâ ÄÓÇÏÇÐÐÞ'Ø ÍÑÓÓÇÎâ-
ÙËÑÐÐÞØ ×ÖÐÍÙËÌ Ë ÄÑÊÏÑÉÐÑÔÕË ÑÒÓÇÆÇÎÇÐËâ àÕËØ ×ÖÐÍÙËÌ
ËÊ àÍÔÒÇÓËÏÇÐÕÂÎßÐÞØ ÆÂÐÐÞØ ÒÑ ÔÕÑÍÔÑÄÑÏÖ ÔÆÄË-
ÅÖ.272, 273, 276, 282, 283 ¥Îâ ÖÎÖÚÛÇÐËâ ÓÂÔÚÇÕÂ ÐÇÑÃØÑÆËÏÞ ÆÂÐ-
ÐÞÇ Ñ ÒÑÄÇÆÇÐËË ÆËàÎÇÍÕÓËÚÇÔÍÑÌ ×ÖÐÍÙËË Ä ÑÃÎÂÔÕË ÔÓÇÆÐËØ
Ë ÄÞÔÑÍËØ ÚÂÔÕÑÕ, ÑÔÑÃÇÐÐÑ Ä ÆÂÎßÐÇÏ ËÐ×ÓÂÍÓÂÔÐÑÏ ÆËÂÒÂ-
ÊÑÐÇ.275, 278, 285 £ ÓÂÏÍÂØ ÖÔÑÄÇÓÛÇÐÔÕÄÑÄÂÐÐÑÌ ÍÑÐÕËÐÖÂÎß-
ÐÑÌ ÏÑÆÇÎË ÔËÔÕÇÏÂÕËÚÇÔÍË ËÊÖÚÇÐÑ 286 ÄÎËâÐËÇ ÓÂÊÎËÚÐÞØ
à××ÇÍÕÑÄ ÐÂ ÆËÐÂÏËÍÖ ÔÕÑÍÔÑÄÞØ ÔÆÄËÅÑÄ. £ ÚÂÔÕÐÑÔÕË, ÃÞÎÑ
ËÔÔÎÇÆÑÄÂÐÑ ÄÎËâÐËÇ ×ÑÓÏÞ ÔÑÎßÄÂÕÂ Ô ÒÑÏÑÜßá ÑÆÐÑ- Ë
ÃËÔ×ÇÓËÚÇÔÍÑÌ ÏÑÆÇÎÇÌ ÒÑÎÑÔÕË ÄÑÍÓÖÅ ÐÇÅÑ;177 ÒÓËÚÇÏ ÒÓÑ-
ÏÇÉÖÕÑÚÐÞÌ Ô×ÇÓËÚÇÔÍËÌ ÔÎÑÌ ÏÑÆÇÎËÓÑÄÂÎ ÒÇÓÄÖá ÍÑÑÓÆË-
ÐÂÙËÑÐÐÖá Ô×ÇÓÖ ÔÑÎßÄÂÕÂ. ¥ÓÖÅÑÌ ×ÂÍÕÑÓ, ÄÎËâáÜËÌ ÐÂ
ÔÕÑÍÔÑÄ ÔÆÄËÅ, ÔÄâÊÂÐ Ô ÐÇÎÑÍÂÎßÐÞÏ à××ÇÍÕÑÏ.31, 33

±ÓÑÔÕÇÌÛËÇ ÏÑÆÇÎË ÒÑÎÑÔÕË ÒÓÇÆÔÍÂÊÞÄÂáÕ ÒÓÑÔÕÖá
ÏÑÐÑàÍÔÒÑÐÇÐÙËÂÎßÐÖá ÍËÐÇÕËÍÖ ÔÆÄËÅÂ ÆÎâ ÆÇÃÂÇÄÔÍËØ ÓÂÔ-
ÕÄÑÓËÕÇÎÇÌ, ÍÑÅÆÂ ÓÂÔÔÏÂÕÓËÄÂÇÕÔâ ÇÆËÐÔÕÄÇÐÐÂâ ÓÇÎÂÍÔÂ-
ÙËÑÐÐÂâ ÏÑÆÂ ÔÓÇÆÞ.273, 274 ¿ÕÑÕ ÐÇÆÑÔÕÂÕÑÍ ÖÔÕÓÂÐâÇÕÔâ
ÖÚÇÕÑÏ ÎËÃÑ ÐÇÔ×ÇÓËÚÐÑÔÕË ÒÑÎÑÔÕË,275, 276 ë 278 ÎËÃÑ ÏÐÑÅÑ-
ÏÑÆÑÄÑÌ ÓÇÎÂÍÔÂÙËË ÔÓÇÆÞ. £ ÒÑÔÎÇÆÐÇÏ ÔÎÖÚÂÇ ÍËÐÇÕËÍÂ 286

ÒÑÎËàÍÔÒÑÐÇÐÙËÂÎßÐÂ, Â ÓÇÊÖÎßÕÂÕÞ ÓÂÔÚÇÕÑÄ ÐÂ ÑÔÐÑÄÇ
ÎÑÍÂÎßÐÑÅÑ ÒÑÆØÑÆÂ ÔÎÂÃÑ ÊÂÄËÔâÕ ÑÕ ×ÑÓÏÞ ÒÑÎÑÔÕË.
´ÂÍËÇ ÓÂÔÚÇÕÞ ØÑÓÑÛÑ ÄÑÔÒÓÑËÊÄÑÆâÕ àÍÔÒÇÓËÏÇÐÕÂÎßÐÞÇ
ÆÂÐÐÞÇ Ä ÔÎÖÚÂÇ, ÍÑÅÆÂ Ä ÍÂÚÇÔÕÄÇ ÄØÑÆÐÑÌ ËÔÒÑÎßÊÖáÕ
ÆÇÕÂÎßÐÖá ËÐ×ÑÓÏÂÙËá ÑÃ ËÊÏÇÐÇÐËË ÆËàÎÇÍÕÓËÚÇÔÍÑÌ
ÒÓÑÐËÙÂÇÏÑÔÕË.275, 278, 286

±ÓË ËÔÒÑÎßÊÑÄÂÐËË ÏÑÆÇÎË MSA Ë ÐÇÎÑÍÂÎßÐÞØ ÕÇÑÓËÌ
ÔËÕÖÂÙËâ ÃÑÎÇÇ ÔÎÑÉÐÂâ. ¥ÂÉÇ ÆÎâ ÆÇÃÂÇÄÔÍËØ ÓÂÔÕÄÑÓËÕÇÎÇÌ
Ë Ô×ÇÓËÚÇÔÍËØ ÔÑÎßÄÂÕÑÄ ÓÂÔÚÇÕ ÒÓËÄÑÆËÕ Í ÒÑÎËàÍÔÒÑÐÇÐ-
ÙËÂÎßÐÑÌ ÍËÐÇÕËÍÇ.279 ë 281, 286 ±ÓË àÕÑÏ ÎÑÍÂÎßÐÞÇ Ë ÐÇ-
ÎÑÍÂÎßÐÞÇ ÏÑÆÇÎË ÆÂáÕ ÓÂÊÐÞÇ ÓÇÊÖÎßÕÂÕÞ. £ ÐÇÎÑÍÂÎßÐÞØ
ÏÑÆÇÎâØ ÑÔÙËÎÎâÙËË ÍÑÓÓÇÎâÙËÑÐÐÞØ ×ÖÐÍÙËÌ Ä ËÐÕÇÓÄÂÎÇ
(0.1 ÒÔ< t<1 ÐÔ) ÃÑÎÇÇ ÔÅÎÂÉÇÐÞ, ÚÇÏ Ä ÎÑÍÂÎßÐÞØ. ´ÂÍËÇ
ÑÔÙËÎÎâÙËË, ÐÇ ØÂÓÂÍÕÇÓÐÞÇ ÆÎâ àÍÔÒÇÓËÏÇÐÕÂÎßÐÑ ÐÂÃÎá-
ÆÂÇÏÞØ ËÊÏÇÐÇÐËÌ ÔÆÄËÅÑÄ ³ÕÑÍÔÂ, ÄÑÊÐËÍÂáÕ ÄÑ ÄÔÇØ ÎÑ-
ÍÂÎßÐÞØ ÏÑÆÇÎâØ ÐÇÊÂÄËÔËÏÑ ÑÕ ÂÒÒÓÑÍÔËÏÂÙËË ×ÑÓÏÞ
ÔÑÎßÄÂÕÂ. ¥ÓÖÅÑÇ ÄÂÉÐÑÇ ÓÂÊÎËÚËÇ ÔÄâÊÂÐÑ Ô ÂÔËÏÒÕÑÕËÚÇÔ-
ÍËÏ ÒÑÄÇÆÇÐËÇÏ ÍÑÓÓÇÎâÙËÑÐÐÞØ ×ÖÐÍÙËÌ. ¯ÇÎÑÍÂÎßÐÞÇ
ÏÑÆÇÎË ÒÓËÄÑÆâÕ Í ÅÑÓÂÊÆÑ ÃÑÎßÛÇÏÖ ÄÓÇÏÇÐË ÓÇÎÂÍÔÂÙËË,
ÚÇÏ ÎÑÍÂÎßÐÞÇ.286

XII. ±ÇÓÇÐÑÔ àÎÇÍÕÓÑÐÂ
±ÇÓÇÐÑÔ àÎÇÍÕÓÑÐÂ ËÅÓÂÇÕ ÍÎáÚÇÄÖá ÓÑÎß ÄÑ ÏÐÑÅËØ ØËÏË-
ÚÇÔÍËØ Ë ÃËÑÎÑÅËÚÇÔÍËØ ÒÓÑÙÇÔÔÂØ,287 Â ËÔÔÎÇÆÑÄÂÐËÇ ÒÇÓÇ-
ÐÑÔÂ àÎÇÍÕÓÑÐÂ ÊÂÐËÏÂÇÕ ÄÂÉÐÑÇ ÏÇÔÕÑ ÔÓÇÆË ÒÓËÎÑÉÇÐËÌ
ÏÑÎÇÍÖÎâÓÐÞØ ÏÑÆÇÎÇÌ ÔÑÎßÄÂÕÂÙËË. °ÔÐÑÄÐÑÌ ØÂÓÂÍÕÇ-
ÓËÔÕËÍÑÌ ÓÂÔÔÏÂÕÓËÄÂÇÏÑÅÑ ÒÓÑÙÇÔÔÂ âÄÎâÇÕÔâ ÍÑÐÔÕÂÐÕÂ
ÔÍÑÓÑÔÕË ÒÇÓÇÐÑÔÂ Ket . £ ÒÓËÃÎËÉÇÐËË ¶ÓÂÐÍÂ ë¬ÑÐÆÑÐÂ,
ÍÑÅÆÂ ÏÂÕÓËÚÐÞÌ àÎÇÏÇÐÕ àÎÇÍÕÓÑÐÐÑÅÑ ÒÇÓÇØÑÆÂ Vet ÐÇ
ÊÂÄËÔËÕ ÑÕ âÆÇÓÐÞØ ÍÑÑÓÆËÐÂÕ, ÖÓÂÄÐÇÐËÇ ÆÎâ ÍÑÐÔÕÂÐÕÞ
ÔÎÇÆÖáÜÇÇ:287 ë 289
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ÅÆÇ Er ì àÐÇÓÅËâ ÓÇÑÓÅÂÐËÊÂÙËË, DF � ì ÔÄÑÃÑÆÐÂâ àÐÇÓÅËâ
ÓÇÂÍÙËË. ¿ÐÇÓÅËâ ÓÇÑÓÅÂÐËÊÂÙËË ÔÍÎÂÆÞÄÂÇÕÔâ ËÊ ÄÐÖÕÓË-

´ÂÃÎËÙÂ 7. ³ÑÎßÄÂÕÑØÓÑÏÐÞÌ ÔÆÄËÅ (ÔÏÿ1) ÆÎâ ÃÇÕÂËÐÂ-30 Ä ÓÂÊÎËÚ-
ÐÞØ ÓÂÔÕÄÑÓËÕÇÎâØ ÔÑÅÎÂÔÐÑ àÍÔÒÇÓËÏÇÐÕÂÎßÐÞÏ ÆÂÐÐÞÏ 268 Ë ÓÇ-
ÊÖÎßÕÂÕÂÏ ÓÂÔÚÇÕÑÄ ÓÂÊÐÞÏË ÏÇÕÑÆÂÏË.172, 267

²ÂÔÕÄÑÓËÕÇÎß ¿ÍÔÒÇÓË- ²ÂÔÚÇÕ ÒÑ ÏÇÕÑÆÖ ²ÂÔÚÇÕ ÒÑ
ÏÇÐÕ ÖÓÂÄÐÇ-

INDO a RISM ÐËá (44)

¹ÇÕÞÓÇØØÎÑÓËÔÕÞÌ 7 410 31 170
ÖÅÎÇÓÑÆ

·ÎÑÓÑ×ÑÓÏ 7 920 570 850
¡ÙÇÕÑÐ 1490 2730 7 1170
¡ÙÇÕÑÐËÕÓËÎ 1160 4260 790 1510
¿ÕÂÐÑÎ 2170 3070 7 2110
®ÇÕÂÐÑÎ 2140 3570 2930 2510

a ±ÑÎÖàÏÒËÓËÚÇÔÍËÌ ÍÄÂÐÕÑÄÑ-ØËÏËÚÇÔÍËÌ ÓÂÔÚÇÕ.
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²ËÔ. 15. ©ÂÄËÔËÏÑÔÕß ÓÂÔÔÚËÕÂÐÐÑÅÑ ÔÑÎßÄÂÕÑØÓÑÏÐÑÅÑ ÔÆÄËÅÂ (D) ÑÕ
ÚËÔÎÂ ÏÑÎÇÍÖÎ ÓÂÔÕÄÑÓËÕÇÎâ (N ), ÄÍÎáÚÇÐÐÞØ Ä ÍÄÂÐÕÑÄÑ-ØËÏË-
ÚÇÔÍËÌ ÓÂÔÚÇÕ.271

1 ì H2O, 2 ì cyclo-C6H12 , 3 ì C6H6 , 4 ì CCl4 ; ÕÇÏÐÞÇ ÕÑÚÍË
ÔÑÑÕÄÇÕÔÕÄÖáÕ ÆÂÐÐÞÏ ÆÎâ ÒÇÓÄÑÌ ÍÑÑÓÆËÐÂÙËÑÐÐÑÌ Ô×ÇÓÞ ÔÑÎß-
ÄÂÕÂ.

µÔÒÇØË ØËÏËË 72 (9) 2003 845



Ô×ÇÓÐÑÌ (Õ.Ç. ÔÄâÊÂÐÐÑÌ Ô ÄÐÖÕÓÇÐÐËÏË ÔÕÇÒÇÐâÏË ÔÄÑÃÑÆÞ
ÔÑÎßÄÂÕÂ) Ë ÄÐÇÛÐÇÔ×ÇÓÐÑÌ (ÔÄâÊÂÐÐÑÌ Ô ÒÇÓÇÔÕÓÑÌÍÑÌ ÔÕÓÖÍ-
ÕÖÓÞ ÓÂÔÕÄÑÓËÕÇÎâ) ÔÑÔÕÂÄÎâáÜËØ. £ ÍÑÐÕËÐÖÂÎßÐÑÏ ÒÓË-
ÃÎËÉÇÐËË ÆÎâ Ô×ÇÓËÚÇÔÍË ÔËÏÏÇÕÓËÚÐÞØ ÊÂÓâÆÑÄÞØ ÓÂÔÒÓÇ-
ÆÇÎÇÐËÌ ÐÂ ÆÑÐÑÓÇ Ë ÂÍÙÇÒÕÑÓÇ ÚÂÔÕÑ ËÔÒÑÎßÊÖáÕ ÖÓÂÄÐÇÐËÇ
ÆÎâ ÄÐÇÛÐÇÔ×ÇÓÐÑÌ àÐÇÓÅËË ÓÇÑÓÅÂÐËÊÂÙËË 287
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ÅÆÇ ³ì×ÂÍÕÑÓ ±ÇÍÂÓÂ, DqìÒÇÓÇÐÑÔËÏÞÌ ÊÂÓâÆ, aA Ë aD ì
à××ÇÍÕËÄÐÞÇ ÓÂÆËÖÔÞ ÆÑÐÑÓÂ Ë ÂÍÙÇÒÕÑÓÂ, RDA ì ÓÂÔÔÕÑâ-
ÐËÇ ÒÇÓÇÐÑÔÂ. ³ÖÜÇÔÕÄÖÇÕ ÃÑÎßÛÑÇ ÚËÔÎÑ ÑÃÑÃÜÇÐËÌ ÔÑÑÕÐÑ-
ÛÇÐËÌ (45) Ë (46), ÍÑÕÑÓÞÇ ÖÚËÕÞÄÂáÕ ÓÇÂÎßÐÖá ×ÑÓÏÖ
ÔÑÎßÄÂÕÂ, ÍÄÂÐÕÑÄÞÇ à××ÇÍÕÞ, ÑÕÍÎÑÐÇÐËâ ÑÕ ÒÓËÃÎËÉÇÐËâ
¶ÓÂÐÍÂ ë¬ÑÐÆÑÐÂ Ë Õ.Æ.290 £ ÚÂÔÕÐÑÔÕË, ÆÎâ ÓÇÂÍÙËÌ ÄÐÖÕÓË-
ÏÑÎÇÍÖÎâÓÐÑÅÑ ÒÇÓÇÐÑÔÂ àÎÇÍÕÓÑÐÂ ÒÓËÐâÕÑ âÄÐÑ ÖÚËÕÞÄÂÕß
ÄÎËâÐËÇ ÄÞÔÑÍÑÚÂÔÕÑÕÐÞØ ÍÄÂÐÕÑÄÞØ ÏÑÆ ÔÑÎßÄÂÕÂ.291 ë 298

°ÆÐÂÍÑ ÑÔÐÑÄÐÞÏË ØÂÓÂÍÕÇÓËÔÕËÍÂÏË àÎÇÍÕÓÑÐÐÑÅÑ ÒÇÓÇ-
ÐÑÔÂ Ë Ä àÕËØ ÔÎÖÚÂâØ ÑÔÕÂáÕÔâ àÐÇÓÅËâ ÓÇÑÓÅÂÐËÊÂÙËË Er Ë
ÏÂÕÓËÚÐÞÌ àÎÇÏÇÐÕ Vet . ©ÂÆÂÚÂ ÔÑÔÕÑËÕ Ä ÑÒÓÇÆÇÎÇÐËË ÊÂÄË-
ÔËÏÑÔÕË àÕËØ ÄÇÎËÚËÐ ÑÕ ÏÑÎÇÍÖÎâÓÐÞØ Ë ÕÇÓÏÑÆËÐÂÏËÚÇ-
ÔÍËØ ÒÂÓÂÏÇÕÓÑÄ ÑÍÓÖÉÂáÜÇÌ ÔÓÇÆÞ. ©ÆÇÔß ÏÞ ÑÃÔÖÆËÏ
ÕÑÎßÍÑ ÂÔÒÇÍÕÞ àÎÇÍÕÓÑÐÐÑÅÑ ÒÇÓÇÐÑÔÂ, ÔÄâÊÂÐÐÞÇ Ô ÇÅÑ
ÏÑÆÇÎËÓÑÄÂÐËÇÏ ÐÂ ÑÔÐÑÄÇ ÏËÍÓÑÔÍÑÒËÚÇÔÍËØ ÏÑÆÇÎÇÌ Ë
ÖÔÑÄÇÓÛÇÐÔÕÄÑÄÂÐÐÞØ ÍÑÐÕËÐÖÂÎßÐÞØ ÕÇÑÓËÌ.

£ ÓÂÏÍÂØ ÍÑÐÕËÐÖÂÎßÐÞØ àÎÇÍÕÓÑÔÕÂÕËÚÇÔÍËØ ÏÑÆÇÎÇÌ
ÔÓÇÆÞ ÐÇÍÑÕÑÓÞÇ à××ÇÍÕÞ Ä ÒÓËÐÙËÒÇ ÐÇÎßÊâ ÖÚÇÔÕß. ¬ ÐËÏ
ÑÕÐÑÔËÕÔâ, ÐÂÒÓËÏÇÓ, ÕÇÏÒÇÓÂÕÖÓÐÂâ ÊÂÄËÔËÏÑÔÕß àÐÇÓÅËË
ÓÇÑÓÅÂÐËÊÂÙËË. °ÐÂ ÄØÑÆËÕ Ä ÔÕÂÐÆÂÓÕÐÞÌ ÍÑÐÕËÐÖÂÎßÐÞÌ
ÓÂÔÚÇÕ ÕÑÎßÍÑ ÚÇÓÇÊ ÕÇÏÒÇÓÂÕÖÓÐÖá ÊÂÄËÔËÏÑÔÕß ÆËàÎÇÍÕÓË-
ÚÇÔÍÑÌ ÒÓÑÐËÙÂÇÏÑÔÕË ÓÂÔÕÄÑÓËÕÇÎâ. °ÆÐÂÍÑ ÕÂÍÑÇ ÏÑÆÇÎË-
ÓÑÄÂÐËÇ ÐÇà××ÇÍÕËÄÐÑ: ÓÇÂÎßÐÑ àÐÇÓÅËâ ÓÇÑÓÅÂÐËÊÂÙËË
ÖÏÇÐßÛÂÇÕÔâ Ô ÓÑÔÕÑÏ ÕÇÏÒÇÓÂÕÖÓÞ,293 ÕÑÅÆÂ ÍÂÍ ÇÇ ÕÇÑÓÇÕË-
ÚÇÔÍÂâ ÑÙÇÐÍÂ ÐÂ ÑÔÐÑÄÂÐËË ÆÂÐÐÞØ ÒÑ ÆËàÎÇÍÕÓËÚÇÔÍÑÌ
ÒÓÑÐËÙÂÇÏÑÔÕË ÒÓÇÆÔÍÂÊÞÄÂÇÕ ÖÄÇÎËÚÇÐËÇ àÕÑÌ àÐÇÓÅËË.
°ÛËÃÍÂ ÓÂÔÚÇÕÂ ÄÞÊÄÂÐÂ ËÅÐÑÓËÓÑÄÂÐËÇÏ ÕÇÏÒÇÓÂÕÖÓÐÑÌ
ÊÂÄËÔËÏÑÔÕË ÓÂÊÏÇÓÂ ÒÑÎÑÔÕË, ÊÂÐËÏÂÇÏÑÌ ÔÑÎßÄÂÕÑÏ. ²ÂÊ-
ÏÇÓ Ë ×ÑÓÏÂ ÒÑÎÑÔÕË Ä ÍÑÐÕËÐÖÂÎßÐÑÏ ÓÂÔÚÇÕÇ ×ËÍÔËÓÑÄÂÐÞ,
Ë ÕÑÎßÍÑ ÒÇÓÇØÑÆ Í ÏÑÎÇÍÖÎâÓÐÑÏÖ ÑÒËÔÂÐËá ÓÂÔÕÄÑÓËÕÇÎâ
ÆÂÇÕ ÄÑÊÏÑÉÐÑÔÕß ÄÑÔÒÓÑËÊÄÇÔÕË ËÔÍÑÏÞÌ à××ÇÍÕ.

¬ÑÐÕËÐÖÂÎßÐÂâ ÕÇÑÓËâ (Ä ÎÑÍÂÎßÐÑÏ àÎÇÍÕÓÑÔÕÂÕËÚÇÔÍÑÏ
ÄÂÓËÂÐÕÇ) ÐÇ ÏÑÉÇÕ ÕÂÍÉÇ ÑÃÝâÔÐËÕß ÐÂÎËÚËÇ ÊÂÏÇÕÐÑÌ
ÄÐÇÛÐÇÔ×ÇÓÐÑÌ àÐÇÓÅËË ÓÇÑÓÅÂÐËÊÂÙËË Ä ÐÇÒÑÎâÓÐÞØ ÓÂÔÕÄÑ-
ÓËÕÇÎâØ (ÃÇÐÊÑÎ, ÆËÑÍÔÂÐ, Õ.Ò.), ÏÑÎÇÍÖÎÞ ÍÑÕÑÓÞØ ÎËÛÇÐÞ
ÒÑÔÕÑâÐÐÑÅÑ ÆËÒÑÎßÐÑÅÑ ÏÑÏÇÐÕÂ. £ ÕÂÍËØ ÔÓÇÆÂØ e?� e0 Ë
ÒÇÍÂÓÑÄÔÍËÌ ×ÂÍÕÑÓ C ÓÂÄÇÐ ÐÖÎá, ÕÑÅÆÂ ÍÂÍ àÍÔÒÇÓËÏÇÐ-
ÕÂÎßÐÑ ÐÂÌÆÇÐÐÞÇ àÐÇÓÅËË ÓÇÑÓÅÂÐËÊÂÙËË ÔÑÔÕÂÄÎâáÕ
0.1 ë 0.2 à£.293

±ÓÑÔÕÇÌÛËÌ ÔÒÑÔÑÃ ËÔÒÓÂÄÎÇÐËâ ÍÑÐÕËÐÖÂÎßÐÞØ ÓÂÔÚÇ-
ÕÑÄ ì ËÔÒÑÎßÊÑÄÂÐËÇ ÔÓÇÆÐÇÔ×ÇÓËÚÇÔÍÑÅÑ ÒÓËÃÎËÉÇÐËâ
(MSA) ÆÎâ ÏÑÆÇÎË ÔÑÎßÄÂÕÂ Ä ÄËÆÇ ÕÄÇÓÆÞØ Ô×ÇÓ Ô àÎÇÍÕÓË-
ÚÇÔÍËÏ ÊÂÓâÆÑÏ (ÐÂ ÔÑÎßÄÂÕÇ) ËÎË ÆËÒÑÎßÐÞÏÏÑÏÇÐÕÑÏ (ÆÎâ
ÏÑÎÇÍÖÎ ÓÂÔÕÄÑÓËÕÇÎâ). ´ÂÍÑÇ ÒÓËÃÎËÉÇÐËÇ ÒÑÊÄÑÎâÇÕ ÐÇ
ÕÑÎßÍÑ ÓÂÔÔÚËÕÂÕß àÐÇÓÅËá ÓÇÑÓÅÂÐËÊÂÙËË, ÐÑ Ë ÒÓÂÄËÎßÐÑ
ÑÙÇÐËÕß ÇÇ ÕÇÏÒÇÓÂÕÖÓÐÖá ÊÂÄËÔËÏÑÔÕß (ÕÂÃÎ. 8), ÑÆÐÂÍÑ ÇÅÑ

ÒÓËÏÇÐÇÐËÇ ÑÅÓÂÐËÚÇÐÑ ÒÓÇÆÒÑÎÑÉÇÐËÇÏ ÕÇÑÓËË MSA Ñ Ô×Ç-
ÓËÚÇÔÍÑÌ ×ÑÓÏÇ ÔÑÎßÄÂÕÂ. £ ÓÂÏÍÂØ àÕÑÅÑ ÄÂÓËÂÐÕÂ ÏÑÆÇÎË
MSA 296, 297 ÃÞÎË ËÔÔÎÇÆÑÄÂÐÞ ÕÂÍÉÇ àÐÇÓÅËË ÓÇÑÓÅÂÐËÊÂÙËË
ÑÆÐÑÅÑ Ë ÕÑÅÑ ÉÇ ÔÑÎßÄÂÕÂ (ÂÒÒÓÑÍÔËÏËÓÑÄÂÐÐÑÅÑ Ô×ÇÓÑÌ) Ä
ÓâÆÖ ÓÂÔÕÄÑÓËÕÇÎÇÌ ÓÂÊÎËÚÐÑÌ ÒÑÎâÓÐÑÔÕË, ÄÍÎáÚÂâ ÐÇÒÑ-
ÎâÓÐÞÇ.296, 297 ¡ÎßÕÇÓÐÂÕËÄÐÞÌ ÔÒÑÔÑÃ ÖÔÑÄÇÓÛÇÐÔÕÄÑÄÂÐËâ
ÍÑÐÕËÐÖÂÎßÐÑÌ ÕÇÑÓËË 298 ÆÇÕÂÎËÊËÓÖÇÕ ÆËàÎÇÍÕÓËÚÇÔÍÖá
ÏÑÆÇÎß ÔÓÇÆÞ. ±ÓÇÆÒÑÎÂÅÂÇÕÔâ, ÚÕÑ ÔÑÎßÄÂÕ ÑÍÓÖÉÇÐ ÆÄÖÏâ
ÒÑÎÑÔÕâÏË Ô ÓÂÊÎËÚÐÞÏË ÆËàÎÇÍÕÓËÚÇÔÍËÏË ÒÓÑÐËÙÂÇÏÑÔ-
ÕâÏË ì ÄÞÔÑÍÑÚÂÔÕÑÕÐÑÌ Ë ÔÕÂÕËÚÇÔÍÑÌ (ÔÏ. ÓËÔ. 7). ³ØÇÏÂ
ÍÑÐÔÕÓÖËÓÑÄÂÐËâ ÒÑÎÑÔÕÇÌ ÕÂÍÂâ ÉÇ, ÍÂÍ Ä ÏÇÕÑÆÇ PCM.
µÎÖÚÛÇÐÐÂâ ÏÑÆÇÎß ÖÚËÕÞÄÂÇÕ âÄÐÞÏ ÑÃÓÂÊÑÏ àÎÇÍÕÓÑÐÐÖá
ÔÕÓÖÍÕÖÓÖ Ë ÓÇÂÎßÐÖá ×ÑÓÏÖ ÔÑÎßÄÂÕÂ Ë ÐÇâÄÐÑ ì ÏÑÎÇÍÖ-
ÎâÓÐÖá ÔÕÓÖÍÕÖÓÖ ÓÂÔÕÄÑÓËÕÇÎâ ÚÇÓÇÊ ÒÂÓÂÏÇÕÓÞ ÒÑÎÑÔÕÇÌ:
ÆËàÎÇÍÕÓËÚÇÔÍËÇ ÒÓÑÐËÙÂÇÏÑÔÕË Ë ÂÕÑÏÐÞÇ ÓÂÆËÖÔÞ r? Ë rin

r? � krVdW, (47)

rin � d� r? ,

ÅÆÇ k ì ÖÐËÄÇÓÔÂÎßÐÞÌ ÏÂÔÛÕÂÃÐÞÌ ×ÂÍÕÑÓ, rVdW ì ÓÂÆËÖÔ
£ÂÐ-ÆÇÓ-£ÂÂÎßÔÂ, Â d ÊÂÄËÔËÕ ÑÕ ÍÑÐÍÓÇÕÐÑÅÑ ÓÂÔÕÄÑÓËÕÇÎâ.
´ÂÍÂâ ÏÑÆÇÎß ÏÑÉÇÕ ÃÞÕß ËÔÒÑÎßÊÑÄÂÐÂ ÆÎâ ÓÂÔÚÇÕÂ àÐÇÓÅËË
ÓÇÑÓÅÂÐËÊÂÙËË Ë ÏÂÕÓËÚÐÑÅÑ àÎÇÏÇÐÕÂ ÒÇÓÇÐÑÔÂ, ÇÔÎË àÕË
ÄÇÎËÚËÐÞ ÏÂÎÑ ÊÂÄËÔâÕ ÑÕ ÆÇÕÂÎÇÌ ÏÑÎÇÍÖÎâÓÐÑÌ ÔÕÓÖÍÕÖÓÞ
ÓÂÔÕÄÑÓËÕÇÎâ ÄÑÍÓÖÅ ÔÑÎßÄÂÕÂ. °ÒÕËÏÂÎßÐÞÇ ÄÇÎËÚËÐÞ k Ë d
ÐÂØÑÆâÕ ÒÖÕÇÏ ÔÓÂÄÐÇÐËâ ÓÂÔÔÚËÕÂÐÐÞØ Ë àÍÔÒÇÓËÏÇÐÕÂÎß-
ÐÞØ ÊÐÂÚÇÐËÌ ÔÄÑÃÑÆÐÑÌ àÐÇÓÅËË ÔÑÎßÄÂÕÂÙËË ÐÇÃÑÎßÛËØ
ÒÑÎËÂÕÑÏÐÞØ ËÑÐÑÄ.298 ±ÑÎÖÚÇÐÐÞÇ ÊÐÂÚÇÐËâ k Ë d ÃÞÎË
ËÔÒÑÎßÊÑÄÂÐÞ ÒÓË ÓÂÔÚÇÕÇ àÐÇÓÅËÌ ÓÇÑÓÅÂÐËÊÂÙËË ÆÎâ ÏÐÑ-
ÅËØ ÓÇÂÍÙËÌ ÄÐÖÕÓËÏÑÎÇÍÖÎâÓÐÑÅÑ ÒÇÓÇÐÑÔÂ àÎÇÍÕÓÑÐÂ Ä ÔÕÇ-
ÓÑËÆÐÞØ ÔÑÇÆËÐÇÐËâØ.299 ²ÇÊÖÎßÕÂÕÞ ÓÂÔÚÇÕÑÄ ÔÑÅÎÂÔÖáÕÔâ Ô
àÍÔÒÇÓËÏÇÐÕÂÎßÐÞÏË ÆÂÐÐÞÏË,291 ÍÑÕÑÓÞÇ ÐÇÎßÊâ ÄÑÔÒÓÑË-
ÊÄÇÔÕË Ä ÏÑÆÇÎË Ô ÑÆÐÑÌ ÒÑÎÑÔÕßá.300 ë 302 °ÆÐÂÍÑ ÆÎâ ÑÒËÔÂ-
ÐËâ ÕÇÏÒÇÓÂÕÖÓÐÑÌ ÊÂÄËÔËÏÑÔÕË àÐÇÓÅËË ÓÇÑÓÅÂÐËÊÂÙËË àÕÑÕ
ÏÇÕÑÆ ÐÇÒÓËÅÑÆÇÐ, ÍÂÍ Ë ÆÓÖÅËÇ ÍÑÐÕËÐÖÂÎßÐÞÇ ÕÇÑÓËË.

®ÇÕÑÆ ËÐÕÇÅÓÂÎßÐÞØ ÖÓÂÄÐÇÐËÌ ÕÂÍÉÇ ÒÑÊÄÑÎâÇÕ ÖÚÇÔÕß
âÄÐÞÏ ÑÃÓÂÊÑÏ ÆËÔÍÓÇÕÐÑÔÕß ÓÂÔÒÓÇÆÇÎÇÐËâ ÊÂÓâÆÂ ÐÂ ÏÑÎÇ-
ÍÖÎÂØ ÓÂÔÕÄÑÓËÕÇÎâ. ²ÂÔÚÇÕÞ àÐÇÓÅËË ÓÇÑÓÅÂÐËÊÂÙËË Er ÃÞÎË
ÒÓÑÄÇÆÇÐÞ ÐÂ ÑÔÐÑÄÇ ÕÇÑÓËË RISM172 ÆÎâ ÃÇÕÂËÐÂ-30, ÔÑÎß-
ÄÂÕËÓÑÄÂÐÐÑÅÑ Ä ÓÂÊÎËÚÐÞØ ÒÑÎâÓÐÞØ ÉËÆÍÑÔÕâØ. ²ÇÊÖÎß-
ÕÂÕÞ ÓÂÔÚÇÕÑÄ 172 ÍÂÚÇÔÕÄÇÐÐÑ ÔÑÅÎÂÔÖáÕÔâ Ô àÍÔÒÇÓËÏÇÐ-
ÕÂÎßÐÞÏË ÆÂÐÐÞÏË. ¥ÓÖÅÑÇ ÐÂÒÓÂÄÎÇÐËÇ ËÔÔÎÇÆÑÄÂÐËÌ ÒÇÓÇ-
ÐÑÔÂ àÎÇÍÕÓÑÐÂ, Ä ÍÑÕÑÓÑÏ ËÊÖÚÂáÕ ÄÎËâÐËÇ ÏÑÎÇÍÖÎâÓÐÑÌ
ÔÕÓÖÍÕÖÓÞ ÓÂÔÕÄÑÓËÕÇÎâ ÐÂ àÐÇÓÅËá ÓÇÑÓÅÂÐËÊÂÙËË, ÔÑÔÕÂÄ-
ÎâáÕ ÓÂÃÑÕÞ, ÔÄâÊÂÐÐÞÇ Ô ÄÞÚËÔÎÇÐËâÏË ÐÂ ÑÔÐÑÄÇ ÏÇÕÑÆÂ
®¥.303 ë 306 £ àÕËØ ÓÂÃÑÕÂØ ÓÂÔÔÚËÕÞÄÂÎË ÆËÂÃÂÕËÚÇÔÍËÇ
ÒÑÄÇÓØÐÑÔÕË ÔÄÑÃÑÆÐÑÌ àÐÇÓÅËË, ÑÃÎÂÔÕß ÒÇÓÇÔÇÚÇÐËâ ÍÑÕÑ-
ÓÞØ ÑÒÓÇÆÇÎâÇÕ ÔÍÑÓÑÔÕß ÒÇÓÇÐÑÔÂ. £ ÏÂÍÓÑÔÍÑÒËÚÇÔÍÑÌ ÕÇÑ-
ÓËË ®ÂÓÍÖÔÂ 307 ÒÑÕÇÐÙËÂÎßÐÞÇ ÒÑÄÇÓØÐÑÔÕË ÓÇÂÅÇÐÕÑÄ Ë
ÒÓÑÆÖÍÕÑÄ ËÏÇáÕ ÒÂÓÂÃÑÎËÚÇÔÍÖá ×ÑÓÏÖ. ²ÂÔÚÇÕÞ ÏÇÕÑÆÑÏ
®¥305 ÒÑÍÂÊÂÎË, ÚÕÑ ÐÂÌÆÇÐÐÞÇ ÒÑÄÇÓØÐÑÔÕË ÔÄÑÃÑÆÐÑÌ
àÐÇÓÅËË ÃÎËÊÍË Í ÒÂÓÂÃÑÎËÚÇÔÍËÏ, ÐÑ ÒÓË ÑÒÓÇÆÇÎÇÐÐÞØ
ÖÔÎÑÄËâØ ÄÑÊÏÑÉÐÞ ÔÖÜÇÔÕÄÇÐÐÞÇ ÑÕÍÎÑÐÇÐËâ ÒÑÄÇÆÇÐËâ
ÓÇÂÍÙËÑÐÐÑÌ ÔËÔÕÇÏÞ ÑÕ ÒÓÇÆÔÍÂÊÂÐËÌ ÕÇÑÓËË ®ÂÓÍÖÔÂ (ÔÏ.
ÖÓÂÄÐÇÐËâ (45), (46)). °ÕÍÎÑÐÇÐËâ ÄÇÎËÍË ÒÓË ÒÑÎâÓËÊÙËË
ÐÇÌÕÓÂÎßÐÞØ ÔÑÎßÄÂÕÑÄ,308 ë 310 Õ.Ç. Ä ÒÓÑÙÇÔÔÂØ ÓÂÊÆÇÎÇÐËâ
ÊÂÓâÆÂ. °ÐË ÕÂÍÉÇ ÐÂÃÎáÆÂÎËÔß ÆÎâ ÊÂÓâÉÇÐÐÞØ ÂÔËÏÏÇÕ-
ÓËÚÐÞØ ÔËÔÕÇÏ Ô ÓÂÊÎËÚÐÑÌ ÔÕÓÖÍÕÖÓÑÌ ÆÑÐÑÓÐÑÅÑ Ë ÂÍÙÇÒ-
ÕÑÓÐÑÅÑ ÙÇÐÕÓÑÄ.311 ±ÓÇÆÒÑÎÂÅÂáÕ, ÚÕÑ àÕË ÑÕÍÎÑÐÇÐËâ
ÑÃÖÔÎÑÄÎÇÐÞ ÆÄÖÏâ ÍÑÏÒÇÐÔËÓÖáÜËÏË ×ÂÍÕÑÓÂÏË: àÎÇÍÕÓÑ-
ÔÕÓËÍÙËÇÌ Ë ÆËàÎÇÍÕÓËÚÇÔÍËÏ ÐÂÔÞÜÇÐËÇÏ, ÒÓËÚÇÏ ÑÃÂ ×ÂÍ-
ÕÑÓÂ ÊÂÄËÔâÕ ÑÕ ÄÇÎËÚËÐÞ ÊÂÓâÆÂ ÓÇÂÅÇÐÕÑÄ.312 £ ÐÂÔÕÑâÜÇÇ
ÄÓÇÏâ ®¥-ÓÂÔÚÇÕÞ àÐÇÓÅËË ÓÇÑÓÅÂÐËÊÂÙËË ÒÓÑÄÇÆÇÐÞ ÆÎâ
ÐÇÔÍÑÎßÍËØ ÖÒÓÑÜÇÐÐÞØ ÏÑÆÇÎßÐÞØ ÔËÔÕÇÏ ÒÓÑÙÇÔÔÂ ÒÇÓÇ-
ÐÑÔÂ àÎÇÍÕÓÑÐÂ,311 ë 316 Â ÕÂÍÉÇ ÆÎâ ÔÎÑÉÐÞØ ÔËÔÕÇÏ, ÏÑÆÇÎË-
ÓÖáÜËØ ÒÇÓÇÐÑÔ àÎÇÍÕÓÑÐÂ Ä ÃÇÎÍÂØ.317, 318 ´ÂÍËÇ ÓÂÔÚÇÕÞ ÒÑ
ÔÓÂÄÐÇÐËá Ô ÓÖÕËÐÐÞÏË ®¥-ÄÞÚËÔÎÇÐËâÏË ÕÓÇÃÖáÕ
ÂÍÍÖÓÂÕÐÑÅÑ ÑÃÓÂÜÇÐËâ Ô ÍÖÎÑÐÑÄÔÍËÏË ÄÊÂËÏÑÆÇÌÔÕÄËâÏË

´ÂÃÎËÙÂ 8. £ÞÚËÔÎÇÐÐÞÇ Ë àÍÔÒÇÓËÏÇÐÕÂÎßÐÑ ÐÂÌÆÇÐÐÞÇ ÊÐÂÚÇÐËâ
ÕÇÏÒÇÓÂÕÖÓÐÞØ ØÂÓÂÍÕÇÓËÔÕËÍ ÔÄÑÃÑÆÐÑÌ àÐÇÓÅËË ÔÑÎßÄÂÕÂÙËË (DG)
Ë àÐÇÓÅËË ÓÇÑÓÅÂÐËÊÂÙËË (Er) ÆÎâ (ÕÇÕÓÂÅËÆÓÑ-4H-ÕËÑÒËÓÂÐ-4-ËÎË-
ÆÇÐ)ÒÓÑÒÂÐÆËÐËÕÓËÎÂ, ÓÂÔÕÄÑÓÇÐÐÑÅÑ Ä ÂÙÇÕÑÐËÕÓËÎÇ.293

®ÑÆÇÎß a, �A DG, à£
TqEr

qT
, à£

TqDG
qT

, à£

¬ÑÐÕËÐÖÂÎßÐÂâ 4.52 4.64 0.03 0.10
MSA 4.50 4.39 70.19 0.37
¿ÍÔÒÇÓËÏÇÐÕ 7 7 70.23 0.32

846 ¤.¯.¹ÖÇÄ, ®.£.¢ÂÊËÎÇÄÔÍËÌ



(ÔÏ. ÓÂÊÆÇÎ V) Ë ÖÚÇÕÂ àÎÇÍÕÓÑÐÐÑÌ ÒÑÎâÓËÊÂÙËË. ±ÑÔÎÇÆÐËÌ
à××ÇÍÕ ÑÃÞÚÐÑ ÏÑÆÇÎËÓÖáÕ ÒÖÕÇÏ ÒÇÓÇÐÑÓÏËÓÑÄÍË àÐÇÓÅËË
ÓÇÑÓÅÂÐËÊÂÙËË, ËÊÏÇÐââ ×ÂÍÕÑÓ ±ÇÍÂÓÂ C.317

²ÂÔÚÇÕ ÏÂÕÓËÚÐÑÅÑ àÎÇÏÇÐÕÂ Vet ÕÓÇÃÖÇÕ ÕÜÂÕÇÎßÐÞØ
ÍÄÂÐÕÑÄÑ-ØËÏËÚÇÔÍËØ ÄÞÚËÔÎÇÐËÌ.292, 319 ²ÇÊÖÎßÕÂÕ ÚÖÄÔÕÄË-
ÕÇÎÇÐ Í ÄÞÃÑÓÖ ÐÂÚÂÎßÐÑÅÑ Ë ÍÑÐÇÚÐÑÅÑ ÆËÂÃÂÕËÚÇÔÍËØ àÎÇÍÕ-
ÓÑÐÐÞØ ÔÑÔÕÑâÐËÌ, ÏÇÉÆÖ ÍÑÕÑÓÞÏË ÒÓÑËÔØÑÆËÕ ÒÇÓÇØÑÆ.
¿ÕË ÔÑÔÕÑâÐËâ ÓÇÍÑÏÇÐÆÖÇÕÔâ ÎÑÍÂÎËÊÑÄÂÕß ÑÃÑÃÜÇÐÐÞÏ
ÏÇÕÑÆÑÏ®ÂÎÎËÍÇÐÂ ë·ÂÛÂ, ÔÑÅÎÂÔÐÑ ÍÑÕÑÓÑÏÖ ÑÐË ÑÒÓÇÆÇ-
ÎâáÕÔâ ÆËÂÅÑÐÂÎËÊÂÙËÇÌ ÏÂÕÓËÙÞ ÆËÒÑÎßÐÑÅÑ ÏÑÏÇÐÕÂ
àÎÇÍÕÓÑÐÐÑÅÑ ÒÇÓÇØÑÆÂ.290, 320 ³×ÑÓÏÖÎËÓÑÄÂÐ Ë ÂÎßÕÇÓÐÂ-
ÕËÄÐÞÌ ÏÇÕÑÆ, ËÐÄÂÓËÂÐÕÐÞÌ ÑÕÐÑÔËÕÇÎßÐÑ ÄÞÃÑÓÂ ÃÂÊËÔ-
ÐÞØ ÔÑÔÕÑâÐËÌ.299 ¥Îâ ÔÎÑÉÐÞØ ÃËÑØËÏËÚÇÔÍËØ ÑÃÝÇÍÕÑÄ
ÒÓâÏÑÌ ÍÄÂÐÕÑÄÑ-ØËÏËÚÇÔÍËÌ ÓÂÔÚÇÕ ÏÂÕÓËÚÐÞØ àÎÇÏÇÐÕÑÄ
Vet ÐÇÄÑÊÏÑÉÇÐ, ÒÑàÕÑÏÖ ÃÞÎÂ ÒÓÇÆÎÑÉÇÐÂ ÑÙÇÐÍÂ àÕÑÅÑ
ÏÂÕÓËÚÐÑÅÑ àÎÇÏÇÐÕÂ ÒÖÕÇÏ ÓÂÔÚÇÕÂ ÍÄÂÊËÍÎÂÔÔËÚÇÔÍÑÅÑ ÕÖÐ-
ÐÇÎßÐÑÅÑ ÒÑÕÑÍÂ ÄÇÓÑâÕÐÑÔÕË.321 ë 324

¹ËÔÎÑ ÓÂÃÑÕ, Ä ÍÑÕÑÓÞØ ËÔÔÎÇÆÖÇÕÔâ ÄÎËâÐËÇ ÓÂÔÕÄÑÓË-
ÕÇÎâ ÐÂ ÄÇÎËÚËÐÖ ÏÂÕÓËÚÐÑÅÑ àÎÇÏÇÐÕÂ Vet , ÐÇÄÇÎËÍÑ (ÔÏ.
ÑÃÊÑÓ 292). ´ÂÍËÇ ÓÂÔÚÇÕÞ ÒÓÑÄÑÆâÕ ÐÂ ÑÔÐÑÄÇ ÖÔÑÄÇÓÛÇÐÔÕÄÑ-
ÄÂÐÐÞØ ÍÑÐÕËÐÖÂÎßÐÞØ ÏÑÆÇÎÇÌ 299 ËÎË ÏÑÎÇÍÖÎâÓÐÞØ
ÔØÇÏ,317 ÍÑÕÑÓÞÇ ÒÑÊÄÑÎâáÕ ÑÒÓÇÆÇÎËÕß ÄÍÎÂÆ ÓÂÔÕÄÑÓËÕÇÎâ
Ë ÄÎËâÐËÇ ÏÑÎÇÍÖÎâÓÐÑÌ ÔÕÓÖÍÕÖÓÞ ÔÑÎßÄÂÕÂ (ÇÅÑ ÍÑÐ×ÑÓÏÂ-
ÙËË, à××ÇÍÕËÄÐÑÅÑ ÓÂÆËÖÔÂ) ÐÂ ÄÇÎËÚËÐÖ Vet . £ ÍÂÚÇÔÕÄÇ
ÒÓËÏÇÓÂ Ä ÕÂÃÎ. 9 ÒÓËÄÇÆÇÐÞ ÓÇÊÖÎßÕÂÕÞ ÓÂÔÚÇÕÂ ØÂÓÂÍÕÇ-
ÓËÔÕËÍ ÒÇÓÇÐÑÔÂ àÎÇÍÕÓÑÐÂ ÆÎâ ÓâÆÂ ÏÑÆÇÎßÐÞØ ÂÐËÑÐÑÄ
(CH2)

ÿ
n , ÍÑÕÑÓÞÇ ÒÑÆÕÄÇÓÉÆÂáÕ ÑÃÔÖÉÆÂáÜÖáÔâ Ä ÎËÕÇÓÂ-

ÕÖÓÇ (ÔÏ.290) ÕÇÐÆÇÐÙËá Í àÍÔÒÑÐÇÐÙËÂÎßÐÑÏÖ ÖÃÞÄÂÐËáVet Ô
ÖÄÇÎËÚÇÐËÇÏ ÓÂÔÔÕÑâÐËâ ÏÇÉÆÖ ÆÑÐÑÓÑÏ Ë ÂÍÙÇÒÕÑÓÑÏ RDA .

XIII. ©ÂÍÎáÚÇÐËÇ
²ÂÔÔÏÑÕÓÇÐÐÞÇ ÄÞÛÇ ÒÓËÏÇÓÞ ËÔÒÑÎßÊÑÄÂÐËâ ÏÑÎÇÍÖÎâÓ-
ÐÞØ ÏÑÆÇÎÇÌ ÆÎâ ËÔÔÎÇÆÑÄÂÐËâ ÔÑÎßÄÂÕÂÙËË Ä ÒÑÎâÓÐÞØ
ÉËÆÍÑÔÕâØ ÒÑÊÄÑÎâáÕ ÍÂÚÇÔÕÄÇÐÐÑ, Â ÒÑÓÑÌ Ë ÍÑÎËÚÇÔÕÄÇÐÐÑ
ÑÙÇÐËÕß ÄÎËâÐËÇ ÓÂÔÕÄÑÓËÕÇÎâ ÐÂ ËÊÏÇÐÇÐËÇ ÔÕÓÖÍÕÖÓÐÞØ Ë
ÕÇÓÏÑÆËÐÂÏËÚÇÔÍËØ ÔÄÑÌÔÕÄ ÔÑÎßÄÂÕËÓÑÄÂÐÐÞØ ÚÂÔÕËÙ, Â
ÕÂÍÉÇ ËÊÖÚËÕß ÑÔÑÃÇÐÐÑÔÕË ×ËÊËÍÑ-ØËÏËÚÇÔÍËØ ÒÓÑÙÇÔÔÑÄ,
ÒÓÑÕÇÍÂáÜËØ ÒÓË ÔÑÎßÄÂÕÂÙËË. £ ÔÖÜÐÑÔÕË, ÏÑÎÇÍÖÎâÓÐÞÌ
ÒÑÆØÑÆ ÒÓÇÆÐÂÊÐÂÚÇÐ ÆÎâ ÖÚÇÕÂ ÆÄÖØ ×ÂÍÕÑÓÑÄ. ±ÇÓÄÞÌ ËÏÇÇÕ
Ä ÑÔÐÑÄÐÑÏ àÐÕÓÑÒËÌÐÑÇ ÒÓÑËÔØÑÉÆÇÐËÇ Ë ÔÄâÊÂÐ Ô à××ÇÍÕÑÏ
ËÔÍÎáÚÇÐÐÑÅÑ ÑÃÝÇÏÂ Ë ÖÒÂÍÑÄÍÑÌ ÏÑÎÇÍÖÎ Ä ÃÎËÉÂÌÛÇÏ
ÑÍÓÖÉÇÐËË ÚÂÔÕËÙ ÔÑÎßÄÂÕÂ. °Ð ÄÑÊÐËÍÂÇÕ ÍÂÍ ÔÎÇÆÔÕÄËÇ
ÍÑÐÇÚÐÑÅÑ ÓÂÊÏÇÓÂ àÕËØ ÚÂÔÕËÙ. £ÕÑÓÑÌ ×ÂÍÕÑÓ ÑÃÖÔÎÑÄÎÇÐ
ÍÑÐÇÚÐÞÏ ÓÂÊÏÇÓÑÏ ÚÂÔÕËÙ ÓÂÔÕÄÑÓËÕÇÎâ, ÄÊÂËÏÑÆÇÌÔÕÄÖá-
ÜËØ Ô ÔÑÎßÄÂÕÑÏ. £ ÓÂÐÐËØ ÕÇÑÓËâØ ÔÑÎßÄÂÕÂÙËË ËÅÐÑÓËÓÑ-
ÄÂÎËÔß ÑÃÂ ×ÂÍÕÑÓÂ. £ ÔÑÄÓÇÏÇÐÐÞØ ÍÑÐÕËÐÖÂÎßÐÞØ ÕÇÑÓËâØ
ÒÑÔÎÇÆÑÄÂÕÇÎßÐÑ ÖÚËÕÞÄÂÇÕÔâ ÒÇÓÄÞÌ ËÊ ÐËØ: âÄÐÑ ÓÂÔÔÏÂÕ-
ÓËÄÂáÕÔâ ÓÂÊÏÇÓ Ë×ÑÓÏÂ ÔÑÎßÄÂÕÂ ÒÖÕÇÏ ÄÞÆÇÎÇÐËâ ÒÑÎÑÔÕË
ËÔÍÎáÚÇÐÐÑÅÑ ÑÃÝÇÏÂ Ä ÍÑÐÕËÐÖÂÎßÐÑÌ ÔÓÇÆÇ. ´ÂÍÑÇ ÑÒËÔÂ-
ÐËÇ ÔÒÓÂÄÇÆÎËÄÑ Ä ÂÔËÏÒÕÑÕËÚÇÔÍÑÏ ÒÓÇÆÇÎÇ
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´ÇÑÓËË, ÍÑÕÑÓÞÇ ÒÓËÐâÕÑ ÐÂÊÞÄÂÕß ÏÑÎÇÍÖÎâÓÐÞÏË,
ÄÞØÑÆâÕ ÊÂ ÓÂÏÍË àÕÑÅÑ ÑÅÓÂÐËÚÇÐËâ.

£ ÒÓÑÔÕÇÌÛËØ ÏÑÎÇÍÖÎâÓÐÞØ ÏÑÆÇÎâØ ÔÑÎßÄÂÕÂÙËË
ÚÂÔÕËÙÞ ÔÑÎßÄÂÕÂ Ë ÓÂÔÕÄÑÓËÕÇÎâ ÔÚËÕÂáÕ Ô×ÇÓËÚÇÔÍËÏË, Ô
ÕÑÚÇÚÐÞÏË ÊÂÓâÆÂÏË ËÎË ÆËÒÑÎâÏË Ä ÙÇÐÕÓÇ Ô×ÇÓÞ. ¯Â àÕÑÏ
ÖÓÑÄÐÇ ÑÒËÔÂÐËâ ÑÃÞÚÐÑ ÖÆÂÇÕÔâ ÒÑÎÖÚËÕß ÂÐÂÎËÕËÚÇÔÍËÇ
×ÑÓÏÖÎÞ ËÎË ÒÑÎÖÂÐÂÎËÕËÚÇÔÍËÇ ÂÎÅÑÓËÕÏÞ ÆÎâ ÓÂÔÚÇÕÂ
ÒÑÎâ ÑÕÍÎËÍÂ, àÐÇÓÅËË ÔÑÎßÄÂÕÂÙËË Ë ÆÓÖÅËØ ÄÇÎËÚËÐ. °ÕÍÂÊ
ÑÕ Ô×ÇÓËÚÇÔÍÑÅÑ ÒÓËÃÎËÉÇÐËâ, ÂÃÔÑÎáÕÐÑ ÐÇÑÃØÑÆËÏÞÌ ÆÎâ
ÓÂÔÚÇÕÂ ÓÇÂÎßÐÞØ ÔËÔÕÇÏ, Ô ÐÇËÊÃÇÉÐÑÔÕßá ÒÓÇÄÓÂÜÂÇÕ ÏÑ-
ÆÇÎßÐÖá ×ËÊËÚÇÔÍÖá ÕÇÑÓËá Ä ÅÓÑÏÑÊÆÍÖá ÄÞÚËÔÎËÕÇÎßÐÖá
ÒÓÑÙÇÆÖÓÖ. ³ÑÑÕÄÇÕÔÕÄÖáÜËÇ ÄÞÚËÔÎÇÐËâ ÐÂËÏÇÐÇÇ ÕÓÖ-
ÆÑÇÏÍË Ä ÍÑÐÕËÐÖÂÎßÐÑÏ ÒÓËÃÎËÉÇÐËË, Ä ÕÑ ÄÓÇÏâ ÍÂÍ ÒÓË-
ÏÇÐÇÐËÇ äÒÑÆÎËÐÐÑã ÏÑÎÇÍÖÎâÓÐÞØ ÓÂÔÚÇÕÑÄ (®¬ ËÎË ®¥)
ÖÄÇÎËÚËÄÂÇÕ ÄÞÚËÔÎËÕÇÎßÐÞÇ ÊÂÕÓÂÕÞ Ä 103 ÓÂÊ Ë ÃÑÎÇÇ.
²ÂÔÚÇÕÞ ÍÑÓÓÇÎâÙËÑÐÐÞØ ×ÖÐÍÙËÌ ÏÇÕÑÆÑÏ ËÐÕÇÅÓÂÎßÐÞØ
ÖÓÂÄÐÇÐËÌ ÊÂÐËÏÂáÕ ÒÑ ÕÓÖÆÑÇÏÍÑÔÕË ÒÓÑÏÇÉÖÕÑÚÐÑÇ ÒÑÎÑ-
ÉÇÐËÇ Ä ÓâÆÖ ÔÑÄÓÇÏÇÐÐÞØ ÄÞÚËÔÎËÕÇÎßÐÞØ ÏÇÕÑÆÑÄ ÕÇÑÓËË
ÔÑÎßÄÂÕÂÙËË.

°ÕÏÇÕËÏ ÕÂÍÉÇ, ÚÕÑ ÔÕÓÖÍÕÖÓÖ ÔÓÇÆÞ ÏÑÉÐÑ ÐÇ ÖÚËÕÞ-
ÄÂÕß, ÇÔÎË ÓÂÔÔÕÑâÐËÇ ÏÇÉÆÖ ÚÂÔÕËÙÂÏË ÔÑÎßÄÂÕÂ Ë ÓÂÔÕÄÑÓË-
ÕÇÎâ ÐÂÏÐÑÅÑ ÒÓÇÄÞÛÂÇÕ ÓÂÊÏÇÓ ÚÂÔÕËÙ ÓÂÔÕÄÑÓËÕÇÎâ. ±ÓË
àÕÑÏ ÏÑÉÐÑ ÒÓËÏÇÐâÕß ÅËÃÓËÆÐÞÇ ÔØÇÏÞ, ÒÎÂÄÐÑ äÔÛËÄÂá-
ÜËÇã ÍÑÐÕËÐÖÂÎßÐÞÌ Ë ÏÑÎÇÍÖÎâÓÐÞÌ ÓÇÉËÏÞ ÑÒËÔÂÐËâ
à××ÇÍÕÑÄ ÔÑÎßÄÂÕÂÙËË, ÔÑÍÓÂÜÂâ ÄÞÚËÔÎËÕÇÎßÐÞÇ ÊÂÕÓÂÕÞ
ÃÇÊ ÊÂÏÇÕÐÑÅÑ ÖÏÇÐßÛÇÐËâ ÆÑÔÕÑÄÇÓÐÑÔÕË ÒÑÎÖÚÂÇÏÞØ
ÓÇÊÖÎßÕÂÕÑÄ.

¯Â ÍÑÐÍÓÇÕÐÞØ ÒÓËÏÇÓÂØ ÒÑÍÂÊÂÐÑ, ÚÕÑ ÏÑÎÇÍÖÎâÓÐÞÇ
ÏÑÆÇÎË ÏÑÉÐÑ à××ÇÍÕËÄÐÑ ËÔÒÑÎßÊÑÄÂÕß ÆÎâ ËÊÖÚÇÐËâ
ÓÂÊÎËÚÐÞØ ÔÑÎßÄÂÕÂÙËÑÐÐÞØ ÔËÔÕÇÏìÑÕ ÔÑÎÇÄÞØ ÓÂÔÕÄÑÓÑÄ
ÆÑ ÓÂÔÕÄÑÓÇÐÐÞØ ÃËÑÏÂÍÓÑÏÑÎÇÍÖÎ. £ÑÊÏÑÉÐÑÔÕß ÔÑÊÆÂÐËâ
ÅËÃÓËÆÐÞØ ÔØÇÏ Ô ÙÇÎßá ÖÚÇÕÂ ËÊÏÇÐÇÐËÌ ÍÑÐ×ÑÓÏÂÙËË Ë
àÎÇÍÕÓÑÐÐÑÌ ÔÕÓÖÍÕÖÓÞ ÏÑÎÇÍÖÎ Ä ÓÂÔÕÄÑÓËÕÇÎÇ ÓÂÔÛËÓâÇÕ
ÑÃÎÂÔÕË ËÔÒÑÎßÊÑÄÂÐËâ ÏÑÎÇÍÖÎâÓÐÞØ ÏÑÆÇÎÇÌ. ´ÂÍ, ÒÇÓ-
ÔÒÇÍÕËÄÞ ÐÂÐÑÕÇØÐÑÎÑÅËË ÔÄâÊÂÐÞ Ô ËÔÔÎÇÆÑÄÂÐËâÏË ÃÑÎß-
ÛÑÅÑ ÚËÔÎÂ ÔÎÑÉÐÞØ ÉËÆÍÑÔÕÇÌ, ÍÑÕÑÓÞÇ ØÂÓÂÍÕÇÓËÊÖáÕÔâ
ÔËÎßÐÑÌ ÏËÍÓÑÐÇÑÆÐÑÓÑÆÐÑÔÕßá Ë ÓÂÊÐÑÑÃÓÂÊÐÑÌ ÐÂÆÏÑÎÇ-
ÍÖÎâÓÐÑÌ ÂÓØËÕÇÍÕÖÓÑÌ, ÄÑÊÐËÍÂáÜÇÌ ÐÂ ÏÇÊÑÔÍÑÒËÚÇÔÍËØ
ÏÂÔÛÕÂÃÂØ.325 ®ÑÎÇÍÖÎâÓÐÞÇ ÏÑÆÇÎË ÏÑÅÖÕ ÔÎÖÉËÕß ÔÄÑÇ-
ÑÃÓÂÊÐÞÏ ÊÑÐÆÑÏ ÒÓË ËÊÖÚÇÐËË ÕÂÍËØ ÏÇÊÑÔÍÑÒËÚÇÔÍËØ
ÔÕÓÖÍÕÖÓ, Ë ÏÑÉÐÑ ÒÑÎÂÅÂÕß, ÚÕÑ Ä àÕÑÌ ÑÃÎÂÔÕË ÃÖÆÖÕ
ÒÑÎÖÚÇÐÞ ÐÑÄÞÇ ËÐÕÇÓÇÔÐÞÇ ÓÇÊÖÎßÕÂÕÞ.

°ÃÊÑÓ ÐÂÒËÔÂÐ ÒÓË ×ËÐÂÐÔÑÄÑÌ ÒÑÆÆÇÓÉÍÇ ²ÑÔÔËÌÔÍÑÅÑ
×ÑÐÆÂ ×ÖÐÆÂÏÇÐÕÂÎßÐÞØ ËÔÔÎÇÆÑÄÂÐËÌ (ÒÓÑÇÍÕÞ å 01-03-
53529, 01-04-97032, 02-03-33049, 00-15-97295, 01-03-07013),
²¶¶ªëª¯´¡³ (ÒÓÑÇÍÕ å 97-03-71049).
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MOLECULARMODELS OF SOLVATION IN POLAR LIQUIDS
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The state-of-the-art theory of solvation in polar liquids is considered. The main molecular models and
schemes protocols for solvation are presented. The schemes based on advanced electrostatic models of
solvation, the use of correlation functions found by solving the integral equations of statistical physics,
and the numerical modelling of solvation processes usingMonte Carlo andmolecular dynamics methods
are described. The attention is focused on the application of the above models to the thermodynamics of
the solvation of ions a hydrophobic and polar molecules. Peculiarities of the modelling of processes
related to solvation such as electron transfer, conformational and tautomeric equilibria, and
solvatochromic shifts in the electronic spectra of the solvated molecules are discussed.
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