
I. £ÄÇÆÇÐËÇ
£ ÐÂÔÕÑâÜÇÇ ÄÓÇÏâ ÆÎâ ÏÑÆÇÎËÓÑÄÂÐËâ ÒÓÑÔÕÓÂÐÔÕÄÇÐÐÑÌ Ë
àÎÇÍÕÓÑÐÐÑÌ ÔÕÓÖÍÕÖÓÞ ÏÑÎÇÍÖÎ ÛËÓÑÍÑ ÒÓËÏÇÐâáÕ ÓÂÊÎËÚ-
ÐÞÇ ÏÇÕÑÆÞ ÍÄÂÐÕÑÄÑÌ ØËÏËË. ³ÕÂÎË ÖÉÇ ÓÖÕËÐÐÞÏË ÓÂÔ-
ÚÇÕÞ ab initio ÏÑÎÇÍÖÎ, ÔÑÆÇÓÉÂÜËØ 15 ë 25 ÂÕÑÏÑÄ àÎÇÏÇÐÕÑÄ
ÄÕÑÓÑÅÑ ÒÇÓËÑÆÂ, Ô ËÔÒÑÎßÊÑÄÂÐËÇÏ ÓÂÔÛËÓÇÐÐÞØ ÃÂÊËÔÑÄ Ë Ô
ÖÚÇÕÑÏ àÎÇÍÕÓÑÐÐÞØ ÍÑÓÓÇÎâÙËÌ ÒÑ ÏÇÕÑÆÖ ®ÇÎÎÇÓÂ ë±ÎÇÔ-
ÔÇÕÂ.1 ®ÇÕÑÆ ×ÖÐÍÙËÑÐÂÎÂ ÒÎÑÕÐÑÔÕË (Density Funtional
Theory (DFT)) ÕÓÇÃÖÇÕ ÏÇÐßÛËØ ÊÂÕÓÂÕ ÄÞÚËÔÎËÕÇÎßÐÞØ
ÓÇÔÖÓÔÑÄ, ÐÑ ÆÎâ ÓÇÛÇÐËâ ÐÇÍÑÕÑÓÞØ ÊÂÆÂÚ ÑÐ ÐÇÒÓËÏÇÐËÏ.2

¥Îâ ÓÂÔÚÇÕÂ ÔËÔÕÇÏ, ÔÑÆÇÓÉÂÜËØ ÆÑ ÐÇÔÍÑÎßÍËØ ÔÑÕÇÐ ÂÕÑ-
ÏÑÄ, ËÔÒÑÎßÊÖáÕ ÒÑÎÖàÏÒËÓËÚÇÔÍËÇ ÏÇÕÑÆÞ.3, 4 °ÆÐÂÍÑ
ËÔÔÎÇÆÑÄÂÕÇÎÇÌ ËÐÕÇÓÇÔÖáÕ ÔÄÑÌÔÕÄÂ ÐÇ ÕÑÎßÍÑ ËÊÑÎËÓÑÄÂÐ-
ÐÞØ ÏÑÎÇÍÖÎ, ÐÑ Ë ÏÑÎÇÍÖÎ, ÐÂØÑÆâÜËØÔâ Ä ÍÑÐÆÇÐÔËÓÑÄÂÐ-
ÐÞØ ×ÂÊÂØ, Õ.Ç. Ä ÓÂÔÕÄÑÓÂØ, ÍÓËÔÕÂÎÎÂØ, ÂÏÑÓ×ÐÞØ ÒÎÇÐÍÂØ Ë
Õ.Æ., ÒÑàÕÑÏÖ Ä ÒÑÔÎÇÆÐËÇ 15 ÎÇÕ ËÐÕÇÐÔËÄÐÑ ÓÂÊÄËÄÂÎËÔß
ÏÇÕÑÆÞ, ÒÑÊÄÑÎâáÜËÇ ÖÚËÕÞÄÂÕß Ä ÍÄÂÐÕÑÄÑ-ØËÏËÚÇÔÍËØ
ÓÂÔÚÇÕÂØ ÄÎËâÐËÇ ÔÓÇÆÞ.

°ÔÑÃÇÐÐÑ ÃÑÎßÛÑÌ ÒÓÑÅÓÇÔÔ ÔÎÇÆÖÇÕ ÑÕÏÇÕËÕß Ä ÑÃÎÂÔÕË
ÏÑÆÇÎËÓÑÄÂÐËâ ÄÊÂËÏÑÆÇÌÔÕÄËÌ ÏÇÉÆÖ ÏÑÎÇÍÖÎÂÏË ÓÂÔÕÄÑ-
ÓÇÐÐÑÅÑ ÄÇÜÇÔÕÄÂ Ë ÓÂÔÕÄÑÓËÕÇÎâ. £ ÕÂÍËØ ËÔÔÎÇÆÑÄÂÐËâØ
ÒÓËÏÇÐâáÕ ÆÄÂ ÒÑÆØÑÆÂ, ÒÑÊÄÑÎâáÜËÇ ÔÑÍÓÂÕËÕß ÒÓÑÆÑÎÉË-
ÕÇÎßÐÑÔÕß ÓÂÔÚÇÕÑÄ ÆÑ ÒÓËÇÏÎÇÏÑÅÑ ÖÓÑÄÐâ. £ ÔÑÑÕÄÇÕÔÕÄËË Ô
ÑÆÐËÏ ËÊ àÕËØ ÒÑÆØÑÆÑÄ ËÔÒÑÎßÊÖáÕ ÅËÃÓËÆÐÑÇ ÑÒËÔÂÐËÇ
ÔËÔÕÇÏÞ: ÍÄÂÐÕÑÄÑ-ÏÇØÂÐËÚÇÔÍÑÇ ÆÎâ ÙÇÐÕÓÂÎßÐÑÌ ÏÑÎÇÍÖÎÞ
Ë ÏÑÎÇÍÖÎâÓÐÑ-ÏÇØÂÐËÚÇÔÍÑÇ ÆÎâ ÏÑÎÇÍÖÎ ÓÂÔÕÄÑÓËÕÇÎâ.5

£ ÔÑÑÕÄÇÕÔÕÄËË Ô ÆÓÖÅËÏ ÒÑÆØÑÆÑÏ ÔÑÎßÄÂÕÐÑÇ ÑÍÓÖÉÇÐËÇ
ÏÑÎÇÍÖÎÞ ÒÓÇÆÔÕÂÄÎâáÕ Ä ÄËÆÇ ÆËàÎÇÍÕÓËÚÇÔÍÑÅÑ ÍÑÐÕË-
ÐÖÖÏÂ.6, 7 ±ÓËÏÇÚÂÕÇÎßÐÑ, ÚÕÑ ÆÂÉÇ Ô ÒÑÏÑÜßá ÒÓÑÔÕÑÌ
ÍÑÐÕËÐÖÂÎßÐÑÌ ÏÑÆÇÎË, ÐÇ ÖÚËÕÞÄÂáÜÇÌ ÔÒÇÙË×ËÚÇÔÍËØ
ÄÊÂËÏÑÆÇÌÔÕÄËÌ ÏÇÉÆÖ ÏÑÎÇÍÖÎÑÌ ÓÂÔÕÄÑÓÇÐÐÑÅÑ ÄÇÜÇÔÕÄÂ
Ë ÇÇ ÒÇÓÄÑÌ ÔÑÎßÄÂÕÐÑÌ ÑÃÑÎÑÚÍÑÌ, ÏÑÉÐÑ ÆÑÔÕÂÕÑÚÐÑ ÕÑÚÐÑ
ÒÓÇÆÔÍÂÊÂÕß àÐÇÓÅËË ÔÑÎßÄÂÕÂÙËË ÓâÆÂ ÏÑÎÇÍÖÎâÓÐÞØ ËÑÐÑÄ,
Â ÕÂÍÉÇ, ÐÂÒÓËÏÇÓ, ÑÃÝâÔÐËÕß ÒÓËÚËÐÖ ÔÖÜÇÔÕÄÑÄÂÐËâ ÏÑÎÇ-
ÍÖÎÞ ÅÎËÙËÐÂ Ä ÄÑÆÐÑÏ ÓÂÔÕÄÑÓÇ Ä ÄËÆÇ ÙÄËÕÕÇÓ-ËÑÐÂ.8

¬ÓÑÏÇ ÕÑÅÑ, ÍÑÐÕËÐÖÂÎßÐÞÇ ÏÑÆÇÎË ËÔÒÑÎßÊÖáÕ ÆÎâ ÓÂÔÚÇÕÂ
ÔÑÎßÄÂÕÑØÓÑÏÐÞØ à××ÇÍÕÑÄ.9 ë 11

µÚËÕÞÄÂâ ÐÂÎËÚËÇ ÆÂÎßÐÇÅÑ ÒÑÓâÆÍÂ Ä ÍÓËÔÕÂÎÎÂØ,
ÏÑÉÐÑ ÒÓÇÆÒÑÎÑÉËÕß, ÚÕÑ ÆÂÎßÐÑÆÇÌÔÕÄÖáÜËÇ àÎÇÍÕÓÑÔÕÂ-
ÕËÚÇÔÍËÇ ÔËÎÞ Ä ÐËØ ËÅÓÂáÕ ÇÜÇ ÃÑÎÇÇ ÄÂÉÐÖá ÓÑÎß, ÚÇÏ Ä
ÓÂÔÕÄÑÓÂØ. ±ÓË àÕÑÏ ÏÐÑÅÑÚËÔÎÇÐÐÞÇ ÕÇÑÓÇÕËÚÇÔÍËÇ Ë ÏÇÕÑ-
ÆËÚÇÔÍËÇ ÒÓËÇÏÞ, ÓÂÊÓÂÃÑÕÂÐÐÞÇ ÆÎâ ÔÑÎßÄÂÕÐÞØ ÏÑÆÇÎÇÌ,
ÏÑÅÖÕ ÃÞÕß ÒÓËÏÇÐÇÐÞ Ë Í ÍÓËÔÕÂÎÎËÚÇÔÍÑÏÖ ÔÑÔÕÑâÐËá.

±ÑÔÎÇÆÑÄÂÕÇÎßÐÞÌ ÍÄÂÐÕÑÄÑ-ÏÇØÂÐËÚÇÔÍËÌ ÒÑÆØÑÆ ÒÓÇÆ-
ÒÑÎÂÅÂÇÕ ÑÒÓÇÆÇÎÇÐËÇ ÊÑÐÐÑÌ ÔÕÓÖÍÕÖÓÞ ÍÓËÔÕÂÎÎÂ Ä ÒÇÓËÑ-
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ÆËÚÇÔÍËØ ÅÓÂÐËÚÐÞØ ÖÔÎÑÄËâØ.12, 13 ¥Îâ àÕÑÌ ÙÇÎË ÔÖÜÇÔÕÄÖáÕ
ÍÑÏÒßáÕÇÓÐÞÇ ÒÓÑÅÓÂÏÏÞ ÓÂÔÚÇÕÑÄ ÏÇÕÑÆÂÏË ·ÂÓÕÓË ë
¶ÑÍÂ (HF),14 DFT,15 Â ÕÂÍÉÇ ÒÑÎÖàÏÒËÓËÚÇÔÍËÏË 16 ÏÇÕÑÆÂ-
ÏË. £ ÑÓÅÂÐËÚÇÔÍÑÌ ÍÓËÔÕÂÎÎÑÅÓÂ×ËË ÕÂÍÑÌ ÒÑÆØÑÆ ÐÇ ÒÑÎÖ-
ÚËÎ ÛËÓÑÍÑÅÑ ÓÂÔÒÓÑÔÕÓÂÐÇÐËâ, ÄÇÓÑâÕÐÑ, ÒÑ ÆÄÖÏ ÒÓËÚË-
ÐÂÏ: ÄÑ-ÒÇÓÄÞØ, ÐÂ ÊÑÐÐÞÇ ÓÂÔÚÇÕÞ ÖØÑÆËÕ ÐÂÏÐÑÅÑ ÃÑÎßÛÇ
ÄÓÇÏÇÐË, ÚÇÏ ÐÂ ÓÂÔÚÇÕÞ ËÊÑÎËÓÑÄÂÐÐÞØÏÑÎÇÍÖÎ; ÄÑ-ÄÕÑÓÞØ,
ÔÖÜÇÔÕÄÖáÕ ÑÒÓÇÆÇÎÇÐÐÞÇ ÔÎÑÉÐÑÔÕË ÒÓË ÔÑÒÑÔÕÂÄÎÇÐËË
ÓÇÊÖÎßÕÂÕÑÄ ÊÑÐÐÞØ ÓÂÔÚÇÕÑÄ ÍÓËÔÕÂÎÎÑÄ Ë ÓÂÔÚÇÕÑÄ ËÊÑÎË-
ÓÑÄÂÐÐÞØ ÏÑÎÇÍÖÎ. °ÆÐÂÍÑ Ä ÃÑÎßÛËÐÔÕÄÇ ÔÎÖÚÂÇÄ àÎÇÍÕÓÑÐ-
ÐÂâ ÔÕÓÖÍÕÖÓÂ ÏÑÎÇÍÖÎ Ä ÍÓËÔÕÂÎÎÂØ ÒÓËÐÙËÒËÂÎßÐÑ ÐÇ ÑÕÎË-
ÚÂÇÕÔâ ÑÕ ÔÕÓÖÍÕÖÓÞ ËÊÑÎËÓÑÄÂÐÐÞØ ÏÑÎÇÍÖÎ, ÒÑàÕÑÏÖ
à××ÇÍÕ ÏÇÉÏÑÎÇÍÖÎâÓÐÞØ ÄÊÂËÏÑÆÇÌÔÕÄËÌ ÏÑÉÐÑ ÖÚÇÔÕß
ÒÖÕÇÏ ÄÍÎáÚÇÐËâ ÄÐÇÛÐÇÅÑ àÎÇÍÕÓÑÔÕÂÕËÚÇÔÍÑÅÑ ÒÑÕÇÐÙËÂÎÂ
(¿±) Ä ÏÑÎÇÍÖÎâÓÐÞÌ ÅÂÏËÎßÕÑÐËÂÐ. ±ÑÔÎÇÆÐÇÇ, ÍÑÐÇÚÐÑ,
ÐÇÔÒÓÂÄÇÆÎËÄÑ ÆÎâ ÍÓËÔÕÂÎÎÑÄ ÏÑÎÇÍÖÎâÓÐÞØ ÍÑÏÒÎÇÍÔÑÄ Ô
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ÐËÚËÕßÔâ ÑÆÐÑÏÇÓÐÞÏ ÒÓÇÆÔÕÂÄÎÇÐËÇÏ,17 ÕÑÅÆÂ ÍÂÍ ÏÇÉÔÕÑ-
ÒÑÚÐÞÇ ÄÊÂËÏÑÆÇÌÔÕÄËâ ÏÑÅÖÕ ÃÞÕß ÑÒËÔÂÐÞ Ä ÕÇÓÏËÐÂØ
ÄÐÇÛÐÇÅÑ ÒÑÕÇÐÙËÂÎÂ.
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ÆÇÎÇÐ ÍÂÍ ÒÑÕÇÐÙËÂÎ, ÆÇÌÔÕÄÖáÜËÌ ÐÂ ÃÇÔÍÑÐÇÚÐÑ ÏÂÎÞÌ
ÕÑÚÇÚÐÞÌ ÊÂÓâÆ, ÄÐÇÔÇÐÐÞÌ Ä ÍÓËÔÕÂÎÎËÚÇÔÍÖá ÓÇÛÇÕÍÖ.
£ ÍÂÉÆÑÌ ÕÑÚÍÇ ÒÓÑÔÕÓÂÐÔÕÄÂ Ô ÍÑÑÓÆËÐÂÕÂÏË r ÑÐ âÄÎâÇÕÔâ
ÔÍÂÎâÓÐÑÌ ×ÖÐÍÙËÇÌ j(r), ÍÑÕÑÓÂâ ÊÂÄËÔËÕ ÑÕ ÓÂÔÒÓÇÆÇÎÇÐËâ
ÊÂÓâÆÑÄÑÌ ÒÎÑÕÐÑÔÕË s(r)

j�r� �
�
V

s�r0�
jrÿ r0j dr

0, (1)

ÅÆÇ ËÐÕÇÅÓËÓÑÄÂÐËÇ ÒÓÑÄÑÆËÕÔâ ÒÑ ÄÔÇÏÖ ÑÃÝÇÏÖ V ÍÓËÔÕÂÎÂ.
©ÂÓâÆÑÄÂâ ÒÎÑÕÐÑÔÕß s(r) ËÏÇÇÕ âÆÇÓÐÖá Ë àÎÇÍÕÓÑÐÐÖá

ÔÑÔÕÂÄÎâáÜËÇ

s�r� �
"X

i

Zid�rÿ Ri�
#
ÿr�r�, (2)

ÅÆÇ Zi Ë Ri ì ÔÑÑÕÄÇÕÔÕÄÇÐÐÑ ÊÂÓâÆ Ë ÍÑÑÓÆËÐÂÕÞ i-ÅÑ
ÂÕÑÏÐÑÅÑ âÆÓÂ, d ì ÆÇÎßÕÂ-×ÖÐÍÙËâ, r(r) ì àÎÇÍÕÓÑÐÐÂâ
ÒÎÑÕÐÑÔÕß.19 ¦ÔÎË ÍÓËÔÕÂÎÎ ËÏÇÇÕ ÍÑÐÇÚÐÞÇ ÓÂÊÏÇÓÞ, ÕÑ
ÄÞÓÂÉÇÐËÇ ÆÎâ j(r) ÆÑÎÉÐÑ ÄÍÎáÚÂÕß ÕÂÍÉÇ ÒÑÕÇÐÙËÂÎ j0 ,
ÍÑÕÑÓÞÌ ÑÒÓÇÆÇÎâÇÕÔâ ×ÑÓÏÑÌ Ë ÔÕÓÖÍÕÖÓÑÌ ÒÑÄÇÓØÐÑÔÕË
ÍÓËÔÕÂÎÎÂ.20 ²ÂÔÒÓÇÆÇÎÇÐËÇ j(r) Ä ÍÓËÔÕÂÎÎÇ ÏÑÉÇÕ ÃÞÕß
ÒÑÎÖÚÇÐÑ, ÐÂÒÓËÏÇÓ, Ä àÎÇÍÕÓÑÐÑÅÓÂ×ËÚÇÔÍÑÏ àÍÔÒÇÓË-
ÏÇÐÕÇ.21

ªÐÑÇ ÑÒÓÇÆÇÎÇÐËÇ àÎÇÍÕÓÑÔÕÂÕËÚÇÔÍÑÅÑ ÒÑÕÇÐÙËÂÎÂ ÆÂÇÕ
àÐÇÓÅÇÕËÚÇÔÍËÌ ÒÑÆØÑÆ. £ ÂÕÑÏ-ÂÕÑÏÐÑÏ ÒÓËÃÎËÉÇÐËË ÒÑÎ-
ÐÂâ àÐÇÓÅËâ ÏÑÎÇÍÖÎâÓÐÑÅÑ ÍÓËÔÕÂÎÎÂ ÏÑÉÇÕ ÃÞÕß ÒÓÇÆ-
ÔÕÂÄÎÇÐÂ ÍÂÍ

E=Er7d+Ee , (3)

ÅÆÇ Er7d ì ÔÖÏÏÂ àÐÇÓÅËÌ ÑÕÕÂÎÍËÄÂÐËâ ÊÂÒÑÎÐÇÐÐÞØ àÎÇÍÕ-
ÓÑÐÐÞØ ÑÃÑÎÑÚÇÍ Ë ÆËÔÒÇÓÔÐÑÅÑ ÒÓËÕâÉÇÐËâ ÂÕÑÏÑÄ ÏÇÉÆÖ
ÄÔÇÏË ÏÑÎÇÍÖÎÂÏË Ä ÍÓËÔÕÂÎÎÇ, Ee ì ÔÖÏÏÂÓÐÂâ àÐÇÓÅËâ
ÍÖÎÑÐÑÄÔÍÑÅÑ ÏÇÉÏÑÎÇÍÖÎâÓÐÑÅÑ ÄÊÂËÏÑÆÇÌÔÕÄËâ.22

±ÇÓÄÑÇ ÔÎÂÅÂÇÏÑÇ Ä ×ÑÓÏÖÎÇ (3) ÑÒÓÇÆÇÎâáÕ Ô ËÔÒÑÎßÊÑ-
ÄÂÐËÇÏ àÏÒËÓËÚÇÔÍËØ ÒÂÓÐÞØ ÒÑÕÇÐÙËÂÎÑÄ 6 ë 12 ËÎË 6 ë exp,
ÄÕÑÓÑÇ ÔÎÂÅÂÇÏÑÇ ÓÂÔÔÚËÕÞÄÂáÕ ËÊ ÓÂÔÒÓÇÆÇÎÇÐËâ ÊÂÓâÆÑÄÑÌ
ÒÎÑÕÐÑÔÕË Ä ÏÑÎÇÍÖÎÇ, ÊÂÆÂÐÐÑÅÑ ×ÑÓÏÖÎÑÌ (2):

Ee � ÿ
X
i

X
j

�
V

�
si�r1�sj�r2�
jr1 ÿ r2j

dr1dr2 , (4)

ÅÆÇ ËÐÕÇÅÓËÓÑÄÂÐËÇ ÒÓÑÄÑÆËÕÔâ ÒÑ ÄÔÇÏÖ ÑÃÝÇÏÖ ÍÓËÔÕÂÎÎÂ
V, Â ÔÖÏÏËÓÑÄÂÐËÇ ì ÒÑ ÄÔÇÏ ÒÂ'ÓÂÏ ÏÑÎÇÍÖÎ Ä ÍÓËÔÕÂÎÎÇ
(i< j ). £ÞÓÂÉÇÐËÇ ÆÎâ Ee ÏÑÉÐÑ ÒÇÓÇÒËÔÂÕß Ä ÄËÆÇ

Ee � ÿN
�
V

U�r�sA�r�dr, (5)

ÅÆÇNìÚËÔÎÑ ÏÑÎÇÍÖÎ Ä ÍÓËÔÕÂÎÎÇ, ÂU(r)ì àÎÇÍÕÓÑÔÕÂÕËÚÇ-
ÔÍËÌ ÒÑÕÇÐÙËÂÎ, Ä ÍÑÕÑÓÑÏ ÐÂØÑÆËÕÔâ ÏÑÎÇÍÖÎÂ A, ÔÑÊÆÂÄÂÇ-
ÏÞÌ ÄÔÇÏË ÑÔÕÂÎßÐÞÏË N71 ÏÑÎÇÍÖÎÂÏË ÍÓËÔÕÂÎÎÂ.
ªÐÑÅÆÂ, ÚÕÑÃÞ ÑÕÎËÚÂÕß ÒÑÕÇÐÙËÂÎ j(r) ÑÕ ÒÑÕÇÐÙËÂÎÂ U(r),
ÒÑÔÎÇÆÐËÌ ÐÂÊÞÄÂáÕ ÒÑÕÇÐÙËÂÎÑÏ®ÂÆÇÎÖÐÅÂ (ÔÏ.23).

ªÔÔÎÇÆÑÄÂÐËâ ÕÑÒÑÎÑÅËÚÇÔÍËØ ÑÔÑÃÇÐÐÑÔÕÇÌ ÓÂÔÒÓÇÆÇ-
ÎÇÐËâ j(r) Ä ÓÂÊÎËÚÐÞØ ÍÓËÔÕÂÎÎÂØ ÆÂáÕ ÄÂÉÐÖá ËÐ×ÑÓÏÂ-
ÙËá ÑÃ àÎÇÍÕÓËÚÇÔÍÑÏ ÒÑÎÇ ÄÐÖÕÓË ÍÓËÔÕÂÎÎÂ,24, 25 Ä ÚÂÔÕ-
ÐÑÔÕË ÑÃ ÑÔÑÃÇÐÐÑÔÕâØ ÏÇÉÏÑÎÇÍÖÎâÓÐÞØ ÄÊÂËÏÑÆÇÌÔÕÄËÌ.
°ÆÐÂÍÑ ÒÓÇÆÏÇÕÑÏ ÐÂÔÕÑâÜÇÅÑ ÑÃÊÑÓÂ âÄÎâÇÕÔâ ÕÑÎßÍÑ
ÒÑÕÇÐÙËÂÎ U(r), ÒÓËÚÇÏ ÄÐËÏÂÐËÇ ÂÍÙÇÐÕËÓÑÄÂÐÑ ÐÂ ÏÇÕÑÆÂØ
ÇÅÑ ÄÞÚËÔÎÇÐËâ Ë ÄÍÎáÚÇÐËâ Ä ÍÄÂÐÕÑÄÑ-ØËÏËÚÇÔÍËÇ ÓÂÔÚÇÕ-
ÐÞÇ ÔØÇÏÞ.

III. £ÞÚËÔÎÇÐËÇ àÎÇÍÕÓÑÔÕÂÕËÚÇÔÍÑÅÑ
ÒÑÕÇÐÙËÂÎÂ Ë ÏÑÆË×ËÍÂÙËâ ÅÂÏËÎßÕÑÐËÂÐÂ
ÏÑÎÇÍÖÎÞ
¯ÂËÃÑÎÇÇ ÒÓÑÔÕÑÌ ÔÒÑÔÑÃ ÏÑÆÇÎËÓÑÄÂÐËâ àÎÇÍÕÓÑÔÕÂÕËÚÇ-
ÔÍÑÅÑ ÄÊÂËÏÑÆÇÌÔÕÄËâ ÏÑÎÇÍÖÎÞ Ô ÇÇ ÍÓËÔÕÂÎÎËÚÇÔÍËÏ ÑÍÓÖ-
ÉÇÐËÇÏ ÔÑÔÕÑËÕ Ä ÐÇÒÑÔÓÇÆÔÕÄÇÐÐÑÏ ÄÍÎáÚÇÐËË Ä ÏÑÎÇÍÖÎâÓ-
ÐÞÌ ÅÂÏËÎßÕÑÐËÂÐ ÐÂÃÑÓÂ ÕÑÚÇÚÐÞØ ÊÂÓâÆÑÄ (ÑÕ ÐÇÔÍÑÎßÍËØ
ÆÇÔâÕÍÑÄ ÆÑ ÐÇÔÍÑÎßÍËØ ÔÑÕÇÐ), ÓÂÔÒÑÎÑÉÇÐÐÞØ ÄÑÍÓÖÅ ÏÑÎÇ-
ÍÖÎÞ. ¿ÕÑ ÐÇ ÄÞÊÞÄÂÇÕ ÔÖÜÇÔÕÄÇÐÐÑÅÑ ÖÄÇÎËÚÇÐËâ ÒÓÑÆÑÎÉË-
ÕÇÎßÐÑÔÕË ÓÂÔÚÇÕÑÄ, ÕÂÍ ÍÂÍ ÄÑÊÓÂÔÕÂÇÕ ÕÑÎßÍÑ ÚËÔÎÑ ÑÆÐÑ-
àÎÇÍÕÓÑÐÐÞØ ËÐÕÇÅÓÂÎÑÄ. £ÒÇÓÄÞÇ ÕÂÍÂâ ÕÇØÐËÍÂ ÃÞÎÂ ËÔ-
ÒÑÎßÊÑÄÂÐÂ ÃÑÎÇÇ 30 ÎÇÕ ÐÂÊÂÆ 26 ÆÎâ ÏÑÆÇÎËÓÑÄÂÐËâ ÏÇÕÑ-
ÆÑÏ HF ËÔÍÂÉÇÐËâ ÔÕÓÖÍÕÖÓÞ ËÑÐÂ H3O+ Ä ÍÓËÔÕÂÎÎÂØ
HCl .H2O Ë H2SO4

. 2H2O. ¥Îâ ÖÚÇÕÂ ÄÎËâÐËâ ÑÍÓÖÉÇÐËâ Ä
ÙËÕËÓÖÇÏÑÌ ÓÂÃÑÕÇ ÊÂÆÂÄÂÎË 50 ÕÑÚÇÚÐÞØ ÊÂÓâÆÑÄ, ÓÂÔÒÑÎÑ-
ÉÇÐÐÞØ ÐÂ ÄÂÐ-ÆÇÓ-ÄÂÂÎßÔÑÄÑÌ ÒÑÄÇÓØÐÑÔÕË ÏÑÎÇÍÖÎâÓÐÑÅÑ
ËÑÐÂ. ¡ÐÂÎÑÅËÚÐÞÌ ÒÑÆØÑÆ ÃÞÎ ÒÓËÏÇÐÇÐ ÒÓË ËÔÔÎÇÆÑÄÂÐËË
ÍÓËÔÕÂÎÎÑÄ ÙËÂÐÑ×ÑÓÏÂÏËÆÂ:27 ÂÕÑÏÞ 8 ÏÑÎÇÍÖÎ ÒÇÓÄÑÅÑ
ÑÍÓÖÉÇÐËâ ÃÞÎË ÒÓÇÆÔÕÂÄÎÇÐÞ 84 ÕÑÚÇÚÐÞÏË ÊÂÓâÆÂÏË, ÊÐÂ-
ÚÇÐËâ ÍÑÕÑÓÞØ ÑÃÐÑÄÎâÎËÔß Ä ÍÂÉÆÑÏ ÙËÍÎÇ ÔÂÏÑÔÑÅÎÂÔÑÄÂ-
ÐËâ ÒÑÎâ (³³±). £ ÐÂÔÕÑâÜÇÇ ÄÓÇÏâ ÄÑÊÏÑÉÐÑÔÕß ËÔÒÑÎßÊÑ-
ÄÂÐËâ ÕÑÚÇÚÐÞØ ÊÂÓâÆÑÄ ÒÓÇÆÑÔÕÂÄÎâáÕ ÕÂÍËÇ ÒÑÒÖÎâÓÐÞÇ
ÒÓÑÅÓÂÏÏÞ ÆÎâ ÐÇàÏÒËÓËÚÇÔÍËØ ÓÂÔÚÇÕÑÄ, ÍÂÍ Gaussian,
Gamess Ë ADF.

±ÑÔÍÑÎßÍÖ ÓâÆ (4) ÔØÑÆËÕÔâ ÑÚÇÐß ÏÇÆÎÇÐÐÑ, ÒÓË ÄÞÚËÔÎÇ-
ÐËË ÓÇÛÇÕÑÚÐÞØ ÔÖÏÏ Ä ÍÓËÔÕÂÎÎÑÅÓÂ×ËË ÑÃÞÚÐÑ ËÔÒÑÎß-
ÊÖáÕ ÏÇÕÑÆ ¿ÄÂÎßÆÂ.28 ±ÓËÏÇÐËÕÇÎßÐÑ ÍHF-ÓÂÔÚÇÕÂÏ ÏÇÕÑÆ
¿ÄÂÎßÆÂ ÏÑÆË×ËÙËÓÑÄÂÐ ÕÂÍËÏ ÑÃÓÂÊÑÏ, ÚÕÑ ÒÑÎÖÚÂÇÏÞÇ
äÒÂÓÐÞÇ ÍÑÐÔÕÂÐÕÞ ®ÂÆÇÎÖÐÅÂã ËÔÒÑÎßÊÖáÕ ÆÎâ ÏÑÆË×ËÍÂ-
ÙËË ÍÖÎÑÐÑÄÔÍËØ ËÐÕÇÅÓÂÎÑÄ ÃÇÊ ÒÇÓÇÑÒÓÇÆÇÎÇÐËâ ÓÇÛÇÕÑÚ-
ÐÞØ ÔÖÏÏ Ä ÍÂÉÆÑÏ ÙËÍÎÇ ³³±.29, 30

°ÕÏÇÕËÏ, ÚÕÑ ÕÑÚÐÑÇ ÑÒÓÇÆÇÎÇÐËÇ ¿± ÐÇÑÃØÑÆËÏÑ ÆÎâ
ÄÞÚËÔÎÇÐËâ àÎÇÍÕÓÑÔÕÂÕËÚÇÔÍÑÅÑ ÄÍÎÂÆÂ Ä àÐÇÓÅËá ÍÓËÔÕÂÎ-
ÎËÚÇÔÍÑÌ ÓÇÛÇÕÍË, ÕÑÅÆÂ ÍÂÍ ËÊÏÇÐÇÐËÇ ÔÕÓÖÍÕÖÓÞ ÏÑÎÇÍÖÎÞ
Ä ÍÓËÔÕÂÎÎÇ ÄÞÊÞÄÂÇÕÔâ Ä ÒÇÓÄÖá ÑÚÇÓÇÆß ÅÓÂÆËÇÐÕÑÏ ÒÑÕÇÐ-
ÙËÂÎÂ Ä ÇÇ ÒÓÇÆÇÎÂØ. ²âÆ Ä ÄÞÓÂÉÇÐËË ÆÎâ ÅÓÂÆËÇÐÕÂ ÒÑÕÇÐ-
ÙËÂÎÂ ÔØÑÆËÕÔâ ÐÂÏÐÑÅÑ ÃÞÔÕÓÇÇ, ÚÇÏ ÓâÆ (4), ÒÓËÚÇÏ ÔÍÑ-
ÓÑÔÕß ÔØÑÆËÏÑÔÕË ÔËÎßÐÑ ÊÂÄËÔËÕ ÑÕ ÒÓÑÔÕÓÂÐÔÕÄÇÐÐÑÌ
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ÅÓÖÒÒÞ ÔËÏÏÇÕÓËË ÍÓËÔÕÂÎÎÂ. ±ÑàÕÑÏÖ Ä ÐÇÍÑÕÑÓÞØ ÔÎÖÚÂâØ
ÖÚÇÕ ÄÎËâÐËâ ÕÑÎßÍÑ ÃÎËÉÂÌÛËØ ÔÑÔÇÆÇÌ (Ä ÒÓÇÆÇÎÂØ
10 ë 20�A) ÒÓËÄÑÆËÕ Í ÆÑÔÕÂÕÑÚÐÑ ÕÑÚÐÞÏ ÓÇÊÖÎßÕÂÕÂÏ, ÍÑÕÑ-
ÓÞÇ ÒÓÂÍÕËÚÇÔÍË ÐÇ ÖÎÖÚÛÂáÕÔâ ÒÓË ÄÍÎáÚÇÐËË Ä ÓÂÔÚÇÕ
ÃÑÎÇÇ ÖÆÂÎÇÐÐÞØ ÏÑÎÇÍÖÎ.31 °ÆÐÂÍÑ ÆÎâ ÍÓËÔÕÂÎÎÑÄ, ÔÑÔÕÑâ-
ÜËØ ËÊ ÏÑÎÇÍÖÎ Ô ÃÑÎßÛËÏË ÆËÒÑÎßÐÞÏË ÏÑÏÇÐÕÂÏË, Â
ÕÂÍÉÇ ÆÎâ ÐÇÙÇÐÕÓÑÔËÏÏÇÕÓËÚÐÞØ ÒÓÑÔÕÓÂÐÔÕÄÇÐÐÞØ ÅÓÖÒÒ
ÑÛËÃÍÂ ÑÃÓÞÄÂ ÓâÆÂ ÄÑÊÓÂÔÕÂÇÕ. £ àÕËØ ÔÎÖÚÂâØ ÆÎâ ÆÑÔÕË-
ÉÇÐËâ ÖÆÑÄÎÇÕÄÑÓËÕÇÎßÐÑÌ ÕÑÚÐÑÔÕË ÓÂÔÚÇÕÂ ÃÞÄÂÇÕ ÐÇÑÃØÑ-
ÆËÏÑ ÒÓÑÄÑÆËÕß ÔÖÏÏËÓÑÄÂÐËÇ Ä ÒÓÇÆÇÎÂØ Ô×ÇÓÞ ÓÂÆËÖÔÑÏ
100 ë 200�A.32

£ ÓÂÐÐËØ ÓÂÃÑÕÂØ 26, 27, 33 ¿± ÍÓËÔÕÂÎÎÂ ÄÞÚËÔÎâÎË Ô
ËÔÒÑÎßÊÑÄÂÐËÇÏ ÕÑÚÇÚÐÞØ ÂÕÑÏÐÞØ ÊÂÓâÆÑÄ, ÑÒÓÇÆÇÎâÇÏÞØ
ÓÂÔÚÇÕÐÞÏ ÒÖÕÇÏ ÒÑ ÏÇÕÑÆÖ ®ÂÎÎËÍÇÐÂ. £ ÐÂÔÕÑâÜÇÇ ÄÓÇÏâ
ÑÃÜÇÒÓËÊÐÂÐÑ, ÚÕÑ ÏÂÎÎËÍÇÐÑÄÔÍËÇ ÊÂÓâÆÞ ÐÇÒÓËÅÑÆÐÞ ÆÎâ
ÓÂÔÚÇÕÂ ÏÑÎÇÍÖÎâÓÐÑÅÑ àÎÇÍÕÓÑÔÕÂÕËÚÇÔÍÑÅÑ ÒÑÕÇÐÙËÂÎÂ
(®¿±) 34, 35 Ë ÐÇ ÄÑÔÒÓÑËÊÄÑÆâÕ ÆËÒÑÎßÐÞÇ ÏÑÏÇÐÕÞ ÏÑÎÇ-
ÍÖÎ,36 ÒÑàÕÑÏÖ ÒÑÎÖÚËÎË ÓÂÊÄËÕËÇ ÓÂÊÎËÚÐÞÇ ÂÎßÕÇÓÐÂÕËÄ-
ÐÞÇ ÔØÇÏÞ ÒÓÇÆÔÕÂÄÎÇÐËâ ÊÂÓâÆÑÄÑÌ ÒÎÑÕÐÑÔÕË Ä ÏÑÎÇÍÖÎÇ.
£ ÏÑÎÇÍÖÎâÓÐÑÌ ÏÇØÂÐËÍÇ ÛËÓÑÍÑ ËÔÒÑÎßÊÖáÕ ÊÂÓâÆÞ, ÒÑÎÖ-
ÚÂÇÏÞÇ ÒÖÕÇÏ ÒÑÆÅÑÐÍË Í ®¿±, ÄÞÚËÔÎâÇÏÑÏÖ ËÊ ÓÂÔÒÓÇÆÇ-
ÎÇÐËâ ÊÂÓâÆÑÄÑÌ ÒÎÑÕÐÑÔÕË,37, 38 ÑÆÐÂÍÑ ÆÎâ ÃÑÎßÛËØ ÏÑÎÇ-
ÍÖÎ àÕÂ ÊÂÆÂÚÂ ÒÎÑØÑ ÑÃÖÔÎÑÄÎÇÐÂ. ±ÓÇÆÎÑÉÇÐÂ ÕÂÍÉÇ ÒÓÑ-
ÙÇÆÖÓÂ àÏÒËÓËÚÇÔÍÑÌ ÍÑÓÓÇÍÙËË ÏÂÎÎËÍÇÐÑÄÔÍËØ ÊÂÓâÆÑÄ,
ÒÑÎÖÚÂÇÏÞØ Ä ÒÑÎÖàÏÒËÓËÚÇÔÍËØ (Austin Model 1 (AM1),39

Parameterization 3 (PM3),40 Intermediate Neglecting of Diffe-
rential Overlap-Spectroscopic Parametrization (INDO/S)41) Ë
ÐÇàÏÒËÓËÚÇÔÍËØ ÓÂÔÚÇÕÂØ, ÒÂÓÂÏÇÕÓËÊÑÄÂÐÐÂâ Ô ËÔÒÑÎßÊÑÄÂ-
ÐËÇÏ àÍÔÒÇÓËÏÇÐÕÂÎßÐÞØ ÊÐÂÚÇÐËÌ ÆËÒÑÎßÐÞØ ÏÑÏÇÐÕÑÄ
ÏÂÎÞØ ÑÓÅÂÐËÚÇÔÍËØ ÏÑÎÇÍÖÎ.42, 43 ¡ÄÕÑÓÞ àÕÑÌ ÒÓÑÙÇÆÖÓÞ
ÒÓÇÆÒÑÎÂÅÂÎË ÐÇ ÕÑÎßÍÑ ÒÓÇÑÆÑÎÇÕß ÐÇÆÑÔÕÂÕÍË, ÄÞÕÇÍÂá-
ÜËÇ ËÊ ÔÂÏÑÅÑ ÑÒÓÇÆÇÎÇÐËâ ÏÂÎÎËÍÇÐÑÄÔÍËØ ÊÂÓâÆÑÄ, ÐÑ Ë Ä
ÊÐÂÚËÕÇÎßÐÑÌ ÔÕÇÒÇÐË ÍÑÏÒÇÐÔËÓÑÄÂÕß ÔËÔÕÇÏÂÕËÚÇÔÍËÇ
ÑÛËÃÍË, ÒÓËÔÖÜËÇ ÒÑÎÖàÏÒËÓËÚÇÔÍËÏ ÏÇÕÑÆÂÏ Ë ÏÇÕÑÆÖ
HF, Â ÕÂÍÉÇ ÑÛËÃÍË Ä ÓÂÔÚÇÕÂØ DFT, ÄÞÊÄÂÐÐÞÇ ÑÅÓÂÐËÚÇÐ-
ÐÑÔÕßá ÃÂÊËÔÂ. ¥ÇÌÔÕÄËÕÇÎßÐÑ, ÆÎâ ËÔØÑÆÐÑÌ ÄÞÃÑÓÍË ËÊ
198 ÏÂÎÞØ ÏÑÎÇÍÖÎ ÖÍÂÊÂÐÐÂâ ÒÓÑÙÇÆÖÓÂ ÄÑÔÒÓÑËÊÄÑÆËÕ àÍÔ-
ÒÇÓËÏÇÐÕÂÎßÐÞÇ ÊÐÂÚÇÐËâ ÆËÒÑÎßÐÞØ ÏÑÏÇÐÕÑÄ ÔÑ ÔÓÇÆÐÇ-
ÍÄÂÆÓÂÕËÚÐÑÌ ÑÛËÃÍÑÌ 0.25 ë 0.17 ¥ (Ä ÊÂÄËÔËÏÑÔÕË ÑÕ
ËÔÒÑÎßÊÑÄÂÐÐÑÅÑ ÍÄÂÐÕÑÄÑ-ØËÏËÚÇÔÍÑÅÑ ÏÇÕÑÆÂ), ÚÕÑ Ä ÒÑÎ-
ÕÑÓÂ ë ÆÄÂ ÓÂÊÂ ÏÇÐßÛÇ, ÚÇÏ ÒÓË ÓÂÔÚÇÕÇ ÆËÒÑÎßÐÞØ ÏÑÏÇÐ-
ÕÑÄ ÐÇÒÑÔÓÇÆÔÕÄÇÐÐÑ ËÊ ÓÂÔÒÓÇÆÇÎÇÐËâ ÊÂÓâÆÑÄÑÌ ÒÎÑÕÐÑÔÕË.
°ÆÐÂÍÑ ÊÂ ÒÓÇÆÇÎÂÏË ÄÞÃÑÓÍË, ËÔÒÑÎßÊÑÄÂÐÐÑÌ ÆÎâ ÒÂÓÂ-
ÏÇÕÓËÊÂÙËË, à××ÇÍÕËÄÐÑÔÕß ÍÑÓÓÇÍÙËË ÔÐËÉÂÇÕÔâ. ¯ÂÒÓË-
ÏÇÓ, ÄÔÎÇÆÔÕÄËÇ ÕÑÅÑ ÚÕÑ ÄÞÃÑÓÍÂ ÐÇ ÔÑÆÇÓÉÂÎÂ ÐË ÑÆÐÑÅÑ
ÐËÕÓÑÔÑÇÆËÐÇÐËâ, ÖÍÂÊÂÐÐÂâ ÒÓÑÙÇÆÖÓÂ ÐÇ ÕÑÎßÍÑ ÐÇ ÍÑÏÒÇÐ-
ÔËÓÖÇÕ ØÂÓÂÍÕÇÓÐÑÇ ÆÎâ ÏÇÕÑÆÑÄ AM1 Ë PM3 ÊÂÄÞÛÇÐËÇ
ÆËÒÑÎßÐÞØ ÏÑÏÇÐÕÑÄ ÔÑÇÆËÐÇÐËÌ, ÔÑÆÇÓÉÂÜËØ ÅÓÖÒÒÖ NO2 ,
ÐÑ ÆÂÉÇ ÖÄÇÎËÚËÄÂÇÕ ÓÂÔÚÇÕÐÞÇ ÆËÒÑÎßÐÞÇ ÏÑÏÇÐÕÞ ÕÂÍËØ
ÏÑÎÇÍÖÎ.44

°ÕÏÇÕËÏ, ÚÕÑ ÒÓË ÓÂÔÚÇÕÂØ ÆËÒÑÎßÐÞØ ÏÑÏÇÐÕÑÄ ÏÑÎÇ-
ÍÖÎ, ÔÑÔÕÑâÜËØ ÕÑÎßÍÑ ËÊ ÂÕÑÏÑÄ àÎÇÏÇÐÕÑÄ ÒÇÓÄÑÅÑ Ë ÄÕÑ-
ÓÑÅÑ ÒÇÓËÑÆÑÄ, ÏÇÕÑÆÞ AM1 Ë PM3 ÐÇ ÖÔÕÖÒÂáÕ ÒÑ ÕÑÚÐÑÔÕË
ÐÇàÏÒËÓËÚÇÔÍËÏ ÏÇÕÑÆÂÏ, ÕÓÇÃÖáÜËÏ ÐÂÏÐÑÅÑ ÃÑÎßÛËØ
ÄÞÚËÔÎËÕÇÎßÐÞØ ÓÇÔÖÓÔÑÄ. ªÔÍÎáÚÇÐËÇ ÔÑÔÕÂÄÎâáÕ ÕÑÎßÍÑ
ÐËÕÓËÎÞ Ë ÐËÕÓÑÔÑÇÆËÐÇÐËâ: ÆËÒÑÎßÐÞÇ ÏÑÏÇÐÕÞ, ÐÂÌÆÇÐ-
ÐÞÇ Ô ËÔÒÑÎßÊÑÄÂÐËÇÏ ÒÑÎÖàÏÒËÓËÚÇÔÍËØ ÏÇÕÑÆÑÄ, ÆÎâ
ÐËÕÓËÎÑÄ ÔËÔÕÇÏÂÕËÚÇÔÍË ÊÂÐËÉÇÐÞ ÐÂ 0.7 ë 0.9 ¥, Â ÆÎâ
ÐËÕÓÑÔÑÇÆËÐÇÐËÌ ì ÊÂÄÞÛÇÐÞ ÐÂ 0.6 ë 0.8 ¥. ©ÐÂÚÇÐËâ ÆË-
ÒÑÎßÐÞØ ÏÑÏÇÐÕÑÄ, ÑÒÓÇÆÇÎÇÐÐÞÇ ÒÑÎÖàÏÒËÓËÚÇÔÍËÏË ÓÂÔ-
ÚÇÕÂÏË, ÍÑÓÓÇÎËÓÖáÕ Ô ÆÂÐÐÞÏË ÐÇàÏÒËÓËÚÇÔÍËØ ÓÂÔÚÇÕÑÄ,
ÖÚËÕÞÄÂáÜËØ ÍÑÓÓÇÎâÙËÑÐÐÞÇ à××ÇÍÕÞ,ç ÆÂÉÇ ÎÖÚÛÇ, ÚÇÏ

ÆËÒÑÎßÐÞÇ ÏÑÏÇÐÕÞ, ÒÑÎÖÚÇÐÐÞÇ Ä HF-ÓÂÔÚÇÕÂØ.44 ±ÑàÕÑÏÖ
ÆÎâ ÄÞÚËÔÎÇÐËâ ®¿± ÑÓÅÂÐËÚÇÔÍËØ ÏÑÎÇÍÖÎ ÃÇÊ ÒÑÕÇÓË
ÕÑÚÐÑÔÕË ÏÑÉÐÑ ËÔÒÑÎßÊÑÄÂÕß ÒÑÎÖàÏÒËÓËÚÇÔÍËÇ ÄÑÎÐÑÄÞÇ
×ÖÐÍÙËË Ô àÏÒËÓËÚÇÔÍÑÌ ÍÑÓÓÇÍÙËÇÌ ÆÎâ ÐËÕÓËÎÑÄ Ë ÐËÕÓÑ-
ÔÑÇÆËÐÇÐËÌ.32 °ÆÐÂÍÑ ÆËÒÑÎßÐÞÇ ÏÑÏÇÐÕÞ ÏÑÎÇÍÖÎ, ÔÑÆÇÓ-
ÉÂÜËØ ÂÕÑÏÞ ÔÇÓÞ, ×ÑÔ×ÑÓÂ Ë ØÎÑÓÂ, ÑÒÓÇÆÇÎâáÕÔâ
ÒÑÎÖàÏÒËÓËÚÇÔÍËÏË ÏÇÕÑÆÂÏË ÔÖÜÇÔÕÄÇÐÐÑ ÏÇÐÇÇ ÕÑÚÐÑ,
ÚÇÏ ÐÇàÏÒËÓËÚÇÔÍËÏË ÏÇÕÑÆÂÏË Ô ËÔÒÑÎßÊÑÄÂÐËÇÏ ÒÑÎâÓË-
ÊÑÄÂÐÐÞØ ÃÂÊËÔÑÄ.42

³ÓÇÆË ÏÇÕÑÆÑÄ ÑÒÓÇÆÇÎÇÐËâ ÂÕÑÏÐÞØ ÊÂÓâÆÑÄ ÔÎÇÆÖÇÕ
ÄÞÆÇÎËÕß ÏÇÕÑÆ ·ËÓÛ×ÇÎßÆÂ,45 ÔÑÅÎÂÔÐÑ ÍÑÕÑÓÑÏÖ àÎÇÍÕ-
ÓÑÐÐÂâ ÒÎÑÕÐÑÔÕß Ä ÍÂÉÆÑÌ ÕÑÚÍÇ ÏÑÎÇÍÖÎÞ ÆÇÎËÕÔâ ÏÇÉÆÖ
ÄÔÇÏË ÇÇ ÂÕÑÏÂÏË ÒÓÑÒÑÓÙËÑÐÂÎßÐÑ ËØ ÄÍÎÂÆÂÏ Ä àÎÇÍÕÓÑÐ-
ÐÖá ÒÎÑÕÐÑÔÕß äÒÓÑÏÑÎÇÍÖÎÞã: ÔÑÄÑÍÖÒÐÑÔÕË ØËÏËÚÇÔÍË ÐÇ
ÄÊÂËÏÑÆÇÌÔÕÄÖáÜËØ ÂÕÑÏÑÄ. ¯ÇÔÏÑÕÓâ ÐÂ ÐÇÑÃÞÚÐÖá ×ÑÓ-
ÏÖÎËÓÑÄÍÖ, àÕÑÕ ÏÇÕÑÆ ÆÂÇÕ ÂÕÑÏÐÞÇ ÊÂÓâÆÞ, Ô ËÔÒÑÎßÊÑÄÂ-
ÐËÇÏ ÍÑÕÑÓÞØ àÐÇÓÅËâ ÏÇÉÏÑÎÇÍÖÎâÓÐÞØ ÄÊÂËÏÑÆÇÌÔÕÄËÌ
ÚÂÔÕÑ ÄÑÔÒÓÑËÊÄÑÆËÕÔâ ÎÖÚÛÇ, ÚÇÏ ÒÓË ËÔÒÑÎßÊÑÄÂÐËË ÏÂÎ-
ÎËÍÇÐÑÄÔÍËØ ÊÂÓâÆÑÄ.

°ÒÞÕ ÒÓËÏÇÐÇÐËâ ÓÂÊÎËÚÐÞØ ÏÑÆÇÎÇÌ, ÑÒÇÓËÓÖáÜËØ
ÕÑÚÇÚÐÞÏË ÂÕÑÏÐÞÏË ÊÂÓâÆÂÏË, ÒÑÍÂÊÂÎ, ÚÕÑ ÐË ÑÆÐÂ ËÊ
ÐËØ ÐÇ ÔÒÑÔÑÃÐÂ ÄÑÔÒÓÑËÊÄÇÔÕË®¿± Ô ÄÞÔÑÍÑÌ ÕÑÚÐÑÔÕßá.35

¹ÕÑÃÞ ÒÑÎÖÚËÕß ÕÂÍÖá ÕÑÚÐÑÔÕß, ÐÇÑÃØÑÆËÏÑ Ä âÄÐÑÌ ×ÑÓÏÇ
ÖÚËÕÞÄÂÕß ØÂÓÂÍÕÇÓ ÓÂÔÒÓÇÆÇÎÇÐËâ àÎÇÍÕÓÑÐÐÑÌ ÒÎÑÕÐÑÔÕË Ä
ÂÕÑÏÂØ, Ä ÚÂÔÕÐÑÔÕË ÇÇ ÒÓÑÕâÉÇÐÐÑÔÕß Ë ÂÔ×ÇÓËÚÐÑÔÕß. ±ÓË-
ÏÇÓÑÏ ÒÑÔÎÇÆÐÇÌ âÄÎâáÕÔâ ÐÇÒÑÆÇÎÇÐÐÞÇ àÎÇÍÕÓÑÐÐÞÇ ÒÂÓÞ
(¯¿±). ¥Îâ àÕÑÌ ÙÇÎË ÒÓÇÆÎÑÉÇÐÂ ÏÑÆÇÎß ÓÂÔÒÓÇÆÇÎÇÐÐÞØ
ÏÖÎßÕËÒÑÎÇÌ,46, 47 ÔÑÅÎÂÔÐÑ ÍÑÕÑÓÑÌ ËÊ ÄÑÎÐÑÄÑÌ ×ÖÐÍÙËË
ÏÑÎÇÍÖÎÞ ÑÒÓÇÆÇÎâáÕÔâ ÏÑÐÑÒÑÎßÐÞÇ, ÆËÒÑÎßÐÞÇ, ÍÄÂÆÓÖ-
ÒÑÎßÐÞÇ Ë Õ.Æ. ÏÑÏÇÐÕÞ ÂÕÑÏÑÄ. £ ÓÂÏÍÂØ ÒÑÎÖàÏÒËÓËÚÇÔÍËØ
ÏÇÕÑÆÑÄ, ËÔÒÑÎßÊÖáÜËØ sp-ÃÂÊËÔ, ÄÞÔÛËÏ ÏÑÏÇÐÕÑÏ ÂÕÑÏÂ
àÎÇÏÇÐÕÂ ÄÕÑÓÑÅÑ ÒÇÓËÑÆÂ âÄÎâÇÕÔâ ÍÄÂÆÓÖÒÑÎßÐÞÌ.48 £ ÒÇÓ-
ÄÑÐÂÚÂÎßÐÑÌ ÄÇÓÔËË ÛËÓÑÍÑ ÓÂÔÒÓÑÔÕÓÂÐÇÐÐÑÌ ÍÑÐÕËÐÖÂÎß-
ÐÑÌ ÏÑÆÇÎË COSMO (Conductor-like Solvation Model) ÃÞÎË
ËÔÒÑÎßÊÑÄÂÐÞ ÕÑÎßÍÑ ÏÑÐÑÒÑÎßÐÞÇ Ë ÆËÒÑÎßÐÞÇ ÏÑÏÇÐÕÞ
ÂÕÑÏÑÄ, ÚÕÑ ÆÂÄÂÎÑ ÖÆÑÄÎÇÕÄÑÓËÕÇÎßÐÞÇ ÚËÔÎÇÐÐÞÇ
ÓÇÊÖÎßÕÂÕÞ;8 ÄÒÑÔÎÇÆÔÕÄËË 49 Ä ÏÑÆÇÎß ÃÞÎË ÄÍÎáÚÇÐÞ
ÕÂÍÉÇ ÍÄÂÆÓÖÒÑÎßÐÞÇ ÏÑÏÇÐÕÞ.

£ ÔÑÑÕÄÇÕÔÕÄËË Ô ÏÐÑÅÑÙÇÐÕÓÑÄÑÌ ÏÑÆÇÎßá ÕÑÚÇÚÐÞØ
ÊÂÓâÆÑÄ,50 ÕÂÍÉÇ ÒÓÇÆÎÑÉÇÐÐÑÌ ÆÎâ ÒÑÎÖàÏÒËÓËÚÇÔÍËØ ÏÇÕÑ-
ÆÑÄ, Ä ÒÑÊËÙËá ÂÕÑÏÐÑÅÑ âÆÓÂ ÒÑÏÇÜÂÇÕÔâ ÊÂÓâÆ ÂÕÑÏÐÑÅÑ
ÑÔÕÑÄÂ, ÑÍÓÖÉÇÐÐÞÌ ÚÇÕÞÓßÏâ ÒÂÓÂÏË ÊÂÓâÆÑÄ, ËÏËÕËÓÖá-
ÜËÏË ÐÂÕÖÓÂÎßÐÞÇ ÂÕÑÏÐÞÇ ÑÓÃËÕÂÎË.51 £ÇÎËÚËÐÞ àÕËØ ÊÂ-
ÓâÆÑÄ ÄÞÚËÔÎâáÕÔâ ËÔØÑÆâ ËÊ ÊÂÔÇÎÇÐÐÑÔÕË ÑÓÃËÕÂÎÇÌ, Â ËØ
ÓÂÔÔÕÑâÐËâ ÑÕ ÂÕÑÏÐÑÅÑ âÆÓÂ ÊÂÄËÔâÕ ÑÕ ÄÍÎÂÆÂ s-ÑÓÃËÕÂÎË Ä
ÔÑÑÕÄÇÕÔÕÄÖáÜÖá spn-ÅËÃÓËÆÐÖá ÑÓÃËÕÂÎß. ¥ÂÐÐÂâ ÏÑÆÇÎß
ËÆÇÌÐÑ ÃÎËÊÍÂ Í ÏÑÆÇÎË ÓÂÔÒÓÇÆÇÎÇÐÐÞØ ÏÖÎßÕËÒÑÎÇÌ, Ë
ÕÑÚÐÑÔÕß ÒÑÎÖÚÂÇÏÑÅÑ Ô ÇÇ ÒÑÏÑÜßá ®¿± ÄÞÛÇ, ÚÇÏ ÒÓË
ËÔÒÑÎßÊÑÄÂÐËË ÎáÃÑÌ ËÊ ÔØÇÏ ÂÕÑÏÐÞØ ÕÑÚÇÚÐÞØ ÊÂÓâÆÑÄ
(Ä ÕÑÏ ÚËÔÎÇ Ë ÒÑÎÖÚÇÐÐÞØ ÒÑÆÅÑÐÍÑÌ Í®¿±, ÄÞÚËÔÎâÇÏÑÏÖ
ÐÇÒÑÔÓÇÆÔÕÄÇÐÐÑ ËÊ ÓÂÔÒÓÇÆÇÎÇÐËâ àÎÇÍÕÓÑÐÐÑÌ ÒÎÑÕÐÑÔÕË).
£ÍÎÂÆ ÄÞÔÛËØ ÂÕÑÏÐÞØ àÎÇÍÕÓËÚÇÔÍËØ ÏÑÏÇÐÕÑÄ Ä ¿± ÃÞÔÕ-
ÓÑ ÖÃÞÄÂÇÕ Ô ÖÄÇÎËÚÇÐËÇÏ ÓÂÔÔÕÑâÐËâ, Ë ÖÉÇ ÐÂ ÓÂÔÔÕÑâÐËâØ
*3.4�A (ÕËÒËÚÐÑÇ ÏÇÉÏÑÎÇÍÖÎâÓÐÑÇ ÓÂÔÔÕÑâÐËÇ Ä ÔÕÑÒÍÂØ
ÒÎÑÔÍËØ ÑÓÅÂÐËÚÇÔÍËØ ÏÑÎÇÍÖÎ) ÄÍÎÂÆ ÍÄÂÆÓÖÒÑÎßÐÞØ
ÏÑÏÇÐÕÑÄ ÔÑÔÕÂÄÎâÇÕ ÎËÛß 1 ë 2% ÄÔÇÅÑ ¿±. £ ÍÓËÔÕÂÎÎÂØ Ô
ÍÑÓÑÕÍËÏË ÏÇÉÏÑÎÇÍÖÎâÓÐÞÏË ÍÑÐÕÂÍÕÂÏË ÄÍÎÂÆÞ ÍÄÂÆÓÖ-
ÒÑÎßÐÞØ àÎÇÍÕÓËÚÇÔÍËØ ÏÑÏÇÐÕÑÄ ÒÇÓÇÔÕÂáÕ ÃÞÕß ÒÓÇÐÇÃÓÇ-
ÉËÏÑ ÏÂÎÞÏË. °ÆÐÂÍÑ Ä ÕÂÍËØ ÔËÔÕÇÏÂØ ÏÑÆÇÎß ÐÇ ÏÑÉÇÕ
ËÔÒÑÎßÊÑÄÂÕßÔâ, ÕÂÍ ÍÂÍ ÒÇÓÇÔÕÂÇÕ ÄÞÒÑÎÐâÕßÔâ ÃÂÊÑÄÑÇ
ÆÑÒÖÜÇÐËÇ Ñ ÒÓÇÐÇÃÓÇÉËÏÑ ÏÂÎÑÏ ÏÇÉÏÑÎÇÍÖÎâÓÐÑÏ ÒÇÓÇ-
ÍÓÞÄÂÐËË ÑÓÃËÕÂÎÇÌ, ÒÑÊÄÑÎâáÜÇÇ ÓÂÔÔÏÂÕÓËÄÂÕß ÏÇÉÏÑ-
ÎÇÍÖÎâÓÐÞÇ ÄÊÂËÏÑÆÇÌÔÕÄËâ Ä ÓÂÏÍÂØ ÍÎÂÔÔËÚÇÔÍÑÌ ÕÇÑÓËË.52

´ÂÍ ÍÂÍ Ä ÒÑÎÖàÏÒËÓËÚÇÔÍËØ ÓÂÔÚÇÕÐÞØ ÏÇÕÑÆÂØ ÂÕÑÏÞ
ÄÑÆÑÓÑÆÂ ËÏÇáÕ ÕÑÎßÍÑ 1s-ÑÓÃËÕÂÎß, Ä ÓÂÏÍÂØ ÏÖÎßÕËÒÑÎß-
ÐÑÌ ÏÑÆÇÎË ÑÐË ÒÓÇÆÔÕÂÄÎâáÕÔâ ÕÑÚÇÚÐÞÏË ÊÂÓâÆÂÏË. ¿ÕÑÅÑ
ÒÓÇÆÔÕÂÄÎÇÐËâ ÐÇÆÑÔÕÂÕÑÚÐÑ, ÚÕÑÃÞ ÄÑÔÒÓÑËÊÄÇÔÕË ®¿±
ÄÆÑÎß ÐÂÒÓÂÄÎÇÐËÌ C7H; ÆÎâ ÆÑÔÕËÉÇÐËâ ÔÑÅÎÂÔËâ Ô

ç DFT/TZVP Ë MP2/DZVP, ÅÆÇ TZVP Ë DZVP ì ÃÂÊËÔÞ Ô ÆÄÖØ- Ë
ÕÓÇØÍÓÂÕÐÞÏ ÓÂÔÜÇÒÎÇÐËÇÏ ÄÂÎÇÐÕÐÞØ ÑÓÃËÕÂÎÇÌ ÂÕÑÏÑÄ, ÓÂÔÛË-
ÓÇÐÐÞÇ d- Ë p-ÒÑÎâÓËÊÂÙËÑÐÐÞÏË ×ÖÐÍÙËâÏË, Â MP2 ì ÏÇÕÑÆ ÖÚÇÕÂ
ÍÑÓÓÇÎâÙËË àÎÇÍÕÓÑÐÑÄ Ä ÒÓËÃÎËÉÇÐËË ÕÇÑÓËË ÄÑÊÏÖÜÇÐËÌ ÄÕÑÓÑÅÑ
ÒÑÓâÆÍÂ ®ÇÎÎÇÓÂ ë±ÎÇÔÔÇÕÂ.
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ÓÇÊÖÎßÕÂÕÂÏË ÓÂÔÚÇÕÑÄ ab initio (MP2/6 ë 311+G**, ÅÆÇ
6 ë 311+G** ì ÓÂÔÛËÓÇÐÐÞÌ d- Ë p-ÒÑÎâÓËÊÂÙËÑÐÐÞÏË
×ÖÐÍÙËâÏË ÃÂÊËÔ ±ÑÒÎÂ, Ä ÍÑÕÑÓÑÏ ÂÕÑÏÐÞÇ 1s-ÑÓÃËÕÂÎË
ÂÒÒÓÑÍÔËÏËÓÖáÕÔâ ÛÇÔÕßá, Â 2s- Ë 2p-ÑÓÃËÕÂÎË ì ÒâÕßá
×ÖÐÍÙËâÏË ÅÂÖÔÔÑÄÔÍÑÅÑ ÕËÒÂ, ÔÅÓÖÒÒËÓÑÄÂÐÐÞÏË Ä ÄËÆÇ
(3,1,1)) Ä ÒÑÊËÙËá ÍÂÉÆÑÅÑ ÂÕÑÏÂ ÄÑÆÑÓÑÆÂ ÔÎÇÆÖÇÕ ÒÑÏÇÔ-
ÕËÕß ÇÜÇ ÆÑÒÑÎÐËÕÇÎßÐÞÌ ÕÑÚÇÚÐÞÌ ÆËÒÑÎß (0.22 ¥),52

ÐÂÒÓÂÄÎÇÐÐÞÌ ÄÆÑÎß ÔÄâÊË C7H. ¬ÂÍ ÃÖÆÇÕ ÒÑÍÂÊÂÐÑ ÐËÉÇ,
ÄÍÎÂÆ àÎÇÍÕÓÑÔÕÂÕËÚÇÔÍËØ ÄÊÂËÏÑÆÇÌÔÕÄËÌ C7H_C Ä àÐÇÓ-
ÅËá ÍÓËÔÕÂÎÎËÚÇÔÍÑÌ ÓÇÛÇÕÍË ÐÇÄÇÎËÍ, ÑÆÐÂÍÑ ÒÓË ÏÑÆÇÎË-
ÓÑÄÂÐËâ ÍÓËÔÕÂÎÎËÚÇÔÍÑÌ ÖÒÂÍÑÄÍË ÏÑÎÇÍÖÎ ÂÓÑÏÂÕËÚÇÔÍËØ
ÖÅÎÇÄÑÆÑÓÑÆÑÄ ÇÅÑ ÐÇÑÃØÑÆËÏÑ ÖÚËÕÞÄÂÕß.53

±ÓË ÒÑÔÎÇÆÑÄÂÕÇÎßÐÑÏ ÍÄÂÐÕÑÄÑ-ÏÇØÂÐËÚÇÔÍÑÏ ÒÓÇÆ-
ÔÕÂÄÎÇÐËË ×ÓÂÅÏÇÐÕÂ ÍÓËÔÕÂÎËÚÇÔÍÑÌ ÖÒÂÍÑÄÍË ÍÎÂÔÕÇÓÑÏ
ËÊ N ÑÆËÐÂÍÑÄÞØ M-ÂÕÑÏÐÞØ ÏÑÎÇÍÖÎ (ÒÓÇÐÇÃÓÇÅÂâ ÑÃÏÇÐ-
ÐÞÏ ÄÊÂËÏÑÆÇÌÔÕÄËÇÏ ÏÇÉÆÖ ÏÑÎÇÍÖÎÂÏË) ÐÇÑÃØÑÆËÏÂ ÔÎÇ-
ÆÖáÜÂâ ÏÑÆË×ËÍÂÙËâ àÎÇÏÇÐÕÑÄ ÏÂÕÓËÙÞ ¶ÑÍÂ ÑÕÆÇÎßÐÑÌ
ÏÑÎÇÍÖÎÞ:23
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ÅÆÇ m, n, l, sìÂÕÑÏÐÞÇ ÑÓÃËÕÂÎË, ÄÇÓØÐËÌ ËÐÆÇÍÔ i ÑÕÐÑÔËÕÔâ
Í ÏÑÎÇÍÖÎÇ Ô ÐÑÏÇÓÑÏ i Ä ÍÎÂÔÕÇÓÇ (i ËÊÏÇÐâÇÕÔâ ÑÕ 2 ÆÑ N);
Zj ì ÊÂÓâÆ âÆÓÂ j-ÅÑ ÂÕÑÏÂ; Rj ì ÇÅÑ ÓÂÆËÖÔ-ÄÇÍÕÑÓ; P ì
ÏÂÕÓËÙÂ ÒÑÓâÆÍÑÄ ÄÐÖÕÓËÏÑÎÇÍÖÎâÓÐÞØ ÔÄâÊÇÌ. ¹ËÔÎÇÐÐÑÇ
ÓÇÛÇÐËÇ ÖÓÂÄÐÇÐËâ (6) ì ÕÓÖÆÑÇÏÍÂâ ÊÂÆÂÚÂ, ÕÓÇÃÖáÜÂâ
ÄÞÚËÔÎÇÐËâ ÃÑÎßÛÑÅÑ ÚËÔÎÂ ÍÖÎÑÐÑÄÔÍËØ ÆÄÖØàÎÇÍÕÓÑÐÐÞØ
ËÐÕÇÅÓÂÎÑÄ. ¯Â ÃÑÎßÛËØ ÓÂÔÔÕÑâÐËâØ ÍÖÎÑÐÑÄÔÍËÇ ËÐÕÇ-
ÅÓÂÎÞ ÏÑÅÖÕ ÃÞÕß Ô ÆÑÔÕÂÕÑÚÐÑÌ ÕÑÚÐÑÔÕßá ÂÒÒÓÑÍÔËÏËÓÑ-
ÄÂÐÞ ÄÊÂËÏÑÆÇÌÔÕÄËÇÏ ÆÄÖØ ÏÖÎßÕËÒÑÎÇÌ, ÐÑ ÐÂ ÏÂÎÞØ
ÓÂÔÔÕÑâÐËâØ ÐÇÑÃØÑÆËÏÑ ÖÚËÕÞÄÂÕß ÒÇÓÇÍÓÞÄÂÐËÇ ÓÂÔÒÓÇÆÇ-
ÎÇÐËÌ ÊÂÓâÆÂ.

£ÏÇÔÕÑ ÖÓÂÄÐÇÐËâ (6) ÚÂÔÕÑ ÒÓËÏÇÐâáÕ ÒÓËÃÎËÉÇÐÐÑÇ
ÄÞÓÂÉÇÐËÇ, ÂÐÂÎÑÅËÚÐÑÇ ËÔÒÑÎßÊÖÇÏÑÏÖ ÄÑ ÏÐÑÅËØ ÍÑÐÕË-
ÐÖÂÎßÐÞØ ÏÑÆÇÎâØ,

Fmn � F0
mn �
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��U�r���n�, (7)

ÅÆÇ U(r) ì ¿± (ÔÏ. ×ÑÓÏÖÎÖ (5)).
£ ÒÑÎÖàÏÒËÓËÚÇÔÍËØ ÏÇÕÑÆÂØ ÐÇÆËÂÅÑÐÂÎßÐÞÇ ÆÄÖØÂÕÑÏ-

ÐÞÇ ÚÎÇÐÞ ÅÂÏËÎßÕÑÐËÂÐÂ ÓÂÔÔÚËÕÞÄÂáÕ Ô ËÔÒÑÎßÊÑÄÂÐËÇÏ
àÏÒËÓËÚÇÔÍËØ ÒÂÓÂÏÇÕÓÑÄ, Ë ÒÓË ÏÑÆË×ËÍÂÙËË ÅÂÏËÎßÕÑ-
ÐËÂÐÂ àÕË ÚÎÇÐÞ ÑÔÕÂáÕÔâ ÐÇËÊÏÇÐÐÞÏË. ´ÂÍËÏ ÑÃÓÂÊÑÏ,
ÏÂÕÓËÚÐÞÌ àÎÇÏÇÐÕ Fmn ËÊÏÇÐâÇÕÔâ Ä ËÕÇÓÂÙËÑÐÐÑÏ ÓÂÔÚÇÕÇ,
ÕÑÎßÍÑ ÇÔÎË ÑÃÇ ÑÓÃËÕÂÎËjm Ë jn ÒÓËÐÂÆÎÇÉÂÕ ÑÆÐÑÏÖ ÂÕÑÏÖ
A.54 ²ÂÊÎÑÉËÄ Ä ÖÓÂÄÐÇÐËË (7) U(r) Ä ÓâÆ ´ÇÌÎÑÓÂ Ä ÑÍÓÇÔÕ-
ÐÑÔÕË ÂÕÑÏÂ A, ÒÑÎÖÚËÏ, ÚÕÑ U(A) ÄÐÑÔËÕ ÄÍÎÂÆ Ä Fmm ,
U 0(A) ì Ä Fmn (ÅÆÇ ÑÆÐÂ ËÊ ÂÕÑÏÐÞØ ÑÓÃËÕÂÎÇÌ m,n âÄÎâÇÕÔâ
s-ÑÓÃËÕÂÎßá),U 00(A)ì Ä Fmm Ë Fmn (ÅÆÇ ÑÃÇ ÑÓÃËÕÂÎË p-ÕËÒÂ) Ë
Õ.Æ. ±ÓÑËÊÄÑÆÐÞÏË ÃÑÎÇÇ ÄÞÔÑÍÑÅÑ ÒÑÓâÆÍÂ Ä ÓÂÔÚÇÕÂØ
ÏÑÉÐÑ ÒÓÇÐÇÃÓÇÚß, Ë ÆÂÉÇ ÒÓÇÐÇÃÓÇÉÇÐËÇ ÄÕÑÓÑÌ ÒÓÑËÊÄÑÆ-
ÐÑÌ ÑÃÞÚÐÑ ÐÇ ÒÓËÄÑÆËÕ Í ÔÖÜÇÔÕÄÇÐÐÞÏ ÒÑÅÓÇÛÐÑÔÕâÏ.32, 55

£ ÊÂÍÎáÚÇÐËÇ ÑÕÏÇÕËÏ ÑÆÐÑ ÑÃÔÕÑâÕÇÎßÔÕÄÑ, ÍÑÕÑÓÑÇ
ÒÑÚÕË ÐÇ ÑÃÔÖÉÆÂÇÕÔâ Ä ÎËÕÇÓÂÕÖÓÇ. ±ÓÇÆÔÕÂÄÎÇÐËÇ àÎÇÍÕÓÑ-
ÔÕÂÕËÚÇÔÍÑÅÑ ÄÍÎÂÆÂ Ä àÐÇÓÅËá ÏÇÉÏÑÎÇÍÖÎâÓÐÞØ ÄÊÂËÏÑ-
ÆÇÌÔÕÄËÌ Ä ÍÖÎÑÐÑÄÔÍÑÌ ×ÑÓÏÇ (ÔÏ. ÄÞÓÂÉÇÐËÇ (4)) ÆÂÇÕ
ÄÒÑÎÐÇ ÖÆÑÄÎÇÕÄÑÓËÕÇÎßÐÞÇ ÓÇÊÖÎßÕÂÕÞ ÒÓË ÃÑÎßÛËØ ÏÇÉ-
ÏÑÎÇÍÖÎâÓÐÞØ ÓÂÔÔÕÑâÐËâØ, ÐÑ ÇÔÎË ÏÑÎÇÍÖÎÞ ÔÃÎËÉÇÐÞ, ÕÑ
ÄÊÂËÏÐÑÇ ÑÕÕÂÎÍËÄÂÐËÇ àÎÇÍÕÓÑÐÑÄ ÃÖÆÇÕ ÏÇÐßÛÇ, ÚÇÏ àÕÑ
ÔÎÇÆÖÇÕ ËÊ ÊÂÍÑÐÂ ¬ÖÎÑÐÂ, ÊÂ ÔÚÇÕ ÑÃÏÇÐÐÞØ Ë ÍÑÓÓÇÎâÙËÑÐ-
ÐÞØ ÄÊÂËÏÑÆÇÌÔÕÄËÌ. ªÊ ÒÓÂÍÕËÍË ÒÓËÏÇÐÇÐËâ ÒÑÎÖàÏÒËÓË-
ÚÇÔÍËØ ÏÇÕÑÆÑÄ ØÑÓÑÛÑ ËÊÄÇÔÕÐÑ, ÚÕÑ ËÔÒÑÎßÊÑÄÂÐËÇ ÆÄÖØ-
ÙÇÐÕÓÑÄÞØ ÍÖÎÑÐÑÄÔÍËØ ËÐÕÇÅÓÂÎÑÄ, ÄÞÚËÔÎÇÐÐÞØ Ä ÔÑÑÕ-
ÄÇÕÔÕÄËË Ô ÕÇÑÓËÇÌ, ÒÓËÄÑÆËÕ Í ÐÇÖÆÑÄÎÇÕÄÑÓËÕÇÎßÐÞÏ

ÓÇÊÖÎßÕÂÕÂÏ.56 ±ÑàÕÑÏÖ ÕÂÍËÇ ËÐÕÇÅÓÂÎÞ ÑÒÓÇÆÇÎâáÕ ÒÑ
àÏÒËÓËÚÇÔÍËÏ ÖÓÂÄÐÇÐËâÏ, ÒÓËÚÇÏ ÐÂ ÏÂÎÞØ ÓÂÔÔÕÑâÐËâØ
ËØ ÄÇÎËÚËÐÞ ÔÖÜÇÔÕÄÇÐÐÑ ÏÇÐßÛÇ ÕÇÑÓÇÕËÚÇÔÍËØ. £ ÚÂÔÕ-
ÐÑÔÕË, Ä ÏÇÕÑÆÂØ ÔÇÏÇÌÔÕÄÂ MNDO (Modiéed Neglecting of
Diatomic Overlap) ÆÎâ ÆÄÖØÙÇÐÕÓÑÄÞØ ËÐÕÇÅÓÂÎÑÄ ËÔÒÑÎß-
ÊÖáÕ ×ÑÓÏÖÎÖ ¥ßáÂÓÂ ë³ÂÃÇÎÎË ë¬ÎÑÒÏÂÐÂ 57, 58
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ÅÆÇ RAB ì ÓÂÔÔÕÑâÐËÇ ÏÇÉÆÖ ÂÕÑÏÂÏË A Ë B. ³ÑÑÕÄÇÕÔÕÄÇÐ-
ÐÑ, ÒÓË ÄÞÚËÔÎÇÐËË àÐÇÓÅËË ÄÊÂËÏÑÆÇÌÔÕÄËâ ÊÂÓâÆÑÄÞØ ÒÎÑÕ-
ÐÑÔÕÇÌ ÏÑÎÇÍÖÎ (ÔÏ. ÖÓÂÄÐÇÐËÇ (4)) ËÏÇÇÕ ÔÏÞÔÎ ËÔÒÑÎßÊÑ-
ÄÂÕß ÐÇ ÍÖÎÑÐÑÄÔÍËÌ ÒÑÕÇÐÙËÂÎ, Â ÏÑÆË×ËÙËÓÑÄÂÐÐÞÌ ÒÑÕÇÐ-
ÙËÂÎ, ÑÒÓÇÆÇÎâÇÏÞÌ ÒÑ ÖÓÂÄÐÇÐËá, ÂÐÂÎÑÅËÚÐÑÏÖ ÖÓÂÄÐÇ-
ÐËá (8). ±ÑÕÇÐÙËÂÎÞ ÓÂÊÐÑÅÑ ÕËÒÂ ÃÞÎË ËÔÒÞÕÂÐÞ Ä ÓÂÔÚÇ-
ÕÂØ àÎÇÍÕÓÑÐÐÑÅÑ ÔÕÓÑÇÐËâ ÆËÏÇÓÑÄ ÑÓÅÂÐËÚÇÔÍËØ ÏÑÎÇÍÖÎ.52

±ÓË ÒÓËÏÇÐÇÐËË ÍÖÎÑÐÑÄÔÍÑÅÑ ÒÑÕÇÐÙËÂÎÂ ÏÇÉÏÑÎÇÍÖÎâÓ-
ÐÑÇ ÄÊÂËÏÑÆÇÌÔÕÄËÇ ÑÍÂÊÂÎÑÔß ÊÂÄÞÛÇÐÐÞÏ, ÕÑÅÆÂ ÍÂÍ Ô
ÏÑÆË×ËÙËÓÑÄÂÐÐÞÏ ÒÑÕÇÐÙËÂÎÑÏ ØÑÓÑÛÑ ÄÑÔÒÓÑËÊÄÑÆâÕÔâ
ÓÇÊÖÎßÕÂÕÞ ÒÓâÏÑÅÑ ÓÂÔÚÇÕÂ àÎÇÍÕÓÑÐÐÑÌ ÔÕÓÖÍÕÖÓÞ ÏÑÎÇ-
ÍÖÎâÓÐÞØ ÆËÏÇÓÑÄ, Ä ÕÑÏ ÚËÔÎÇ ÔÄâÊÂÐÐÞØ ÄÑÆÑÓÑÆÐÞÏË
ÔÄâÊâÏË ÔÓÇÆÐÇÌ ÔËÎÞ (O_H Ë N_H>1.80�A).

IV. ±ÑÎâÓËÊÂÙËâ ÏÑÎÇÍÖÎ Ä ÍÓËÔÕÂÎÎÂØ
Ë àÐÇÓÅËâ ÍÓËÔÕÂÎÎËÚÇÔÍËØ ÖÒÂÍÑÄÑÍ
¬ÂÍ ÒÓÂÄËÎÑ, ÒÇÓÇØÑÆ ÏÑÎÇÍÖÎÞ ËÊ ÅÂÊÑÄÑÌ ×ÂÊÞ Ä ÍÓËÔÕÂÎÎ
ÒÓËÄÑÆËÕ Í ÖÔËÎÇÐËá ÄÐÖÕÓËÏÑÎÇÍÖÎâÓÐÑÅÑ ÒÇÓÇÐÑÔÂ ÊÂÓâÆÂ
Ë ÖÄÇÎËÚÇÐËá ÆËÒÑÎßÐÑÅÑ ÏÑÏÇÐÕÂ ÏÑÎÇÍÖÎÞ. £ ÒÓËÐÙËÒÇ,
ÆËÒÑÎßÐÞÇ ÏÑÏÇÐÕÞ ÏÑÎÇÍÖÎ Ä ÍÓËÔÕÂÎÎÂØ ÏÑÅÖÕ ÃÞÕß
ÑÒÓÇÆÇÎÇÐÞ ËÊ ÂÐÂÎËÊÂ ÓÂÔÒÓÇÆÇÎÇÐËâ àÎÇÍÕÓÑÐÐÑÌ ÒÎÑÕ-
ÐÑÔÕË, ÒÑÎÖÚÂÇÏÑÌ ËÊ ÓÇÐÕÅÇÐÆË×ÓÂÍÙËÑÐÐÞØ ÆÂÐÐÞØ.59, 60

¥Îâ ÒÓÑÔÕÞØ ÏÑÎÇÍÖÎ àÕÂ ÒÓÑÙÇÆÖÓÂ ÆÂÎÂ ÓÇÊÖÎßÕÂÕÞ, ÍÑÕÑ-
ÓÞÇ ÆÑÔÕÂÕÑÚÐÑ ØÑÓÑÛÑ ÔÑÅÎÂÔÖáÕÔâ Ô HF-ÓÂÔÚÇÕÂÏË ÍÓË-
ÔÕÂÎÎÑÄ Ä ÒÇÓËÑÆËÚÇÔÍËØ ÅÓÂÐËÚÐÞØ ÖÔÎÑÄËâØ (Ô ÖÚÇÕÑÏ ÕÑÅÑ,
ÚÕÑ ØÂÓÕÓË-×ÑÍÑÄÔÍËÇ ÆËÒÑÎßÐÞÇ ÏÑÏÇÐÕÞ ÑÃÞÚÐÑ ÊÂÄÞ-
ÛÇÐÞ ÐÂ 12 ë 15%). ±ÓËÏÇÓÞ ÒÓËÄÇÆÇÐÞ Ä ÕÂÃÎ. 1.

´ÂÃÎËÙÂ 1. ¥ËÒÑÎßÐÞÇ ÏÑÏÇÐÕÞ ÏÑÎÇÍÖÎ Ä ÍÓËÔÕÂÎÎÂØ ÒÑ ÆÂÐÐÞÏ
ÓÇÐÕÅÇÐÆË×ÓÂÍÙËÑÐÐÞØ àÍÔÒÇÓËÏÇÐÕÑÄ Ë ÍÄÂÐÕÑÄÑ-ØËÏËÚÇÔÍËØ ÓÂÔ-
ÚÇÕÑÄ Ä ÒÇÓËÑÆËÚÇÔÍËØ ÅÓÂÐËÚÐÞØ ÖÔÎÑÄËâØ (ÒÓÑÅÓÂÏÏÂ
CRYSTAL14) Ë Ô ÒÓËÏÇÐÇÐËÇÏ àÎÇÍÕÓÑÔÕÂÕËÚÇÔÍÑÅÑ ÒÑÕÇÐÙËÂÎÂ.

³ÑÇÆËÐÇÐËÇ ¿ÍÔÒÇÓËÏÇÐÕ ªÊÑÎË- ®ÑÎÇ- ³ÔÞÎ-
Ë ÓÂÔÚÇÕ ÓÑÄÂÐ- ÍÖÎÂ Ä ÍË

ÐÂâ ÏÑ- ÍÓËÔ-
ÎÇÍÖÎÂ ÕÂÎÎÇ

¶ÑÓÏÂÏËÆ ¿ÍÔÒÇÓËÏÇÐÕ 3.7 4.8 61
CRYSTAL 4.7 a 6.7 a 62
SCMP-NDDO b 3.9 5.7 63

®ÑÚÇÄËÐÂ ¿ÍÔÒÇÓËÏÇÐÕ 3.8 5.4, 4.2 64, 65
CRYSTAL 5.1 a 7.0 a 66
SCMP-NDDO b 4.5 6.5 63

Ò-¯ËÕÓÑÂÐËÎËÐ ¿ÍÔÒÇÓËÏÇÐÕ 7 2.4 ë 16.1 67
CRYSTAL 8.0 c 13.3 d 67
AM1 8.1 10.8 52

¿ÍÔÒÇÓËÏÇÐÕ 7 37.3 ë 73.5 67
CRYSTAL 9.2 c 23.0 d 67

a ªÔÒÑÎßÊÑÄÂÐ ÐÇàÏÒËÓËÚÇÔÍËÌ ÏÇÕÑÆ HF/6 ë 31G**. b Self Consistent
Madelung Potential with Neglecting of Diatomic Differential Overlap.
c ªÔÒÑÎßÊÑÄÂÐ ÐÇàÏÒËÓËÚÇÔÍËÌ ÏÇÕÑÆ B3LYP/6 ë 311G** ì ÓÂÔÚÇÕ
ÏÇÕÑÆÑÏ DFT Ô ËÔÒÑÎßÊÑÄÂÐËÇÏ ×ÖÐÍÙËÑÐÂÎÂ ¢ÇÍÍÇ Ä ÍÑÏÃËÐÂÙËË Ô
ÍÑÓÓÇÎâÙËÑÐÐÞÏ ×ÖÐÍÙËÑÐÂÎÑÏ ­Ë, ÁÐÅÂ Ë ±ÂÓÓÂ. d ªÔÒÑÎßÊÑÄÂÐ
ÐÇàÏÒËÓËÚÇÔÍËÌ ÏÇÕÑÆ HF/6 ë 21G**.
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°ÆÐÂÍÑ Ä ÔÎÖÚÂÇ ÃÑÎßÛËØ ÏÑÎÇÍÖÎ ÓÇÊÖÎßÕÂÕ ÏÑÉÇÕ
ÔËÎßÐÑ ËÊÏÇÐâÕßÔâ Ä ÊÂÄËÔËÏÑÔÕË ÑÕ ÏÇÕÑÆÂ, ËÔÒÑÎßÊÑÄÂÐ-
ÐÑÅÑ ÒÓË ÑÃÓÂÃÑÕÍÇ ÓÇÐÕÅÇÐÆË×ÓÂÍÙËÑÐÐÞØ ÆÂÐÐÞØ. ¯ÂÒÓË-
ÏÇÓ, ÆÎâ Ò-ÐËÕÓÑÂÐËÎËÐÂ Ë 4-ÂÏËÐÑ-40-ÐËÕÓÑÆË×ÇÐËÎÂ (1)
ÃÞÎË ÒÑÎÖÚÇÐÞ ÒÓÇÙËÊËÑÐÐÞÇ ÆË×ÓÂÍÙËÑÐÐÞÇ ÆÂÐÐÞÇ,67

ÍÑÕÑÓÞÇ ÊÂÕÇÏ ÑÃÓÂÃÂÕÞÄÂÎË Ô ËÔÒÑÎßÊÑÄÂÐËÇÏÏÖÎßÕËÒÑÎß-
ÐÑÌ ÏÑÆÇÎË ¬ÑÒÒÇÐÔÂ.68 £ ÊÂÄËÔËÏÑÔÕË ÑÕ ÑÅÓÂÐËÚÇÐËÌ,
ÐÂÎÂÅÂÇÏÞØ ÒÓË ÖÕÑÚÐÇÐËË ÐÂ ÒÂÓÂÏÇÕÓÞ k Ë k0 ÏÖÎßÕËÒÑÎß-
ÐÑÌ ÏÑÆÇÎË (ÍÑÕÑÓÞÇ ÑÒÓÇÆÇÎâáÕ ÔÕÇÒÇÐß ÔÉÂÕËâ ÄÂÎÇÐÕÐÑÌ
ÑÃÑÎÑÚÍË), ÆÎâ Ò-ÐËÕÓÑÂÐËÎËÐÂ ÐÂÃÎáÆÂÎÔâ ÃÑÎßÛÑÌ ÓÂÊ-
ÃÓÑÔ ÊÐÂÚÇÐËÌ ÆËÒÑÎßÐÑÅÑ ÏÑÏÇÐÕÂ, ÕÑÅÆÂ ÍÂÍ ÆÎâ ÔÑÇÆËÐÇ-
ÐËâ 1 ÄÔÇ ÒÓÑÙÇÆÖÓÞ ÒÓËÄÑÆËÎË Í ÐÇÒÓÂÄÆÑÒÑÆÑÃÐÑ ÃÑÎßÛËÏ
ÄÇÎËÚËÐÂÏ. ±Ñ-ÄËÆËÏÑÏÖ, ÒÓËÚËÐÑÌ ÐÇÔÕÂÃËÎßÐÑÔÕË ÓÇÊÖÎß-
ÕÂÕÑÄ âÄÎâÇÕÔâ ÍÑÓÓÇÎâÙËâ ÏÇÉÆÖ ÒÂÓÂÏÇÕÓÂÏË k Ë k0 ÔÑÔÇÆ-
ÐËØ ÂÕÑÏÑÄ, ÒÓËÄÑÆâÜÂâ Í ÕÑÏÖ, ÚÕÑ àÎÇÍÕÓÑÐÐÂâ ÒÎÑÕÐÑÔÕß
Ä ÑÍÓÇÔÕÐÑÔÕâØ ÑÆÐÑÅÑ ÂÕÑÏÂ ÒÓËÒËÔÞÄÂÇÕÔâ ÆÓÖÅÑÏÖ.
±ÑàÕÑÏÖ ÓÇÊÖÎßÕÂÕÞ, ÒÑÎÖÚÇÐÐÞÇ Ô ËÔÒÑÎßÊÑÄÂÐËÇÏ ¿±,
ÏÑÉÐÑ ÔÓÂÄÐËÄÂÕß Ô àÍÔÒÇÓËÏÇÐÕÂÎßÐÞÏË ÆÂÐÐÞÏË Ë ÓÇ-
ÊÖÎßÕÂÕÂÏË ÓÂÔÚÇÕÑÄ ÃÑÎÇÇ ÄÞÔÑÍÑÅÑ ÖÓÑÄÐâ ÕÑÎßÍÑ ÆÎâ
ÒÓÑÔÕÞØ ÏÑÎÇÍÖÎ.

®ÇÕÑÆÑÏ HF/4 ë 21G ÃÞÎÂ ÓÂÔÔÚËÕÂÐÂ ÅÇÑÏÇÕÓËâ ÏÑÎÇ-
ÍÖÎÞ ÂÙÇÕÂÏËÆÂ Ä ÍÓËÔÕÂÎÎÇ.69 ±ÑÕÇÐÙËÂÎ U(r) ËÏËÕËÓÑÄÂÎË
ÑÃÐÑÄÎâÄÛËÏËÔâ Ä ÍÂÉÆÑÏ ÙËÍÎÇ ³³± ÕÑÚÇÚÐÞÏË ÏÂÎÎËÍÇ-
ÐÑÄÔÍËÏË ÊÂÓâÆÂÏË ÂÕÑÏÑÄ 102 ÔÑÔÇÆÐËØ ÏÑÎÇÍÖÎ, ÐÂØÑÆâ-
ÜËØÔâ ÄÐÖÕÓË Ô×ÇÓÞ ÓÂÆËÖÔÑÏ 10�A. ±ÑÆ ÆÇÌÔÕÄËÇÏ U(r)
ÖÔËÎËÄÂÎÔâ ÒÇÓÇÐÑÔ ÊÂÓâÆÂ ÑÕ ÂÏËÐÑÅÓÖÒÒÞ Í ÍÂÓÃÑÐËÎßÐÑÌ
ÅÓÖÒÒÇ, ÔÑÒÓÑÄÑÉÆÂÇÏÞÌ ÖÍÑÓÑÚÇÐËÇÏ ÔÄâÊË C7N (ÐÂ
0.021�A) Ë ÖÆÎËÐÇÐËÇÏ ÔÄâÊË C=O (ÐÂ 0.022�A). ±Ñ àÍÔÒÇÓË-
ÏÇÐÕÂÎßÐÞÏ ÆÂÐÐÞÏ ÒÓË ÒÇÓÇØÑÆÇ ÑÕ ÅÂÊÑÄÑÌ ×ÂÊÞ 70 Í
ÍÓËÔÕÂÎÎÖ 71 ÔÄâÊß C=O ÖÆÎËÐâÇÕÔâ ÐÂ 0.03�A, Â ÔÄâÊß C7N
ÖÍÑÓÂÚËÄÂÇÕÔâ ÐÂ 0.043�A. ±Ñ-ÄËÆËÏÑÏÖ, Ä ÙËÕËÓÖÇÏÞØ ÓÂÔ-
ÚÇÕÂØ ÃÞÎÑ ÐÇÆÑÑÙÇÐÇÐÑ ÄÎËâÐËÇ ÍÓËÔÕÂÎÎËÚÇÔÍÑÅÑ ÑÍÓÖÉÇ-
ÐËâ ÐÂ ÏÑÎÇÍÖÎâÓÐÖá ÅÇÑÏÇÕÓËá. £ÑÊÏÑÉÐÑ, àÕÑ âÄÎâÇÕÔâ
ÔÎÇÆÔÕÄËÇÏ ÐÇÔÒÑÔÑÃÐÑÔÕË ÂÆÇÍÄÂÕÐÑ ÄÑÔÒÓÑËÊÄÇÔÕË à××ÇÍÕ
ÏÇÉÏÑÎÇÍÖÎâÓÐÞØ ÄÑÆÑÓÑÆÐÞØ ÔÄâÊÇÌ N7H_O=C, ÍÑÕÑ-
ÓÞÇ ÒÓËÔÖÕÔÕÄÖáÕ Ä ÍÓËÔÕÂÎÎÂØ ÂÙÇÕÂÏËÆÂ, Ä ÓÂÏÍÂØ ÏÑÆÇÎË,
ËÔÒÑÎßÊÖáÜÇÌ ÒÓÇÆÔÕÂÄÎÇÐËÇ ÊÂÓâÆÑÄÑÌ ÒÎÑÕÐÑÔÕË Ä ÄËÆÇ
ÕÑÚÇÚÐÞØ ÊÂÓâÆÑÄ. ±ÓËÏÇÚÂÕÇÎßÐÑ, ÚÕÑ ÐÂËÃÑÎßÛËÇ ÓÂÔØÑÉ-
ÆÇÐËâ ÓÂÔÚÇÕÐÞØ Ë àÍÔÒÇÓËÏÇÐÕÂÎßÐÞØ ÆÂÐÐÞØ ÔÄâÊÂÐÞ Ô
ÂÏËÐÑÅÓÖÒÒÑÌ. ¿ÕÑ ÑÃÖÔÎÑÄÎÇÐÑ, Ô ÑÆÐÑÌ ÔÕÑÓÑÐÞ, ÕÇÏ, ÚÕÑ
ÒÓÇÐÇÃÓÇÉÇÐËÇ ÄÍÎÂÆÑÏ ÐÇÒÑÆÇÎÇÐÐÞØ àÎÇÍÕÓÑÐÐÞØ ÒÂÓ ÂÕÑ-
ÏÑÄ ÍËÔÎÑÓÑÆÂ ÒÓËÄÑÆËÕ Í ÊÂÐËÉÇÐËá ÔËÎÞ ÄÑÆÑÓÑÆÐÞØ
ÔÄâÊÇÌ, Ô ÆÓÖÅÑÌ ÔÕÑÓÑÐÞ ì ÕÇÏ, ÚÕÑ ÒÓÇÆÔÕÂÄÎÇÐËÇ ÂÕÑÏÑÄ
ÄÑÆÑÓÑÆÂ ÔÑÔÇÆÐÇÌ ÏÑÎÇÍÖÎÞ Ä ÄËÆÇ ÕÑÚÇÚÐÞØ ÊÂÓâÆÑÄ ÐÇ
âÄÎâÇÕÔâ ÔÕÑÎß ÅÓÖÃÞÏ ÒÓËÃÎËÉÇÐËÇÏ.

¥Îâ 11 ÍÓËÔÕÂÎÎËÚÇÔÍËØ ÔÕÓÖÍÕÖÓ, ÑÃÓÂÊÑÄÂÐÐÞØÏÂÎÞÏË
ÒÑÎâÓÐÞÏË ÑÓÅÂÐËÚÇÔÍËÏË ÏÑÎÇÍÖÎÂÏË, Ä ÄÑÔßÏË ËÊ ÍÑÕÑ-
ÓÞØ ÒÓËÔÖÕÔÕÄÑÄÂÎË ÏÇÉÏÑÎÇÍÖÎâÓÐÞÇ ÄÑÆÑÓÑÆÐÞÇ ÔÄâÊË,
ÒÓÑÄÇÆÇÐÞ ÓÂÔÚÇÕÞ SCMP-NDDO.63 £ àÕÑÏ ÏÇÕÑÆÇ ÃÞÎÂ
ËÔÒÑÎßÊÑÄÂÐÂ ÒÂÓÂÏÇÕÓËÊÂÙËâAM1 Ô ÖÚÇÕÑÏÏÇÉÏÑÎÇÍÖÎâÓ-
ÐÞØ ÄÂÐ-ÆÇÓ-ÄÂÂÎßÔÑÄÞØ ÄÊÂËÏÑÆÇÌÔÕÄËÌ Ä ×ÑÓÏÇ ÂÕÑÏ-
ÂÕÑÏÐÞØ ÒÑÕÇÐÙËÂÎÑÄ 6 ë exp Ë ÏÑÆË×ËÍÂÙËÇÌ ÅÂÏËÎßÕÑ-
ÐËÂÐÂ ÒÑ ÖÓÂÄÐÇÐËá (6). ²ÇÊÖÎßÕÂÕÞ ÓÂÔÚÇÕÑÄ ÍÓËÔÕÂÎÎÑÄ
ÏÑÚÇÄËÐÞ Ë ×ÑÓÏÂÏËÆÂ ÆÂÐÐÞÏ ÏÇÕÑÆÑÏ Ë ÏÇÕÑÆÑÏ HF
ØÑÓÑÛÑ ÔÑÅÎÂÔÖáÕÔâ ÍÂÍ ÒÑ ÂÃÔÑÎáÕÐÑÌ ÄÇÎËÚËÐÇ ÆËÒÑÎßÐÞØ
ÏÑÏÇÐÕÑÄ, ÕÂÍ Ë ÒÑ ÒÓËÓÂÜÇÐËá ÆËÒÑÎßÐÑÅÑ ÏÑÏÇÐÕÂ ÒÑÆ
ÄÎËâÐËÇÏ ÍÓËÔÕÂÎÎËÚÇÔÍÑÌ ÖÒÂÍÑÄÍË (ÔÏ. ÕÂÃÎ. 1). £Ñ ÄÔÇØ 11
ÒÓËÏÇÓÂØ ÆËÒÑÎßÐÞÌ ÏÑÏÇÐÕ ÏÑÎÇÍÖÎ Ä ÍÓËÔÕÂÎÎÂØ ÖÄÇÎËÚË-
ÄÂÎÔâ Ä ÃÑÎßÛÇÌ ÔÕÇÒÇÐË, ÚÇÏ ÒÓË ÏÑÆÇÎËÓÑÄÂÐËË ÔÑÎßÄÂÕÂ-
ÙËË Ä ÒÑÎâÓÐÑÏ ÓÂÔÕÄÑÓËÕÇÎÇ ÏÇÕÑÆÑÏ ÔÂÏÑÔÑÅÎÂÔÑÄÂÐÐÑÅÑ
ÓÇÂÍÙËÑÐÐÑÅÑ ÒÑÎâ Ô ËÔÒÑÎßÊÑÄÂÐËÇÏ àÎÎËÒÔÑËÆÂÎßÐÑÌ
ÒÑÎÑÔÕË, Õ.Ç. ÄÎËâÐËÇ ÍÓËÔÕÂÎÎËÚÇÔÍÑÌ ÖÒÂÍÑÄÍË ÑÍÂÊÂÎÑÔß
ÔËÎßÐÇÇ ÑÉËÆÂÇÏÑÅÑ ÄÎËâÐËâ ÓÂÔÕÄÑÓËÕÇÎâ.

£ ÓÂÔÚÇÕÂØ AM1 ÆÎâ ÄÞÃÑÓÍË ËÊ 79 ÍÓËÔÕÂÎÎËÚÇÔÍËØ
ÔÕÓÖÍÕÖÓ ÑÓÅÂÐËÚÇÔÍËØ ÔÑÇÆËÐÇÐËÌ ÔÓÇÆÐÇÇ ÖÄÇÎËÚÇÐËÇ ÏÑÎÇ-
ÍÖÎâÓÐÑÅÑ ÆËÒÑÎßÐÑÅÑ ÏÑÏÇÐÕÂ Ä ÍÓËÔÕÂÎÎÇ ÔÑÔÕÂÄËÎÑ 37%,
ÐÑ ÒÓË àÕÑÏÑÐÑ ÊÐÂÚËÕÇÎßÐÑ ÄÂÓßËÓÑÄÂÎÑÔß (ÑÕ 100 ÆÑ 14%) Ä
ÊÂÄËÔËÏÑÔÕË ÑÕ ÏÑÕËÄÂ ÍÓËÔÕÂÎÎËÚÇÔÍÑÌ ÖÒÂÍÑÄÍË.52 ±ÓË

ÔÓÂÄÐÇÐËË ÄÎËâÐËâ ¿± Ô à××ÇÍÕÑÏ ÓÂÔÕÄÑÓËÕÇÎâ, ÍÑÕÑÓÞÌ
ÏÑÆÇÎËÓÑÄÂÎÔâ ÏÇÕÑÆÑÏ COSMO,8 ÎËÛß ÆÎâ 20% ÔÕÓÖÍÕÖÓ
(ÒÑÎÑÄËÐÂ ËÊ ÍÑÕÑÓÞØ ÔÑÆÇÓÉÂÎÂ ÏÑÎÇÍÖÎâÓÐÞÇ ËÑÐÞ)
à××ÇÍÕ ÑÕ ÖÚÇÕÂ ¿± ÒÓÇÄÞÛÂÎ ÏÂÍÔËÏÂÎßÐÑ ÄÑÊÏÑÉÐÞÌ
à××ÇÍÕ ÓÂÔÕÄÑÓËÕÇÎâ, Â ÇÜÇ Ä 20% ÔÎÖÚÂÇÄ à××ÇÍÕ ¿± ÃÞÎ
àÍÄËÄÂÎÇÐÕÇÐ à××ÇÍÕÖ ÒÑÎâÓÐÑÅÑ ÓÂÔÕÄÑÓËÕÇÎâ Ô ÆËàÎÇÍÕÓË-
ÚÇÔÍÑÌ ÒÓÑÐËÙÂÇÏÑÔÕßá e>10. £ÎËâÐËÇ ÍÓËÔÕÂÎÎËÚÇÔÍÑÅÑ
ÑÍÓÖÉÇÐËâ ÐÂ ÏÑÕËÄ ÖÒÂÍÑÄÍË ÏÑÉÐÑ ÄËÆÇÕß ÐÂ ÒÓËÏÇÓÇ
ÏÑÎÇÍÖÎ Ò-ÐËÕÓÑÂÐËÎËÐÂ Ë Ñ-ÏÇÕËÎ-Ò-ÐËÕÓÑÂÐËÎËÐÂ: Ä ËÊÑ-
ÎËÓÑÄÂÐÐÑÏ ÔÑÔÕÑâÐËË ÑÃÇ ÏÑÎÇÍÖÎÞ ËÏÇáÕ ÒÑÚÕË ÑÆËÐÂÍÑ-
ÄÞÇ ÆËÒÑÎßÐÞÇ ÏÑÏÇÐÕÞ, ÐÑ Ä ÒÇÓÄÑÏ ÔÎÖÚÂÇ ¿± ÄÞÊÞÄÂÇÕ
ÊÂÏÇÕÐÑÇ ÖÄÇÎËÚÇÐËÇ ÆËÒÑÎßÐÑÅÑ ÏÑÏÇÐÕÂ (ÔÏ. ÕÂÃÎ. 1), Â ÄÑ
ÄÕÑÓÑÏ ì ÇÅÑ ÖÏÇÐßÛÇÐËÇ ÐÂ 1.1 ¥. ¥Îâ ÍÓËÔÕÂÎÎÑÄ, ÔÑÆÇÓ-
ÉÂÜËØ Ä àÎÇÏÇÐÕÂÓÐÑÌ âÚÇÌÍÇ ÆÄÇ Ë ÃÑÎÇÇ ÔËÏÏÇÕÓËÚÇÔÍË
ÐÇÊÂÄËÔËÏÞÇ ÏÑÎÇÍÖÎÞ, ÓÂÔÚÇÕÞ Ô ËÔÒÑÎßÊÑÄÂÐËÇÏ ¿±
ÒÑÊÄÑÎâáÕ ÍÑÎËÚÇÔÕÄÇÐÐÑ ÑØÂÓÂÍÕÇÓËÊÑÄÂÕß ÐÇàÍÄËÄÂÎÇÐÕ-
ÐÑÔÕß ÕÂÍËØ ÏÑÎÇÍÖÎ. ²ÂÔÚÇÕÞ ÍÓËÔÕÂÎÎËÚÇÔÍËØ ÔÕÓÖÍÕÖÓ
4-×ÇÐËÎÂÊÑ-1-ÐÂ×ÕËÎÂÏËÐÂ (2)72 Ë 4-[(2-ÐËÕÓÑ×ÇÐËÎ)ÂÊÑ]-
×ÇÐÑÎÂ (3),73 ÕÂÍÉÇ ÒÑÍÂÊÂÎË, ÚÕÑ ÆËÒÑÎßÐÞÇ ÏÑÏÇÐÕÞ ÑÆË-
ÐÂÍÑÄÞØ ÏÑÎÇÍÖÎ, ÐÂØÑÆâÜËØÔâ Ä ÓÂÊÐÑÏ ÍÓËÔÕÂÎÎËÚÇÔÍÑÏ
ÑÍÓÖÉÇÐËË, ÔÖÜÇÔÕÄÇÐÐÑ ÓÂÊÎËÚÂáÕÔâ.

³ ËÔÒÑÎßÊÑÄÂÐËÇÏ ¿± ÃÞÎÑ ÒÓÑÄÇÆÇÐÑ ÏÑÆÇÎËÓÑÄÂÐËÇ
ÄÎËâÐËâ ÍÓËÔÕÂÎÎËÚÇÔÍÑÌ ÖÒÂÍÑÄÍË ÐÂ àÎÇÍÕÓÑÐÐÖá ÔÕÓÖÍ-
ÕÖÓÖ ÏÑÎÇÍÖÎ ÂÊÑÍÓÂÔËÕÇÎÇÌ, ÔÖÜÇÔÕÄÖáÜËØ Ä ÍÓËÔÕÂÎÎÂØ Ä
ØËÐÑÐÅËÆÓÂÊÑÐÐÑÌ ×ÑÓÏÇ: 4-[(2-ÐËÕÓÑ×ÇÐËÎ)ÅËÆÓÂÊÑÐÑ]-4H-
ÐÂ×ÕÂÎÇÐ-1-ÑÐÂ (4)74 Ë 1-[(2-ÐËÕÓÑ×ÇÐËÎ)ÅËÆÓÂÊÑÐÑ]-1H-
ÐÂ×ÕÂÎÇÐ-2-ÑÐÂ (5).75

¿ÕË ÏÑÎÇÍÖÎÞ Ä ËÊÑÎËÓÑÄÂÐÐÑÏ ÔÑÔÕÑâÐËË ËÏÇáÕ ÆÑ-
ÄÑÎßÐÑ ÃÑÎßÛËÇ ÆËÒÑÎßÐÞÇ ÏÑÏÇÐÕÞ (5.6 Ë 6.8 ¥ ÆÎâ ÔÑÇÆË-
ÐÇÐËÌ 4 Ë 5 ÔÑÑÕÄÇÕÔÕÄÇÐÐÑ) Ë Ä ÍÓËÔÕÂÎÎÇ ÑÃÓÂÊÖáÕ ÏÇÉ-
ÏÑÎÇÍÖÎâÓÐÞÇ ÄÑÆÑÓÑÆÐÞÇ ÔÄâÊË C7H_O, ÑÆÐÂÍÑ ÆËÒÑÎß-
ÐÞÇÏÑÏÇÐÕÞÏÑÎÇÍÖÎ Ä ÍÓËÔÕÂÎÎÂØ ÄÑÊÓÂÔÕÂáÕ ÎËÛß ÐÂ 24%
(4) Ë 22% (5).

®ÇÉÏÑÎÇÍÖÎâÓÐÞÇ ÄÊÂËÏÑÆÇÌÔÕÄËâ ÒÓËÄÑÆâÕ Í ËÊÏÇÐÇ-
ÐËá ÏÑÎÇÍÖÎâÓÐÑÌ ÒÑÎâÓËÊÖÇÏÑÔÕË. £ ÓÂÔÚÇÕÇ ÍÓËÔÕÂÎÎÑÄ
ÏÑÚÇÄËÐÞ ÒÓÇÆÒÑÎÂÅÂÎÑÔß, ÚÕÑ ÒÑÕÇÐÙËÂÎ ÔÑÊÆÂÇÕÔâ ÕÑÎßÍÑ
ÏÑÎÇÍÖÎÂÏË, ÔÄâÊÂÐÐÞÏË Ô ÙÇÐÕÓÂÎßÐÑÌÏÑÎÇÍÖÎÑÌ ÄÑÆÑÓÑÆ-
ÐÞÏË ÔÄâÊâÏË.33 ±ÓË àÕÑÏ ÑÆÐÂ ËÊ ÍÑÏÒÑÐÇÐÕ ÕÇÐÊÑÓÂ ÏÑÎÇ-
ÍÖÎâÓÐÑÌ ÍÄÂÆÓÂÕËÚÐÑÌ ÅËÒÇÓÒÑÎâÓËÊÖÇÏÑÔÕË (bzzz) ÖÄÇÎËÚË-
ÄÂÎÂÔß ÒÑÚÕË ÄÆÄÑÇ (Ô 744 ÆÑ 774 Â.Ç.). ³ ËÔÒÑÎßÊÑÄÂÐËÇÏ
¿± ÃÞÎË ÕÂÍÉÇ ÄÞÒÑÎÐÇÐÞ HF-ÓÂÔÚÇÕÞ ÙÇÐÕÓÑÔËÏÏÇÕÓËÚ-
ÐÑÅÑ ÍÓËÔÕÂÎÎÂ ÕÓËÂÏËÐÑÕÓËÐËÕÓÑÃÇÐÊÑÎÂ.30 ¦ÅÑ ÔÕÓÖÍÕÖÓÂ
ËÐÕÇÓÇÔÐÂ ÕÇÏ, ÚÕÑ àÕÑÕ ÙÇÐÕÓÑÔËÏÏÇÕÓËÚÐÞÌ ÍÓËÔÕÂÎÎ ÑÍÂ-
ÊÞÄÂÇÕÔâ ÔÒÑÔÑÃÐÞÏ ÅÇÐÇÓËÓÑÄÂÕß ÄÕÑÓÖá ÅÂÓÏÑÐËÍÖ ÎÂÊÇÓ-
ÐÑÅÑ ËÊÎÖÚÇÐËâ.76 ²ÂÔÚÇÕÞ ÒÓÇÆÔÍÂÊÂÎË 3 ë 4-ÍÓÂÕÐÑÇ ÖÄÇÎË-
ÚÇÐËÇ ÍÑÏÒÑÐÇÐÕ ÏÑÎÇÍÖÎâÓÐÑÅÑ ÕÇÐÊÑÓÂ b Ä ÍÓËÔÕÂÎÎÇ;
ÒÑâÄÎÇÐËÇ ÐÇÎËÐÇÌÐÞØ ÔÄÑÌÔÕÄ ÏÑÉÐÑ ÑÃÝâÔÐËÕß ÐÂÓÖÛÇ-
ÐËâÏË ÖÒÑÓâÆÑÚÇÐÐÑÔÕË ÒÓË ÚÇÓÇÆÑÄÂÐËË ÔÎÑÇÄ ÏÑÎÇÍÖÎ Ä
ÍÓËÔÕÂÎÎÂØ ÄÆÑÎß ÐÂÒÓÂÄÎÇÐËâ z.

±ÓËÏÇÐÇÐËÇ ÏÇÕÑÆÂ ÂÕÑÏ-ÂÕÑÏÐÞØ ÒÑÕÇÐÙËÂÎÑÄ ÆÎâ ÓÂÔ-
ÚÇÕÂ àÐÇÓÅËË ÍÓËÔÕÂÎÎËÚÇÔÍËØ ÖÒÂÍÑÄÑÍ ÒÑÆÓÑÃÐÑ ÑÔÄÇÜÇÐÑ Ä
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ÔÒÇÙËÂÎßÐÑÌ ÎËÕÇÓÂÕÖÓÇ.77, 78 ®Þ ÑÅÓÂÐËÚËÏÔâ ÕÑÎßÍÑ
ÑÃÔÖÉÆÇÐËÇÏ ÓÑÎË àÎÇÍÕÓÑÔÕÂÕËÚÇÔÍËØ ÄÊÂËÏÑÆÇÌÔÕÄËÌ.
±ÑÔÍÑÎßÍÖ àÏÒËÓËÚÇÔÍËÇ ÒÂÓÂÏÇÕÓÞ ÒÑÕÇÐÙËÂÎÑÄ 6 ë 12 Ë
6 ë exp ÚÂÔÕÑ ÑÒÓÇÆÇÎâáÕ ÒÖÕÇÏ ÒÑÆÅÑÐÍË Í àÍÔÒÇÓËÏÇÐÕÂÎß-
ÐÞÏ ÍÓËÔÕÂÎÎÑÅÓÂ×ËÚÇÔÍËÏ Ë ÕÇÓÏÑÆËÐÂÏËÚÇÔÍËÏ ÆÂÐÐÞÏ,
ÑÐË ÐÇâÄÐÑ ÄÍÎáÚÂáÕ Ä ÔÇÃâ ÖÔÓÇÆÐÇÐÐÞÇ à××ÇÍÕÞ àÎÇÍÕÓÑ-
ÔÕÂÕËÚÇÔÍËØ ÄÊÂËÏÑÆÇÌÔÕÄËÌ. ¯ÇÍÑÕÑÓÞÇ ÂÄÕÑÓÞ (ÔÏ., ÐÂÒÓË-
ÏÇÓ,79) ÒÑÎÂÅÂáÕ, ÚÕÑ ÒÓË ËÔÒÑÎßÊÑÄÂÐËË ÒÑÆÑÃÐÞØ ÒÑÕÇÐ-
ÙËÂÎÑÄ ÐÇÕ ÐÇÑÃØÑÆËÏÑÔÕË ÆÑÒÑÎÐËÕÇÎßÐÑ ÖÚËÕÞÄÂÕß àÎÇÍÕ-
ÓÑÔÕÂÕËÚÇÔÍËÇ ÄÊÂËÏÑÆÇÌÔÕÄËâ. ¥ÇÌÔÕÄËÕÇÎßÐÑ, Ô ËØ ÒÑ-
ÏÑÜßá ÆÑÔÕÂÕÑÚÐÑ ÖÔÒÇÛÐÑ ÑÒËÔÞÄÂáÕ ÏÇÉÏÑÎÇÍÖÎâÓÐÞÇ
ÄÊÂËÏÑÆÇÌÔÕÄËâ Ä ÍÓËÔÕÂÎÎÂØ, ÑÃÓÂÊÑÄÂÐÐÞØ ÏÂÎÑÒÑÎâÓ-
ÐÞÏË ÏÑÎÇÍÖÎÂÏË. °ÆÐÂÍÑ ÆÎâ ÏÑÆÇÎËÓÑÄÂÐËâ ÍÓËÔÕÂÎÎË-
ÚÇÔÍËØ ÔÕÓÖÍÕÖÓ, ÔÑÆÇÓÉÂÜËØÏÇÉÏÑÎÇÍÖÎâÓÐÞÇ ÄÑÆÑÓÑÆÐÞÇ
ÔÄâÊË ÔÓÇÆÐÇÌ ÔËÎÞ, Ä ÓÂÏÍÂØ ÆÂÐÐÑÌ ÏÑÆÇÎË ÒÑÐÂÆÑÃËÎÑÔß
ÑÒÓÇÆÇÎËÕß ÛÇÔÕß ÆÑÒÑÎÐËÕÇÎßÐÞØ ÒÂÓÐÞØ ÒÑÕÇÐÙËÂÎÑÄ ÆÎâ
ÔËÔÕÇÏ A_H7B,80 ÒÓËÚÇÏ ÄÇÔßÏÂ ÄÇÓÑâÕÐÑ, ÚÕÑ ÆÂÎßÐÇÌÛÇÇ
ÓÂÔÛËÓÇÐËÇ ÂÔÔÑÓÕËÏÇÐÕÂ ÔËÔÕÇÏ ÄÑÆÑÓÑÆÐÞØ ÔÄâÊÇÌ ÒÑ-
ÕÓÇÃÖÇÕ ÄÞÆÇÎÇÐËâ ÐÑÄÞØ ÓÂÊÐÑÄËÆÐÑÔÕÇÌ ÒÂÓÐÞØ ÄÊÂËÏÑ-
ÆÇÌÔÕÄËÌ.

±ÓÇÆÔÕÂÄÎâÇÕÔâ ÏÇÕÑÆËÚÇÔÍË ÃÑÎÇÇ ÒÓÂÄËÎßÐÞÏ ÄÍÎá-
ÚÂÕß Ä ÓÂÔÚÇÕÞ àÐÇÓÅËá àÎÇÍÕÓÑÔÕÂÕËÚÇÔÍËØ ÄÊÂËÏÑÆÇÌÔÕÄËÌ
Ä âÄÐÑÌ ×ÑÓÏÇ. ¥Îâ àÕÑÅÑ àÏÒËÓËÚÇÔÍËÇ ÒÂÓÂÏÇÕÓÞ, ÄØÑÆâ-
ÜËÇ Ä ÄÞÓÂÉÇÐËÇ ÆÎâ ÒÑÕÇÐÙËÂÎÂ, ÆÑÎÉÐÞ ÃÞÕß äÑÚËÜÇÐÞã
ÑÕ ÍÖÎÑÐÑÄÔÍÑÅÑ ÄÍÎÂÆÂ Ä ÒÓÑÙÇÔÔÇ ËØ ÒÑÆÅÑÐÍË Í àÍÔÒÇÓË-
ÏÇÐÕÂÎßÐÞÏ ÆÂÐÐÞÏ 81 ÎËÃÑ ÑÒÓÇÆÇÎÇÐÞ ËÊ ÍÄÂÐÕÑÄÑ-ØËÏË-
ÚÇÔÍËØ ÓÂÔÚÇÕÑÄ.82 ±ÓË ÓÂÔÚÇÕÇ àÎÇÍÕÓÑÔÕÂÕËÚÇÔÍÑÌ ÔÑÔÕÂÄ-
ÎâáÜÇÌ ÐÇÑÃØÑÆËÏÑ ÎËÃÑ ÒÓÇÆÔÕÂÄÎâÕß ¯¿± Ä ÄËÆÇ ÆÑÒÑÎ-
ÐËÕÇÎßÐÞØ ÕÑÚÇÚÐÞØ ÊÂÓâÆÑÄ,81 ÎËÃÑ ËÔÒÑÎßÊÑÄÂÕß ÏÖÎßÕË-
ÒÑÎßÐÑÇ ÒÓÇÆÔÕÂÄÎÇÐËÇ ÂÕÑÏÐÞØ ÊÂÓâÆÑÄÞØ ÒÎÑÕÐÑÔÕÇÌ.83

²ÂÔÚÇÕÞ, Ä ÍÑÕÑÓÞØ ÒÓËÏÇÐâÎË ÏÖÎßÕËÒÑÎßÐÖá ÏÑÆÇÎß,84

ÒÑÍÂÊÂÎË, ÚÕÑ ÔÑÑÕÐÑÛÇÐËÇ àÎÇÍÕÓÑÔÕÂÕËÚÇÔÍÑÅÑ Ë ÄÂÐ-ÆÇÓ-
ÄÂÂÎßÔÑÄÂ ÄÍÎÂÆÑÄ ÔËÎßÐÑ ÊÂÄËÔËÕ ÑÕ ÒÓËÓÑÆÞ ÏÇÉÏÑÎÇÍÖ-
ÎâÓÐÞØ ÄÊÂËÏÑÆÇÌÔÕÄËÌ Ä ÍÓËÔÕÂÎÎÇ. ´ÂÍ, Ä ÔÕÓÖÍÕÖÓÇ ÃÇÐ-
ÊÑÎÂ àÎÇÍÕÓÑÔÕÂÕËÚÇÔÍËÌ ÄÍÎÂÆ ÔÑÔÕÂÄÎâÇÕ ÄÔÇÅÑ 14% ÑÕ
ÒÑÎÐÑÌ àÐÇÓÅËË ÍÓËÔÕÂÎÎËÚÇÔÍÑÌ ÖÒÂÍÑÄÍË, Ä ÔÕÓÖÍÕÖÓÇ
ÃÇÐÊÑØËÐÑÐÂ ì 43%, Â Ä ÔÕÓÖÍÕÖÓÇ ÖÓÂÙËÎÂ ì 83%. °ÆÐÂÍÑ
Ä àÕËØ ÓÂÔÚÇÕÂØ ËÔÒÑÎßÊÑÄÂÎË ÏÖÎßÕËÒÑÎßÐÞÇ ÏÑÏÇÐÕÞ ÂÕÑ-
ÏÑÄ Ä ËÊÑÎËÓÑÄÂÐÐÞØ ÏÑÎÇÍÖÎÂØ, Õ.Ç. ÃÇÊ ÖÚÇÕÂ ËØ ÒÑÎâÓËÊÂ-
ÙËË Ä ÍÓËÔÕÂÎÎÇ.

¿ÕÑÕ ÐÇÆÑÔÕÂÕÑÍ ÖÔÕÓÂÐÇÐ Ä ÖÒÑÏËÐÂÄÛÇÏÔâ ÄÞÛÇÏÇÕÑÆÇ
SCMP-NDDO, ÒÓËÚÇÏ ÃÇÊ ÔÒÇÙËÂÎßÐÑÌ ÒÂÓÂÏÇÕÓËÊÂÙËË ÆÎâ
ÄÑÆÑÓÑÆÐÞØ ÔÄâÊÇÌ.63 ¿ÐÇÓÅËâ ÍÓËÔÕÂÎÎËÚÇÔÍËØ ÖÒÂÍÑÄÑÍ
11 ÒÑÎâÓÐÞØ ÑÓÅÂÐËÚÇÔÍËØ ÔÑÇÆËÐÇÐËÌ Ô ÏÇÉÏÑÎÇÍÖÎâÓÐÞÏË
ÄÑÆÑÓÑÆÐÞÏË ÔÄâÊâÏË ÃÞÎÂ ÑÒÓÇÆÇÎÇÐÂ ÔÑ ÔÓÇÆÐÇÌ ÑÕ-
ÐÑÔËÕÇÎßÐÑÌ ÑÛËÃÍÑÌ 7%, ÚÕÑ ÐÇÔÍÑÎßÍÑ ÏÇÐßÛÇ, ÚÇÏ ÒÓË
ËÔÒÑÎßÊÑÄÂÐËË àÏÒËÓËÚÇÔÍËØ ÒÑÕÇÐÙËÂÎÑÄ ÃÇÊ ÖÚÇÕÂ àÎÇÍÕÓÑ-
ÔÕÂÕËÚÇÔÍËØ ÄÊÂËÏÑÆÇÌÔÕÄËÌ (*10%, ÔÏ.79, 80). ®ÇÕÑÆ SCMP-
NDDO ÃÞÎ ÕÂÍÉÇ ÒÓËÏÇÐÇÐ ÆÎâ ÓÂÔÚÇÕÂ ÑÕÐÑÔËÕÇÎßÐÑÌ
àÐÇÓÅËË ÍÑÐ×ÑÓÏÂÙËÑÐÐÞØ ÒÑÎËÏÑÓ×ÑÄ ×ÂÏÑÕËÆËÐÂ (6).85

¿ÐÇÓÅËâ ËÊÑÎËÓÑÄÂÐÐÑÌ ÏÑÎÇÍÖÎÞ ÔÕÂÃËÎßÐÑÅÑ ÒÑÎË-
ÏÑÓ×Â ÄÔÎÇÆÔÕÄËÇ ÔÕÇÓËÚÇÔÍËØ ÊÂÕÓÖÆÐÇÐËÌ ÑÍÂÊÂÎÂÔß ÐÂ
17.9 Í¥É .ÏÑÎß71 ÄÞÛÇ, ÚÇÏ àÐÇÓÅËâ ÏÑÎÇÍÖÎÞ ÏÇÕÂÔÕÂ-
ÃËÎßÐÑÅÑ ÒÑÎËÏÑÓ×Â. °ÆÐÂÍÑ ÃÎÂÅÑÆÂÓâ ÃÑÎÇÇ à××ÇÍÕËÄÐÞÏ
àÎÇÍÕÓÑÔÕÂÕËÚÇÔÍËÏ ÄÊÂËÏÑÆÇÌÔÕÄËâÏ ÒÑÎÐÂâ àÐÇÓÅËâ ÏÑÎÇ-
ÍÖÎÞ Ä ÍÓËÔÕÂÎÎÇ ÔÕÂÃËÎßÐÑÅÑ ÒÑÎËÏÑÓ×Â ÔÕÂÐÑÄËÕÔâ ÎËÛß
ÐÂ 1.9 Í¥É .ÏÑÎß71 ÄÞÛÇ, ÚÇÏ àÐÇÓÅËâ ÏÑÎÇÍÖÎÞ Ä ÏÇÕÂÔÕÂ-
ÃËÎßÐÑÌ ÒÑÎËÏÑÓ×ÐÑÌ ×ÑÓÏÇ. ¿ÕË ÓÂÔÚÇÕÞ Ô ØÑÓÑÛÇÌ ÕÑÚ-
ÐÑÔÕßá ÔÑÅÎÂÔÖáÕÔâ Ô ÕÇÏ ×ÂÍÕÑÏ, ÚÕÑ ÏÇÕÂÔÕÂÃËÎßÐÂâ
×ÑÓÏÂ 6 ÍÓËÔÕÂÎÎËÊÖÇÕÔâ ÒÇÓÄÑÌ, ÐÑ âÄÎâÇÕÔâ ÕÇÓÏÑÆËÐÂÏË-
ÚÇÔÍË ÐÇÖÔÕÑÌÚËÄÑÌ.86

V. ¬ÑÐ×ÑÓÏÂÙËË ÏÑÎÇÍÖÎ Ä ÍÓËÔÕÂÎÎÂØ
±ÓË ÒÇÓÇØÑÆÇ ÑÓÅÂÐËÚÇÔÍËØ ÄÇÜÇÔÕÄ ËÊ ÅÂÊÑÄÑÌ ×ÂÊÞ ËÎË ËÊ
ÓÂÔÕÄÑÓÂ Ä ÍÓËÔÕÂÎÎ ÏÑÎÇÍÖÎÞ ÚÂÔÕÑ ËÊÏÇÐâáÕ ÍÑÐ×ÑÓÏÂ-
ÙËá. ªÊÄÇÔÕÐÞ ÏÐÑÅÑÚËÔÎÇÐÐÞÇ ÒÓËÏÇÓÞ ÒÑÎËÏÑÓ×ÑÄ,
ÑÃÓÂÊÑÄÂÐÐÞØ ÓÂÊÎËÚÐÞÏË ÍÑÐ×ÑÓÏÇÓÂÏË ÑÆÐÑÅÑ Ë ÕÑÅÑ ÉÇ
ÔÑÇÆËÐÇÐËâ (ÕÂÍ ÐÂÊÞÄÂÇÏÞÌ ÍÑÐ×ÑÓÏÂÙËÑÐÐÞÌ ÒÑÎËÏÑÓ-
×ËÊÏ),87 Â ÕÂÍÉÇ ÔÑÔÖÜÇÔÕÄÑÄÂÐËâ ÓÂÊÎËÚÐÞØ ÍÑÐ×ÑÓÏÇÓÑÄ
Ä ÑÆÐÑÌ ÍÓËÔÕÂÎÎËÚÇÔÍÑÌ ÔÕÓÖÍÕÖÓÇ. °ÚÇÄËÆÐÑ, ÚÕÑ ÑÕÎËÚËâ
ÅÇÑÏÇÕÓËË ÏÑÎÇÍÖÎÞ Ä ÍÓËÔÕÂÎÎÇ ÑÕ ÓÂÄÐÑÄÇÔÐÑÌ ÅÇÑÏÇÕÓËË
ËÊÑÎËÓÑÄÂÐÐÑÌ ÏÑÎÇÍÖÎÞ ÑÃÖÔÎÑÄÎÇÐÞ ÏÇÉÏÑÎÇÍÖÎâÓÐÞÏË
ÄÊÂËÏÑÆÇÌÔÕÄËâÏË, Ä ÕÑÏ ÚËÔÎÇ Ë àÎÇÍÕÓÑÔÕÂÕËÚÇÔÍËÏË.

±ÑÆØÑÆ, ÑÔÐÑÄÂÐÐÞÌ ÐÂ ¿±, ÃÞÎ ÄÒÇÓÄÞÇ ÒÓËÏÇÐÇÐ ÆÎâ
ÏÑÆÇÎËÓÑÄÂÐËâ ÍÑÐ×ÑÓÏÂÙËË ÏÑÎÇÍÖÎ Ä ÍÓËÔÕÂÎÎÂØ ÆË-
×ÇÐËÎÂ. ¯Â ÒÓËÏÇÓÇ àÕÑÅÑ ÔÑÇÆËÐÇÐËâ ÒÑÍÂÊÂÐÂ ÄÂÉÐÑÔÕß
ÖÚÇÕÂ àÎÇÍÕÓÑÔÕÂÕËÚÇÔÍËØ ÄÊÂËÏÑÆÇÌÔÕÄËÌ ÆÂÉÇ Ä ÍÓËÔÕÂÎ-
ÎÂØ, ÑÃÓÂÊÑÄÂÐÐÞØ ÐÇÒÑÎâÓÐÞÏË ÏÑÎÇÍÖÎÂÏË. ®ÑÎÇÍÖÎÂ
ÆË×ÇÐËÎÂ Ä ÅÂÊÑÄÑÌ ×ÂÊÇ âÄÎâÇÕÔâ ÐÇÒÎÑÔÍÑÌ: ÖÅÑÎ ÓÂÊÄÑÓÑÕÂ
×ÇÐËÎßÐÞØ ÍÑÎÇÙc ÒÑ ÆÂÐÐÞÏ àÎÇÍÕÓÑÐÑÅÓÂ×ËÚÇÔÍÑÅÑ ËÔÔÎÇ-
ÆÑÄÂÐËâ 88 ÔÑÔÕÂÄÎâÇÕ 44(1)8, Â àÐÇÓÅÇÕËÚÇÔÍËÌ ÃÂÓßÇÓ ÖÒÎÑ-
ÜÇÐËâ ÓÂÄÇÐ 8(2) Í¥É .ÏÑÎß71, Ä ÍÓËÔÕÂÎÎÇ ÉÇ ÒÎÑÔÍÂâ
ÏÑÎÇÍÖÎÂ ÊÂÐËÏÂÇÕ ÒÑÊËÙËá Ä ÙÇÐÕÓÇ ËÐÄÇÓÔËË.89 °ÆÐÂÍÑ
ÒÓË ÂÐÂÎËÊÇ ÍÑÐ×ÑÓÏÂÙËË ÆË×ÇÐËÎßÐÑÅÑ ×ÓÂÅÏÇÐÕÂ Ä
68 ÔÕÓÖÍÕÖÓÂØ ÃÞÎÑ ÑÃÐÂÓÖÉÇÐÑ,90 ÚÕÑ, ØÑÕâ ÃÑ'ÎßÛÂâ ÚÂÔÕß
ÏÑÎÇÍÖÎ ÅÓÖÒÒËÓÖÇÕÔâ ÄÃÎËÊË c=408, ÒÎÑÔÍÂâ ËÎË ÒÑÚÕË
ÒÎÑÔÍÂâ ÅÇÑÏÇÕÓËâ ÄÔÕÓÇÚÂÇÕÔâ ÐÂÏÐÑÅÑ ÚÂÜÇ, ÚÇÏ àÕÑ ÄÑÊ-
ÏÑÉÐÑ ÒÓË ÃÑÎßÙÏÂÐÑÄÔÍÑÏ ÓÂÔÒÓÇÆÇÎÇÐËË Ô ÕÑÓÔËÑÐÐÞÏ
ÒÑÕÇÐÙËÂÎÑÏ ËÊÑÎËÓÑÄÂÐÐÑÌ ÏÑÎÇÍÖÎÞ. ªÔÔÎÇÆÑÄÂÐËÇ
×ÑÐÑÐÐÑÅÑ ÔÒÇÍÕÓÂ ÍÓËÔÕÂÎÎÑÄ ÆË×ÇÐËÎÂ ÒÑÍÂÊÂÎÑ, ÚÕÑ
ÐÂÃÎáÆÂÇÏÂâ ÒÎÑÔÍÂâ ÅÇÑÏÇÕÓËâ âÄÎâÇÕÔâ ÓÇÊÖÎßÕÂÕÑÏ ÆËÐÂ-
ÏËÚÇÔÍÑÅÑ ÓÂÊÖÒÑÓâÆÑÚÇÐËâ,91 ÒÓËÚÇÏ ÏËÐËÏÖÏ àÐÇÓÅËË
ÔÑÑÕÄÇÕÔÕÄÖÇÕ c=�208, Â ÄÞÔÑÕÂ àÐÇÓÅÇÕËÚÇÔÍÑÅÑ ÃÂÓßÇÓÂ
ÖÒÎÑÜÇÐËâ ÔÑÔÕÂÄÎâÇÕ 3.4 Í¥É .ÏÑÎß71.

²ÂÔÚÇÕÞ ÍÓËÔÕÂÎÎÂ ÆË×ÇÐËÎÂ ÄÞÒÑÎÐâÎË ÏÇÕÑÆÑÏ
HF/4 ë 21G; ÍÑÑÓÆËÐÂÙËÑÐÐÂâ ÑÃÑÎÑÚÍÂ ÔÑÔÕÑâÎÂ ËÊ 36 ÔÑÔÇÆ-
ÐËØ ÏÑÎÇÍÖÎ, ÍÂÉÆÞÌ ËÊ ÂÕÑÏÑÄ Ä ÍÑÕÑÓÞØ ÃÞÎ ÒÓÇÆÔÕÂÄÎÇÐ
ÕÑÚÇÚÐÞÏ ÏÂÎÎËÍÇÐÑÄÔÍËÏ ÊÂÓâÆÑÏ.92 °ÕÏÇÕËÏ, ÚÕÑ Ä ÆÂÐ-
ÐÑÏ ÔÎÖÚÂÇ (ÑÕÔÖÕÔÕÄËÇ ÐÇÒÑÆÇÎÇÐÐÞØ àÎÇÍÕÓÑÐÐÞØ ÒÂÓ Ë
ÍÑÓÑÕÍËØ ÏÇÉÏÑÎÇÍÖÎâÓÐÞØ ÍÑÐÕÂÍÕÑÄ, ÐÖÎÇÄÑÌ ÆËÒÑÎßÐÞÌ
ÏÑÏÇÐÕ ÏÑÎÇÍÖÎÞ) àÕÑ ÒÓËÃÎËÉÇÐËÇ ÒÓÇÆÔÕÂÄÎâÇÕÔâ ÖÆÑÄÎÇ-
ÕÄÑÓËÕÇÎßÐÞÏ. ²ÂÔÚÇÕ ËÊÑÎËÓÑÄÂÐÐÑÌ ÏÑÎÇÍÖÎÞ ÆÂÎ
c=45.78 Ë ÃÂÓßÇÓ ÖÒÎÑÜÇÐËâ 7.9 Í¥É .ÏÑÎß71, ÚÕÑ ØÑÓÑÛÑ
ÔÑÅÎÂÔÖÇÕÔâ Ô àÍÔÒÇÓËÏÇÐÕÂÎßÐÞÏË ÆÂÐÐÞÏË. ±ÑÔÎÇ ÄÍÎá-
ÚÇÐËâ Ä ÓÂÔÚÇÕÞ ÍÓËÔÕÂÎÎËÚÇÔÍÑÅÑ ¿± ÄÞÔÑÕÂ ÃÂÓßÇÓÂ
ÒÑÐËÊËÎÂÔß ÆÑ 3 Í¥É .ÏÑÎß71, Â ÕÑÓÔËÑÐÐÞÌ ÖÅÑÎ ÖÏÇÐß-
ÛËÎÔâ ÆÑ 278.

£ ÍÓËÔÕÂÎÎÂØ ÆË×ÇÐËÎÂ ÏÑÎÇÍÖÎÞ ÖÒÂÍÑÄÂÐÞ ÒÑ ÏÑÕËÄÖ
äÓÞÃßâ ÍÑÔÕßã: ÐÂÒÓÂÄÎÇÐËâ ÔÄâÊÇÌ C7H ÒÓËÏÇÓÐÑ ÒÇÓÒÇÐ-
ÆËÍÖÎâÓÐÞ ÒÎÑÔÍÑÔÕâÏ ×ÇÐËÎßÐÞØ ÅÓÖÒÒ ÔÑÔÇÆÐËØ ÏÑÎÇÍÖÎ.
£ÊÂËÏÑÆÇÌÔÕÄËâ C7H_p Ä ÔÕÓÖÍÕÖÓÂØ ÂÓÑÏÂÕËÚÇÔÍËØ ÖÅÎÇ-
ÄÑÆÑÓÑÆÑÄ ËÐÑÅÆÂ ÓÂÔÔÏÂÕÓËÄÂáÕ ÍÂÍ ÑÔÑÃÞÌ ÄËÆ ÑÚÇÐß
ÔÎÂÃÞØ ÄÑÆÑÓÑÆÐÞØ ÔÄâÊÇÌ,93 ÍÑÕÑÓÞÇ ÒÑÐËÉÂáÕ àÐÇÓÅËá
p-ÑÓÃËÕÂÎÇÌ Ë, ÔÎÇÆÑÄÂÕÇÎßÐÑ, ÔÒÑÔÑÃÔÕÄÖáÕ ÖÔËÎÇÐËá
p-ÆÇÎÑÍÂÎËÊÂÙËË Ä ÏÑÎÇÍÖÎÇ. ´ÂÍÑÌ ÏÑÕËÄ ÖÒÂÍÑÄÍË ÐÂÃÎá-
ÆÂÇÕÔâ ÕÂÍÉÇ Ä ÓâÆÇ ÆÓÖÅËØ ÔÕÓÖÍÕÖÓ, ÔÑÆÇÓÉÂÜËØ ÆË×ÇÐËÎß-
ÐÞÌ ×ÓÂÅÏÇÐÕ; ÐË Ä ÑÆÐÑÌ ËÊ ÐËØ ÖÅÑÎ c ÐÇ ÒÓÇÄÞÛÂÇÕ 258
(ÔÏ.90). ´ÂÍËÏ ÑÃÓÂÊÑÏ, ÒÓË ÏÑÆÇÎËÓÑÄÂÐËË ÄÎËâÐËâ ÍÓË-
ÔÕÂÎÎËÚÇÔÍÑÅÑ ¿± ÐÂ ÍÑÐ×ÑÓÏÂÙËá ÏÑÎÇÍÖÎ ÆË×ÇÐËÎÂ
ÃÞÎÂ ÖÔÕÂÐÑÄÎÇÐÂ ÒÓËÚËÐÂ ÖÒÎÑÜÇÐËâ ÆË×ÇÐËÎßÐÑÅÑ ×ÓÂÅ-
ÏÇÐÕÂ ÆÎâ ÄÔÇÅÑ ÍÎÂÔÔÂ ÒÑÆÑÃÐÞØ ÔÑÇÆËÐÇÐËÌ.

¥ÓÖÅËÇ ÒÓËÏÇÓÞ ÒÓËÏÇÐÇÐËâ ¿± ÆÎâ ÏÑÆÇÎËÓÑÄÂÐËâ
ÏÑÎÇÍÖÎâÓÐÞØ ÍÑÐ×ÑÓÏÂÙËÌ Ä ÍÓËÔÕÂÎÎÂØ ÒÇÓÇÚËÔÎÇÐÞ Ä
ÕÂÃÎ. 2.

°ÒÕËÏËÊÂÙËâ ÏÑÎÇÍÖÎâÓÐÑÌ ÅÇÑÏÇÕÓËË Ô ËÔÒÑÎßÊÑÄÂ-
ÐËÇÏ ÏÑÆÇÎË ÂÕÑÏÐÞØ ÕÑÚÇÚÐÞØ ÊÂÓâÆÑÄ ÐÇ ÄÔÇÅÆÂ ÒÓËÄÑÆËÕ
Í ÓÇÊÖÎßÕÂÕÂÏ, ÔÑÅÎÂÔÖáÜËÏÔâ Ô ÍÓËÔÕÂÎÎÑÅÓÂ×ËÚÇÔÍËÏË
ÆÂÐÐÞÏË. ´ÂÍ, Ä ÑÆÐÑÏ ËÊ ÚÇÕÞÓÇØ ÒÑÎËÏÑÓ×ÑÄ 8 Ë Ä ÆÄÖØ ËÊ
ÚÇÕÞÓÇØ ÒÑÎËÏÑÓ×ÑÄ 9 ÃÞÎË ÐÂÌÆÇÐÞ ÂÐÑÏÂÎßÐÑ ÍÑÓÑÕÍËÇ
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ÏÇÉÏÑÎÇÍÖÎâÓÐÞÇ ÓÂÔÔÕÑâÐËâ. ¢ÑÎÇÇ ÕÑÚÐÞÇ ÓÇÊÖÎßÕÂÕÞ
ÒÑÎÖÚÇÐÞ ÒÓË ËÔÒÑÎßÊÑÄÂÐËË ÏÑÎÇÍÖÎâÓÐÑÅÑ ÍÎÂÔÕÇÓÂ, ÑÍÓÖ-
ÉÇÐÐÑÅÑ ÕÑÚÇÚÐÞÏË ÊÂÓâÆÂÏË. ¯ÂÒÓËÏÇÓ, ÆÎâ ÒÑÎËÏÑÓ×ÑÄ
ÅÎËÙËÐÂ ÒÓËÏÇÐâÎË ÑÃÂ ÏÇÕÑÆÂ, Ë ÒÓË ÓÂÔÚÇÕÇ ÏÑÎÇÍÖÎÞ Ä
ÒÑÎÇ ÕÑÚÇÚÐÞØ ÊÂÓâÆÑÄ ÑÕÍÎÑÐÇÐËâ ÄÞÚËÔÎÇÐÐÞØ ÕÑÓÔËÑÐÐÞØ
ÖÅÎÑÄ ÑÕ àÍÔÒÇÓËÏÇÐÕÂÎßÐÞØ ÄÇÎËÚËÐ ÃÞÎË Ä 3 ë 5 ÃÑÎßÛÇ,
ÚÇÏ ÒÓË ÓÂÔÚÇÕÂØ ÏÑÎÇÍÖÎâÓÐÑÅÑ ÍÎÂÔÕÇÓÂ. ³ ÑÆÐÑÌ ÔÕÑÓÑÐÞ,
ÐÇÖÆÂÚË Ô ËÔÒÑÎßÊÑÄÂÐËÇÏ ÏÑÆÇÎË ÂÕÑÏÐÞØ ÕÑÚÇÚÐÞØ ÊÂÓâ-
ÆÑÄ ÏÑÅÖÕ ÃÞÕß ÔÎÇÆÔÕÄËÇÏ ÐÇÒÓËÅÑÆÐÑÔÕË àÕÑÌ ÏÑÆÇÎË ÆÎâ
ÓÂÔÚÇÕÂ ¿± Ä ÓÂÔÔÏÂÕÓËÄÂÇÏÞØ ÔËÔÕÇÏÂØ, ÕÂÍ ÍÂÍ ÄÔÇ ÑÐË
ÔÑÆÇÓÉÂÕ ÏÇÉÏÑÎÇÍÖÎâÓÐÞÇ ÄÑÆÑÓÑÆÐÞÇ ÔÄâÊË. ³ ÆÓÖÅÑÌ
ÔÕÑÓÑÐÞ, ÒÓË ËÔÒÑÎßÊÑÄÂÐËË ÏÑÎÇÍÖÎâÓÐÑÅÑ ÍÎÂÔÕÇÓÂ ÐÇâÄÐÑ
ÖÚËÕÞÄÂÇÕÔâ ÄÎËâÐËÇ ÄÂÐ-ÆÇÓ-ÄÂÂÎßÔÑÄÞØ ÄÊÂËÏÑÆÇÌÔÕÄËÌ ÐÂ
ÅÇÑÏÇÕÓËá ÏÑÎÇÍÖÎÞ, ÒÑÔÍÑÎßÍÖ Ä ÍÎÂÔÕÇÓÐÞØ ÓÂÔÚÇÕÂØ ËÔ-
ÍÎáÚÂÇÕÔâ ÚÓÇÊÏÇÓÐÑÇ ÔÃÎËÉÇÐËÇ ÂÕÑÏÑÄ ÔÑÔÇÆÐËØ ÏÑÎÇÍÖÎ.

VI. £ÎËâÐËÇ ÍÓËÔÕÂÎÎËÚÇÔÍÑÌ ÖÒÂÍÑÄÍË
ÐÂ àÐÇÓÅËá àÎÇÍÕÓÑÐÐÞØ ÒÇÓÇØÑÆÑÄ
±ÇÓÄÞÇ ÒÓËÏÇÓÞ ÔÖÜÇÔÕÄÑÄÂÐËâ ÑÓÅÂÐËÚÇÔÍËØ ÔÑÇÆËÐÇÐËÌ Ä
ÄËÆÇ ÍÓËÔÕÂÎÎËÚÇÔÍËØ ×ÑÓÏ ÓÂÊÐÑÅÑ ÙÄÇÕÂ, ÃÞÎË ÑÒËÔÂÐÞ Ä
ÐÂÚÂÎÇ XX Ä.103 ¬ ÐÂÔÕÑâÜÇÏÖ ÄÓÇÏÇÐË ¬ÇÏÃÓËÆÉÔÍËÌ ÃÂÐÍ
ÓÇÐÕÅÇÐÑÔÕÓÖÍÕÖÓÐÞØÆÂÐÐÞØ 104 ÔÑÆÇÓÉËÕËÐ×ÑÓÏÂÙËáÃÑÎÇÇ
ÚÇÏ Ñ 50 ÔÇÏÇÌÔÕÄÂØ ÒÑ-ÓÂÊÐÑÏÖ ÑÍÓÂÛÇÐÐÞØ ÒÑÎËÏÑÓ×ÑÄ Ë
ÒÔÇÄÆÑÒÑÎËÏÑÓ×ÑÄ, ÐÑ ÕÑÎßÍÑ ÆÎâ ÐÇÃÑÎßÛÑÅÑ ÚËÔÎÂ ËÊ ÐËØ Ä
ÎËÕÇÓÂÕÖÓÇ ÒÓËÄÇÆÇÐÞ ÔÒÇÍÕÓÞ ÕÄÇÓÆÞØ ÑÃÓÂÊÙÑÄ. ²ÂÊÎËÚËÇ Ä
ÙÄÇÕÇ ÏÑÎÇÍÖÎâÓÐÞØ ÍÓËÔÕÂÎÎÑÄ ÏÑÉÇÕ ÃÞÕß ÑÃÖÔÎÑÄÎÇÐÑ
ÓÂÊÐÞÏË ÒÓËÚËÐÂÏË. £Ñ-ÒÇÓÄÞØ, ÏÑÎÇÍÖÎÞ Ä ÍÓËÔÕÂÎÎÂØ
ÏÑÅÖÕ ËÏÇÕß ÓÂÊÎËÚÐÞÇ ÍÑÐ×ÑÓÏÂÙËË ËÎË ÔÖÜÇÔÕÄÑÄÂÕß Ä

ÕÂÖÕÑÏÇÓÐÞØ ×ÑÓÏÂØ, ÊÐÂÚËÏÑ ÓÂÊÎËÚÂáÜËØÔâ ÔÕÇÒÇÐßá
ÄÐÖÕÓËÏÑÎÇÍÖÎâÓÐÑÅÑ ÔÑÒÓâÉÇÐËâ. ¯ÂÒÓËÏÇÓ, ÔÓÇÆË ÖÒÑÏâ-
ÐÖÕÞØ Ä ÒÓÇÆÞÆÖÜÇÏ ÓÂÊÆÇÎÇ ÒÑÎËÏÑÓ×ÑÄ 11 ÑÆËÐ ËÏÇÇÕ
ÉÇÎÕÞÌ ÙÄÇÕ, ÆÓÖÅÑÌ ì ÔÄÇÕÎÑ-ÉÇÎÕÞÌ Ë ÕÓÇÕËÌ ÃÇÔÙÄÇÕÇÐ.
£ ÉÇÎÕÑÏ ÒÑÎËÏÑÓ×Ç ÏÑÎÇÍÖÎÂ ÒÑÚÕË ÒÎÑÔÍÂâ, Ä ÃÇÔÙÄÇÕÐÑÏ
ÒÑÆ ÄÎËâÐËÇÏ ÏÇÉÏÑÎÇÍÖÎâÓÐÞØ ÄÑÆÑÓÑÆÐÞØ ÔÄâÊÇÌ ÅÓÖÒÒÞ
CO2Me Ë OH ÓÂÊÄÇÓÐÖÕÞ ÐÂ 68ë 838 Ë 32ë 518 ÔÑÑÕÄÇÕÔÕÄÇÐÐÑ,
Â Ä ÔÄÇÕÎÑ-ÉÇÎÕÑÏ ÑÐË ÊÂÐËÏÂáÕ ÒÓÑÏÇÉÖÕÑÚÐÑÇ ÒÑÎÑÉÇÐËÇ.
£Ñ-ÄÕÑÓÞØ, ËÊÏÇÐÇÐËÇ ÙÄÇÕÂ ÏÑÉÇÕ ÃÞÕß ÑÃÖÔÎÑÄÎÇÐÑ àÍÔË-
ÕÑÐÐÞÏË à××ÇÍÕÂÏË ËÎË ÏÇÉÏÑÎÇÍÖÎâÓÐÞÏ ÒÇÓÇÐÑÔÑÏ
ÊÂÓâÆÂ.105 ¯ÂÍÑÐÇÙ, ÒÑ ÂÐÂÎÑÅËË Ô ÔÑÎßÄÂÕÑØÓÑÏÐÞÏË à××ÇÍ-
ÕÂÏË, ÔÆÄËÅ ÒÑÎÑÔÞ ÒÑÅÎÑÜÇÐËâ Ä ÍÓËÔÕÂÎÎÇ ÏÑÉÇÕ ÒÓÑËÔØÑ-
ÆËÕß ÄÔÎÇÆÔÕÄËÇ ÒÑÎâÓËÊÂÙËË ÏÑÎÇÍÖÎÞ Ä ÍÓËÔÕÂÎÎËÚÇÔÍÑÏ
ÑÍÓÖÉÇÐËË. ªÏÇÐÐÑ àÕÑ âÄÎÇÐËÇ ÏÞ ÑÃÔÖÆËÏ ÐËÉÇ.

³ÑÇÆËÐÇÐËÇ

ÔÖÜÇÔÕÄÖÇÕ Ä ÄËÆÇ ÑÓÂÐÉÇÄÑÅÑ Ë ÔÄÇÕÎÑ-ÉÇÎÕÑÅÑ ÒÑÎËÏÑÓ-
×ÑÄ, Ä ÍÑÕÑÓÞØ ÓÂÊÎËÚËÇ ÍÑÐ×ÑÓÏÂÙËÌ ÏÑÎÇÍÖÎ ÐÇ ÔÕÑÎß
ÊÐÂÚËÕÇÎßÐÑ, ÚÕÑÃÞ ËÏ ÏÑÉÐÑ ÃÞÎÑ ÑÃÝâÔÐËÕß ÓÂÊÎËÚËÇ
ÙÄÇÕÂ. £ÎËâÐËÇ ¿± ÐÂ àÎÇÍÕÓÑÐÐÖá ÔÕÓÖÍÕÖÓÖ ÏÑÎÇÍÖÎÞ
ÏÑÆÇÎËÓÑÄÂÎË Ô ËÔÒÑÎßÊÑÄÂÐËÇÏ ÏÇÕÑÆÂ SCMP-NDDO. ±ÓË
ÓÂÔÚÇÕÇ àÐÇÓÅËÌ ÄÑÊÃÖÉÆÇÐËâ ÖÚËÕÞÄÂÎËÔß ÕÑÎßÍÑ ÕÇ ÍÑÐ×Ë-
ÅÖÓÂÙËË, ÍÑÕÑÓÞÇ ÒÑÎÖÚÂÎËÔß ÒÓË ÒÇÓÇÐÑÔÇ àÎÇÍÕÓÑÐÂ Ô ÄÇÓØ-
ÐÇÌ ÊÂÐâÕÑÌ ÐÂ ÐËÉÐáá ÄÂÍÂÐÕÐÖá ÑÓÃËÕÂÎß. ²ÂÔÚÇÕ ÒÑÍÂ-
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´ÂÃÎËÙÂ 2. ±ÓËÏÇÓÞ ÔÑÇÆËÐÇÐËÌ, ÆÎâ ÍÑÕÑÓÞØ ÒÓÑÄÇÆÇÐÞ ÓÂÔÚÇÕÞ ÍÑÐ×ÑÓÏÂÙËÌ ÏÑÎÇÍÖÎ Ä ÍÓËÔÕÂÎÎÂØ Ô ËÔÒÑÎßÊÑÄÂÐËÇÏ àÎÇÍÕÓÑÔÕÂÕË-
ÚÇÔÍÑÅÑ ÒÑÕÇÐÙËÂÎÂ.

³ÑÇÆËÐÇÐËÇ ®ÇÕÑÆ ÓÂÔÚÇÕÂ ±ÓËÏÇÚÂÐËÇ ³ÔÞÎÍË

3-¢ÖÕÇÐ-2-ÑÎ HF/4 ë 21G, ¡´© a ¬ÎÂÕÓÂÕ ÔÑÔÕÂÄÂ C4H8O . 2C33H36O6 94

¤ÎËÙËÐ HF/6 ë 31G, ÔÖÒÇÓÏÑÎÇÍÖÎÂ b ´ÓË ÒÑÎËÏÑÓ×Â ÔÑ ÔØÑÆÐÑÌ ÍÑÐ×ÑÓÏÂÙËÇÌ ÏÑÎÇÍÖÎ 95

HF/4 ë 21G, ¡´© a ÕÓÂÐÔ,ÕÓÂÐÔ- Ë ÙËÔ,ÙËÔ-ªÊÑÏÇÓÞ 96

HF/6 ë 31G, ¡´© a ¹ÇÕÞÓÇ ÍÑÐ×ÑÓÏÂÙËÑÐÐÞØ ÒÑÎËÏÑÓ×Â 97

HF/6 ë 31G, ¡´© a ¹ÇÕÞÓÇ ÒÑÎËÏÑÓ×Â, ÔÑÆÇÓÉÂÜËØ ÓÂÊÎËÚÐÞÇ ÕÂÖÕÑÏÇÓÞ 98
Ë ÍÑÐ×ÑÓÏÇÓÞ

HF/4 ë 21G, ¡´© a ªÊÏÇÐÇÐËÇ ÍÑÐ×ÑÓÏÂÙËË ÙËÍÎÂ Ä ÍÓËÔÕÂÎÎÇ 99, 100

HF/6 ë 31G, ÔÖÒÇÓÏÑÎÇÍÖÎÂ b ´ÓË ÒÑÎËÏÑÓ×Â, Ä ÑÆÐÑÏ ËÊ ÐËØ ÆÄÇ ÍÓËÔÕÂÎÎÑÅÓÂ×ËÚÇÔÍË 101, 102
ÐÇÊÂÄËÔËÏÞÇ ÏÑÎÇÍÖÎÞ

a ¡´©ìÂÕÑÏÐÞÇ ÕÑÚÇÚÐÞÇ ÊÂÓâÆÞ, ÑÒÓÇÆÇÎÇÐÐÞÇ ÒÑÏÇÕÑÆÖ®ÂÎÎËÍÇÐÂ ËÎËÏÇÕÑÆÖ·ËÓÛ×ÇÎßÆÂ. b ³ÖÒÇÓÏÑÎÇÍÖÎÂìÍÎÂÔÕÇÓ ËÊ 15 ÏÑÎÇÍÖÎ,
ÐÂØÑÆâÜËÌÔâ Ä ÑÍÓÖÉÇÐËË ÂÕÑÏÐÞØ ÕÑÚÇÚÐÞØ ÊÂÓâÆÑÄ.
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ÊÂÎ,106 ÚÕÑ Ä ÍÓËÔÕÂÎÎÇ ÑÓÂÐÉÇÄÑÌ ×ÑÓÏÞ 12 àÐÇÓÅËâ ÄÑÊÃÖÉ-
ÆÇÐËâ ÏÑÎÇÍÖÎÞ ÐÂ 1700 ÔÏ71 ÏÇÐßÛÇ, ÚÇÏ Ä ÍÓËÔÕÂÎÎÇ ÉÇÎ-
ÕÑÌ ×ÑÓÏÞ; àÕËÏ Ë ÑÃÝâÔÐâÇÕÔâ ÓÂÊÎËÚËÇ ÙÄÇÕÂ ÒÑÎËÏÑÓ×ÑÄ.

®ÇÕÑÆ INDO/S ÔÒÇÙËÂÎßÐÑ ÓÂÊÓÂÃÑÕÂÐ ÆÎâ ÓÂÔÚÇÕÂ ÔÒÇÍÕ-
ÓÑÄ ÑÓÅÂÐËÚÇÔÍËØ ÏÑÎÇÍÖÎ, ÐÑ ÑÐ ØÖÉÇ, ÚÇÏ ÆÓÖÅËÇ ÒÑÎÖàÏÒË-
ÓËÚÇÔÍËÇ ÏÇÕÑÆÞ, ÒÑÆØÑÆËÕ ÆÎâ ÓÂÔÚÇÕÂ ÔÄÑÌÔÕÄ ÑÔÐÑÄÐÑÅÑ
ÔÑÔÕÑâÐËâÏÑÎÇÍÖÎÞ, Ä ÕÑÏ ÚËÔÎÇ ÓÂÔÒÓÇÆÇÎÇÐËâ àÎÇÍÕÓÑÐÐÑÌ
ÒÎÑÕÐÑÔÕË. ±ÑàÕÑÏÖ ÃÞÎÂ ÒÓÇÆÎÑÉÇÐÂ ÏÇÕÑÆËÍÂ,32 Ä ÔÑÑÕ-
ÄÇÕÔÕÄËË Ô ÍÑÕÑÓÑÌ ÓÂÔÚÇÕ ¿± ÑÔÖÜÇÔÕÄÎâÎÔâ Ô ËÔÒÑÎßÊÑÄÂ-
ÐËÇÏ ÏÇÕÑÆÑÄ AM1 ËÎË PM3, Â ÊÂÕÇÏ ÒÑÎÖÚÇÐÐÞÌ ÒÑÕÇÐÙËÂÎ
ÄÍÎáÚÂÎË Ä ÅÂÏËÎßÕÑÐËÂÐ ÕËÒÂ INDO/S. ³ ËÔÒÑÎßÊÑÄÂÐËÇÏ
ÕÂÍÑÅÑ ÒÑÆØÑÆÂ ÃÞÎË ÒÓÑÄÇÆÇÐÞ ÓÂÔÚÇÕÞ àÐÇÓÅËÌ ÄÑÊÃÖÉÆÇ-
ÐËâÆÎâ16 ÅÓÖÒÒÒÑÎËÏÑÓ×ÑÄËÒÔÇÄÆÑÒÑÎËÏÑÓ×ÑÄ.52£ÛÇÔÕË
ÔÎÖÚÂâØ ÐÂÃÎáÆÂÇÏÑÇ ÓÂÊÎËÚËÇ Ä ÙÄÇÕÇ ÒÑÎÐÑÔÕßá ÑÃÝâÔÐâ-
ÎÑÔß à××ÇÍÕÑÏ ¿±, ÒÓËÚÇÏ ÆÎâ ÔÑÇÆËÐÇÐËÌ, ÔÒÇÍÕÓÞ ÑÕÓÂÉÇ-
ÐËâ ÕÄÇÓÆÞØ ÑÃÓÂÊÙÑÄ ÍÑÕÑÓÞØ ÑÒÖÃÎËÍÑÄÂÐÞ, ÖÔÕÂÐÑÄÎÇÐÑ
ØÑÓÑÛÇÇ ÔÑÑÕÄÇÕÔÕÄËÇ ÏÇÉÆÖ ÔÆÄËÅÂÏË ÒÑÎÑÔ ÒÑÅÎÑÜÇÐËâ Ë
ÓÂÔÔÚËÕÂÐÐÞÏË ËÊÏÇÐÇÐËâÏË àÐÇÓÅËÌ ÄÑÊÃÖÉÆÇÐËâ (ÕÂÃÎ. 3).
¦ÜÇ ÆÎâ ÚÇÕÞÓÇØ ÔÑÇÆËÐÇÐËÌ ÓÂÊÎËÚËâ ÏÑÎÇÍÖÎâÓÐÑÌ ÅÇÑ-
ÏÇÕÓËË Ë à××ÇÍÕ ÒÑÕÇÐÙËÂÎÂ, ÓÂÔÔÏÂÕÓËÄÂÇÏÞÇ ÑÕÆÇÎßÐÑ,
ÑÍÂÊÂÎËÔß ÐÇÄÇÎËÍË, ÐÑ ÓÂÊÎËÚËâ Ä ÙÄÇÕÇ ÏÑÉÐÑ ÃÞÎÑ ÑÃÝâÔ-
ÐËÕß ËØ ÔÖÏÏÂÓÐÞÏ ÄÎËâÐËÇÏ. ¯ÂÍÑÐÇÙ, ÆÎâ ÑÔÕÂÄÛËØÔâ
ÛÇÔÕË ÔÑÇÆËÐÇÐËÌ ÓÂÔÚÇÕÞ ÆÂÎË ÑÆËÐÂÍÑÄÞÇ ËÊÏÇÐÇÐËâ àÐÇÓ-
ÅËÌ ÄÑÊÃÖÉÆÇÐËâ ÆÎâ ÓÂÊÐÞØ ÒÑÎËÏÑÓ×ÑÄ. ±Ñ-ÄËÆËÏÑÏÖ, Ä
àÕËØ ÔÎÖÚÂâØ ËÊÏÇÐÇÐËâ ÙÄÇÕÂ ÑÃÖÔÎÑÄÎÇÐÞ ÆÓÖÅËÏË ÒÓËÚË-
ÐÂÏË. °ÕÏÇÕËÏ, ÑÆÐÂÍÑ, ÚÕÑ ÐË Ä ÑÆÐÑÏ ËÊ 16 ÒÓËÏÇÓÑÄ
ÓÇÊÖÎßÕÂÕÞ ÓÂÔÚÇÕÑÄ ÐÇ ÄÔÕÖÒËÎË Ä ÒÓâÏÑÇ ÒÓÑÕËÄÑÓÇÚËÇ Ô
àÍÔÒÇÓËÏÇÐÕÂÎßÐÞÏË ÆÂÐÐÞÏË. ªÔÒÑÎßÊÖâ àÕÑÕ ÉÇ ÒÑÆØÑÆ,52

ÏÑÉÐÑ ÑÃÝâÔÐËÕß ÃÂÕÑØÓÑÏÐÞÌ ÔÆÄËÅ ÒÑÎÑÔ ÒÑÅÎÑÜÇÐËâ
ØËÐÂÍÓËÆÑÐÂ 112, 113 Ë ËÐÆËÅÑ 114, 115 ÒÓË ÒÇÓÇØÑÆÇ ÑÕ ÓÂÔÕÄÑÓÑÄ
Í ÍÓËÔÕÂÎÎÂÏ.

®ÇÕÑÆ INDO/S Ô ÄÍÎáÚÇÐËÇÏ ÍÓËÔÕÂÎÎËÚÇÔÍÑÅÑ ¿± ÃÞÎ
ÕÂÍÉÇ ËÔÒÑÎßÊÑÄÂÐ ÆÎâ ÏÑÆÇÎËÓÑÄÂÐËâ ËÊÏÇÐÇÐËâ ÆËÒÑÎß-
ÐÞØ ÏÑÏÇÐÕÑÄ ÒÇÓÇØÑÆÂ Ä ÍÓËÔÕÂÎÎÂØ ÂÏËÆÑÄ, ÒÖÓËÐÑÄ Ë
ÒËÓËÏËÆËÐÑÄ ÒÑ ÔÓÂÄÐÇÐËá Ô ËÊÑÎËÓÑÄÂÐÐÞÏË ÏÑÎÇÍÖ-
ÎÂÏË.55, 116, 117 ³ÑÅÎÂÔÐÑ ÓÇÊÖÎßÕÂÕÂÏ ÓÂÔÚÇÕÑÄ, ÒÑÆ ÄÎËâÐËÇÏ
ÍÓËÔÕÂÎÎËÚÇÔÍÑÅÑ ÑÍÓÖÉÇÐËâ ÒÓÑËÔØÑÆËÕ ÔÏÇÛÇÐËÇ ÄÑÊÃÖÉ-
ÆÇÐÐÞØ ÔÑÔÕÑâÐËÌ np*- Ë pp*-ÕËÒÑÄ, ÄÔÎÇÆÔÕÄËÇ ÚÇÅÑ ÐÂÒÓÂÄ-
ÎÇÐËâ ÏÑÏÇÐÕÑÄ ÒÇÓÇØÑÆÂ ËÊÏÇÐâáÕÔâ ÐÂ 108 Ë ÃÑÎÇÇ. ±ÓË
àÕÑÏ ÓÂÔÚÇÕÞ Ô ËÔÒÑÎßÊÑÄÂÐËÇÏ ÒÑÕÇÐÙËÂÎÂ U(r) ÅÑÓÂÊÆÑ
ÎÖÚÛÇ ÔÑÅÎÂÔÖáÕÔâ Ô àÍÔÒÇÓËÏÇÐÕÂÎßÐÞÏ ÔÒÇÍÕÓÑÏ ÍÓË-
ÔÕÂÎÎÂ, ÚÇÏ ÓÂÔÚÇÕÞ ËÊÑÎËÓÑÄÂÐÐÞØ ÏÑÎÇÍÖÎ.

* * *

´ÂÍËÏ ÑÃÓÂÊÑÏ, ËÔÒÑÎßÊÑÄÂÐËÇ ÍÓËÔÕÂÎÎËÚÇÔÍÑÅÑ ¿± Ä ÍÄÂÐ-
ÕÑÄÑ-ØËÏËÚÇÔÍËØ ÓÂÔÚÇÕÂØ ÒÑÊÄÑÎâÇÕ ÆÑÔÕÂÕÑÚÐÑ ÐÂÆÇÉÐÑ
ÑÒÓÇÆÇÎâÕß àÐÇÓÅËá ÍÓËÔÕÂÎÎËÚÇÔÍËØ ÖÒÂÍÑÄÑÍ, Â ÕÂÍÉÇ
ÏÑÆÇÎËÓÑÄÂÕß ÅÇÑÏÇÕÓËá ÏÑÎÇÍÖÎ Ä ÍÓËÔÕÂÎÎÂØ Ë ËØ àÎÇÍÕ-
ÓÑÐÐÖá ÔÕÓÖÍÕÖÓÖ, ÑÃÝâÔÐââ ÒÓËÚËÐÞ ÇÇ ËÊÏÇÐÇÐËâ ÒÓË ÒÇÓÇ-
ØÑÆÇ ÑÕ ËÊÑÎËÓÑÄÂÐÐÞØ ÏÑÎÇÍÖÎ Í ÏÑÎÇÍÖÎÂÏ Ä ÍÓËÔÕÂÎÎÂØ.
¿××ÇÍÕ ÍÓËÔÕÂÎÎËÚÇÔÍÑÌ ÖÒÂÍÑÄÍË ËÊÏÇÐâÇÕÔâ Ä ÛËÓÑÍËØ
ÒÓÇÆÇÎÂØ Ä ÊÂÄËÔËÏÑÔÕË ÑÕ ÏÑÕËÄÂ ÖÒÂÍÑÄÍË Ë ØÂÓÂÍÕÇÓÂ
ÏÇÉÏÑÎÇÍÖÎâÓÐÞØ ÄÊÂËÏÑÆÇÌÔÕÄËÌ, ÑÒÓÇÆÇÎââ ÓÂÊÎËÚËÇ
ÔÄÑÌÔÕÄ ÒÑÎËÏÑÓ×ÐÞØ ×ÑÓÏ, Â ÕÂÍÉÇ ÄÂÓßËÓÑÄÂÐËÇ ØÂÓÂÍÕÇ-
ÓËÔÕËÍ ÍÓËÔÕÂÎÎÑÅÓÂ×ËÚÇÔÍË ÐÇÊÂÄËÔËÏÞØ ÏÑÎÇÍÖÎ, ÐÂØÑÆâ-
ÜËØÔâ Ä ÓÂÊÐÑÏ ÍÓËÔÕÂÎÎËÚÇÔÍÑÏ ÑÍÓÖÉÇÐËË. ³ËÔÕÇÏÂÕËÚÇ-
ÔÍÑÇ ÒÓËÏÇÐÇÐËÇ ÓÂÔÚÇÕÑÄ Ô ËÔÒÑÎßÊÑÄÂÐËÇÏ ¿± ÒÑÊÄÑÎâÇÕ
ÊÐÂÚËÕÇÎßÐÑ ÓÂÔÛËÓËÕß ÄÑÊÏÑÉÐÑÔÕË ÍÓËÔÕÂÎÎÑØËÏËÚÇ-
ÔÍÑÅÑ ÂÐÂÎËÊÂ ÏÑÎÇÍÖÎâÓÐÞØ ÔÕÓÖÍÕÖÓ Ë ÄÞÄÇÔÕË ÇÅÑ ÊÂ
ÒÓÇÆÇÎÞ ÔÕÂÐÆÂÓÕÐÑÅÑ ÅÇÑÏÇÕÓËÚÇÔÍÑÅÑ ÑÒËÔÂÐËâ.

´ÂÃÎËÙÂ 3. ±ÓËÏÇÓÞ ÔÑÇÆËÐÇÐËÌ, ÑÃÓÂÊÖáÜËØ ÒÑÎËÏÑÓ×Þ ÓÂÊÐÑÅÑ ÙÄÇÕÂ, ÆÎâ ÍÑÕÑÓÞØ ÒÓÑÄÇÆÇÐÞ ÓÂÔÚÇÕÞ àÐÇÓÅËÌ ÄÑÊÃÖÉÆÇÐËâ (ÔÏ71) Ô
ËÔÒÑÎßÊÑÄÂÐËÇÏ àÎÇÍÕÓÑÔÕÂÕËÚÇÔÍÑÅÑ ÒÑÕÇÐÙËÂÎÂ ÏÇÕÑÆÑÏ INDO/S.

³ÑÇÆËÐÇÐËÇ ¸ÄÇÕ ¿ÍÔÒÇÓËÏÇÐÕ ²ÂÔÚÇÕ ³ÔÞÎÍË
ÒÑÎËÏÑÓ×Â

ÏÑÎÇÍÖÎÂ ËÊÑÎËÓÑÄÂÐÐÂâ
Ä ÍÓËÔÕÂÎÎÇ ÏÑÎÇÍÖÎÂ

¬ÓÂÔÐÞÌ 19 190 a 31 220 32 013 107, 108
¨ÇÎÕÞÌ 20 490 a 33 118 32 734

°ÓÂÐÉÇÄÞÌ 17 730 a 26 792 28 137 109
¨ÇÎÕÞÌ 19 190 a 28 346 27 706

¬ÓÂÔÐÞÌ 15 500 b 26 273 29 339 110
¨ÇÎÕÞÌ 17 240 b 28 599 c 29 720 c

30 432 c 31 575 c

°ÓÂÐÉÇÄÞÌ 17 210 b 28 456 29 423 111
¨ÇÎÕÞÌ 18 420 b 28 998 c 28 430 c

30 015 c 30 885 c

a ±ÑÎÑÉÇÐËÇ ÆÎËÐÐÑÄÑÎÐÑÄÑÅÑ ÍÓÂâ ÒÑÎÑÔÞ ÒÑÅÎÑÜÇÐËâ. b ±ÑÎÑÉÇÐËÇ ÏÂÍÔËÏÖÏÂ Ä ÔÒÇÍÕÓÇ ×ÎÖÑÓÇÔÙÇÐÙËË. c £ ÔÕÓÖÍÕÖÓÇ ÉÇÎÕÑÅÑ
ÒÑÎËÏÑÓ×Â ÒÓËÔÖÕÔÕÄÖáÕ ÆÄÇ ÐÇÊÂÄËÔËÏÞÇ ÏÑÎÇÍÖÎÞ.

O

O

OMe

13

O2N NO2

Me

Me

HN Et

Et

14

H2N

Me
NC

CN

15

NH
N

Me

Me

CN

CN

16
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STRUCTURE OF ORGANIC MOLECULES IN THE CRYSTALS: MODELLING USING THE
ELECTROSTATIC POTENTIAL

A.V.Yatsenko
Department of Chemistry, M.V.Lomonosov Moscow State University
Leninskie Gory, 119992 Moscow, Russian Federation, Fax +7(095)939 ë 0898

Studies on the modelling of the inêuence of the crystal packing on the electronic and spatial structures of
organic molecules in molecular crystals based on inclusion of the external potential created by the crystal
environment into the Hamiltonian of a separate molecule are considered. Various methods for
representing the charge distribution in the molecule as atomic point charges and atomic multipoles are
compared, the necessity of empirical correction of the molecular electrostatic potential obtained in the
Hartree ëFock and semiempirical calculations is substantiated. Various procedures for Hamiltonian
modiécation are analysed. The applicability limits of this approach in the modelling of speciéc
intermolecular interactions (hydrogen bonds) are discussed. Examples of the use of electrostatic potential
for calculations of packing energy, modelling of molecular conformations in crystals and electronic
excitations, are presented. The results of calculations of the molecular electronic structures in the crystals
are important for systematisation of crystal structures, in particular, for a comparison of the structures of
polymorphic modiécations.
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