
I. £ÄÇÆÇÐËÇ

£ ÃÑÎßÛËÐÔÕÄÇ ÕÓÂÆËÙËÑÐÐÞØ àÍÔÒÇÓËÏÇÐÕÂÎßÐÞØ Ë ÓÂÔÚÇÕ-
ÐÞØ ÏÇÕÑÆÑÄ ËÔÔÎÇÆÑÄÂÐËâ ÏÑÎÇÍÖÎ ÒÑÔÎÇÆÐËÇ ÓÂÔÔÏÂÕÓË-
ÄÂáÕÔâ ÍÂÍ ÇÆËÐÑÇ ÙÇÎÑÇ, ÒÑÔÍÑÎßÍÖ ÓâÆ ÍÎáÚÇÄÞØ
ØÂÓÂÍÕÇÓËÔÕËÍ ÏÑÎÇÍÖÎÞ (Ä ÚÂÔÕÐÑÔÕË, àÐÇÓÅËâ, ÊÂÓâÆ Ë ÆË-
ÒÑÎßÐÞÌ ÏÑÏÇÐÕ) ÏÑÅÖÕ ÃÞÕß ÕÑÚÐÑ ÓÂÔÔÚËÕÂÐÞ ÕÑÎßÍÑ ÆÎâ
ÏÑÎÇÍÖÎÞ, Â ÐÇ ÆÎâ ÑÕÆÇÎßÐÞØ ÇÇ ÚÂÔÕÇÌ. ±ÓË àÕÑÏ ÙÇÎÞÌ ÓâÆ
ÄÂÉÐÇÌÛËØ ØËÏËÚÇÔÍËØ ÒÑÐâÕËÌ (ÐÂÒÓËÏÇÓ, ØËÏËÚÇÔÍÂâ
ÔÄâÊß, ÂÕÑÏ, ×ÖÐÍÙËÑÐÂÎßÐÂâ ÅÓÖÒÒÂ, àÎÇÍÕÓÑÑÕÓËÙÂÕÇÎß-
ÐÑÔÕß, ÊÂÓâÆ, ÒÑÎâÓËÊÂÙËâ, ØËÏËÚÇÔÍÂâ ÓÇÂÍÙËâ Ë ÆÓ.) ÒÑ
ÔÄÑÇÌ ÔÖÕË ÑÕÐÑÔâÕÔâ Í ÎÑÍÂÎßÐÞÏ ØÂÓÂÍÕÇÓËÔÕËÍÂÏ.1

±ÑàÕÑÏÖ ÔØÇÏÞ, ÒÑÊÄÑÎâáÜËÇ ÓÂÊÎÑÉËÕß ÔÄÑÌÔÕÄÂ ÏÑÎÇ-
ÍÖÎÞ ÐÂ ÄÍÎÂÆÞ ÑÕÆÇÎßÐÞØ ×ÓÂÅÏÇÐÕÑÄ, ÄÔÇÅÆÂ ÄÞÊÞÄÂÎË
ËÐÕÇÓÇÔ Ö ØËÏËÍÑÄ. ´ÂÍ ÒÑâÄËÎËÔß ÒÑÐâÕËâ ÂÕÑÏÐÞØ ÊÂÓâÆÑÄ,
ÔÄâÊÇÄÞØ ÆËÒÑÎÇÌ, ÄÒÑÔÎÇÆÔÕÄËË ì ÏÇÕÑÆ ÂÐÂÎËÊÂ ÐÂÕÖÓÂÎß-
ÐÞØ ÑÓÃËÕÂÎÇÌ (NBO) Ë ÆÓ. °ÔÑÃÐâÍÑÏ ÔÕÑâÕ ÏÇÕÑÆÞ ÓÂÊÃËÇ-
ÐËâ ÏÑÎÇÍÖÎÞ ÐÂ ×ÓÂÅÏÇÐÕÞ Ä ÓÇÂÎßÐÑÏ ÒÓÑÔÕÓÂÐÔÕÄÇ,

ÒÓËÚÇÏ ÕÇÑÓÇÕËÚÇÔÍËÇ ÑÔÐÑÄÞ àÕËØ ÏÇÕÑÆÑÄ ÏÑÅÖÕ ÃÞÕß
ÄÇÔßÏÂ ÓÂÊÎËÚÐÞÏË. °ÒÓÇÆÇÎÇÐÐÑÇ ÒÓËÊÐÂÐËÇ ÒÑÎÖÚËÎË
ÏÇÕÑÆ ÒÑÎËàÆÓÑÄ £ÑÓÑÐÑÅÑ ë¥ËÓËØÎÇ 2 Ë ÏÇÕÑÆ ÒÑÄÇÓØÐÑÔ-
ÕÇÌ ·ËÓÛ×ÇÎßÆÂ,3 ÑÆÐÂÍÑ ÒÑ ÓÂÔÒÓÑÔÕÓÂÐÇÐÐÑÔÕË Ë ÔÒÇÍÕÓÖ
ÒÓËÏÇÐÇÐËÌ ËØ ÔÖÜÇÔÕÄÇÐÐÑ ÒÓÇÄÑÔØÑÆËÕ ÕÇÑÓËâ ¢ÇÌÆÇÓÂ
äÂÕÑÏÞ Ä ÏÑÎÇÍÖÎÂØã (Atoms in Molecules, AIM).4 £ ÑÕÎËÚËÇ
ÑÕ ÆÓÖÅËØ ÏÇÕÑÆÑÄ ÆÂÐÐÂâ ÕÇÑÓËâ ÒÓÇÆÎÂÅÂÇÕ ÖÐËÄÇÓÔÂÎß-
ÐÖá ÔØÇÏÖ ÓÂÊÃËÇÐËâ ×ÖÐÍÙËË àÎÇÍÕÓÑÐÐÑÌ ÒÎÑÕÐÑÔÕË
ÏÑÎÇÍÖÎÞ r(r) ÐÂ ×ÓÂÅÏÇÐÕÞ, ÆÎâ ÍÑÕÑÓÞØ ÄÞÒÑÎÐâÇÕÔâ
ÒÓËÐÙËÒ ÔÕÂÙËÑÐÂÓÐÑÅÑ ÆÇÌÔÕÄËâ ºÄËÐÅÇÓÂ; ÔÎÇÆÑÄÂÕÇÎßÐÑ,
ÆÎâ àÕËØ ×ÓÂÅÏÇÐÕÑÄ ÏÑÅÖÕ ÃÞÕß ÍÑÓÓÇÍÕÐÑ Ô ×ËÊËÚÇÔÍÑÌ
ÕÑÚÍË ÊÓÇÐËâ ÓÂÔÔÚËÕÂÐÞ ÎáÃÞÇ ÔÄÑÌÔÕÄÂ, ØÂÓÂÍÕÇÓÐÞÇ ÆÎâ
ÏÑÎÇÍÖÎÞ Ä ÙÇÎÑÏ.4

´ÇÑÓËâ AIM ÑÔÐÑÄÂÐÂ ÐÂ ÕÑÒÑÎÑÅËÚÇÔÍÑÏ ÂÐÂÎËÊÇ ×ÖÐÍ-
ÙËË ÓÂÔÒÓÇÆÇÎÇÐËâ àÎÇÍÕÓÑÐÐÑÌ ÒÎÑÕÐÑÔÕË r(r); ÒÓË àÕÑÏ ÐÇ
ËÏÇÇÕ ÊÐÂÚÇÐËâ äÒÓÑËÔØÑÉÆÇÐËÇã ×ÖÐÍÙËË r(r): ÑÐÂ ÏÑÉÇÕ
ÃÞÕß ÒÑÎÖÚÇÐÂ ÍÂÍ Ô ÒÑÏÑÜßá ÍÄÂÐÕÑÄÑ-ØËÏËÚÇÔÍËØ ÓÂÔÚÇ-
ÕÑÄ, ÕÂÍ Ë ÐÂ ÑÔÐÑÄÂÐËË ÆÂÐÐÞØ ÒÓÇÙËÊËÑÐÐÞØ ÓÇÐÕÅÇÐÑ-
ÆË×ÓÂÍÙËÑÐÐÞØ ËÔÔÎÇÆÑÄÂÐËÌ.5, 6 ·ÑÕâ ÒÑÎÖÚÇÐÐÂâ àÍÔÒÇÓË-
ÏÇÐÕÂÎßÐÞÏ ÒÖÕÇÏ ×ÖÐÍÙËâ r(r) âÄÎâÇÕÔâ, ÒÑ ÑÒÓÇÆÇÎÇÐËá,
ÒÓËÃÎËÉÇÐÐÑÌ, ÒÑÍÂÊÂÐÑ, ÚÕÑ ÇÇ ÕÑÚÐÑÔÕß ÆÑÔÕÂÕÑÚÐÂ ÆÎâ
ÒÑÎÖÚÇÐËâ ×ÖÐÍÙËË ÒÎÑÕÐÑÔÕË ÒÑÕÇÐÙËÂÎßÐÑÌ àÐÇÓÅËË 7, 8 Ë
ÆÂÉÇ ÆÎâ ÑÒÓÇÆÇÎÇÐËâ àÐÇÓÅËË ÍÓËÔÕÂÎÎËÚÇÔÍÑÌ ÓÇÛÇÕÍË.9 ë 12

±ÑÔÎÇÆÐÇÇ ÑÃÔÕÑâÕÇÎßÔÕÄÑ ÒÓÇÆÔÕÂÄÎâÇÕ ÑÔÑÃÞÌ ËÐÕÇÓÇÔ, ÕÂÍ
ÍÂÍ ÒÑÊÄÑÎâÇÕ ÐÂÒÓâÏÖá ÔÄâÊÂÕß ÓÇÊÖÎßÕÂÕÞ ÓÂÔÚÇÕÑÄ ÏÇÕÑ-
ÆÂÏË ÕÇÑÓËË AIM Ô àÍÔÒÇÓËÏÇÐÕÂÎßÐÞÏË ÆÂÐÐÞÏË.

´ÇÏÑÌ ÆÂÐÐÑÅÑ ÑÃÊÑÓÂ âÄÎâÇÕÔâ, Ä ÒÇÓÄÖáÑÚÇÓÇÆß, ÂÐÂÎËÊ
ÒÓËÏÇÓÑÄ ÓÂÊÎÑÉÇÐËâ ÏÑÎÇÍÖÎâÓÐÞØ ØÂÓÂÍÕÇÓËÔÕËÍ ÐÂ
ÄÍÎÂÆÞ ÑÕÆÇÎßÐÞØ ×ÓÂÅÏÇÐÕÑÄ ÏÇÕÑÆÂÏË ÕÇÑÓËË ¢ÇÌÆÇÓÂ.
ªÊ ÔÄÑÌÔÕÄ ÏÑÎÇÍÖÎ ØËÏËÍÑÄ, ÍÂÍ ÒÓÂÄËÎÑ, ÃÑÎÇÇ ÄÔÇÅÑ
ËÐÕÇÓÇÔÖÇÕ àÐÇÓÅËâ, ÒÑÔÍÑÎßÍÖ ËÏÇÐÐÑ ÇÇ ËÊÏÇÐÇÐËÇ ÑÒÓÇÆÇ-
ÎâÇÕ ÐÂÒÓÂÄÎÇÐËÇ ÒÓÑÕÇÍÂÐËâ ÃÑÎßÛËÐÔÕÄÂ ØËÏËÚÇÔÍËØ ÓÇÂÍ-
ÙËÌ. ±ÑàÕÑÏÖ ÑÔÐÑÄÐÂâ ÚÂÔÕß ÑÃÊÑÓÂ ÒÑÔÄâÜÇÐÂ ÂÐÂÎËÊÖ

ª.³.¢ÖÛÏÂÓËÐÑÄ. ¡ÔÒËÓÂÐÕ ÎÂÃÑÓÂÕÑÓËË ÓÇÐÕÅÇÐÑÔÕÓÖÍÕÖÓÐÞØ
ËÔÔÎÇÆÑÄÂÐËÌ ª¯¿°³ ²¡¯. ´ÇÎÇ×ÑÐ: (499)135 ë 9343,
e-mail: ib@xrlab.ineos.ac.ru
¬.¡.­ÞÔÇÐÍÑ. ¥ÑÍÕÑÓ ØËÏËÚÇÔÍËØ ÐÂÖÍ, ÄÇÆÖÜËÌ ÐÂÖÚÐÞÌ
ÔÑÕÓÖÆÐËÍ ÕÑÌ ÉÇ ÎÂÃÑÓÂÕÑÓËË. ´ÇÎÇ×ÑÐ: (499)135 ë 9214,
e-mail: kostya@xrlab.ineos.ac.ru
®.À.¡ÐÕËÒËÐ. ¹ÎÇÐ-ÍÑÓÓÇÔÒÑÐÆÇÐÕ ²¡¯, ÊÂÄÇÆÖáÜËÌ ÕÑÌ ÉÇ
ÎÂÃÑÓÂÕÑÓËÇÌ. ´ÇÎÇ×ÑÐ: (499)135 ë 9215,
e-mail: m_antipin@yahoo.com
°ÃÎÂÔÕß ÐÂÖÚÐÞØ ËÐÕÇÓÇÔÑÄ ÂÄÕÑÓÑÄ: ÍÓËÔÕÂÎÎÑØËÏËâ, ÕÇÑÓËâ
ØËÏËÚÇÔÍÑÌ ÔÄâÊË, ÔÖÒÓÂÏÑÎÇÍÖÎâÓÐÂâ ØËÏËâ.

¥ÂÕÂ ÒÑÔÕÖÒÎÇÐËâ 19 ÆÇÍÂÃÓâ 2008 Å.

µ¥¬ 544.15

¿ÐÇÓÅËâ ÂÕÑÏÑÄ Ä ÕÇÑÓËË äÂÕÑÏÞ Ä ÏÑÎÇÍÖÎÂØã
Ë ÇÇ ËÔÒÑÎßÊÑÄÂÐËÇ ÆÎâ ÓÇÛÇÐËâ ØËÏËÚÇÔÍËØ ÊÂÆÂÚ

ª.³.¢ÖÛÏÂÓËÐÑÄ, ¬.¡.­ÞÔÇÐÍÑ, ®.À.¡ÐÕËÒËÐ

ªÐÔÕËÕÖÕ àÎÇÏÇÐÕÑÑÓÅÂÐËÚÇÔÍËØ ÔÑÇÆËÐÇÐËÌ ËÏ. ¡.¯.¯ÇÔÏÇâÐÑÄÂ ²ÑÔÔËÌÔÍÑÌ ÂÍÂÆÇÏËË ÐÂÖÍ
119991 ®ÑÔÍÄÂ, ÖÎ. £ÂÄËÎÑÄÂ, 28, ×ÂÍÔ (499)135 ë 5085

²ÂÔÔÏÑÕÓÇÐÞ ÕÇÑÓÇÕËÚÇÔÍËÇ Ë ÒÓÂÍÕËÚÇÔÍËÇ ÂÔÒÇÍÕÞ ËÔÒÑÎßÊÑÄÂÐËâ àÐÇÓÅËË ÂÕÑÏÑÄ Ä ÕÇÑÓËË ².¢ÇÌÆÇÓÂ äÂÕÑÏÞ Ä
ÏÑÎÇÍÖÎÂØã ÆÎâ ÓÇÛÇÐËâ ÊÂÆÂÚ ×ËÊËÚÇÔÍÑÌ Ë ÔÕÓÖÍÕÖÓÐÑÌ ØËÏËË.
¢ËÃÎËÑÅÓÂ×Ëâ ì 148 ÔÔÞÎÑÍ.

°ÅÎÂÄÎÇÐËÇ

I. £ÄÇÆÇÐËÇ 307
II. ¿ÐÇÓÅËâ ÂÕÑÏÂ Ä ÕÇÑÓËË äÂÕÑÏÞ Ä ÏÑÎÇÍÖÎÂØã 308
III. ¬ÑÐÙÇÒÙËâ ÒÇÓÇÐÑÔËÏÑÔÕË 311
IV. ±ÓËÏÇÓÞ ËÔÒÑÎßÊÑÄÂÐËâ àÐÇÓÅËÌ ÂÕÑÏÑÄ Ä ÔÕÓÖÍÕÖÓÐÑÌ ØËÏËË 312
V. ²ÂÔÚÇÕ àÐÇÓÅËÌ ÂÕÑÏÑÄ ÒÑ àÍÔÒÇÓËÏÇÐÕÂÎßÐÞÏ ÆÂÐÐÞÏ 320
VI. ¡ÕÑÏÐÞÇ àÎÇÍÕÓÑÐÐÞÇ ÏÑÏÇÐÕÞ 322
VII. ±ÓÂÍÕËÚÇÔÍËÇ ÂÔÒÇÍÕÞ ÓÂÔÚÇÕÂ ËÐÕÇÅÓÂÎßÐÞØ ÔÄÑÌÔÕÄ ÂÕÑÏÑÄ 323

µÔÒÇØË ØËÏËË 78 (4) 2009 # 2009 ²ÑÔÔËÌÔÍÂâ ÂÍÂÆÇÏËâ ÐÂÖÍ, ªÐÔÕËÕÖÕ ÑÓÅÂÐËÚÇÔÍÑÌ ØËÏËË ËÏ. ¯.¥.©ÇÎËÐÔÍÑÅÑ



ÎËÕÇÓÂÕÖÓÐÞØ ÆÂÐÐÞØ ÒÑ ÓÂÊÆÇÎÇÐËá àÐÇÓÅËË ÏÑÎÇÍÖÎÞ ÐÂ
ÄÍÎÂÆÞ ÑÕÆÇÎßÐÞØ ÂÕÑÏÑÄ Ô ÙÇÎßá ÑÙÇÐÍË ÒÇÓÔÒÇÍÕËÄ ËÔ-
ÒÑÎßÊÑÄÂÐËâ àÐÇÓÅËÌ ÂÕÑÏÑÄ Ä ÔÕÓÖÍÕÖÓÐÑÌ ØËÏËË. £ ÑÃÊÑÓÇ
ËÊÎÑÉÇÐÞ ÐÇÑÃØÑÆËÏÞÇ ÕÇÑÓÇÕËÚÇÔÍËÇ ÑÔÐÑÄÞ, Â ÕÂÍÉÇ ÒÑ
ÏÇÓÇ ÐÇÑÃØÑÆËÏÑÔÕË ÒÓËÄÇÆÇÐÞ ÐÇÍÑÕÑÓÞÇ ÆÑÒÑÎÐËÕÇÎßÐÞÇ
ÔÄÇÆÇÐËâ. °ÕÆÇÎßÐÞÌ ÓÂÊÆÇÎ ÒÑÔÄâÜÇÐ ÒÓÂÍÕËÚÇÔÍËÏ ÂÔÒÇÍ-
ÕÂÏ ÓÂÔÚÇÕÑÄ Ä ÓÂÏÍÂØ ÕÇÑÓËË AIM.

II. ¿ÐÇÓÅËâ ÂÕÑÏÂ Ä ÕÇÑÓËË
äÂÕÑÏÞ Ä ÏÑÎÇÍÖÎÂØã

1. °ÔÐÑÄÞ ÕÇÑÓËË äÂÕÑÏÞ Ä ÏÑÎÇÍÖÎÂØã

³ÑÅÎÂÔÐÑ ÕÇÑÓÇÏÇ ·ÑàÐÃÇÓÅÂ ë¬ÑÐÂ,13 àÐÇÓÅËâ ÑÔÐÑÄÐÑÅÑ
ÔÑÔÕÑâÐËâ (Egs) ÏÐÑÅÑàÎÇÍÕÓÑÐÐÑÌ ÔËÔÕÇÏÞ ÇÔÕß ×ÖÐÍÙËÑÐÂÎ
ÓÂÔÒÓÇÆÇÎÇÐËâ àÎÇÍÕÓÑÐÐÑÌ ÒÎÑÕÐÑÔÕË, ÍÑÕÑÓÑÌ ÑÒÓÇÆÇ-
ÎâáÕÔâ ÄÔÇ ÔÄÑÌÔÕÄÂ ÔËÔÕÇÏÞ

Egs � F �r�r��.
¤ÎÂÄÐÑÇ ÆÑÔÕËÉÇÐËÇ ÕÇÑÓËË äÂÕÑÏÞ Ä ÏÑÎÇÍÖÎÇã ¢ÇÌÆÇ-

ÓÂ ì ÓÂÔÒÓÑÔÕÓÂÐÇÐËÇ ÍÄÂÐÕÑÄÑ-ÏÇØÂÐËÚÇÔÍÑÅÑ ÒÓËÐÙËÒÂ
ÔÕÂÙËÑÐÂÓÐÑÅÑ ÆÇÌÔÕÄËâºÄËÐÅÇÓÂ ÐÂ ÑÕÍÓÞÕÖá ÒÑÆÔËÔÕÇÏÖ.
±ÖÕÇÏ ÂÐÂÎËÊÂ ÅÓÂÆËÇÐÕÐÑÅÑ ÒÑÎâ àÎÇÍÕÓÑÐÐÑÌ ÒÎÑÕÐÑÔÕË
ÃÞÎÑ ÒÑÍÂÊÂÐÑ, ÚÕÑ ÒÑÆÑÃÐÑÇ ÑÃÑÃÜÇÐËÇ ÄÑÊÏÑÉÐÑ ÕÑÎßÍÑ Ä
ÕÑÏ ÔÎÖÚÂÇ, ÇÔÎË ÆÎâ ÒÑÆÔËÔÕÇÏÞ ÄÞÒÑÎÐâÇÕÔâ ÅÓÂÐËÚÐÑÇ
ÖÔÎÑÄËÇ ì ÐÂÎËÚËÇ ÒÑÄÇÓØÐÑÔÕË S(O,r), ÊÂÆÂáÜÇÌ ÅÓÂÐËÙÖ
ÒÑÆÔËÔÕÇÏÞ, Ä ÍÂÉÆÑÌ ÕÑÚÍÇ ÍÑÕÑÓÑÌ ÅÓÂÆËÇÐÕ ×ÖÐÍÙËË
àÎÇÍÕÓÑÐÐÑÌ ÒÎÑÕÐÑÔÕË, ÐÑÓÏÂÎßÐÞÌ Í àÕÑÌ ÒÑÄÇÓØÐÑÔÕË,
ÑÃÓÂÜÂÇÕÔâ Ä ÐÖÎß:4, 14 ë 16

Hr�r� � n�r� � 0,

8r 2 S�O; r�,

ÅÆÇ n(r) ì ÇÆËÐËÚÐÞÌ ÐÑÓÏÂÎßÐÞÌ ÄÇÍÕÑÓ Í ÒÑÄÇÓØÐÑÔÕË S Ä
ÍÂÉÆÑÌ ÕÑÚÍÇ, ÊÂÆÂÄÂÇÏÑÌ ÓÂÆËÖÔ-ÄÇÍÕÑÓÑÏ r; O ì ÑÃÎÂÔÕß
ÒÓÑÔÕÓÂÐÔÕÄÂ, ÑÕÄÇÚÂáÜÂâ ÂÕÑÏÖ. ±ÑÔÍÑÎßÍÖ ÅÓÂÐËÚÐÑÇ
ÖÔÎÑÄËÇ ÊÂÆÂÇÕÔâ Ä ÕÇÓÏËÐÂØ àÎÇÍÕÓÑÐÐÑÌ ÒÎÑÕÐÑÔÕË, ÍÄÂÐ-
ÕÑÄÂâ ÒÑÆÔËÔÕÇÏÂ ÑÒÓÇÆÇÎâÇÕÔâ Ä ÓÇÂÎßÐÑÏ ÒÓÑÔÕÓÂÐÔÕÄÇ. ¯Â
ÑÔÐÑÄÇ ÒÓËÐÙËÒÂ ÔÕÂÙËÑÐÂÓÐÑÅÑ ÆÇÌÔÕÄËâ ÆÎâ ÆÂÐÐÑÌ ÒÑÆ-
ÔËÔÕÇÏÞ ÆÎâ ÍÂÉÆÑÌ ÐÂÃÎáÆÂÇÏÑÌ ÄÇÎËÚËÐÞ ÏÑÉÇÕ ÃÞÕß
ÒÑÎÖÚÇÐÑ ÊÐÂÚÇÐËÇ ÑÉËÆÂÇÏÑÅÑ, Â ÕÂÍÉÇ ÖÓÂÄÐÇÐËÇ ÆÄËÉÇÐËâ
ÒÑÆÔËÔÕÇÏÞ. ªÐÕÇÅÓËÓÑÄÂÐËÇ ÎáÃÑÌ ×ÖÐÍÙËË Ai (r) ÒÑ
ÑÃÝÇÏÖ, ÑÅÓÂÐËÚÇÐÐÑÏÖ ÒÑÄÇÓØÐÑÔÕßá S(O,r), ÆÂÇÕ ÇÇ ÔÖÏ-
ÏÂÓÐÑÇ ÊÐÂÚÇÐËÇ

Aih i �
�
O

Ai�r�dt (1)

(dtì àÎÇÏÇÐÕ ÑÃÝÇÏÂ).
±ÓËÐËÏÂâ ÄÑ ÄÐËÏÂÐËÇ, ÚÕÑ ÒÓËÐÙËÒ ÔÕÂÙËÑÐÂÓÐÑÅÑ ÆÇÌ-

ÔÕÄËâ ÄÞÒÑÎÐâÇÕÔâ ÍÂÍ ÆÎâ ÒÑÆÔËÔÕÇÏÞ, ÕÂÍ Ë ÆÎâ ÔËÔÕÇÏÞ Ä
ÙÇÎÑÏ, ÎáÃÑÇ ÔÓÇÆÐÇÇ ÆÎâ ÐÂÃÎáÆÂÇÏÑÌ A ÏÐÑÅÑàÎÇÍÕÓÑÐ-
ÐÑÌ ÔËÔÕÇÏÞ ÏÑÉÐÑ ÒÓÇÆÔÕÂÄËÕß Ä ÄËÆÇ ÔÖÏÏÞ ÄÍÎÂÆÑÄ
ÒÑÆÔËÔÕÇÏ hAii.

±ÑÔÍÑÎßÍÖ ÐÂ ÑÔÐÑÄÇ ÃÑÎßÛÑÅÑ ÚËÔÎÂ ÕÇÑÓÇÕËÚÇÔÍËØ
ËÔÔÎÇÆÑÄÂÐËÌ ÃÞÎÑ ÖÔÕÂÐÑÄÎÇÐÑ, ÚÕÑ ÏÑÎÇÍÖÎÖ ËÎË ÍÓËÔÕÂÎÎ
ÏÑÉÐÑÒÓÇÆÔÕÂÄËÕß ÍÂÍ ÔÑÄÑÍÖÒÐÑÔÕß×ÓÂÅÏÇÐÕÑÄ, ÍÂÉÆÞÌËÊ
ÍÑÕÑÓÞØ ÔÑÆÇÓÉËÕ ÕÑÎßÍÑ ÑÆÐÑ âÆÓÑ 4 (ÒÓÑÃÎÇÏÂ ÔÖÜÇÔÕÄÑ-
ÄÂÐËâ ÐÇâÆÇÓÐÞØ ÂÕÕÓÂÍÕÑÓÑÄ Ä ÍÓËÔÕÂÎÎÂØÜÇÎÑÚÐÞØÏÇÕÂÎ-
ÎÑÄ, ÃÇÓËÎÎËâ Ë ÍÓÇÏÐËâ ÓÂÔÔÏÑÕÓÇÐÂ Ä ÓÂÃÑÕÂØ 17 ë 22),
¢ÇÌÆÇÓ ÒÓÇÆÒÑÎÑÉËÎ, ÚÕÑ ÑÕÍÓÞÕÞÇ ÒÑÆÔËÔÕÇÏÞ ÏÐÑÅÑâÆÇÓ-
ÐÑÌ ÏÐÑÅÑàÎÇÍÕÓÑÐÐÑÌ ÔËÔÕÇÏÞ ÔÑÑÕÄÇÕÔÕÄÖáÕ ÒÑÐâÕËá
ÂÕÑÏÂ Ä ÏÑÎÇÍÖÎÇ ËÎË ÍÓËÔÕÂÎÎÇ.4 ©ÐÂÚÇÐËâ ÑÉËÆÂÇÏÞØ ÆÎâ

ÒÑÆÔËÔÕÇÏÞ ÐÇÒÑÔÓÇÆÔÕÄÇÐÐÑ ÑÒÓÇÆÇÎâáÕ ÂÕÑÏÐÞÇ ØÂÓÂÍÕÇ-
ÓËÔÕËÍË Ä ÏÑÎÇÍÖÎÇ. ©ÂÓâÆ ÂÕÑÏÂ (q), ÐÂÒÓËÏÇÓ, ÓÂÄÇÐ

q � Zÿ
�
O

r�r�dt, (2)

ÅÆÇ Zì ÊÂÓâÆ âÆÓÂ ÂÕÑÏÂ.
¥Îâ ÑÒËÔÂÐËâ ÑÔÐÑÄÐÑÅÑ ÔÑÔÕÑâÐËâ ÏÐÑÅÑàÎÇÍÕÓÑÐÐÑÌ

ÔËÔÕÇÏÞ ÆÑÔÕÂÕÑÚÐÑ ËÔÒÑÎßÊÑÄÂÕß ÑÆÐÑÚÂÔÕËÚÐÖá ÒÎÑÕ-
ÐÑÔÕß ÎÂÅÓÂÐÉËÂÐÂ, ÔÄâÊÂÐÐÖá Ô ×ÖÐÍÙËÇÌ r(r) ÑÔÐÑÄÐÑÅÑ
ÔÑÔÕÑâÐËâ ÔÎÇÆÖáÜËÏ ÔÑÑÕÐÑÛÇÐËÇÏ:
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ªÐÕÇÅÓÂÎ ÒÎÑÕÐÑÔÕË ÎÂÅÓÂÐÉËÂÐÂ ÒÑ ÄÔÇÌ ÏÐÑÅÑàÎÇÍÕ-
ÓÑÐÐÑÌ ÔËÔÕÇÏÇ (Õ.Ç. ÏÑÎÇÍÖÎÇ) Ë ÆÎâ ÂÕÑÏÂ O ÓÂÄÇÐ ÐÖÎá�

O

L�r�dt �
�
Hr�r� � n�r�dr � 0.

¢ÎÂÅÑÆÂÓâ ËÏÇÐÐÑ àÕËÏ ÔÄÑÌÔÕÄÂÏ ÎÂÅÓÂÐÉËÂÐÂ ÍÄÂÐ-
ÕÑÄÑ-ØËÏËÚÇÔÍËÇ ÑÒËÔÂÐËâ ÂÕÑÏÂ Ë ÏÑÎÇÍÖÎÞ Ä ÕÇÓÏËÐÑÎÑ-
ÅËË ÕÇÑÓËË AIM Ä ÙÇÎÑÏ ÔÑÄÒÂÆÂáÕ.4, 14 ë 16

±ÑÍÂÊÂÐÑ, ÚÕÑ ÄËÓËÂÎ ÒÎÑÕÐÑÔÕË ÔËÎÞ ÒÓËÄÑÆËÕ Í ÄÞÓÂ-
ÉÇÐËá

ÿL�r� � 2g�r� � v�r�, (3)

ÅÆÇ g(r) Ë v(r) ì ÎÑÍÂÎßÐÞÇ ÒÎÑÕÐÑÔÕË ÍËÐÇÕËÚÇÔÍÑÌ Ë ÒÑÕÇÐ-
ÙËÂÎßÐÑÌ àÐÇÓÅËË ÔÑÑÕÄÇÕÔÕÄÇÐÐÑ.16 ±ÓË àÕÑÏ ÎÑÍÂÎßÐÂâ
ÒÑÕÇÐÙËÂÎßÐÂâ àÐÇÓÅËâ v(r) ÑÒÓÇÆÇÎâÇÕ ÔÓÇÆÐÇÇ à××ÇÍÕËÄÐÑÇ
ÒÑÎÇ, ÆÇÌÔÕÄÖáÜÇÇ ÐÂ àÎÇÍÕÓÑÐ Ä ÏÐÑÅÑàÎÇÍÕÓÑÐÐÑÌ ÔËÔÕÇÏÇ.

¬ÂÍ ÏÑÉÐÑ ÄËÆÇÕß ËÊ ÖÓÂÄÐÇÐËâ (3), ÎÂÒÎÂÔËÂÐ àÎÇÍÕÓÑÐ-
ÐÑÌ ÒÎÑÕÐÑÔÕË H2r(r) ÐÂÒÓâÏÖá ÔÄâÊÂÐ Ô ÒÎÑÕÐÑÔÕâÏË
ÎÑÍÂÎßÐÑÌ ÍËÐÇÕËÚÇÔÍÑÌ Ë ÒÑÕÇÐÙËÂÎßÐÑÌ àÐÇÓÅËË Ä ÍÂÉÆÑÌ
ÕÑÚÍÇ ÔËÔÕÇÏÞ:
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ªÊ ÂÐÂÎËÊÂ ÊÐÂÍÂ ÎÂÒÎÂÔËÂÐÂ (ÔÖÏÏÞ ÄÕÑÓÞØ ÒÓÑËÊÄÑÆ-
ÐÞØ) ÔÍÂÎâÓÐÑÌ ×ÖÐÍÙËË ÏÑÉÐÑ ÄÞâÄËÕß ÑÃÎÂÔÕË ÇÇ ÍÑÐÙÇÐÕ-
ÓÂÙËË (H2r(r)<0) Ë ÓÂÊÓÇÉÇÐËâ (H2r(r)>0). ´ÂÍËÏ ÑÃÓÂÊÑÏ,
ÐÂ ÑÔÐÑÄÇ ÄÞÓÂÉÇÐËâ (4) ÒÑâÄÎâÇÕÔâ ÄÑÊÏÑÉÐÑÔÕß ÄÞÆÇÎËÕß Ä
ÏÑÎÇÍÖÎÇ ÕÇ ÑÃÎÂÔÕË ÒÓÑÔÕÓÂÐÔÕÄÂ, Ä ÍÑÕÑÓÞØ ÔÕÂÃËÎËÊËÓÖá-
ÜËÌ ÄÍÎÂÆ ÒÑÕÇÐÙËÂÎßÐÑÌ àÐÇÓÅËË ÆÑÏËÐËÓÖÇÕ, ÒÓËÄÑÆâ Í
ÐÂÍÑÒÎÇÐËá àÎÇÍÕÓÑÐÐÑÌ ÒÎÑÕÐÑÔÕË.23, 24

¿ÎÇÍÕÓÑÐÐÂâ àÐÇÓÅËâ he(r), ËÐÕÇÅÓËÓÑÄÂÐËÇ ÍÑÕÑÓÑÌ ÒÑ
ÂÕÑÏÖ O Ë ÒÑÔÎÇÆÖáÜÇÇ ÔÖÏÏËÓÑÄÂÐËÇ ÒÑ ÄÔÇÏ ÂÕÑÏÂÏ Ä
ÔËÔÕÇÏÇ ÆÂÇÕ ÑÃÜÖá àÐÇÓÅËá ÒÑÔÎÇÆÐÇÌ, ÑÒÓÇÆÇÎâÇÕÔâ ÔÎÇ-
ÆÖáÜËÏ ÑÃÓÂÊÑÏ:

he�r� � v�r� � g�r� � ÿK�r�, (5)

ÅÆÇ K(r) ÒÓÇÆÔÕÂÄÎâÇÕ ÔÑÃÑÌ ÆÓÖÅÑÇ ÑÒÓÇÆÇÎÇÐËÇ ÍËÐÇÕËÚÇ-
ÔÍÑÌ àÐÇÓÅËË ÐÂ ÑÔÐÑÄÇ ÏÂÕÓËÙÞ ÒÎÑÕÐÑÔÕË ÒÇÓÄÑÅÑ ÒÑÓâÆÍÂ
r(r,r0).25, 26 £ÇÎËÚËÐÂ K(r), Â ÔÎÇÆÑÄÂÕÇÎßÐÑ, Ë he(r), Ä ÑÕÎËÚËÇ
ÑÕ ÒÑÎÑÉËÕÇÎßÐÑ ÑÒÓÇÆÇÎÇÐÐÑÌ ÒÎÑÕÐÑÔÕË ÍËÐÇÕËÚÇÔÍÑÌ
àÐÇÓÅËË g(r), ÏÑÉÇÕ ÒÓËÐËÏÂÕß ÍÂÍ ÒÑÎÑÉËÕÇÎßÐÞÇ, ÕÂÍ Ë
ÑÕÓËÙÂÕÇÎßÐÞÇ ÊÐÂÚÇÐËâ.25, 26 ¥ÄÇ ×ÑÓÏÞ ÍËÐÇÕËÚÇÔÍÑÌ àÐÇÓ-
ÅËË K(r) Ë g(r) ÔÄâÊÂÐÞ ÆÓÖÅ Ô ÆÓÖÅÑÏ ÄÞÓÂÉÇÐËÇÏ 26
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°ÔÑÃÂâ ÓÑÎß ×ÖÐÍÙËË àÎÇÍÕÓÑÐÐÑÌ ÒÎÑÕÐÑÔÕË r(r) Ë ÇÇ
ÒÓÑËÊÄÑÆÐÞØ Ä ×ÑÓÏËÓÑÄÂÐËË ÏÑÎÇÍÖÎâÓÐÑÌ ÔÕÓÖÍÕÖÓÞ ÒÓË-
ÄÇÎÂ ¢ÇÌÆÇÓÂ Í ËÆÇÇ ËÔÒÑÎßÊÑÄÂÐËâ ÕÑÒÑÎÑÅËÚÇÔÍÑÅÑ ÂÐÂÎËÊÂ
àÕÑÌ ×ÖÐÍÙËË.4 ªÏ ÃÞÎÑ ÒÑÍÂÊÂÐÑ, ÚÕÑ ÔÕÓÖÍÕÖÓÂ ÏÐÑÅÑ-
àÎÇÍÕÓÑÐÐÑÌ ÔËÔÕÇÏÞ ÒÓË âÆÇÓÐÑÌ ÍÑÐ×ËÅÖÓÂÙËË {R} ÒÑÎ-
ÐÑÔÕßá Ë ÇÆËÐÔÕÄÇÐÐÞÏ ÑÃÓÂÊÑÏ ÑÒÓÇÆÇÎâÇÕÔâ ÐÂÃÑÓÑÏ Ë
ÕËÒÑÏ ÍÓËÕËÚÇÔÍËØ ÕÑÚÇÍ (¬´) àÎÇÍÕÓÑÐÐÑÌ ÒÎÑÕÐÑÔÕË {rc}, Ä
ÍÑÕÑÓÞØ ÅÓÂÆËÇÐÕ r(r) ÑÃÓÂÜÂÇÕÔâ Ä ÐÖÎß (Hr(r)=0). ´ËÒ ¬´
ÑÃÖÔÎÑÄÎËÄÂÇÕÔâ ÊÐÂÍÂÏË ÔÑÃÔÕÄÇÐÐÞØ ÊÐÂÚÇÐËÌ ÏÂÕÓËÙÞ
ÄÕÑÓÞØ ÒÓÑËÊÄÑÆÐÞØ r(r) (ÅÇÔÔËÂÐÂA(rc)), ÄÞÚËÔÎÇÐÐÞØ Ä¬´:

A�rc� �

q2

qx2
q2

qxqy
q2

qxqz

q2

qyqx
q2

qy2
q2

qyqz

q2

qzqx
q2

qzqy
q2

qz2

0BBBBBBB@

1CCCCCCCAr�r�:

³ÑÃÔÕÄÇÐÐÞÇ ÊÐÂÚÇÐËâ li ÏÂÕÓËÙÞ A(rc) (ÅÎÂÄÐÞÇ ÍÑÏÒÑ-
ÐÇÐÕÞ ÍÓËÄËÊÐÞ r(r) Ä ¬´) ÑÒÓÇÆÇÎâáÕ ÕËÒ ¬´, ÑÃÑÊÐÂÚÂÇ-
ÏÞÌ ÍÂÍ (o,l), ÅÆÇ o ì ÓÂÐÅ ÏÂÕÓËÙÞ (ÚËÔÎÑ ÐÇÐÖÎÇÄÞØ
ÔÑÃÔÕÄÇÐÐÞØ ÊÐÂÚÇÐËÌ), Â l ì ÔËÅÐÂÕÖÓÂ (ÂÎÅÇÃÓÂËÚÇÔÍÂâ
ÔÖÏÏÂ ÊÐÂÍÑÄ ÔÑÃÔÕÄÇÐÐÞØ ÊÐÂÚÇÐËÌ). £ ÑÍÓÇÔÕÐÑÔÕË àÐÇÓÅÇ-
ÕËÚÇÔÍË ÔÕÂÃËÎßÐÞØ ÍÑÐ×ËÅÖÓÂÙËÌ âÆÇÓ (ÍÑÅÆÂ ÔËÎÞ, ÆÇÌ-
ÔÕÄÖáÜËÇ ÐÂ âÆÓÂ, ÓÂÄÐÞ ÐÖÎá) ÍÓËÕËÚÇÔÍËÇ ÕÑÚÍË r(r) Ä
ÏÑÎÇÍÖÎÇ ËÏÇáÕ ÓÂÐÅ ÕÓË; ¬´ Ô o<3 âÄÎâÇÕÔâ ÄÞÓÑÉÆÇÐÐÑÌ
Ë ÐÇÖÔÕÑÌÚËÄÂ. £ àÕÑÏ ÔÎÖÚÂÇ ÐÇÊÐÂÚËÕÇÎßÐÑÇ ËÊÏÇÐÇÐËÇ
àÎÇÍÕÓÑÐÐÑÌ ÒÎÑÕÐÑÔÕË, ÄÞÊÞÄÂáÜÇÇ ÔÏÇÜÇÐËÇ âÆÇÓ, ÒÓËÄÑ-
ÆËÕ ÎËÃÑ Í ËÔÚÇÊÐÑÄÇÐËá ¬´, ÎËÃÑ Í ÇÇ ÃË×ÖÓÍÂÙËË ÐÂ
ÖÔÕÑÌÚËÄÞÇ ÍÓËÕËÚÇÔÍËÇ ÕÑÚÍË Ô o=3.

±ÓË ÑÕÓËÙÂÕÇÎßÐÞØ ÊÐÂÚÇÐËâØ ÄÔÇØ ÔÑÃÔÕÄÇÐÐÞØ ÊÐÂÚÇ-
ÐËÌ ÏÂÕÓËÙÞ A(rc) ÍÓËÕËÚÇÔÍÂâ ÕÑÚÍÂ ÑÕÄÇÚÂÇÕ ÎÑÍÂÎßÐÑÏÖ
ÏÂÍÔËÏÖÏÖ r(r), Â ÒÓË ÒÑÎÑÉËÕÇÎßÐÞØ ÊÐÂÚÇÐËâØ ì ÎÑÍÂÎß-
ÐÑÏÖ ÏËÐËÏÖÏÖ. ¦ÔÎË ÆÄÂ ÔÑÃÔÕÄÇÐÐÞØ ÊÐÂÚÇÐËâ ÑÕÓËÙÂ-
ÕÇÎßÐÞ (ÒÑÎÑÉËÕÇÎßÐÞ), ÕÑ ÄÇÎËÚËÐÂ r(r) Ä ¬´ ÑÕÄÇÚÂÇÕ
ÏÂÍÔËÏÖÏÖ (ÏËÐËÏÖÏÖ) Ä ÒÎÑÔÍÑÔÕË, ÊÂÆÂÄÂÇÏÑÌ ÆÄÖÏâ
ÒÑÎÑÉËÕÇÎßÐÞÏË (ÑÕÓËÙÂÕÇÎßÐÞÏË) ÔÑÃÔÕÄÇÐÐÞÏË ÊÐÂÚÇ-
ÐËâÏË, Ë ÏËÐËÏÖÏÖ (ÏÂÍÔËÏÖÏÖ) ÄÆÑÎß ÑÔË, ÒÇÓÒÇÐÆËÍÖÎâÓ-
ÐÑÌ àÕÑÌ ÒÎÑÔÍÑÔÕË. ´ÂÍËÏ ÑÃÓÂÊÑÏ, ¬´ ÕËÒÂ (3,73) ÑÕÄÇÚÂÇÕ
ÒÑÎÑÉÇÐËâÏ âÆÇÓ, ¬´ ÕËÒÂ (3,+1)ì ÑÃÓÂÊÑÄÂÐËá ÙËÍÎÂ, ¬´
ÕËÒÂ (3,+3) ì ÑÃÓÂÊÑÄÂÐËá ÍÎÇÕÑÚÐÑÌ (ÒÑÎËàÆÓËÚÇÔÍÑÌ)
ÔÕÓÖÍÕÖÓÞ, ÕÑÅÆÂ ÍÂÍ ÔÇÆÎÑÄÂâ ¬´ ÕËÒÂ (3,71) ËÅÓÂÇÕ ÑÔÑÃÖá
ÓÑÎß Ä ÔÕÓÖÍÕÖÓÇ, âÄÎââÔß ËÐÆËÍÂÕÑÓÑÏ ØËÏËÚÇÔÍÑÌ ÔÄâÊË.4

£ ÑÃÜÇÏ ÔÎÖÚÂÇ ÚËÔÎÑ Ë ÕËÒ ¬´, ÓÇÂÎËÊÖáÜËØÔâ Ä ÏÐÑÅÑ-
àÎÇÍÕÓÑÐÐÑÌ ÔËÔÕÇÏÇ, ÊÂÆÂÇÕÔâ ÔÑÑÕÐÑÛÇÐËÇÏ ±ÖÂÐÍÂÓÇ ë
·ÑÒ×Â

n7b+ r7c=1,

ÅÆÇ n ì ÚËÔÎÑ âÆÇÓ, b ì ÚËÔÎÑ ÔÄâÊÇÄÞØ ÒÖÕÇÌ, r ì ÚËÔÎÑ
ÙËÍÎÑÄ, c ì ÚËÔÎÑ ÒÑÎËàÆÓÑÄ. ¯ÂÃÑÓ (n, b, r, c) âÄÎâÇÕÔâ
ØÂÓÂÍÕÇÓËÔÕËÚÇÔÍËÏ ÆÎâ ÆÂÐÐÑÌ ÏÑÎÇÍÖÎÞ.

¥ÇÕÂÎßÐÑÌ ØÂÓÂÍÕÇÓËÔÕËÍÑÌ ÓÂÔÒÓÇÆÇÎÇÐËâ r(r) âÄÎâÇÕÔâ
ÄÇÍÕÑÓÐÑÇ ÒÑÎÇ Hr(r), ÅÓÂÆËÇÐÕÐÞÇ ÎËÐËË ÍÑÕÑÓÑÅÑ ÑÒËÔÞ-
ÄÂáÕÔâ ËÐÕÇÅÓÂÎßÐÞÏË ÖÓÂÄÐÇÐËâÏË

r�s� � r0 �
�s
0

Hr�r�t��dt,

ÅÆÇ r0 ì ÐÂÚÂÎßÐÂâ ÍÑÑÓÆËÐÂÕÂ.
£ÔÇ ÅÓÂÆËÇÐÕÐÞÇ ÎËÐËË àÕÑÅÑ ÒÑÎâ, ÃÇÓÖÜËÇ ÐÂÚÂÎÑ Ä

ÃÇÔÍÑÐÇÚÐÑÔÕË, ÊÂÍÂÐÚËÄÂáÕÔâ Ä ¬´ (3,73), ÒÑàÕÑÏÖ ÕÂÍËÏ
ÕÑÚÍÂÏ (Õ.Ç. âÆÓÂÏ ÂÕÑÏÑÄ) ÒÓËÒËÔÞÄÂÇÕÔâ ÓÑÎß ÔÕÑÍÑÄ (ÂÕ-

ÕÓÂÍÕÑÓÑÄ) ÄÇÍÕÑÓÐÑÅÑ ÒÑÎâ. ³ÑÄÑÍÖÒÐÑÔÕß ÅÓÂÆËÇÐÕÐÞØ
ÕÓÂÇÍÕÑÓËÌ, ÊÂÍÂÐÚËÄÂáÜËØÔâ ÐÂ âÆÓÇ Ä ¬´ (3,73), ÑÒÓÇÆÇ-
ÎâÇÕ ÑÃÎÂÔÕß ÒÓÑÔÕÓÂÐÔÕÄÂ ØËÏËÚÇÔÍÑÌ ÔËÔÕÇÏÞ, ÐÂÊÞÄÂÇÏÑÌ
ÃÂÔÔÇÌÐÑÏ àÕÑÅÑ âÆÓÂ. ³ÑÄÑÍÖÒÐÑÔÕß âÆÓÂ Ë àÎÇÍÕÓÑÐÐÑÌ
ÒÎÑÕÐÑÔÕË Ä ÒÓÇÆÇÎÂØ ÇÅÑ ÃÂÔÔÇÌÐÂ ÑÒÓÇÆÇÎâÇÕ ÍÂÍ ÔÄÑÃÑÆ-
ÐÞÌ, ÕÂÍ Ë ÔÄâÊÂÐÐÞÌ ÂÕÑÏ.

±ÇÓÇÔÇÚÇÐËÇ ÒÑÄÇÓØÐÑÔÕÇÌ ÐÖÎÇÄÑÅÑ ÒÑÕÑÍÂ ÅÓÂÆËÇÐÕÂ
S(O,r) ÏÇÉÆÖ ÒÂ'ÓÂÏË ÔÑÔÇÆÐËØ ÂÕÑÏÑÄ ÑÊÐÂÚÂÇÕ ÔÖÜÇÔÕÄÑ-
ÄÂÐËÇ ÔÇÆÎÑÄÑÌ ¬´ (3,71), ÚÕÑ âÄÎâÇÕÔâ ÐÇÑÃØÑÆËÏÞÏ Ë
ÆÑÔÕÂÕÑÚÐÞÏ ÖÔÎÑÄËÇÏ ÔÖÜÇÔÕÄÑÄÂÐËâ ØËÏËÚÇÔÍÑÌ ÔÄâÊË
(ÐÇÊÂÄËÔËÏÑ ÑÕ ÇÇ ÕËÒÂ Ë ÒÓÑÚÐÑÔÕË). ³ÓÇÆË ÄÔÇÌ ÔÑÄÑÍÖÒ-
ÐÑÔÕË ÅÓÂÆËÇÐÕÐÞØ ÕÓÂÇÍÕÑÓËÌ ÐÇÑÃØÑÆËÏÑ ÑÔÑÃÇÐÐÑ ÄÞÆÇ-
ÎËÕß ÕÇ, ÍÑÕÑÓÞÇ ÐÂÚËÐÂáÕÔâ Ä ¬´ (3,71) Ë ÊÂÍÂÐÚËÄÂáÕÔâ Ä
¬´ (3,73). ¿ÕË ÅÓÂÆËÇÐÕÐÞÇ ÕÓÂÇÍÕÑÓËË ÊÂÆÂáÕ ÎËÐËá,
ÄÆÑÎß ÍÑÕÑÓÑÌ r(r) ÏÂÍÔËÏÂÎßÐÂ ÒÑ ÑÕÐÑÛÇÐËá Í ÎáÃÑÌ
ÃÎËÊÎÇÉÂÜÇÌ ÎÂÕÇÓÂÎßÐÑÌ ÕÑÚÍÇ. ¯ÂÎËÚËÇ ÕÂÍËØ ÅÓÂÆËÇÐÕ-
ÐÞØ ÕÓÂÇÍÕÑÓËÌ ÔÄËÆÇÕÇÎßÔÕÄÖÇÕ Ñ ÐÂÍÑÒÎÇÐËË r(r) Ä ÏÇÉ-
ÂÕÑÏÐÑÏ ÒÓÑÔÕÓÂÐÔÕÄÇ Ë ÕÂÍÉÇ âÄÎâÇÕÔâ ÐÇÑÃØÑÆËÏÞÏ Ë
ÆÑÔÕÂÕÑÚÐÞÏ ÖÔÎÑÄËÇÏ ÔÖÜÇÔÕÄÑÄÂÐËâ ØËÏËÚÇÔÍÑÌ ÔÄâÊË.
ªÏÇÐÐÑ ÒÑàÕÑÏÖ ÔÇÆÎÑÄÂâ ¬´ (3,71) Ë ÅÓÂÆËÇÐÕÐÞÇ ÎËÐËË,
ÒÓÑØÑÆâÜËÇ ÚÇÓÇÊ ÐÇÇ Ë ¬´ (3,73), ÒÑÎÖÚËÎË ÐÂÊÄÂÐËâ ÔÄâÊÇ-
ÄÑÌ ÍÓËÕËÚÇÔÍÑÌ ÕÑÚÍË Ë ÔÄâÊÇÄÑÅÑ ÒÖÕË ÔÑÑÕÄÇÕÔÕÄÇÐÐÑ.4

¡ÐÂÎËÊ ÔÑÃÔÕÄÇÐÐÞØ ÊÐÂÚÇÐËÌ (li) ÏÂÕÓËÙÞ ÅÇÔÔËÂÐÂ
ÒÑÊÄÑÎâÇÕ ÒÑÆÓÑÃÐÑ ÑÒËÔÂÕß ØÂÓÂÍÕÇÓ ÄÊÂËÏÑÆÇÌÔÕÄËâ ÂÕÑ-
ÏÑÄ. ³ÎÇÆ ÔÑÃÔÕÄÇÐÐÞØ ÊÐÂÚÇÐËÌ ÓÂÄÇÐ ÄÇÎËÚËÐÇ ÎÂÒÎÂÔËÂÐÂ
àÎÇÍÕÓÑÐÐÑÌ ÒÎÑÕÐÑÔÕË Ä ÆÂÐÐÑÌ ¬´:

H2r(r)= l1+ l2+ l3 .

£ ¬´ (3,71) ÑÕÓËÙÂÕÇÎßÐÞÇ ÔÑÃÔÕÄÇÐÐÞÇ ÊÐÂÚÇÐËâ l1 Ë l2
ÑÕÄÇÚÂáÕ ÔÑÃÔÕÄÇÐÐÞÏ ÄÇÍÕÑÓÂÏ, ÒÇÓÒÇÐÆËÍÖÎâÓÐÞÏ ÎËÐËË
ÔÄâÊË, Â ÒÑÎÑÉËÕÇÎßÐÑÇ ÔÑÃÔÕÄÇÐÐÑÇ ÊÐÂÚÇÐËÇ l3 ì ÄÇÍÕÑÓÖ,
ÐÂÒÓÂÄÎÇÐÐÑÏÖ ÄÆÑÎß ÎËÐËË ÔÄâÊË. ´ÂÍËÏ ÑÃÓÂÊÑÏ,
ÄÇÎËÚËÐÞ l1 Ë l2 âÄÎâáÕÔâ ÏÇÓÑÌ ÔÉÂÕËâ àÎÇÍÕÓÑÐÐÑÌ ÒÎÑÕ-
ÐÑÔÕË Ä ÐÂÒÓÂÄÎÇÐËË ¬´ (3,71) ÄÆÑÎß ÔÄâÊÇÄÑÅÑ ÒÖÕË, ÕÑÅÆÂ
ÍÂÍ l3 , ÐÂÒÓÑÕËÄ, âÄÎâÇÕÔâ ÏÇÓÑÌ ÔÏÇÜÇÐËâ àÎÇÍÕÓÑÐÐÑÌ
ÒÎÑÕÐÑÔÕË ÑÕ ¬´ (3,71) Ä ÔÕÑÓÑÐÖ âÆÇÓ ÂÕÑÏÑÄ. ¦ÔÎË ÔÄâÊß
ËÏÇÇÕ ÙËÎËÐÆÓËÚÇÔÍÖá ÔËÏÏÇÕÓËá, ÕÑ Ä ¬´ (3,71) l1= l2 ,
ÑÆÐÂÍÑ ÒÓË ÊÂÏÇÕÐÑÏ ÄÍÎÂÆÇ p-ÍÑÏÒÑÐÇÐÕÞ ÓÂÄÇÐÔÕÄÑ ÑÕÓË-
ÙÂÕÇÎßÐÞØ ÔÑÃÔÕÄÇÐÐÞØ ÊÐÂÚÇÐËÌ ÐÂÓÖÛÂÇÕÔâ. ³ÑÑÕÐÑÛÇÐËÇ
ÔÑÃÔÕÄÇÐÐÞØ ÊÐÂÚÇÐËÌ l1 Ë l2 ÒÑÊÄÑÎâÇÕ ÑÙÇÐËÕß ÔÕÇÒÇÐß
ÑÕÍÎÑÐÇÐËâ ÓÂÔÒÓÇÆÇÎÇÐËâ àÎÇÍÕÓÑÐÐÑÌ ÒÎÑÕÐÑÔÕË Ä ¬´
(3,71) ÑÕ ÙËÎËÐÆÓËÚÇÔÍÑÌ ÔËÏÏÇÕÓËË. ¥Îâ ÚËÔÎÇÐÐÑÌ ÑÙÇÐÍË
ÄÍÎÂÆÂ p-ÍÑÏÒÑÐÇÐÕÞ ÔÄâÊË ÃÞÎÑ ÒÓÇÆÎÑÉÇÐÑ 27 ËÔÒÑÎßÊÑ-
ÄÂÕß ÒÂÓÂÏÇÕÓ, ÐÂÊÄÂÐÐÞÌ àÎÎËÒÕËÚÐÑÔÕßá (e):

e � l1
l2
ÿ 1.

°ÕÐÑÛÇÐËÇ ÔÑÃÔÕÄÇÐÐÞØ ÊÐÂÚÇÐËÌ l1/l3 ÒÑÊÄÑÎâÇÕ
ÑÒËÔÂÕß ØÂÓÂÍÕÇÓ ÄÊÂËÏÑÆÇÌÔÕÄËâ ÂÕÑÏÑÄ.23 ¦ÔÎË jl1/l3j>1
(H2r(r)<0), Ä ÆÂÐÐÑÏ ÄÊÂËÏÑÆÇÌÔÕÄËË ÂÕÑÏÑÄ ÆÑÏËÐËÓÖÇÕ
ÔÉÂÕËÇ àÎÇÍÕÓÑÐÐÑÌ ÒÎÑÕÐÑÔÕË ÄÆÑÎß ÎËÐËË ÔÄâÊË, ÐÂÒÓÂÄ-
ÎÇÐÐÑÇ Í ¬´ (3,71), ÚÕÑ ÒÓËÄÑÆËÕ Í ÑÃÑÃÜÇÔÕÄÎÇÐËá àÎÇÍÕ-
ÓÑÐÐÑÌ ÒÎÑÕÐÑÔÕË ÑÃÑËÏË ÂÕÑÏÂÏË. ´ÂÍÑÌ ØÂÓÂÍÕÇÓ
ÄÊÂËÏÑÆÇÌÔÕÄËâ ÕËÒËÚÇÐ ÆÎâ ÍÑÄÂÎÇÐÕÐÞØ ÔÄâÊÇÌ Ë Ä ÕÇÓÏË-
ÐÑÎÑÅËË ÕÇÑÓËË AIM ÐÑÔËÕ ÐÂÊÄÂÐËÇ ÑÃÑÃÜÇÔÕÄÎÇÐÐÑÅÑ
ÄÊÂËÏÑÆÇÌÔÕÄËâ (shared interaction).23, 24 ¥Îâ àÕËØ ÄÊÂËÏÑ-
ÆÇÌÔÕÄËÌ ØÂÓÂÍÕÇÓÐÞ ÄÞÔÑÍËÇ ÊÐÂÚÇÐËâ jH2r(r)j Ë r(r) Ä ¬´
(3,71). ¯ÂÒÓÑÕËÄ, ÇÔÎË jl1/l3j<1 (H2r(r)>0), Ä ÆÂÐÐÑÏ
ÄÊÂËÏÑÆÇÌÔÕÄËË ÂÕÑÏÑÄ ÆÑÏËÐËÓÖÇÕ ÑÕÕÑÍ àÎÇÍÕÓÑÐÐÑÌ
ÒÎÑÕÐÑÔÕË ÑÕ ¬´ (3,71) Ä ÔÕÑÓÑÐÖ âÆÇÓ, Ë r(r) ÃÑÎÇÇ ÔÍÑÐ-
ÙÇÐÕÓËÓÑÄÂÐÂ Ä ÃÂÔÔÇÌÐÂØ ÂÕÑÏÑÄ. ´ÂÍÑÇ ÄÊÂËÏÑÆÇÌÔÕÄËÇ
ÐÑÔËÕ ÐÂÊÄÂÐËÇ ÄÊÂËÏÑÆÇÌÔÕÄËâ ÊÂÍÓÞÕÞØ ÑÃÑÎÑÚÇÍ (closed-
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shell interaction) Ë ØÂÓÂÍÕÇÓÐÑ ÆÎâ ËÑÐÐÞØ, ÔËÎßÐÑÒÑÎâÓÐÞØ
ÍÑÄÂÎÇÐÕÐÞØ Ë ÄÑÆÑÓÑÆÐÞØ ÔÄâÊÇÌ, Â ÕÂÍÉÇ ÄÂÐ-ÆÇÓ-ÄÂÂÎßÔÑ-
ÄÞØ Ë ÔÒÇÙË×ËÚÇÔÍËØ ÏÇÉÏÑÎÇÍÖÎâÓÐÞØ ÄÊÂËÏÑÆÇÌÔÕÄËÌ.
¥Îâ ÄÊÂËÏÑÆÇÌÔÕÄËâ ÊÂÍÓÞÕÞØ ÑÃÑÎÑÚÇÍ ÊÐÂÚÇÐËâ jH2r(r)j Ë
r(r) Ä ¬´ (3,71) ÊÐÂÚËÕÇÎßÐÑ ÏÇÐßÛÇ, ÚÇÏ ÆÎâ ÍÑÄÂÎÇÐÕÐÞØ
ÔÄâÊÇÌ.

°ÆÐÂÍÑ ÒÑÎÑÉËÕÇÎßÐÂâ ÄÇÎËÚËÐÂ ÎÂÒÎÂÔËÂÐÂ àÎÇÍÕÓÑÐ-
ÐÑÌ ÒÎÑÕÐÑÔÕË ÐÇ ÄÔÇÅÆÂ ÑÊÐÂÚÂÇÕ, ÚÕÑ ÄÊÂËÏÑÆÇÌÔÕÄËÇ ËÏÇÇÕ
ØÂÓÂÍÕÇÓ ÄÊÂËÏÑÆÇÌÔÕÄËâ ÊÂÍÓÞÕÞØ ÑÃÑÎÑÚÇÍ. £ ÆÇÌÔÕÄË-
ÕÇÎßÐÑÔÕË Ä ¬´ (3,71) ÓâÆÂ ÅÑÏÑÒÑÎâÓÐÞØ ÔÄâÊÇÌ,28 ÍÑÄÂ-
ÎÇÐÕÐÞØ ÒÑÎâÓÐÞØ ÔÄâÊÇÌ,29, 30 p-ÍÑÏÒÎÇÍÔÑÄ ÏÇÕÂÎÎÑÄ,31, 32

ÍÑÑÓÆËÐÂÙËÑÐÐÞØ ÔÄâÊÇÌ 33, 34 Ë ÒÓÑÚÐÞØ ÄÑÆÑÓÑÆÐÞØ ÔÄâ-
ÊÇÌ,35 ë 37 ÐÇÔÏÑÕÓâ ÐÂ ÒÑÎÑÉËÕÇÎßÐÑÇ ÊÐÂÚÇÐËÇ H2r(r) Ä ¬´
(3,71), àÎÇÍÕÓÑÐÐÂâ ÒÎÑÕÐÑÔÕß Ä ÔÄâÊÇÄÑÌ ¬´ ËÏÇÇÕ ÆÑÔÕÂ-
ÕÑÚÐÑ ÄÞÔÑÍÑÇ ÊÐÂÚÇÐËÇ. ±ÑàÕÑÏÖ Ä ÍÂÚÇÔÕÄÇ ÚËÔÎÇÐÐÑÅÑ
ÍÓËÕÇÓËâ ÍÑÄÂÎÇÐÕÐÑÌ ÔÄâÊË ¬ÓÇÏÇÓÑÏ Ë ¬ÓÂÍÂ ÃÞÎÑ ÒÓÇÆ-
ÎÑÉÇÐÑ 24 ËÔÒÑÎßÊÑÄÂÕß ÊÐÂÚÇÐËÇ ÎÑÍÂÎßÐÑÌ àÎÇÍÕÓÑÐÐÑÌ
àÐÇÓÅËË he(r). ®ÐÑÅÑÚËÔÎÇÐÐÞÇ ËÔÔÎÇÆÑÄÂÐËâ ÒÑÍÂÊÂÎË, ÚÕÑ
ÍÑÄÂÎÇÐÕÞÇ ÔÄâÊË ØÂÓÂÍÕÇÓËÊÖáÕÔâ ÑÕÓËÙÂÕÇÎßÐÞÏË ÊÐÂÚÇ-
ÐËâÏË he(r) (ÔÏ. ÓÂÃÑÕÞ 6, 24, 38 Ë ÔÔÞÎÍË Ä ÐËØ). ´ÂÍËÏ ÑÃÓÂ-
ÊÑÏ, ÐÇÑÃØÑÆËÏÞÏ ÍÓËÕÇÓËÇÏ ÍÑÄÂÎÇÐÕÐÑÌ ÔÄâÊË (shared
interaction) âÄÎâÇÕÔâ ÑÕÓËÙÂÕÇÎßÐÑÇ ÊÐÂÚÇÐËÇ ÎÑÍÂÎßÐÑÌ
àÎÇÍÕÓÑÐÐÑÌ àÐÇÓÅËË (he(r)<0). ³ÎÇÆÖÇÕ ÊÂÏÇÕËÕß, ÚÕÑ ÆÂÉÇ
ÒÓË ÒÑÎÑÉËÕÇÎßÐÞØ ÊÐÂÚÇÐËâØ H2r(r) Ä ¬´ (3,71) (ÔÏ. ÖÓÂÄ-
ÐÇÐËâ (3) ë (5)) ÔÄâÊß ÃÖÆÇÕ ÍÑÄÂÎÇÐÕÐÑÌ, ÇÔÎË ÄÞÒÑÎÐâÇÕÔâ
ÔÑÑÕÐÑÛÇÐËÇ

1

4
H2r(r)< jv(r)j.

±ÑÆÑÃÐÞÇ ÄÊÂËÏÑÆÇÌÔÕÄËâ Ä ÕÇÓÏËÐÑÎÑÅËË ÕÇÑÓËË AIM
ÐÂÊÞÄÂáÕÔâ äÒÓÑÏÇÉÖÕÑÚÐÞÏËã (intermediate interac-
tion).23, 24 ¥ÂÐÐÑÇ ÐÂÊÄÂÐËÇ ÏÇÉÂÕÑÏÐÞØ ÄÊÂËÏÑÆÇÌÔÕÄËÌ,
ÑÚÇÄËÆÐÑ, ÔÄâÊÂÐÑ Ô ÕÇÏ, ÚÕÑ ËØ ÕÑÒÑÎÑÅËâ r(r) Ä ¬´ (3,71)
äÄËÊÖÂÎßÐÑã ÔÑÄÒÂÆÂÇÕ Ô ÕÂÍÑÄÑÌ ÆÎâ ÄÊÂËÏÑÆÇÌÔÕÄËÌ ÊÂÍÓÞ-
ÕÞØ ÑÃÑÎÑÚÇÍ, ÕÑÅÆÂ ÍÂÍ ÔÑÑÕÐÑÛÇÐËÇ ÄÍÎÂÆÑÄ ÒÎÑÕÐÑÔÕÇÌ
ÍËÐÇÕËÚÇÔÍÑÌ Ë ÒÑÕÇÐÙËÂÎßÐÑÌ àÐÇÓÅËË, ÐÂÒÓÑÕËÄ, ÔÑÑÕÄÇÕ-
ÔÕÄÖÇÕ ÍÑÄÂÎÇÐÕÐÞÏ ÔÄâÊâÏ.

2. ²ÂÔÚÇÕ àÐÇÓÅËË ÂÕÑÏÑÄ ÐÂ ÑÔÐÑÄÂÐËË ÄÑÎÐÑÄÞØ
×ÖÐÍÙËÌ

¯Â ÑÔÐÑÄÇ ÂÕÑÏÐÑÌ ÕÇÑÓÇÏÞ ÄËÓËÂÎÂ ÖÔÕÂÐÑÄÎÇÐÑ,39 ÚÕÑ ÆÎâ
ÔÑÑÕÄÇÕÔÕÄÖáÜËØ ÔÓÇÆÐËØ ÊÐÂÚÇÐËÌ àÐÇÓÅËÌ ÂÕÑÏÂ ÄÞÒÑÎ-
ÐâÇÕÔâ ÔÎÇÆÖáÜÇÇ ÔÑÑÕÐÑÛÇÐËÇ:

E�O� � ÿT�O� � 1

2
V�O�, (6)

ÅÆÇ T(O)=G(O)=K(O) ì ÍËÐÇÕËÚÇÔÍÂâ àÐÇÓÅËâ ÂÕÑÏÂ, V ì
ÒÑÕÇÐÙËÂÎßÐÂâ àÐÇÓÅËâ ÂÕÑÏÂ, ÂE(O) ÑÕÄÇÚÂÇÕ ÄÍÎÂÆÖ ÒÔÇÄÆÑ-
ÂÕÑÏÂ Ä ÑÃÜÖá àÐÇÓÅËá ÔËÔÕÇÏÞ. ©ÆÇÔß Ë ÆÂÎÇÇ, ÅÑÄÑÓâ Ñ
ÍÂÍÑÌ-ÎËÃÑ ÄÇÎËÚËÐÇ X, ÓÂÔÔÚËÕÂÐÐÑÌ ÆÎâ ×ÓÂÅÏÇÐÕÂ ÏÑÎÇ-
ÍÖÎÞ, ÑÅÓÂÐËÚÇÐÐÑÅÑ ÒÑÄÇÓØÐÑÔÕßá ÐÖÎÇÄÑÅÑ ÒÑÕÑÍÂ ÅÓÂ-
ÆËÇÐÕÂ àÎÇÍÕÓÑÐÐÑÌ ÒÎÑÕÐÑÔÕË, ÏÞ ÃÖÆÇÏ ÖÒÑÕÓÇÃÎâÕß
ÑÃÑÊÐÂÚÇÐËÇ X(O).

´ÂÍËÏ ÑÃÓÂÊÑÏ, ÆÎâ ÓÂÔÚÇÕÂ àÐÇÓÅËË ÂÕÑÏÂ ÆÑÔÕÂÕÑÚÐÑ
ÓÂÔÔÚËÕÂÕß ÕÑÎßÍÑ ÍËÐÇÕËÚÇÔÍÖá àÐÇÓÅËá T(O), ÚÕÑ ÑÃÎÇÅ-
ÚÂÇÕ ÓÂÔÚÇÕ Ë ËÐÑÅÆÂ ËÐÕÇÓÒÓÇÕÂÙËá ÂÕÑÏÐÑÌ àÐÇÓÅËË. £ ÕÑ
ÉÇ ÄÓÇÏâ ÆÎâ ÂÕÑÏÐÞØ àÐÇÓÅËÌ ÔÑØÓÂÐâÇÕÔâ ÂÆÆËÕËÄÐÑÔÕß,
Õ.Ç. ËØ ÔÖÏÏÂ ÑÍÂÊÞÄÂÇÕÔâ ÓÂÄÐÂ ÔÖÏÏÂÓÐÑÌ àÐÇÓÅËË ÏÑÎÇ-
ÍÖÎÞ.

±ÓËÄÇÆÇÐÐÞÇ ÄÞÛÇ ÓÂÔÔÖÉÆÇÐËâ ÑÃ ÂÕÑÏÐÑÌ ÕÇÑÓÇÏÇ
ÄËÓËÂÎÂ ÑÕÐÑÔËÎËÔß Í ËÆÇÂÎßÐÑÌ ÄÑÎÐÑÄÑÌ ×ÖÐÍÙËË C ÆÎâ

ÏÑÎÇÍÖÎÞ, Ä ÍÑÕÑÓÑÌ ÔÖÏÏÂ ÔËÎ ÐÂ ÍÂÉÆÑÏ ÂÕÑÏÇ ÓÂÄÐÂ
ÐÖÎá. °ÆÐÂÍÑ ÒÓÂÍÕËÚÇÔÍË ÏÇÕÑÆÂÏË ab initio ÆÎâ ÏÑÎÇÍÖÎÞ,
ÔÑÔÕÑâÜÇÌ ÃÑÎÇÇ ÚÇÏ ËÊ ÑÆÐÑÅÑ ÂÕÑÏÂ, ÒÑÎÖÚÂáÕ ÕÑÎßÍÑ
ÒÓËÃÎËÉÇÐÐÖá ÄÑÎÐÑÄÖá ×ÖÐÍÙËá Capprox , ÆÎâ ÍÑÕÑÓÑÌ,
ÍÂÍ ÒÓÂÄËÎÑ, ÆÂÉÇ ÏÑÎÇÍÖÎâÓÐÂâ ÕÇÑÓÇÏÂ ÄËÓËÂÎÂ ÄÞÒÑÎ-
ÐâÇÕÔâ ÎËÛß Ô ÑÒÓÇÆÇÎÇÐÐÑÌ ÕÑÚÐÑÔÕßá. ¯ÂÓÖÛÇÐËÇ ÂÕÑÏÐÑÌ
ÕÇÑÓÇÏÞ ÄËÓËÂÎÂ (ÑÕÍÎÑÐÇÐËÇ ÑÕÐÑÛÇÐËâ ÍËÐÇÕËÚÇÔÍÑÌ Ë
ÒÑÕÇÐÙËÂÎßÐÑÌ àÐÇÓÅËË ÑÕ ËÆÇÂÎßÐÑÅÑ ÊÐÂÚÇÐËâ V=T � ÿ2)
ÒÓËÄÑÆËÕ Í ÒÑÕÇÓÇ ÂÆÆËÕËÄÐÑÔÕË ÂÕÑÏÐÞØ àÐÇÓÅËÌ:

Xnat
O� 1

�ÿT�O�� � ÿT 6� E.

³ÖÜÇÔÕÄÖÇÕ ÆÄÂ ÑÔÐÑÄÐÞØ ÒÖÕË ÓÇÛÇÐËâ àÕÑÌ ÒÓÑÃÎÇÏÞ.
£Ñ-ÒÇÓÄÞØ, ÏÑÉÐÑ ÆÑÃËÕßÔâ ÄÞÒÑÎÐÇÐËâ ÂÕÑÏÐÑÌ ÕÇÑÓÇÏÞ
ÄËÓËÂÎÂ ÆÎâ Capprox , ÏÂÔÛÕÂÃËÓÖâ ÍÑÑÓÆËÐÂÕÞ ÄÑÎÐÑÄÑÌ
×ÖÐÍÙËË ÐÂ ÍÑà××ËÙËÇÐÕ z:40, 41

z � ÿ 1

2

V

T
� ÿ 1

2

�
E

T
ÿ 1

�
.

¶ËÊËÚÇÔÍËÌ ÔÏÞÔÎ ÍÑà××ËÙËÇÐÕÂ z ÒÓÑÜÇ ÒÑÐâÕß, ÒÓÇÆÔÕÂ-
ÄËÄ ÇÅÑ Ä ÄËÆÇ

z=1+ e,

ÅÆÇ e ì ÏÂÎÑÇ ÍÑÓÓÇÍÙËÑÐÐÑÇ ÔÎÂÅÂÇÏÑÇ, ØÂÓÂÍÕÇÓËÊÖáÜÇÇ
ÑÕÍÎÑÐÇÐËÇ ÑÕ ÕÇÑÓÇÏÞ ÄËÓËÂÎÂ ÆÎâ ÆÂÐÐÑÌ ÄÑÎÐÑÄÑÌ
×ÖÐÍÙËËCapprox:

z � 1

2
ÿ 1

2

E

T
� 1ÿ 1

2

E

T
ÿ 1

2
� 1� e,

e � ÿ 1

2

E

T
ÿ 1

2
� ÿ 1

2

V

T
ÿ 1.

°ÆÐÂÍÑ ÏÂÔÛÕÂÃÐÑÇ ÒÓÇÑÃÓÂÊÑÄÂÐËÇ ÍÑÑÓÆËÐÂÕ ÄÑÎÐÑ-
ÄÑÌ ×ÖÐÍÙËË ÐÇËÊÃÇÉÐÑ ÒÓËÄÑÆËÕ Í ÑÕÍÎÑÐÇÐËá ÅÇÑÏÇÕÓËË
ÏÑÎÇÍÖÎÞ ÑÕ ÓÂÄÐÑÄÇÔÐÑÌ, ÔÎÇÆÑÄÂÕÇÎßÐÑ, Í ÒÑâÄÎÇÐËá ÔËÎ
ÐÂ âÆÓÂØ Ë ÐÇÔÕÂÙËÑÐÂÓÐÑÔÕË àÐÇÓÅËË ÏÑÎÇÍÖÎÞ.42 ¢ÑÎÇÇ
ÕÑÅÑ, ÐÇÍÑÕÑÓÞÇ ÔÄÑÌÔÕÄÂ ÏÑÎÇÍÖÎÞ Ë äÃÇÌÆÇÓÑÄÔÍËØã ÂÕÑ-
ÏÑÄ ÒÓË ÒÑÆÑÃÐÑÏ ÒÓÇÑÃÓÂÊÑÄÂÐËË ÖÕÓÂÚËÄÂáÕ ÔÑÅÎÂÔÑÄÂÐ-
ÐÑÔÕß Ô àÐÇÓÅËâÏË, ÓÂÔÔÚËÕÂÐÐÞÏË ÆÎâ ÏÂÔÛÕÂÃËÓÑÄÂÐËâ
ÄÑÎÐÑÄÑÌ ×ÖÐÍÙËË. ±ÑàÕÑÏÖ ÅÓÖÃÑÇ ÏÂÔÛÕÂÃËÓÑÄÂÐËÇ ÄÑÎ-
ÐÑÄÑÌ ×ÖÐÍÙËË ÐÇ ÒÓËÄÑÆËÕ Í ÓÂÆËÍÂÎßÐÑÏÖ ÖÎÖÚÛÇÐËá
ÔËÕÖÂÙËË. ³ÕÓÑÅÑ ÅÑÄÑÓâ, ÏÂÔÛÕÂÃËÓÑÄÂÐËÇ ÍÑÑÓÆËÐÂÕ
ÐÖÉÐÑ ÒÓÑÄÑÆËÕß Ä ØÑÆÇ ÑÒÕËÏËÊÂÙËË ÏÇÕÑÆÑÏ ÔÂÏÑÔÑÅÎÂÔÑ-
ÄÂÐÐÑÅÑ ÒÑÎâ, ÕÑÅÆÂ Ä ÓÇÊÖÎßÕÂÕÇ ÃÖÆÇÕ ÒÑÎÖÚÇÐÂ ÍÑÓÓÇÍÕÐÂâ
ÓÂÄÐÑÄÇÔÐÂâ ÅÇÑÏÇÕÓËâ, ÖÔÕÑÌÚËÄÑÇ ÊÐÂÚÇÐËÇ àÐÇÓÅËË Ë ÑÆÐÑ-
ÄÓÇÏÇÐÐÑ ÃÖÆÇÕ ÄÞÒÑÎÐâÕßÔâ ÏÑÎÇÍÖÎâÓÐÂâ ÕÇÑÓÇÏÂ
ÄËÓËÂÎÂ. £ÒÓÑÚÇÏ, ÄÞÒÑÎÐÇÐËÇ ÏÑÎÇÍÖÎâÓÐÑÌ ÕÇÑÓÇÏÞ
ÄËÓËÂÎÂ ÐÇÑÃØÑÆËÏÑ, ÐÑ ÐÇ ÆÑÔÕÂÕÑÚÐÑ ÆÎâ ÄÞÒÑÎÐÇÐËâ
ÂÕÑÏÐÑÌ ÕÇÑÓÇÏÞ ÄËÓËÂÎÂ, ÕÂÍ ÚÕÑ ËÆÇÂÎßÐÞÌ ÔÎÖÚÂÌ ÄÔÇ
ÓÂÄÐÑ ÑÍÂÊÞÄÂÇÕÔâ ÐÇÆÑÔÕËÉËÏ. ±ÑàÕÑÏÖ ÄÏÇÔÕÑ ÔÎÑÉÐÑÌ Ë
ÐÇÔÕÂÐÆÂÓÕÐÑÌ ÒÓÑÙÇÆÖÓÞ, ÑÒËÔÂÐÐÑÌ ÄÞÛÇ, ÍÂÍ ÒÓÂÄËÎÑ,
ÆÎâ ÒÑÎÖÚÇÐËâ ÒÑÎÐÑÌ àÐÇÓÅËË ÂÕÑÏÂ ÒÓÑÔÕÑ ÏÂÔÛÕÂÃËÓÖáÕ
ÍËÐÇÕËÚÇÔÍÖá àÐÇÓÅËá:

E�O� � E

T
T�O� � �1ÿ g�T�O�, (7)

g � ÿV

T
� 2z � 2� 2e.

µÓÂÄÐÇÐËÇ (7) ÒÓËÏÇÐËÏÑ Ä ÕÇØ ÔÎÖÚÂâØ, ÍÑÅÆÂ ÊÐÂÚÇÐËÇ
ÍÑà××ËÙËÇÐÕÂ e ÔÓÂÄÐËÕÇÎßÐÑ ÐÇÄÇÎËÍÑ. ¡ÓÕÇ×ÂÍÕÞ, ÄÑÊÐË-
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ÍÂáÜËÇ ÒÓË ÏÂÔÛÕÂÃËÓÑÄÂÐËË ÂÕÑÏÐÑÌ àÐÇÓÅËË ÔÑÅÎÂÔÐÑ
ÖÓÂÄÐÇÐËá (7), ÃÑÎÇÇ ÒÑÆÓÑÃÐÑ ÑÃÔÖÉÆÂáÕÔâ Ä ÓÂÊÆÇÎÇ III.

3. ²ÂÔÚÇÕ àÐÇÓÅËË ÂÕÑÏÑÄ ËÊ àÍÔÒÇÓËÏÇÐÕÂÎßÐÞØ ÆÂÐÐÞØ

°ÙÇÐÍÂ ÄÇÎËÚËÐÞ àÐÇÓÅËË E(O) ËÊ àÍÔÒÇÓËÏÇÐÕÂÎßÐÞØ ÆÂÐ-
ÐÞØ ÓÂÐÇÇ ÔÚËÕÂÎÂÔß ÐÇÄÑÊÏÑÉÐÑÌ, ÕÂÍ ÍÂÍ ÆÎâ ÓÂÔÚÇÕÂ
ÒÎÑÕÐÑÔÕÇÌ ÍËÐÇÕËÚÇÔÍÑÌ Ë ÒÑÕÇÐÙËÂÎßÐÑÌ àÐÇÓÅËË ÐÇÑÃØÑ-
ÆËÏÑ ÊÐÂÐËÇ ÒÑÎÐÑÌ ÄÑÎÐÑÄÑÌ ×ÖÐÍÙËË ÏÑÎÇÍÖÎÞ, ËÊ àÍÔÒÇ-
ÓËÏÇÐÕÂÎßÐÞØ ÆÂÐÐÞØ ÐÇÆÑÔÕÖÒÐÑÇ ÒÑ ÑÒÓÇÆÇÎÇÐËá. °ÆÐÂÍÑ
Ä 1997 Å. ÃÞÎÑ ÒÑÍÂÊÂÐÑ,43 ÚÕÑ ÒÓËÃÎËÉÇÐÐÑÇ ÑÒËÔÂÐËÇ
ÒÎÑÕÐÑÔÕË ÍËÐÇÕËÚÇÔÍÑÌ àÐÇÓÅËË ÍÂÍ ×ÖÐÍÙËË r(r) Ë ÇÇ ÒÓÑ-
ËÊÄÑÆÐÞØ ÏÑÉÇÕ ÃÞÕß ÒÑÎÖÚÇÐÑ ÒÓË ËÔÒÑÎßÊÑÄÂÐËË ÕÂÍ
ÐÂÊÞÄÂÇÏÑÅÑ ÅÓÂÆËÇÐÕÐÑÅÑ ÓÂÊÎÑÉÇÐËâ 44, 45

g�r� � 3

10
�3p2�2=3r�r�5=3 � 1

72

�Hr�r��2
r�r� � 1

6
H2r�r�, (8)

ÚÕÑ Ô ÖÚÇÕÑÏ ÎÑÍÂÎßÐÑÌ ÕÇÑÓÇÏÞ ÄËÓËÂÎÂ (4) ÒÑÊÄÑÎâÇÕ
ÒÑÎÖÚËÕß ÄÞÓÂÉÇÐËâ ÆÎâ ÒÎÑÕÐÑÔÕÇÌ ÒÑÕÇÐÙËÂÎßÐÑÌ Ë àÎÇÍÕ-
ÓÑÐÐÑÌ àÐÇÓÅËË:

v�r� � ÿ 3

5
�3p2�2=3r�r�5=3 ÿ 1

36

�Hr�r��2
r�r� ÿ

1

12
H2r�r�, (9)

he�r� � ÿ
3

10
�3p2�2=3r�r�5=3 ÿ 1

72

�Hr�r��2
r�r� � 1

12
H2r�r�. (10)

ªÐÕÇÅÓËÓÑÄÂÐËÇ ÑÒÓÇÆÇÎÇÐÐÑÌ ÕÂÍËÏ ÑÃÓÂÊÑÏ ÄÇÎËÚËÐÞ he(r)
ÒÑ ÂÕÑÏÐÑÏÖ ÃÂÔÔÇÌÐÖ ÆÂÇÕ ÕÂÍ ÐÂÊÞÄÂÇÏÑÇ àÍÔÒÇÓËÏÇÐÕÂÎß-
ÐÑÇ ÊÐÂÚÇÐËÇ E(O).

£Ñ ÄÔÇØ ÓÂÔÔÏÂÕÓËÄÂÇÏÞØ Ä ÆÂÐÐÑÏ ÑÃÊÑÓÇ àÍÔÒÇÓËÏÇÐ-
ÕÂÎßÐÞØ ÓÂÃÑÕÂØ, ÒÑÔÄâÜÇÐÐÞØ ËÔÔÎÇÆÑÄÂÐËá àÐÇÓÅËÌ ÂÕÑ-
ÏÑÄ, àÍÔÒÇÓËÏÇÐÕÂÎßÐÞÇ ÊÐÂÚÇÐËâ àÕËØ ÄÇÎËÚËÐ ÃÞÎË
ÒÑÎÖÚÇÐÞ Ô ÒÑÏÑÜßá ÔÑÑÕÐÑÛÇÐËâ (10).

III. ¬ÑÐÙÇÒÙËâ ÒÇÓÇÐÑÔËÏÑÔÕË

°ÚÇÄËÆÐÑ, ÇÔÎË ÆÄÂ ÂÕÑÏÐÞØ ÃÂÔÔÇÌÐÂ ËÎË, Ä ÃÑÎÇÇ ÑÃÜÇÏ
ÔÎÖÚÂÇ, ÆÄÂ ×ÓÂÅÏÇÐÕÂ ÏÑÎÇÍÖÎÞ, ÑÅÓÂÐËÚÇÐÐÞÇ ÒÑÄÇÓØ-
ÐÑÔÕßá ÐÖÎÇÄÑÅÑ ÒÑÕÑÍÂ, ØÂÓÂÍÕÇÓËÊÖáÕÔâ ÑÆËÐÂÍÑÄÞÏ ÓÂÔ-
ÒÓÇÆÇÎÇÐËÇÏ àÎÇÍÕÓÑÐÐÑÌ ÒÎÑÕÐÑÔÕË, ÄÔÇ ËØ ÔÄÑÌÔÕÄÂ ÃÖÆÖÕ
ÑÆËÐÂÍÑÄÞ. ¿ÕÂ ÍÑÐÙÇÒÙËâ, ÐÂÊÞÄÂÇÏÂâ ÒÇÓÇÐÑÔËÏÑÔÕßá,
âÄÎâÇÕÔâ ÑÆÐÑÌ ËÊ ÍÎáÚÇÄÞØ Ä ÕÇÑÓËË AIM. °ÆÐÂÍÑ ÄÑÊÐË-
ÍÂÇÕ ÄÑÒÓÑÔ, ÐÂÔÍÑÎßÍÑ ÚÂÔÕÑ Ä ÆÇÌÔÕÄËÕÇÎßÐÑÔÕË ÄÔÕÓÇÚÂÇÕÔâ
ÕÂÍÂâ ÔËÕÖÂÙËâ Ë ÏÑÉÐÑ ÎË ÐÂÌÕË ÇÌ ÔÑÑÕÄÇÕÔÕÄËÇ ÄÐÇ ÕÇÓÏË-
ÐÑÎÑÅËË ÕÇÑÓËË ¢ÇÌÆÇÓÂ.

¯ÂËÃÑÎÇÇ ÖÆÑÃÐÞÏ ÑÃÝÇÍÕÑÏ ÆÎâ ËÊÖÚÇÐËâ ÒÇÓÇÐÑÔËÏÑ-
ÔÕË ÔÄÑÌÔÕÄ ÂÕÑÏÐÞØ ÅÓÖÒÒËÓÑÄÑÍ ÑÍÂÊÂÎËÔß Ð-ÂÎÍÂÐÞ, ÆÎâ
ÍÑÕÑÓÞØ ÐÇÊÂÄËÔËÏÑ ÃÞÎÂ ÖÔÕÂÐÑÄÎÇÐÂ ÎËÐÇÌÐÂâ ÊÂÄËÔË-
ÏÑÔÕß ÓÂÔÚÇÕÐÞØ àÐÇÓÅËÌ ÏÑÎÇÍÖÎÞ ÑÕ ÚËÔÎÂ ÏÇÕËÎÇÐÑÄÞØ
ÅÓÖÒÒ Ä ÙÇÒË, ÑÒËÔÞÄÂáÜÂâÔâ ÖÓÂÄÐÇÐËÇÏ

E(n-CnH2n+2)=2E 0(CH3)+ nE 0(CH2). (11)

µÓÂÄÐÇÐËÇ (11) ÑÃÐÂÓÖÉËÄÂÇÕ ËÐÕÇÓÇÔÐÞÇ ÔÄÑÌÔÕÄÂ: ÑÐÑ
ÄÞÒÑÎÐâÇÕÔâ ÒÓË ÓÂÔÚÇÕÇ ÓÂÊÎËÚÐÞÏË ÏÇÕÑÆÂÏË Ë Ä ÓÂÊÎËÚ-
ÐÞØ ÃÂÊËÔÂØ Ô ÍÑà××ËÙËÇÐÕÑÏ ÍÑÓÓÇÎâÙËË 1.00000. £ 1987 Å.
¢ÇÌÆÇÓ ÒÑÍÂÊÂÎ,46 ÚÕÑ ÆÎâ ÐÇÓÂÊÄÇÕÄÎÇÐÐÞØ ÂÎÍÂÐÑÄ ÄÇÎËÚËÐÂ
E 0(CH2), ÒÑÎÖÚÇÐÐÂâ ËÊ ÎËÐÇÌÐÑÌ ÊÂÄËÔËÏÑÔÕË ÏÑÎÇÍÖÎâÓ-
ÐÞØ àÐÇÓÅËÌ, Ä ÕÑÚÐÑÔÕË ÓÂÄÐÂ àÐÇÓÅËË ×ÓÂÅÏÇÐÕÂ jCH2j,
ÓÂÔÔÚËÕÂÐÐÑÌ ÒÖÕÇÏ ËÐÕÇÅÓËÓÑÄÂÐËâ ÒÎÑÕÐÑÔÕË àÎÇÍÕÓÑÐÐÑÌ
àÐÇÓÅËË ÒÑ àÕÑÏÖ ×ÓÂÅÏÇÐÕÖ (ÊÆÇÔß Ë ÆÂÎÇÇ ÄÇÓÕËÍÂÎßÐÞÏË
ÚÇÓÕÂÏË ÑÃÑÊÐÂÚÂÇÕÔâ ÒÑÄÇÓØÐÑÔÕß ÐÖÎÇÄÑÅÑ ÒÑÕÑÍÂ, ÑÅÓÂÐË-

ÚËÄÂáÜÂâ ×ÓÂÅÏÇÐÕ ÏÑÎÇÍÖÎÞ). ¿ÕÑ ÔÑÑÕÄÇÕÔÕÄËÇ ÒÑÍÂÊÂÎÑ,
ÚÕÑ ÕÇÑÓËâ ¢ÇÌÆÇÓÂ ËÏÇÇÕ ÅÎÖÃÑÍËÌ ×ËÊËÚÇÔÍËÌ ÔÏÞÔÎ Ë ÚÕÑ
ÓÂÊÆÇÎÇÐËÇ ÏÑÎÇÍÖÎÞ ÐÂ ×ÓÂÅÏÇÐÕÞ Ä ÓÂÏÍÂØ àÕÑÌ ÕÇÑÓËË
ØÑÓÑÛÑ ÔÑÑÕÐÑÔËÕÔâ Ô ÕÓÂÆËÙËÑÐÐÞÏË ØËÏËÚÇÔÍËÏË ÒÓÇÆ-
ÔÕÂÄÎÇÐËâÏË. ªÔØÑÆâ ËÊ ËÆÇÐÕËÚÐÑÔÕË ÊÂÓâÆÑÄ Ë àÐÇÓÅËÌ
ÏÇÕËÎÇÐÑÄÞØ ÅÓÖÒÒ Ä Ð-ÂÎÍÂÐÂØ, ÏÑÉÐÑ ÒÓÇÆÒÑÎÑÉËÕß, ÚÕÑ
àÕË ÅÓÖÒÒÞ ÑÃÎÂÆÂáÕ ÕÂÍ ÐÂÊÞÄÂÇÏÑÌ ËÔÕËÐÐÑÌ ÒÇÓÇÐÑÔË-
ÏÑÔÕßá, Õ.Ç. ÚÕÑ Ä ÓÂÊÎËÚÐÞØ ÏÑÎÇÍÖÎÂØ Ð-ÂÎÍÂÐÑÄ ËÆÇÐ-
ÕËÚÐÞ ÐÇ ÕÑÎßÍÑ àÐÇÓÅËË àÕËØ ×ÓÂÅÏÇÐÕÑÄ, ÐÑ Ë
ÓÂÔÒÓÇÆÇÎÇÐËâ àÎÇÍÕÓÑÐÐÑÌ ÒÎÑÕÐÑÔÕË, Â ÔÎÇÆÑÄÂÕÇÎßÐÑ,
ÎáÃÞÇ ÔÄÑÌÔÕÄÂ àÕËØ ×ÓÂÅÏÇÐÕÑÄ, Ä ÕÑÏ ÚËÔÎÇ ÄÑÊÐËÍÂáÜËÇ
ÒÑÆ ÄÎËâÐËÇÏ ÄÐÇÛÐËØ ÒÑÎÇÌ. £ ÆÂÎßÐÇÌÛÇÏ àÕÑ ÒÓÇÆÒÑÎÑ-
ÉÇÐËÇ ÃÞÎÑ ÒÑÆÕÄÇÓÉÆÇÐÑ ÆÎâ Ð-ÂÎÍÂÐÑÄ ÐÂ ÑÔÐÑÄÇ ÂÐÂÎËÊÂ
àÍÔÒÇÓËÏÇÐÕÂÎßÐÞØ ÊÐÂÚÇÐËÌ ÒÑÎâÓËÊÖÇÏÑÔÕË Ë ÏÂÅÐËÕÐÑÌ
ÄÑÔÒÓËËÏÚËÄÑÔÕË: ÓÂÔÚÇÕÐÞÇ ÊÐÂÚÇÐËâ ÔÄÑÌÔÕÄ ×ÓÂÅÏÇÐÕÑÄ
jCH2j ÖÆÑÄÎÇÕÄÑÓâÎË ÐÇÊÂÄËÔËÏÑ ÒÑÎÖÚÇÐÐÑÌ ÂÆÆËÕËÄÐÑÌ
ÔØÇÏÇ.47 ¬ÑÐÙÇÒÙËâ ÒÇÓÇÐÑÔËÏÑÔÕË ÆÑ ÔËØ ÒÑÓ ÑÔÕÂÇÕÔâ
ÆÑÔÕÂÕÑÚÐÑ ÔÒÑÓÐÑÌ; Ä ÐÇÆÂÄÐÇÌ ÓÂÃÑÕÇ ¢ÇÌÆÇÓÂ ÒÑÍÂÊÂÐÑ,1

ÚÕÑ àÕÑ âÄÎÇÐËÇ ÏÑÉÇÕ ÃÞÕß ÑÃÐÂÓÖÉÇÐÑ ÐÇ ÕÑÎßÍÑ ËÊ ØËÏË-
ÚÇÔÍËØ ÔÑÑÃÓÂÉÇÐËÌ (ÑÚÇÄËÆÐÞÏ ÇÅÑ ÒÓÑâÄÎÇÐËÇÏ âÄÎâÇÕÔâ
ÔØÑÆÔÕÄÑ ÒÑÄÇÆÇÐËâ Ä ØËÏËÚÇÔÍËØ ÓÇÂÍÙËâØ ÑÆËÐÂÍÑÄÞØ
×ÖÐÍÙËÑÐÂÎßÐÞØ ÅÓÖÒÒ Ä ÓÂÊÎËÚÐÞØ ÔÑÇÆËÐÇÐËâØ), ÐÑ Ë
ÒÖÕÇÏ ÓÂÔÔÏÑÕÓÇÐËâ ÔÖÅÖÃÑ ×ËÊËÚÇÔÍËØ ÑÔÑÃÇÐÐÑÔÕÇÌ àÎÇÍÕ-
ÓÑÔÕÂÕËÚÇÔÍËØ ÄÊÂËÏÑÆÇÌÔÕÄËÌ.

³ÎÖÚÂË ËÔÕËÐÐÑÌ ÒÇÓÇÐÑÔËÏÑÔÕË ÏÂÎÞØ ×ÓÂÅÏÇÐÕÑÄ
ÓÇÆÍË Ë Ä ÑÔÐÑÄÐÑÏ ÑÕÐÑÔâÕÔâ ËÏÇÐÐÑ Í ÎËÐÇÌÐÞÏ ÐÇÓÂÊÄÇÕ-
ÄÎÇÐÐÞÏ ÂÎÍÂÐÂÏ. ¡ÐÂÎËÊ ÕÇÓÏÑØËÏËÚÇÔÍËØ ÆÂÐÐÞØ 48 ÒÑÍÂ-
ÊÞÄÂÇÕ, ÚÕÑ Ä ÃÑÎßÛËÐÔÕÄÇ ÔÎÖÚÂÇÄ ÂÆÆËÕËÄÐÞÇ ÔØÇÏÞ ÆÎâ
ÏÑÎÇÍÖÎâÓÐÞØ àÐÇÓÅËÌ ÑÕÄÇÚÂáÕ ÕÂÍ ÐÂÊÞÄÂÇÏÑÌ ÍÑÏÒÇÐÔÂ-
ÕÑÓÐÑÌ ÒÇÓÇÐÑÔËÏÑÔÕË, ÍÑÅÆÂ ËÊÏÇÐÇÐËâ àÐÇÓÅËË Ë ÊÂÓâÆÂ
ÑÆÐÑÌ ÅÓÖÒÒÞ ÔÑÄÒÂÆÂáÕ Ô ËÊÏÇÐÇÐËâÏË àÐÇÓÅËË Ë ÊÂÓâÆÂ
ÆÓÖÅÑÌ, ÐÑ ÒÓÑÕËÄÑÒÑÎÑÉÐÞ ÒÑ ÊÐÂÍÖ.49 ´ËÒËÚÐÞÏ ÒÓÑâÄÎÇ-
ÐËÇÏ ÍÑÏÒÇÐÔÂÕÑÓÐÑÌ ÒÇÓÇÐÑÔËÏÑÔÕË âÄÎâÇÕÔâ ÕÑÕ ×ÂÍÕ, ÚÕÑ
àÐÇÓÅËâ ÏÑÎÇÍÖÎÞ CH2F7CH3 ÑÕÄÇÚÂÇÕ ÔÓÇÆÐÇÏÖ ÂÓË×-
ÏÇÕËÚÇÔÍÑÏÖ ÊÐÂÚÇÐËá àÐÇÓÅËÌ ÏÑÎÇÍÖÎ CH37CH3 Ë
CH2F7CH2F Ô ÕÑÚÐÑÔÕßá ÆÑ 0.1 ÍÍÂÎ .ÏÑÎß71. ¦ÔÕÇÔÕÄÇÐÐÑ,
ÏÇÕËÎßÐÂâ ÅÓÖÒÒÂ ÐÇ ÏÑÉÇÕ ÐÇ ÓÇÂÅËÓÑÄÂÕß ÐÂ ÄÄÇÆÇÐËÇ
àÎÇÍÕÓÑÐÐÑÅÑ ÂÍÙÇÒÕÑÓÂ, Ë ÓÂÔÚÇÕ ÊÐÂÚÇÐËÌ E(jCH3j) Ë
E(jCH2Fj) ÒÑÍÂÊÞÄÂÇÕ, ÚÕÑ ÄÑ ×ÕÑÓàÕÂÐÇ ÅÓÖÒÒÂ CH3 ÐÂ
15.5 ÍÍÂÎ .ÏÑÎß71 ÔÕÂÃËÎßÐÇÇ, ÚÇÏ Ä àÕÂÐÇ, Â àÐÇÓÅËâ ÅÓÖÒÒÞ
CH2F ÐÂ 15.6 ÍÍÂÎ .ÏÑÎß71 ÄÞÛÇ, ÚÇÏ Ä ÆË×ÕÑÓàÕÂÐÇ.

£ÑÒÓÑÔÞ ÍÑÏÒÇÐÔÂÕÑÓÐÑÌ Ë ËÔÕËÐÐÑÌ ÒÇÓÇÐÑÔËÏÑÔÕË
ÒÑÆÓÑÃÐÑ ËÊÖÚÂÎËÔß Ä ÓÂÃÑÕÂØ ®ÑÔÍÇÓÞ Ô ÔÑÕÓ. ÐÂ ÒÓËÏÇÓÇ
ÔÑÇÆËÐÇÐËÌ ÕËÒÂ X(CH2)nCH3 , ÅÆÇ X7àÎÇÍÕÓÑÐÑÂÍÙÇÒÕÑÓ-
ÐÂâ ÅÓÖÒÒÂ. £ ÚÂÔÕÐÑÔÕË, ËÏË ÒÑÍÂÊÂÐÑ, ÚÕÑ ÔØÑÉËÇ Ô ÖÓÂÄ-
ÐÇÐËÇÏ (11) ÊÂÄËÔËÏÑÔÕË ÒÓË ÄÂÓßËÓÑÄÂÐËË ÆÎËÐÞ ÙÇÒË
ÄÒÎÑÕß ÆÑ 30 ÂÕÑÏÑÄ ÖÅÎÇÓÑÆÂ ÄÞÒÑÎÐâáÕÔâ ÆÎâ ×ÕÑÓÂÎÍÂ-
ÐÑÄ,50 ÂÎßÆÇÅËÆÑÄ Ë ÍÇÕÑÐÑÄ,51, 52 à×ËÓÑÄ,53, 54 ÐËÕÓËÎÑÄ 55 Ë
ÔÒËÓÕÑÄ.56 ¢ÑÎÇÇ ÕÑÅÑ, ÒÓË ËÔÒÑÎßÊÑÄÂÐËË ÑÆÐÑÅÑ ÃÂÊËÔÐÑÅÑ
ÐÂÃÑÓÂ Ä ÍÄÂÐÕÑÄÑ-ØËÏËÚÇÔÍÑÏ ÓÂÔÚÇÕÇ ÏÇÕÑÆÑÏ DFT ÔÓÇÆ-
Ðââ àÐÇÓÅËâ ÏÇÕËÎÇÐÑÄÑÌ ÅÓÖÒÒÞ ÑÍÂÊÂÎÂÔß ÑÆËÐÂÍÑÄÑÌ ÆÎâ
ÄÔÇØ ËÔÔÎÇÆÑÄÂÐÐÞØ ÔÇÓËÌ. ¿ÕÑÕ ×ÂÍÕ ÑÒÓÇÆÇÎâÇÕÔâ Ä ÑÔÐÑÄ-
ÐÑÏ ÍÑÏÒÇÐÔÂÕÑÓÐÑÌ ÒÇÓÇÐÑÔËÏÑÔÕßá (ÕÂÍ ÍÂÍ ÓÂÊÎËÚËâ Ä
àÐÇÓÅËË ÏÇÉÆÖ ÏÇÕËÎÇÐÑÄÞÏË ÅÓÖÒÒÂÏË Ä ÂÎÍËÎßÐÞØ ÙÇÒâØ
ÆÑÔÕËÅÂáÕ 13 ÍÍÂÎ .ÏÑÎß71) Ë ÔÂÏ ÒÑ ÔÇÃÇ ÆÑÔÕÂÕÑÚÐÑ ÃÂÐÂ-
ÎÇÐ. °ÆÐÂÍÑ Ä ÓÂÏÍÂØ ËÔÔÎÇÆÑÄÂÐËÌ ÊÂÄËÔËÏÑÔÕË ØÂÓÂÍÕÇÓËÔ-
ÕËÍ ÂÕÑÏÂ ÍËÔÎÑÓÑÆÂ ÑÕ ÆÎËÐÞ ÂÎÍËÎßÐÑÅÑ ×ÓÂÅÏÇÐÕÂ ÃÞÎÑ
ÑÃÐÂÓÖÉÇÐÑ,57 ÚÕÑ ÊÂÏÇÐÂ ÍÑÐÙÇÄÑÌ ÏÇÕËÎßÐÑÌ ÅÓÖÒÒÞ ÐÂ
ÕÓË×ÕÑÓÏÇÕËÎßÐÖá ÐÇÑÉËÆÂÐÐÑ ÊÐÂÚËÕÇÎßÐÑ ÄÎËâÇÕ ÐÂ àÐÇÓ-
ÅËá ÂÕÑÏÂ ÍËÔÎÑÓÑÆÂ: ÄÇÎËÚËÐÂ DE(O) ÔÑÔÕÂÄÎâÎÂ ÑÕ 6 ÆÑ
20 ÍÍÂÎ .ÏÑÎß71, ÒÓË ÕÑÏ ÚÕÑ ÊÂÓâÆ Ë ËÐÞÇ ØÂÓÂÍÕÇÓËÔÕËÍË
àÕÑÅÑ ÂÕÑÏÂ ×ÂÍÕËÚÇÔÍË ÐÇ ËÊÏÇÐâÎËÔß. ³ÓÂÄÐÇÐËÇ ÍËÐÇÕËÚÇ-
ÔÍËØ àÐÇÓÅËÌ ÂÕÑÏÑÄ ÍËÔÎÑÓÑÆÂ (ÔÑÃÔÕÄÇÐÐÑ, ËÐÕÇÅÓËÓÖÇÏÞØ
ÄÇÎËÚËÐ; ÔÏ. ÓÂÊÆÇÎ II.2) ÒÑÍÂÊÂÎÑ, ÚÕÑ ÊÐÂÚÇÐËâ T(O) ÂÕÑÏÂ
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ÍËÔÎÑÓÑÆÂ Ä ÓÂÔÔÏÂÕÓËÄÂÇÏÞØ ÏÑÎÇÍÖÎÂØ ÕÂÍÉÇ ÃÎËÊÍË. ³ÎÇ-
ÆÑÄÂÕÇÎßÐÑ, ÑÛËÃÍÂ Ä ÊÐÂÚÇÐËË àÐÇÓÅËË ÄÑÊÐËÍÂÎÂ ÐÂ ÔÕÂÆËË
ÒÇÓÇÄÑÆÂ ÍËÐÇÕËÚÇÔÍÑÌ àÐÇÓÅËË Ä ÒÑÕÇÐÙËÂÎßÐÖá ÒÑ ÖÓÂÄÐÇ-
ÐËá (5) Ë ÃÞÎÂ ÑÃÖÔÎÑÄÎÇÐÂ ËÊÏÇÐÇÐËâÏË Ä ÄËÓËÂÎßÐÑÏ
ÍÑà××ËÙËÇÐÕÇ g. ¢ÑÎÇÇ ÒÑÆÓÑÃÐÞÇ ËÔÔÎÇÆÑÄÂÐËâ ÒÑÄÇÆÇÐËâ
ÍÑà××ËÙËÇÐÕÂ g ÒÑÍÂÊÂÎË ÇÅÑ âÄÐÖá ÊÂÄËÔËÏÑÔÕß ÑÕ ÓÂÊÏÇÓÑÄ
ÏÑÎÇÍÖÎÞ.57 £ÂÉÐÞÏ ÔÎÇÆÔÕÄËÇÏ ËÊ àÕÑÅÑ ÓÇÊÖÎßÕÂÕÂ
âÄÎâÇÕÔâ ÐÇÄÑÊÏÑÉÐÑÔÕß ÕÑÚÐÑÅÑ ÔÓÂÄÐÇÐËâ àÐÇÓÅËÌ ÂÕÑÏÑÄ
Ä ÏÑÎÇÍÖÎÂØ ÓÂÊÎËÚÐÑÅÑ ÓÂÊÏÇÓÂ. ®ÑÔÍÇÓÂ ÒÓÇÆÎÑÉËÎ Ä
ÕÂÍËØ ÔÎÖÚÂâØ ÑÅÓÂÐËÚËÄÂÕßÔâ ÔÓÂÄÐÇÐËÇÏ ÄÇÎËÚËÐ T(O).57

°ÕÄÇÕÑÏ ¢ÇÌÆÇÓÂ ÐÂ àÕÖ ÓÂÃÑÕÖ ÒÑÔÎÖÉËÎÑ ËÔÔÎÇÆÑÄÂÐËÇ
ÒÇÓÇÐÑÔËÏÑÔÕË ÔÄÑÌÔÕÄ ÂÕÑÏÑÄ ÐÂ ÑÔÐÑÄÇ ÄÑÎÐÑÄÞØ ×ÖÐÍÙËÌ,
ÑÒÕËÏËÊËÓÑÄÂÐÐÞØ ÔÂÏÑÔÑÅÎÂÔÑÄÂÐÐÞÏ ÑÃÓÂÊÑÏ Ô ÔÑÃÎáÆÇ-
ÐËÇÏ ÕÇÑÓÇÏÞ ÄËÓËÂÎÂ (self-consistent virial scaling (SCVS)
functions).58 ¢ÞÎÑ ÒÑÍÂÊÂÐÑ, ÚÕÑ ÒÇÓÇÐÑÔËÏÑÔÕß ÔÄÑÌÔÕÄ ÂÕÑ-
ÏÑÄ, Ä ÑÔÑÃÇÐÐÑÔÕË àÐÇÓÅËÌ, ÖÎÖÚÛÂÇÕÔâ ÒÓË ËÔÒÑÎßÊÑÄÂÐËË
ÕÂÍËØ ×ÖÐÍÙËÌ, Ë ÕÇÏ ÔÂÏÞÏ ÃÞÎÂ ÒÑÆÕÄÇÓÉÆÇÐÂ ÍÑÓÓÇÍÕ-
ÐÑÔÕß ÄÞÄÑÆÑÄ®ÑÔÍÇÓÞ. £ ÕÑ ÉÇ ÄÓÇÏâ ¢ÇÌÆÇÓ ÑÕÏÇÚÂÇÕ, ÚÕÑ
ÒÓÇÆÎÑÉÇÐÐÞÌ Ä ÓÂÃÑÕÇ 57 ÏÇÕÑÆ ÔÓÂÄÐÇÐËâ ÄÇÎËÚËÐÞ T(O)
ÏÂÎÑÒÓËÅÑÆÇÐ ÆÎâ ÂÐÂÎËÊÂ ÂÕÑÏÐÞØ àÐÇÓÅËÌ, ÕÂÍ ÍÂÍ ÔÖÏÏË-
ÓÑÄÂÐËÇ ÊÐÂÚÇÐËÌ T(O) ÐÇ ÒÓËÄÑÆËÕ Í ÒÑÎÐÑÌ àÐÇÓÅËË ÏÑÎÇ-
ÍÖÎÞ. ¿ÕÑ ËÔÔÎÇÆÑÄÂÐËÇ ÒÑÔÎÖÉËÎÑ ÔÄÑÇÅÑ ÓÑÆÂ ÑÒÓÂÄÆÂÐËÇÏ
ÒÑÄÔÇÏÇÔÕÐÑ ÒÓËÏÇÐâÇÏÑÌÏÇÕÑÆËÍËÏÂÔÛÕÂÃËÓÑÄÂÐËâ ÍËÐÇ-
ÕËÚÇÔÍÑÌ àÐÇÓÅËË ÐÂ ÍÑà××ËÙËÇÐÕ 17g, ÕÂÍ ÍÂÍ ÑÐÑ, ÔÕÓÑÅÑ
ÅÑÄÑÓâ, ÐÇ ÒÑÍÂÊÂÎÑ ÍÂÚÇÔÕÄÇÐÐÑÌ ÓÂÊÐËÙÞ ÏÇÉÆÖ ÂÕÑÏÐÞÏË
àÐÇÓÅËâÏË, ÒÑÎÖÚÇÐÐÞÏË ËÊ SCVS-×ÖÐÍÙËÌ, Ë àÐÇÓÅËâÏË,
ÓÂÔÔÚËÕÂÐÐÞÏË ÍÂÍ (17g)T(O). °ÆÐÂÍÑ ÑÐÑ ÒÑÆÕÄÇÓÆËÎÑ,
ÚÕÑ ÒÓË ÔÓÂÄÐÇÐËË ÒÑÎÖÚÇÐÐÞØ ÔÕÂÐÆÂÓÕÐÞÏ ÑÃÓÂÊÑÏ àÐÇÓ-
ÅËÌ ÂÕÑÏÑÄ Ä ÓÂÊÎËÚÐÞØ ÏÑÎÇÍÖÎÂØ ÐÇÑÃØÑÆËÏÑ ÖÚËÕÞÄÂÕß
ÄÑÊÏÑÉÐÑÇ ÄÎËâÐËÇ ÍÑà××ËÙËÇÐÕÂ g. £ÒÓÑÚÇÏ, ÍÂÍ ÃÞÎÑ
ÒÑÍÂÊÂÐÑ ÒÑÊÆÐÇÇ,59, 60 ÒÓË ÏÂÎÞØ ÓÂÊÎËÚËâØ Ä ÔÕÓÖÍÕÖÓÂØ
ÔÓÂÄÐËÄÂÇÏÞØ ÔÑÇÆËÐÇÐËÌ, ÑÔÑÃÇÐÐÑ ÒÓË ÔÓÂÄÐÇÐËË àÐÇÓÅËÌ
ÂÕÑÏÑÄ Ä ÓÂÊÎËÚÐÞØ ÍÑÐ×ÑÓÏÇÓÂØ ÑÆÐÑÌ Ë ÕÑÌ ÉÇ ÏÑÎÇÍÖÎÞ,
ÏÑÉÐÑ ÒÓÇÐÇÃÓÇÚß ËÊÏÇÐÇÐËâÏË ÍÑà××ËÙËÇÐÕÂ g Ë ÔÓÂÄÐË-
ÄÂÕß àÐÇÓÅËË ÂÕÑÏÑÄ ÐÂÒÓâÏÖá.

±ÑÔÕÖÎÂÕ Ñ ÒÇÓÇÐÑÔËÏÑÔÕË ÂÕÑÏÐÞØ àÐÇÓÅËÌ ÒÑÊÄÑÎâÇÕ
ÔÚËÕÂÕß, ÚÕÑ ÓÂÊÎËÚËâ ÏÇÉÆÖ àÐÇÓÅËâÏË ×ÓÂÅÏÇÐÕÑÄ ÏÑÎÇÍÖÎ
Ä ÆÇÌÔÕÄËÕÇÎßÐÑÔÕË ÔÑÑÕÄÇÕÔÕÄÖáÕ ËØ ÑÕÐÑÔËÕÇÎßÐÑÌ ÔÕÂÃË-
ÎËÊÂÙËË ËÎË ÆÇÔÕÂÃËÎËÊÂÙËË, Â ÐÇ âÄÎâáÕÔâ ÂÓÕÇ×ÂÍÕÂÏË
ÏÇÕÑÆÂ.

IV. ±ÓËÏÇÓÞ ËÔÒÑÎßÊÑÄÂÐËâ àÐÇÓÅËÌ ÂÕÑÏÑÄ
Ä ÔÕÓÖÍÕÖÓÐÑÌ ØËÏËË

¡ÐÂÎËÊ àÐÇÓÅËÌ ÂÕÑÏÑÄ ÒÓËÏÇÐâÇÕÔâ ÆÎâ ÆÑÔÕÂÕÑÚÐÑÅÑ
ÛËÓÑÍÑÅÑ ÍÓÖÅÂ ÊÂÆÂÚ (ÔÏ. ÓÂÃÑÕÞ 1, 4). °ÚÇÄËÆÐÑÌ ÑÃÎÂÔÕßá
ËÔÒÑÎßÊÑÄÂÐËâ âÄÎâÇÕÔâ ÑÙÇÐÍÂ àÐÇÓÅËÌ ÏÇÉÂÕÑÏÐÞØ ÄÊÂË-
ÏÑÆÇÌÔÕÄËÌ (ÍÂÍ ÍÑÄÂÎÇÐÕÐÞØ, ÕÂÍ Ë ÔÎÂÃÑÔÄâÊÞÄÂáÜËØ)
ÒÖÕÇÏ ÔÓÂÄÐÇÐËâ àÐÇÓÅËË ÂÕÑÏÑÄ Ä ÔÄâÊÂÐÐÑÌ Ë ÐÇÔÄâÊÂÐÐÑÌ
ÔÕÓÖÍÕÖÓÂØ. ¯Ñ ÂÐÂÎËÊ àÐÇÓÅËÌ ÂÕÑÏÑÄ ÒÓËÏÇÐËÏ ÕÂÍÉÇ ÆÎâ
ÑÃÝâÔÐÇÐËâ ÍÑÐ×ÑÓÏÂÙËÑÐÐÞØ ÒÓÇÆÒÑÚÕÇÐËÌ ÏÑÎÇÍÖÎ, Ä ÕÑÏ
ÚËÔÎÇ ÑÃÖÔÎÑÄÎÇÐÐÞØ ÂÐÑÏÇÓÐÞÏ à××ÇÍÕÑÏ, Ë âÄÎâÇÕÔâ
ÐÇÑÕÝÇÏÎÇÏÑÌ ÚÂÔÕßá ÒÓÇÆÎÑÉÇÐÐÑÅÑ ±ÑÒÇÎßÇÓÑÏ ÍÓËÕÇÓËâ
ÑÃÓÂÊÑÄÂÐËâ ÄÑÆÑÓÑÆÐÑÌ ÔÄâÊË (ÔÏ. ÓÂÊÆÇÎ IV.3). ªÊÄÇÔÕÐÞ
ÕÂÍÉÇ ÒÓËÏÇÓÞ ËÔÒÑÎßÊÑÄÂÐËâ àÐÇÓÅËÌ ÂÕÑÏÑÄ ÆÎâ ÒÓÇÆÔÍÂ-
ÊÂÐËâ àÍÔÒÇÓËÏÇÐÕÂÎßÐÑ ÐÂÃÎáÆÂÇÏÞØ ÄÇÎËÚËÐ, Â ËÏÇÐÐÑ
ÕÇÒÎÑÕ ÔÅÑÓÂÐËâ Ë ÍÑÐÔÕÂÐÕ ÍËÔÎÑÕÐÑÔÕË.

²ÂÔÔÏÑÕÓËÏ ÒÑÆÓÑÃÐÇÇ ÍÂÉÆÖá ËÊ ÒÇÓÇÚËÔÎÇÐÐÞØ ÑÃÎÂÔ-
ÕÇÌ ÒÓËÏÇÐÇÐËâ.

1. ´ÇÒÎÑÕÞ ÔÅÑÓÂÐËâ Ë àÐÇÓÅËË ÐÂÒÓâÉÇÐËâ ÙËÍÎÑÂÎÍÂÐÑÄ

±ÇÓÄÑÌ ÓÂÃÑÕÑÌ, Ä ÍÑÕÑÓÑÌ ÒÑÆÓÑÃÐÑ ÓÂÔÔÏÂÕÓËÄÂÎËÔß àÐÇÓ-
ÅËË ÂÕÑÏÑÄ Ä ÓÂÏÍÂØ ÕÇÑÓËË AIM, ÃÞÎÂ ÖÉÇ ÖÒÑÏËÐÂÄÛÂâÔâ

ÔÕÂÕßâ ¢ÇÌÆÇÓÂ 46. £ àÕÑÌ ÑÔÐÑÄÑÒÑÎÂÅÂáÜÇÌ ÓÂÃÑÕÇ ÄÒÇÓÄÞÇ
ÄÞÆÇÎÇÐÞ Ä ÍÂÚÇÔÕÄÇ ÒÇÓÇÐÑÔËÏÞØ ×ÓÂÅÏÇÐÕÑÄ ÏÇÕËÎßÐÂâ Ë
ÏÇÕËÎÇÐÑÄÂâ ÅÓÖÒÒÞ, àÐÇÓÅËË ÍÑÕÑÓÞØ, ÒÑÎÖÚÇÐÐÞÇ ÐÇÊÂÄË-
ÔËÏÞÏ ÒÖÕÇÏ ËÊ ËÐÕÇÅÓËÓÑÄÂÐËâ àÎÇÍÕÓÑÐÐÑÌ ÒÎÑÕÐÑÔÕË,
ÔÑÅÎÂÔÑÄÞÄÂÎËÔß Ô ËÊÄÇÔÕÐÞÏË ÐÂ ÕÑÕ ÏÑÏÇÐÕ ÂÆÆËÕËÄÐÞÏË
ÔØÇÏÂÏË ÆÎâ ÕÇÒÎÑÕ ÔÅÑÓÂÐËâ. ¥ÂÎÇÇ, ÐÂ ÑÔÐÑÄÇ ÆÂÐÐÞØ ÑÃ
àÐÇÓÅËâØ Ë ÊÂÓâÆÂØ äËÆÇÂÎßÐÞØã ÏÇÕËÎßÐÑÌ Ë ÏÇÕËÎÇÐÑÄÑÌ
ÅÓÖÒÒ, ¢ÇÌÆÇÓ Ô ÔÑÕÓ. ÄÞÄÇÎ äÔÕÂÐÆÂÓÕÐÞÇã ÊÐÂÚÇÐËâ àÐÇÓÅËÌ
ÏÇÕËÐÑÄÑÌ ÅÓÖÒÒÞ Ë ÚÇÕÄÇÓÕËÚÐÑÅÑ ÂÕÑÏÂ ÖÅÎÇÓÑÆÂ, ÄÞÚËÕÂâ
àÐÇÓÅËË ÏÇÕËÎßÐÞØ ÅÓÖÒÒ ËÊ àÐÇÓÅËÌ ÏÑÎÇÍÖÎ ËÊÑÃÖÕÂÐÂ Ë
ÐÇÑÒÇÐÕÂÐÂ ÔÑÑÕÄÇÕÔÕÄÇÐÐÑ.46 ±ÑÎÖÚÇÐÐÞÇ ÊÐÂÚÇÐËâ ËÔÒÑÎß-
ÊÑÄÂÎË ÆÎâ ÓÂÔÚÇÕÂ àÐÇÓÅËÌ ÐÂÒÓâÉÇÐËâ ÙËÍÎËÚÇÔÍËØÏÑÎÇÍÖÎ
ÍÂÍ ÓÂÊÐËÙÞ ÏÇÉÆÖ ÓÂÔÚÇÕÐÑÌ àÐÇÓÅËÇÌ ÏÑÎÇÍÖÎÞ Ë ÔÖÏÏÑÌ
àÐÇÓÅËË äÔÕÂÐÆÂÓÕÐÞØã ÅÓÖÒÒ, ËÊ ÍÑÕÑÓÞØ ÏÑÉÐÑ ÔÑÔÕÂÄËÕß
ÓÂÔÔÏÂÕÓËÄÂÇÏÖá ÏÑÎÇÍÖÎÖ. ²ÇÊÖÎßÕÂÕÞ ØÑÓÑÛÑ ÔÑÅÎÂÔÑÄÂ-
ÎËÔß Ô àÍÔÒÇÓËÏÇÐÕÂÎßÐÞÏË ÆÂÐÐÞÏË ÒÑ àÐÇÓÅËâÏ ÔÅÑÓÂÐËâ
ÓÂÔÔÏÂÕÓËÄÂÇÏÞØ ÔÑÇÆËÐÇÐËÌ (ÕÂÃÎ. 1).

¿ÕÑÕ ÓÇÊÖÎßÕÂÕ ÃÞÎ ÔÓÂÄÐËÕÇÎßÐÑ ÑÚÇÄËÆÇÐ, ÒÑÔÍÑÎßÍÖ
ÂÆÆËÕËÄÐÞÇ ÔØÇÏÞ ÆÎâ ÓÂÔÚÇÕÂ àÐÇÓÅËÌ ÔÅÑÓÂÐËâ ÖÅÎÇÄÑÆÑ-
ÓÑÆÑÄ ÖÉÇ ÃÞÎË ËÊÄÇÔÕÐÞ, Ë àÐÇÓÅËË ÏÇÕËÎßÐÑÌ Ë ÏÇÕËÎÇÐÑ-
ÄÑÌ ÅÓÖÒÒ ÃÞÎË ÃÎËÊÍË Í ÔÑÑÕÄÇÕÔÕÄÖáÜËÏ ÍÑà××ËÙËÇÐÕÂÏ,
ÒÑÎÖÚÇÐÐÞÏ ËÊ ÂÆÆËÕËÄÐÞØ ÔØÇÏ. ¯Ñ ÑÔÐÑÄÐÂâ ÙÇÐÐÑÔÕß
ÆÂÐÐÑÌ ÓÂÃÑÕÞ ÊÂÍÎáÚÂÎÂÔß Ä ÔÑÄÇÓÛÇÐÐÑ ÐÑÄÑÏ ÆÎâ ÕÑÅÑ
ÄÓÇÏÇÐË ÒÑÆØÑÆÇ Í ÒÓËÚËÐÂÏ ÄÑÊÐËÍÐÑÄÇÐËâ àÐÇÓÅËÌ ÐÂÒÓâ-
ÉÇÐËâ. ¡ÐÂÎËÊ àÐÇÓÅËÌ Ë ÊÂÓâÆÑÄ ÂÕÑÏÑÄ Ä ÐÂÒÓâÉÇÐÐÞØ
ÏÑÎÇÍÖÎÂØ ÑÆÐÑÊÐÂÚÐÞÏ ÑÃÓÂÊÑÏ ÒÑÍÂÊÞÄÂÎ, ÚÕÑ ÊÂÓâÆÞ
äÐÂÒÓâÉÇÐÐÞØã ÂÕÑÏÑÄ ÖÅÎÇÓÑÆÂ (ÐÂÒÓËÏÇÓ, Ä ÙËÍÎÑÒÓÑ-
ÒÂÐÇ) ÄÑÊÓÂÔÕÂÎË ÒÑ ÔÓÂÄÐÇÐËá Ô ÕÂÍÑÄÞÏË ÆÎâ ÂÙËÍÎËÚÇÔÍËØ
ÔËÔÕÇÏ, Â àÐÇÓÅËË ÒÑÐËÉÂÎËÔß. ¥ÇÔÕÂÃËÎËÊÂÙËâ ÉÇ ÔËÔÕÇÏÞ
ÒÓÑËÔØÑÆËÎÂ ËÔÍÎáÚËÕÇÎßÐÑ ËÊ-ÊÂ ÂÕÑÏÑÄ ÄÑÆÑÓÑÆÂ, àÐÇÓÅËâ
ÍÑÕÑÓÞØ ÔÖÜÇÔÕÄÇÐÐÑ ÒÑÄÞÛÂÎÂÔß ÒÓË ÄÑÊÐËÍÐÑÄÇÐËË ÐÂÒÓâ-
ÉÇÐËâ.

¯Â ÒÇÓÄÞÌ ÄÊÅÎâÆ, ÕÂÍÑÌ ÓÇÊÖÎßÕÂÕ ÏÑÉÇÕ ÒÑÍÂÊÂÕßÔâ
ÔÕÓÂÐÐÞÏ, ÒÑÔÍÑÎßÍÖ ÑÕÍÎÑÐÇÐËÇ ÅÇÑÏÇÕÓËË ÂÕÑÏÂ ÖÅÎÇÓÑÆÂ
ÑÕ ÕÇÕÓÂàÆÓËÚÇÔÍÑÌ, Ä ÔÑÑÕÄÇÕÔÕÄËË Ô ÍÎÂÔÔËÚÇÔÍËÏË ÒÓÇÆ-
ÔÕÂÄÎÇÐËâÏË, ÆÑÎÉÐÑ ÔÍÂÊÞÄÂÕßÔâ Ä ÒÇÓÄÖá ÑÚÇÓÇÆß ÐÂ ÂÕÑÏÇ
ÖÅÎÇÓÑÆÂ. °ÆÐÂÍÑ ÓÇÊÖÎßÕÂÕÞ ¢ÇÌÆÇÓÂ ÐÂÛÎË ÎÑÅËÚÐÑÇ
ÑÃÝâÔÐÇÐËÇ Ä ÕÇÓÏËÐÂØ ÅËÃÓËÆËÊÂÙËË: ËÔÍÂÉÇÐËÇ ÕÇÕÓÂàÆÓË-
ÚÇÔÍÑÌ ÅÇÑÏÇÕÓËË ÂÕÑÏÂ ÖÅÎÇÓÑÆÂ ÆÑÎÉÐÑ ÒÓËÄÑÆËÕß Í ÖÄÇ-
ÎËÚÇÐËá p-ØÂÓÂÍÕÇÓÂ ÔÄâÊÇÌ C7C Ë, ÔÑÑÕÄÇÕÔÕÄÇÐÐÑ,
ÄÑÊÓÂÔÕÂÐËá ÄÍÎÂÆÂ s-ÑÓÃËÕÂÎË Ä ÔÄâÊß C7H. ¬ÂÍ ËÊÄÇÔÕÐÑ
ÐÂ ÒÓËÏÇÓÇ ÂÎÍÇÐÑÄ Ë ÂÎÍËÐÑÄ, ÖÄÇÎËÚÇÐËÇ s-ØÂÓÂÍÕÇÓÂ ÔÄâÊË
C7H ÒÓËÄÑÆËÕ Í ÖÄÇÎËÚÇÐËá àÎÇÍÕÓÑÑÑÕÓËÙÂÕÇÎßÐÑÔÕË
ÂÕÑÏÂ ÖÅÎÇÓÑÆÂ Ë, ÔÎÇÆÑÄÂÕÇÎßÐÑ, ÇÅÑ ÊÂÓâÆÂ. ªÊÏÇÐÇÐËÇ ÉÇ
ÊÂÓâÆÂ ÂÕÑÏÂ ÑÃÞÚÐÑ ÂÐÕËÃÂÕÐÑ ËÊÏÇÐÇÐËá ÇÅÑ àÐÇÓÅËË.

·ÑÕâ ÒÓËÄÇÆÇÐÐÞÇ ÄÞÛÇ ÓÂÔÔÖÉÆÇÐËâ ÔÂÏË ÒÑ ÔÇÃÇ ÆÑÔÕÂ-
ÕÑÚÐÑ ÖÃÇÆËÕÇÎßÐÞ, Ä ÓÂÃÑÕÇ 46 ÒÓËÄÇÆÇÐÞ ÕÂÍÉÇ àÍÔÒÇÓËÏÇÐ-
ÕÂÎßÐÞÇ ÆÑÍÂÊÂÕÇÎßÔÕÄÂ ÄÑÊÓÂÔÕÂÐËâ s-ØÂÓÂÍÕÇÓÂ ÂÕÑÏÑÄ
ÖÅÎÇÓÑÆÂ Ä ÐÂÒÓâÉÇÐÐÞØ ÔËÔÕÇÏÂØ ÐÂ ÑÔÐÑÄÂÐËË ÆÂÐÐÞØ
Á®² (ÊÐÂÚÇÐËâ KCCB 13C7H)61 Ë ÊÐÂÚÇÐËÌ pKa ÆÎâ àÕËØ
ÖÅÎÇÄÑÆÑÓÑÆÑÄ.

¥ÂÐÐÂâ ÓÂÃÑÕÂ ¢ÇÌÆÇÓÂ ÒÑ ÔÖÕË ÔÕÂÎÂ ÔÕÂÐÆÂÓÕÑÏ ÆÎâ
ËÔÔÎÇÆÑÄÂÐËÌ ÒÑÆÑÃÐÑÅÑ ÓÑÆÂ Ë Ä ÊÐÂÚËÕÇÎßÐÑÌ ÔÕÇÒÇÐË
ÑÒÓÇÆÇÎËÎÂ ÆÂÎßÐÇÌÛÇÇ ÓÂÊÄËÕËÇ ÒÓËÎÑÉÇÐËÌ ÕÇÑÓËË AIM.

2. ¬ÑÐÔÕÂÐÕÞ ÍËÔÎÑÕÐÑÔÕË ÑÓÅÂÐËÚÇÔÍËØ ÍËÔÎÑÕ

±ÑÔÍÑÎßÍÖ ÍËÔÎÑÕÐÑÔÕß ÔÑÇÆËÐÇÐËâ ÑÒÓÇÆÇÎâÇÕÔâ ÎÇÅÍÑÔÕßá
ÑÕÓÞÄÂ ÒÓÑÕÑÐÂ, ÃÞÎË ÒÓÇÆÒÓËÐâÕÞ ÒÑÒÞÕÍË ÔÄâÊÂÕß ÊÐÂÚÇ-
ÐËâ pKa Ô ÓÂÊÎËÚÐÞÏË ËÐÕÇÅÓÂÎßÐÞÏË ÔÄÑÌÔÕÄÂÏË ÍËÔÎÑÕ-
ÐÑÅÑ ÂÕÑÏÂ ÄÑÆÑÓÑÆÂ. °ÆÐËÏ ËÊ ÕÂÍËØ ËÔÔÎÇÆÑÄÂÐËÌ âÄÎâÇÕÔâ
ÓÂÃÑÕÂ ¡ÆÂÏÂ 62.

£ àÕÑÌ ÓÂÃÑÕÇ ÒÓÑÆÇÏÑÐÔÕÓËÓÑÄÂÐÂ ÄÑÊÏÑÉÐÑÔÕß
ÒÑÔÕÓÑÇÐËâ ÎËÐÇÌÐÑÌ ÍÑÓÓÇÎâÙËË ÏÇÉÆÖ ÊÐÂÚÇÐËâÏË pKa
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ÑÓÅÂÐËÚÇÔÍËØ ÍËÔÎÑÕ Ë àÐÇÓÅËÇÌ ÍËÔÎÑÕÐÑÅÑ ÂÕÑÏÂ ÄÑÆÑÓÑÆÂ.
±ÑÍÂÊÂÐÑ ÕÂÍÉÇ, ÚÕÑ ÕÑÚÐÑÔÕß ÍÑÓÓÇÎâÙËË ÄÑÊÓÂÔÕÂÇÕ Ô ÖÎÖÚ-
ÛÇÐËÇÏÏÑÆÇÎË, ÑÒËÔÞÄÂáÜÇÌÏÑÎÇÍÖÎÖ ÍËÔÎÑÕÞ Ä ÓÂÔÕÄÑÓÇ.
´ÂÍ, ÒÑ ÏÐÇÐËá ËÔÔÎÇÆÑÄÂÕÇÎâ, ÍÑÓÓÇÎâÙËâ ÖÎÖÚÛÂÎÂÔß ÒÓË
ÓÂÔÚÇÕÇ ÍËÔÎÑÕÞ ÍÂÍ ÏÑÐÑÅËÆÓÂÕÂ ËÎË ÆËÅËÆÓÂÕÂ ÒÑ ÔÓÂÄÐÇ-
ÐËá Ô ÓÂÔÚÇÕÑÏ, ÅÆÇ ÓÂÔÕÄÑÓËÕÇÎß ÏÑÆÇÎËÓÑÄÂÎÔâ ÏÇÕÑÆÑÏ
PCM (ÏÑÆÇÎß ÒÑÎâÓËÊÑÄÂÐÐÑÅÑ ÍÑÐÕËÐÖÖÏÂ). ¬ÑÓÓÇÎâÙËâ
ÒÓÑÄÇÓâÎÂÔß ÐÂ ÂÎË×ÂÕËÚÇÔÍËØ ÍÂÓÃÑÐÑÄÞØ ÍËÔÎÑÕÂØ, ÊÂÏÇ-
ÜÇÐÐÞØ ÃÇÐÊÑÌÐÞØ ÍËÔÎÑÕÂØ, ËÑÐÂØ ÂÐËÎËÐËâ Ë ÒËÓËÆËÐËâ.

¿ÕÑÕ ÓÇÊÖÎßÕÂÕ, ÐÂ ÒÇÓÄÞÌ ÄÊÅÎâÆ, ÍÂÉÇÕÔâ ËÐÕÇÓÇÔÐÞÏ,
ÐÑ ÒÑÆÓÑÃÐÑÇ ÓÂÔÔÏÑÕÓÇÐËÇ ÏÇÕÑÆÑÄ ÓÂÔÚÇÕÂ Ë Ä ÑÔÑÃÇÐÐÑÔÕË
ÕÇÑÓÇÕËÚÇÔÍËØ ÒÓÇÆÒÑÔÞÎÑÍ, ÐÂ ÍÑÕÑÓÞÇ ÑÒËÓÂÎÔâ ÂÄÕÑÓ,
ÊÂÔÕÂÄÎâÇÕ ÒÓËÊÐÂÕß ÇÅÑ ÔÑÄÇÓÛÇÐÐÑ ÐÇÔÑÔÕÑâÕÇÎßÐÞÏ.

¡ÄÕÑÓ ÑÃÑÔÐÑÄÞÄÂÎ ÒÑÎÖÚÇÐÐÖá ÍÑÓÓÇÎâÙËá Ô ÒÑÏÑÜßá
ÔÑÏÐËÕÇÎßÐÑÅÑ ÒÓÇÆÒÑÎÑÉÇÐËâ, ÚÕÑ ÄÇÎËÚËÐÂ DG ÒÓÑÙÇÔÔÂ
ÆËÔÔÑÙËÂÙËË ÍËÔÎÑÕÞ HA ÓÂÄÐÂ ÓÂÊÐÑÔÕË àÎÇÍÕÓÑÐÐÞØ àÐÇÓ-
ÅËÌ ÍËÔÎÑÕÞ HA Ë ÂÐËÑÐÂ A7. £ÑÒÓÑÔ, ÍÂÍ àÕÑÕ ×ÂÍÕ ÔÑÚÇ-
ÕÂÇÕÔâ Ô ÕÇÏ, ÚÕÑ ÆÎâ ÏÐÑÅËØ ÍÂÓÃÑÐÑÄÞØ ÍËÔÎÑÕ ÑÔÐÑÄÐÑÌ
ÄÍÎÂÆ Ä ÄÇÎËÚËÐÖ DG ÆËÔÔÑÙËÂÙËË ÄÐÑÔËÕ àÐÕÓÑÒËÌÐÂâ ÍÑÏ-

ÒÑÐÇÐÕÂ, ¡ÆÂÏ Ä ÔÄÑÇÌ ÓÂÃÑÕÇ ÑÃØÑÆËÕ. ªÊÃÇÅÂÇÕ ÑÐ ÕÂÍÉÇ
ÑÃÔÖÉÆÇÐËâ ÒÓÑÙÇÔÔÑÄ ÔÑÎßÄÂÕÂÙËË. £ÇÔßÏÂ ÄÑÎßÐÑ ÕÓÂÍÕÖâ
ÒÑÐâÕËÇ ÒÇÓÇÐÑÔËÏÑÔÕË, ÂÄÕÑÓ ÒÓÇÆÒÑÎÂÅÂÇÕ, ÚÕÑ àÐÇÓÅËâ
ÂÐËÑÐÂ A7 ÚËÔÎÇÐÐÑ ÓÂÄÐÂ ÓÂÊÐÑÔÕË àÐÇÓÅËË ÍËÔÎÑÕÞ HA Ë
àÐÇÓÅËË ÍËÔÎÑÕÐÑÅÑ ÂÕÑÏÂ ÄÑÆÑÓÑÆÂ. £ ÕÑ ÉÇ ÄÓÇÏâ ÆÎâ
ÄÞÒÑÎÐÇÐËâ àÕÑÅÑ ÒÓÇÆÒÑÎÑÉÇÐËâ ÐÖÉÐÑ, ÚÕÑÃÞ Ä ÂÐËÑÐÐÑÏ
×ÓÂÅÏÇÐÕÇ ÒÓË ÑÕÓÞÄÇ ÒÓÑÕÑÐÂ ÐÇ ÒÓÑËÔØÑÆËÎÑ ÐËÍÂÍÑÅÑ
ÒÇÓÇÓÂÔÒÓÇÆÇÎÇÐËâ ÊÂÓâÆÑÄ, Õ.Ç. ÚÕÑÃÞ ÂÕÑÏÐÞÌ ÃÂÔÔÇÌÐ
ÂÕÑÏÂ ÄÑÆÑÓÑÆÂ ÒÓÑÔÕÑ ËÔÚÇÊÂÎ. £ ÚÂÔÕÐÑÔÕË, ÕÂÍÑÇ ÒÓÇÆÒÑ-
ÎÑÉÇÐËÇ ÕÓÇÃÖÇÕ, ÚÕÑÃÞ ÂÐËÑÐ ÍËÔÎÑÕÞ Ä ÓÇÊÖÎßÕÂÕÇ ÆËÔÔÑ-
ÙËÂÙËË ÒÓËÑÃÓÇÕÂÎ ÐÇÙÇÎÑÚËÔÎÇÐÐÞÌ ÊÂÓâÆ, ÓÂÄÐÞÌ
ÊÂÔÇÎÇÐÐÑÔÕË ÃÂÔÔÇÌÐÂ ÂÕÑÏÂ ÄÑÆÑÓÑÆÂ, ÚÇÅÑ, ÑÚÇÄËÆÐÑ, ÐÇ
ÒÓÑËÔØÑÆËÕ.

¬ÂÍ ÑÕÏÇÚÂÎÑÔß ÄÞÛÇ, ÖÉÇ Ä 1987 Å. Ä ÓÂÃÑÕÇ 46 ¢ÇÌÆÇÓ
ÖÒÑÏËÐÂÎ Ñ ÔÄâÊË ÏÇÉÆÖ ØÂÓÂÍÕÇÓËÔÕËÍÂÏË ÂÕÑÏÑÄ Ë ÊÐÂÚÇ-
ÐËâÏË pKa . £ ÑÃÜÇÏ ÔÎÖÚÂÇ ÑÚÇÄËÆÐÑ, ÚÕÑ ÍËÔÎÑÕÐÑÔÕß
ÅÓÖÒÒÞ X7H, ÑÒËÔÞÄÂÇÏÂâ ÓÂÄÐÑÄÇÔËÇÏ

X7H=X7+H+,

´ÂÃÎËÙÂ 1. ¡ÕÑÏÐÞÇ ØÂÓÂÍÕÇÓËÔÕËÍË Ë àÐÇÓÅËâ ÐÂÒÓâÉÇÐËâ (SE) Ä ÙËÍÎËÚÇÔÍËØ ÂÎÍÂÐÂØ.46

¡ÎÍÂÐ SE a ·ÂÓÂÍÕÇÓËÔÕËÍË ×ÓÂÅÏÇÐÕÑÄ b ¡ÎÍÂÐ SE a ·ÂÓÂÍÕÇÓËÔÕËÍË ×ÓÂÅÏÇÐÕÑÄ b

C1 C2 C3 C1 C2 C3

28.7 q(C)=70.010 11.4 q(C)=0.061 q(C)=0.101
(27.5) q(H)=0.005 (7.4) q(H)=70.040 q(H)=70.044

q(CH2)=0.0 q(CH2)=70.019 q(CH)=0.057
E=9.6 E=77.3 E=27.6

26.8 q(C)=0.057 104.2 q(C)=0.026 q(C)=70.107
(26.5) q(H)=70.029 (98.0) q(H)=0.023 E=44.0

q(CH2)=0.0 q(CH2)=0.072
E=6.7 E=5.4

7.1 q(C)=0.084 q(C)=0.077 q(C)=0.068 106.6 q(C)=0.036 q(C)=0.103 q(C)=70.149
(6.2) q(H)=0.037 q(H)=70.040 q(H)=70.035 (104.0) q(H)=0.019 q(H)=70.014 E=11.4

q(CH2)=0.010 q(CH2)=70.003 q(CH2)=70.002 q(CH2)=0.074 q(CH2)=0.075
E=70.9 E=70.2 E=4.2 E=11.3 E=30.6

0.06 q(C)=0.080 104.6 q(C)=0.042 q(C)=0.099 q(C)=70.152
(0.00) q(H)=70.040 (105.0) q(H)=0.013 q(H)=70.020 E=724.3

q(CH2)=0.0 q(CH2)=0.069 q(CH2)=0.059
E=0.01 E=13.6 E=34.9

68.6 q(C)=0.072 q(C)=70.121 95.3 q(C)=0.051 q(C)=70.016
(63.9) q(H)=70.002 q(H)=0.054 (89.0) q(H)=70.023 E=715.1

q(CH2)=0.068 q(CH)=70.067 q(CH2)=0.005
E=32.7 E=1.6 E=20.9

58.5 q(C)=70.003 q(C)=70.043 q(C)=0.082 140.8 q(C)=70.111
(54.7) q(H)=0.002 q(H)=0.011 q(H)=70.025 (140.0) q(H)=0.111

q(CH2)=0.000 q(CH)=70.032 q(CH2)=0.032 q(CH)=0.0
E=2.5 E=8.9 E=17.8 E=35.2

69.0 q(C)=0.043 q(C)=0.036 159.1 q(C)=0.003
(68.0) q(H)=70.030 q(H)=70.011 (154.7) q(H)=70.003

q(CH2)=70.017 q(CH)=0.025 q(CH)=0.0
E=75.2 E=42.3 E=19.9

15.2 q(C)=0.058 q(C)=70.074 q(C)=0.036 61.4 q(C)=0.003 q(C)=70.072
(14.4) q(H)=70.036 q(H)=70.033 q(H)=70.034 (63.2) q(H)=0.007 E=12.5

q(CH2)=70.012 q(CH)=0.041 q(CH2)=70.032 q(CH2)=0.018
E=75.1 E=30.5 E=725.4 E=12.2

a ¥ÂÐÞ ÓÂÔÚÇÕÐÞÇ ÊÐÂÚÇÐËâ Ä ÍÍÂÎ .ÏÑÎß71, Ä ÔÍÑÃÍÂØ ÒÓËÄÇÆÇÐÞ àÍÔÒÇÓËÏÇÐÕÂÎßÐÞÇ ÊÐÂÚÇÐËâ; b qìÊÂÓâÆ ÐÂ ÂÕÑÏÇ ËÎË ÅÓÖÒÒÇ (Ä Â.Ç.),
ÆÎâ ÅÓÖÒÒ CH2 ÒÓËÄÇÆÇÐÑ ÔÓÇÆÐÇÇ ÊÐÂÚÇÐËÇ q(H); Eì àÐÇÓÅËâ ÐÂÒÓâÉÇÐËâ ÆÎâ ÅÓÖÒÒÞ Ä ÍÍÂÎ .ÏÑÎß71.
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ÐÂÒÓâÏÖá ÔÄâÊÂÐÂ ÔÑ ÔÒÑÔÑÃÐÑÔÕßá ÂÕÑÏÂ X Í ÔÕÂÃËÎËÊÂÙËË
ÑÕÓËÙÂÕÇÎßÐÑÅÑ ÊÂÓâÆÂ. ¿ÕÂ ÔÒÑÔÑÃÐÑÔÕß ÂÕÑÏÂ ÕÇÏ ÄÞÛÇ,
ÚÇÏ ÄÞÛÇ ÇÅÑ àÎÇÍÕÓÑÑÕÓËÙÂÕÇÎßÐÑÔÕß Ä ÆÂÐÐÑÏ ÔÑÇÆËÐÇÐËË.
±ÑÄÞÛÇÐËÇ àÎÇÍÕÓÑÑÕÓËÙÂÕÇÎßÐÑÔÕË ÂÕÑÏÂ X Ä ÓâÆÖ ÒÑØÑ-
ÉËØ ÔÑÇÆËÐÇÐËÌ, Ä ÔÄÑá ÑÚÇÓÇÆß, ÒÓËÄÑÆËÕ Í ÖÄÇÎËÚÇÐËá
ÒÇÓÇÐÑÔÂ ÊÂÓâÆÂ Ô ÂÕÑÏÂ ÄÑÆÑÓÑÆÂ ÐÂ ÂÕÑÏ X Ë, ÔÎÇÆÑÄÂ-
ÕÇÎßÐÑ, Í ÄÑÊÓÂÔÕÂÐËá ÒÑÎÑÉËÕÇÎßÐÑÅÑ ÊÂÓâÆÂ ÐÂ ÂÕÑÏÇ
ÄÑÆÑÓÑÆÂ Ë ÒÑÄÞÛÇÐËá ÇÅÑ àÐÇÓÅËË. ¿ÕÑ ÑÃÝâÔÐÇÐËÇ ÒÓÇÆ-
ÔÕÂÄÎâÇÕÔâ ÃÑÎÇÇ ÓÂÊÖÏÐÞÏ ÑÃÑÔÐÑÄÂÐËÇÏ ÑÒËÔÞÄÂÇÏÞØ Ä
ÓÂÃÑÕÇ 62 ÍÑÓÓÇÎâÙËÌ.

3. £ÑÆÑÓÑÆÐÞÇ ÔÄâÊË

±ÑÔÍÑÎßÍÖ ÑÆÐËÏ ËÊ ÑÔÐÑÄÐÞØ ÒÓËÏÇÐÇÐËÌ ÕÇÑÓËË AIM
âÄÎâÇÕÔâ ËÊÖÚÇÐËÇ ÓÂÊÎËÚÐÞØ ÕËÒÑÄ ØËÏËÚÇÔÍÑÌ ÔÄâÊË, ÐÇ-
ÖÆËÄËÕÇÎßÐÑ, ÚÕÑ ÄÞÓÂÃÑÕÍÂ ÍÓËÕÇÓËÇÄ ÑÃÓÂÊÑÄÂÐËâ ÄÑÆÑ-
ÓÑÆÐÑÌ ÔÄâÊË Ä ÓÂÏÍÂØ àÕÑÌ ÕÇÑÓËË ÒÓÇÆÔÕÂÄÎâÎÂ
ÊÐÂÚËÕÇÎßÐÞÌ ËÐÕÇÓÇÔ.

±ÇÓÄÞÏË ÓÂÃÑÕÂÏË ÐÂ àÕÖ ÕÇÏÖ ÃÞÎË ÔÕÂÕßË ¢ÑÌÆÂ Ë ¹ÑË
1985 ë 1986 ÅÅ.,63, 64 Ä ÍÑÕÑÓÞØ ÒÑÍÂÊÂÐÑ, ÚÕÑ ÕÇÑÓËâ AIM
ÏÑÉÇÕ ÃÞÕß ËÔÒÑÎßÊÑÄÂÐÂ ÆÎâ ÂÐÂÎËÊÂ ÄÑÆÑÓÑÆÐÑÌ ÔÄâÊË.
£ ÍÂÚÇÔÕÄÇ ÑÃÝÇÍÕÑÄ ËÔÔÎÇÆÑÄÂÐËâ ÃÞÎË ÄÞÃÓÂÐÞ ÍÑÏÒÎÇÍÔÞ
ÛËÓÑÍÑÅÑ ÓâÆÂ ÂÍÙÇÒÕÑÓÑÄ ÄÑÆÑÓÑÆÐÑÌ ÔÄâÊË Ô HF Ë HCl.
£ 1987 ë 1988 ÅÅ. Í àÕÑÌ ÕÇÏÇ ÑÃÓÂÕËÎËÔß ¬àÓÓÑÎÎ Ë ¢ÇÌÆÇÓ, Ä
ÚßËØ ÓÂÃÑÕÂØ ÄÑÆÑÓÑÆÐÂâ ÔÄâÊß ËÔÔÎÇÆÑÄÂÎÂÔß ÔÐÂÚÂÎÂ ÐÂ
ÒÓËÏÇÓÇ ÆËÏÇÓÑÄ H2O Ë NH3 ,65 Â ÒÑÕÑÏ ÐÂ ÓâÆÇ ÍÑÏÒÎÇÍÔÑÄ
ÄËÆÂ B_H7F, ÅÆÇ B ÑÃÑÊÐÂÚÂÇÕ ÂÍÙÇÒÕÑÓ ÄÑÆÑÓÑÆÐÑÌ
ÔÄâÊË.66 £ ÓÂÃÑÕÂØ ¢ÇÌÆÇÓÂ ÄÒÇÓÄÞÇ ÓÂÔÔÏÑÕÓÇÐÞ ËÊÏÇÐÇÐËâ
Ä ËÐÕÇÅÓÂÎßÐÞØ ÔÄÑÌÔÕÄÂØ ÂÕÑÏÑÄ ÒÓË ÑÃÓÂÊÑÄÂÐËË ÄÑÆÑÓÑÆ-
ÐÑÌ ÔÄâÊË. £ ÆÂÎßÐÇÌÛÇÏ ÃÞÎÂ ÒÑÍÂÊÂÐÂ ÒÓËÏÇÐËÏÑÔÕß
ÓÂÊÓÂÃÑÕÂÐÐÞØ ÒÑÆØÑÆÑÄ ÆÎâ ËÔÔÎÇÆÑÄÂÐËâ ÍÂÍ ÏÇÉ-, ÕÂÍ Ë
ÄÐÖÕÓËÏÑÎÇÍÖÎâÓÐÞØ ÄÑÆÑÓÑÆÐÞØ ÔÄâÊÇÌ,67 ë 70 Ä ÕÑÏ ÚËÔÎÇ
ÄÑÆÑÓÑÆÐÞØ ÔÄâÊÇÌ p-ÕËÒÂ.71

£ÞÓÂÃÑÕÂÐÐÞÇ Ä ÖÒÑÏâÐÖÕÞØ ÄÞÛÇ ÓÂÃÑÕÂØ ÄÑÔÇÏß
ÓÂÊÎËÚÐÞØ ÍÓËÕÇÓËÇÄ ÄÑÆÑÓÑÆÐÑÌ ÔÄâÊË ÑÃÑÃÜÇÐÞ ¬ÑØÑÏ Ë
±ÑÒÇÎßÇÓÑÏ Ä ÓÂÃÑÕÇ 72. £ÔÇ ÓÂÔÔÏÑÕÓÇÐÐÞÇ ÍÓËÕÇÓËË ÒÓÑ-
ÄÇÓÇÐÞ Ä ÕÑÌ ÉÇ ÓÂÃÑÕÇ ÐÂ ÒÓËÏÇÓÇ ÄÑÆÑÓÑÆÐÞØ ÔÄâÊÇÌ
C7H_O, ÍÑÕÑÓÞÇ, ØÑÕâ ÑÃÞÚÐÑ Ë ÔÎÂÃÞÇ, ÏÑÅÖÕ ÑÍÂÊÞÄÂÕß
ÊÐÂÚËÕÇÎßÐÑÇ ÄÎËâÐËÇ ÐÂ ÍÑÐ×ÑÓÏÂÙËÑÐÐÞÇ ÒÓÇÆÒÑÚÕÇÐËâ Ë
ÍÓËÔÕÂÎÎËÚÇÔÍÖá ÖÒÂÍÑÄÍÖ ÏÑÎÇÍÖÎ.

²ÂÔÔÏÑÕÓËÏ àÕË ÍÓËÕÇÓËË ÒÑÆÓÑÃÐÇÇ. ³ÕÓÑÅÑ ÅÑÄÑÓâ, ÍÂÍ
ÃÖÆÇÕ âÔÐÑ ËÊ ÆÂÎßÐÇÌÛÇÅÑ ÑÃÔÖÉÆÇÐËâ, ÐÇ ÄÔÇ ÑÐË ÏÑÅÖÕ
ÃÞÕß ËÔÒÑÎßÊÑÄÂÐÞ ÆÎâ ÑÃÐÂÓÖÉÇÐËâ ÄÑÆÑÓÑÆÐÑÌ ÔÄâÊË, ÚÕÑ
ÖÒÑÏËÐÂÇÕÔâ Ë Ä ÓÂÃÑÕÇ 72. ³ÍÑÓÇÇ, ÇÔÎË ÐÇÍÂâ ÔÄâÊß A7H_B
ÐÇ ÖÆÑÄÎÇÕÄÑÓâÇÕ ÍÂÍÑÏÖ-ÕÑ ËÊ àÕËØ ÍÓËÕÇÓËÇÄ, àÕÑ ÏÑÉÇÕ
ÔÎÖÉËÕß ÒÑÄÑÆÑÏ ÆÎâ ÔÑÏÐÇÐËÌ Ä ÕÑÏ, ÔÕÑËÕ ÎË ÐÂÊÞÄÂÕß ÇÇ
ÄÑÆÑÓÑÆÐÑÌ. £ ÕÑ ÉÇ ÄÓÇÏâ ÄÞÄÑÆÞ Ñ ØÂÓÂÍÕÇÓËÔÕËÍÂØ ÄÑÆÑ-
ÓÑÆÐÞØ ÔÄâÊÇÌ C7H_O, ÒÑÎÖÚÇÐÐÞÇ Ä ÓÂÃÑÕÇ 72, ÔÑÅÎÂ-
ÔÖáÕÔâ Ô ÆÂÐÐÞÏË, ÒÑÎÖÚÇÐÐÞÏË ÐÇÊÂÄËÔËÏÞÏ ÒÖÕÇÏ.73

¬ÓËÕÇÓËÌ 1. ´ÑÒÑÎÑÅËâ ×ÖÐÍÙËË rr((r). ³ÑÅÎÂÔÐÑ ÕÇÑÓËË
AIM, ÐÂÎËÚËÇ ÍÓËÕËÚÇÔÍÑÌ ÕÑÚÍË (3,71) Ä ×ÖÐÍÙËË ÓÂÔÒÓÇÆÇ-
ÎÇÐËâ àÎÇÍÕÓÑÐÐÑÌ ÒÎÑÕÐÑÔÕË r(r) âÄÎâÇÕÔâ ÐÇÑÃØÑÆËÏÞÏ Ë
ÆÑÔÕÂÕÑÚÐÞÏ ÖÔÎÑÄËÇÏ ÔÖÜÇÔÕÄÑÄÂÐËâ ØËÏËÚÇÔÍÑÌ ÔÄâÊË.
£ÑÆÑÓÑÆÐÂâ ÔÄâÊß, ÑÚÇÄËÆÐÑ, ÐÇ âÄÎâÇÕÔâ ËÔÍÎáÚÇÐËÇÏ.
¦ÔÎË Ä ×ÖÐÍÙËË r(r) Ä ÑÃÎÂÔÕË A7H_B-ÔÄâÊË ÏÇÉÆÖ ÂÕÑ-
ÏÂÏË H Ë B ÐÂØÑÆËÕÔâ ÕÂÍÂâ ÍÓËÕËÚÇÔÍÂâ ÕÑÚÍÂ Ë ÏÑÉÐÑ
ÒÑÔÕÓÑËÕß ÔÄâÊÇÄÞÇ ÒÖÕË ÑÕ àÕÑÌ ÍÓËÕËÚÇÔÍÑÌ ÕÑÚÍË ÆÑ
ÂÕÑÏÑÄ B Ë H, ÕÑ ÏÇÉÆÖ ÂÕÑÏÂÏË H Ë B, ÒÑ ÑÒÓÇÆÇÎÇÐËá,
ÇÔÕß ÔÄâÊÞÄÂÐËÇ. £ ÐÖÎÇÄÑÏ ÒÓËÃÎËÉÇÐËË ÐÂÎËÚËÇ ¬´ (3,71)
ÐÇÑÃØÑÆËÏÑ Ë ÆÑÔÕÂÕÑÚÐÑ ÆÎâ ÑÃÐÂÓÖÉÇÐËâ ÄÑÆÑÓÑÆÐÑÌ
ÔÄâÊË, ÐÑ ÓÂÔÔÏÂÕÓËÄÂÇÏÞÇ ÆÂÎÇÇ ÍÓËÕÇÓËË ÒÑÊÄÑÎâáÕ ÃÑÎÇÇ
ÕÑÚÐÑ ÑØÂÓÂÍÕÇÓËÊÑÄÂÕß àÕÑ ÄÊÂËÏÑÆÇÌÔÕÄËÇ.

¬ÓËÕÇÓËË 2 Ë 3. ©ÐÂÚÇÐËâ rr((r) Ë ÎÂÒÎÂÔËÂÐÂ rr((r) Ä ÍÓËÕËÚÇ-
ÔÍÑÌ ÕÑÚÍÇ (3,771). °ÃÞÚÐÑ ÄÑÆÑÓÑÆÐÞÇ ÔÄâÊË ÒÓÇÆÔÕÂÄÎâáÕ

ÔÑÃÑÌ ÕÂÍ ÐÂÊÞÄÂÇÏÞÇ ÄÊÂËÏÑÆÇÌÔÕÄËâ ÕËÒÂ ÊÂÍÓÞÕÞØ ÑÃÑ-
ÎÑÚÇÍ (ÔÏ. ÄÞÛÇ), Ä ÒÓÑÕËÄÑÒÑÎÑÉÐÑÔÕß ÍÑÄÂÎÇÐÕÐÞÏ ÔÄâ-
ÊâÏ, ÑÕÄÇÚÂáÜËÏ ÄÊÂËÏÑÆÇÌÔÕÄËá ÑÃÑÃÜÇÔÕÄÎÇÐÐÑÅÑ ÕËÒÂ.
¬ÑÎËÚÇÔÕÄÇÐÐÞÏË ÍÓËÕÇÓËâÏË, ÒÑÊÄÑÎâáÜËÏË ÓÂÊÎËÚÂÕß
àÕË ÕËÒÞ ÔÄâÊÇÌ, âÄÎâáÕÔâ ÊÐÂÚÇÐËâ r(r) Ë H2r�r� Ä ÍÓËÕËÚÇ-
ÔÍÑÌ ÕÑÚÍÇ (3,71). ©ÐÂÚÇÐËÇ ×ÖÐÍÙËË àÎÇÍÕÓÑÐÐÑÌ ÒÎÑÕÐÑÔÕË
r(r) Ä ÕÑÚÍÇ âÄÎâÇÕÔâ ÍÑÔÄÇÐÐÑÌ ÏÇÓÑÌ ÊÂÓâÆÂ, ÑÃÑÃÜÇÔÕÄÎâÇ-
ÏÑÅÑ ÏÇÉÆÖ âÆÓÂÏË, ØÑÕâ Ë ÊÂÄËÔËÕ ÐÇ ÕÑÎßÍÑ ÑÕ ÔËÎÞ
ÄÊÂËÏÑÆÇÌÔÕÄËâ, ÐÑ Ë ÑÕ ÒÓËÓÑÆÞ ÄÊÂËÏÑÆÇÌÔÕÄÖáÜËØ ÂÕÑ-
ÏÑÄ. £ ÔÄÑá ÑÚÇÓÇÆß, ÊÐÂÚÇÐËâ ÎÂÒÎÂÔËÂÐÂ r(r) ÒÑÊÄÑÎâáÕ
ÑÒÓÇÆÇÎËÕß, ÔÑÑÕÄÇÕÔÕÄÖÇÕ ÎË ÆÂÐÐÂâ ÕÑÚÍÂ ÑÃÎÂÔÕË äÔÅÖÜÇ-
ÐËâã àÎÇÍÕÓÑÐÐÑÌ ÒÎÑÕÐÑÔÕË. ¥Îâ ÍÑÄÂÎÇÐÕÐÞØ ÔÄâÊÇÌ A7H
ØÂÓÂÍÕÇÓÐÑ ÊÐÂÚËÕÇÎßÐÑÇ ÐÂÍÑÒÎÇÐËÇ ÊÂÓâÆÂ Ä ÑÃÎÂÔÕËÏÇÉÆÖ
âÆÓÂÏË, ÚÕÑ ÑÕÄÇÚÂÇÕ ÑÕÐÑÔËÕÇÎßÐÑ ÄÞÔÑÍËÏ ÊÐÂÚÇÐËâÏ r(r) Ë
ÃÑÎßÛËÏ ÒÑ ÏÑÆÖÎá ÑÕÓËÙÂÕÇÎßÐÞÏ ÊÐÂÚÇÐËâÏ H2r�r� Ä
ÍÓËÕËÚÇÔÍÑÌ ÕÑÚÍÇ (3,71). ´ËÒËÚÐÞÏË ÊÐÂÚÇÐËâÏË âÄÎâáÕÔâ
2.42 Ç . �A73 ÆÎâ r(r) Ë 746.7 Ç . �A75 ÆÎâ ÎÂÒÎÂÔËÂÐÂ Ä ÔÎÖÚÂÇ
ÔÄâÊË N7H Ä ÂÏÏËÂÍÇ Ë 2.64 Ç . �A73 ÆÎâ r(r) Ë 758.89 Ç . �A75

ÆÎâ ÎÂÒÎÂÔËÂÐÂ ÆÎâ ÔÄâÊË O7H Ä ÏÑÎÇÍÖÎÇ ÄÑÆÞ.65 £ÊÂËÏÑ-
ÆÇÌÔÕÄËâ ÊÂÍÓÞÕÞØ àÎÇÍÕÓÑÐÐÞØ ÑÃÑÎÑÚÇÍ, Í ÍÑÕÑÓÞÏ ÑÕÐÑ-
ÔËÕÔâ ÃÑÎßÛËÐÔÕÄÑ ÔÎÂÃÞØ ÏÇÉÏÑÎÇÍÖÎâÓÐÞØ ÍÑÐÕÂÍÕÑÄ,
ÑÕÄÇÚÂáÕ ÔÖÜÇÔÕÄÇÐÐÑ ÏÇÐßÛÇÏÖ ÐÂÍÑÒÎÇÐËá àÎÇÍÕÓÑÐÐÑÌ
ÒÎÑÕÐÑÔÕË ÏÇÉÆÖ âÆÓÂÏË, ÒÑàÕÑÏÖ ÆÎâ ÐËØ ÕËÒËÚÐÞ ÏÂÎÞÇ
ÊÐÂÚÇÐËâ r(r) Ë ÔÎÂÃÑÒÑÎÑÉËÕÇÎßÐÞÇ ÊÐÂÚÇÐËâ H2r�r�.

¯Â ÑÔÐÑÄÂÐËË ÆÑÔÕÂÕÑÚÐÑ ÛËÓÑÍÑÌ ÄÞÃÑÓÍË ÆÂÐÐÞØ
ÓÂÔÚÇÕÂ ÆÎâ ÔËÔÕÇÏ Ô ÄÑÆÑÓÑÆÐÞÏË ÔÄâÊâÏË ÔÆÇÎÂÐ ÄÞÄÑÆ,72

ÚÕÑ ÊÐÂÚÇÐËâ r(r) Ä ÍÓËÕËÚÇÔÍÑÌ ÕÑÚÍÇ (3,71) ÆÑÎÉÐÞ ÎÇÉÂÕß
Ä ÆËÂÒÂÊÑÐÇ 0.002 ë 0.035 Â.Ç. (0.013 ë 0.236 e . �A73), ÒÓËÚÇÏ
ÏÇÉÆÖ ÄÇÎËÚËÐÑÌ àÐÇÓÅËË ÄÑÆÑÓÑÆÐÑÌ ÔÄâÊË Ë ÊÐÂÚÇÐËÇÏ
r(r) ÏÑÉÐÑ ÒÑÔÕÓÑËÕß ÆÑÔÕÂÕÑÚÐÑ ÕÑÚÐÖá ÍÑÓÓÇÎâÙËá. ³ÎÇ-
ÆÖÇÕ ÑÕÏÇÕËÕß, ÚÕÑ ÆÎâ ÒÓÑÚÐÞØ ÄÑÆÑÓÑÆÐÞØ ÔÄâÊÇÌ (ÔÏ.,
ÐÂÒÓËÏÇÓ, ÓÂÃÑÕÖ 74) ÊÐÂÚÇÐËâ r(r) ÏÑÅÖÕ ÆÑÔÕËÅÂÕß
0.5 e . �A73. ©ÐÂÚÇÐËâ H2r�r� ËÊÏÇÐâáÕÔâ Ä ÃÑÎÇÇ ÛËÓÑÍÑÏ
ÆËÂÒÂÊÑÐÇ ì 0.024 ë 0.139 Â.Ç. (0.578 ë 3.350 e . �A75) ÆÎâ ÑÃÞÚ-
ÐÞØ ÄÑÆÑÓÑÆÐÞØ ÔÄâÊÇÌ; Ä ÕÑÉÇ ÄÓÇÏâ ÆÎâ ÔÄâÊËH_OÄH5O
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ÊÐÂÚÇÐËÇ H2r�r� ÔÑÔÕÂÄÎâÇÕ 70.011 Â.Ç. (70.265 e . �A75).
¬ ÕÑÏÖ ÉÇ ÊÐÂÚÇÐËâ ÎÂÒÎÂÔËÂÐÂ ÊÂÄËÔâÕ ÑÕ ËÔÒÑÎßÊÖÇÏÑÅÑ
ÃÂÊËÔÐÑÅÑ ÐÂÃÑÓÂ. ³ÎÇÆÑÄÂÕÇÎßÐÑ, ÑÐË ÐÇ ÏÑÅÖÕ ÔÎÖÉËÕß
ÐÂÆÇÉÐÞÏ ÍÓËÕÇÓËÇÏ ÄÑÆÑÓÑÆÐÑÌ ÔÄâÊË, ØÑÕâ ÂÄÕÑÓÞ Ä ÕÑÏ
ÚËÔÎÇ Ô ËØ ÒÑÏÑÜßá ÑÃÑÔÐÑÄÞÄÂáÕ ÊÂÍÎáÚÇÐËÇ, ÚÕÑ ÔÄâÊË
C7H_Cl ÐÇÎßÊâ ÓÂÔÔÏÂÕÓËÄÂÕß ÍÂÍ ÄÑÆÑÓÑÆÐÞÇ.72

¬ÓËÕÇÓËÌ 4. £ÊÂËÏÐÑÇ ÒÓÑÐËÍÐÑÄÇÐËÇ ÂÕÑÏÂ ÄÑÆÑÓÑÆÂ Ë
ÂÍÙÇÒÕÑÓÂ ÄÑÆÑÓÑÆÐÑÌ ÔÄâÊË. ¥Îâ ÑÒÓÇÆÇÎÇÐËâ àÕÑÅÑ ÍÓËÕÇÓËâ
ÄÑÆÑÓÑÆÐÑÌ ÔÄâÊË, ÍÑÕÑÓÞÌ ÄÒÇÓÄÞÇ Ô×ÑÓÏÖÎËÓÑÄÂÐ ¢ÇÌÆÇ-
ÓÑÏ Ë ¬àÓÓÑÎÎÑÏ Ä ÓÂÃÑÕÇ 68, ÐÇÑÃØÑÆËÏÑ ÄÄÇÔÕË ÒÑÐâÕËâ
ÔÄâÊÞÄÂáÜÇÅÑ (bounded) Ë ÐÇÔÄâÊÞÄÂáÜÇÅÑ (unbounded)
ÓÂÆËÖÔÂ ÆÎâ ÂÕÑÏÐÞØ ÃÂÔÔÇÌÐÑÄ ÂÕÑÏÂ ÄÑÆÑÓÑÆÂ Ë ÂÍÙÇÒÕÑÓÂ
ÄÑÆÑÓÑÆÐÑÌ ÔÄâÊË. ±ÓË àÕÑÏ ÒÑÆ ÔÄâÊÞÄÂáÜËÏ ÓÂÆËÖÔÑÏ
(r0H ËÎË r0B) ÒÑÐËÏÂÇÕÔâ ÓÂÔÔÕÑâÐËÇ ÑÕ âÆÇÓÐÑÅÑ ÂÕÕÓÂÍÕÑÓÂ
ÂÕÑÏÂ ÄÑÆÑÓÑÆÂ ËÎË ÂÍÙÇÒÕÑÓÂ ÆÑ ÍÓËÕËÚÇÔÍÑÌ ÕÑÚÍË (3,71),
ÑÕÄÇÚÂáÜÇÌ ÒÓÇÆÒÑÎÂÅÂÇÏÑÌ ÄÑÆÑÓÑÆÐÑÌ ÔÄâÊË, Â ÒÑÆ ÐÇÔÄâ-
ÊÞÄÂáÜËÏ (rH ËÎË rB ÔÑÑÕÄÇÕÔÕÄÇÐÐÑ) ì ÓÂÔÔÕÑâÐËÇ ÑÕ âÆÓÂ
ÆÑ ÒÑÄÇÓØÐÑÔÕË, ÔÑÑÕÄÇÕÔÕÄÖáÜÇÌ ÒÎÑÕÐÑÔÕË ÊÂÓâÆÂ Ä
0.001 Â.Ç. (0.007 e . �A73). ¥ÂÐÐÑÇ ÊÐÂÚÇÐËÇ ÒÎÑÕÐÑÔÕË ÆÎâ
ÒÑÔÕÓÑÇÐËâ ÒÑÄÇÓØÐÑÔÕË ÄÞÃÓÂÐÑ ÒÑÕÑÏÖ, ÚÕÑ ÑÒÓÇÆÇÎÇÐÐÞÇ
ÕÂÍËÏ ÑÃÓÂÊÑÏ ÐÇÔÄâÊÞÄÂáÜËÇ ÓÂÆËÖÔÞ ÎÖÚÛÇ ÄÔÇÅÑ ÔÑÅÎÂ-
ÔÖáÕÔâ Ô ÅÂÊÑ×ÂÊÐÞÏË ÄÂÐ-ÆÇÓ-ÄÂÂÎßÔÑÄÞÏË ÓÂÆËÖÔÂÏË.75, 76

¥Îâ ÂÐÂÎËÊÂ ÄÊÂËÏÐÑÅÑ ÒÓÑÐËÍÐÑÄÇÐËâ ÂÕÑÏÑÄ ÒÓË ÑÃÓÂÊÑ-
ÄÂÐËË ÄÑÆÑÓÑÆÐÑÌ ÔÄâÊË ÐÇÔÄâÊÞÄÂáÜËÌ ÓÂÆËÖÔ ÑÙÇÐËÄÂáÕ Ä
ÐÂÒÓÂÄÎÇÐËË äÃÖÆÖÜÇÌã ÄÑÆÑÓÑÆÐÑÌ ÔÄâÊË.

¿ÕÑÕ ÍÓËÕÇÓËÌ ÕÓÖÆÐÑ ×ÑÓÏÂÎËÊÖÇÏ, ÐÑ ÏÑÉÇÕ ÃÞÕß
ÎÇÅÍÑ ÑÒËÔÂÐ ÐÂ ÍÂÚÇÔÕÄÇÐÐÑÏ ÖÓÑÄÐÇ: ÖÔÎÑÄËÇÏ ÑÃÓÂÊÑÄÂÐËâ
ÄÑÆÑÓÑÆÐÑÌ ÔÄâÊË âÄÎâÇÕÔâ ÚÂÔÕËÚÐÑÇ äÒÑÅÓÖÉÇÐËÇã ÂÕÑÏÂ
ÄÑÆÑÓÑÆÂ Ä àÎÇÍÕÓÑÐÐÞÇ ÑÃÑÎÑÚÍË ÂÕÑÏÂ-ÂÍÙÇÒÕÑÓÂ. ¡ÐÂÎËÊ
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ÛËÓÑÍÑÅÑ ÓâÆÂ ÔÑÇÆËÐÇÐËÌ ÒÑÍÂÊÞÄÂÇÕ, ÚÕÑ ÒÓË ÑÃÓÂÊÑÄÂÐËË
ÄÑÆÑÓÑÆÐÑÌ ÔÄâÊË ÄÇÎËÚËÐÂ Dr, ÑÒÓÇÆÇÎâÇÏÂâ ÍÂÍ ÓÂÊÐÑÔÕß
ÐÇÔÄâÊÞÄÂáÜÇÅÑ Ë ÔÄâÊÞÄÂáÜÇÅÑ ÓÂÆËÖÔÑÄ, ÑÍÂÊÞÄÂÇÕÔâ
ÒÑÎÑÉËÕÇÎßÐÑÌ ÍÂÍ ÆÎâ ÂÕÑÏÂ ÄÑÆÑÓÑÆÂ, ÕÂÍ Ë ÆÎâ ÂÍÙÇÒÕÑÓÂ.
ªÐÕÇÓÇÔÐÑ, ÚÕÑ ÔÑÑÕÐÑÛÇÐËÇ ÏÇÉÆÖ DrH Ë DrB ÊÂÄËÔËÕ ÑÕ
ÒÓËÓÑÆÞ ÆÑÐÑÓÂ Ë ÂÍÙÇÒÕÑÓÂ ÄÑÆÑÓÑÆÐÑÌ ÔÄâÊË: ÆÎâ äÏâÅ-
ÍÑÌã ÍËÔÎÑÕÞ A7H Ë äÉÇÔÕÍÑÅÑã ÑÔÐÑÄÂÐËâ B DrH>DrB Ë
ÐÂÑÃÑÓÑÕ.68

³ÎÇÆÖáÜËÇ ÚÇÕÞÓÇ ÍÓËÕÇÓËâ ÑÕÐÑÔâÕÔâ Í ËÐÕÇÅÓÂÎßÐÞÏ
ÔÄÑÌÔÕÄÂÏ ÂÕÑÏÂ ÄÑÆÑÓÑÆÂ.

¬ÓËÕÇÓËÌ 5. µÄÇÎËÚÇÐËÇ ÒÑÎÑÉËÕÇÎßÐÑÅÑ ÊÂÓâÆÂ ÐÂ ÂÕÑÏÇ
ÄÑÆÑÓÑÆÂ. ¥ÂÐÐÞÌ ÍÓËÕÇÓËÌ ÄÞÒÑÎÐâÎÔâ ÆÎâ ÄÔÇØ ÔÑÇÆËÐÇÐËÌ
ËÊ ÄÞÃÑÓÍË, ËÔÒÑÎßÊÑÄÂÐÐÑÌ Ä ÓÂÃÑÕÇ 66, ÚÕÑ Ä ÑÃÜÇÏ-ÕÑ
ÑÉËÆÂÇÏÑ, ÒÑÔÍÑÎßÍÖ Ä ÔÒÇÍÕÓÂØ Á®² ÑÔÐÑÄÐÞÏ ÒÓËÊÐÂÍÑÏ
ÑÃÓÂÊÑÄÂÐËâ ÄÑÆÑÓÑÆÐÑÌ ÔÄâÊË âÄÎâÇÕÔâ ÔÏÇÜÇÐËÇ ÔËÅÐÂÎÂ
ÂÕÑÏÂ ÄÑÆÑÓÑÆÂ Ä ÑÃÎÂÔÕß ÔÎÂÃÑÅÑ ÒÑÎâ, ÔÑÑÕÄÇÕÔÕÄÖáÜÇÇ
ÑÕÕÑÍÖ àÎÇÍÕÓÑÐÐÑÌ ÒÎÑÕÐÑÔÕË Ô àÕÑÅÑ ÂÕÑÏÂ.

¬ÓËÕÇÓËÌ 6. ±ÑÄÞÛÇÐËÇ àÐÇÓÅËË ÂÕÑÏÂ ÄÑÆÑÓÑÆÂ. ¥ÂÐÐÞÌ
ÍÓËÕÇÓËÌ ÕÂÍÉÇ ØÑÓÑÛÑ ÄÞÒÑÎÐâÎÔâ ÆÎâ ÄÔÇØ ÔÑÇÆËÐÇÐËÌ ËÊ
ÂÐÂÎËÊËÓÖÇÏÑÌ ÄÞÃÑÓÍË. £ÑÊÏÑÉÐÑ, ÒÑÄÞÛÇÐËÇ àÐÇÓÅËË
ÂÕÑÏÂ ÄÑÆÑÓÑÆÂ Ä ÊÐÂÚËÕÇÎßÐÑÌ ÔÕÇÒÇÐË ÑÃÖÔÎÑÄÎÇÐÑ ÑÕÕÑ-
ÍÑÏ ÊÂÓâÆÂ Ô ÂÕÑÏÂ, ÕÂÍ ÍÂÍ ÆÎâ ÂÕÑÏÑÄ ÄÑÆÑÓÑÆÂ, ÍÂÍ
ÒÓÂÄËÎÑ, ËÊÏÇÐÇÐËâ àÐÇÓÅËË Ë ÊÂÓâÆÂ ÂÐÕËÃÂÕÐÞ.

¬ÓËÕÇÓËÌ 7. µÏÇÐßÛÇÐËÇ ÒÑÎâÓËÊÂÙËË ÂÕÑÏÂ ÄÑÆÑÓÑÆÂ.
¡ÐÂÎÑÅËÚÐÑ ÍÓËÕÇÓËá 6, àÕÑÕ ÍÓËÕÇÓËÌ ÑÃÖÔÎÑÄÎÇÐ ÑÕÕÑÍÑÏ
ÊÂÓâÆÂ Ô ÂÕÑÏÂ ÄÑÆÑÓÑÆÂ: ÖÏÇÐßÛÇÐËÇ àÎÇÍÕÓÑÐÐÑÌ ÒÎÑÕÐÑ-
ÔÕË Ä ÃÂÔÔÇÌÐÇ ÂÕÑÏÂ ÄÑÆÑÓÑÆÂ ÒÓËÄÑÆËÕ Í ÔÐËÉÇÐËá ÇÅÑ
ÒÑÎâÓËÊÖÇÏÑÔÕË Ë, ÔÑÑÕÄÇÕÔÕÄÇÐÐÑ, Í ÖÏÇÐßÛÇÐËá ÏÑÆÖÎâ
ÆËÒÑÎßÐÑÅÑ ÏÑÏÇÐÕÂ àÕÑÅÑ ÂÕÑÏÂ, ÚÕÑ Ë ÐÂÃÎáÆÂÎÑÔß ÆÎâ
ÄÔÇØ ÒÓÑÂÐÂÎËÊËÓÑÄÂÐÐÞØ Ä ÓÂÃÑÕÇ 66 ÔÑÇÆËÐÇÐËÌ.

¬ÓËÕÇÓËÌ 8. µÏÇÐßÛÇÐËÇ ÑÃÝÇÏÂ ÂÕÑÏÂ ÄÑÆÑÓÑÆÂ. ¿ÕÑÕ
à××ÇÍÕ ÃÞÎ ÑÃÐÂÓÖÉÇÐ ¢ÇÌÆÇÓÑÏ Ë ¬àÓÓÑÎÎÑÏ,67 ÑÆÐÂÍÑ, ÒÑ
ÏÐÇÐËá ÂÄÕÑÓÑÄ, ÐÇ ÏÑÉÇÕ ÔÎÖÉËÕß ÆÑÔÕÂÕÑÚÐÑ ÐÂÆÇÉÐÞÏ
ÍÓËÕÇÓËÇÏ ÄÑÆÑÓÑÆÐÑÌ ÔÄâÊË, ÕÂÍ ÍÂÍ ÐÇ ÄÞÒÑÎÐâÇÕÔâ ÆÎâ
ÆËÏÇÓÂ HCl_HF.

±ÇÓÇÐÑÔ ÊÂÓâÆÂ. ·ÑÕâ ËÊÏÇÐÇÐËâ ÊÂÓâÆÑÄ ÂÕÑÏÐÞØ ÃÂÔ-
ÔÇÌÐÑÄ ÐÇÄÑÆÑÓÑÆÐÞØ ÂÕÑÏÑÄ ÐÇ ÃÞÎË ÄÞÐÇÔÇÐÞ Ä ÑÕÆÇÎßÐÞÌ
ÍÓËÕÇÓËÌ ÄÑÆÑÓÑÆÐÑÌ ÔÄâÊË, ÑÐË ÆÑÔÕÂÕÑÚÐÑ ÊÐÂÚËÕÇÎßÐÞ Ë
ÒÓÇÆÔÕÂÄÎâáÕ ÑÒÓÇÆÇÎÇÐÐÞÌ ËÐÕÇÓÇÔ. £Ñ-ÒÇÓÄÞØ, ÒÓË ÑÃÓÂ-
ÊÑÄÂÐËË ÄÑÆÑÓÑÆÐÑÌ ÔÄâÊË A7H_B, ÍÂÍ ÒÓÂÄËÎÑ, ÒÓÑËÔØÑ-
ÆËÕ ÒÇÓÇÐÑÔ ÊÂÓâÆÂ ÑÕ ÂÍÙÇÒÕÑÓÂ ÄÑÆÑÓÑÆÐÑÌ ÔÄâÊË Í ÆÑÐÑÓÖ,
ÔÑÒÑÔÕÂÄËÏÞÌ ÒÑ ÏÑÆÖÎá Ô ÖÏÇÐßÛÇÐËÇÏ ÊÂÓâÆÂ ÐÂ ÂÕÑÏÇ
ÄÑÆÑÓÑÆÂ ËÎË ÒÓÇÄÞÛÂáÜËÌ ÇÅÑ. £Ñ-ÄÕÑÓÞØ, ÊÂÓâÆ
ÂÕÑÏÂ B ì ÂÍÙÇÒÕÑÓÂ ÄÑÆÑÓÑÆÐÑÌ ÔÄâÊË ì ÖÏÇÐßÛÂÇÕÔâ ÐÂ
ÄÇÎËÚËÐÖ, ÔÑÒÑÔÕÂÄËÏÖá Ô ÑÃÜÇÌ ÄÇÎËÚËÐÑÌ ÒÇÓÇÐÇÔÇÐÐÑÅÑ
ÊÂÓâÆÂ. ©ÂÓâÆ, ÒÓËÑÃÓÇÕÂÇÏÞÌ ÍËÔÎÑÕÑÌ, Ä ÑÔÐÑÄÐÑÏ ÎÑÍÂÎË-
ÊÑÄÂÐ ÐÂ ÂÕÑÏÇ A. °ÆÐÂÍÑ ÒÇÓÇÐÑÔ ÊÂÓâÆÂ ÒÓË ÑÃÓÂÊÑÄÂÐËË
ÄÑÆÑÓÑÆÐÑÌ ÔÄâÊË ÏÑÉÇÕ ÃÞÕß ÔÍÑÏÒÇÐÔËÓÑÄÂÐ ËÐÞÏË
à××ÇÍÕÂÏË Ë, ÔÎÇÆÑÄÂÕÇÎßÐÑ, ÐÇ ÏÑÉÇÕ ÔÎÖÉËÕß ÍÓËÕÇÓËÇÏ
ÒÓËÔÖÕÔÕÄËâ ÄÑÆÑÓÑÆÐÑÌ ÔÄâÊË.

³ÓÇÆË ÔÑÇÆËÐÇÐËÌ, ÐÂ ÒÓËÏÇÓÇ ÍÑÕÑÓÞØ Ä ÓÂÃÑÕÇ 72 ËÔÔÎÇ-
ÆÑÄÂÐÞ ÄÊÂËÏÑÆÇÌÔÕÄËâ C7H_O, ÃÞÎË ÍÑÏÒÎÇÍÔÞ ØÎÑÓÑ-
×ÑÓÏÂ Ô ÂÙÇÕÑÐÑÏ Ë ×ÑÓÏÂÎßÆÇÅËÆÑÏ. £ àÕËØ ÍÑÏÒÎÇÍÔÂØ
ÒÑÏËÏÑ ÍÓËÕËÚÇÔÍËØ ÕÑÚÇÍ (3,71), ÔÑÑÕÄÇÕÔÕÄÖáÜËØ ÄÑÆÑ-
ÓÑÆÐÑÌ ÔÄâÊË H_O, ÒÓËÔÖÕÔÕÄÑÄÂÎË ÍÓËÕËÚÇÔÍËÇ ÕÑÚÍË,
ÑÕÄÇÚÂáÜËÇ ÍÑÐÕÂÍÕÂÏ H_Cl. ¿ÕË ÍÑÐÕÂÍÕÞ, ÍÑÕÑÓÞÇ ËÊ
ÅÇÑÏÇÕÓËÚÇÔÍËØ ÔÑÑÃÓÂÉÇÐËÌ ÐÇÎßÊâ ÃÞÎÑ ÍÎÂÔÔË×ËÙËÓÑÄÂÕß
ÍÂÍ ÒÑÎÐÑÙÇÐÐÞÇ ÄÑÆÑÓÑÆÐÞÇ ÔÄâÊË, ÂÄÕÑÓÞ ÔÓÂÄÐËÄÂÎË Ô
ÄÑÆÑÓÑÆÐÞÏË ÔÄâÊâÏË C7H_O, Ë ÍÎÂÔÔË×ËÍÂÙËË ËØ ÍÂÍ
ÄÑÆÑÓÑÆÐÞØ ÔÄâÊÇÌ, ÔÕÓÑÅÑ ÅÑÄÑÓâ, ÒÓÇÒâÕÔÕÄÑÄÂÎË ÕÑÎßÍÑ
ÍÓËÕÇÓËË 4 Ë 7 (ÄÊÂËÏÐÑÇ ÒÓÑÐËÍÐÑÄÇÐËÇ ÂÕÑÏÑÄ ÄÑÆÑÓÑÆÂ Ë
ÂÍÙÇÒÕÑÓÂ, Â ÕÂÍÉÇ ËÊÏÇÐÇÐËÇ ÑÃÝÇÏÂ ÂÕÑÏÂ ÄÑÆÑÓÑÆÂ), ÐÂ
ÍÑÕÑÓÞÇ, ÑÚÇÄËÆÐÑ, ÐÂËÃÑÎßÛÇÇ ÄÎËâÐËÇ ÑÍÂÊÞÄÂáÕ ÅÇÑÏÇÕ-
ÓËÚÇÔÍËÇ ØÂÓÂÍÕÇÓËÔÕËÍË ÄÊÂËÏÑÆÇÌÔÕÄËâ.

´ÂÍËÏ ÑÃÓÂÊÑÏ, ÐÇÎßÊâ ÊÂÍÎáÚËÕß, ÚÕÑ Ä ÓÂÃÑÕÇ 72 Ô×ÑÓ-
ÏÖÎËÓÑÄÂÐÞ ÑÆÐÑÊÐÂÚÐÞÇ ÍÓËÕÇÓËË ÄÑÆÑÓÑÆÐÑÌ ÔÄâÊË,
ÒÑÊÄÑÎâáÜËÇ ÄÞÆÇÎËÕß ÇÇ ÐÂ ÑÔÐÑÄÂÐËË ÕÇÑÓËËAIM.°ÆÐÂÍÑ
ÒÓËÄÇÆÇÐÐÞÇ ÄÞÛÇ ÆÂÐÐÞÇ ÆÂáÕ ÒÓÇÆÔÕÂÄÎÇÐËÇ Ñ ÕÑÏ, ÍÂÍ
ÒÑÆÑÃÐÑÇ ÔÄâÊÞÄÂÐËÇ ÑÃÞÚÐÑ ÒÓÑâÄÎâÇÕ ÔÇÃâ Ä ÕÑÒÑÎÑÅËË
×ÖÐÍÙËË ÓÂÔÒÓÇÆÇÎÇÐËâ àÎÇÍÕÓÑÐÐÑÌ ÒÎÑÕÐÑÔÕË r(r), Ë ÏÑÅÖÕ
ÃÞÕß ËÔÒÑÎßÊÑÄÂÐÞ ÆÎâ ÂÐÂÎËÊÂ ÓÂÊÎËÚÐÞØ ÔÄâÊÇÌ Ô ÖÚÂÔÕËÇÏ
ÂÕÑÏÑÄ ÄÑÆÑÓÑÆÂ. ³ÕÑËÕ ÑÕÏÇÕËÕß, ÚÕÑ ËÊÏÇÐÇÐËâ ËÐÕÇ-
ÅÓÂÎßÐÞØ ÔÄÑÌÔÕÄ ÂÕÑÏÑÄ ÄÑÆÑÓÑÆÂ, ÑÔÑÃÇÐÐÑ àÐÇÓÅËË,
ÃÑÎÇÇ ÐÂÅÎâÆÐÞ Ë ÎÇÅÚÇ ÒÑÆÆÂáÕÔâ ÂÐÂÎËÊÖ, ÚÇÏ ÔÄÑÌÔÕÄÂ
ÍÓËÕËÚÇÔÍËØ ÕÑÚÇÍ.

4. £ÊÂËÏÑÆÇÌÔÕÄËâ H_H

ªÐÕÇÓÇÔÐÞÏ ÒÓËÏÇÐÇÐËÇÏ ÒÇÓÇÚËÔÎÇÐÐÞØ ÍÓËÕÇÓËÇÄ ÄÑÆÑ-
ÓÑÆÐÑÌ ÔÄâÊË âÄÎâÇÕÔâ ÂÐÂÎËÊ ÍÑÐÕÂÍÕÑÄ H_H Ë ÑÙÇÐÍÂ ËØ
àÐÇÓÅÇÕËÍË.

³ÕÓÑÅÑ ÅÑÄÑÓâ, ÍÑÐÕÂÍÕÞ H_HÏÑÅÖÕ ÃÞÕß ÓÂÊÆÇÎÇÐÞ ÐÂ
ÆÄÂ ÑÔÐÑÄÐÞØ ÍÎÂÔÔÂ: 1) ÕÂÍ ÐÂÊÞÄÂÇÏÞÇ ÆËÄÑÆÑÓÑÆÐÞÇ
ÔÄâÊË, ÑÕÄÇÚÂáÜËÇ ÄÊÂËÏÑÆÇÌÔÕÄËá A7Hd+_Hd77B
(ÔÏ.77) Ë ÍÎÂÔÔË×ËÙËÓÖÇÏÞÇ ÍÂÍ ÑÔÑÃÞÌ ÕËÒ ÄÑÆÑÓÑÆÐÞØ
ÔÄâÊÇÌ Ë ÔÒÇÍÕÓÑÔÍÑÒËÚÇÔÍËÏË ÏÇÕÑÆÂÏË, Ë Ä ÔÑÑÕÄÇÕÔÕÄËË Ô
ÍÓËÕÇÓËâÏË ±ÑÒÇÎßÇÓÂ; 2) ÕÂÍ ÐÂÊÞÄÂÇÏÞÇ ÄÂÐ-ÆÇÓ-ÄÂÂÎß-
ÔÑÄÞ ÄÊÂËÏÑÆÇÌÔÕÄËâ,10 ë 12 ÍÑÕÑÓÞÇ ÑÕÄÇÚÂáÕ ÄÊÂËÏÑÆÇÌ-
ÔÕÄËá ÒÓÑÔÕÓÂÐÔÕÄÇÐÐÑ ÔÃÎËÉÇÐÐÞØ ÂÕÑÏÑÄ ÄÑÆÑÓÑÆÂ,
ÐÇÔÖÜËØ ÃÎËÊÍËÇ ËÎË ÑÆËÐÂÍÑÄÞÇ ÊÂÓâÆÞ.

¥ËÄÑÆÑÓÑÆÐÞÇ ÔÄâÊË ÔÖÜÇÔÕÄÇÐÐÑ ÃÑÎÇÇ ÓÇÆÍÑÇ âÄÎÇÐËÇ,
ÚÇÏ ÄÂÐ-ÆÇÓ-ÄÂÂÎßÔÑÄÞ ÍÑÐÕÂÍÕÞ H_H, Ë ÃÞÎË ÑÕÍÓÞÕÞ
ÕÑÎßÍÑ Ä ÍÑÐÙÇ XX Ä.78 °ÆÐÂÍÑ Ô ÕÑÚÍË ÊÓÇÐËâ ÎÑÅËÍË ËÊÎÑ-
ÉÇÐËâ ËØ ÃÖÆÇÕ ÖÆÑÃÐÇÇ ÓÂÔÔÏÑÕÓÇÕß Ä ÒÇÓÄÖá ÑÚÇÓÇÆß, ÕÂÍ
ÍÂÍ Ä 1998 Å. Ä ÓÂÃÑÕÇ 79 ÃÞÎÑ ÒÑÍÂÊÂÐÑ, ÚÕÑ ÆÎâ ÐËØ ÔÑÃÎá-
ÆÂáÕÔâ ÄÔÇ ÑÒËÔÂÐÐÞÇ Ä ÓÂÊÆÇÎÇ IV.3 ÍÓËÕÇÓËË ÄÑÆÑÓÑÆÐÑÌ
ÔÄâÊË.

¡ÄÕÑÓÞ àÕÑÅÑ ËÔÔÎÇÆÑÄÂÐËâ ÓÂÔÔÏÂÕÓËÄÂÎË ÆËÄÑÆÑÓÑÆ-
ÐÞÇ ÔÄâÊË ÐÂ ÒÓËÏÇÓÇ ÆËÏÇÓÂ (BH3NH3)2 . £ÞÃÑÓ ËÏÇÐÐÑ
ÆÂÐÐÑÅÑ ÔÑÇÆËÐÇÐËâ Ä ÍÂÚÇÔÕÄÇ ÏÑÆÇÎßÐÑÅÑ ÐÇ ÔÎÖÚÂÇÐ:
BH3NH3 ì ÑÆËÐ ËÊ ÐÂËÃÑÎÇÇ ËÊÖÚÇÐÐÞØ ÒÓËÏÇÓÑÄ ÆËÄÑÆÑ-
ÓÑÆÐÑÌ ÔÄâÊË ÄËÆÂ A7Hd+_Hd77B. ¿ÕÑ ÔÑÇÆËÐÇÐËÇ ÒÑÆ-
ÓÑÃÐÑ ÓÂÔÔÏÑÕÓÇÐÑ Ä ÑÔÐÑÄÑÒÑÎÂÅÂáÜÇÌ ÍÓËÔÕÂÎÎÑÅÓÂ×ËÚÇ-
ÔÍÑÌ ÓÂÃÑÕÇ ¬ÓàÃÕÓË Ë ³ËÅÃÂÐÂ ÒÑ ÆËÄÑÆÑÓÑÆÐÞÏ ÔÄâÊâÏ.80

±ÑÍÂÊÂÐÑ, ÚÕÑ àÐÇÓÅËâ ÕÂÍÑÌ ÔÄâÊË Ä ÖÍÂÊÂÐÐÑÏ ÆËÏÇÓÇ
ÏÑÉÇÕ ÃÞÕß ÑÙÇÐÇÐÂ Ä *6 ÍÍÂÎ .ÏÑÎß71. ° ÒÓËÔÖÕÔÕÄËË
ÔËÎßÐÞØ ÏÇÉÏÑÎÇÍÖÎâÓÐÞØ ÄÊÂËÏÑÆÇÌÔÕÄËÌ Ä BH37NH3

ÅÑÄÑÓËÕ ÕÂÍÉÇ ÇÅÑ ÂÐÑÏÂÎßÐÑ ÄÞÔÑÍÂâ ÕÇÏÒÇÓÂÕÖÓÂ ÒÎÂÄÎÇ-
ÐËâ ì ÐÂ 2858 ÄÞÛÇ, ÚÇÏ ÆÎâ ËÊÑàÎÇÍÕÓÑÐÐÑÅÑ àÕÂÐÂ.

´ÂÍËÏ ÑÃÓÂÊÑÏ, ÇÔÎË ÃÞ ÆËÄÑÆÑÓÑÆÐÞÇ ÄÊÂËÏÑÆÇÌÔÕÄËâ Ä
ÆËÏÇÓÇ (BH3NH3)2 ÐÇÎßÊâ ÃÞÎÑ ÑÒËÔÂÕß Ä ÓÂÏÍÂØ ÍÓËÕÇÓËÇÄ
ÄÑÆÑÓÑÆÐÑÌ ÔÄâÊË ÒÑ ±ÑÒÇÎßÇÓÖ, àÕÑ ÅÑÄÑÓËÎÑ ÃÞ, Ä ÒÇÓÄÖá
ÑÚÇÓÇÆß, Ñ ÐÇÔÑÔÕÑâÕÇÎßÐÑÔÕË ÔÂÏËØ ÍÓËÕÇÓËÇÄ. ¯Ñ ÒÑÆÓÑÃ-
ÐÞÌ ÂÐÂÎËÊ ÄÊÂËÏÑÆÇÌÔÕÄËÌ Ä ÆËÏÇÓÇ ÒÑÆÕÄÇÓÆËÎ ÒÓËÏÇÐË-
ÏÑÔÕß àÕËØ ÍÓËÕÇÓËÇÄ Ë ÄÑÊÏÑÉÐÑÔÕß ÒÑÔÕÓÑÇÐËâ ÍÑÓÓÇÎâÙËË
ÏÇÉÆÖ ËÐÕÇÐÔËÄÐÑÔÕßá ÄÊÂËÏÑÆÇÌÔÕÄËâ Ë ÔÕÇÒÇÐßá ËÊÏÇÐÇ-
ÐËâ ËÐÕÇÅÓÂÎßÐÞØ ÔÄÑÌÔÕÄ ÂÕÑÏÑÄ ÄÑÆÑÓÑÆÂ, ÕÂÍ ÍÂÍ Ä ÆËÏÇÓÇ
(ÓËÔ. 1) ÒÓËÔÖÕÔÕÄÑÄÂÎÑ ÆÄÂ ÕËÒÂ ÆËÄÑÆÑÓÑÆÐÞØ ÔÄâÊÇÌ
ÓÂÊÎËÚÐÑÌ ÒÓÑÚÐÑÔÕË. ¯ÂÒÓËÏÇÓ, ÆÎâ ÃÑÎÇÇ ÔËÎßÐÑÌ ÆËÄÑÆÑ-
ÓÑÆÐÑÌ ÔÄâÊË àÐÇÓÅËâ ÍËÔÎÑÕÐÑÅÑ ÂÕÑÏÂ ÄÑÆÑÓÑÆÂ ÒÑÄÞÛÂ-
ÎÂÔß ÐÂ 30.4 ÍÍÂÎ .ÏÑÎß71, Â ÆÎâ ÃÑÎÇÇ ÔÎÂÃÑÌ ì ÎËÛß ÐÂ
17.7 ÍÍÂÎ .ÏÑÎß71.

£ ÓÂÃÑÕÇ 81 ÒÑÆÓÑÃÐÑ ÓÂÔÔÏÂÕÓËÄÂÎÔâ ËÐÑÌ ÕËÒ ÄÊÂËÏÑ-
ÆÇÌÔÕÄËÌ H_H, ÍÑÕÑÓÞÌ ÏÑÉÐÑ ÐÂÊÄÂÕß, Ä ÒÓÑÕËÄÑÒÑÎÑÉ-
ÐÑÔÕß ÆËÄÑÆÑÓÑÆÐÞÏ ÔÄâÊâÏ, ÂÕÕÓÂÍÕËÄÐÞÏ ÄÂÐ-ÆÇÓ-
ÄÂÂÎßÔÑÄÞÏ ÄÊÂËÏÑÆÇÌÔÕÄËÇÏ ÂÕÑÏÑÄ ÄÑÆÑÓÑÆÂ. £ÐÖÕÓËÏÑ-
ÎÇÍÖÎâÓÐÞÇ H_H-ÄÊÂËÏÑÆÇÌÔÕÄËâ ÒÑÆÑÃÐÑÅÑ ÓÑÆÂ ÄÔÕÓÇ-
ÚÂáÕÔâ Ä ÑÔÐÑÄÐÑÏ Ä ÂÓÑÏÂÕËÚÇÔÍËØ ÔÑÇÆËÐÇÐËâØ, Ë Ä
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ÖÍÂÊÂÐÐÑÌ ÓÂÃÑÕÇ ÑÐË ÕÂÍÉÇ ËÊÖÚÂÎËÔß ÐÂ ÒÓËÏÇÓÇ ÍÑÐÆÇÐÔË-
ÓÑÄÂÐÐÞØ ÂÓÑÏÂÕËÚÇÔÍËØ ÔËÔÕÇÏ (ÓËÔ. 2). ³ÎÇÆÖÇÕ ÑÕÏÇÕËÕß,
ÚÕÑ ÂÕÕÓÂÍÕËÄÐÑÔÕß ÒÑÆÑÃÐÞØ ÄÊÂËÏÑÆÇÌÔÕÄËÌ ÚÂÔÕÑ ÒÑÆÄÇÓ-
ÅÂÇÕÔâ ÔÑÏÐÇÐËá ÍÓËÕËÍÂÏË ÕÇÑÓËË ¢ÇÌÆÇÓÂ (ÔÏ., ÐÂÒÓËÏÇÓ,
ÃÑÎÇÇ ÒÑÊÆÐáá ÓÂÃÑÕÖ 82). ±ÓË àÕÑÏ ÐÂËÃÑÎÇÇ ÔÑÏÐËÕÇÎß-
ÐÞÏ ÑÃÝÇÍÕÑÏ ÒÓÇÆÔÕÂÄÎâÇÕÔâ ÒÎÑÔÍËÌ ÃË×ÇÐËÎ, Ä ÍÑÕÑÓÑÏ
ÑÕÕÂÎÍËÄÂÐËÇ ÂÕÑÏÑÄ ÄÑÆÑÓÑÆÂ ÍÂÉÇÕÔâ ÑÚÇÄËÆÐÞÏ Ô ÒÑÊË-
ÙËÌ äØËÏËÚÇÔÍÑÌ ÎÑÅËÍËã.

°ÆÐÂÍÑ ÂÐÂÎËÊ ËÐÕÇÅÓÂÎßÐÞØ ÔÄÑÌÔÕÄ ÂÕÑÏÑÄ ÄÑÆÑÓÑÆÂ
ÔÄËÆÇÕÇÎßÔÕÄÖÇÕ Ñ ÒÑÐËÉÇÐËË àÐÇÓÅËË (ÐÂ 4 ë 6 ÍÍÂÎ .ÏÑÎß71)
Ë ÊÂÓâÆÂ (ÐÂ 0.02 ë 0.03 Ç) ÐÂ ÑÃÑËØ ÂÕÑÏÂØ ÄÑÆÑÓÑÆÂ, ÄÔÕÖ-
ÒÂáÜËØ Ä H_H-ÄÊÂËÏÑÆÇÌÔÕÄËÇ. °ÕÏÇÕËÏ, ÚÕÑ àÕÂ ØÂÓÂÍÕÇ-
ÓËÔÕËÍÂ ÄÂÐ-ÆÇÓ-ÄÂÂÎßÔÑÄÞØ ÍÑÐÕÂÍÕÑÄ H_H Ë ÇÔÕß ËØ
×ÖÐÆÂÏÇÐÕÂÎßÐÑÇ ÑÕÎËÚËÇ ÑÕ ÆËÄÑÆÑÓÑÆÐÞØ ÔÄâÊÇÌ, Ä ÍÑÕÑ-
ÓÞØ Ö ÑÆÐÑÅÑ ËÊ ÂÕÑÏÑÄ ÄÑÆÑÓÑÆÂ ÊÂÓâÆ Ë àÐÇÓÅËâ ÖÏÇÐß-
ÛÂáÕÔâ.

³ÑÏÐÇÐËâ ÒÑ ÒÑÄÑÆÖ ÂÕÕÓÂÍÕËÄÐÑÔÕË H_H-ÄÊÂËÏÑ-
ÆÇÌÔÕÄËÌ Ä ÒÎÑÔÍÑÏ ÃË×ÇÐËÎÇ Ë ÒÑÆÑÃÐÞØ ÔÑÇÆËÐÇÐËâØ
ÏÑÅÖÕ ÃÞÕß ÓÂÊÓÇÛÇÐÞ ÒÖÕÇÏ ÔÎÇÆÖáÜËØ ÓÂÔÔÖÉÆÇÐËÌ: ØÑÕâ
ÔÃÎËÉÇÐËÇ ÂÕÑÏÑÄ ÄÑÆÑÓÑÆÂ ÐÇÄÞÅÑÆÐÑ Ô ÕÑÚÍË ÊÓÇÐËâ ÓÂÊ-
ÐËÙÞ Ä àÐÇÓÅËË ÏÇÉÆÖ ÍÑÐ×ÑÓÏÇÓÂÏË, ÒÓË ÑÒÕËÏËÊËÓÑÄÂÐ-
ÐÑÌ ÏÑÎÇÍÖÎâÓÐÑÌ ÅÇÑÏÇÕÓËË ÔËÎÞ ÐÂ ÂÕÑÏÂØ, ÒÑ
ÑÒÓÇÆÇÎÇÐËá, ÓÂÄÐÞ ÐÖÎá. ³ÎÇÆÑÄÂÕÇÎßÐÑ, ÑÕÕÂÎÍËÄÂÐËÇ
ÏÇÉÆÖ ÔÃÎËÉÇÐÐÞÏË ÂÕÑÏÂÏË ÄÑÆÑÓÑÆÂ ÊÂÄÇÆÑÏÑ ÑÕÔÖÕ-
ÔÕÄÖÇÕ. ¯ÂÒÓÑÕËÄ, ÔÑÅÎÂÔÐÑ ÂÐÂÎËÊÖ àÐÇÓÅËÌ ÂÕÑÏÑÄ, ÔÃÎË-
ÉÇÐÐÞÇ ÂÕÑÏÞ ÄÑÆÑÓÑÆÂ ÄÐÑÔâÕ ÊÐÂÚËÕÇÎßÐÞÌ (ÔÖÏÏÂÓÐÑ
20.8 ÍÍÂÎ .ÏÑÎß71 ÆÎâ ÒÎÑÔÍÑÅÑ ÃË×ÇÐËÎÂ) ÄÍÎÂÆ Ä ÔÕÂÃËÎË-
ÊÂÙËá ÕÂÍËØ ÔÕÓÖÍÕÖÓ. °ÔÐÑÄÐÑÇ ÉÇ ÄÑÊÓÂÔÕÂÐËÇ àÐÇÓÅËË Ä
ÒÎÑÔÍÑÏ ÃË×ÇÐËÎÇ ÒÓËØÑÆËÕÔâ ÐÂ ÂÕÑÏÞ ÒÓË ÑÆËÐÂÓÐÑÌ
ÔÄâÊË C7C (C1 Ë C7) Ë ÑÒÓÇÆÇÎâÇÕÔâ ÖÆÎËÐÇÐËÇÏ àÕÑÌ ÔÄâÊË
ÐÂ 0.0086�A ÒÑ ÔÓÂÄÐÇÐËá Ô ÓÂÄÐÑÄÇÔÐÞÏ ÍÑÐ×ÑÓÏÇÓÑÏ
(ÖÅÑÎ ÓÂÊÄÑÓÑÕÂ 448). ³ÖÏÏÂ ÄÔÇØ ËÊÏÇÐÇÐËÌ ÂÕÑÏÐÞØ
àÐÇÓÅËÌ Ä ÏÑÎÇÍÖÎÇ ÒÓËÄÑÆËÕ Í ÖÄÇÎËÚÇÐËá àÐÇÓÅËË Ä
2.1 ÍÍÂÎ .ÏÑÎß71 ÒÑ ÔÓÂÄÐÇÐËá Ô ÓÂÄÐÑÄÇÔÐÞÏ ÍÑÐ×ÑÓÏÇ-
ÓÑÏ. ´ÂÍËÏ ÑÃÓÂÊÑÏ, ÕÇÑÓËâ ¢ÇÌÆÇÓÂ ÐÇ ÒÓÇÆÔÍÂÊÞÄÂÇÕ
ÒÑÄÞÛÇÐÐÑÌ ÑÕÐÑÔËÕÇÎßÐÑÌ ÔÕÂÃËÎßÐÑÔÕË ÃË×ÇÐËÎÂ, ÑÐÂ
ÎËÛß ÒÑÊÄÑÎâÇÕ ÓÂÊÎÑÉËÕß ÐÂ ÍÑÏÒÑÐÇÐÕÞ ÓÂÊÐËÙÖ Ä àÐÇÓÅËË
ÏÇÉÆÖ ÍÑÐ×ÑÓÏÇÓÂÏË Ë ÒÑÎÖÚËÕß ÃÑÎÇÇ ÕÑÚÐÑÇ ÒÓÇÆÔÕÂÄÎÇ-
ÐËÇ Ñ ÒÓËÓÑÆÇ ÄÐÖÕÓËÏÑÎÇÍÖÎâÓÐÞØ ÄÊÂËÏÑÆÇÌÔÕÄËÌ Ä ÐËØ.

±ÑÎÖÚÇÐÐÞÇ ÆÂÐÐÞÇ Ñ ÄÐÖÕÓËÏÑÎÇÍÖÎâÓÐÞØ ÍÑÐÕÂÍÕÂØ
H_H ÏÑÅÖÕ ÃÞÕß ËÔÒÑÎßÊÑÄÂÐÞ Ë ÆÎâ ÂÐÂÎËÊÂ ÒÑÆÑÃÐÞØ
ÄÊÂËÏÑÆÇÌÔÕÄËÌ Ä ÃÑÎÇÇ ÔÎÑÉÐÞØ ÔÕÓÖÍÕÖÓÂØ, Ä ÕÑÏ ÚËÔÎÇ ÐÂ
ÑÔÐÑÄÂÐËË àÍÔÒÇÓËÏÇÐÕÂÎßÐÞØ ÆÂÐÐÞØ.

°ÆÐÑÌ ËÊ ÒÑÔÎÇÆÐËØ ÓÂÃÑÕ ÕÂÍÑÅÑ ÓÑÆÂ ÃÞÎÑ ËÔÔÎÇÆÑÄÂ-
ÐËÇ 4-ÏÇÕËÎÕÇÕÓÂÅÇÎËÙÇÐÂ.83 ¥ÂÉÇ ÒÑ ÔÕÓÖÍÕÖÓÇ àÕÑÅÑ ÔÑÇÆË-
ÐÇÐËâ (ÓËÔ. 3) ÏÑÉÐÑ ÒÓÇÆÒÑÎÑÉËÕß ÐÂÎËÚËÇ H_H-
ÄÊÂËÏÑÆÇÌÔÕÄËâ ÏÇÉÆÖ ÔÃÎËÉÇÐÐÞÏË ÂÕÑÏÂÏË H1 Ë H12.
±ÑÔÍÑÎßÍÖ àÕË ÂÕÑÏÞ ÄÑÆÑÓÑÆÂ ÐÂØÑÆâÕÔâ Ä ÄÇÔßÏÂ ÔØÑÆÐÑÏ
ÑÍÓÖÉÇÐËË, ËØ ÄÊÂËÏÑÆÇÌÔÕÄËÇ ÊÂÄÇÆÑÏÑ ÐÇÎßÊâ ÍÎÂÔ-
ÔË×ËÙËÓÑÄÂÕß ÍÂÍ ÆËÄÑÆÑÓÑÆÐÖá ÔÄâÊß (ÍÂÍ ÃÞÎÑ ÔÍÂÊÂÐÑ
ÄÞÛÇ, Ä ÆËÄÑÆÑÓÑÆÐÑÌ ÔÄâÊË, ÑÒËÔÞÄÂÇÏÑÌ ÔØÇÏÑÌ
A7Hd+_Hd77B, ÑÆËÐ ÂÕÑÏ ÄÑÆÑÓÑÆÂ ÑÃâÊÂÕÇÎßÐÑ ÄÞÔÕÖ-

H

C

¬´ (3,+1)

¬´ (3,71)

²ËÔ. 1. ®ÑÎÇÍÖÎâÓÐÞÌ ÅÓÂ× ÆËÏÇÓÂ (BH3NH3)2 .79

a b c

d e

H

C

¬´ (3,+1)

¬´ (3,71)

²ËÔ. 2. ®ÑÎÇÍÖÎâÓÐÞÇ ÅÓÂ×Þ ×ÇÐÂÐÕÓÇÐÂ (a), ØÓËÊÇÐÂ (b), 9,10-ÆËÅËÆÓÑ×ÇÐÂÐÕÓÇÐÂ (c), ÆËÃÇÐÊÑ[a, j ]ÂÐÕÓÂÙÇÐÂ (d ) Ë ÒÎÑÔÍÑÅÑ
ÍÑÐ×ÑÓÏÇÓÂ ÃË×ÇÐËÎÂ (e).81
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ÒÂÇÕ Ä ÓÑÎË ÂÍÙÇÒÕÑÓÂ ÄÑÆÑÓÑÆÐÑÌ ÔÄâÊË, Â ÆÓÖÅÑÌ ì
Ä ÍÂÚÇÔÕÄÇ ÆÑÐÑÓÂ). ²ÂÔÚÇÕ ÏÑÎÇÍÖÎÞ Ä ÅÂÊÑÄÑÌ ×ÂÊÇ ÒÑÆÕÄÇÓ-
ÆËÎ àÕÑ ÒÓÇÆÒÑÎÑÉÇÐËÇ Ë ÒÓÇÆÔÍÂÊÂÎ, ÚÕÑ àÐÇÓÅËË ÂÕÑÏÑÄ H1
Ë H12 ÆÑÎÉÐÞ ÒÑÐËÊËÕßÔâ ÐÂ 4.2 Ë 3.6 ÍÍÂÎ .ÏÑÎß71 ÔÑÑÕ-
ÄÇÕÔÕÄÇÐÐÑ ÑÕÐÑÔËÕÇÎßÐÑ ÑÔÕÂÎßÐÞØ ÂÕÑÏÑÄ ÄÑÆÑÓÑÆÂ Ä
ÏÑÎÇÍÖÎÇ, ÚÕÑ ÒÑÊÄÑÎËÎÑ ÑÙÇÐËÕß ÎÑÍÂÎßÐÖá àÐÇÓÅËá ÔÕÂÃË-
ÎËÊÂÙËË ÊÂ ÔÚÇÕ H_H-ÄÊÂËÏÑÆÇÌÔÕÄËÌ Ä 7 ë 8 ÍÍÂÎ .ÏÑÎß71.
£ àÕÑÌ ÓÂÃÑÕÇ ÐÂ ÑÔÐÑÄÂÐËË ÓÇÊÖÎßÕÂÕÑÄ ÒÓÇÙËÊËÑÐÐÑÅÑ
ÓÇÐÕÅÇÐÑÆË×ÓÂÍÙËÑÐÐÑÅÑ ËÔÔÎÇÆÑÄÂÐËâ ÃÞÎÑ ÒÓÑÄÇÆÇÐÑ
ÕÂÍÉÇ ÏÖÎßÕËÒÑÎßÐÑÇ ÖÕÑÚÐÇÐËÇ àÎÇÍÕÓÑÐÐÑÌ ÒÎÑÕÐÑÔÕË
4-ÏÇÕËÎÕÇÕÓÂÅÇÎËÙÇÐÂ, ÑÆÐÂÍÑ, Í ÔÑÉÂÎÇÐËá, ÇÅÑ ÕÑÚÐÑÔÕß
ÑÍÂÊÂÎÂÔß ÐÇÆÑÔÕÂÕÑÚÐÑÌ ÆÎâ ÒÑÎÖÚÇÐËâ ÓÂÊÖÏÐÞØ ÊÐÂÚÇÐËÌ
ÊÂÓâÆÑÄ ÐÂ ÂÕÑÏÂØ ÄÑÆÑÓÑÆÂ, ÒÑàÕÑÏÖ ËÔÔÎÇÆÑÄÂÕÇÎâÏ ÒÓË-
ÛÎÑÔß ÑÅÓÂÐËÚËÕßÔâ ÔÓÂÄÐÇÐËÇÏ ÕÑÒÑÎÑÅËÚÇÔÍËØ ØÂÓÂÍÕÇ-
ÓËÔÕËÍ ¬´ (3,71), ÔÑÑÕÄÇÕÔÕÄÖáÜÇÌ ÍÑÐÕÂÍÕÖ H_H. ¿ÕË
ÆÂÐÐÞÇ ÒÑÍÂÊÂÎË ØÑÓÑÛÇÇ ÔÑÅÎÂÔËÇ ÏÇÉÆÖ ÕÇÑÓËÇÌ Ë àÍÔÒÇÓË-
ÏÇÐÕÑÏ. £ ÍÓËÔÕÂÎÎÇ ÃÞÎ ÕÂÍÉÇ ÑÃÐÂÓÖÉÇÐ ÓâÆ ÃÑÎÇÇ ÔÎÂÃÞØ
ÏÇÉÏÑÎÇÍÖÎâÓÐÞØ ÄÊÂËÏÑÆÇÌÔÕÄËÌ C7H_H7C.

´ÂÍËÏ ÑÃÓÂÊÑÏ, ÕÇÑÓËâ AIM Ë ËÊÖÚÇÐËÇ ËÐÕÇÅÓÂÎßÐÞØ
ÔÄÑÌÔÕÄ ÂÕÑÏÐÞØ ÃÂÔÔÇÌÐÑÄ Ä ÇÇ ÓÂÏÍÂØ ÒÑÊÄÑÎâáÕ ÒÑÎÖÚËÕß
ÏÐÑÉÇÔÕÄÑ ÆÑÒÑÎÐËÕÇÎßÐÞØ ÒÂÓÂÏÇÕÓÑÄ, ØÂÓÂÍÕÇÓËÊÖáÜËØ
ØËÏËÚÇÔÍÑÇ ÔÄâÊÞÄÂÐËÇ, Ë, Ä ÚÂÔÕÐÑÔÕË, ÓÂÊÎËÚÂÕß ÅÇÑÏÇÕÓË-
ÚÇÔÍË ÔØÑÆÐÞÇ, ÐÑ ÓÂÊÐÞÇ ÒÑ ÒÓËÓÑÆÇ ÕËÒÞ ÏÇÉÂÕÑÏÐÞØ
ÄÊÂËÏÑÆÇÌÔÕÄËÌ.

5. ªÔÔÎÇÆÑÄÂÐËÇ ÒÓÑÙÇÔÔÂ ÓÂÊÓÞÄÂ ÔÄâÊË

©ÂÆÂÚÂ ÓÂÔÚÇÕÂ àÐÇÓÅËË ÓÂÊÓÞÄÂ ÔÄâÊË ÄÔÕÓÇÚÂÇÕÔâ ÆÑÔÕÂ-
ÕÑÚÐÑ ÚÂÔÕÑ, ÑÆÐÂÍÑ ÆÎâ ÇÇ ÓÇÛÇÐËâ, ÍÂÍ ÒÓÂÄËÎÑ, ÒÓËØÑÆËÕÔâ
ÒÓËÏÇÐâÕß ÑÚÇÐß ÓÇÔÖÓÔÑÇÏÍËÇ ÓÂÔÚÇÕÐÞÇ ÏÇÕÑÆÞ,84 ÕÂÍËÇ
ÍÂÍ CCSD(T),85, 86 MP2 Ë MP4 Ô ÃÑÎßÛËÏË ÃÂÊËÔÐÞÏË ÐÂÃÑ-
ÓÂÏË 87 Ë ÒÓÑÕÑÍÑÎÞ Gn (ÔÏ.88, 89). ³ ÖÄÇÎËÚÇÐËÇÏ ÓÂÊÏÇÓÂ
ÏÑÎÇÍÖÎÞ ÒÓËÏÇÐÇÐËÇ ÒÑÆÑÃÐÞØ ÏÇÕÑÆÑÄ ÃÞÔÕÓÑ ÔÕÂÐÑÄËÕÔâ
ÐÇÙÇÎÇÔÑÑÃÓÂÊÐÞÏ. ±ÑàÕÑÏÖ ¥Ë­ÂÃÓËÑ 90 Ë ²ÂÌÕÑÏ Ô
ÔÑÕÓ.91 ë 93 ÃÞÎÑ ÓÂÊÓÂÃÑÕÂÐÑ ÒÓËÏÇÐÇÐËÇ ÏÇÕÑÆÂ ÎÑÍÂÎßÐÑ
ÒÎÑÕÐÑÅÑ ÃÂÊËÔÐÑÅÑ ÐÂÃÑÓÂ (Local Dense Basis Set, LDBS)94

ÆÎâ ÓÂÔÚÇÕÂ àÐÇÓÅËÌ ÔÄâÊÇÌ. ®ÇÕÑÆ LDBS ÊÂÍÎáÚÂÇÕÔâ Ä
ËÔÒÑÎßÊÑÄÂÐËË ÓÂÊÎËÚÐÞØ ÃÂÊËÔÐÞØ ÐÂÃÑÓÑÄ ÆÎâ ÂÕÑÏÑÄ
ÑÆÐÑÌ Ë ÕÑÌ ÉÇ ÏÑÎÇÍÖÎÞ, ÒÓË àÕÑÏ, ÇÔÕÇÔÕÄÇÐÐÑ, ÆÎâ ÂÕÑÏÑÄ
Ä ÚÂÔÕË ÏÑÎÇÍÖÎÞ, ÒÓÇÆÔÕÂÄÎâáÜÇÌ ËÐÕÇÓÇÔ, ËÔÒÑÎßÊÖÇÕÔâ

ÊÐÂÚËÕÇÎßÐÑ ÃÑÎßÛËÌ ÃÂÊËÔÐÞÌ ÐÂÃÑÓ, ÚÇÏ ÆÎâ ÑÔÕÂÎßÐÞØ
ÂÕÑÏÑÄ. ¿ÕÑÕ ÏÇÕÑÆ à××ÇÍÕËÄÐÑ ËÔÒÑÎßÊÑÄÂÎÔâ ÆÎâ ÖÕÑÚÐÇ-
ÐËâ ØËÏËÚÇÔÍËØ ÔÆÄËÅÑÄ Ë ÍÑÐÔÕÂÐÕ ÔÒËÐ-ÔÒËÐÑÄÑÅÑ ÄÊÂËÏÑ-
ÆÇÌÔÕÄËâ Ä ÔÒÇÍÕÓÂØ Á®² ÐÂ âÆÓÂØ 1H, 13C, 15N, 17O, 19F Ë 31P
(ÔÏ.95, 96), Ë ÇÅÑ ÒÓËÏÇÐÇÐËÇ ÆÎâ ÑÙÇÐÍË àÐÇÓÅËË ÓÂÊÓÞÄÂ
ÔÄâÊÇÌ ÍÂÉÇÕÔâ ÑÚÇÄËÆÐÞÏ: ÂÄÕÑÓÞ ÓÂÃÑÕÞ 93 ÒÓÇÆÒÑÎÑÉËÎË,
ÚÕÑ ÑÔÐÑÄÐÑÌ ÄÍÎÂÆ Ä àÐÇÓÅËá ÆËÔÔÑÙËÂÙËË ÄÐÑÔâÕ ÂÕÑÏÞ,
ÐÇÒÑÔÓÇÆÔÕÄÇÐÐÑ ÑÃÓÂÊÖáÜËÇ ÓÂÊÓÞÄÂÇÏÖá ÔÄâÊß. °ÆÐÂÍÑ
ÑÐË ÐÇ ÒÓÑÃÑÄÂÎË ÑÃÑÔÐÑÄÂÕß ÔÄÑÇ ÒÓÇÆÒÑÎÑÉÇÐËÇ ÕÇÑÓÇÕË-
ÚÇÔÍË. £ ÕÑ ÉÇ ÄÓÇÏâ ÐÂÆÇÉÐÑÇ ÑÃÑÔÐÑÄÂÐËÇ (ËÎË ÑÒÓÑÄÇÓÉÇ-
ÐËÇ) àÕÑÅÑ ÒÓÇÆÒÑÎÑÉÇÐËâ ÏÑÉÐÑ ÒÑÎÖÚËÕß ÏÇÕÑÆÂÏË ÕÇÑÓËË
AIM, ÂÐÂÎËÊËÓÖâ ËÊÏÇÐÇÐËâ ÂÕÑÏÐÞØ àÐÇÓÅËÌ ÒÓË ÓÂÊÓÞÄÇ
ÔÄâÊË.

¿ÕÑÕ ÄÑÒÓÑÔ ÃÞÎ ÒÑÆÓÑÃÐÑ ËÊÖÚÇÐ ÂÄÕÑÓÂÏË ÓÂÃÑÕÞ 97 ÐÂ
ÒÓËÏÇÓÇ ÎËÐÇÌÐÞØ ÂÎÍÂÐÑÄ ËÕÓÂÐÔ-ÂÎÍÇÐÑÄ Ô ÚÇÕÐÞÏ ÚËÔÎÑÏ
ÂÕÑÏÑÄ ÖÅÎÇÓÑÆÂ (n=2, 4, 6, 8). ¡ÐÂÎËÊ ÓÂÔÒÓÇÆÇÎÇÐËâ
ÄÇÎËÚËÐÞ DE ÅÑÏÑÎËÕËÚÇÔÍÑÅÑ ÓÂÊÓÞÄÂ ÔÄâÊË ÒÑ ÂÕÑÏÐÞÏ
ÃÂÔÔÇÌÐÂÏ ÒÓËÄÇÎ Í ÐÇÑÉËÆÂÐÐÞÏ ÓÇÊÖÎßÕÂÕÂÏ: ÑÍÂÊÂÎÑÔß,
ÚÕÑ ÆÎâ ÂÎÍÂÐÑÄ, ÐÂÚËÐÂâ Ô ÃÖÕÂÐÂ, ÓÂÊÓÞÄ ÙÇÐÕÓÂÎßÐÑÌ ÔÄâÊË
ÒÓÂÍÕËÚÇÔÍË ÐÇ ÔÍÂÊÞÄÂÇÕÔâ ÐÂ àÐÇÓÅËË ÂÕÑÏÑÄ ÖÅÎÇÓÑÆÂ,
ÖÚÂÔÕÄÖáÜËØ Ä àÕÑÌ ÔÄâÊË (ÓËÔ. 4). ¯ÂËÃÑÎÇÇ ÔÖÜÇÔÕÄÇÐÐÑ
ÒÓË ÓÂÊÓÞÄÇ ËÊÏÇÐâÇÕÔâ àÐÇÓÅËâ ÂÕÑÏÑÄ, ÐÇÒÑÔÓÇÆÔÕÄÇÐÐÑ
ÔÄâÊÂÐÐÞØ Ô ÂÕÑÏÑÏ C1, Â ËÏÇÐÐÑ ÆÄÖØ ÂÕÑÏÑÄ ÄÑÆÑÓÑÆÂ Ë
ÑÆÐÑÅÑ ÂÕÑÏÂ ÖÅÎÇÓÑÆÂ. £ ÔÎÖÚÂÇ ÂÎÍÇÐÑÄ Ä ÓÇÊÖÎßÕÂÕÇ ÅÑÏÑ-
ÎËÕËÚÇÔÍÑÅÑ ÓÂÊÓÞÄÂ ÔÄâÊË ÑÃÓÂÊÖáÕÔâ ÃËÓÂÆËÍÂÎÞ, ÂÕÑÏC1
ÑÍÂÊÞÄÂÇÕÔâ ÔËÎßÐÑ ÆÇÔÕÂÃËÎËÊËÓÑÄÂÐÐÞÏ, ÚÕÑ ÒÓËÄÑÆËÕ Í
ÃÑÎÇÇ ÒÓÇÆÔÍÂÊÖÇÏÑÏÖ ÓÂÔÒÓÇÆÇÎÇÐËá ÄÇÎËÚËÐÞ DE ÒÑ ÙÇÒË:
ÐÂ DE(C1) ÒÓËØÑÆËÕÔâ ÃÑÎÇÇ ÒÑÎÑÄËÐÞ ÑÃÜÇÅÑ ÊÐÂÚÇÐËâ DE
ÓÂÊÓÞÄÂ ÔÄâÊË. ¯Ñ Ë ÊÆÇÔß ÐÇÎßÊâ ÒÓÇÐÇÃÓÇÅÂÕß ÄÍÎÂÆÑÏ
ÂÕÑÏÑÄ H1 Ë C2, ÕÂÍ ÍÂÍ ËØ ÔÖÏÏÂÓÐÞÌ ÄÍÎÂÆ ÔÑÒÑÔÕÂÄËÏ Ô
ÄÍÎÂÆÑÏ ÂÕÑÏÂ C1.

´ÂÍËÏ ÑÃÓÂÊÑÏ ÃÞÎÑ ÒÑÍÂÊÂÐÑ, ÚÕÑ ËÊÏÇÐÇÐËâ àÐÇÓÅËË
ÏÑÎÇÍÖÎÞ ÒÓË ÓÂÊÓÞÄÇ ÔÄâÊË ÆÇÌÔÕÄËÕÇÎßÐÑ ÎÑÍÂÎËÊÑÄÂÐÞ,
ÐÑ ÐÇ ÑÃâÊÂÕÇÎßÐÑ ÕÂÏ, ÅÆÇ ÒÑÆÔÍÂÊÞÄÂÇÕ äØËÏËÚÇÔÍÂâ ËÐÕÖË-
ÙËâã. ·ÑÕâ ÒÑÆØÑÆ LDBS ÆÎâ ÑÙÇÐÍË àÐÇÓÅËË ÓÂÊÓÞÄÂ ÔÄâÊË
ÄÒÑÎÐÇ ÒÓÂÄÑÏÑÚÇÐ, ÆÎâ ÍÑÓÓÇÍÕÐÑÅÑ ÇÅÑ ÒÓËÏÇÐÇÐËâ ÐÖÉÐÑ
ËÔÒÑÎßÊÑÄÂÕß ÓÂÔÛËÓÇÐÐÞÌ ÃÂÊËÔÐÞÌ ÐÂÃÑÓ ÐÇ ÕÑÎßÍÑ ÆÎâ
ÂÕÑÏÑÄ, ÐÇÒÑÔÓÇÆÔÕÄÇÐÐÑ ÖÚÂÔÕÄÖáÜËØ Ä ÓÂÊÓÞÄÂÇÏÑÌ ÔÄâÊË,
ÐÑ Ë (ÍÂÍ ÏËÐËÏÖÏ) ÆÎâ ËØ ÃÎËÉÂÌÛÇÅÑ ÑÍÓÖÉÇÐËâ. ³ÕÓÑÅÑ
ÅÑÄÑÓâ, ÄÞÃÑÓ ÂÕÑÏÑÄ, ÆÎâ ÍÑÕÑÓÞØ ÐÇÑÃØÑÆËÏÑ ÓÂÔÛËÓÇÐËÇ
ÃÂÊËÔÂ, ÕÓÇÃÖÇÕ ËÔÔÎÇÆÑÄÂÐËÌ, ÒÑÆÑÃÐÞØ ÒÓÑÄÇÆÇÐÐÞÏ Ä
ÓÂÃÑÕÇ 98.

²ÇÊÖÎßÕÂÕÞ, ËÊÎÑÉÇÐÐÞÇ Ä àÕÑÌ ÔÕÂÕßÇ, ÒÑÍÂÊÂÎË, ÚÕÑ
ÂÐÂÎËÊ ÓÂÔÒÓÇÆÇÎÇÐËâ ÄÇÎËÚËÐÞ DE ÒÑ ÂÕÑÏÂÏ Ä ÏÑÎÇÍÖÎÇ
ÏÑÉÇÕ ÃÞÕß ËÐÕÇÓÇÔÇÐ ÔÂÏ ÒÑ ÔÇÃÇ. °ÆÐÂÍÑ Ä ÆÂÐÐÑÏ ÔÎÖÚÂÇ
ÄÔÇ ÓÂÔÚÇÕÞ ÄÇÎËÔß ÐÂ ÖÓÑÄÐÇ ÕÇÑÓËË MP2(full), ÍÑÕÑÓÞÌ
ÔÕÂÐÑÄËÕÔâ ÍÓÂÌÐÇ ÓÇÔÖÓÔÑÇÏÍËÏ ÒÓË ÖÄÇÎËÚÇÐËË ÚËÔÎÂ ÂÕÑ-
ÏÑÄ Ä ÔËÔÕÇÏÇ. ±ÑàÕÑÏÖ ÆÎâ ÒÓÑÄÇÓÍË ÄÑÊÏÑÉÐÑÔÕË ËÔ-
ÒÑÎßÊÑÄÂÐËâ ÏÇÕÑÆÑÄ ×ÖÐÍÙËÑÐÂÎÂ ÒÎÑÕÐÑÔÕË Ë ËÔÔÎÇÆÑÄÂ-
ÐËâ ÄÑÊÏÑÉÐÞØ ÒÓËÏÇÐÇÐËÌ ÏÇÕÑÆÂ ÓÂÊÃËÇÐËâ àÐÇÓÅËË
ÓÂÊÓÞÄÂ ÔÄâÊË ÒÑ ÂÕÑÏÂÏ Ä ÏÑÎÇÍÖÎÇ (Atomic Partitioning of
the Bond Dissociation Energy, APBDE) ®ÂÕÕÂ Ë ¬ÇÌÕÑÏ ÃÞÎÑ
ÒÓÇÆÒÓËÐâÕÑ ËÔÔÎÇÆÑÄÂÐËÇ ÒÓÑÙÇÔÔÂ ÓÂÊÓÞÄÂ ÔÄâÊË P7OH Ä
ÂÐËÑÐÇ HPO2ÿ

4 Ë ÄÎËâÐËâ ÑÃÓÂÊÑÄÂÐËâ ÍÑÏÒÎÇÍÔÂ ÂÐËÑÐÂ Ô
Mg2+ ÐÂ àÐÇÓÅÇÕËÍÖ àÕÑÅÑ ÒÓÑÙÇÔÔÂ.42 ¥ÂÐÐÂâ ÊÂÆÂÚÂ ËÐÕÇ-
ÓÇÔÐÂ ÕÇÏ, ÚÕÑ ÇÇ ÏÑÉÐÑ ÓÂÔÔÏÂÕÓËÄÂÕß ÍÂÍ ÏÑÆÇÎßÐÖá ÆÎâ
ËÊÖÚÇÐËâ ÒÓÑÙÇÔÔÑÄ ÓÂÊÓÞÄÂ ÔÄâÊË P7O Ä ¡´¶ Ä ÉËÄÑÌ
ÍÎÇÕÍÇ. ±ÑÔÍÑÎßÍÖ ÍÑÐÇÚÐÑÌ ÙÇÎßá ÂÄÕÑÓÑÄ âÄÎâÎÑÔß ËÏÇÐÐÑ
ËÊÖÚÇÐËÇ ÃËÑØËÏËÚÇÔÍËØ ÒÓÑÙÇÔÔÑÄ ÏÇÕÑÆÑÏ APBDE, ÒÓÂÍ-
ÕËÚÇÔÍÂâ ÒÓÑÄÇÓÍÂ ÒÓËÏÇÐËÏÑÔÕË ÏÇÕÑÆÂ B3LYP ÆÎâ ÓÇÛÇ-
ÐËâ àÕÑÌ ÊÂÆÂÚË ÃÞÎÂ ÐÇÑÃØÑÆËÏÂ.

£ ÓÂÃÑÕÇ 42 ÃÞÎÑ ÒÑÍÂÊÂÐÑ, ÚÕÑ ÓÇÊÖÎßÕÂÕÞ APBDE-ÂÐÂ-
ÎËÊÂ, ÒÑÎÖÚÇÐÐÞÇ ÏÇÕÑÆÑÏ B3LYP, ÐÂ ÍÂÚÇÔÕÄÇÐÐÑÏ ÖÓÑÄÐÇ
ÔÑÅÎÂÔÖáÕÔâ Ô ÂÐÂÎÑÅËÚÐÞÏË ÆÂÐÐÞÏË ÏÇÕÑÆÂ MP2. ¢ÞÎÂ
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²ËÔ. 3. ³ÕÓÑÇÐËÇ ÏÑÎÇÍÖÎÞ 4-ÏÇÕËÎÕÇÕÓÂÅÇÎËÙÇÐÂ.83

¡ÕÑÏÞ ÒÓÇÆÔÕÂÄÎÇÐÞ ÕÇÒÎÑÄÞÏË àÎÎËÒÔÑËÆÂÏË.
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²ËÔ. 4. ²ÂÔÒÓÇÆÇÎÇÐËÇ àÐÇÓÅËË ÓÂÊÓÞÄÂ ÙÇÐÕÓÂÎßÐÑÌ ÔÄâÊË ÒÑ ÂÕÑÏÐÞÏ ÃÂÔÔÇÌÐÂÏ (DE(O)) Ä ÎËÐÇÌÐÞØ ÂÎÍÂÐÂØ (a ë d ) Ë ÂÎÍÇÐÂØ (e ë h)
Ô ÚËÔÎÑÏ ÂÕÑÏÑÄ ÖÅÎÇÓÑÆÂ n=2 (a, e), 4 (b, f ), 6 (c, g), 8 (d, h).97

318 ª.³.¢ÖÛÏÂÓËÐÑÄ, ¬.¡.­ÞÔÇÐÍÑ, ®.À.¡ÐÕËÒËÐ



ÕÂÍÉÇ ÓÂÔÔÏÑÕÓÇÐÂ ÎáÃÑÒÞÕÐÂâ ÑÔÑÃÇÐÐÑÔÕß ÒÓÑÙÇÔÔÂ ÍÑÏ-
ÒÎÇÍÔÑÑÃÓÂÊÑÄÂÐËâ Ô ÖÚÂÔÕËÇÏ ÅËÆÓÑ×ÑÔ×ÂÕ-ÂÐËÑÐÂ Ë
ÍÂÕËÑÐÂ ÏÂÅÐËâ: ØÑÕâ Ä ÍÑÏÒÎÇÍÔÇ ÔÄâÊß P7OH ÍÑÓÑÚÇ ÐÂ
0.112�A Ë ÒÓÑÚÐÇÇ (ÔÑÅÎÂÔÐÑ ÊÐÂÚÇÐËâÏ ÔËÎÑÄÑÌ ÍÑÐÔÕÂÐÕÞ,
ÒÑÎÖÚÇÐÐÑÌ ËÊ ÂÐÂÎËÊÂ ÚÂÔÕÑÕ ÍÑÎÇÃÂÐËÌ), àÐÇÓÅËâ ÓÂÊÓÞÄÂ
àÕÑÌ ÔÄâÊË ÒÓË ÄÊÂËÏÑÆÇÌÔÕÄËË ÂÐËÑÐÂ Ô ÍÂÕËÑÐÑÏ Mg2+

ÔÖÜÇÔÕÄÇÐÐÑ ÒÑÐËÉÂÇÕÔâ. (³ÓÂÄÐËÄÂÎËÔß àÐÕÂÎßÒËË ÓÇÂÍÙËÌ

HPO2ÿ
4 (PO3

.
)27+

.
OH

Ë
MgHPO4 MgPO3

.
+

.
OH

ÔÑÑÕÄÇÕÔÕÄÇÐÐÑ.)
·ÑÕâ ÆÑ ÔËØ ÒÑÓ ÏÇÕÑÆ APBDE ËÔÒÑÎßÊÑÄÂÎÔâ ÕÑÎßÍÑ ÐÂ

ÏÑÆÇÎßÐÞØ ÔÑÇÆËÐÇÐËâØ Ô ÆÑÔÕÂÕÑÚÐÑ ÒÓÑÔÕÑÌ ÔÕÓÖÍÕÖÓÑÌ,
ÑÚÇÄËÆÐÑ, ÚÕÑ Ô ÇÅÑ ÒÑÏÑÜßáÏÑÉÐÑ ÒÑÎÖÚËÕß ÐÑÄÖá ËÐ×ÑÓ-
ÏÂÙËá Ë Ñ ÒÑÄÇÆÇÐËË ÃÑÎÇÇ ÔÎÑÉÐÞØ ÔËÔÕÇÏ.

6. ªÔÒÑÎßÊÑÄÂÐËÇ ÂÕÑÏÐÞØ àÐÇÓÅËÌ
Ä ÍÑÐ×ÑÓÏÂÙËÑÐÐÑÏ ÂÐÂÎËÊÇ

¬ÎÂÔÔËÚÇÔÍËÌ ÍÑÐ×ÑÓÏÂÙËÑÐÐÞÌ ÂÐÂÎËÊ ÔÑÔÕÑËÕ Ä ËÊÖÚÇÐËË
ÊÂÄËÔËÏÑÔÕË àÐÇÓÅËË ÏÑÎÇÍÖÎÞ ÑÕ ËÊÏÇÐÇÐËâ ÄÐÖÕÓÇÐÐËØ
ÍÑÑÓÆËÐÂÕ, ÐÂÒÓËÏÇÓ ÕÑÓÔËÑÐÐÞØ ÖÅÎÑÄ. ¬ÂÍ ÒÓÂÄËÎÑ,
ÒÑÆÑÃÐÞÌ ÂÐÂÎËÊ ÒÑÊÄÑÎâÇÕ ÓÂÊÎÑÉËÕß ÔÖÏÏÂÓÐÑÇ ËÊÏÇÐÇ-
ÐËÇ àÐÇÓÅËË ÏÑÎÇÍÖÎÞ ÐÂ ÐÇÍËÇ ËÐÆËÄËÆÖÂÎßÐÞÇ ÄÍÎÂÆÞ Ë
ÒÑÎÖÚËÕß ÐÑÄÖá ËÐ×ÑÓÏÂÙËá Ñ ÒÓËÓÑÆÇ ÄÐÖÕÓËÏÑÎÇÍÖÎâÓ-
ÐÞØ ÄÊÂËÏÑÆÇÌÔÕÄËÌ Ä ËÊÖÚÂÇÏÑÌ ÔËÔÕÇÏÇ.

±ÓËÏÇÐÇÐËÇ ÏÇÕÑÆÑÄ ÕÇÑÓËË AIM, ÒÓÇÉÆÇ ÄÔÇÅÑ ËÊÖÚÇÐËÇ
ËÊÏÇÐÇÐËÌ ÂÕÑÏÐÞØ ÊÂÓâÆÑÄ Ë àÐÇÓÅËÌ Ä ÓÂÊÎËÚÐÞØ ÍÑÐ×ÑÓ-
ÏÇÓÂØ, ÒÓËÄÑÆËÕ Í ÓÂÊÎÑÉÇÐËá ÓÂÊÐËÙÞ Ä àÐÇÓÅËË (DE )
ÏÇÉÆÖ ÍÑÐ×ÑÓÏÇÓÂÏË ÐÂ ÄÍÎÂÆÞ ËÐÆËÄËÆÖÂÎßÐÞØ ÂÕÑÏÑÄ.
°ÚÇÄËÆÐÑ, ÚÕÑ ÄÑÊÏÑÉÐÑÔÕß ÒÑÎÖÚÇÐËâ ÒÑÆÑÃÐÞØ ÆÂÐÐÞØ
ÑÕÍÓÞÄÂÇÕ ÔÑÄÇÓÛÇÐÐÑ ÐÑÄÞÇ ÅÑÓËÊÑÐÕÞ ÆÎâ ÍÑÐ×ÑÓÏÂÙËÑÐ-
ÐÑÅÑ ÂÐÂÎËÊÂ, ÕÂÍ ÍÂÍ ÒÑÊÄÑÎâÇÕ ÑÆÐÑÊÐÂÚÐÞÏ ÑÃÓÂÊÑÏ ÎÑÍÂ-
ÎËÊÑÄÞÄÂÕß ËÊÏÇÐÇÐËâ ÏÑÎÇÍÖÎâÓÐÑÌ àÐÇÓÅËË.

±ÑÆÑÃÐÞÇ ÊÂÆÂÚË Ä ÑÔÐÑÄÐÑÏ ËÊÖÚÂáÕÔâ ÅÓÖÒÒÑÌ
®ÑÔÍÇÓÞ. ¦ÅÑ ÒÇÓÄÂâ ÓÂÃÑÕÂ,98 ÒÑÔÄâÜÇÐÐÂâ ÒÓËÎÑÉÇÐËâÏ
ÕÇÑÓËË ¢ÇÌÆÇÓÂ Í ÍÑÐ×ÑÓÏÂÙËÑÐÐÑÏÖ ÂÐÂÎËÊÖ, ÒÓÇÆÔÕÂÄÎâÎÂ
ÔÑÃÑÌ ËÊÖÚÇÐËÇ àÄÑÎáÙËË ØÂÓÂÍÕÇÓËÔÕËÍ ÂÕÑÏÑÄ Ë ÔÄâÊÇÌ Ä
ÏÑÎÇÍÖÎÇ ÒÇÓÑÍÔËÆÂ ÄÑÆÑÓÑÆÂ ÒÓË ÒÑÄÑÓÑÕÇ ÄÑÍÓÖÅ ÙÇÐÕ-
ÓÂÎßÐÑÌ ÔÄâÊË. £ àÕÑÌ ÓÂÃÑÕÇ ÐÇ ÒÑÎÖÚÇÐÑ ÒÓËÐÙËÒËÂÎßÐÑ
ÐÑÄÞØ ÓÇÊÖÎßÕÂÕÑÄ, ÐÑ ÒÑÍÂÊÂÐÑ, ÚÕÑ ÑÃÜÂâ ÍÂÓÕËÐÂ ÒÇÓÇ-
ÓÂÔÒÓÇÆÇÎÇÐËâ àÐÇÓÅËË Ë ÊÂÓâÆÂ Ä ÏÑÎÇÍÖÎÇ ÏÂÎÑ ÊÂÄËÔËÕ ÑÕ
ÄÞÃÑÓÂ ÓÂÔÚÇÕÐÑÅÑ ÏÇÕÑÆÂ ÆÎâ ÑÒÕËÏËÊÂÙËË ÏÑÎÇÍÖÎâÓÐÑÌ
ÅÇÑÏÇÕÓËË Ë ÓÂÔÚÇÕÂ àÐÇÓÅËË. ±ÑàÕÑÏÖ Ä ÃÑÎÇÇ ÒÑÊÆÐËØ
ÓÂÃÑÕÂØ àÕÑÌ ÅÓÖÒÒÞ ÆÎâ ÒÑÎÖÚÇÐËâ ×ÖÐÍÙËË ÓÂÔÒÓÇÆÇÎÇÐËâ
àÎÇÍÕÓÑÐÐÑÌ ÒÎÑÕÐÑÔÕË ËÔÒÑÎßÊÖÇÕÔâ ËÔÍÎáÚËÕÇÎßÐÑ ×ÖÐÍ-
ÙËÑÐÂÎ B3LYP.

·ÂÓÂÍÕÇÓÐÞÏË ÒÓËÏÇÓÂÏË ÍÑÐ×ÑÓÏÂÙËÑÐÐÞØ ËÔÔÎÇÆÑ-
ÄÂÐËÌ âÄÎâáÕÔâ ÐÇÆÂÄÐËÇ ÓÂÃÑÕÞ ÒÑ ÑÙÇÐÍÇ àÐÇÓÅËË ÄÑÆÑ-
ÓÑÆÐÑÌ ÔÄâÊË Ä ÆËÑÎÂØ 99 Ë àÐÇÓÅËË ÐÂÒÓâÉÇÐËâ Ä ÒÇÓ×ÕÑÓ-
ÙËÍÎÑÂÎÍÂÐÂØ.100

²ÂÔÚÇÕ àÐÇÓÅËË ÐÂÒÓâÉÇÐËâ ÙËÍÎÂ Ä ÒÇÓ×ÕÑÓÙËÍÎÑÂÎÍÂ-
ÐÂØ ÒÓÇÆÔÕÂÄÎâÇÕ ÔÎÑÉÐÑÔÕß, Ä ÒÇÓÄÖá ÑÚÇÓÇÆß, ËÊ-ÊÂ ÑÕ-
ÔÖÕÔÕÄËâ ÇÆËÐÞØ ÍÓËÕÇÓËÇÄ ÑÙÇÐÍË àÕÑÌ ÄÇÎËÚËÐÞ. ²ÂÔÒÓÑ-
ÔÕÓÂÐÇÐÐÞÏ ÕÇÑÓÇÕËÚÇÔÍËÏ ÏÇÕÑÆÑÏ ÓÂÔÚÇÕÂ àÐÇÓÅËË ÐÂÒÓâ-
ÉÇÐËâ Ä ÙËÍÎÇ Ä ÐÂÔÕÑâÜÇÇ ÄÓÇÏâ âÄÎâÇÕÔâ ÂÐÂÎËÊ ÄÇÎËÚËÐDE
ÕÂÍ ÐÂÊÞÄÂÇÏÞØ ÅÑÏÑÆÇÔÏÑÕËÚÇÔÍËØ (homodesmotic) ÓÇÂÍ-
ÙËÌ,101 Ä ÍÑÕÑÓÞØ ÍÂÉÆÞÌ ÂÕÑÏ ÖÅÎÇÓÑÆÂ ËÔØÑÆÐÑÅÑ ÙËÍÎÂ
ÒÇÓÇØÑÆËÕ Ä ÂÕÑÏ ÖÅÎÇÓÑÆÂ ÎËÐÇÌÐÑÅÑ ÒÓÑÆÖÍÕÂ, ËÏÇáÜËÌ
ÕÂÍÑÇ ÉÇ ÑÍÓÖÉÇÐËÇ Ë ÕÖ ÉÇ ÅËÃÓËÆËÊÂÙËá, ÚÕÑ Ë Ä ËÔØÑÆÐÑÏ
ÙËÍÎÇ. £ ÚÂÔÕÐÑÔÕË, ÅÑÏÑÆÇÔÏÑÕËÚÇÔÍÂâ äÓÇÂÍÙËâã ÓÂÔÍÓÞÕËâ
ÙËÍÎÂ ÒÇÓ×ÕÑÓÙËÍÎÑÂÎÍÂÐÂ ÏÑÉÇÕ ÄÞÅÎâÆÇÕß ÕÂÍ:100

(CF2)n+ nCF3(CF2)mCF3 nCF3(CF2)m+1CF3 .

°ÚÇÄËÆÐÑ, ÚÕÑ ÒÓÑÙÇÔÔÑÄ ÕÂÍÑÅÑ ÓÑÆÂ ÏÑÉÐÑ ÄÑÑÃÓÂÊËÕß
ÏÐÑÅÑ, Ë ÓÂÊÐÞÇ äÓÇÂÍÙËËã ÃÖÆÖÕ ÒÓËÄÑÆËÕß Í ÔÎÇÅÍÂ ÓÂÊ-
ÎËÚÐÞÏ àÐÇÓÅËâÏ ÐÂÒÓâÉÇÐËâ ÙËÍÎÂ (SEH). £ ÕÑ ÉÇ ÄÓÇÏâ
Ä ÓÂÏÍÂØ ÕÇÑÓËË AIM àÐÇÓÅËâ ÐÂÒÓâÉÇÐËâ ÙËÍÎÂ (CF2)n
ÆÑÎÉÐÂ ÑÒÓÇÆÇÎâÕßÔâ ÍÂÍ ÓÂÊÐÑÔÕß ÏÇÉÆÖ àÐÇÓÅËÇÌ ÏÑÎÇ-
ÍÖÎÞ Ë ÔÖÏÏÑÌ n àÐÇÓÅËÌ äÒÇÓÇÐÑÔËÏÑÌã ÅÓÖÒÒÞ CF2 (ÒÓË-
ÃÎËÉÇÐÐÑ ÕÂÍÑÄÞÏË ÏÑÉÐÑ ÔÚËÕÂÕß ÙÇÐÕÓÂÎßÐÞÇ ÅÓÖÒÒÞ Ä
n-C8F18). ¿ÕÖ ÄÇÎËÚËÐÖ ®ÑÔÍÇÓÂ ÑÃÑÊÐÂÚÂÎ ÍÂÍ SEQ. £ÇÎË-
ÚËÐÞ SEH Ë SEQ ÐÇ ÒÓÑÔÕÑ ÐÇ ÔÑÅÎÂÔÖáÕÔâ, ÐÑ ÆÂÉÇ ÃÞÄÂáÕ
ÒÓÑÕËÄÑÒÑÎÑÉÐÞ ÒÑ ÊÐÂÍÖ. ¢ÑÎÇÇ ÕÑÅÑ, ÊÐÂÚÇÐËÇ SEQ ÏÑÐÑ-
ÕÑÐÐÑ ÄÑÊÓÂÔÕÂÇÕ Ô ÓÑÔÕÑÏ ÚËÔÎÂ n, ÚÕÑ ÒÓÑÕËÄÑÓÇÚËÕ ÑÃÜÇ-
ÒÓËÐâÕÞÏ ÒÓÇÆÔÕÂÄÎÇÐËâÏ ÑÃ àÐÇÓÅËË ÐÂÒÓâÉÇÐËâ Ä ÙËÍÎÇ.
¬ÂÊÂÎÑÔß ÃÞ, Ä ÕÂÍÑÏ ÔÎÖÚÂÇ ÊÐÂÚÇÐËÇ SEQ ÔÑÄÇÓÛÇÐÐÑ ÃÇÔ-
ÔÏÞÔÎÇÐÐÑ, ÐÑ àÕÑ ÐÇ ÕÂÍ. ¬ÂÍ ÒÑÍÂÊÞÄÂÇÕ ÂÐÂÎËÊ àÐÇÓÅËÌ
ÂÕÑÏÑÄ Ä ÒÓÑÆÖÍÕÂØ ÅÑÏÑÆÇÔÏÑÕËÚÇÔÍËØ ÓÇÂÍÙËÌ, ÄÇÎËÚËÐÂ
SEQ ÒÑ ÏÑÆÖÎá ÃÎËÊÍÂ Í ÔÖÏÏÂÓÐÑÏÖ ËÊÏÇÐÇÐËá àÐÇÓÅËË
CF2-ÅÓÖÒÒ, ÍÑÕÑÓÞÇ ÍÂÍ ÃÞ ÒÇÓÇÐÑÔâÕÔâ ËÊ ÙËÍÎËÚÇÔÍÑÌ
ÏÑÎÇÍÖÎÞ Ä ÙÇÐÕÓ ÎËÐÇÌÐÞØ ÒÓÑÆÖÍÕÑÄ (ÓËÔ. 5), Ë ÒÓÑÕËÄÑ-
ÒÑÎÑÉÐÂ ÇÏÖ ÒÑ ÊÐÂÍÖ. ¿ÕÑ ËÊÏÇÐÇÐËÇ àÐÇÓÅËË ÔÑÑÕÄÇÕÔÕÄÖÇÕ
ÊÂÕÓÂÕÂÏ àÐÇÓÅËË ÐÂ ÓÂÔÍÓÞÕËÇ ÙËÍÎÂ (DERO) Ë ÄÔÇÅÆÂ ÒÑÎÑ-
ÉËÕÇÎßÐÑ. ¬ÂÍ ÄËÆÐÑ ËÊ ÓËÔ. 5, àÕÂ àÐÇÓÅËâ ÏÑÉÇÕ ÃÞÕß
ÍÑÏÒÇÐÔËÓÑÄÂÐÂ ËÊÏÇÐÇÐËâÏË àÐÇÓÅËË ÆÎâ ÑÔÕÂÎßÐÞØ ÂÕÑ-
ÏÑÄ Ä ÎËÐÇÌÐÞØ ÒÓÑÆÖÍÕÂØ (DENC).

¦ÔÎË ÓÂÊÆÇÎËÕß ÊÐÂÚÇÐËÇ SEQ ÐÂ ÚËÔÎÑ ÂÕÑÏÑÄ Ä ÙËÍÎÇ,
ÒÑÎÖÚËÕÔâ ÔÓÇÆÐââ àÐÇÓÅËâ ÔÕÂÃËÎËÊÂÙËË CF2-ÅÓÖÒÒÞ Ä
ÙËÍÎÇ, ÍÑÕÑÓÂâ âÄÎâÇÕÔâ ËÐÆËÄËÆÖÂÎßÐÑÌ ØÂÓÂÍÕÇÓËÔÕËÍÑÌ
ÙËÍÎÂ Ë ÆÂÇÕ ÍÑÓÓÇÍÕÐÑÇ ÒÓÇÆÔÕÂÄÎÇÐËÇ ÑÃ ÑÕÐÑÔËÕÇÎßÐÑÌ
ÔÕÂÃËÎßÐÑÔÕË ÓÂÊÎËÚÐÞØ ÒÇÓ×ÕÑÓÙËÍÎÑÂÎÍÂÐÑÄ.

´ÂÍËÏ ÑÃÓÂÊÑÏ, ØÑÕâ ×ËÊËÚÇÔÍËÌ ÔÏÞÔÎ ÄÇÎËÚËÐÞ SEQ Ë
ÐÇ ÔÎËÛÍÑÏ ÑÚÇÄËÆÇÐ, ÑÐÂ ÄÒÑÎÐÇ ÏÑÉÇÕ ÃÞÕß ËÔÒÑÎßÊÑÄÂÐÂ
ÆÎâ ÑÙÇÐÍË àÐÇÓÅËË ÔÕÂÃËÎËÊÂÙËË ÙËÍÎÑÄ.

CFS
2 CFS

2

CFS
2 CF3(7) CF3(7)

CFa
2(7) CFa

2(7)

CFb
2(7) CFb

2(7)

CFCC
2

+ 3

+ 3

CF3(8)

CF3(8)

CFb
2(8)

CFb
2(8)

CFa
2(8)

CFa
2(8)

CFC
2

CFC
2

3

3

3[CFS
2 CFC

2 ] 3 . (28.5) DERO=85.4

3[CFCC
2 CFC

2 ] 3 . (73.8)

6[CFa
2(C7F14) CFa

2(C8F16)] 6 . (710.2)

6[CFb
2(C7F14) CFb

2(C8F16)] 6 . (76.0)

6[CF3(C7F14) CF3(C8F16)] 6 . (724.8)

DENC=7256.7

²ËÔ. 5. ³ØÇÏÂ ÅÑÏÑÆÇÔÏÑÕËÚÇÔÍÑÅÑ ÒÓÑÙÇÔÔÂ ÓÂÔÍÓÞÕËâ ÙËÍÎÂ
ÒÇÓ×ÕÑÓÙËÍÎÑÒÓÑÒÂÐÂ, ËÎÎáÔÕÓËÓÖáÜÂâ ÓÂÊÎËÚÐÞÇ ÄÍÎÂÆÞ Ä
ÔÖÏÏÂÓÐÖá àÐÇÓÅËá ÐÂÒÓâÉÇÐËâ ÙËÍÎÂ (Ä Í¥É .ÏÑÎß71).100
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£ ÓÂÃÑÕÇ 99 ÒÓÇÆÎÑÉÇÐÂ ÔØÇÏÂ ÑÙÇÐÍË àÐÇÓÅËË ÄÑÆÑÓÑÆÐÑÌ
ÔÄâÊË Ä ÆËÑÎÂØ, ÑÔÐÑÄÂÐÐÂâ ÐÂ ÕÇÑÓËË AIM, ÐÑ ÐÇ ÕÓÇÃÖáÜÂâ
ÇÇ ËÔÒÑÎßÊÑÄÂÐËâ ÆÎâ ÓÂÔÚÇÕÂ ÄÇÎËÚËÐÞ DEOH_O . £ ÍÂÚÇÔÕ-
ÄÇ ÑÃÝÇÍÕÑÄ ËÔÔÎÇÆÑÄÂÐËâ ÃÞÎË ÄÞÃÓÂÐÞ àÕÂÐ-1,2-ÆËÑÎ,
ÒÓÑÒÂÐ-1,3-ÆËÑÎ Ë ÃÖÕÂÐ-1,4-ÆËÑÎ. £ ÓÂÏÍÂØ ÍÎÂÔÔËÚÇÔÍËØ
ÒÓÇÆÔÕÂÄÎÇÐËÌ, ÓÂÊÐËÙÂ Ä àÐÇÓÅËâØ (DE ) ÏÇÉÆÖ ÓÂÊÎËÚÐÞÏË
ÍÑÐ×ÑÓÏÇÓÂÏË àÕËØ ÏÑÎÇÍÖÎ ÏÑÉÇÕ ÃÞÕß ÓÂÊÎÑÉÇÐÂ ÐÂ
ÚÇÕÞÓÇ ÑÔÐÑÄÐÞÇ ÍÑÏÒÑÐÇÐÕÞ: àÐÇÓÅËá ÄÑÆÑÓÑÆÐÑÌ ÔÄâÊË
(DEOH_O), ÅÑÛ-ÔÕÂÃËÎËÊÂÙËá, ÑÃÖÔÎÑÄÎÇÐÐÖá ÔÕÇÓÇÑàÎÇÍÕ-
ÓÑÐÐÞÏ ÄÊÂËÏÑÆÇÌÔÕÄËÇÏ ÐÇÒÑÆÇÎÇÐÐÞØ àÎÇÍÕÓÑÐÐÞØ ÒÂÓ
ÂÕÑÏÑÄ ÍËÔÎÑÓÑÆÂ ÔÑ ÔÄâÊâÏË C7C Ë C7H (DEg(H) Ë DEg(C)

ÔÑÑÕÄÇÕÔÕÄÇÐÐÑ), Ë àÐÇÓÅËá ÆÇÔÕÂÃËÎËÊÂÙËË ËÊ-ÊÂ ÑÕÕÂÎÍËÄÂ-
ÐËâ ÂÕÑÏÑÄ ÄÑÆÑÓÑÆÂ Ä ÔÑÔÇÆÐËØ ÏÇÕËÎÇÐÑÄÞØ Ë OH-ÅÓÖÒÒÂØ
(DECH_HO). ´ÑÒÑÎÑÅËÚÇÔÍËÌ ÂÐÂÎËÊ ÓÂÔÒÓÇÆÇÎÇÐËâ àÎÇÍÕ-
ÓÑÐÐÑÌ ÒÎÑÕÐÑÔÕË Ä ÍÑÐ×ÑÓÏÇÓÂØ àÕÂÐ-1,2-ÆËÑÎÂ ÒÑÍÂÊÞÄÂ-
ÇÕ (ÓËÔ. 6), ÚÕÑ, Ä ÑÕÎËÚËÇ ÑÕ ÅÑÏÑÎÑÅÑÄ, ÐË Ä ÑÆÐÑÏ ÇÅÑ
ÍÑÐ×ÑÓÏÇÓÇ ÐÇ ÐÂÃÎáÆÂÇÕÔâ ¬´ (3,71), ÑÕÄÇÚÂáÜÇÌ ÄÑÆÑ-
ÓÑÆÐÑÌ ÔÄâÊË OH_O. ³ÎÇÆÑÄÂÕÇÎßÐÑ, ËÊ ÄÇÎËÚËÐÞ DE ÆÎâ
àÕÂÐ-1,2-ÆËÑÎÂ ÏÑÉÐÑ ÄÞÆÇÎËÕß ÍÑÏÒÑÐÇÐÕÞ, ÑÕÄÇÚÂáÜËÇ
ÄÍÎÂÆÂÏ DEg(H) , DEg(C) Ë DECH_HO . ¥ÂÎÇÇ, ËÔØÑÆâ ËÊ ÒÓÇÆ-
ÒÑÎÑÉÇÐËâ, ÚÕÑ àÕË ÕÓË ÍÑÏÒÑÐÇÐÕÞ ÏÂÎÑ ÊÂÄËÔâÕ ÑÕ ÆÎËÐÞ
ÖÅÎÇÓÑÆÐÑÌ ÙÇÒË, ÂÄÕÑÓÞ ÔÕÂÕßË ÒÓËÐËÏÂáÕËØ ÑÆËÐÂÍÑÄÞÏË
ÆÎâ ÄÔÇØ ÕÓÇØ ÓÂÔÔÏÂÕÓËÄÂÇÏÞØ ÔÑÇÆËÐÇÐËÌ. ´ÂÍËÏ ÑÃÓÂÊÑÏ,
ÊÐÂÚÇÐËâ DEOH_O ÆÎâ ÒÓÑÒÂÐ-1,3-ÆËÑÎÂ Ë ÃÖÕÂÐ-1,4-ÆËÑÎÂ
ÏÑÅÖÕ ÃÞÕß ÒÑÎÖÚÇÐÞ ÒÖÕÇÏ ÄÞÚËÕÂÐËâ ÊÐÂÚÇÐËÌ DEg(H) ,
DEg(C) Ë DECH_HO ËÊ ÄÇÎËÚËÐÞ DE. °ÙÇÐÇÐÐÞÇ ÕÂÍËÏ ÔÒÑ-
ÔÑÃÑÏ ÊÐÂÚÇÐËâ DEOH_O ÆÎâ ÒÓÑÒÂÐ-1,3-ÆËÑÎÂ Ë ÃÖÕÂÐ-
1,4-ÆËÑÎÂ ÔÑÔÕÂÄËÎË4.40Ë 5.79 ÍÍÂÎ .ÏÑÎß71 ÔÑÑÕÄÇÕÔÕÄÇÐÐÑ.

©ÐÂÚËÕÇÎßÐÞÌ ËÐÕÇÓÇÔ ÒÓÇÆÔÕÂÄÎâáÕ ÕÂÍÉÇ ÓÂÃÑÕÞ
ÅÓÖÒÒÞ ®ÑÔÍÇÓÞ ÒÑ ËÐÕÇÓÒÓÇÕÂÙËË ÂÐÑÏÇÓÐÑÅÑ à××ÇÍÕÂ Ä
ÕÇÓÏËÐÂØ ÕÇÑÓËË AIM.59, 60 ´ÂÍ, ÒÓÇÆÎÑÉÇÐÂ 59 ÐÑÄÂâ ËÐÕÇÓ-
ÒÓÇÕÂÙËâ ÍÑÐ×ÑÓÏÂÙËÑÐÐÞØ ÒÓÇÆÒÑÚÕÇÐËÌ Ä ÒÓÑËÊÄÑÆÐÞØ
ÏÇÕÂÐÆËÑÎÂ ÐÂ ÑÔÐÑÄÂÐËË ÂÐÂÎËÊÂ ÂÕÑÏÐÞØ àÐÇÓÅËÌ Ë ÊÂÓâ-
ÆÑÄ Ä ÓÂÊÎËÚÐÞØ ÍÑÐ×ÑÓÏÇÓÂØ àÕËØ ÔÑÇÆËÐÇÐËÌ, ÔÑÆÇÓÉÂÜËØ

×ÓÂÅÏÇÐÕ O7CH27O. ±ÑÍÂÊÂÐÑ, ÚÕÑ ÄÞËÅÓÞÛ Ä àÐÇÓÅËË
ÅÑÛ-ÍÑÐ×ÑÓÏÇÓÑÄ ÑÃÖÔÎÑÄÎÇÐ ÒÓÇÉÆÇ ÄÔÇÅÑ ÑÕÕÂÎÍËÄÂá-
ÜËÏË ÄÊÂËÏÑÆÇÌÔÕÄËâÏË ÐÇÒÑÆÇÎÇÐÐÞØ àÎÇÍÕÓÑÐÐÞØ
ÒÂÓ (LP) ÂÕÑÏÑÄ ÍËÔÎÑÓÑÆÂ Ô ÂÕÑÏÂÏË ÄÑÆÑÓÑÆÂ ÏÇÕËÎÇÐÑ-
ÄÑÅÑ ×ÓÂÅÏÇÐÕÂ (ÄÊÂËÏÑÆÇÌÔÕÄËÇ ÚÇÓÇÊ ÒÓÑÔÕÓÂÐÔÕÄÑ).
£ ÅÑÛ-ÍÑÐ×ÑÓÏÇÓÂØ àÕÑ ÄÊÂËÏÑÆÇÌÔÕÄËÇ ÒÓÑâÄÎâÇÕÔâ ÐÂËÃÑ-
ÎÇÇ ÔËÎßÐÑ Ë ÒÓËÄÑÆËÕ Í äÒÇÓÇÕÑÍÖã ÊÂÓâÆÂ Ô ÂÕÑÏÑÄ ÄÑÆÑ-
ÓÑÆÂ ÐÂ ÙÇÐÕÓÂÎßÐÞÌ ÂÕÑÏ ÖÅÎÇÓÑÆÂ Ë ÆÓÖÅËÇ ÐÇÄÑÆÑÓÑÆÐÞÇ
ÂÕÑÏÞ ÔËÔÕÇÏÞ. £ ÔÄÑá ÑÚÇÓÇÆß, ÒÑÄÞÛÇÐËÇ àÎÇÍÕÓÑÐÐÑÌ
ÊÂÔÇÎÇÐÐÑÔÕË ÐÇÄÑÆÑÓÑÆÐÞØ ÂÕÑÏÑÄ ÒÓËÄÑÆËÕ Í ÄÞËÅÓÞÛÖ Ä
àÐÇÓÅËË, ÍÑÕÑÓÞÌ ÒÓÇÄÑÔØÑÆËÕ àÐÇÓÅÇÕËÚÇÔÍËÇ ÒÑÕÇÓË ÂÕÑÏÑÄ
ÄÑÆÑÓÑÆÂ. ´ÂÍËÏ ÑÃÓÂÊÑÏ, ØÑÕâ ÔÕÇÓÇÑàÎÇÍÕÓÑÐÐÑÇ ÄÊÂËÏÑ-
ÆÇÌÔÕÄËÇ LP7O7C7OËÒÓËÔÖÕÔÕÄÖÇÕ Ä ÔËÔÕÇÏÇO7CH27O
(ÂÄÕÑÓÞ ÒÑÍÂÊÞÄÂáÕ, ÚÕÑ ÑÐÑ ÒÓËÄÑÆËÕ Í ÒÑÄÞÛÇÐËá
àÎÇÍÕÓÑÐÐÑÌ ÊÂÔÇÎÇÐÐÑÔÕË ÂÕÑÏÑÄ ÍËÔÎÑÓÑÆÂ Ë ÖÏÇÐßÛÇÐËá
àÎÇÍÕÓÑÐÐÑÌ ÊÂÔÇÎÇÐÐÑÔÕË ÂÕÑÏÂ ÖÅÎÇÓÑÆÂ), ÇÅÑ ÄÍÎÂÆ Ä
ÔÕÂÃËÎËÊÂÙËá ÅÑÛ-ÍÑÐ×ÑÓÏÇÓÂ ÑÍÂÊÞÄÂÇÕÔâ ÐÇÊÐÂÚËÕÇÎÇÐ.

¡ÐÂÎÑÅËÚÐÑÇ ÒÑ ÏÇÕÑÆËÍÇ ËÔÔÎÇÆÑÄÂÐËÇ ÔËÔÕÇÏÞ
N7C7N ÒÓÑÄÇÆÇÐÑ Ä ÓÂÃÑÕÇ 60. ²ÇÊÖÎßÕÂÕÞ ÑÍÂÊÂÎËÔß
ÒÑÆÑÃÐÞ ÒÑÎÖÚÇÐÐÞÏ Ä ÓÂÃÑÕÇ 59, ÑÆÐÂÍÑ ÒÓË ÓÂÔÔÏÑÕÓÇÐËË
ÏÑÎÇÍÖÎÞ ÆËÏÇÕËÎÂÏËÐÂ ÑÃÐÂÓÖÉÇÐÑ, ÚÕÑ ÒÇÓÇÕÑÍ àÎÇÍÕÓÑÐ-
ÐÑÌ ÒÎÑÕÐÑÔÕË Ô ÂÕÑÏÑÄ ÄÑÆÑÓÑÆÂ CH2-ÅÓÖÒÒÞ ÒÓÑËÔØÑÆËÕ, Ä
ÑÕÎËÚËÇ ÑÕ ÏÇÕÂÐÆËÑÎÂ, ÐÇ ÐÂ ÐÇÄÑÆÑÓÑÆÐÞÇ ÂÕÑÏÞ, Â ÐÂ
ÂÕÑÏÞ ÄÑÆÑÓÑÆÂ NH2-ÅÓÖÒÒÞ, ÚÕÑ, Ä ÔÄÑá ÑÚÇÓÇÆß, ÒÓËÄÑÆËÕ
Í ÒÑÐËÉÇÐËá ÑÃÜÇÌ àÐÇÓÅËË ÔËÔÕÇÏÞ.

´ÂÍËÏ ÑÃÓÂÊÑÏ, ÃÞÎÑ ÒÑÍÂÊÂÐÑ, ÚÕÑ ÔÕÇÓÇÑàÎÇÍÕÓÑÐÐÞÇ
ÄÊÂËÏÑÆÇÌÔÕÄËâ LP7O7C7O ËÎË LP7N7C7N ÐÇ ÑÍÂÊÞ-
ÄÂáÕ ÔÖÜÇÔÕÄÇÐÐÑÅÑ ÄÎËâÐËâ ÐÂ ÍÑÐ×ÑÓÏÂÙËÑÐÐÞÇ ÒÓÇÆÒÑÚ-
ÕÇÐËâ ÔËÔÕÇÏ O7CH27O Ë N7CH27N, ØÑÕâ ÐÂËÃÑÎÇÇ
ÔÕÂÃËÎßÐÞÇ ÍÑÐ×ÑÓÏÇÓÞ Ä àÕËØ ÔËÔÕÇÏÂØ ÏÑÉÐÑ ÒÓÇÆÔÍÂÊÂÕß
ÐÂ ÑÔÐÑÄÇ ÔÕÇÓÇÑàÎÇÍÕÓÑÐÐÑÌ ÏÑÆÇÎË. ¥ÂÐÐÞÌ ÄÞÄÑÆ
ÍÂÉÇÕÔâ ÒÂÓÂÆÑÍÔÂÎßÐÞÏ, ÐÑ Í ÂÐÂÎÑÅËÚÐÞÏ ÊÂÍÎáÚÇÐËâÏ
Ä 1993 Å. ÒÓËØÑÆËÎ ×ÑÐ ºÎÂÌÇÓ 102 ÒÓË ËÊÖÚÇÐËË ÍÑÐ×ÑÓ-
ÏÇÓÑÄ ÏÇÕÂÐÆËÑÎÂ ÏÇÕÑÆÂÏË NBO Ä ÔÑÚÇÕÂÐËË Ô ×ÖÓßÇ-
ÂÐÂÎËÊÑÏ ÊÂÄËÔËÏÑÔÕË ×ÖÐÍÙËË ÒÑÕÇÐÙËÂÎßÐÑÌ àÐÇÓÅËË
ÏÑÎÇÍÖÎÞ ÑÕ ÕÑÓÔËÑÐÐÑÅÑ ÖÅÎÂ H7O7C7O. °ÆÐÂÍÑ ÍÎÂÔ-
ÔËÚÇÔÍËÇ ÏÇÕÑÆÞ ÐÇ ÏÑÅÎË ÆÂÕß ÑÆÐÑÊÐÂÚÐÑÅÑ ÑÃÝâÔÐÇÐËâ
ÔÕÂÃËÎËÊÂÙËË ÅÑÛ-ÍÑÐ×ÑÓÏÇÓÑÄ ÏÇÕÂÐÆËÑÎÂ, Ë ÊÆÇÔß ÕÇÑÓËâ
AIM ÒÑÊÄÑÎâÇÕ ÆÑÃËÕßÔâ ÃÑÎÇÇ ÅÎÖÃÑÍÑÅÑ ÒÑÐËÏÂÐËâ ÐÂÃÎá-
ÆÂÇÏÞØ ÊÂÄËÔËÏÑÔÕÇÌ.

V. ²ÂÔÚÇÕ àÐÇÓÅËÌ ÂÕÑÏÑÄ
ÒÑ àÍÔÒÇÓËÏÇÐÕÂÎßÐÞÏ ÆÂÐÐÞÏ

¬ ÔÑÉÂÎÇÐËá, ÒÑ ÐÂÛËÏ ÆÂÐÐÞÏ, Ä ÐÂÔÕÑâÜÇÇ ÄÓÇÏâ ÇÆËÐ-
ÔÕÄÇÐÐÞÏ ÒÓÑÅÓÂÏÏÐÞÏ ÒÂÍÇÕÑÏ, ÒÑÆÆÇÓÉËÄÂáÜËÏ ÓÂÔÚÇÕ
àÐÇÓÅËÌ ÂÕÑÏÑÄ ÐÂ ÑÔÐÑÄÂÐËË àÍÔÒÇÓËÏÇÐÕÂÎßÐÑÌ ×ÖÐÍÙËË
r(r), ÑÔÕÂÇÕÔâ ÒÂÍÇÕ WinXPRO,103 Ë ÏÂÎÂâ ÓÂÔÒÓÑÔÕÓÂÐÇÐ-
ÐÑÔÕß àÕÑÌ ÒÓÑÅÓÂÏÏÞ ÑÅÓÂÐËÚËÄÂÇÕ ÚËÔÎÑ ËÔÔÎÇÆÑÄÂÐËÌ ÒÑ
ÓÂÔÔÏÂÕÓËÄÂÇÏÑÌ ÕÇÏÂÕËÍÇ. ´ÇÏ ÐÇ ÏÇÐÇÇ ÑÒÖÃÎËÍÑÄÂÐÑ ÖÉÇ
ÆÑÔÕÂÕÑÚÐÑÇ ÚËÔÎÑ ÔÕÂÕÇÌ, ÚÕÑÃÞ ÏÑÉÐÑ ÃÞÎÑ ÄÞÆÇÎËÕß ÆÄÂ
ÅÎÂÄÐÞØ ÐÂÒÓÂÄÎÇÐËâ Ä ËÊÖÚÇÐËË àÍÔÒÇÓËÏÇÐÕÂÎßÐÞØ ÊÐÂÚÇ-
ÐËÌ E(O). £ ÓÂÏÍÂØ ÒÇÓÄÑÅÑ ËÊ ÐËØ, ÑÔÄÇÜÇÐÐÑÅÑ Ä ÓÂÃÑ-
ÕÂØ 104, 105, ÑÔÐÑÄÐÑÇ ÄÐËÏÂÐËÇ ÖÆÇÎâÇÕÔâ ÂÃÔÑÎáÕÐÞÏ
àÐÇÓÅËâÏ ÂÕÑÏÑÄ Ë ÒÑÎÖÚÂÇÏÞÏ ËÊ ÐËØ ÔÖÏÏÂÓÐÞÏ àÐÇÓÅËâÏ
ÏÑÎÇÍÖÎ, Ä ÓÂÏÍÂØ ÄÕÑÓÑÅÑ ì ÑÕÐÑÔËÕÇÎßÐÞÏ ÊÐÂÚÇÐËâÏ
ÂÕÑÏÐÞØ àÐÇÓÅËÌ.

1. ¡ÃÔÑÎáÕÐÞÇ ÊÐÂÚÇÐËâ àÐÇÓÅËÌ ÂÕÑÏÑÄ

£ÑÊÏÑÉÐÑÔÕß ÐÂÒÓâÏÖá ÒÑÎÖÚËÕß àÐÇÓÅËá ÏÑÎÇÍÖÎÞ Ä ÍÓË-
ÔÕÂÎÎÇ ËÊ àÍÔÒÇÓËÏÇÐÕÂÎßÐÞØ ÆÂÐÐÞØ ÒÓÇÆÔÕÂÄÎâÇÕÔâ ÄÇÔßÏÂ
ÊÂÏÂÐÚËÄÑÌ. ±ÑÆÑÃÐÂâ ÄÇÎËÚËÐÂ ÏÑÅÎÂ ÃÞ ÔÎÖÉËÕß ÆÎâ
ÑÙÇÐÍË àÐÇÓÅËË ÍÓËÔÕÂÎÎËÚÇÔÍÑÌ ÖÒÂÍÑÄÍË, ÔÓÂÄÐÇÐËâ ÒÑÎË-

OH C ¬´ (3,+1) ¬´ (3,71)

a b

c d

²ËÔ. 6. ¬ÂÓÕÞ ÓÂÔÒÓÇÆÇÎÇÐËâ àÎÇÍÕÓÑÐÐÑÌ ÒÎÑÕÐÑÔÕË Ä ÒÎÑÔ-
ÍÑÔÕË OH_O ÆÎâ ÓÂÊÎËÚÐÞØ ÍÑÐ×ÑÓÏÇÓÑÄ àÕÂÐ-1,2-ÆËÑÎÂ (a, b)
Ë ÒÓÑÒÂÐ-1,3-ÆËÑÎÂ (c, d ).99
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ÏÑÓ×ÑÄ Ë ËÊÖÚÇÐËâ ÔÄÑÌÔÕÄ àÐÇÓÅÑÇÏÍËØ ÏÂÕÇÓËÂÎÑÄ. °ÆÐÂÍÑ
ÒÑ ÏÇÓÇ ÓÂÊÄËÕËâ ËÔÔÎÇÆÑÄÂÐËÌ ÒÑ ÆÂÐÐÑÌ ÕÇÏÇ ÑÃÐÂÓÖÉË-
ÄÂáÕÔâ ÐÇÆÑÔÕÂÕÍË ÒÑÆÑÃÐÑÅÑ ÒÑÆØÑÆÂ.

£ ÓÂÃÑÕÂØ, ÒÑÔÄâÜÇÐÐÞØ ËÊÖÚÇÐËá ÆËÐËÕÓÂÏËÆÑÄ ÃËÅÖÂ-
ÐËÆËÐËâ 104 Ë ÕÇÕÓÂÐËÕÓÂÕÂ ÒÇÐÕÂàÓËÕÓËÕÂ,105 ÒÓÑÄÑÆËÎËÔß
ÒÑÒÞÕÍË ËÐÕÇÓÒÓÇÕËÓÑÄÂÕß ÔÖÏÏÖ àÐÇÓÅËÌ ÂÕÑÏÑÄ Ä ÏÑÎÇ-
ÍÖÎÇ ÍÂÍ ÒÑÎÖÚÇÐÐÖá àÍÔÒÇÓËÏÇÐÕÂÎßÐÑ àÐÇÓÅËá àÕÑÌ ÏÑÎÇ-
ÍÖÎÞ. ¢ÑÎÇÇ ÕÑÅÑ, Ä ÍÓËÔÕÂÎÎÂØ ÆËÐËÕÓÂÏËÆÂ ÃËÅÖÂÐËÆËÐËâ,
ÅÆÇ ÏÑÉÐÑ ÄÞÆÇÎËÕß ÂÐËÑÐ Ë ÍÂÕËÑÐ, ÔÖÏÏÞ àÐÇÓÅËÌ ÂÕÑÏÑÄ
ÍÂÕËÑÐÂ Ë ÂÐËÑÐÂ ÓÂÔÔÏÂÕÓËÄÂáÕÔâ ÍÂÍ ËÔÕËÐÐÞÇ àÐÇÓÅËË
àÕËØ ÚÂÔÕËÙ Ä ÍÓËÔÕÂÎÎÇ. °ÆÐÂÍÑ ÒÑÎÖÚÇÐÐÞÇ ÕÂÍËÏ ÑÃÓÂÊÑÏ
ÊÐÂÚÇÐËâ ÐÇ ÑÃÎÂÆÂáÕ ÔÂÏÑÔÕÑâÕÇÎßÐÑÌ ÙÇÐÐÑÔÕßá, ÕÂÍ ÍÂÍ
ÐÇËÊÄÇÔÕÐÂ ÕÑÚÐÑÔÕß ËØ ËÊÏÇÓÇÐËâ, Â ÒÑÒÞÕÍË ÔÓÂÄÐÇÐËâ ËØ
ÆÓÖÅ Ô ÆÓÖÅÑÏ ÒÑÊÄÑÎâáÕ ÆÇÎÂÕß ÎËÛß ÍÂÚÇÔÕÄÇÐÐÞÇ ÄÞÄÑÆÞ.
£ ÚÂÔÕÐÑÔÕË, Ä ÓÂÃÑÕÇ 104 ÒÑÍÂÊÂÐÑ, ÚÕÑ àÐÇÓÅËâ ÆËÐËÕÓÂÏËÆ-
ÂÐËÑÐÂ Ä ÍÓËÔÕÂÎÎÇ ÃËÔ(ÆËÐËÕÓÂÏËÆÂ) ÆËÒÓÑÕÑÐËÓÑÄÂÐÐÑÅÑ
ÃËÅÖÂÐËÆËÐËâ ((BIGH2)(DN)2) (7462.563 Â.Ç.) ÐËÉÇ, ÚÇÏ Ä
ÍÓËÔÕÂÎÎÇ ÆËÐËÕÓÂÏËÆÂ ÏÑÐÑÒÓÑÕÑÐËÓÑÄÂÐÐÑÅÑ ÃËÅÖÂÐËÆË-
ÐËâ ((BIGH)(DN)) (7465.368 Â.Ç.). °ÆÐÂÍÑ ÇÔÎË ÓÂÊÄËÕß ÙÇÒß
ÓÂÔÔÖÉÆÇÐËÌ ÆÂÎßÛÇ Ë ÒÑÒÓÑÃÑÄÂÕß ÐÂ ÑÔÐÑÄÂÐËË àÕËØ ÆÂÐ-
ÐÞØ ÍÑÎËÚÇÔÕÄÇÐÐÑ ÑÙÇÐËÕß ÓÂÊÐËÙÖ Ä àÐÇÓÅËË ÂÐËÑÐÂ Ä ÆÄÖØ
ÓÂÊÎËÚÐÞØ ÍÓËÔÕÂÎÎÂØ, àÐÇÓÅËâ ÔÕÂÃËÎËÊÂÙËË ÆËÐËÕÓÂÏËÆÂ
ÔÑÔÕÂÄËÕ 1760 ÍÍÂÎ .ÏÑÎß71. ³ÎÑÉÐÑ ÒÓÇÆÔÕÂÄËÕß ÔÇÃÇ, ÚÕÑÃÞ
ÄÎËâÐËÇ ÓÂÊÎËÚÐÑÅÑ ÑÍÓÖÉÇÐËâ Ä ÍÓËÔÕÂÎÎÇ ÔÕÑÎß ÔËÎßÐÑ
ÔÍÂÊÞÄÂÎÑÔß ÐÂ ÔÕÂÃËÎßÐÑÔÕË ÂÐËÑÐÂ. ¡ÐÂÎÑÅËÚÐÑ, ÔÓÂÄÐÇÐËÇ
àÐÇÓÅËË ÏÑÎÇÍÖÎÞ Ô ÒÑÎÖÚÇÐÐÑÌ ÐÂ ÑÔÐÑÄÂÐËË ÒÇÓËÑÆËÚÇ-
ÔÍÑÅÑ ÓÂÔÚÇÕÂ ÍÓËÔÕÂÎÎÂ ÒÑÍÂÊÞÄÂÇÕ, ÚÕÑ ÆÎâ (BIGH)(DN)
ÓÂÔÚÇÕÐÑÇ ÊÐÂÚÇÐËÇ ÏÇÐßÛÇ àÍÔÒÇÓËÏÇÐÕÂÎßÐÑÅÑ ÐÂ
320 ÍÍÂÎ .ÏÑÎß71, Â ÆÎâ (BIGH2)(DN2), ÐÂÑÃÑÓÑÕ, ÃÑÎßÛÇ ÐÂ
2140 ÍÍÂÎ .ÏÑÎß71. ±ÓË àÕÑÏ ÂÄÕÑÓÞ ÐËÍÂÍ ÐÇ ÑÃÑÔÐÑÄÞÄÂáÕ
ÄÞÃÑÓ ÏÇÕÑÆÂ ÓÂÔÚÇÕÂ Ë ËÊÃÇÅÂáÕ ÑÃÔÖÉÆÇÐËâ ÕÑÅÑ, ÚÕÑ
ÒÑÎÖÚÇÐÐÞÇ ÔÕÑÎß ÓÂÊÐÞÏË ÒÖÕâÏË ÊÐÂÚÇÐËâ àÐÇÓÅËË, Ä ÒÓËÐ-
ÙËÒÇ, ÐÇ ÆÑÎÉÐÞ ÔÑÑÕÐÑÔËÕßÔâ ÆÓÖÅ Ô ÆÓÖÅÑÏì ËØ ÔÓÂÄÐÇÐËÇ
ÓÂÄÐÑÔËÎßÐÑ ÔÓÂÄÐÇÐËá àÐÇÓÅËÌ ÏÑÎÇÍÖÎ, ÒÑÎÖÚÇÐÐÞØ
ÓÂÊÎËÚÐÞÏË ÏÇÕÑÆÂÏË ÍÄÂÐÕÑÄÑÌ ØËÏËË Ë Ä ÓÂÊÎËÚÐÞØ ÃÂÊË-
ÔÂØ. ±ÓË ÂÐÂÎËÊÇ ÏÑÎÇÍÖÎÞ ÒÇÐÕÂàÓËÕÓËÕÂ ÂÄÕÑÓÞ ÔÕÑÎÍÐÖ-
ÎËÔß Ô ÂÐÂÎÑÅËÚÐÞÏË ÒÓÑÃÎÇÏÂÏË.105

³ÕÑËÕ ÑÕÏÇÕËÕß, ÑÆÐÂÍÑ, ÚÕÑ Ä ÖÒÑÏâÐÖÕÞØ ÓÂÃÑÕÂØ ÒÓÑ-
ÄÇÆÇÐ ÆÇÕÂÎßÐÞÌ ÂÐÂÎËÊ ÄÐÖÕÓË- Ë ÏÇÉÏÑÎÇÍÖÎâÓÐÞØ ÄÊÂË-
ÏÑÆÇÌÔÕÄËÌ Ä ÓÂÔÔÏÂÕÓËÄÂÇÏÞØ ÔÑÇÆËÐÇÐËâØ, ËÊÖÚÇÐÞ
âÄÎÇÐËâ ÒÇÓÇÐÑÔÂ ÊÂÓâÆÂ Ë ÕÑÒÑÎÑÅËÚÇÔÍËÇ ÔÄÑÌÔÕÄÂ àÍÔÒÇÓË-
ÏÇÐÕÂÎßÐÑÌ ×ÖÐÍÙËË r(r). ­ËÛß ÒÑÆØÑÆ Í ËÐÕÇÓÒÓÇÕÂÕÂÙËË
ÂÕÑÏÐÞØ àÐÇÓÅËÌ ÐÂ ÑÔÐÑÄÂÐËË àÍÔÒÇÓËÏÇÐÕÂÎßÐÞØ ÆÂÐÐÞØ
ÄÞÊÞÄÂÇÕ ÔÑÏÐÇÐËâ.

2. °ÕÐÑÔËÕÇÎßÐÞÇ ÊÐÂÚÇÐËâ àÐÇÓÅËÌ ÂÕÑÏÑÄ

±ÑÆØÑÆ, ÓÂÊÓÂÃÂÕÞÄÂÇÏÞÌ ÂÄÕÑÓÂÏË ÐÂÔÕÑâÜÇÅÑ ÑÃÊÑ-
ÓÂ,106, 107 ÕÂÍÉÇ ÑÔÐÑÄÂÐ ÐÂ ÄÞÚËÔÎÇÐËË àÐÇÓÅËÌ ÂÕÑÏÑÄ ËÊ
àÍÔÒÇÓËÏÇÐÕÂÎßÐÞØ ÆÂÐÐÞØ ÒÖÕÇÏ ËÐÕÇÅÓËÓÑÄÂÐËâ ×ÖÐÍÙËË
he(r) ÒÑ ÂÕÑÏÐÑÏÖ ÃÂÔÔÇÌÐÖ, ÑÆÐÂÍÑ ÒÓÇÆÒÑÎÂÅÂÇÕ ÕÑÎßÍÑ
ÓÂÔÔÏÑÕÓÇÐËÇ ÓÂÊÎËÚËÌ ÏÇÉÆÖ àÐÇÓÅËâÏË ÂÕÑÏÑÄ Ä ÑÆÐÑÏ Ë
ÕÑÏ ÉÇ ÍÓËÔÕÂÎÎÇ, ÚÕÑ ÒÑÊÄÑÎâÇÕ ËÔÍÎáÚËÕß ÑÛËÃÍË, ÑÃâÊÂ-
ÕÇÎßÐÑ ÄÑÊÐËÍÂáÜËÇ ÒÓË ÔÓÂÄÐÇÐËË ÓÇÊÖÎßÕÂÕÑÄ ÓÂÊÎËÚÐÞØ
àÍÔÒÇÓËÏÇÐÕÑÄ. ¥ÇÌÔÕÄËÕÇÎßÐÑ, ÍÂÍ ÃÞÎÑ ÒÑÍÂÊÂÐÑ ÄÞÛÇ
(ÔÏ. ÓÂÊÆÇÎ II.2), ÐÇÑÆÐÑÊÐÂÚÐÑÔÕß ÒÓË ÔÓÂÄÐÇÐËË ÂÕÑÏÐÞØ
àÐÇÓÅËÌ ÄÑÊÐËÍÂÇÕ ÆÂÉÇ ÒÓË ÔÓÂÄÐÇÐËË ÓÇÊÖÎßÕÂÕÑÄ ÍÄÂÐ-
ÕÑÄÑ-ØËÏËÚÇÔÍËØ ÓÂÔÚÇÕÑÄ, ÄÞÒÑÎÐÇÐÐÞØ ÑÆËÐÂÍÑÄÞÏ ÏÇÕÑ-
ÆÑÏ Ë Ô ÑÆËÐÂÍÑÄÞÏ ÃÂÊËÔÐÞÏ ÐÂÃÑÓÑÏ.

£ ÓÂÏÍÂØ àÕÑÅÑ ÏÇÕÑÆÂ ÃÞÎÂ ÒÓÑÄÇÆÇÐÂ 106 ÑÙÇÐÍÂ ËÊÏÇ-
ÐÇÐËâ àÐÇÓÅËË ÂÕÑÏÂ ÏÇÆË Ä ÂÊÖÓËÕÇ (Cu3(CO3)2(OH)2) ÒÓË
ËÊÏÇÐÇÐËË ÍÑÑÓÆËÐÂÙËÑÐÐÑÅÑ ÒÑÎËàÆÓÂ (ÓËÔ. 7). £ àÎÇÏÇÐ-
ÕÂÓÐÑÌ âÚÇÌÍÇ ÂÊÖÓËÕÂ ÒÓËÔÖÕÔÕÄÖáÕ ÆÄÂ ÐÇàÍÄËÄÂÎÇÐÕÐÞØ
ÂÕÑÏÂ ÏÇÆË, ÔÄâÊÂÐÐÞØ Ô ÓÂÊÐÞÏ ÚËÔÎÑÏ ÂÕÑÏÑÄ ÍËÔÎÑÓÑÆÂ.

±ÓË àÕÑÏ ÍÑÑÓÆËÐÂÙËÑÐÐÞÌ ÒÑÎËàÆÓ ÂÕÑÏÂ Cu(1) ÒÓÇÆ-
ÔÕÂÄÎâÇÕ ÔÑÃÑÌ ÒÎÑÔÍËÌ ÍÄÂÆÓÂÕ, Â ÂÕÑÏÂ Cu(2) ì ÐÇÒÓÂ-
ÄËÎßÐÖá ÕÇÕÓÂÅÑÐÂÎßÐÖá ÒËÓÂÏËÆÖ ÔÑ ÔÎÇÆÖáÜËÏË ÓÂÔ-
ÔÕÑâÐËâÏË Cu7O:

²ÂÔÔÕÑâÐËÇ ¥ÎËÐÂ, �A ²ÂÔÔÕÑâÐËÇ ¥ÎËÐÂ, �A

Cu(1)7O(3) 1.9283(5) Cu(2)7O(100) 1.9410(5)
Cu(1)7O(30) 1.9283(5) Cu(2)7O(2) 2.3451(5)
Cu(1)7O(4) 1.9440(5) Cu(2)7O(200) 1.9338(5)
Cu(1)7O(40) 1.9440(5) Cu(2)7O(4) 1.9625(5)

Cu(2)7O(400) 1.9861(5)

®ÖÎßÕËÒÑÎßÐÑÇ ÖÕÑÚÐÇÐËÇ ÂÊÖÓËÕÂ ÒÑÊÄÑÎËÎÑ ÑÙÇÐËÕß
ÒÇÓÇÐÑÔ ÊÂÓâÆÂ ÐÂ ÂÕÑÏÞ ÏÇÆË Ë àÐÇÓÅËË ËØ ÄÊÂËÏÑÆÇÌÔÕÄËâ
Ô ÂÕÑÏÂÏË ÍËÔÎÑÓÑÆÂ, ÒÓËÚÇÏ ÒÑ àÕËÏ ØÂÓÂÍÕÇÓËÔÕËÍÂÏ
ÂÕÑÏÞ ÏÇÆË ÑÍÂÊÂÎËÔß ÄÇÔßÏÂ ÃÎËÊÍË. °ÆÐÂÍÑ ÒÑ àÐÇÓÅËË
ÑÐË ÄÇÔßÏÂ ÔÖÜÇÔÕÄÇÐÐÑ ÓÂÊÎËÚÂÎËÔß: àÐÇÓÅËâ ÒÇÐÕÂÍÑÑÓÆË-
ÐËÓÑÄÂÐÐÑÅÑ ÂÕÑÏÂ Cu(2) ÐËÉÇ ÐÂ 138.2 ÍÍÂÎ .ÏÑÎß71. ±ÓË
àÕÑÏ, ØÑÕâ ÕÇÑÓÇÕËÚÇÔÍËØ ÓÂÃÑÕ, ÒÑÔÄâÜÇÐÐÞØ ÊÂÄËÔËÏÑÔÕË
àÐÇÓÅËË ÂÕÑÏÂ ÑÕ ÍÑÑÓÆËÐÂÙËÑÐÐÑÅÑ ÒÑÎËàÆÓÂ, ÐÇ ÒÓÑÄÑÆË-
ÎÑÔß, ÆÂÐÐÂâ ÄÇÎËÚËÐÂ ÒÓÇÆÔÕÂÄÎâÇÕÔâ ÄÒÑÎÐÇ ÓÂÊÖÏÐÑÌ.
³ÕÑËÕ ÑÕÏÇÕËÕß, ÚÕÑ ÓÂÊÎËÚËâ Ä àÍÔÒÇÓËÏÇÐÕÂÎßÐÞØ àÐÇÓÅËâØ
ÂÕÑÏÑÄ ÍËÔÎÑÓÑÆÂ ÍÂÓÃÑÐÂÕ-ÂÐËÑÐÂ ÕÂÍÉÇ ÔÖÜÇÔÕÄÇÐÐÞ
(ÑÕ 30 ÆÑ 90 ÍÍÂÎ .ÏÑÎß71) Ë ÔÎÇÆÖáÕ ÕÑÌ ÉÇ ÕÇÐÆÇÐÙËË, ÚÕÑ
Ë ÔÖÏÏÂÓÐÞÇ àÐÇÓÅËË ÒÓÑÔÕÓÂÐÔÕÄÇÐÐÞØ ÍÑÐÕÂÍÕÑÄ, ÑÙÇÐÇÐ-
ÐÞÇ Ä ÓÂÏÍÂØ ÔØÇÏÞ ¿ÔÒËÐÑÊÞ ë­ÇÍÑÏÕÂ.108, 109

¥ÓÖÅËÏ ÑÃÝÇÍÕÑÏ, ÆÎâ ÍÑÕÑÓÑÅÑ àÍÔÒÇÓËÏÇÐÕÂÎßÐÑ ËÊÖ-
ÚÇÐÞ ÑÕÐÑÔËÕÇÎßÐÞÇ ÊÐÂÚÇÐËâ ÂÕÑÏÐÞØ àÐÇÓÅËÌ, ÃÞÎ ÕÇÕÓÂ-
ÅËÆÓÑ[1,3,4]ÕËÂÆËÂÊÑÎÑ[3,4-c][1,3,4]ÕËÂÆËÂÊÑÎ (ÓËÔ. 8).107

£ àÕÑÏ ÔÑÇÆËÐÇÐËË ÆÄÂ ÕÑÒÑÎÑÅËÚÇÔÍË àÍÄËÄÂÎÇÐÕÐÞØ ÂÕÑÏÂ
ÖÅÎÇÓÑÆÂ C(1) Ë C(2) ÓÂÊÎËÚÂáÕÔâ ÄÑÄÎÇÚÇÐÐÑÔÕßá Ä ÔÕÇÓÇÑ-
àÎÇÍÕÓÑÐÐÑÇ ÄÊÂËÏÑÆÇÌÔÕÄËÇ LP7N7C7S, ÚÕÑ ÒÓËÄÑÆËÕ Í
ÓÂÊÎËÚËâÏ Ä ËØ ÊÂÓâÆÂØ Ë ÂÕÑÏÐÞØ àÐÇÓÅËâØ. ¯ÂÃÎáÆÂÇÏÞÇ Ä
àÍÔÒÇÓËÏÇÐÕÇ ÓÂÊÎËÚËâ ÒÑÎÖÍÑÎËÚÇÔÕÄÇÐÐÑ ÄÑÔÒÓÑËÊÄÇÆÇÐÞ
ÒÓË ÓÂÔÚÇÕÇ ÏÑÎÇÍÖÎÞ Ä ËÊÑÎËÓÑÄÂÐÐÑÏ ÔÑÔÕÑâÐËË. ±Ñ ÄÔÇÌ
ÄËÆËÏÑÔÕË, ÄÑÊÏÑÉÐÑÔÕß ÒÑÆÑÃÐÑÅÑ ÂÐÂÎËÊÂ àÍÔÒÇÓËÏÇÐ-
ÕÂÎßÐÞØ ÆÂÐÐÞØ ÑÃÖÔÎÑÄÎÇÐÂ, Ä ÒÇÓÄÖáÑÚÇÓÇÆß, ÑÕÔÖÕÔÕÄËÇÏ
Ä ÍÓËÔÕÂÎÎÇ ËÔÔÎÇÆÖÇÏÑÅÑ ÄÇÜÇÔÕÄÂ ÔËÎßÐÞØ ÏÇÉÏÑÎÇÍÖÎâÓ-
ÐÞØ ÄÊÂËÏÑÆÇÌÔÕÄËÌ. £ ÓÂÃÑÕÇ ÒÓÑÄÇÆÇÐÑ ÕÂÍÉÇ ÒÑÆÓÑÃÐÑÇ
ÓÂÔÚÇÕÐÑÇ ËÔÔÎÇÆÑÄÂÐËÇ ÓÂÊÎËÚÐÞØ ÍÑÐ×ÑÓÏÇÓÑÄ ÆÂÐÐÑÌ
ÏÑÎÇÍÖÎÞ Ä ÓÂÏÍÂØ ÕÇÑÓËË AIM, ÒÑÊÄÑÎËÄÛÇÇ ÄÞÆÇÎËÕß
ÓÂÊÎËÚÐÞÇ à××ÇÍÕÞ, ÍÑÕÑÓÞÇ ÑÍÂÊÞÄÂáÕ ÄÎËâÐËÇ ÐÂ àÐÇÓÅÇ-
ÕËÚÇÔÍËÇ ØÂÓÂÍÕÇÓËÔÕËÍË Ë ÊÂÓâÆÞ ÂÕÑÏÑÄ Ä ÔËÔÕÇÏÇ. ¯ÂËÃÑ-
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O(1)

O(2)

O(3)
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O(4)

Cu(2)

Cu(1)

H(1)

²ËÔ. 7. °ÃÜËÌ ÄËÆ ×ÓÂÅÏÇÐÕÂ ÍÓËÔÕÂÎÎËÚÇÔÍÑÌ ÔÕÓÖÍÕÖÓÞ ÂÊÖ-
ÓËÕÂ.106

¡ÕÑÏÞ ÒÓÇÆÔÕÂÄÎÇÐÞ ÕÇÒÎÑÄÞÏË àÎÎËÒÔÑËÆÂÏË.
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ÎÇÇ ÊÐÂÚËÏÞÏ ×ÂÍÕÑÓÑÏ, ÒÑÏËÏÑ ÖÒÑÏâÐÖÕÑÅÑ ÄÞÛÇ ÔÕÇ-
ÓÇÑàÎÇÍÕÓÑÐÐÑÅÑ ÄÊÂËÏÑÆÇÌÔÕÄËâ, ÑÍÂÊÂÎÑÔß ÑÕÕÂÎÍËÄÂÐËÇ
ÐÇÒÑÆÇÎÇÐÐÞØ àÎÇÍÕÓÑÐÐÞØ ÒÂÓ ÂÕÑÏÑÄ ÂÊÑÕÂ. £ ÓÂÃÑÕÇ ÒÓÑ-
ÆÇÏÑÐÔÕÓËÓÑÄÂÐÑ, ÚÕÑ ÏÇÕÑÆÞ ÕÇÑÓËË AIM ÏÑÅÖÕ ÔÎÖÉËÕß
ÔÖÜÇÔÕÄÇÐÐÞÏ ÆÑÒÑÎÐÇÐËÇÏ Í ÕÓÂÆËÙËÑÐÐÑ ÒÓËÏÇÐâÇÏÑÏÖ
ÒÓË ËÊÖÚÇÐËË ÔÕÇÓÇÑàÎÇÍÕÓÑÐÐÞØ ÄÊÂËÏÑÆÇÌÔÕÄËÌ ÂÐÂÎËÊÖ
ÐÂÕÖÓÂÎßÐÞØ ÑÓÃËÕÂÎÇÌ.

£ ÙÇÎÑÏ, ÍÂÍ ÒÑÍÂÊÂÐÑ ÄÞÛÇ, àÍÔÒÇÓËÏÇÐÕÂÎßÐÞÇ ÊÐÂÚÇ-
ÐËâ àÐÇÓÅËÌ ÂÕÑÏÑÄ ÏÑÅÖÕ ÃÞÕß ÖÔÒÇÛÐÑ ÒÑÎÖÚÇÐÞ ÐÂ ÑÔÐÑ-
ÄÂÐËË ÒÓÇÙËÊËÑÐÐÞØ ÓÇÐÕÅÇÐÑÔÕÓÖÍÕÖÓÐÞØ ÆÂÐÐÞØ, ÒÓËÚÇÏ
ÑÕÐÑÔËÕÇÎßÐÞÇ ÊÐÂÚÇÐËâ ÐÂÃÎáÆÂÇÏÞØ Ä àÍÔÒÇÓËÏÇÐÕÇ
ÂÕÑÏÐÞØ àÐÇÓÅËÌ ÏÑÅÖÕ ÃÞÕß ÕÂÍÉÇ ÄÑÔÒÓÑËÊÄÇÆÇÐÞ Ä ÓÂÔ-
ÚÇÕÇ. °ÆÐÂÍÑ ÐÂ ÔÄÑÌÔÕÄÂ ÂÕÑÏÑÄ Ä ÍÓËÔÕÂÎÎÇ ÄÎËâáÕ
ÕÂÍÉÇ ÑÔÑÃÇÐÐÑÔÕË ÍÓËÔÕÂÎÎËÚÇÔÍÑÌ ÖÒÂÍÑÄÍË, ÍÑÕÑÓÞÇ
ÐÇÑÃØÑÆËÏÑ ÖÚËÕÞÄÂÕß ÒÓË ÂÐÂÎËÊÇ.

VI. ¡ÕÑÏÐÞÇ àÎÇÍÕÓÑÐÐÞÇ ÏÑÏÇÐÕÞ

·ÑÕâ ËÊ ÂÕÑÏÐÞØ ÔÄÑÌÔÕÄ ÔÂÏÞÏ ÒÓÑÔÕÞÏ ÆÎâ ÓÂÔÚÇÕÂ
âÄÎâÇÕÔâ ÂÕÑÏÐÞÌ ÑÃÝÇÏ (VO)

VO �
�
O

dt,

ÇÅÑ ËÐÕÇÓÒÓÇÕÂÙËâ ÐÇ ÒÓÇÆÔÕÂÄÎâÇÕÔâ Ä ÑÃÜÇÏ ÔÎÖÚÂÇ ÑÚÇÄËÆ-
ÐÑÌ. ªÊÏÇÐÇÐËâ ÏÑÎÇÍÖÎâÓÐÑÅÑ ÑÃÝÇÏÂ ØÂÓÂÍÕÇÓÐÞ, ÐÂÒÓË-
ÏÇÓ, ÆÎâ ÂÕÑÏÂ ÄÑÆÑÓÑÆÂ ÒÓË ÑÃÓÂÊÑÄÂÐËË ÄÑÆÑÓÑÆÐÑÌ ÔÄâÊË,
ÐÑ ÐÂ ÂÕÑÏÐÞÌ ÑÃÝÇÏ ÔËÎßÐÑÇ ÄÎËâÐËÇ ÑÍÂÊÞÄÂáÕ ÕÂÍÉÇ
ÔÕÇÓËÚÇÔÍËÇ ×ÂÍÕÑÓÞ, ÚÕÑ, ÍÂÍ ÒÓÂÄËÎÑ, ÊÂÕÓÖÆÐâÇÕ ÑÃÔÖÉÆÇ-
ÐËÇ ÒÑÎÖÚÇÐÐÞØ ÆÂÐÐÞØ.

£ ÕÑ ÉÇ ÄÓÇÏâ ÓÂÔÚÇÕ ÂÕÑÏÐÑÅÑ ÊÂÓâÆÂ ÒÑ ÖÓÂÄÐÇÐËá (2)
ÕÂÍÉÇ ÐÇ ÔÎËÛÍÑÏ ÔÎÑÉÇÐ, ÒÑÔÍÑÎßÍÖ ÒÓÇÆÒÑÎÂÅÂÇÕ ÕÑÎßÍÑ
ËÐÕÇÅÓËÓÑÄÂÐËÇ ×ÖÐÍÙËË r(r) ÒÑ ÂÕÑÏÐÑÏÖ ÃÂÔÔÇÌÐÖ. ±ÓË
àÕÑÏ ÃÑÎßÛËÐÔÕÄÑ ØËÏËÍÑÄ ÒÓËÄÞÍÎË ÒÑÎÖÚÂÕß ÂÕÑÏÐÞÇ
ÊÂÓâÆÞ Ä ÍÂÚÇÔÕÄÇ ÓÇÊÖÎßÕÂÕÑÄ ÍÄÂÐÕÑÄÑ-ØËÏËÚÇÔÍËØ ÓÂÔÚÇ-
ÕÑÄ, ÒÑàÕÑÏÖ ÊÂÓâÆÞ, ÓÂÔÔÚËÕÂÐÐÞÇ ÒÖÕÇÏ ËÐÕÇÅÓËÓÑÄÂÐËâ
ÂÕÑÏÐÞØ ÃÂÔÔÇÌÐÑÄ (ÆÂÎÇÇ ì ÊÂÓâÆÞ AIM), ÖÒÑÏËÐÂáÕÔâ Ä
ÎËÕÇÓÂÕÖÓÇ ÊÐÂÚËÕÇÎßÐÑ ÚÂÜÇ, ÚÇÏ ÎáÃÞÇ ÆÓÖÅËÇ ËÐÕÇÅÓÂÎß-
ÐÞÇ ÔÄÑÌÔÕÄÂ ÂÕÑÏÑÄ. °ÆÐÂÍÑ, ÒÑÔÍÑÎßÍÖ ÊÂÓâÆÞ AIM ÓÂÔ-
ÔÚËÕÞÄÂáÕÔâ ËÊ ÆÓÖÅËØ ÔÑÑÃÓÂÉÇÐËÌ, ÚÇÏ ÕÓÂÆËÙËÑÐÐÞÇ
ÏÂÎÎËÍÇÐÑÄÔÍËÇ ËÎË ÒÑÎÖÚÂÇÏÞÇ ÐÂ ÑÔÐÑÄÇ ÓÂÊÎÑÉÇÐËâ ÄÑÎ-
ÐÑÄÑÌ ×ÖÐÍÙËË ÏÑÎÇÍÖÎÞ ÒÑ ÏÇÕÑÆÖ ÐÂÕÖÓÂÎßÐÞØ ÑÓÃËÕÂÎÇÌ

(ÔØÇÏÂ NBO), ËØ ËÐÕÇÓÒÓÇÕÂÙËâ ÕÂÍÉÇ ÐÇÓÇÆÍÑ ÑÍÂÊÞÄÂÇÕÔâ
ÐÇ ÄÒÑÎÐÇ ÍÑÓÓÇÍÕÐÑÌ.

±ÑÔÍÑÎßÍÖ ÑØÄÂÕËÕß ÄÇÔß ÔÒÇÍÕÓ ÒÓËÏÇÐÇÐËâ ÂÕÑÏÐÞØ
ÊÂÓâÆÑÄ Ä ÓÂÏÍÂØ ÑÆÐÑÅÑ ÑÃÊÑÓÂ ÐÇÄÑÊÏÑÉÐÑ, ÏÞ ÑÅÓÂÐË-
ÚËÏÔâ ÕÑÎßÍÑ ÐÂËÃÑÎÇÇ ÄÂÉÐÞÏË ÂÔÒÇÍÕÂÏË ËÔÒÑÎßÊÑÄÂÐËâ
ÊÂÓâÆÑÄ AIM Ë ÓÂÔÔÏÑÕÓËÏ ÐÇÍÑÕÑÓÞÇ ÒÓËÏÇÓÞ ÐÇÍÑÓÓÇÍÕ-
ÐÑÌ ËÐÕÇÓÒÓÇÕÂÙËË ÆÂÐÐÞØ ÒÂÓÂÏÇÕÓÑÄ.

£ÒÇÓÄÞÇ ËÔÒÑÎßÊÑÄÂÐËÇ ËÐÕÇÅÓÂÎÂ àÎÇÍÕÓÑÐÐÑÌ ÒÎÑÕÐÑ-
ÔÕË ÒÑ ÑÃÝÇÏÖ ÆÎâ ÄÞÚËÔÎÇÐËâ ÂÕÑÏÐÑÅÑ ÊÂÓâÆÂ ÃÞÎÑ ÒÓÇÆ-
ÎÑÉÇÐÑ ¢ÇÌÆÇÓÑÏ Ä 1971 Å.,75 ÐÑ ÕÑÎßÍÑ ÆÎâ ÎËÐÇÌÐÞØ
ÏÑÎÇÍÖÎ: ÕÑÅÆÂ ÐÇ ÔÖÜÇÔÕÄÑÄÂÎÑ ÐÂÆÇÉÐÑÅÑ ÔÒÑÔÑÃÂ ÓÂÊÆÇ-
ÎâÕß ×ÖÐÍÙËá àÎÇÍÕÓÑÐÐÑÌ ÒÎÑÕÐÑÔÕË ÔÎÑÉÐÞØ ÏÑÎÇÍÖÎ ÐÂ
ÔÑÑÕÄÇÕÔÕÄÖáÜËÇ ÑÕÆÇÎßÐÞÏ ÂÕÑÏÂÏ ×ÓÂÅÏÇÐÕÞ. °ÆÐÂÍÑ
ÒÑÊÆÐÇÇ ¢ÇÌÆÇÓ ÒÓÇÆÎÑÉËÎ Ë ÓÂÊÄËÎ ÕÇÑÓËá AIM, ÍÑÕÑÓÂâ
ÔÆÇÎÂÎÂ ÒÑÆÑÃÐÑÇ ÓÂÊÃËÇÐËÇ ÑÆÐÑÊÐÂÚÐÞÏ. ±ÓË àÕÑÏ ÇÜÇ Ä
ÓÂÃÑÕÇ 75 ÑÐ ÒÑÆÚÇÓÍËÄÂÎ, ÚÕÑ ÒÑÎÖÚÂÇÏÞÇ ÊÂÓâÆÞ ÑÕÄÇÚÂáÕ
ËÔÍÎáÚËÕÇÎßÐÑ ÒÇÓÇÐÑÔÖ ÊÂÓâÆÂ, Â ÆÎâ ÑÒËÔÂÐËâ ÒÑÄÇÆÇÐËâ
ÏÑÎÇÍÖÎÞ ÄÑ ÄÐÇÛÐÇÏ àÎÇÍÕÓËÚÇÔÍÑÏ ÒÑÎÇ ÐÇÑÃØÑÆËÏÑ ÖÚË-
ÕÞÄÂÕß ÔÑÃÔÕÄÇÐÐÞÇ àÎÇÍÕÓËÚÇÔÍËÇ ÏÑÏÇÐÕÞ ÂÕÑÏÑÄ ÍÂÍ
×ÓÂÅÏÇÐÕÑÄ ×ÖÐÍÙËË àÎÇÍÕÓÑÐÐÑÌ ÒÎÑÕÐÑÔÕË. ´ÂÍËÏ ÑÃÓÂ-
ÊÑÏ, ÐÂÒÓËÏÇÓ, ÆËÒÑÎßÐÞÌ ÏÑÏÇÐÕ ÏÑÎÇÍÖÎÞ ÔÍÎÂÆÞÄÂÇÕÔâ
ËÊ ÔÑÃÔÕÄÇÐÐÞØ (äÄÐÖÕÓÇÐÐËØã) ÆËÒÑÎßÐÞØ ÏÑÏÇÐÕÑÄ ÄÔÇØ
ÂÕÑÏÑÄ Ë ÚÎÇÐÂ, ÑÕÄÇÚÂáÜÇÅÑ ÄÑÊÐËÍÐÑÄÇÐËá ÆËÒÑÎßÐÑÅÑ
ÏÑÏÇÐÕÂ Ä ÓÇÊÖÎßÕÂÕÇ ÒÇÓÇÐÑÔÂ ÊÂÓâÆÂ. ±ÓË àÕÑÏ ÄÍÎÂÆÞ
ÄÐÖÕÓÇÐÐËØ ÆËÒÑÎßÐÞØ ÏÑÏÇÐÕÑÄ ÂÕÑÏÑÄ ÔÕÓÇÏâÕÔâ Í ÐÖÎá
ÕÑÎßÍÑ Ä ÕÇØ ÔÎÖÚÂâØ, ÍÑÅÆÂ ÓÂÔÒÓÇÆÇÎÇÐËÇ àÎÇÍÕÓÑÐÐÑÌ
ÒÎÑÕÐÑÔÕË ÄÑÍÓÖÅ âÆÇÓ ÑÚÇÐß ÃÎËÊÍÑ Í Ô×ÇÓËÚÇÔÍË ÔËÏÏÇÕ-
ÓËÚÐÑÏÖ, ÚÕÑ ÔÑÑÕÄÇÕÔÕÄÖÇÕ ÔÎÖÚÂá ËÆÇÂÎßÐÞØ ËÑÐÐÞØ
ÔÑÇÆËÐÇÐËÌ. ´ËÒËÚÐÞÏ ÒÓËÏÇÓÑÏ ÚÂÔÕËÙ ÕÂÍÑÅÑ ÓÑÆÂ ÏÑÉÇÕ
ÔÎÖÉËÕß ÏÑÎÇÍÖÎÂ LiF Ä ÅÂÊÑÄÑÌ ×ÂÊÇ.

¢ÑÎÇÇ ÒÑÆÓÑÃÐÑ ÒÓÑÃÎÇÏÂ ÂÕÑÏÐÞØ ÆËÒÑÎÇÌ ÓÂÔÔÏÑÕÓÇÐÂ
Ä ÓÂÃÑÕÇ 110, ÅÆÇ ÒÓËÄÑÆËÕÔâ ×ÑÓÏÖÎÂ ÆÎâ ÓÂÔÚÇÕÂ ÏÑÎÇÍÖÎâÓ-
ÐÑÅÑ ÆËÒÑÎßÐÑÅÑ ÏÑÏÇÐÕÂ ËÊ ÂÕÑÏÐÞØ ÊÂÓâÆÑÄ Ë ÆËÒÑÎßÐÞØ
ÏÑÏÇÐÕÑÄ:

m �
X
O

q�O�XO ÿ
X
O

m�O�;

ÅÆÇ

q�O� � ZO ÿ
�
O

r�r�dt,

XO ì ÍÑÑÓÆËÐÂÕÞ âÆÓÂ ÂÕÑÏÂ,

m�O� �
�
O

�rÿ XO�r�r�dt.

£ÂÉÐÑ ÑÕÏÇÕËÕß, ÚÕÑ ÒÑÆÑÃÐÑÇ ÓÂÊÃËÇÐËÇ ÆËÒÑÎßÐÑÅÑ
ÏÑÏÇÐÕÂ ÏÑÎÇÍÖÎÞ ÐÂ ÂÕÑÏÐÞÇ ÄÍÎÂÆÞ âÄÎâÇÕÔâ ÕÑÚÐÞÏ, Â
ÐÇ ÒÓËÃÎËÉÇÐÐÞÏ, Ä ÑÕÎËÚËÇ ÑÕ ÒÑÆÅÑÐÍË ÕÑÚÇÚÐÞØ ÊÂÓâÆÑÄ
ÐÂ ÂÕÑÏÂØ ÆÎâ ÄÑÔÒÓÑËÊÄÇÆÇÐËâ ÆËÒÑÎßÐÑÅÑ ÏÑÏÇÐÕÂ.111

£ ÑÔÑÃÇÐÐÑÔÕË ÊÂÏÇÕÐÑ àÕÑ ÒÓÑâÄÎâÇÕÔâ ÒÓË ËÊÖÚÇÐËË ËÊÏÇ-
ÐÇÐËÌ ÆËÒÑÎßÐÞØ ÏÑÏÇÐÕÑÄ ÏÑÎÇÍÖÎ ÒÓË ÍÑÎÇÃÂÐËâØ, ÕÂÍ ÍÂÍ
ÑÒËÔÂÐËÇ ÏÑÎÇÍÖÎÞ ÍÂÍ ÔËÔÕÇÏÞ ÕÑÚÇÚÐÞØ ÊÂÓâÆÑÄ ÔÓÂÊÖ
ÑÍÂÊÞÄÂÇÕÔâ ÔÎËÛÍÑÏ ÅÓÖÃÞÏ. ¢ÑÎÇÇ ÕÑÅÑ, ÒÓË ÏÑÎÇÍÖÎâÓ-
ÐÞØ ÍÑÎÇÃÂÐËâØ ÆËÒÑÎßÐÞÇ ÏÑÏÇÐÕÞ Ë ÊÂÓâÆÞ ÂÕÑÏÑÄ ÕÂÍÉÇ
ËÊÏÇÐâáÕÔâ, Ë ÓÂÃÑÕÂ 110 ÒÑÔÄâÜÇÐÂ Ä ÒÇÓÄÖá ÑÚÇÓÇÆß ËÊÖÚÇ-
ÐËá ËÊÏÇÐÇÐËÌ Ä ÊÂÓâÆÂØ Ë ÆËÒÑÎßÐÞØ ÏÑÏÇÐÕÂØ ÂÕÑÏÑÄ Ä
ÔËÎÂÐÇ, ÏÇÕÂÐÇ Ë àÕËÎÇÐÇ ÒÓË ÅÂÓÏÑÐËÚÇÔÍËØ ÍÑÎÇÃÂÐËâØ.
³ ÑÆÐÑÌ ÔÕÑÓÑÐÞ, ÄÍÎÂÆ ËÊÏÇÐÇÐËÌ ÔÄÑÌÔÕÄ ÂÕÑÏÑÄ Ä ËÐÆÖ-
ÙËÓÑÄÂÐÐÞÌ ÆËÒÑÎßÐÞÌ ÏÑÏÇÐÕ ÐÇÄÇÎËÍ, Ô ÆÓÖÅÑÌ ì ÑÐ ÐÇ
ÏÑÉÇÕ ÃÞÕß ÍÑÓÓÇÍÕÐÑ ÑÒËÔÂÐ ÃÇÊ ÒÓËÄÎÇÚÇÐËâ ÕÇÑÓËË AIM.
´ÓÂÆËÙËÑÐÐÑÌ ÔØÇÏÑÌ, ËÔÒÑÎßÊÖÇÏÑÌ ÒÓË ÂÐÂÎËÊÇ ÄÂÎÇÐÕÐÞØ
ÍÑÎÇÃÂÐËÌ, âÄÎâÇÕÔâ ÓÂÊÃËÇÐËÇ ÆËÒÑÎßÐÑÅÑ ÏÑÏÇÐÕÂ ÏÑÎÇ-
ÍÖÎÞ ÐÂ ÔÖÏÏÖ ÂÕÑÏÐÞØ ÕÑÚÇÚÐÞØ ÊÂÓâÆÑÄ Ë ÔÄâÊÇÄÞØ ÆËÒÑ-

C(1A)

S(1A)

C(2A)

N(1A)

C(1)

S(1)

C(2)

N(1)

LP
LP0

²ËÔ. 8. ³ÕÓÑÇÐËÇ ÏÑÎÇÍÖÎÞ ÕÇÕÓÂÅËÆÓÑ[1,3,4]ÕËÂÆËÂÊÑÎÑ-
[3,4-c][1,3,4]ÕËÂÆËÂÊÑÎÂ.107

¡ÕÑÏÞ ÒÓÇÆÔÕÂÄÎÇÐÞ ÕÇÒÎÑÄÞÏË àÎÎËÒÔÑËÆÂÏË (p=50%). ¤ËÒÑ-
ÕÇÕËÚÇÔÍËÇ ÒÑÎÑÉÇÐËâ ÐÇÒÑÆÇÎÇÐÐÞØ àÎÇÍÕÓÑÐÐÞØ ÒÂÓ ÑÃÑÊÐÂ-
ÚÇÐÞ ÍÂÍ LP Ë LP0 .
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ÎÇÌ, ÑÆÐÂÍÑ ÒÑÆÑÃÐÑÇ ÓÂÊÃËÇÐËÇ ÒÎÑØÑ ÑÒËÔÞÄÂÇÕ ÔËÔÕÇÏÞ Ô
ÃÑÎßÛËÏ ÍÑÎËÚÇÔÕÄÑÏ ÕÂÍ ÐÂÊÞÄÂÇÏÑÌ ÐÇÔÄâÊÇÄÑÌ àÎÇÍÕÓÑÐ-
ÐÑÌ ÒÎÑÕÐÑÔÕË (¯³¿±, nonbonded charge density). ¬ ¯³¿±
ÑÕÐÑÔâÕ ×ÓÂÅÏÇÐÕÞ àÎÇÍÕÓÑÐÐÑÌ ÒÎÑÕÐÑÔÕË ÏÑÎÇÍÖÎÞ, ÓÂÔ-
ÒÑÎÑÉÇÐÐÞÇ ÐÂ ÐÇÍÑÕÑÓÑÏ ÑÕÆÂÎÇÐËË ÑÕ âÆÇÓ Ë ÎËÐËÌ ÔÄâÊË, Ä
ÚÂÔÕÐÑÔÕË ÑÕÄÇÚÂáÜËÇ ÐÇÒÑÆÇÎÇÐÐÞÏ àÎÇÍÕÓÑÐÐÞÏ ÒÂÓÂÏ.
³ àÕÑÌ ÕÑÚÍË ÊÓÇÐËâ ÐÇÔÄâÊÇÄÑÌ ÔÚËÕÂÇÕÔâ Ë àÎÇÍÕÓÑÐÐÂâ
ÒÎÑÕÐÑÔÕß p-ÔÄâÊË Ä àÕËÎÇÐÇ. ¯ÇÔÄâÊÇÄÂâ àÎÇÍÕÓÑÐÐÂâ ÒÎÑÕ-
ÐÑÔÕß ÏÑÉÇÕ ËÏÇÕß ÔÑÃÔÕÄÇÐÐÖá ÒÑÎâÓËÊÂÙËá (Ä ÔÎÖÚÂÇ àÕË-
ÎÇÐÂ, ÐÂÒÓËÏÇÓ, ÒÇÓÒÇÐÆËÍÖÎâÓÐÖá ÒÎÑÔÍÑÔÕË ÏÑÎÇÍÖÎÞ),
ÍÑÕÑÓÖá ÐÇÎßÊâ ÑÒËÔÂÕß ÄÍÎÂÆÂÏË ÔÄâÊÇÄÞØ ÆËÒÑÎÇÌ.

£ÑÒÓÑÔÞ, ÍÂÔÂáÜËÇÔâ ¯³¿±, ÊÂÕÓÂÅËÄÂáÕÔâ Ë Ä
ÓÂÃÑÕÇ 111, ÐÂÊÄÂÐËÇ ÍÑÕÑÓÑÌ ÔÕÑÎß ÕÑÚÐÑ ÑÕÓÂÉÂÇÕ ÇÇ ÔÑÆÇÓ-
ÉÂÐËÇ, ÚÕÑ ÏÞ ÐÇ ÏÑÉÇÏ ÐÇ ÒÓËÄÇÔÕË ÇÅÑ ÒÇÓÇÄÑÆ: ä¡ÕÑÏÐÞÇ
ÊÂÓâÆÞ âÄÎâáÕÔâ ËÊÏÇÓËÏÞÏË ÍÄÂÐÕÑÄÞÏË ÑÉËÆÂÇÏÞÏË:
ÑÒÓÑÄÇÓÉÇÐËÇ ÍÓËÕËÍË ÊÂÓâÆÑÄ AIMã. £ àÕÑÌ ÔÕÂÕßÇ, Ä ÚÂÔÕ-
ÐÑÔÕË, ÒÑÆÚÇÓÍËÄÂÇÕÔâ, ÚÕÑ ÑÕÐÑÛÇÐËÇ Í ÊÂÓâÆÂÏ AIM ÍÂÍ Í
äÔÎËÛÍÑÏ ÃÑÎßÛËÏã, ÆÑ ÔËØ ÒÑÓ ÄÔÕÓÇÚÂáÜÇÇÔâ Ä ÎËÕÇÓÂ-
ÕÖÓÇ (ÔÏ., ÐÂÒÓËÏÇÓ,112 ë 114), ÄÞÊÄÂÐÑ Ä ÒÇÓÄÖá ÑÚÇÓÇÆß ÐÇÒÑ-
ÐËÏÂÐËÇÏ ËØ ÒÓËÓÑÆÞ. ®ÐÑÅËÇ ÍÓËÕËÍË ÊÂÓâÆÑÄ AIM
ÒÞÕÂáÕÔâ ËÐÕÇÓÒÓÇÕËÓÑÄÂÕß ËØ ÕÂÍËÏ ÉÇ ÑÃÓÂÊÑÏ, ÍÂÍ ÕÓÂ-
ÆËÙËÑÐÐÞÇ ÕÑÚÇÚÐÞÇ, Ë ÖÕÄÇÓÉÆÂáÕ, ÐÂÒÓËÏÇÓ, ÚÕÑ àÕË ÃÑÎß-
ÛËÇ ÒÑÎÑÉËÕÇÎßÐÞÇ ÊÂÓâÆÞ ÔÇÓßÇÊÐÑ ÒÇÓÇÑÙÇÐËÄÂáÕ
ÍÄÂÆÓÖÒÑÎßÐÞÌ ÏÑÏÇÐÕ ÏÑÎÇÍÖÎÞ BF3 .115 ±ÓË àÕÑÏ ÊÂÓâÆÞ
AIM ÑÕÄÇÚÂáÕ ËÔÍÎáÚËÕÇÎßÐÑ ÒÇÓÇÐÑÔÖ ÊÂÓâÆÂ ÄÐÖÕÓË ÏÑÎÇ-
ÍÖÎÞ Ë, ÍÂÍ ÃÞÎÑ ÒÑÍÂÊÂÐÑ ÄÞÛÇ, ÐÇÑÕÆÇÎËÏÞ ÑÕ ÂÕÑÏÐÞØ
ÏÖÎßÕËÒÑÎÇÌ ÒÓË ÓÂÔÔÏÑÕÓÇÐËË àÎÇÍÕÓËÚÇÔÍËØ ÏÑÏÇÐÕÑÄ
ÏÑÎÇÍÖÎÞ. ¯ÂÒÓËÏÇÓ, ÊÂÓâÆÞ ÂÕÑÏÑÄ Ä ÏÑÎÇÍÖÎÇ CO, ÓÂÔ-
ÔÚËÕÂÐÐÑÌ ÏÇÕÑÆÑÏ QCISD (Quadratic Conéguration Interac-
tion with Single and Double excitations), ÔÑÅÎÂÔÐÑ ÕÇÑÓËË
¢ÇÌÆÇÓÂ, ÓÂÄÐÞ +1.22 Ë 71.22 Ç ÔÑÑÕÄÇÕÔÕÄÇÐÐÑ, ÚÕÑ ÒÓËÄÑ-
ÆËÎÑ ÃÞ Í ÆËÒÑÎßÐÑÏÖ ÏÑÏÇÐÕÖ 1.024 ¥, ÐÑ ÄÍÎÂÆÞ ÆËÒÑÎß-
ÐÞØ ÏÑÏÇÐÕÑÄ ÂÕÑÏÑÄ ÔÑÔÕÂÄÎâáÕ 70.659 (C) Ë 70.380
(O) ¥, ÚÕÑ Ä ÔÖÏÏÇ ÒÓËÄÑÆËÕ Í ÒÑÚÕË ÐÖÎÇÄÑÏÖ (0.016 ¥)
ÆËÒÑÎßÐÑÏÖ ÏÑÏÇÐÕÖ.111 ¬ÂÍ ÄËÆÐÑ, ¯³¿± ÂÕÑÏÂ ÖÅÎÇÓÑÆÂ
Ä ÏÑÐÑÑÍÔËÆÇ ÖÅÎÇÓÑÆÂ ÔËÎßÐÑ ÒÑÎâÓËÊÑÄÂÐÂ Ë ÄÑ ÏÐÑÅÑÏ
ÑÒÓÇÆÇÎâÇÕ ÆËÒÑÎßÐÞÌ ÏÑÏÇÐÕ ÏÑÎÇÍÖÎÞ Ä ÙÇÎÑÏ. £ÂÉÐÑÔÕß
ÇÇ ÄÍÎÂÆÂ ÄËÆÐÂ ÐÂ ÒÓËÏÇÓÇ ÏÑÎÇÍÖÎÞ ×ÑÓÏÂÎßÆÇÅËÆÂ
(CH2O), Ä ÍÑÕÑÓÑÌ ÊÂÓâÆÞ ÂÕÑÏÑÄ ÍËÔÎÑÓÑÆÂ Ë ÖÅÎÇÓÑÆÂ
ÃÎËÊÍË Í ÕÂÍÑÄÞÏ Ä CO (�1.24 Ç), ÐÑ àÎÇÍÕÓÑÐÐÂâ ÒÎÑÕÐÑÔÕß
ÂÕÑÏÂ ÖÅÎÇÓÑÆÂ ÃÑÎßÛÇÌ ÚÂÔÕßá ÔÄâÊÂÐÂ Ô ÂÕÑÏÂÏË ÄÑÆÑ-
ÓÑÆÂ. ¿ÕÑ ÒÓËÄÑÆËÕ Í ÖÏÇÐßÛÇÐËá ÆËÒÑÎßÐÑÅÑ ÏÑÏÇÐÕÂ
ÂÕÑÏÂ ÖÅÎÇÓÑÆÂ ÆÑ 70.35 ¥ Ë, ÔÎÇÆÑÄÂÕÇÎßÐÑ, ÓÇÊÍÑÏÖ ÖÄÇ-
ÎËÚÇÐËá Ë ÆÂÉÇ ËÊÏÇÐÇÐËá ÊÐÂÍÂ ÆËÒÑÎßÐÑÅÑ ÏÑÏÇÐÕÂ,
ÍÑÕÑÓÞÌ ÆÎâ ×ÑÓÏÂÎßÆÇÅËÆÂ ÔÑÔÕÂÄÎâÇÕ 0.44 ¥. ´ÂÍËÏ ÑÃÓÂ-
ÊÑÏ, ÓÇÊÍËÌ ÓÑÔÕ ÆËÒÑÎßÐÑÅÑ ÏÑÏÇÐÕÂ ÏÑÎÇÍÖÎÞ ×ÑÓÏÂÎßÆÇ-
ÅËÆÂ ÒÑ ÔÓÂÄÐÇÐËá Ô ÏÑÎÇÍÖÎÑÌ CO ÄÞÊÄÂÐ ÐÇ ÖÄÇÎËÚÇÐËÇÏ
ÒÇÓÇÐÑÔÂ ÊÂÓâÆÂ, Â ÐÇÄÑÊÏÑÉÐÑÔÕßá ÍÑÏÒÇÐÔÂÙËË àÕÑÅÑ ÒÇÓÇ-
ÐÑÔÂ ÊÂ ÔÚÇÕ ÒÑÎâÓËÊÂÙËË ÂÕÑÏÑÄ.

¢ÑÎÇÇ ÄÞÔÑÍËÇ àÎÇÍÕÓËÚÇÔÍËÇ ÏÑÏÇÐÕÞ ÂÕÑÏÑÄ Ä ÎËÕÇÓÂ-
ÕÖÓÇ ÑÃÔÖÉÆÂáÕÔâ ÐÇÚÂÔÕÑ, ÕÂÍ ÍÂÍ ÑÐË ÇÜÇ ÕÓÖÆÐÇÇ ÒÑÆ-
ÆÂáÕÔâ ËÐÕÇÓÒÓÇÕÂÙËË, ÚÇÏ ÂÕÑÏÐÞÇ ÆËÒÑÎË. ®ÑÉÐÑ
ÄÞÆÇÎËÕß ÕÑÎßÍÑ ×ÖÐÆÂÏÇÐÕÂÎßÐÖá ÓÂÃÑÕÖ ¢ÇÌÆÇÓÂ,116

ÒÑÔÄâÜÇÐÐÖá ÒÓÑËÔØÑÉÆÇÐËá ÃÂÓßÇÓÑÄ ÄÓÂÜÇÐËâ, Ë ÓÂÃÑÕÞ
±ÑÒÇÎßÇÓÂ 117, 118 ÒÑ ÓÂÔÚÇÕÖ ÉËÆÍÑÔÕÇÌ. £ ÓÂÃÑÕÇ 116 ÒÖÕÇÏ
ÂÐÂÎËÊÂ ÍÄÂÆÓÖÒÑÎßÐÞØ ÏÑÏÇÐÕÑÄ ÂÕÑÏÑÄ ÖÅÎÇÓÑÆÂ Ä àÕÂÐÇ
ÒÑÍÂÊÂÐÑ, ÚÕÑ ÃÂÓßÇÓ ÄÓÂÜÇÐËâ Ä àÕÑÌ ÏÑÎÇÍÖÎÇ ÄÞÊÄÂÐ
ËÊÏÇÐÇÐËÇÏ Ä ÍÄÂÆÓÖÒÑÎßÐÑÌ ÒÑÎâÓËÊÂÙËË ÔÄâÊË C7C Ä
ÊÂÔÎÑÐÇÐÐÑÌ ÍÑÐ×ÑÓÏÂÙËË (E) ÒÑ ÔÓÂÄÐÇÐËá Ô ÊÂÕÑÓÏÑÉÇÐ-
ÐÑÌ (S). £ E-ÍÑÐ×ÑÓÏÂÙËË ÒÑÎÇ ÂÕÑÏÑÄ ÄÑÆÑÓÑÆÂ ÃÑÎÇÇ
ÄÞÓÂÉÇÐÑ, ÚÕÑ ÒÓËÄÑÆËÕ Í ÔÏÇÜÇÐËá àÎÇÍÕÓÑÐÐÑÌ ÒÎÑÕÐÑÔÕË
ÑÕ ÔÄâÊË C7C, ÑÔÎÂÃÎÇÐËá ÔÄâÊÞÄÂÐËâ Ë, ÔÑÑÕÄÇÕÔÕÄÇÐÐÑ,
ÖÆÎËÐÇÐËá ÔÄâÊË C7C Ë ÒÑÄÞÛÇÐËá àÐÇÓÅËË ÍÑÐ×ÑÓÏÇÓÂ.

±ÑÒÇÎßÇÓ, Ä ÔÄÑá ÑÚÇÓÇÆß, ËÔÒÑÎßÊÑÄÂÎ ÓÂÊÎÑÉÇÐËÇ
àÎÇÍÕÓËÚÇÔÍËØ ÏÑÏÇÐÕÑÄ ÏÑÎÇÍÖÎ ÐÂ ÂÕÑÏÐÞÇ ÏÖÎßÕËÒÑÎË
(ÄÒÎÑÕß ÆÑ ÅÇÍÔÂÆÇÍÂÒÑÎâ), ÒÑÎÖÚÇÐÐÞÇ ËÊ ÕÇÑÓËË AIM, ÆÎâ
ÓÂÔÚÇÕÂ ÏÑÎÇÍÖÎâÓÐÑÌ ÆËÐÂÏËÍË ÉËÆÍÑÅÑ HF (ÔÏ.117) Ë ÉËÆ-
ÍÑÌ H2O (ÔÏ.118). £ àÕËØ ÓÂÔÚÇÕÂØ ÆÎâ ÏÑÎÇÍÖÎ HF Ë H2O
ËÔÒÑÎßÊÑÄÂÎÑÔß ÒÓËÃÎËÉÇÐËÇ ÉÇÔÕÍÑÅÑ ÕÇÎÂ, Â àÐÇÓÅËâ ÄÊÂË-
ÏÑÆÇÌÔÕÄËâ ÏÇÉÆÖ ÏÑÎÇÍÖÎÂÏË ÓÂÔÔÚËÕÞÄÂÎÂÔß ËÊ àÎÇÍÕÓÑ-
ÔÕÂÕËÚÇÔÍËØ ÔÑÑÃÓÂÉÇÐËÌ ÍÂÍ ÔÖÏÏÂ ¿ÄÂÎßÆÂ ÏÇÉÆÖ ÄÔÇÏË
ÄÑÊÏÑÉÐÞÏË ÍÑÏÒÑÐÇÐÕÂÏË àÎÇÍÕÓËÚÇÔÍËØ ÏÑÏÇÐÕÑÄ ÂÕÑ-
ÏÑÄ ÄÊÂËÏÑÆÇÌÔÕÄÖáÜËØ ÏÑÎÇÍÖÎ. ´ÂÍÑÌ ÏÇÕÑÆ ÒÑÊÄÑÎËÎ Ô
ÑÚÇÐß ØÑÓÑÛÇÌ ÕÑÚÐÑÔÕßá ÄÑÔÒÓÑËÊÄÇÔÕË ÓâÆ ÏÂÍÓÑÔÍÑÒËÚÇ-
ÔÍËØ ÔÄÑÌÔÕÄ àÕËØ ÉËÆÍÑÔÕÇÌ, ÐÂÒÓËÏÇÓ ÊÂÄËÔËÏÑÔÕß ÒÎÑÕ-
ÐÑÔÕË ÑÕ ÕÇÏÒÇÓÂÕÖÓÞ Ë ÆÂÄÎÇÐËâ, Â ÕÂÍÉÇ ËÊÖÚËÕß ÑÔÑÃÇÐ-
ÐÑÔÕË ËØ ÕÓÇØÏÇÓÐÑÅÑ ÔÕÓÑÇÐËâ Ä ÓÂÊÎËÚÐÞØ ÖÔÎÑÄËâØ. ¡ÄÕÑÓ
ÒÓÑÃÖÇÕ ÕÂÍÉÇ ÒÓËÏÇÐâÕß ÓÂÊÓÂÃÑÕÂÐÐÞÌ ÒÑÆØÑÆ ÆÎâ ÂÐÂ-
ÎËÊÂ ÄÐÖÕÓËÏÑÎÇÍÖÎâÓÐÞØ ÄÊÂËÏÑÆÇÌÔÕÄËÌ Ô ÙÇÎßá ÒÑÔÕÓÑÇ-
ÐËâ ÐÑÄÞØ ÔËÎÑÄÞØ ÒÑÎÇÌ ÆÎâ ÏÂÍÓÑÏÑÎÇÍÖÎ.119

VII. ±ÓÂÍÕËÚÇÔÍËÇ ÂÔÒÇÍÕÞ ÓÂÔÚÇÕÂ
ËÐÕÇÅÓÂÎßÐÞØ ÔÄÑÌÔÕÄ ÂÕÑÏÑÄ

±ÓÑÅÓÇÔÔ ÕÇÑÓËË ¢ÇÌÆÇÓÂ AIM Ä ÒÑÔÎÇÆÐËÇ ÅÑÆÞ ÑÒÓÇÆÇ-
ÎâÇÕÔâ ÆÄÖÏâ ÑÔÐÑÄÐÞÏË ÐÂÒÓÂÄÎÇÐËâÏË: ÄÑ-ÒÇÓÄÞØ, ÓÂÊÄË-
ÕËÇÏ ÕÇÑÓÇÕËÚÇÔÍËØ ÑÔÐÑÄ, Ä ÚÂÔÕÐÑÔÕË ÓÂÊÓÂÃÑÕÍÑÌ ÐÑÄÞØ
ÏÇÕÑÆÑÄ ÂÐÂÎËÊÂ ÓÂÔÒÓÇÆÇÎÇÐËâ àÎÇÍÕÓÑÐÐÑÌ ÒÎÑÕÐÑÔÕË Ä
ÏÑÎÇÍÖÎÇ (ÐÂÒÓËÏÇÓ, ÏÇÕÑÆ ÎÑÍÂÎËÊÂÙËÑÐÐÞØ Ë ÆÇÎÑÍÂÎËÊÂ-
ÙËÑÐÐÞØ ËÐÆÇÍÔÑÄ 120), Ë ÓÂÊÄËÕËÇÏ ÓÂÔÚÇÕÐÞØ ÏÇÕÑÆÑÄ,
ÒÑÊÄÑÎâáÜËØ ÖÒÓÑÔÕËÕß ËÎË ÖÔÍÑÓËÕß ÒÑÎÖÚÇÐËÇ ËÐ×ÑÓÏÂ-
ÙËË Ñ ÏÑÎÇÍÖÎÇ.

²ÂÔÚÇÕ ËÐÕÇÅÓÂÎßÐÞØ ÔÄÑÌÔÕÄ ÂÕÑÏÑÄ ÏÑÎÇÍÖÎÞ ÔÑÔÕÑËÕ
ËÊ ÆÄÖØ ÔÕÂÆËÌ: ÒÑÎÖÚÇÐËâ ×ÖÐÍÙËË ÓÂÔÒÓÇÆÇÎÇÐËâ àÎÇÍÕÓÑÐ-
ÐÑÌ ÒÎÑÕÐÑÔÕË r(r) Ë ÇÇ ÂÐÂÎËÊÂ. ±ÑÔÍÑÎßÍÖ, ÍÂÍ ÒÓÂÄËÎÑ, àÕË
ÆÄÇ ÔÕÂÆËË ÑÔÖÜÇÔÕÄÎâáÕÔâ Ô ÒÑÏÑÜßá ÓÂÊÎËÚÐÞØ ÒÓÑ-
ÅÓÂÏÏ, ÏÞ ÓÂÔÔÏÑÕÓËÏ ÍÂÉÆÖá ËÊ ÐËØ ÑÕÆÇÎßÐÑ.

1. ±ÑÎÖÚÇÐËÇ ×ÖÐÍÙËË rr(r)

³ÕÂÐÆÂÓÕÐÞÏ ×ÑÓÏÂÕÑÏ ØÓÂÐÇÐËâ ×ÖÐÍÙËË r(r) Ä ÂÐÂÎËÕËÚÇ-
ÔÍÑÏ ÄËÆÇ âÄÎâÇÕÔâ ×ÑÓÏÂÕ WFN, ÍÑÕÑÓÞÌ ÐÂ ÔÇÅÑÆÐâÛÐËÌ
ÆÇÐß ÔÒÑÔÑÃÐÑ ÅÇÐÇÓËÓÑÄÂÕß ÃÑÎßÛËÐÔÕÄÑ ÒÓÑÅÓÂÏÏÐÞØ
ÒÂÍÇÕÑÄ ÆÎâ ÓÂÔÚÇÕÂ ÏÇÕÑÆÂÏË ab initio: Ä ÚÂÔÕÐÑÔÕË, Gaussian
(Ô ÒÑÏÑÜßá ËÐÔÕÓÖÍÙËË output=wfn),121 Gamess (ËÐÔÕÓÖÍ-
ÙËâ $control(AIMPAC=.T.)),122 Â ÕÂÍÉÇ JAGUAR,123

ADF,124 QChem,125 Turbomole 126 Ë ÆÓ. ¬ ÔÑÉÂÎÇÐËá, ÒÓÑ-
ÅÓÂÏÏÂ Priroda, ÐÂÔÍÑÎßÍÑ ÐÂÏ ËÊÄÇÔÕÐÑ ËÊ ÆÑÔÕÖÒÐÑÌ ÆÑÍÖ-
ÏÇÐÕÂÙËË ÒÑ àÕÑÌ ÒÓÑÅÓÂÏÏÇ, ÐÇ ÒÑÆÆÇÓÉËÄÂÇÕ àÍÔÒÑÓÕÂ
ÄÑÎÐÑÄÞØ ×ÖÐÍÙËÌ Ä ×ÑÓÏÂÕ WFN, ÚÕÑ ÆÇÎÂÇÕ ÒÓÂÍÕËÚÇÔÍË
ÐÇÄÑÊÏÑÉÐÞÏ ÇÇ ËÔÒÑÎßÊÑÄÂÐËÇ ÆÎâ ÂÐÂÎËÊÂ ÏÑÎÇÍÖÎ ÏÇÕÑ-
ÆÂÏË ÕÇÑÓËË AIM. ¯Â ÓÂÃÑÕÖ Ô ×ÑÓÏÂÕÑÏ WFN ÑÓËÇÐÕËÓÑ-
ÄÂÐÞ ÃÑÎßÛËÐÔÕÄÑ ÒÓÑÅÓÂÏÏ ÆÎâ ÂÐÂÎËÊÂ ÄÑÎÐÑÄÞØ
×ÖÐÍÙËÌ, ÐÂÚËÐÂâ Ô ÑÓËÅËÐÂÎßÐÑÅÑ ÒÂÍÇÕÂ AIMPAC.127 ¯ÇÑÃ-
ØÑÆËÏÑ ËÏÇÕß Ä ÄËÆÖ, ÚÕÑ ÒÓË ÒÑÎÖÚÇÐËË WFN-×ÂÌÎÂ Ä
ÒÑÔÕ-ØÂÓÕÓË-×ÑÍÑÄÔÍËØ ÓÂÔÚÇÕÂØ (Ä ÚÂÔÕÐÑÔÕË, ÏÇÕÑÆÑÏ
MP2) Gaussian ÆÂÇÕ ÊÐÂÚÇÐËÇ ÄËÓËÂÎÂ ÆÎâ àÐÇÓÅËË ÏÑÎÇÍÖÎÞ
Ä ÒÓËÃÎËÉÇÐËË ·ÂÓÕÓË ë¶ÑÍÂ, ÚÕÑ ÒÓËÄÑÆËÕ Í ÒÑâÄÎÇÐËá
äÑÛËÃÑÍã Ä ÊÐÂÚÇÐËâØ àÐÇÓÅËË ÂÕÑÏÑÄ, ÓÂÔÔÚËÕÂÐÐÞØ Ô ÖÚÇ-
ÕÑÏ ÏÂÔÛÕÂÃËÓÑÄÂÐËâ.

°ÆÐÂÍÑ ÄÞÄÑÆ ×ÖÐÍÙËË r(r) Ä ×ÑÓÏÂÕÇ WFN ÕÓÇÃÖÇÕ
ÒÓÇÆÄÂÓËÕÇÎßÐÑÅÑ ÓÂÔÚÇÕÂ ÔÂÏÑÔÑÅÎÂÔÑÄÂÐÐÑÅÑ ÒÑÎâ Ë Ä
ËÆÇÂÎÇ ÑÒÕËÏËÊÂÙËË Ä ÒÑÎÐÑàÎÇÍÕÓÑÐÐÑÏ ÃÂÊËÔÇ, ÚÕÑ ÄÑÊ-
ÏÑÉÐÑ ÆÂÎÇÍÑ ÐÇ ÆÎâ ÄÔÇØ ÔËÔÕÇÏ. ºËÓÑÍÑ ËÊÄÇÔÕÐÑ, ÚÕÑ ÆÎâ
ÔËÔÕÇÏ Ô ÃÑÎßÛËÏ ÚËÔÎÑÏ ÂÕÑÏÑÄ Ë ÔËÔÕÇÏ, ÔÑÆÇÓÉÂÜËØ
ÕâÉÇÎÞÇ ÂÕÑÏÞ, ËÔÒÑÎßÊÑÄÂÐËâ ÒÔÇÄÆÑÒÑÕÇÐÙËÂÎÑÄ ÚÂÔÕÑ
ÐÇÄÑÊÏÑÉÐÑ ËÊÃÇÉÂÕß. £ ÕÑ ÉÇ ÄÓÇÏâ ÇÆËÐÑÅÑ ×ÑÓÏÂÕÂ
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ÒÓÇÆÔÕÂÄÎÇÐËâ r(r), ÔÑÆÇÓÉÂÜÇÌ ÒÔÇÄÆÑÒÑÕÇÐÙËÂÎÞ, ÐÇ ÔÖ-
ÜÇÔÕÄÖÇÕ. ¦ÆËÐÔÕÄÇÐÐÞÏ ÄÞØÑÆÑÏ âÄÎâÇÕÔâ ÒÇÓÇØÑÆ ÑÕ ÂÐÂ-
ÎËÕËÚÇÔÍÑÅÑ ÒÓÇÆÔÕÂÄÎÇÐËâ r(r) Í ÚËÔÎÇÐÐÑÏÖ. ³ÂÏÞÏ ÓÂÔ-
ÒÓÑÔÕÓÂÐÇÐÐÞÏ ×ÑÓÏÂÕÑÏ ÒÓÇÆÔÕÂÄÎÇÐËâ ×ÖÐÍÙËË r(r) Ä
ÚËÔÎÇÐÐÑÏ ÄËÆÇ âÄÎâÇÕÔâ CUBE, ÔÑÆÇÓÉÂÜËÌ ÊÐÂÚÇÐËâ r(r) Ä
ÖÊÎÂØ ÕÓÇØÏÇÓÐÑÌ ÔÇÕÍË. ¡ÐÂÎÑÅËÚÐÞÇ ×ÑÓÏÂÕÞ, ÍÂÍ ÒÓÂ-
ÄËÎÑ, ÍÑÐÄÇÓÕËÓÖÇÏÞ Ä CUBE, Ë ÄÞÄÑÆ ÆÂÐÐÞØ Ä àÕÑÏ
×ÑÓÏÂÕÇ ÒÑÆÆÇÓÉËÄÂáÕ ÒÑÚÕË ÄÔÇ ÒÓÑÅÓÂÏÏÐÞÇ ÒÂÍÇÕÞ ÆÎâ
ÍÄÂÐÕÑÄÑ-ØËÏËÚÇÔÍËØ ÓÂÔÚÇÕÑÄ. °ÕÆÇÎßÐÑ ÔÕÑËÕ ÑÕÏÇÕËÕß,
ÚÕÑ ÒÓÇÆÔÕÂÄÎÇÐËÇ ÓÇÊÖÎßÕÂÕÑÄ Ä ×ÑÓÏÂÕÇ CUBE Ë ÓÑÆÔÕÄÇÐ-
ÐÞØ ÚÂÔÕÑ âÄÎâÇÕÔâ ÇÆËÐÔÕÄÇÐÐÞÏ ÄÞØÑÆÑÏ ÒÓË ÓÂÔÚÇÕÇ
ÍÓËÔÕÂÎÎÑÄ ÏÇÕÑÆÑÏ ÒÎÑÔÍËØ ÄÑÎÐ, Ä ÚÂÔÕÐÑÔÕË, Ä ÒÓÑÅÓÂÏÏÇ
VASP.128 ë 131

£ ÑÃÜÇÏ ÔÎÖÚÂÇ ÒÇÓËÑÆËÚÇÔÍËÇ ÓÂÔÚÇÕÞ ÍÓËÔÕÂÎÎÑÄÏÑÅÖÕ
ÄÞÒÑÎÐâÕßÔâ ÔÂÏÞÏË ÓÂÊÎËÚÐÞÏË ÏÇÕÑÆÂÏË, ÓÂÊÐÑÑÃÓÂÊËÇ
ÍÑÕÑÓÞØ ÑÒÓÇÆÇÎâÇÕÔâ ÔÒÇÙË×ËÍÑÌ àÕÑÅÑ ÓÑÆÂ ÄÞÚËÔÎÇÐËÌ, ÐÇ
ÑÕÐÑÔâÜÇÌÔâ Í ÕÇÏÇ ÆÂÐÐÑÅÑ ÑÃÊÑÓÂ. ¯ÂËÃÑÎÇÇ ÊÐÂÚËÏÞÇ
ÒÓÑÅÓÂÏÏÞ ÆÎâ ÒÇÓËÑÆËÚÇÔÍËØ ÓÂÔÚÇÕÑÄ ì TB-LMTO-
ASA,132 ë 135 VASP, Abinit,136 Wien2k 137 Ë Crystal.138 ¶ÑÓÏÂÕÞ
ÄÞÄÑÆÂ Ö ÄÔÇØ ÒÇÓÇÚËÔÎÇÐÐÞØ ÒÓÑÅÓÂÏÏ ÓÂÊÎËÚÂáÕÔâ, Ë ÆÎâ
ÍÂÉÆÑÌ ËÊ ÐËØ ÔÖÜÇÔÕÄÖÇÕ ÔÄÑâ ÒÓÑÅÓÂÏÏÂ ÆÎâ ÂÐÂÎËÊÂ
ÏÇÕÑÆÑÏ AIM. ±Ñ ÔÕÇÒÇÐË ÒÑÆÆÇÓÉÍË ÕÇÑÓËË AIM àÕË
ÒÂÍÇÕÞ ÓÂÊÎËÚÂáÕÔâ, ÐÑ ÄÔÇ ÑÐË ÑÃÇÔÒÇÚËÄÂáÕ ÃÂÊÑÄÞÇ ÄÑÊ-
ÏÑÉÐÑÔÕË ì ÂÐÂÎËÊ ÍÓËÕËÚÇÔÍËØ ÕÑÚÇÍ Ë ËÐÕÇÅÓËÓÑÄÂÐËÇ
×ÖÐÍÙËË r(r) ÒÑ ÂÕÑÏÐÞÏ ÃÂÔÔÇÌÐÂÏ. ¡ÎßÕÇÓÐÂÕËÄÐÞÏ ÒÑÆ-
ØÑÆÑÏ Í ÒÑÎÖÚÇÐËá ×ÖÐÍÙËË r(r) ÒÓË ÓÂÔÚÇÕÇ ÍÓËÔÕÂÎÎÂ
âÄÎâÇÕÔâ ÓÂÔÚÇÕ ÔÕÓÖÍÕÖÓÐÞØ ×ÂÍÕÑÓÑÄ (ÑÔÑÃÇÐÐÑ ÖÒÓÑÜÂá-
ÜËÌÔâ ÒÓË ÓÂÔÚÇÕÇ ÏÇÕÑÆÑÏ ÒÎÑÔÍËØ ÄÑÎÐ) Ä ÔÑÚÇÕÂÐËË Ô
ÆÂÎßÐÇÌÛËÏ ÏÖÎßÕËÒÑÎßÐÞÏ ÖÕÑÚÐÇÐËÇÏ ÔÕÓÖÍÕÖÓÞ ÒÑ ÕÇÑ-
ÓÇÕËÚÇÔÍËÏ ÔÕÓÖÍÕÖÓÐÞÏ×ÂÍÕÑÓÂÏ Ë ÂÐÂÎËÊÑÏ ÒÑÎÖÚÇÐÐÑÌ Ä
ÏÖÎßÕËÒÑÎßÐÑÏ ÒÓËÃÎËÉÇÐËË ×ÖÐÍÙËË r(r) (ÔÏ., ÐÂÒÓËÏÇÓ,
ÓÂÃÑÕÖ 139).

2. ¡ÐÂÎËÊ ×ÖÐÍÙËË rr(r)

²ÑÆÑÐÂÚÂÎßÐËÍÑÏ ÒÓÑÅÓÂÏÏ ÆÎâ ÂÐÂÎËÊÂ ×ÖÐÍÙËË r(r)
ÏÇÕÑÆÂÏË ÕÇÑÓËË ¢ÇÌÆÇÓÂ, ÃÇÊÖÔÎÑÄÐÑ, âÄÎâÇÕÔâ ÒÂÍÇÕ
AIMPAC.127 ³ÔÞÎÍË ÐÂ ÐÇÅÑ ÏÑÉÐÑ ÄÔÕÓÇÕËÕß Ë Ä ÒÑÊÆÐËØ
ÓÂÃÑÕÂØ ¢ÇÌÆÇÓÂ, ÑÆÐÂÍÑ ÖÉÇ ÃÑÎÇÇ ÆÇÔâÕË ÎÇÕ ÐÂËÃÑÎÇÇ
ÓÂÊÄËÕÑÌ Ë à××ÇÍÕËÄÐÑÌ ÒÓÑÅÓÂÏÏÑÌ ÆÎâ ÂÐÂÎËÊÂ ÄÑÎÐÑÄÑÌ
×ÖÐÍÙËËÏÇÕÑÆÂÏË ÕÇÑÓËËAIMâÄÎâÇÕÔâ ÒÓÑÅÓÂÏÏÐÞÌ ÒÂÍÇÕ
¬ÇÌÕÂ AIMALL.140 ±ÑÔÍÑÎßÍÖ àÕÑÕ ÒÂÍÇÕ âÄÎâÇÕÔâ ÎÑÅËÚÇ-
ÔÍËÏ ÒÓÑÆÑÎÉÇÐËÇÏ Ë ÓÂÊÄËÕËÇÏ ÒÂÍÇÕÂ AIMPAC, ÏÑÉÐÑ
ÒÓÇÆÒÑÎÑÉËÕß, ÚÕÑ ÔÔÞÎÍË ÐÂ AIMPAC Ä ÓÂÃÑÕÂØ ¢ÇÌÆÇÓÂ
ÑÕÄÇÚÂáÕ ËÔÒÑÎßÊÑÄÂÐËáËÏÇÐÐÑ ÒÂÍÇÕÂAIMALL, ÍÑÕÑÓÑÏÖ
ÐÇ ÒÑÔÄâÜÇÐÑ ÆÑ ÔËØ ÒÑÓ ÐË ÑÆÐÑÌ ÑÕÆÇÎßÐÑÌ ÒÖÃÎËÍÂÙËË,
ØÑÕâ ÑÐ ÖÒÑÏËÐÂÇÕÔâ, ÐÂÒÓËÏÇÓ, Ä ÔÕÂÕßÇ 42. ³ÕÑËÕ ÑÕÏÇÕËÕß,
ÚÕÑ ËÔÒÑÎßÊÑÄÂÐËÇ ÒÓÑÅÓÂÏÏÞ AIMALL, ÐÇÆÂÄÐÑ ÒÑâÄËÄ-
ÛÇÌÔâ ÃÇÔÒÎÂÕÐÑ Ä ÑÕÍÓÞÕÑÏ ÆÑÔÕÖÒÇ, ÆÇÎÂÇÕ ÄÑÊÏÑÉÐÞÏ
ËÐÕÇÅÓËÓÑÄÂÐËÇ ÒÑ ÂÕÑÏÐÞÏÑÃÝÇÏÂÏ Ä ÓÂÊÖÏÐÞÇ ÔÓÑÍË ÆÂÉÇ
ÐÂ ÏÂÎÑÏÑÜÐÞØ ÒÇÓÔÑÐÂÎßÐÞØ ÍÑÏÒßáÕÇÓÂØ. ¯ÂÒÓËÏÇÓ,
ÂÐÂÎËÊ ÏÑÎÇÍÖÎÞ ÂÙÇÕÑÐÂ Ä ÒÂÍÇÕÇ AIMALL ÐÂ ÍÑÏÒßáÕÇÓÇ
Ô ÒÓÑÙÇÔÔÑÓÑÏ Ô ÕÂÍÕÑÄÑÌ ÚÂÔÕÑÕÑÌ *2.8 ¤¤Ù ÊÂÐËÏÂÇÕ ÐÇ
ÃÑÎÇÇ 10 ÏËÐ. ±ÑÆÑÃÐÑÇ ÖÔÍÑÓÇÐËÇ (ÃÑÎÇÇ ÚÇÏ Ä 10 ÓÂÊ ÒÑ
ÔÓÂÄÐÇÐËá Ô ÒÂÍÇÕÑÏ AIMPAC) ÄÞÊÄÂÐÑ Ä ÒÇÓÄÖá ÑÚÇÓÇÆß
ÖÎÖÚÛÇÐËâÏË Ä ÂÎÅÑÓËÕÏÇ ÑÒÓÇÆÇÎÇÐËâ ÂÕÑÏÐÞØ ÃÂÔÔÇÌÐÑÄ.
±ÓË àÕÑÏ AIMALL ÔÒÑÔÑÃÇÐ ÓÂÔÔÚËÕÞÄÂÕß ÒÓÂÍÕËÚÇÔÍË ÄÔÇ
ÑÒËÔÂÐÐÞÇ Ä ÎËÕÇÓÂÕÖÓÇ ËÐÕÇÅÓÂÎßÐÞÇ ÔÄÑÌÔÕÄÂ ÂÕÑÏÑÄ.
¬ ÕÑÏÖ ÉÇ ÒÓË ËÔÒÑÎßÊÑÄÂÐËË Ä ÍÂÚÇÔÕÄÇ ÄØÑÆÐÞØ ×ÂÌÎÑÄ Ä
×ÑÓÏÂÕÇ FCK (ÄÐÖÕÓÇÐÐËÌ ×ÑÓÏÂÕ ÒÓÑÅÓÂÏÏÞ Gaussian)
AIMALL ÓÂÔÔÚËÕÞÄÂÇÕ ÊÐÂÚÇÐËâ ÂÕÑÏÐÞØ àÐÇÓÅËÌ ÐÂ ÑÔÐÑ-
ÄÂÐËË ÍÑÓÓÇÍÕÐÞØ ÊÐÂÚÇÐËÌ ÄËÓËÂÎßÐÑÅÑ ÍÑà××ËÙËÇÐÕÂ g, Â
ÕÂÍÉÇ ÏÑÉÇÕ ÂÐÂÎËÊËÓÑÄÂÕß ÓÇÊÖÎßÕÂÕÞ ÓÂÔÚÇÕÑÄ Ô ËÔÒÑÎß-
ÊÑÄÂÐËÇÏ f-×ÖÐÍÙËÌ, ÐÇ ÒÓÇÆÔÕÂÄËÏÞØ Ä ×ÑÓÏÂÕÇ WFN.

¤ÑÄÑÓâ Ñ ÒÓÑÅÓÂÏÏÂØ, ÓÂÃÑÕÂáÜËØ Ô ×ÑÓÏÂÕÑÏ WFN,
ÐÇÎßÊâ ÕÂÍÉÇ ÐÇ ÖÒÑÏâÐÖÕß ÒÓÑÅÓÂÏÏÖ MORPHY98 ±Ñ-
ÒÇÎßÇÓÂ,141 ÍÑÕÑÓÂâ, ØÑÕâ Ë ÖÔÕÖÒÂÇÕ AIMALL Ä ÔÍÑÓÑÔÕË Ë
ÐÇ ÑÃÐÑÄÎâÎÂÔß ÖÉÇ ÃÑÎÇÇ ÒâÕË ÎÇÕ, ÄÔÇ ÉÇ ÊÐÂÚËÕÇÎßÐÑ
ÒÓÇÄÑÔØÑÆËÕ ÒÑ à××ÇÍÕËÄÐÑÔÕË ÒÓÑÅÓÂÏÏÞ AIMPAC Ë
AIM2000.142 ªÔÒÑÎßÊÑÄÂÐËÇ ÒÑÔÎÇÆÐÇÅÑ ÒÂÍÇÕÂ, ÑÔÐÑÄÐÑÇ
ÐÂÊÐÂÚÇÐËÇ ÍÑÕÑÓÑÅÑ ì ÄËÊÖÂÎËÊÂÙËâ ÍÓËÕËÚÇÔÍËØ ÕÑÚÇÍ Ë
ÏÑÎÇÍÖÎâÓÐÑÅÑ ÅÓÂ×Â ÏÑÎÇÍÖÎÞ, ÒÑÎÖÚÇÐÐÑÅÑ ÏÇÕÑÆÂÏË ÕÇÑ-
ÓËË ¢ÇÌÆÇÓÂ, ÆÎâ ËÐÕÇÅÓËÓÑÄÂÐËâ ÂÕÑÏÐÞØ ÃÂÔÔÇÌÐÑÄ ÕÂÍÉÇ
ÄÑÊÏÑÉÐÑ, ÐÑ ÕÓÇÃÖÇÕ ÖÉÇ ÔÑÄÇÓÛÇÐÐÑ ÐÇÒÓËÇÏÎÇÏÞØ ÊÂÕÓÂÕ
ÒÓÑÙÇÔÔÑÓÐÑÅÑ ÄÓÇÏÇÐË.

±ÓÑÅÓÂÏÏÞ, ÂÐÂÎËÊËÓÖáÜËÇ àÎÇÍÕÓÑÐÐÖá ÒÎÑÕÐÑÔÕß Ä
ÚËÔÎÇÐÐÑÏ ÄËÆÇ, ÔÖÜÇÔÕÄÖáÕ (àÕÑ ÒÓÇÉÆÇ ÄÔÇÅÑ DGrid 143), ÐÑ
ÐÇÑÃØÑÆËÏÑ ÒÓËÊÐÂÕß, ÚÕÑ ËÏ ÄÔÇÏ ÔÄÑÌÔÕÄÇÐÐÞ ÔÖÜÇÔÕÄÇÐ-
ÐÞÇ ÑÅÓÂÐËÚÇÐËâ: Ô ËØ ÒÑÏÑÜßá, ÍÂÍ ÒÓÂÄËÎÑ, ÒÓÑÄÑÆâÕÔâ
ÕÑÎßÍÑ ÒÑËÔÍ ÍÓËÕËÚÇÔÍËØ ÕÑÚÇÍ Ë ÓÂÔÚÇÕ ÂÕÑÏÐÞØ ÊÂÓâÆÑÄ.
³ÖÜÇÔÕÄÖÇÕ ÕÂÍÉÇ ÒÓÑÅÓÂÏÏÂ äbaderã ÆÎâ ÓÂÔÚÇÕÂ ÂÕÑÏÐÞØ
ÊÂÓâÆÑÄ ÐÂ ÑÔÐÑÄÂÐËË ÆÂÐÐÞØ Ä ×ÑÓÏÂÕÇ CUBE, ÑÔÐÑÄÂÐÐÂâ
ÐÂ ÂÎßÕÇÓÐÂÕËÄÐÑÏ Ë ÑÚÇÐß à××ÇÍÕËÄÐÑÏ ÂÎÅÑÓËÕÏÇ, ÍÑÕÑ-
ÓÞÌ ÒÑÊÄÑÎâÇÕ ÒÓË ÐÂÎËÚËË ÔÇÕÍË ÊÐÂÚÇÐËÌ r(r) ÆÑÔÕÂÕÑÚÐÑÌ
ÚÂÔÕÑÕÞ (ÐÇ ÏÇÐÇÇ 0.05 Â.Ç.) ÑÒÓÇÆÇÎËÕß ÊÂÓâÆÞ Ë ÂÕÑÏÐÞÇ
ÃÂÔÔÇÌÐÞ ÃÇÊ ÂÐÂÎËÊÂ ÍÓËÕËÚÇÔÍËØ ÕÑÚÇÍ.144

°ÔÑÃÐâÍÑÏ ÔÕÑâÕ ÒÓÑÅÓÂÏÏÞ, ÓÂÃÑÕÂáÜËÇ Ô àÍÔÒÇÓËÏÇÐ-
ÕÂÎßÐÑÌ ×ÖÐÍÙËÇÌ r(r). £Ñ-ÒÇÓÄÞØ, ÆÎâ ÏÖÎßÕËÒÑÎßÐÑÅÑ
ÖÕÑÚÐÇÐËâ Ë ÒÑÔÎÇÆÖáÜÇÅÑ ÂÐÂÎËÊÂ ÏÑÉÐÑ ËÔÒÑÎßÊÑÄÂÕß
ÒÓÑÅÓÂÏÏÐÞÌ ÍÑÏÒÎÇÍÔ XD.145 £Ñ-ÄÕÑÓÞØ, ÆÎâ ÓÂÔÛËÓÇÐÐÑÌ
ËÐÕÇÓÒÓÇÕÂÙËË ÓÇÊÖÎßÕÂÕÑÄ ÏÖÎßÕËÒÑÎßÐÑÅÑ ÖÕÑÚÐÇÐËâ Ä
ÓÂÏÍÂØ ÕÇÑÓËË AIM ÏÑÉÐÑ ÒÓËÏÇÐâÕß ÒÓÑÅÓÂÏÏÖ
WinXPRO,103 ÍÑÕÑÓÂâ ÊÐÂÚËÕÇÎßÐÑ ÒÓÇÄÑÔØÑÆËÕ ÔÑÑÕÄÇÕ-
ÔÕÄÖáÜËÌ ÏÑÆÖÎß XD ÒÑ à××ÇÍÕËÄÐÑÔÕË, ÄÑÊÏÑÉÐÑÔÕâÏ
Ë ÖÆÑÃÔÕÄÖ ËÔÒÑÎßÊÑÄÂÐËâ. °ÃÂ ÒÑÆØÑÆÂ ÒÑÊÄÑÎâáÕ ÓÂÔÔÚË-
ÕÂÕß ÂÕÑÏÐÞÇ ÊÂÓâÆÞ Ë ÔÄÑÌÔÕÄÂ ÍÓËÕËÚÇÔÍËØ ÕÑÚÇÍ, ÐÑ Ä
ÒÓÑÅÓÂÏÏÇ WinXPRO, ÍÂÍ ÖÉÇ ÖÒÑÏËÐÂÎÑÔß ÄÞÛÇ, ÇÔÕß
ÖÐËÍÂÎßÐÂâ ×ÖÐÍÙËâ ÓÂÔÚÇÕÂ ÂÕÑÏÐÞØ àÐÇÓÅËÌ.

±ÑÆÄÑÆâ ËÕÑÅË, ÏÑÉÐÑ ÔÆÇÎÂÕß ÄÞÄÑÆ, ÚÕÑ ÒÓË ÔÑÄÓÇÏÇÐ-
ÐÑÏ ÓÂÊÄËÕËË ÂÒÒÂÓÂÕÐÑÅÑ Ë ÒÓÑÅÓÂÏÏÐÑÅÑ ÑÃÇÔÒÇÚÇÐËâ
ÂÐÂÎËÊ ÍÓËÕËÚÇÔÍËØ ÕÑÚÇÍ Ë ÓÂÔÚÇÕ ÊÂÓâÆÑÄ ÂÕÑÏÑÄ Ä ÕÇÑÓËË
AIM ÃÑÎÇÇ ÐÇ ÒÓÇÆÔÕÂÄÎâÇÕ ÒÓÑÃÎÇÏÞ ÐÇÊÂÄËÔËÏÑ ÑÕ ËÔ-
ÒÑÎßÊÖÇÏÑÅÑ ÏÇÕÑÆÂ. £ ÕÑ ÉÇ ÄÓÇÏâ ÄÑÊÏÑÉÐÑÔÕß ÓÂÔÔÚËÕÂÕß
ÂÕÑÏÐÞÇ àÐÇÓÅËË, ÄÞÔÛËÇ àÎÇÍÕÓÑÐÐÞÇ ÏÑÏÇÐÕÞ Ë ÏÐÑÅËÇ
ÆÓÖÅËÇ ÔÄÑÌÔÕÄÂ ÂÕÑÏÑÄ ÔÖÜÇÔÕÄÖÇÕ ÐÂ ÐÂÔÕÑâÜËÌ ÏÑÏÇÐÕ
ÕÑÎßÍÑ ÆÎâ ÓÇÊÖÎßÕÂÕÑÄ ÓÂÔÚÇÕÑÄ Ä ÒÑÎÐÑàÎÇÍÕÓÑÐÐÞØ ÃÂÊË-
ÔÂØ. ¬ ÔÑÉÂÎÇÐËá, ØÑÕâ ÆÎâ ËÔÔÎÇÆÑÄÂÐËâ ÑÓÅÂÐËÚÇÔÍËØ
ÏÑÎÇÍÖÎ Ä ËÊÑÎËÓÑÄÂÐÐÑÏ ÔÑÔÕÑâÐËË ÕÇÑÓËâ AIM ËÔÒÑÎß-
ÊÖÇÕÔâ ÒÓÂÍÕËÚÇÔÍË ÒÑÄÔÇÏÇÔÕÐÑ, ÔÖÜÇÔÕÄÖÇÕ ÑÚÇÐß ÏÂÎÑ
ÎËÕÇÓÂÕÖÓÐÞØ ÒÓËÏÇÓÑÄ ÕÇÑÓÇÕËÚÇÔÍÑÅÑ ÂÐÂÎËÊÂ ÑÓÅÂÐËÚÇ-
ÔÍËØ ÏÑÎÇÍÖÎ Ä ÍÓËÔÕÂÎÎÇ ÏÇÕÑÆÂÏË AIM (ÔÏ., ÐÂÒÓËÏÇÓ,
ÓÂÃÑÕÞ 146 ë 148).

* * *

´ÂÍËÏ ÑÃÓÂÊÑÏ, ÂÐÂÎËÊ ËÐÕÇÅÓÂÎßÐÞØ ÔÄÑÌÔÕÄ ÂÕÑÏÑÄ
âÄÎâÇÕÔâ ÏÑÜÐÞÏ Ë ÖÐËÄÇÓÔÂÎßÐÞÏ ÏÇÕÑÆÑÏ ËÊÖÚÇÐËâ
ÔÄÑÌÔÕÄ ÏÑÎÇÍÖÎ, ÒÓÇÆÑÔÕÂÄÎâáÜËÏ ËÐ×ÑÓÏÂÙËá, ÍÑÕÑÓÂâ
ÐÇÆÑÔÕÖÒÐÂ ÆÓÖÅËÏË ÏÇÕÑÆÂÏË.

£ ÕÑ ÉÇ ÄÓÇÏâ ÓÂÊÄËÕËÇ àÍÔÒÇÓËÏÇÐÕÂÎßÐÞØ Ë ÕÇÑÓÇÕËÚÇ-
ÔÍËØ ÏÇÕÑÆÑÄ, ÖÔËÎÇÐËÇ ÂÎÅÑÓËÕÏÑÄ ÄÞÆÇÎÇÐËâ ÂÕÑÏÐÞØ
ÃÂÔÔÇÌÐÑÄ Ë ËÐÕÇÅÓËÓÑÄÂÐËâ ÂÕÑÏÑÄ Ä ÔÑÚÇÕÂÐËË Ô ÒÓÑÅÓÇÔ-
ÔÑÏ Ä ÓÂÊÄËÕËË ÄÞÚËÔÎËÕÇÎßÐÞØ ÔÓÇÆÔÕÄ ÒÑÔÕÇÒÇÐÐÑ ÔÐË-
ÏÂáÕ ÍÂÍËÇ-ÎËÃÑ ÑÅÓÂÐËÚÇÐËâ ÐÂ ËÔÒÑÎßÊÑÄÂÐËÇ àÕÑÅÑ
ÏÇÕÑÆÂ, ÚÕÑ ÒÑÊÄÑÎâÇÕ ÐÂÆÇâÕßÔâ ÐÂ ÔÖÜÇÔÕÄÇÐÐÞÌ ÓÑÔÕ
ÚËÔÎÂ ÍÂÍ ÕÇÑÓÇÕËÚÇÔÍËØ, ÕÂÍ Ë àÍÔÒÇÓËÏÇÐÕÂÎßÐÞØ ÓÂÃÑÕ Ä
ÆÂÐÐÑÌ ÑÃÎÂÔÕË, Ä ÚÂÔÕÐÑÔÕË, ÒÑÔÄâÜÇÐÐÞØ ÂÐÂÎËÊÖ ÂÕÑÏÐÞØ
àÐÇÓÅËÌ.
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