
I. £ÄÇÆÇÐËÇ

ªÔÔÎÇÆÑÄÂÐËâ Ä ÑÃÎÂÔÕË ÏÂÕÇÏÂÕËÚÇÔÍÑÅÑ ÏÑÆÇÎËÓÑÄÂÐËâ
ÒÓÑÙÇÔÔÑÄ ÓÂÊÎÑÉÇÐËâ ÄÊÓÞÄÚÂÕÞØ ÄÇÜÇÔÕÄ (££) Ä ÐÂÛÇÌ
ÔÕÓÂÐÇ ÐÂÚÂÎËÔß Ä 20 ë 30-Ø ÅÑÆÂØ ÒÓÑÛÎÑÅÑ ÄÇÍÂ, ÍÑÅÆÂ
¯.¯.³ÇÏÇÐÑÄÞÏ, Á.¢.©ÇÎßÆÑÄËÚÇÏ, ¥.¡.¶ÓÂÐÍ-¬ÂÏÇÐÇÙÍËÏ
ÃÞÎË ÐÂÌÆÇÐÞ ÓÇÛÇÐËâ ÒÓÑÔÕÇÌÛËØ ÏÂÍÓÑÍËÐÇÕËÚÇÔÍËØ
ÊÂÆÂÚ ÕÇÒÎÑÄÑÅÑ ÄÊÓÞÄÂ Ë ÅÑÓÇÐËâ. ±ÑâÄÎÇÐËÇ ÒÇÓÄÞØ àÎÇÍÕ-
ÓÑÐÐÑ-ÄÞÚËÔÎËÕÇÎßÐÞØ ÏÂÛËÐ, ÒÑÊÄÑÎâáÜËØ ÚËÔÎÇÐÐÑ
ÓÇÛÂÕß ÔÎÑÉÐÞÇ ÊÂÆÂÚË ÏÂÍÓÑÍËÐÇÕËÍË ÓÂÊÎÑÉÇÐËâ ££, ÑÒË-
ÔÞÄÂÇÏÞÇ ÔËÔÕÇÏÑÌ ÐÇÔÕÂÙËÑÐÂÓÐÞØ ÆË××ÇÓÇÐÙËÂÎßÐÞØ
ÖÓÂÄÐÇÐËÌ, ÔÕÂÎÑ ÏÑÜÐÞÏ ÔÕËÏÖÎÑÏ Í ÓÂÊÄËÕËá ÓÂÃÑÕ Ä
ÓÂÔÔÏÂÕÓËÄÂÇÏÑÌ ÑÃÎÂÔÕË. ªÔÒÑÎßÊÖâ ÔÑÄÓÇÏÇÐÐÖá ÄÞÚË-
ÔÎËÕÇÎßÐÖá ÕÇØÐËÍÖ, ÏÑÉÐÑ ËÔÔÎÇÆÑÄÂÕß ÍËÐÇÕËÍÖ Ë ÏÇØÂ-
ÐËÊÏÞ ÓÂÊÎÑÉÇÐËâ ££ ÐÂ ÖÓÑÄÐÇ àÎÇÏÇÐÕÂÓÐÞØ ÔÕÂÆËÌ
ÏÇÕÑÆÂÏË ÍÄÂÐÕÑÄÑÌ ØËÏËË, ®ÑÐÕÇ-¬ÂÓÎÑ Ë ÏÑÎÇÍÖÎâÓÐÑÌ
ÆËÐÂÏËÍË.

£ ÒÓÑÙÇÔÔÇ ÕÂÍËØ ËÔÔÎÇÆÑÄÂÐËÌ ÒÑÎÖÚÂáÕ ÔÄÇÆÇÐËâ Ñ
ÔÄâÊË ÓÇÂÍÙËÑÐÐÑÌ ÔÒÑÔÑÃÐÑÔÕË ££ Ô ÏÑÎÇÍÖÎâÓÐÞÏ Ë ÐÂÆ-
ÏÑÎÇÍÖÎâÓÐÞÏ ÔÕÓÑÇÐËÇÏ, ÂÅÓÇÅÂÕÐÞÏ ÔÑÔÕÑâÐËÇÏ, ØÂÓÂÍÕÇ-

ÓÑÏ Ë ËÐÕÇÐÔËÄÐÑÔÕßá ÄÐÇÛÐËØ ×ËÊËÍÑ-ØËÏËÚÇÔÍËØ
ÄÑÊÆÇÌÔÕÄËÌ ÐÂ ÄÇÜÇÔÕÄÑ, Â ÕÂÍÉÇ Ñ ÏÇØÂÐËÊÏÂØ ÅÑÓÇÐËâ Ë
ÆÇÕÑÐÂÙËË. ªÊÖÚÇÐËÇ ÍËÐÇÕËÍË Ë ÏÇØÂÐËÊÏÂ ÓÂÊÎÑÉÇÐËâ ££
ÐÇÑÃØÑÆËÏÑ Ë ÆÎâ ÓÇÛÇÐËâ ÒÓÂÍÕËÚÇÔÍË ÄÂÉÐÞØ ÊÂÆÂÚ.1, 2

¹ÕÑÃÞ ÖÆÑÄÎÇÕÄÑÓËÕß ÄÑÊÓÂÔÕÂáÜËÏ ÕÓÇÃÑÄÂÐËâÏ, ÒÓÇÆÝ-
âÄÎâÇÏÞÏ Í àÍÔÒÎÖÂÕÂÙËÑÐÐÞÏ ÔÄÑÌÔÕÄÂÏ ££, ÐÇÑÃØÑÆËÏÑ
ÔÑÊÆÂÕß ÐÇÆÑÓÑÅÑÌ ÏÇÕÑÆ ÃÞÔÕÓÑÅÑ ÕÇÔÕËÓÑÄÂÐËâ ÓÂÊÓÂÃÂ-
ÕÞÄÂÇÏÞØ ££ Ô ÒÓËÏÇÐÇÐËÇÏ ÒÑÆØÑÆÑÄ ÕÇÑÓÇÕËÚÇÔÍÑÌ
ØËÏËË.2

²ÇÊÖÎßÕÂÕÞ ÓÂÐÐÇÅÑ àÕÂÒÂ (Ô ÔÇÓÇÆËÐÞ 1950-Ø Ë ÆÑ ÐÂÚÂÎÂ
1990-Ø ÅÑÆÑÄ) ËÊÖÚÇÐËâ ÍËÐÇÕËÍË Ë ÏÇØÂÐËÊÏÑÄ ÓÂÊÎÑÉÇÐËâ
££ Ä ÐÂÛÇÌ ÔÕÓÂÐÇ ÓÂÔÔÏÑÕÓÇÐÞ Ä ÏÑÐÑÅÓÂ×ËË 1. ¡ÐÂÎËÊ
ÓÂÃÑÕ, ÒÓÑÄÇÆÇÐÐÞØ ÐÂ àÕÑÏ àÕÂÒÇ, ÒÑÍÂÊÂÎ,3 ÚÕÑ ÓâÆ ×ÖÐÆÂ-
ÏÇÐÕÂÎßÐÞØ Ë ÒÓÂÍÕËÚÇÔÍËØ ÊÂÆÂÚ Ä ÆÂÐÐÑÌ ÑÃÎÂÔÕË ÑÔÕÂÎÔâ
ÐÇÓÇÛÇÐÐÞÏ.

¯Â ÔÑÄÓÇÏÇÐÐÑÏ ÖÓÑÄÐÇ ÓÂÊÄËÕËâ ÕÇÑÓÇÕËÚÇÔÍÑÌ ØËÏËË
ÑÕÍÓÞÎËÔß ÐÑÄÞÇ ÒÇÓÔÒÇÍÕËÄÞ ÆÎâ ÓÇÛÇÐËâ ×ÖÐÆÂÏÇÐÕÂÎß-
ÐÞØ Ë ÒÓÂÍÕËÚÇÔÍËØ ÊÂÆÂÚ Ä ÑÃÎÂÔÕË ËÔÔÎÇÆÑÄÂÐËâ ÕÇÓÏËÚÇ-
ÔÍÑÅÑ ÓÂÊÎÑÉÇÐËâ ££ ÏÇÕÑÆÂÏË ÏÂÕÇÏÂÕËÚÇÔÍÑÅÑ ÏÑÆÇÎËÓÑ-
ÄÂÐËâ. °ÆÐÂ ËÊ ÍÎáÚÇÄÞØ ÒÓÑÃÎÇÏ, ÓÇÛÂÇÏÞØ àÕËÏË ÏÇÕÑ-
ÆÂÏË, ì ÒÑÎÖÚÇÐËÇ ÆÇÕÂÎßÐÑÌ ËÐ×ÑÓÏÂÙËË Ñ ÄÐÖÕÓË- Ë
ÏÇÉÏÑÎÇÍÖÎâÓÐÞØ ÔÄâÊâØ Ë Ñ ÕÇØ ËÊÏÇÐÇÐËâØ ÔÕÓÑÇÐËâ ÏÑÎÇ-
ÍÖÎ ££, ÍÑÕÑÓÞÇ ÒÓÑËÔØÑÆâÕ ÒÓË ØËÏËÚÇÔÍËØ ÓÇÂÍÙËâØ Ë
×ÂÊÑÄÞØ ÒÇÓÇØÑÆÂØ. ±ÓË ÏÑÆÇÎËÓÑÄÂÐËË àÎÇÏÇÐÕÂÓÐÞØ
ÂÍÕÑÄ ÓÂÊÎÑÉÇÐËâ Ë ÔÕÓÖÍÕÖÓÞ ££ ÑÃÞÚÐÑ ÒÓËÏÇÐâáÕ ÍÄÂÐ-
ÕÑÄÑ-ØËÏËÚÇÔÍËÇ ÓÂÔÚÇÕÞ. ±ÓË ÓÂÔÔÏÑÕÓÇÐËË ÔÑÄÑÍÖÒÐÑÔÕË
àÎÇÏÇÐÕÂÓÐÞØ ÔÕÂÆËÌ ÓÇÂÍÙËÌ ÓÂÊÎÑÉÇÐËâ, ÄÍÎáÚÂâ ÒÓÑ-
ÙÇÔÔÞ, ÒÓÑÕÇÍÂáÜËÇ ÒÓË ÅÑÓÇÐËË Ë ÆÇÕÑÐÂÙËË, ÒÓËÃÇÅÂáÕ Í
ÚËÔÎÇÐÐÑÏÖ ÓÇÛÇÐËá ÐÇÔÕÂÙËÑÐÂÓÐÑÌ ÔËÔÕÇÏÞ ÆË××ÇÓÇÐ-
ÙËÂÎßÐÞØ ÖÓÂÄÐÇÐËÌ.
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£ ÒÓÇÆÎÂÅÂÇÏÑÏ ÑÃÊÑÓÇ ÒÓÑÂÐÂÎËÊËÓÑÄÂÐÞ ÓÂÃÑÕÞ ÒÑ
ÏÂÕÇÏÂÕËÚÇÔÍÑÏÖ ÏÑÆÇÎËÓÑÄÂÐËá àÎÇÍÕÓÑÐÐÑÌ, ÅÇÑÏÇÕÓËÚÇ-
ÔÍÑÌ Ë ÐÂÆÏÑÎÇÍÖÎâÓÐÑÌ ÔÕÓÖÍÕÖÓÞ ££, ÏÇØÂÐËÊÏÑÄ àÎÇÏÇÐ-
ÕÂÓÐÞØ ÔÕÂÆËÌ ÓÂÊÎÑÉÇÐËâ ££, ÍËÐÇÕËÍË ÏÐÑÅÑÔÕÂÆËÌÐÞØ
ÒÓÑÙÇÔÔÑÄ ËØ ÓÂÊÎÑÉÇÐËâ Ä ÊÂÄËÔËÏÑÔÕË ÑÕ ÂÅÓÇÅÂÕÐÑÅÑ
ÔÑÔÕÑâÐËâ Ë ÐÂÆÏÑÎÇÍÖÎâÓÐÑÌ ÔÕÓÖÍÕÖÓÞ, Â ÕÂÍÉÇ ÒÑ ÏÑÆÇ-
ÎËÓÑÄÂÐËá ÒÓÑÙÇÔÔÑÄ ÓÂÊÎÑÉÇÐËâ Ä ÖÔÎÑÄËâØ ÅÑÓÇÐËâ Ë
ÆÇÕÑÐÂÙËË ££. ¸ÇÎß ÑÃÊÑÓÂ ì ÒÑÍÂÊÂÕß ÒÇÓÔÒÇÍÕËÄÞ ËÔ-
ÒÑÎßÊÑÄÂÐËâ ÏÂÕÇÏÂÕËÚÇÔÍÑÅÑ ÏÑÆÇÎËÓÑÄÂÐËâ ÒÓË ÓÇÛÇÐËË
×ÖÐÆÂÏÇÐÕÂÎßÐÞØ Ë ÒÓËÍÎÂÆÐÞØ ÊÂÆÂÚ, ÔÄâÊÂÐÐÞØ Ô ÓÂÊÓÂ-
ÃÑÕÍÑÌ Ë ÒÓËÏÇÐÇÐËÇÏ ££. ±ÖÃÎËÍÂÙËÌ, ÑÃÑÃÜÂáÜËØ ÓÇ-
ÊÖÎßÕÂÕÞ ËÔÔÎÇÆÑÄÂÐËÌ ÒÑ ÏÂÕÇÏÂÕËÚÇÔÍÑÏÖ ÏÑÆÇÎËÓÑÄÂ-
ÐËá ÔÕÓÖÍÕÖÓÞ Ë ÓÂÊÎÑÉÇÐËâ ÛÕÂÕÐÞØ Ë ÒÇÓÔÒÇÍÕËÄÐÞØ ££
Ô ÖÚÇÕÑÏ ÄÊÂËÏÑÔÄâÊË ËØ ÔÕÓÑÇÐËâ Ë ÓÇÂÍÙËÑÐÐÑÌ ÔÒÑÔÑÃ-
ÐÑÔÕË, ÑÚÇÐß ÏÂÎÑ. ®ÑÉÐÑ ÑÕÏÇÕËÕß ÎËÛß ÑÃÊÑÓ 4, ÒÑÔÄâ-
ÜÇÐÐÞÌ ÆÑÔÕËÉÇÐËâÏ Ä ÑÃÎÂÔÕË ÏÑÆÇÎËÓÑÄÂÐËâ ÅÑÓÇÐËâ
ÕÄÇÓÆÑÅÑ ÕÑÒÎËÄÂ, Â ÕÂÍÉÇ ÑÃÊÑÓ 2, Ä ÍÑÕÑÓÑÏ ÍÑÐÔÒÇÍÕËÄÐÑ
ËÊÎÑÉÇÐÞ ÓÇÊÖÎßÕÂÕÞ ÒÓËÏÇÐÇÐËâ ÏÇÕÑÆÑÄ ÕÇÑÓÇÕËÚÇÔÍÑÌ
ØËÏËË ÒÓË ËÊÖÚÇÐËË ÄÎËâÐËâ ÔÉÂÕËâ ÐÂ ÏÇØÂÐËÊÏ ËÐËÙËËÓÑ-
ÄÂÐËâ ÓÇÂÍÙËÌ, ÒÓËÄÑÆâÜËØ Í ÆÇÕÑÐÂÙËË.

II. ®ÂÕÇÏÂÕËÚÇÔÍÑÇ ÏÑÆÇÎËÓÑÄÂÐËÇ ÔÕÓÖÍÕÖÓÞ
Ë ÔÄÑÌÔÕÄ ÄÊÓÞÄÚÂÕÞØ ÄÇÜÇÔÕÄ

1. ®ÑÎÇÍÖÎâÓÐÂâ ÔÕÓÖÍÕÖÓÂ

³ ÒÑÏÑÜßá ÏÇÕÑÆÑÄ ÕÇÑÓÇÕËÚÇÔÍÑÌ ØËÏËË ÏÑÉÐÑ ÐÂÌÕË
ÓÂÔÒÓÇÆÇÎÇÐËÇ àÎÇÍÕÓÑÐÐÑÌ ÒÎÑÕÐÑÔÕË Ä ÏÑÎÇÍÖÎÇ ££, ÍÑÕÑ-
ÓÑÇ ÑÒÓÇÆÇÎâÇÕ ÆÇÌÔÕÄËÇ ÄÐÖÕÓË- Ë ÏÇÉÏÑÎÇÍÖÎâÓÐÞØ ÔËÎ,
ÅÇÑÏÇÕÓËá ÏÑÎÇÍÖÎÞ, àÎÇÍÕÓÑÔÕÂÕËÚÇÔÍËÌ ÒÑÕÇÐÙËÂÎ, ØËÏË-
ÚÇÔÍËÇ ÔÄâÊË.5 µÔÕÂÐÑÄÎÇÐËÇ ÊÂÄËÔËÏÑÔÕË ÏÇÉÆÖ àÎÇÍÕÓÑÐ-
ÐÞÏ ÔÕÓÑÇÐËÇÏ ÓÇÂÅËÓÖáÜËØ ÚÂÔÕËÙ Ë ËØ ÓÇÂÍÙËÑÐÐÑÌ
ÔÒÑÔÑÃÐÑÔÕßá ì ×ÖÐÆÂÏÇÐÕÂÎßÐÂâ ÒÓÑÃÎÇÏÂ ØËÏËÚÇÔÍÑÌ
×ËÊËÍË. ³ÓÇÆË ÏÇÕÑÆÑÄ ÏÑÆÇÎËÓÑÄÂÐËâ àÎÇÍÕÓÑÐÐÑÅÑ ÔÕÓÑÇ-
ÐËâ ÓÇÂÅËÓÖáÜËØ ÚÂÔÕËÙ ÄÞÆÇÎâáÕ ÔÎÇÆÖáÜËÇ:

ì ÍÎÂÔÔËÚÇÔÍÑÇ ÏÑÎÇÍÖÎâÓÐÑÇ ÏÑÆÇÎËÓÑÄÂÐËÇ ÏÇÕÑÆÂÏË
®ÑÐÕÇ-¬ÂÓÎÑ Ë ÏÑÎÇÍÖÎâÓÐÑÌ ÆËÐÂÏËÍË,

ì ÍÄÂÐÕÑÄÑ-ØËÏËÚÇÔÍËÇ ÓÂÔÚÇÕÞ, ÑÔÐÑÄÂÐÐÞÇ ÐÂ ÒÇÓÄÞØ
(×ÖÐÆÂÏÇÐÕÂÎßÐÞØ) ÒÓËÐÙËÒÂØ.

³ÑÄÓÇÏÇÐÐÞÌ ÖÓÑÄÇÐß ÓÂÊÄËÕËâ ÕÇÑÓËË ÒÑÊÄÑÎâÇÕ ÒÓÑÄÑ-
ÆËÕß ÍÄÂÐÕÑÄÑ-ØËÏËÚÇÔÍËÇ ÓÂÔÚÇÕÞ ÆÎâ ÏÑÎÇÍÖÎ ££ Ë ËØ
ÏÑÆÇÎÇÌ.6 ë 10 ¯ÂÒÓËÏÇÓ, ÆÎâ ÒÓÑÔÕÇÌÛËØ ÐËÕÓÂÏËÐÑÄ 6 ÓÂÔ-
ÔÚËÕÂÐÞ ÅÇÑÏÇÕÓËÚÇÔÍËÇ ÒÂÓÂÏÇÕÓÞ ÏÑÎÇÍÖÎ Ä ÓÂÄÐÑÄÇÔÐÑÏ
Ë ÒÇÓÇØÑÆÐÑÏ ÔÑÔÕÑâÐËâØ, ÓÂÔÒÓÇÆÇÎÇÐËâ ÊÂÓâÆÑÄ ÐÂ ÂÕÑÏÂØ
ÒÑ ®ÂÎÎËÍÇÐÖ Ë àÎÇÍÕÓËÚÇÔÍËÇ ÆËÒÑÎßÐÞÇ ÏÑÏÇÐÕÞ. ¥ÂÐÐÞÇ
Ñ ÕÂÍËØ ÒÂÓÂÏÇÕÓÂØ, ÑÃ ËØ ËÊÏÇÐÇÐËâØ ÒÓË ÄÐÖÕÓËÏÑÎÇÍÖÎâÓ-
ÐÞØ ÆÄËÉÇÐËâØ ÔÖÜÇÔÕÄÇÐÐÞ ÒÓË ÑÃÔÖÉÆÇÐËË ØËÏËÚÇÔÍËØ
ÔÄÑÌÔÕÄ ÔÑÇÆËÐÇÐËÌ. ±ÓÑÄÇÆÇÐ ÍÄÂÐÕÑÄÑ-ØËÏËÚÇÔÍËÌ ÓÂÔÚÇÕ
ÔËÎÑÄÞØ ÒÑÎÇÌ ÏÑÎÇÍÖÎ 7 Ë ÒÓÑÂÐÂÎËÊËÓÑÄÂÐÞ ÍÑÎÇÃÂÕÇÎß-
ÐÞÇ ÔÒÇÍÕÓÞ ÓâÆÂ ÐËÕÓÑÒÓÑËÊÄÑÆÐÞØ Ë ÒÓÑÔÕÇÌÛËØ ÐËÕÓ-
ÂÏËÐÑÄ. ªÔÔÎÇÆÑÄÂÐÑ ÔÕÓÑÇÐËÇ ÒÑÄÇÓØÐÑÔÕË ÒÑÕÇÐÙËÂÎßÐÑÌ
àÐÇÓÅËË (±±¿) ÐËÕÓÑÊÑÔÑÇÆËÐÇÐËÌ Ä ÑÔÐÑÄÐÑÏ Ë ÐËÊÛÇÏ
ÄÑÊÃÖÉÆÇÐÐÞØ àÎÇÍÕÓÑÐÐÞØ ÔÑÔÕÑâÐËâØ, Â ÕÂÍÉÇ ÆÎâ ÐËØ
ÓÂÔÔÚËÕÂÐÞ ÓÂÄÐÑÄÇÔÐÞÇ ÅÇÑÏÇÕÓËÚÇÔÍËÇ ÒÂÓÂÏÇÕÓÞ, ÍÑÎÇÃÂ-
ÕÇÎßÐÞÇ ÚÂÔÕÑÕÞ, ÒÑÕÇÐÙËÂÎßÐÞÇ ×ÖÐÍÙËË ÄÐÖÕÓÇÐÐÇÅÑ ÄÓÂ-
ÜÇÐËâ.8 ®ÇÕÑÆÑÏ ÏÑÎÇÍÖÎâÓÐÞØ ÑÓÃËÕÂÎÇÌ (®°) ab initio
ÑÒÓÇÆÇÎÇÐÞ ÊÐÂÚÇÐËâ ÆÎËÐ ÔÄâÊÇÌ Ë ÖÅÎÑÄ Ä ÏÑÎÇÍÖÎÇ ÆË-
ÐËÕÓÂÏËÆÂ ÂÏÏÑÐËâ NH4N(NO2)2 Ä ÅÂÊÑÄÑÌ ×ÂÊÇ.9, 10

¥ÂÐÐÞÇ Ñ ÍÑÐ×ÑÓÏÂÙËËÏÑÎÇÍÖÎ ÔÖÜÇÔÕÄÇÐÐÑ ÆÑÒÑÎÐâáÕ
ÒÓÇÆÔÕÂÄÎÇÐËâ Ñ ÄÑÊÏÑÉÐÞØ ÍÂÐÂÎÂØ ÕÇÓÏËÚÇÔÍÑÅÑ ÓÂÊÎÑÉÇ-
ÐËâ ££. ±ÓË ËÊÖÚÇÐËË ÔÕÓÖÍÕÖÓÞ ÏÑÎÇÍÖÎ ÅÇÍÔÑÅÇÐÂ Ë ÑÍÕÑ-
ÅÇÐÂ Ä ÅÂÊÑÄÑÌ ×ÂÊÇ ËÔÒÑÎßÊÑÄÂÐ ÏÇÕÑÆ DFT (Density
Functional Theory).11, 12 ªÔÔÎÇÆÑÄÂÐËÇ ÔÕÓÖÍÕÖÓÞ ÏÑÎÇÍÖÎ
ÅÇÍÔÑÅÇÐÂ Ä ÅÂÊÑÄÑÌ ×ÂÊÇ ÒÑÍÂÊÂÎÑ ÔÖÜÇÔÕÄÑÄÂÐËÇ ÐÇÔÍÑÎßÍËØ

ÍÑÐ×ÑÓÏÇÓÑÄ, ÒÓËÚÇÏ àÐÇÓÅÇÕËÚÇÔÍËÇ ÃÂÓßÇÓÞ ÄÊÂËÏÑÒÓÇ-
ÄÓÂÜÇÐËâ ÍÑÐ×ÑÓÏÇÓÑÄ ÐÇÄÇÎËÍË ì ÑÕ 6 ÆÑ
20.5 Í¥É .ÏÑÎß71. ³ÎÇÆÑÄÂÕÇÎßÐÑ, ÓÇÊÖÎßÕÂÕÞ àÍÔÒÇÓËÏÇÐ-
ÕÂÎßÐÑÅÑ ÑÒÓÇÆÇÎÇÐËâ ÔÕÓÖÍÕÖÓÞ ÏÑÎÇÍÖÎ ÅÇÍÔÑÅÇÐÂ Ä ÅÂÊÑ-
ÄÑÌ ×ÂÊÇ ËÊ-ÊÂ ÃÞÔÕÓÑÅÑ ÄÊÂËÏÑÒÓÇÄÓÂÜÇÐËâ ÍÑÐ×ÑÓÏÇÓÑÄ
ÑÕÓÂÉÂáÕ ÆËÐÂÏËÚÇÔÍË ÖÔÓÇÆÐÇÐÐÖá ÔÕÓÖÍÕÖÓÖ. ³ÑÅÎÂÔÐÑ
ÓÂÔÚÇÕÂÏ, ÆËÐËÕÓÂÏËÆ HN(NO2)2 Ä ÅÂÊÑÄÑÌ ×ÂÊÇ ÏÑÉÇÕ ÔÖ-
ÜÇÔÕÄÑÄÂÕß Ä ÆÄÖØ ×ÑÓÏÂØ.13 ¯ÂËÃÑÎÇÇ ÔÕÂÃËÎßÐÂâ ÔÕÓÖÍÕÖÓÂ
Ö ÄÕÑÓËÚÐÑÅÑ ÂÏËÐÂ HN(NO2)2 . ®ÇÐÇÇ ÖÔÕÑÌÚËÄÂâ ×ÑÓÏÂ
HON(O)NNO2 ËÏÇÇÕ ÚÇÕÞÓÇ ÍÑÐ×ÑÓÏÇÓÂ.

±ÑÍÂÊÂÐÑ,14 ÚÕÑ ÔÓÇÆË ÔÇÏË ÄÑÊÏÑÉÐÞØ ÕÂÖÕÑÏÇÓÑÄ
5-ÂÏËÐÑÕÇÕÓÂÊÑÎÂ (5-ATZ) ÐÂËÃÑÎÇÇ ÔÕÂÃËÎßÐÞ ÆÄÂ ËÊÑÏÇÓÂ,
Ö ÍÑÕÑÓÞØ Ä ÅÂÊÑÄÑÌ ×ÂÊÇ ÓÂÊÎËÚËÇ àÐÕÂÎßÒËÌ ÑÃÓÂÊÑÄÂÐËâ
ÐÇÄÇÎËÍÑ (11.7 Í¥É .ÏÑÎß71). °ÆÐÂÍÑ ÂÍÕËÄÂÙËÑÐÐÞÌ ÃÂÓßÇÓ
ÏÑÐÑÏÑÎÇÍÖÎâÓÐÑÌ ÓÇÂÍÙËË ÄÊÂËÏÑÒÓÇÄÓÂÜÇÐËâ àÕËØ ËÊÑÏÇ-
ÓÑÄ ÄÞÔÑÍ (*210 Í¥É .ÏÑÎß71) ÍÂÍ Ä ÅÂÊÑÄÑÌ ×ÂÊÇ, ÕÂÍ Ë Ä
ÓÂÔÒÎÂÄÇ. £ÊÂËÏÑÒÓÇÄÓÂÜÇÐËÇ ÄÔÇ ÉÇ ÄÑÊÏÑÉÐÑ ÊÂ ÔÚÇÕ ÆÄÑÌ-
ÐÑÅÑ ÔÑÅÎÂÔÑÄÂÐÐÑÅÑ H-ÒÇÓÇØÑÆÂ Ä ËØ ÆËÏÇÓÂØ.

ªÊÖÚÇÐÂ ÔÕÓÖÍÕÖÓÂ ÍÑÐ×ÑÓÏÇÓÑÄ ÏÇÕËÎÐËÕÓÂÕÂ, ÏÇÕËÎ-
ÐËÕÓËÕÂ Ë àÕËÎÐËÕÓÂÕÂ.15, 16 ¥Îâ ÏÇÕËÎÐËÕÓËÕÂ ÐÂËÃÑÎÇÇ
ÖÔÕÑÌÚËÄÂ ÙËÔ-×ÑÓÏÂ, Â Ö ÏÇÕËÎÐËÕÓÂÕÂ ì ÊÂÕÑÓÏÑÉÇÐÐÂâ
ÍÑÐ×ÑÓÏÂÙËâ. ¥Îâ àÕËÎÐËÕÓÂÕÂ ÄÑÊÏÑÉÐÞ ÕÓË ÔÕÂÃËÎßÐÞØ
ÍÑÐ×ÑÓÏÇÓÂ, ÒÓËÚÇÏ ÐÂËÃÑÎÇÇ ÖÔÕÑÌÚËÄ ÕÓÂÐÔ-ÍÑÐ×ÑÓÏÇÓ.

²ÂÔÚÇÕÞ Ô ËÔÒÑÎßÊÑÄÂÐËÇÏ ÏÇÕÑÆÂ DFT ÒÓËÏÇÐâáÕ ÆÎâ
ÑÒÓÇÆÇÎÇÐËâ ÅÇÑÏÇÕÓËÚÇÔÍÑÌ ÔÕÓÖÍÕÖÓÞ ÓÂÆËÍÂÎÑÄ Ë
ËÑÐ-ÓÂÆËÍÂÎÑÄ.17 ¯ÂÌÆÇÐ ÃÂÓßÇÓ ÂÍÕËÄÂÙËË ÑÃÓÂÊÑÄÂÐËâ
ÂÙË-×ÑÓÏÞ ÍÂÕËÑÐ-ÓÂÆËÍÂÎÂ ÆËÐËÕÓÑÏÇÕÂÐÂ, ÓÂÄÐÞÌ
140.1 Í¥É .ÏÑÎß71.

2. ¯ÂÆÏÑÎÇÍÖÎâÓÐÂâ ÔÕÓÖÍÕÖÓÂ ÄÊÓÞÄÚÂÕÞØ ÄÇÜÇÔÕÄ
Ä ÅÂÊÑÄÑÌ Ë ÉËÆÍÑÌ ×ÂÊÂØ

®ÐÑÅËÇ ££ ì ÒÑÎâÓÐÞÇ ÄÇÜÇÔÕÄÂ. ®ÑÎÇÍÖÎÞ, Ä ÍÑÕÑÓÞØ
ËÏÇáÕÔâ ÙÇÐÕÓÞ ÏÇÉÏÑÎÇÍÖÎâÓÐÞØ ÄÊÂËÏÑÆÇÌÔÕÄËÌ, ÔÒÑ-
ÔÑÃÐÞ Í ÑÃÓÂÊÑÄÂÐËá ÄÑÆÑÓÑÆÐÞØ, ÆËÒÑÎß-ÆËÒÑÎßÐÞØ Ë
ÆÓÖÅËØ ÔÄâÊÇÌ Ô àÐÇÓÅËÇÌ ÄÊÂËÏÑÆÇÌÔÕÄËâ ÑÕ 10 ÆÑ
60 Í¥É .ÏÑÎß71.

¿ÍÔÒÇÓËÏÇÐÕÂÎßÐÑ ÖÔÕÂÐÑÄÎÇÐÑ,18 ÚÕÑ Ä ÓÂÔÒÎÂÄÇ
2,4,6-ÕÓËÐËÕÓÑÕÑÎÖÑÎÂ (´¯´) ÒÓËÔÖÕÔÕÄÖáÕ ÍÂÍ ÔÄÑÃÑÆÐÞÇ
ÏÑÎÇÍÖÎÞ, ÕÂÍ Ë ËØ ÕÓËÏÑÎÇÍÖÎâÓÐÞÇ ÂÔÔÑÙËÂÕÞ. °ÃÓÂÊÑÄÂ-
ÐËÇ ÂÔÔÑÙËÂÕÑÄ ÑÃÐÂÓÖÉÇÐÑ Ö ÆËÏÇÕËÎÐËÕÓÂÏËÐÂ Ë ÐËÕÓÑ-
ÅÎËÙÇÓËÐÂ.19, 20 ±ÓË ÍÑÏÐÂÕÐÑÌ ÕÇÏÒÇÓÂÕÖÓÇ ÍÑÐÙÇÐÕÓÂÙËË
ÏÑÐÑÏÇÓÂ, ÆËÏÇÓÂ, ÕÓËÏÇÓÂ Ë ÕÇÕÓÂÏÇÓÂ ÐËÕÓÑÅÎËÙÇÓËÐÂ
ÐÂØÑÆâÕÔâ Ä ÔÑÑÕÐÑÛÇÐËË 1 : 1 : 4 : 5.5.

¬ÄÂÐÕÑÄÑ-ØËÏËÚÇÔÍËÇ ÓÂÔÚÇÕÞ ÒÑÍÂÊÂÎË, ÚÕÑ ÂÔÔÑÙËÂÙËâ
ÏÑÎÇÍÖÎ ££ ÄÞÊÞÄÂÇÕ ËÊÏÇÐÇÐËÇ Ä ÐËØÏÇÉÝâÆÇÓÐÞØ ÓÂÔÔÕÑâ-
ÐËÌ. µÔÕÂÐÑÄÎÇÐÑ,21 ÚÕÑ Ä ÔÎÖÚÂÇ ÆËÏÇÕËÎÐËÕÓÂÏËÐÂ ÒÓË
ÒÇÓÇØÑÆÇ ÅÂÊ ë ÍÓËÔÕÂÎÎ ÄÑ ×ÓÂÅÏÇÐÕÇ NNO2 ÔÄâÊß N7N
ÖÍÑÓÂÚËÄÂÇÕÔâ (ÑÕ 1.38 ÆÑ 1.26�A), Â ÔÄâÊß N7O ÖÆÎËÐâÇÕÔâ
(ÑÕ 1.22 ÆÑ 1.25�A).

¡ÔÔÑÙËÂÙËâ ÏÑÎÇÍÖÎ ÏÑÉÇÕ ÑÕÓÂÊËÕßÔâ ÐÂ ËØ ÓÇÂÍÙËÑÐ-
ÐÑÌ ÔÒÑÔÑÃÐÑÔÕË ËÊ-ÊÂ ËÊÏÇÐÇÐËâ ÔÕÓÖÍÕÖÓÞ ÄÐÇÛÐËØ àÎÇÍÕ-
ÓÑÐÐÞØ ÑÃÑÎÑÚÇÍ, Â ÕÂÍÉÇ ËÊ-ÊÂ ÔÑÊÆÂÐËâ ÄÊÂËÏÐÑÅÑ ÓÂÔÒÑ-
ÎÑÉÇÐËâ ÏÑÎÇÍÖÎ, ÃÎÂÅÑÒÓËâÕÔÕÄÖáÜÇÅÑ (ËÎË ÒÓÇÒâÕÔÕÄÖá-
ÜÇÅÑ) ÒÓÑÕÇÍÂÐËá ØËÏËÚÇÔÍÑÌ ÓÇÂÍÙËË, Ë, ÐÂÍÑÐÇÙ, ËÊ-ÊÂ
ÔÐËÉÇÐËâ ÏÑÎÇÍÖÎâÓÐÑÌ ÒÑÆÄËÉÐÑÔÕË.22 ¹ÇÏ ÄÞÛÇ ÍÑÐÙÇÐÕ-
ÓÂÙËâ ÏÇÉÏÑÎÇÍÖÎâÓÐÞØ ÔÄâÊÇÌ, ÕÇÏ ÏÇÐßÛÇ ÏÑÎÇÍÖÎâÓÐÂâ
ÒÑÆÄËÉÐÑÔÕß ÔËÔÕÇÏÞ ÄÑ ÄÓÇÏÇÐÐoÂ Ì ÛÍÂÎÇ, ÔÑËÊÏÇÓËÏÑÌ ÔÑ
ÄÓÇÏÇÐÇÏ ÉËÊÐË ÎÂÃËÎßÐÞØ ÔÄâÊÇÌ. ªÊ-ÊÂ ÂÔÔÑÙËÂÙËË ÏÑÉÇÕ
ËÊÏÇÐâÕßÔâ ÐÇ ÕÑÎßÍÑ ÓÇÂÍÙËÑÐÐÂâ ÔÒÑÔÑÃÐÑÔÕß ÍÑÏÒÑÐÇÐ-
ÕÑÄ, ÐÑ Ë ÏÇØÂÐËÊÏ ÓÇÂÍÙËË. µ ÓâÆÂ ÄÞÔÑÍÑÒÎÂÄÍËØ ÕÇÓÏÑ-
ÔÕÑÌÍËØ ££ (ÐËÕÓÑÒËÓÓÑÎÑÄ, ÐËÕÓÑÒÓÑËÊÄÑÆÐÞØ ÒËÓËÆËÐÂ,
ÒËÓÂÊÑÎÂ Ë ÕÓËÂÊÑÎÂ, ×ÖÓÂÊÂÐÑÄ, ÃÇÐÊÑ- Ë ÒËÓËÆÑ×ÖÓÑÍÔÂ-
ÐÑÄ) ÒÓË ÒÇÓÇØÑÆÇ ËÊ ÒÂÓÑÑÃÓÂÊÐÑÅÑ Ä ÉËÆÍÑÇ ÔÑÔÕÑâÐËÇ
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ÓÇÊÍÑ ÔÐËÉÂÇÕÔâ àÐÇÓÅËâ ÂÍÕËÄÂÙËË ÓÂÊÎÑÉÇÐËâ, ÒÓËÚÇÏ àÕÑ
ÔÐËÉÇÐËÇ, ÆÑÔÕËÅÂáÜÇÇ 125 Í¥É .ÏÑÎß71, ÑÃÝâÔÐâÇÕÔâ
ÑÃÓÂÊÑÄÂÐËÇÏ ÂÔÔÑÙËÂÕÑÄ, ÄÔÎÇÆÔÕÄËÇ ÚÇÅÑ ÔÑÊÆÂáÕÔâ ÖÔÎÑ-
ÄËâ ÆÎâ ÊÂÏÇÐÞ ÓÂÆËÍÂÎßÐÑÅÑ ÏÇØÂÐËÊÏÂ ÓÂÊÎÑÉÇÐËâ ÏÑÎÇ-
ÍÖÎâÓÐÞÏ.23

´ÂÍËÏ ÑÃÓÂÊÑÏ, ÂÔÔÑÙËÂÙËâ ÏÑÎÇÍÖÎ ££ ÏÑÉÇÕ ÔÖÜÇÔÕ-
ÄÇÐÐÑ ÑÕÓÂÊËÕßÔâ ÐÂ ËØ ÓÇÂÍÙËÑÐÐÑÌ ÔÒÑÔÑÃÐÑÔÕË, ÑÆÐÂÍÑ
ÑÍÑÐÚÂÕÇÎßÐÑ ÄÑÒÓÑÔ Ñ ÓÑÎË ÂÔÔÑÙËÂÙËË ÒÑÍÂ ÐÇ ÓÇÛÇÐ.
£ ÚÂÔÕÐÑÔÕË, ÂÄÕÑÓÞ ÏÑÐÑÅÓÂ×ËË 1 ÒÑÎÂÅÂáÕ, ÚÕÑ Ä ÖÔÎÑÄËâØ
ÓÂÊÎÑÉÇÐËâ ÂÔÔÑÙËÂÙËâ ÏÑÎÇÍÖÎ ££ ÐÇ ÔÖÜÇÔÕÄÇÐÐÂ. ±ÓÇÆ-
ÔÕÂÄÎÇÐËâ Ñ ÄÎËâÐËË ÂÔÔÑÙËÂÙËË ÓÇÂÅÇÐÕÑÄ ÐÂ ÍËÐÇÕËÍÖ ÓÇÂÍ-
ÙËÌ ÓÂÔÔÏÂÕÓËÄÂáÕÔâ ÎËÛß ÍÂÍ ÅËÒÑÕÇÕËÚÇÔÍËÇ, ØÑÕâ Ë
ÒÓËÊÐÂÇÕÔâ ËØ ÒÎÑÆÑÕÄÑÓÐÑÔÕß.24

®ÇÉÏÑÎÇÍÖÎâÓÐÑÇ ÄÊÂËÏÑÆÇÌÔÕÄËÇ Ä ÐÇÍÑÕÑÓÞØ ÔÎÖÚÂâØ
ÊÐÂÚËÕÇÎßÐÑ: ÍÂÍ ÒÑÍÂÊÂÎË ÍÄÂÐÕÑÄÑ-ØËÏËÚÇÔÍËÇ ÓÂÔÚÇÕÞ,
ÂÔÔÑÙËÂÕÞ ÏÑÎÇÍÖÎ ££ ÑÃÓÂÊÖáÕÔâ ÆÂÉÇ Ä ÅÂÊÑÄÑÌ ×ÂÊÇ.
´ÂÍ, ÔÑÅÎÂÔÐÑ ÆÂÐÐÞÏ ÓÂÃÑÕÞ 10, Ä ÅÂÊÑÄÑÌ ×ÂÊÇ ÆËÐËÕÓÂÏËÆ
ÂÏÏÑÐËâ ËÏÇÇÕ ÔÕÓÖÍÕÖÓÖ ÏÑÎÇÍÖÎâÓÐÞØ ÍÑÏÒÎÇÍÔÑÄ, ËÊ
ÍÑÕÑÓÞØ ÐÂËÃÑÎÇÇ ÖÔÕÑÌÚËÄ [NH3] . [HN(NO2)2]. ³ ÒÑÏÑÜßá
ÏÇÕÑÆÂ DFT ÒÑÍÂÊÂÐÑ 25 ÑÃÓÂÊÑÄÂÐËÇ ÆËÏÇÓÑÄ Ä ÅÂÊÑÄÑÌ ×ÂÊÇ
Ö 1,1-ÆËÂÏËÐÑ-2,2-ÆËÐËÕÓÑàÕËÎÇÐÂ (FOX-7), ÒÓËÚÇÏ ÔÕÓÖÍ-
ÕÖÓÂ ÐÂËÃÑÎÇÇ ÔÕÂÃËÎßÐÑÅÑ ÆËÏÇÓÂ ÒÑÚÕË ÕÂÍÂâ ÉÇ, ÍÂÍ
ÔÕÓÖÍÕÖÓÂ âÚÇÌÍË ÍÓËÔÕÂÎÎËÚÇÔÍÑÌ ÓÇÛÇÕÍË.

´ÇÑÓÇÕËÚÇÔÍË ËÊÖÚÇÐÑ ÔÕÓÑÇÐËÇ ÆËÏÇÓÑÄ, ÕÓËÏÇÓÑÄ Ë
ÕÇÕÓÂÏÇÓÑÄ 1,3,5-ÕÓËÂÏËÐÑ-2,4,6-ÕÓËÐËÕÓÑÃÇÐÊÑÎÂ.26 ±ÑÍÂ-
ÊÂÐÑ, ÚÕÑ ÏÑÎÇÍÖÎÞ àÕÑÅÑ ÔÑÇÆËÐÇÐËâ ×ÑÓÏËÓÖáÕ ÍÎÂÔÕÇÓÞ
ÊÂ ÔÚÇÕ ÑÃÓÂÊÑÄÂÐËâ ÄÐÖÕÓËÏÑÎÇÍÖÎâÓÐÞØ ÄÑÆÑÓÑÆÐÞØ ÔÄâ-
ÊÇÌ Ô ÒÇÓÇÐÑÔÑÏ ÊÂÓâÆÂ.

3. ¯ÂÆÏÑÎÇÍÖÎâÓÐÂâ ÔÕÓÖÍÕÖÓÂ ÕÄÇÓÆÞØ ÄÊÓÞÄÚÂÕÞØ
ÄÇÜÇÔÕÄ

±ÓÇÆÔÍÂÊÂÐËÇ ÔÕÓÖÍÕÖÓÞ ÍÓËÔÕÂÎÎÂ ËÔØÑÆâ ËÊ ÅÇÑÏÇÕÓËË
ÏÑÎÇÍÖÎ ÑÕÍÓÞÄÂÇÕ ÒÖÕß Í ÄÞÚËÔÎÇÐËâÏ ÔÄÑÌÔÕÄ ££ Ä ÕÄÇÓ-
ÆÑÏ ÔÑÔÕÑâÐËË, Õ.Ç. ÆÂÇÕ ÄÑÊÏÑÉÐÑÔÕß ÄÞÃÓÂÕß ÄÇÜÇÔÕÄÑ ÆÎâ
ÍÑÐÍÓÇÕÐÑÅÑ ÒÓËÏÇÐÇÐËâ ÆÑ ÇÅÑ ÔËÐÕÇÊÂ. ¥Îâ ÏÐÑÅËØ ££,
ÑÃÓÂÊÖáÜËØ ÏÑÎÇÍÖÎâÓÐÞÇ ÍÓËÔÕÂÎÎÞ, ÒÓÑÄÇÆÇÐÞ ÍÄÂÐ-
ÕÑÄÑ-ØËÏËÚÇÔÍËÇ ÓÂÔÚÇÕÞ ËÊÑÎËÓÑÄÂÐÐÞØ ÏÑÎÇÍÖÎ Ä ÅÂÊÑÄÑÌ
×ÂÊÇ.27 ë 30 °ÆÐÂÍÑ ÕÑÎßÍÑ ÐÇÔÍÑÎßÍÑ ÒÑÆÑÃÐÞØ ËÔÔÎÇÆÑÄÂÐËÌ
ÄÞÒÑÎÐÇÐÞ ÆÎâ ££ Ä ÕÄÇÓÆÑÌ ×ÂÊÇ. ¿ÕÑ ÑÃÝâÔÐâÇÕÔâ ÄÞÔÑÍÑÌ
ÔÕÑËÏÑÔÕßá ÄÞÚËÔÎÇÐËÌ: Ä âÚÇÌÍÇ ÕËÒËÚÐÑÅÑ ÏÑÎÇÍÖÎâÓÐÑÅÑ
ÍÓËÔÕÂÎÎÂ ÔÑÆÇÓÉËÕÔâ ÃÑÎßÛÑÇ ÚËÔÎÑ ÂÕÑÏÑÄ, Â ÒÑÔÍÑÎßÍÖ
ÊÂÕÓÂÕÞ ÄÓÇÏÇÐË ÐÂ ÓÂÔÚÇÕ àÎÇÍÕÓÑÐÐÑÌ ÔÕÓÖÍÕÖÓÞ ÐÂØÑ-
ÆâÕÔâ, ÒÑ-ÍÓÂÌÐÇÌ ÏÇÓÇ, Ä ÕÓÇÕßÇÌ ÔÕÇÒÇÐË ÑÕ ÓÂÊÏÇÓÂ
ÔËÔÕÇÏÞ, ÕÑ ÒÓËÏÇÐÇÐËÇ ÕÓÂÆËÙËÑÐÐÑÅÑ ÏÇÕÑÆÂ DFT ÑÅÓÂÐË-
ÚÇÐÑ.31 ë 33

³ ÒÑÏÑÜßá ÏÇÕÑÆÂ DFT ÑÒÓÇÆÇÎÇÐÞ ÒÂÓÂÏÇÕÓÞ ÍÓË-
ÔÕÂÎÎËÚÇÔÍÑÌ ÓÇÛÇÕÍË ÏÑÎÇÍÖÎâÓÐÞØ ÍÓËÔÕÂÎÎÑÄ ÑÍÕÑÅÇÐÂ,
ÅÇÍÔÑÅÇÐÂ, ÐËÕÓÑÏÇÕÂÐÂ Ë 2,4,6,8,10,12-ÅÇÍÔÂÐËÕÓÑ-
2,4,6,8,10,12-ÅÇÍÔÂÂÊÂËÊÑÄáÓÙËÕÂÐÂ (¤¯ª£), ÐÑ Ô ÃÑÎßÛÑÌ
ÑÛËÃÍÑÌ (ÑÕ 0.2 ÆÑ 1�A), ÑÃÖÔÎÑÄÎÇÐÐÑÌ ÕÇÏ, ÚÕÑ Ä ËÔÒÑÎßÊÑ-
ÄÂÐÐÞØ ×ÖÐÍÙËÑÐÂÎÂØ ÐÇ ÃÞÎË ÖÚÕÇÐÞ ÄÂÐ-ÆÇÓ-ÄÂÂÎßÔÑÄÞ
ÔËÎÞ.34 ¥Îâ ÒÓÇÑÆÑÎÇÐËâ àÕÑÅÑ ÔÇÓßÇÊÐÑÅÑ ÐÇÆÑÔÕÂÕÍÂ ËÔ-
ÒÑÎßÊÖáÕ ÐÑÄÞÇ ×ÖÐÍÙËÑÐÂÎÞ ÒÎÑÕÐÑÔÕË Ë/ËÎË ÑÕÐÑÔË-
ÕÇÎßÐÑ ÃÑÎÇÇ ÔÎÑÉÐÞÇ ÔØÇÏÞ ÓÂÔÚÇÕÂ ÎËÃÑ ÒÓËÃÇÅÂáÕ Í
ÒÑÎÖàÏÒËÓËÚÇÔÍËÏ ÒÓËÃÎËÉÇÐËâÏ ÆÎâ ÍÑÓÓÇÎâÙËË ÏÅÐÑÄÇÐ-
ÐÞØ ÆËÒÑÎßÐÞØ ×ÎÖÍÕÖÂÙËÌ.35

¥Îâ ÏÑÎÇÍÖÎâÓÐÞØ ÍÓËÔÕÂÎÎÑÄ ¤¯ª£ ÍÄÂÐÕÑÄÑ-ØËÏËÚÇ-
ÔÍËÏË ÓÂÔÚÇÕÂÏË ÖÔÕÂÐÑÄÎÇÐÑ,36 ÚÕÑ ×ÓÂÅÏÇÐÕ ÏÑÎÇÍÖÎÞ ÒÓË
ÂÕÑÏÇ ÂÊÑÕÂ ÂÏËÐÐÑÌ ÅÓÖÒÒÞ ÐÇÒÎÑÔÍËÌ ËÊ-ÊÂ ÐÂÎËÚËâ Ä ÐÇÏ
ÐÇÒÑÆÇÎÇÐÐÑÌ ÒÂÓÞ àÎÇÍÕÓÑÐÑÄ. ±ÑàÕÑÏÖ ÐËÕÓÂÏËÐÐÞÇ
ÅÓÖÒÒÞ ÏÑÅÖÕ ÐÂØÑÆËÕßÔâ Ä ÓÂÊÐÞØ ÍÑÐ×ÑÓÏÂÙËÑÐÐÞØ
ÔÑÔÕÑâÐËâØ, Â ÐÇÒÑÆÇÎÇÐÐÞÇ ÒÂÓÞ àÎÇÍÕÓÑÐÑÄ ÐÂ ÓÂÊÎËÚÐÞØ
ÂÏËÐÐÞØ ÂÕÑÏÂØ ÂÊÑÕÂ ËÏÇáÕ ÓÂÊÐÑÇ ÒÓÑÔÕÓÂÐÔÕÄÇÐÐÑÇ ÓÂÔ-

ÒÑÎÑÉÇÐËÇ Ë ÓÂÊÎËÚÐÞÇ ÄÑÊÏÑÉÐÑÔÕË ÆÎâ ÄÊÂËÏÑÆÇÌÔÕÄËâ.
²ÂÔÔÚËÕÂÐÞ ÓÂÔÒÓÇÆÇÎÇÐËâ àÎÇÍÕÓÑÐÐÑÌ ÒÎÑÕÐÑÔÕË ÆÎâ
ÏÑÎÇÍÖÎ a(¯2°)- Ë e-ÍÑÐ×ÑÓÏÇÓÑÄ ¤¯ª£ (ÓËÔ. 1), Â ÕÂÍÉÇ
à××ÇÍÕËÄÐÞÇ ÊÂÓâÆÞ ÐÂ ÂÕÑÏÂØ Ä ÓÂÊÐÞØ ÍÑÐ×ÑÓÏÇÓÂØ. ¬ÂÍ
ÄËÆÐÑ ËÊ ÓËÔ. 1, ÔÕÓÖÍÕÖÓÂ ÏÑÎÇÍÖÎÞ ¤¯ª£ Ä ÔÎÖÚÂÇ
a(¯2°)-ÍÑÐ×ÑÓÏÇÓÂ ÒÓËÄÑÆËÕ Í ËÊÃÞÕÑÚÐÑÌ àÎÇÍÕÓÑÐÐÑÌ
ÒÎÑÕÐÑÔÕË Ä ÑÔÐÑÄÐÑÏ ÐÂ ÐËÕÓÑÅÓÖÒÒÂØ, Â ÆÎâ
e-ÍÑÐ×ÑÓÏÇÓÂ ì Í ÎÑÍÂÎËÊÂÙËË ÊÂÓâÆÂ ÃÎËÉÇ Í ÙÇÐÕÓÖ
ÏÑÎÇÍÖÎÞ. ¯ÂÌÆÇÐÞ ÆËÔÒÇÓÔËÑÐÐÂâ Ë àÎÇÍÕÓÑÔÕÂÕËÚÇÔÍÂâ
ÔÑÔÕÂÄÎâáÜËÇ àÐÇÓÅËË ÏÇÉÏÑÎÇÍÖÎâÓÐÞØ ÄÊÂËÏÑÆÇÌÔÕÄËÌ
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²ËÔ. 1. ²ÂÔÒÓÇÆÇÎÇÐËÇ àÎÇÍÕÓÑÐÐÑÌ ÒÎÑÕÐÑÔÕË Ä ÏÑÎÇÍÖÎÂØ e- (a)
Ë a(H2O)-ÏÑÆË×ËÍÂÙËË (b) ¤¯ª£.36
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ÆÎâ ÒÑÎËÏÑÓ×ÐÞØ ÏÑÆË×ËÍÂÙËÌ ¤¯ª£ a(¯2°), g Ë e, ÒÓËÚÇÏ
àÐÇÓÅËâ ÆËÔÒÇÓÔËÑÐÐÞØ ÄÊÂËÏÑÆÇÌÔÕÄËÌ ÓÂÔÔÚËÕÂÐÂ Ô ËÔ-
ÒÑÎßÊÑÄÂÐËÇÏ ÒÑÕÇÐÙËÂÎÂ ä6-expã. ±ÑÍÂÊÂÐÑ, ÚÕÑ Ä ÓÂÊÎËÚ-
ÐÞØ ÏÑÆË×ËÍÂÙËâØ ÆËÒÑÎß-ÆËÒÑÎßÐÞÇ ÄÊÂËÏÑÆÇÌÔÕÄËâ
ÄÇÎËÍË Ë ÔÓÂÄÐËÏÞ Ô ÄÂÐ-ÆÇÓ-ÄÂÂÎßÔÑÄÞÏË. £ÔÎÇÆÔÕÄËÇ
àÕÑÅÑ ÐÂÓÖÛÂÇÕÔâ ÒÓËÐÙËÒ ÒÎÑÕÐÑÌ ÖÒÂÍÑÄÍË ÏÑÎÇÍÖÎâÓÐÞØ
ÍÓËÔÕÂÎÎÑÄ Ë ÔÕÂÐÑÄËÕÔâ ÄÑÊÏÑÉÐÞÏ ÔÖÜÇÔÕÄÑÄÂÐËÇ ÓÞØÎÞØ
ÒÑÎËÏÑÓ×ÐÞØ ÏÑÆË×ËÍÂÙËÌ ¤¯ª£. ±ÑÍÂÊÂÐÑ, ÚÕÑ àÐÇÓÅËË
ÄÂÐ-ÆÇÓ-ÄÂÂÎßÔÑÄÞØ Ë ÆËÒÑÎß-ÆËÒÑÎßÐÞØ ÄÊÂËÏÑÆÇÌÔÕÄËÌ Ä
ÓÂÊÐÞØ ÏÑÆË×ËÍÂÙËâØ ÔÖÜÇÔÕÄÇÐÐÑ ÓÂÊÎËÚÂáÕÔâ, ÑÆÐÂÍÑ
ËÊÏÇÐÇÐËâ ÔÖÏÏÂÓÐÞØ àÐÇÓÅËÌ ÒÓË ×ÂÊÑÄÞØ ÒÇÓÇØÑÆÂØ
ÃÎËÊÍË Í ÐÖÎá. ¿ÍÔÒÇÓËÏÇÐÕÂÎßÐÞÇ ÊÐÂÚÇÐËâ àÐÇÓÅËÌ
ÒÇÓÇØÑÆÑÄ a(¯2°)? g Ë e? g ÔÑÅÎÂÔÖáÕÔâ Ô ÓÇÊÖÎßÕÂÕÂÏË
ÓÂÔÚÇÕÂ.

±ÓÑÄÇÆÇÐÑ 37 ÍÄÂÐÕÑÄÑ-ØËÏËÚÇÔÍÑÇ ËÔÔÎÇÆÑÄÂÐËÇ àÐÇÓÅÇ-
ÕËÍË ÔÎÂÃÞØ ÏÇÉ- Ë ÄÐÖÕÓËÏÑÎÇÍÖÎâÓÐÞØ ÄÊÂËÏÑÆÇÌÔÕÄËÌ Ä
ÍÓËÔÕÂÎÎÂØ 3-(2-ÅËÆÓÑÍÔË×ÇÐËÎ)-1,2,4-ÕÓËÂÊÑÎÑÄ. ¯Â ÒÓÑÚ-
ÐÑÔÕß ÄÑÆÑÓÑÆÐÞØ ÔÄâÊÇÌ Ä àÕËØ ÔÑÇÆËÐÇÐËâØ ÊÐÂÚËÕÇÎßÐÑ
ÄÎËâÇÕ à××ÇÍÕ ÍÓËÔÕÂÎÎËÚÇÔÍÑÌ ÖÒÂÍÑÄÍË, ÒÓËÄÑÆâÜËÌ Í
ÑÔÎÂÃÎÇÐËá ÄÐÖÕÓËÏÑÎÇÍÖÎâÓÐÑÌ ÄÑÆÑÓÑÆÐÑÌ ÔÄâÊË ÊÂ ÔÚÇÕ
ÍÑÐÍÖÓÇÐÕÐÞØ ÏÇÉÏÑÎÇÍÖÎâÓÐÞØ ÄÊÂËÏÑÆÇÌÔÕÄËÌ.

±ÑÍÂÊÂÐÑ,38 ÚÕÑ ÄÑÆÑÓÑÆÐÞÇ ÔÄâÊË Ä 4-ÂÏËÐÑ-1,2,4-ÕÓË-
ÂÊÑÎ-5-ÑÐÇ ËÅÓÂáÕ ÄÂÉÐÖá ÓÑÎß ÒÓË ÆËÏÇÓËÊÂÙËË ÏÑÎÇÍÖÎ Ë
ÖÒÂÍÑÄÍÇ ÍÓËÔÕÂÎÎËÚÇÔÍÑÌ ÔÕÓÖÍÕÖÓÞ. ³ÓÇÆÐââ àÐÇÓÅËâ ÄÑÆÑ-
ÓÑÆÐÑÌ ÔÄâÊË Ä ÆËÏÇÓÇ àÕÑÅÑ ÔÑÇÆËÐÇÐËâ ÄÆÄÑÇ ÄÞÛÇ, ÚÇÏ Ö
ÆËÏÇÓÂ ÄÑÆÞ, Õ.Ç. ÂÏËÐÐÂâ ÅÓÖÒÒÂ 4-ÂÏËÐÑ-1,2,4-ÕÓËÂÊÑÎ-
5-ÑÐÂ ì ÔËÎßÐÞÌ ÆÑÐÑÓ ÒÓÑÕÑÐÑÄ, Â ÂÕÑÏ ÍËÔÎÑÓÑÆÂ ÍÂÓÃÑ-
ÐËÎßÐÑÌ ÅÓÖÒÒÞ ì ÔËÎßÐÞÌ ÂÍÙÇÒÕÑÓ. ³ÄâÊß N7NH2 ÒÑÆ-
ÄËÉÐÂ Ë ÒÇÓÄÑÌ ÓÂÊÓÖÛÂÇÕÔâ ÒÓË ÐÂÅÓÇÄÂÐËË ËÎË ÖÆÂÓÇ.

³ ËÔÒÑÎßÊÑÄÂÐËÇÏ ÏÇÕÑÆÂ DFT ÐÂ ÖÓÑÄÐÇ TDB3LYP/
3-21G+ ÓÂÔÔÚËÕÂÐÞ 39 ÏÇÉÏÑÎÇÍÖÎâÓÐÞÇ ÄÊÂËÏÑÆÇÌÔÕÄËâ Ä
ÍÓËÔÕÂÎÎÇ ÆÎâ ÕÓËÏÇÓÂ Ë ÆËÏÇÓÑÄ ÏÑÎÇÍÖÎ 2-ÏÇÕËÎ-4-ÐËÕ-
ÓÑÂÐËÎËÐÂ, ÔÄâÊÂÐÐÞØ ÄÑÆÑÓÑÆÐÞÏË ËÎË p ëp-ÔÄâÊâÏË. ¢ÎÂ-
ÅÑÆÂÓâ ÓÂÊÏÇÓÐÑÏÖ à××ÇÍÕÖ ÏÇÉÏÑÎÇÍÖÎâÓÐÞÇ
ÄÊÂËÏÑÆÇÌÔÕÄËâ Ä ÆËÏÇÓÂØ 2-ÏÇÕËÎ-4-ÐËÕÓÑÂÐËÎËÐÂ ÏÂÎÞ
ÒÑ ÔÓÂÄÐÇÐËá Ô ÏÇÉÏÑÎÇÍÖÎâÓÐÞÏË ÄÊÂËÏÑÆÇÌÔÕÄËâÏË Ä
ÕÓËÏÇÓÇ.

¯Â ÑÔÐÑÄÇ ÒÑÕÇÐÙËÂÎÂ ÏÇÉÏÑÎÇÍÖÎâÓÐÑÅÑ ÄÊÂËÏÑÆÇÌ-
ÔÕÄËâ ÓÂÔÔÚËÕÂÐÞ 40 ÔÕÓÖÍÕÖÓÞ ÍÓËÔÕÂÎÎÑÄ, ÔÑÆÇÓÉÂÜËØ
×ÖÐÍÙËÑÐÂÎßÐÞÇ ÅÓÖÒÒÞ, ÄÍÎáÚÂáÜËÇ ÂÕÑÏÞ C, H, N Ë O.
£ 148 ËÊ 174 ÓÂÔÔÏÑÕÓÇÐÐÞØ ÔËÔÕÇÏ ÒÓÇÆÔÍÂÊÂÐÐÞÇ ÔÕÓÖÍ-
ÕÖÓÞ ÍÓËÔÕÂÎÎÑÄ ÐËÕÓÂÏËÐÑÄ, ÐËÕÓÑà×ËÓÑÄ, ÐËÕÓÑÂÎË×ÂÕË-
ÚÇÔÍËØ Ë ÐËÕÓÑÂÓÑÏÂÕËÚÇÔÍËØ ÔÑÇÆËÐÇÐËÌ ÔÑÄÒÂÎË Ô
àÍÔÒÇÓËÏÇÐÕÂÎßÐÞÏË ÍÑÐ×ËÅÖÓÂÙËâÏË. ²ÂÊÄËÕ 41 ÅËÃÓËÆÐÞÌ
ÏÇÕÑÆ DFT, ÆÂáÜËÌ ÄÞÔÑÍÖá ÕÑÚÐÑÔÕß ÔÕÓÖÍÕÖÓÐÑÌ ÑÒÕË-
ÏËÊÂÙËË Ë ÓÂÔÚÇÕÂ àÐÇÓÅÇÕËÍË ÏÇÉÂÕÑÏÐÞØ ÄÊÂËÏÑÆÇÌÔÕÄËÌ
Ä ÏÑÎÇÍÖÎâÓÐÞØ ÍÓËÔÕÂÎÎÂØ, ÒÑÔÕÓÑÇÐÐÞØ ËÊ ÂÕÑÏÑÄH, C, O,
N, F, Cl. ³ÓÇÆÐÇÇ ÑÕÍÎÑÐÇÐËÇ ÓÂÔÚÇÕÂ ÑÕ àÍÔÒÇÓËÏÇÐÕÂ *1%.
±ÓÇÆÎÑÉÇÐÂ 42 ÒÑÎÖàÏÒËÓËÚÇÔÍÂâ ÏÑÆÇÎß, ÒÑÊÄÑÎâáÜÂâ
ÑÒÓÇÆÇÎâÕß ÔÄÑÌÔÕÄÂ ÍÓËÔÕÂÎÎÑÄ ÑÓÅÂÐËÚÇÔÍËØ ÔÑÎÇÌ ÒÑ ËØ
ÔÕÓÖÍÕÖÓÐÑÌ ×ÑÓÏÖÎÇ. ¥Îâ ÓÂÔÚÇÕÂ àÎÇÍÕÓÑÐÐÞØ àÐÇÓÅËÌ
ÕÄÇÓÆÞØ ×ÂÊ Ë ÍÎÂÔÕÇÓÑÄ ËÔÒÑÎßÊÖÇÕÔâ ÒÓËÃÎËÉÇÐËÇ, Ä ÍÑÕÑ-
ÓÑÏ ÕÑÚÐÞÌ ×ÖÐÍÙËÑÐÂÎ ÍËÐÇÕËÚÇÔÍÑÌ àÐÇÓÅËË ÕÓÂÆËÙËÑÐ-
ÐÑÅÑ ÏÇÕÑÆÂ DFT, ÑÔÐÑÄÂÐÐÞÌ ÐÂ ÑÓÃËÕÂÎâØ, ÊÂÏÇÐâÇÕÔâ
ÒÓËÃÎËÉÇÐÐÞÏ ×ÖÐÍÙËÑÐÂÎÑÏ, ÐÇ ÄÍÎáÚÂáÜËÏ ÐÇÒÑÔÓÇÆ-
ÔÕÄÇÐÐÑ àÎÇÍÕÓÑÐÐÞÇ ÑÓÃËÕÂÎË.43

£ÞÔÑÍÑÕÑÚÐÂâ ÍÄÂÐÕÑÄÑ-ØËÏËÚÇÔÍÂâ ÏÇÕÑÆËÍÂ ÄÞÚËÔÎÇ-
ÐËâ ÕÇÓÏÑÆËÐÂÏËÚÇÔÍËØ Ë ÍËÐÇÕËÚÇÔÍËØ ÒÂÓÂÏÇÕÓÑÄ ÔÑÇÆËÐÇ-
ÐËÌ, ÔÑÆÇÓÉÂÜËØ ÂÕÑÏÞ C, H, N Ë O, ÒÓÇÆÎÑÉÇÐÂ Ä ÓÂÃÑÕÇ 44.

¿ÐÇÓÅÇÕËÚÇÔÍËÇ ÔÑÇÆËÐÇÐËâ Ô ÄÞÔÑÍËÏ ÔÑÆÇÓÉÂÐËÇÏ
ÂÊÑÕÂ (ÕÓËÂÊËÐ, ÅÇÒÕÂÊËÐ, ÕÓËÂÊÑÎ, ÕÇÕÓÂÊËÐ, ÕÇÕÓÂÊÑÎ) ÒÓË-
ÄÎÇÍÂáÕ ÄÐËÏÂÐËÇ ÏÐÑÅËØ ËÔÔÎÇÆÑÄÂÕÇÎÇÌ ËÊ-ÊÂ ÃÑÎßÛÑÌ
ÒÎÑÕÐÑÔÕË, ÒÑÎÑÉËÕÇÎßÐÑÌ àÐÕÂÎßÒËË ÑÃÓÂÊÑÄÂÐËâ Ë ÄÞÔÑ-
ÍÑÌ ÕÇÓÏÑÔÕÂÃËÎßÐÑÔÕË.45, 46 ±ÓÇÆÒÑÎÂÅÂÇÕÔâ ËÔÒÑÎßÊÑÄÂÐËÇ

àÕËØ ÔÑÇÆËÐÇÐËÌ Ä ÍÂÚÇÔÕÄÇ à××ÇÍÕËÄÐÞØ ÒÓÇÆÛÇÔÕÄÇÐÐËÍÑÄ
ÒÓË ÒÑÎÖÚÇÐËË ÖÅÎÇÓÑÆÐÞØ ÐÂÐÑÔ×ÇÓ Ë ÍÂÓÃÑÐËÕÓËÆÐÞØ
ÐÂÐÑÏÂÕÇÓËÂÎÑÄ, ÅÇÐÇÓÂÕÑÓÑÄ ÅÂÊÂ, ÃÇÊÆÞÏÐÞØ ÒËÓÑÕÇØÐËÚÇ-
ÔÍËØ ÕÑÒÎËÄ, ÕÑÒÎËÄ Ä ÔËÔÕÇÏÂØ ÏËÍÓÑÅÑÓÇÐËâ.

µÔÒÇÛÐÑÇ ÒÓËÏÇÐÇÐËÇ ÍÄÂÐÕÑÄÑ-ØËÏËÚÇÔÍËØ ÓÂÔÚÇÕÑÄ Ä
ÔÍÓËÐËÐÅÇ ÏÑÜÐÞØ ££ ÒÓÑÆÇÏÑÐÔÕÓËÓÑÄÂÐÑ Ä ÓÂÃÑÕÂØ ÒÑ
ÑÒÓÇÆÇÎÇÐËá ÑÒÕËÏÂÎßÐÑÅÑ ÏÑÎÇÍÖÎâÓÐÑÅÑ ÔÕÓÑÇÐËâ ÍÂÓ-
ÍÂÔÐÞØ ÔÑÇÆËÐÇÐËÌ ÔÑ ÔÕÓÖÍÕÖÓÑÌ Nx , NxOy Ë N8C8H8 .47 ë 49

¯Â ÒÓËÏÇÓÇ ÏÑÎÇÍÖÎÞ N14 , Ä ÍÂÓÍÂÔÇ ÍÑÕÑÓÑÌ ËÏÇáÕÔâ ÆÄÇ
ÒÂÓÞ ÚÇÕÞÓÇØÖÅÑÎßÐËÍÑÄ Ô ÑÃÜÇÌ ÔÕÑÓÑÐÑÌ (ÔÄâÊßá), ÒÑÍÂ-
ÊÂÐÑ, ÚÕÑ Ô ÄÄÇÆÇÐËÇÏ ÂÕÑÏÑÄ ÍËÔÎÑÓÑÆÂ ÑÃÜÂâ ÔÄâÊß N7N
ÒÓÇÄÓÂÜÂÇÕÔâ Ä ÅÓÖÒÒÖ N7O7N, ÕÇÏ ÔÂÏÞÏ ÔÐËÉÂÇÕÔâ
ÐÂÒÓâÉÇÐÐÑÔÕß ÔÄâÊÇÌ, Ä ÓÇÊÖÎßÕÂÕÇ ÏÑÎÇÍÖÎÂ ÔÕÂÐÑÄËÕÔâ
ÔÕÂÃËÎßÐÑÌ (ÓËÔ. 2). ³ÑÑÃÜÂÇÕÔâ Ñ ÒÑÆÑÃÐÞØ ÓÂÃÑÕÂØ ÒÑ
ÔÑÊÆÂÐËá ÄÞÔÑÍÑÒÎÑÕÐÞØ ÏÑÜÐÞØ ££ ÐÂ ÑÔÐÑÄÇ ÃËÐÂÓÐÞØ
ÂÊËÆÑÄ Ô ÒÇÓÔÒÇÍÕËÄÑÌ ÔËÐÕÇÊÂ C(N3)4 , Â ÕÂÍÉÇ Ñ ÔËÐÕÇÊÇ
Si(N3)4 .50

ºËÓÑÍËÇ ÄÑÊÏÑÉÐÑÔÕË ÏÇÕÑÆÑÄ ÍÄÂÐÕÑÄÑÌ ØËÏËË ËÔ-
ÒÑÎßÊÖáÕ ÒÓË ÓÂÔÚÇÕÇ ÔÄÑÌÔÕÄ ÍÑÐÍÓÇÕÐÞØ ÏÑÎÇÍÖÎ. ³ÖÜÇÔÕ-
ÄÇÐÐÑ ÏÇÐßÛÇ ÄÐËÏÂÐËâ ÖÆÇÎâÇÕÔâ ÑÃÝâÔÐÇÐËá ÒÑÎÖÚÇÐÐÞØ
ÓÇÊÖÎßÕÂÕÑÄ ÐÂ ÑÔÐÑÄÇ ÕÂÍËØ ×ÖÐÆÂÏÇÐÕÂÎßÐÞØ ÒÑÐâÕËÌ
ØËÏËË, ÍÂÍ ØËÏËÚÇÔÍÂâ ÔÄâÊß, ÔÕÓÖÍÕÖÓÂ ÏÑÎÇÍÖÎÞ Ë ÄÊÂËÏ-
ÐÑÇ ÄÎËâÐËÇ ÇÇ ÔÕÓÖÍÕÖÓÐÞØ ×ÓÂÅÏÇÐÕÑÄ. ³ÓÇÆË ÐÇÏÐÑÅËØ
ËÔÔÎÇÆÑÄÂÐËÌ ÒÑÆÑÃÐÑÅÑ ÓÑÆÂ ÔÎÇÆÖÇÕ ÑÕÏÇÕËÕß ÓÂÃÑÕÖ 51, Ä
ÍÑÕÑÓÑÌ ÒÓÇÆÎÑÉÇÐÂ ÍÄÂÐÕÑÄÑ-ØËÏËÚÇÔÍÂâ ÏÇÕÑÆËÍÂ ÂÐÂÎËÊÂ
àÎÇÍÕÓÑÐÐÑÌ ÔÕÓÖÍÕÖÓÞ Ë ×ËÊËÍÑ-ØËÏËÚÇÔÍËØ ÔÄÑÌÔÕÄ ÔÎÑÉ-
ÐÞØ ÏÑÎÇÍÖÎ Ä ÕÇÓÏËÐÂØ ÄÊÂËÏÑÆÇÌÔÕÄËâ ÑÓÃËÕÂÎÇÌ ËØ ×ÓÂÅ-
ÏÇÐÕÑÄ. ´ÂÍÑÌ ÒÑÆØÑÆ ÓÂÐÇÇ ÃÞÎ ÒÓÇÆÎÑÉÇÐ Ä ÓÂÃÑÕÇ 52, ÐÑ
ÔËÔÕÇÏÂÕËÚÇÔÍË ÐÇ ÒÓËÏÇÐâÎÔâ ÆÎâ ÂÐÂÎËÊÂ ÄÐÖÕÓËÏÑÎÇÍÖ-
ÎâÓÐÞØ ÄÊÂËÏÑÆÇÌÔÕÄËÌ Ô ÙÇÎßá ÓÂÊÅÓÂÐËÚÇÐËâ ÄÂÉÐÇÌÛËØ
ÏÇØÂÐËÊÏÑÄ ÄÊÂËÏÐÑÅÑ ÄÎËâÐËâ ÔÕÓÖÍÕÖÓÐÞØ ×ÓÂÅÏÇÐÕÑÄ
ÔÎÑÉÐÞØ ÑÓÅÂÐËÚÇÔÍËØÏÑÎÇÍÖÎ (ËÐÆÖÍÕËÄÐÞÌ à××ÇÍÕ, ÔÑÒÓâ-
ÉÇÐËÇ Ë Õ.Ò.) Ë ËÊÖÚÇÐËâ ËØ ÔÄâÊË Ô ×ËÊËÍÑ-ØËÏËÚÇÔÍËÏË
ÔÄÑÌÔÕÄÂÏË.

III. ®ÂÕÇÏÂÕËÚÇÔÍÑÇ ÏÑÆÇÎËÓÑÄÂÐËÇ
àÎÇÏÇÐÕÂÓÐÞØ ÔÕÂÆËÌ ÓÂÊÎÑÉÇÐËâ

1. ²ÇÂÍÙËË ÏÑÆÇÎßÐÞØ ÔÑÇÆËÐÇÐËÌ Ä ÅÂÊÑÄÑÌ ×ÂÊÇ

¥Îâ ÖÔÕÂÐÑÄÎÇÐËâ ÔÄâÊË ÓÇÂÍÙËÑÐÐÑÌ ÔÒÑÔÑÃÐÑÔÕË ££ ÔÑ
ÔÕÓÑÇÐËÇÏ, ÂÅÓÇÅÂÕÐÞÏ ÔÑÔÕÑâÐËÇÏ Ë ÐÂÆÏÑÎÇÍÖÎâÓÐÑÌ
ÔÕÓÖÍÕÖÓÑÌ ÐÇÑÃØÑÆËÏÑ ËÏÇÕß ÆÂÐÐÞÇ Ñ ÍÑÐÔÕÂÐÕÇ ÔÍÑÓÑÔÕË,
àÐÇÓÅËË ÂÍÕËÄÂÙËË Ë ÒÓÇÆàÍÔÒÑÐÇÐÙËÂÎßÐÑÏ ÏÐÑÉËÕÇÎÇ Ä
ÖÓÂÄÐÇÐËË ¡ÓÓÇÐËÖÔÂ ÆÎâ ÐÂÚÂÎßÐÑÌ àÎÇÏÇÐÕÂÓÐÑÌ ÔÕÂÆËË
ÓÂÊÎÑÉÇÐËâ. ©ÐÂÐËÇ àÕËØ ÒÂÓÂÏÇÕÓÑÄ ÐÇÑÃØÑÆËÏÑ Ë ÆÎâ
ÒÓÑÅÐÑÊËÓÑÄÂÐËâ ÔÕÂÃËÎßÐÑÔÕË ££ ÒÓË ØÓÂÐÇÐËË, Â ÕÂÍÉÇ

a b

N

O

²ËÔ. 2. ¤ÇÑÏÇÕÓËÚÇÔÍËÇ ÔÕÓÖÍÕÖÓÞ ÏÑÎÇÍÖÎ N14 (a) Ë N14O2 (b).48
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ÆÎâ ÑÒÓÇÆÇÎÇÐËâ ÃÇÊÑÒÂÔÐÞØ ÖÔÎÑÄËÌ ËØ ÔËÐÕÇÊÂ Ë ÒÇÓÇÓÂ-
ÃÑÕÍË.

£ ÏÑÎÇÍÖÎÂØ ££, ÍÂÍ ÒÓÂÄËÎÑ, ËÏÇÇÕÔâ ÐÇÔÍÑÎßÍÑ ÂÍÕËÄ-
ÐÞØ ÓÇÂÍÙËÑÐÐÞØ ÙÇÐÕÓÑÄ, ÍÑÕÑÓÞÇ ÐÇÓÇÆÍÑ âÄÎâáÕÔâ ÓÂÊÐÑ-
ÕËÒÐÞÏË. ±ÑÎÂÅÂáÕ, ÚÕÑ ËÊ-ÊÂ ÔÎÑÉÐÑÔÕË ÔÕÓÑÇÐËâ ÏÑÎÇÍÖÎ
ÓÇÂÎßÐÞØ ££ ËÔÔÎÇÆÑÄÂÐËÇ ÔÄâÊË ËØ ÓÇÂÍÙËÑÐÐÑÌ ÔÒÑÔÑÃÐÑ-
ÔÕË Ô ÅÇÑÏÇÕÓËÚÇÔÍÑÌ Ë àÎÇÍÕÓÑÐÐÑÌ ÔÕÓÖÍÕÖÓÑÌ ÖÆÑÃÐÑ
ÐÂÚËÐÂÕß Ô ËÊÖÚÇÐËâ ÒÓÑÔÕÞØ ÏÑÎÇÍÖÎ Ô ÑÆÐËÏ ÂÍÕËÄÐÞÏ
ÓÇÂÍÙËÑÐÐÞÏ ÙÇÐÕÓÑÏ. °ÆÐÂÍÑ ÐÂÆÑ ËÏÇÕß Ä ÄËÆÖ, ÚÕÑ ÒÇÓÇ-
ÐÑÔËÕß ÒÑÎÖÚÇÐÐÞÇ ÆÂÐÐÞÇ ÐÂ ÓÇÂÎßÐÞÇ ££ ÐÇÑÃØÑÆËÏÑ Ô
ÑÔÕÑÓÑÉÐÑÔÕßá, ÒÑÔÍÑÎßÍÖ ÄÊÂËÏÑÆÇÌÔÕÄËÇ ÂÕÑÏÐÞØ ÅÓÖÒÒ Ä
ÏÑÎÇÍÖÎÇ ÓÇÂÎßÐÑÅÑ ££ ÒÓËÄÑÆËÕ Í ÒÇÓÇÓÂÔÒÓÇÆÇÎÇÐËá
àÎÇÍÕÓÑÐÐÑÌ ÒÎÑÕÐÑÔÕË ÏÇÉÆÖ ÐËÏË.

ªÊÖÚÇÐËÇ ÏÇÕÑÆÑÏ DFT ÐÂÚÂÎßÐÞØ ÔÕÂÆËÌ ÅÂÊÑ×ÂÊÐÑÅÑ
ÓÂÊÎÑÉÇÐËâ ÓâÆÂ ÏÑÆÇÎßÐÞØ C-, O- Ë N-ÐËÕÓÑÔÑÇÆËÐÇÐËÌ
(ÐËÕÓÑÂÎÍÂÐÑÄ, ÐËÕÓÑÑÎÇ×ËÐÑÄ, ÂÓÑÏÂÕËÚÇÔÍËØ Ë ÅÇÕÇÓÑÂÓÑ-
ÏÂÕËÚÇÔÍËØ ÐËÕÓÑÒÓÑËÊÄÑÆÐÞØ, ÐËÕÓÂÏËÐÑÄ, ÐËÕÓÑà×ËÓÑÄ)
ÒÓÑÄÇÆÇÐÑ ·ÓÂÒÍÑÄÔÍËÏ Ô ÔÑÕÓ.15 ë 17, 53 ë 66 °ÒÓÇÆÇÎâÎËÔß ÅÇÑ-
ÏÇÕÓËÚÇÔÍÂâ ÔÕÓÖÍÕÖÓÂ ËÔÔÎÇÆÖÇÏÞØ ÔÑÇÆËÐÇÐËÌ, ÓÂÔÒÓÇÆÇ-
ÎÇÐËÇ ÊÂÓâÆÑÄ ÐÂ ÂÕÑÏÂØ, ÊÐÂÚÇÐËâ àÐÕÂÎßÒËÌ ÑÃÓÂÊÑÄÂÐËâ,
àÐÇÓÅËÌ ÂÍÕËÄÂÙËË Ë àÐÕÂÎßÒËÌ ÓÇÂÍÙËÌ ÏÑÐÑÏÑÎÇÍÖÎâÓÐÑÅÑ
ÕÇÓÏËÚÇÔÍÑÅÑ ÓÂÊÎÑÉÇÐËâ.

£ ÑÃÊÑÓÇ 66 ÔËÔÕÇÏÂÕËÊËÓÑÄÂÐÞ ÆÂÐÐÞÇ ÒÑ ÏÇØÂÐËÊÏÂÏ
ÅÂÊÑ×ÂÊÐÑÅÑ ÏÑÐÑÏÑÎÇÍÖÎâÓÐÑÅÑ ÓÂÊÎÑÉÇÐËâ ÏÑÆÇÎßÐÞØ
C-ÐËÕÓÑÔÑÇÆËÐÇÐËÌ (ÐËÕÓÑÂÎÍÂÐÑÄ, ÐËÕÓÑÂÎÍÇÐÑÄ Ë ÐËÕÓÑ-
ÂÓÇÐÑÄ), ÒÑÎÖÚÇÐÐÞÇ Ô ËÔÒÑÎßÊÑÄÂÐËÇÏ ÍÄÂÐÕÑÄÑ-ØËÏËÚÇÔÍËØ
ÓÂÔÚÇÕÑÄ. ²ÂÔÔÏÑÕÓÇÐÞ ÑÔÑÃÇÐÐÑÔÕË ÍÑÐÍÖÓÇÐÙËË ÓÂÊÎËÚÐÞØ
ÏÇØÂÐËÊÏÑÄ Ë ÄÎËâÐËÇ ÏÑÎÇÍÖÎâÓÐÑÌ ÔÕÓÖÍÕÖÓÞ ÐÂ ËÊÏÇÐÇ-
ÐËÇ ÂÓÓÇÐËÖÔÑÄÔÍËØ ÒÂÓÂÏÇÕÓÑÄ ÒÇÓÄËÚÐÑÅÑ ÂÍÕÂ ÓÇÂÍÙËË.
µÔÕÂÐÑÄÎÇÐÑ, ÚÕÑ Ä ÑÃÜÇÏ ÔÎÖÚÂÇ ÄÑÊÏÑÉÐÞÏË ÐÂÒÓÂÄÎÇ-
ÐËâÏË ÒÇÓÄËÚÐÑÌ ÔÕÂÆËË ÓÂÔÒÂÆÂ ÂÎË×ÂÕËÚÇÔÍËØ C-ÐËÕÓÑ-
ÔÑÇÆËÐÇÐËÌ âÄÎâáÕÔâ: ÅÑÏÑÎËÕËÚÇÔÍËÌ ÓÂÊÓÞÄ ÔÄâÊË
C7NO2 , àÎËÏËÐËÓÑÄÂÐËÇ ÂÊÑÕËÔÕÑÌ ÍËÔÎÑÕÞ, ÐËÕÓÑ-ÐËÕ-
ÓËÕÐÂâ ÒÇÓÇÅÓÖÒÒËÓÑÄÍÂ Ë ÓÂÔÒÂÆ ÚÇÓÇÊ ÂÙË-×ÑÓÏÖ ÐËÕÓÑÔÑÇ-
ÆËÐÇÐËâ.57, 58, 66 £ÑÊÏÑÉÐÞÏË ÐÂÒÓÂÄÎÇÐËâÏË ÒÇÓÄËÚÐÑÌ
ÔÕÂÆËË ÓÂÔÒÂÆÂ ÐËÕÓÑÂÎÍÇÐÑÄ âÄÎâáÕÔâ: ÅÑÏÑÎËÕËÚÇÔÍËÌ
ÓÂÊÓÞÄ ÔÄâÊË C7NO2 , àÎËÏËÐËÓÑÄÂÐËÇ ÂÊÑÕËÔÕÑÌ ÍËÔÎÑÕÞ,
ÐËÕÓÑ-ÐËÕÓËÕÐÂâ ÒÇÓÇÅÓÖÒÒËÓÑÄÍÂ, ÓÂÔÒÂÆ ÚÇÓÇÊ ÂÙË-×ÑÓÏÖ Ë
ÚÇÓÇÊ 1,2-ÑÍÔÂÊÇÕ-2-ÑÍÔËÆÐÞÌ ÙËÍÎ.63, 66 ±ÓË ÒÑÄÞÛÇÐËË ÕÇÏ-
ÒÇÓÂÕÖÓÞ ÕÇÓÏËÚÇÔÍÑÅÑ ÓÂÊÎÑÉÇÐËâ ÐËÕÓÑÂÎÍÇÐÑÄ ÆÑ
400 ë 5008C ÑÔÐÑÄÐÞÏ ÔÕÂÐÑÄËÕÔâ ÅÑÏÑÎËÕËÚÇÔÍËÌ ÓÂÊÓÞÄ
ÔÄâÊË C7NO2 , ÚÕÑ ÑÃÖÔÎÑÄÎÇÐÑ ÒÑÎÑÉËÕÇÎßÐÑÌ àÐÕÓÑÒËÇÌ
ÂÍÕËÄÂÙËË ÆÂÐÐÑÌ ÓÇÂÍÙËË.57, 61, 63, 66 ªÔÔÎÇÆÑÄÂÐËÇ ÏÇØÂ-
ÐËÊÏÂ ÅÂÊÑ×ÂÊÐÑÅÑ ÓÂÔÒÂÆÂ ÒÓÑÔÕÇÌÛËØ ÒÓÇÆÔÕÂÄËÕÇÎÇÌ
ÍÎÂÔÔÂ ÂÏËÐÑÐËÕÓÑàÕËÎÇÐÑÄ (ÏÑÆÇÎÇÌ ÄÊÓÞÄÚÂÕÑÅÑ ÄÇÜÇÔÕÄÂ
FOX-7) ÒÑÍÂÊÂÎÑ,53, 66 ÚÕÑ ÐÂËÃÑÎÇÇ ÄÇÓÑâÕÐÞÌ ÍÂÐÂÎ ì
ÑÃÓÂÊÑÄÂÐËÇ ÐÂ ÎËÏËÕËÓÖáÜÇÌ ÔÕÂÆËË ÊÂÏÇÜÇÐÐÞØ
ÑÍÔÂÊÇÕÑÄ.

¥Îâ ÂÓÑÏÂÕËÚÇÔÍËØ ÐËÕÓÑÒÓÑËÊÄÑÆÐÞØ ØÂÓÂÍÕÇÓÐÞÏË
ÐÂÒÓÂÄÎÇÐËâÏË ÐÂÚÂÎßÐÑÌ ÔÕÂÆËË ÕÇÓÏËÚÇÔÍÑÅÑ ÓÂÊÎÑÉÇÐËâ
âÄÎáÕÔâ: ÅÑÏÑÎËÕËÚÇÔÍËÌ ÓÂÊÓÞÄ ÔÄâÊË C7NO2 , ÐËÕÓÑ-ÐËÕ-
ÓËÕÐÂâ ÒÇÓÇÅÓÖÒÒËÓÑÄÍÂ Ë ÑÃÓÂÊÑÄÂÐËÇ ÃËÙËÍÎËÚÇÔÍÑÅÑ
ËÐÕÇÓÏÇÆËÂÕÂ.60, 66

©Â ÔÚÇÕ ÃÑÎßÛÑÅÑ ÊÐÂÚÇÐËâ àÐÕÓÑÒËË ÂÍÕËÄÂÙËË ÃÞÔÕÓÇÇ
ÒÓÑÕÇÍÂÇÕ ÓÂÊÎÑÉÇÐËÇ ÒÑ ÓÂÆËÍÂÎßÐÑÏÖ ÏÇØÂÐËÊÏÖ. ±ÓË
ÒÑÐËÉÇÐËË ÕÇÏÒÇÓÂÕÖÓÞ ÄÍÎÂÆ ÐËÕÓÑ-ÐËÕÓËÕÐÑÌ ÒÇÓÇÅÓÖÒ-
ÒËÓÑÄÍË ÄÑÊÓÂÔÕÂÇÕ.

£ ÓÂÃÑÕÂØ 15, 16 ÒÓËÄÇÆÇÐÞ ÓÇÊÖÎßÕÂÕÞ ËÊÖÚÇÐËâ ÒÓÑÔÕÇÌ-
ÛËØ ÒÓÇÆÔÕÂÄËÕÇÎÇÌ ÂÎÍËÎÐËÕÓÂÕÑÄ Ë ÂÎÍËÎÐËÕÓËÕÑÄ. µÔÕÂ-
ÐÑÄÎÇÐÑ, ÚÕÑ ÓÂÊÎËÚËâ Ä àÐÇÓÅËâØ ÆËÔÔÑÙËÂÙËË ÔÄâÊÇÌ
O7NO2 Ë O7NO Ë ÃÂÓßÇÓÑÄ àÎËÏËÐËÓÑÄÂÐËâ HNO (ÆÎâ
ÏÇÕËÎÐËÕÓËÕÂ) Ë HNO2 (ÆÎâ ÏÇÕËÎÐËÕÓÂÕÂ) ÐÇÄÇÎËÍË.
£ ÒÓÑÙÇÔÔÇ ÓÂÊÎÑÉÇÐËâ àÕËÎÐËÕÓÂÕÂ ÒÑÏËÏÑ ÓÂÆËÍÂÎßÐÑÅÑ
ÓÂÔÒÂÆÂ ÏÑÉÇÕ ÑÔÖÜÇÔÕÄÎâÕßÔâ àÎËÏËÐËÓÑÄÂÐËÇ HNO2 ËÎË
HNO3 , ÔÑÒÓÑÄÑÉÆÂÇÏÑÇ ÍÑÐ×ÑÓÏÂÙËÑÐÐÞÏ ÒÇÓÇØÑÆÑÏ ËÊ
ÕÓÂÐÔ-ÍÑÐ×ÑÓÏÂÙËË Ä ÅÑÛ-ÍÑÐ×ÑÓÏÂÙËá.

ªÔÔÎÇÆÑÄÂÐÑ ÄÎËâÐËÇ ÏÑÎÇÍÖÎâÓÐÑÌ ÔÕÓÖÍÕÖÓÞ ÐÂ ËÊÏÇ-
ÐÇÐËÇ ÒÓÇÆàÍÔÒÑÐÇÐÙËÂÎßÐÑÅÑ ÏÐÑÉËÕÇÎâ (A) Ä ÖÓÂÄÐÇÐËË
¡ÓÓÇÐËÖÔÂ ÆÎâ ÅÂÊÑ×ÂÊÐÑÅÑ ÓÂÔÒÂÆÂ O-ÐËÕÓÂÕÑÄ ÂÎË×ÂÕËÚÇ-
ÔÍËØ ÔÒËÓÕÑÄ ÒÑ ÏÇØÂÐËÊÏÖ ÏÑÐÑÏÑÎÇÍÖÎâÓÐÑÅÑ ÓÂÆËÍÂÎß-
ÐÑÅÑ ÓÂÔÒÂÆÂ Ô ÑÕÓÞÄÑÏ ÅÓÖÒÒÞ NO2 Ë ÐÇÓÂÆËÍÂÎßÐÑÅÑ
ÓÂÔÒÂÆÂ Ô àÎËÏËÐËÓÑÄÂÐËÇÏ HNO2 Ë HNO3 . ²ÇÊÖÎßÕÂÕÞ
ÓÂÔÚÇÕÂ ÒÑÍÂÊÂÎË,54 ÚÕÑ ÓÇÂÍÙËâ àÎËÏËÐËÓÑÄÂÐËâ HNO2 ÐÇ
ÏÑÉÇÕ ÍÑÐÍÖÓËÓÑÄÂÕß Ô ÅÑÏÑÎËÕËÚÇÔÍËÏ ÓÂÊÓÞÄÑÏ ÔÄâÊË
O7NO2 ÒÓÇÉÆÇ ÄÔÇÅÑ ËÊ-ÊÂ ÏÇÐßÛËØ ÊÐÂÚÇÐËÌ A, ÒÑÔÍÑÎßÍÖ
àÐÕÂÎßÒËâ ÂÍÕËÄÂÙËË àÎËÏËÐËÓÑÄÂÐËâ ÕÑÎßÍÑ ÐÂ
4 ë 6 Í¥É .ÏÑÎß71 ÒÓÇÄÞÛÂÇÕ ÒÓÑÚÐÑÔÕß àÕÑÌ ÔÄâÊË.

£ ÓÂÃÑÕÂØ 57, 60, 62 ÄÞÒÑÎÐÇÐÂ ÍÄÂÐÕÑÄÑ-ØËÏËÚÇÔÍÂâ ÑÙÇÐÍÂ
ÂÍÕËÄÂÙËÑÐÐÞØ ÃÂÓßÇÓÑÄ ÃËÏÑÎÇÍÖÎâÓÐÞØ ÓÇÂÍÙËÌ ÓÂÔÒÂÆÂ
ÐËÕÓÑÂÎÍÇÐÑÄ ÍÂÍ ÐÂËÃÑÎÇÇ ÄÇÓÑâÕÐÞØ ÍÂÐÂÎÑÄ ÕÇÓÏËÚÇÔÍÑÅÑ
ÓÂÊÎÑÉÇÐËâ àÕËØ ÔÑÇÆËÐÇÐËÌ Ä ÉËÆÍÑÌ ×ÂÊÇ Ë Ä ÅÂÊÑÑÃÓÂÊÐÑÏ
ÔÑÔÕÑâÐËË ÒÓË ÄÞÔÑÍËØ ÆÂÄÎÇÐËâØ. ²ÇÊÖÎßÕÂÕÞ ÓÂÔÚÇÕÑÄ
ÒÑÍÂÊÂÎË, ÚÕÑ ÓÇÂÍÙËË ÃËÏÑÎÇÍÖÎâÓÐÑÅÑ ÓÂÔÒÂÆÂ ÐËÕÓÑÂÎÍÇ-
ÐÑÄ ÏÑÅÖÕ ÔÑÔÕÂÄÎâÕß ÍÑÐÍÖÓÇÐÙËá ÏÑÐÑÏÑÎÇÍÖÎâÓÐÞÏ
ÓÇÂÍÙËâÏ. ¯ÂÒÓËÏÇÓ, ÆÎâ ÐËÕÓÑàÕËÎÇÐÂ ÂÍÕËÄÂÙËÑÐÐÞÇ
ÃÂÓßÇÓÞ ÎËÏËÕËÓÖáÜËØ ÔÕÂÆËÌ ÃËÏÑÎÇÍÖÎâÓÐÑÅÑ ÓÂÔÒÂÆÂ
ÒÓËÏÇÓÐÑ Ä ÆÄÂ ÓÂÊÂ ÐËÉÇ ÂÍÕËÄÂÙËÑÐÐÑÅÑ ÃÂÓßÇÓÂ ÓÇÂÍÙËË
ËÊÑÏÇÓËÊÂÙËË Ä 1,2-ÑÍÔÂÊÇÕ-2-ÑÍÔËÆÐÞÌ ÙËÍÎ.

£ ÃÑÎßÛËÐÔÕÄÇ ÓÂÃÑÕ ÒÑ ÏÂÕÇÏÂÕËÚÇÔÍÑÏÖ ÏÑÆÇÎËÓÑÄÂ-
ÐËá ÕÇÓÏËÚÇÔÍÑÅÑ ÓÂÔÒÂÆÂ ÏÑÆÇÎßÐÞØ N-ÐËÕÓÂÏËÐÑÄ Ä
ÅÂÊÑÑÃÓÂÊÐÑÏ ÔÑÔÕÑâÐËË ÒÓÇÆÒÑÎÂÅÂÇÕÔâ, ÚÕÑ ÒÇÓÄËÚÐÞÌ ÂÍÕ
ÓÇÂÍÙËË ÑÒÓÇÆÇÎâÇÕÔâ ÅÑÏÑÎËÕËÚÇÔÍËÏ ÓÂÊÓÞÄÑÏ ÔÄâÊË
N7NO2 . ´ÇÑÓÇÕËÚÇÔÍÑÇ ËÔÔÎÇÆÑÄÂÐËÇ 55, 56 ÂÎßÕÇÓÐÂÕËÄÐÞØ
ÏÇØÂÐËÊÏÑÄ ÅÂÊÑ×ÂÊÐÑÅÑ ÓÂÊÎÑÉÇÐËâ ÒÇÓÄËÚÐÞØN-ÐËÕÓÂÏË-
ÐÑÄ ÒÑÊÄÑÎËÎÑ ÖÔÕÂÐÑÄËÕß, ÚÕÑ ÐÂËÃÑÎÇÇ ÄÞÅÑÆÐÞÏ ÍÂÐÂÎÑÏ
ÓÇÂÍÙËË âÄÎâÇÕÔâ ËÊÑÏÇÓËÊÂÙËâ Ô ÑÃÓÂÊÑÄÂÐËÇÏ ÂÙË-×ÑÓÏÞ
ÒÖÕÇÏ ÄÐÖÕÓËÏÑÎÇÍÖÎâÓÐÑÅÑ ÒÇÓÇÐÑÔÂ ÂÕÑÏÂ ÄÑÆÑÓÑÆÂ ÑÕ
ÂÕÑÏÂ ÂÊÑÕÂ ÂÏËÐÐÑÌ ÅÓÖÒÒÞ Í ÐËÕÓÑÅÓÖÒÒÇ, Â ÆÂÎÇÇ ÒÓÑÕÇ-
ÍÂÇÕ ÙËÍÎËÊÂÙËâ ÂÙË-×ÑÓÏÞ Ô ÒÑÔÎÇÆÖáÜËÏ àÎËÏËÐËÓÑÄÂ-
ÐËÇÏ ÄÑÆÞ Ë ÑÃÓÂÊÑÄÂÐËÇÏ ÂÊÑÕÂ Ë ÂÎßÆÇÅËÆÂ.

£ ÓÇÊÖÎßÕÂÕÇ ËÔÔÎÇÆÑÄÂÐËâ ÏÇÕÑÆÂÏË DFT Ë ®° ab initio
ÄÑÊÏÑÉÐÞØ ÏÇØÂÐËÊÏÑÄ ÓÂÊÎÑÉÇÐËâ HN(NO2)2 Ä ÅÂÊÑÄÑÌ
×ÂÊÇ ÒÑÍÂÊÂÐÑ,67 ÚÕÑ ËÊÑÏÇÓ O2NNN(O)OH, ÑÃÓÂÊÖáÜËÌÔâ
ÒÓË ÒÇÓÇÆÂÚÇ ÒÓÑÕÑÐÂ, Ë ÇÅÑ ÍÑÐ×ÑÓÏÇÓÞ ÏÑÅÖÕ ÕÓÂÐÔ×ÑÓÏË-
ÓÑÄÂÕßÔâ ÆÓÖÅÂ Ä ÆÓÖÅÂ ÄÔÎÇÆÔÕÄËÇ ÏÇÉ- ËÎË (ÃÑÎÇÇ ÏÇÆÎÇÐÐÑ)
ÄÐÖÕÓËÏÑÎÇÍÖÎâÓÐÑÌ ÒÇÓÇÆÂÚË ÒÓÑÕÑÐÂ. µÔÕÂÐÑÄÎÇÐÑ, ÚÕÑ
ÐÂÚÂÎßÐÂâ ÔÕÂÆËâ ÓÂÊÎÑÉÇÐËâì àÕÑ ÑÕÓÞÄNO2 ÑÕ ÏÑÎÇÍÖÎÞ
HN(NO2)2 ËÎË ÇÅÑ ËÊÑÏÇÓÂ.

£ ÔÇÓËË ÓÂÃÑÕ ±ËÄËÐÑÌ Ô ÔÑÕÓ.68 ë 77 ÒÓÇÆÒÓËÐâÕÂ ÒÑÒÞÕÍÂ
ËÊÖÚËÕß ÔÄâÊß ÏÇØÂÐËÊÏÂ ÕÇÓÏËÚÇÔÍÑÅÑ ÓÂÊÎÑÉÇÐËâ C- Ë
N-ÐËÕÓÑÔÑÇÆËÐÇÐËÌ Ä ÅÂÊÑÄÑÌ ×ÂÊÇ Ô ×ÖÐÍÙËÑÐÂÎßÐÞÏ ÑÍÓÖ-
ÉÇÐËÇÏ ÅÓÖÒÒÞ NO2 . ¯ÂËÃÑÎÇÇ ÄÇÓÑâÕÐÞÌ ÏÇØÂÐËÊÏ ÕÇÓÏË-
ÚÇÔÍÑÅÑ ÓÂÊÎÑÉÇÐËâ ÄÞÃËÓÂÎË ÒÑ ÓÇÊÖÎßÕÂÕÂÏ ÓÂÔÚÇÕÂ
àÐÇÓÅËË ÂÍÕËÄÂÙËË (Ea) ÏÇÕÑÆÑÏ DFT ÃÇÊ ÖÚÇÕÂ ÊÐÂÚÇÐËâ A.
¡ÐÂÎËÊ ÆÂÐÐÞØ ÕÇÑÓÇÕËÚÇÔÍÑÅÑ ËÊÖÚÇÐËâ ÏÇØÂÐËÊÏÂ ÓÂÊÎÑ-
ÉÇÐËâ C- Ë N-ÐËÕÓÑÔÑÇÆËÐÇÐËÌ ÒÑÍÂÊÂÎ ÔÖÜÇÔÕÄÇÐÐÖá ÓÑÎß
ÒÓÑÙÇÔÔÑÄ ËÊÑÏÇÓËÊÂÙËË ËÔØÑÆÐÑÅÑ ÐËÕÓÑÔÑÇÆËÐÇÐËâ ÐÂ
ÐÂÚÂÎßÐÑÌ ÔÕÂÆËË ÕÇÓÏËÚÇÔÍÑÅÑ ÓÂÊÎÑÉÇÐËâ.69 µÔÕÂÐÑÄÎÇÐÑ,
ÚÕÑ ÂÎßÕÇÓÐÂÕËÄÖ ÓÂÆËÍÂÎßÐÑÏÖ ÏÇØÂÐËÊÏÖ ÒÇÓÄËÚÐÑÅÑ ÂÍÕÂ
ÔÑÔÕÂÄÎâáÕ ÐËÕÓÑ-ÐËÕÓËÕÐÂâ ÒÇÓÇÅÓÖÒÒËÓÑÄÍÂ, ÒÓÑÕÑÕÓÑÒ-
ÐÂâ ÒÇÓÇÅÓÖÒÒËÓÑÄÍÂ Ô ÑÃÓÂÊÑÄÂÐËÇÏ ÂÙË-×ÑÓÏÞ, ËÊÑÏÇÓËÊÂ-
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ÙËâ Ä 1,2-ÑÍÔÂÊÇÕ-2-ÑÍÔËÆÐÞÌ ÙËÍÎ. ±ÓË ÑÃÔÖÉÆÇÐËË ÏÇØÂ-
ÐËÊÏÂ ÓÂÊÎÑÉÇÐËâ ÒÓÇÆÒÑÎÂÅÂÎÑÔß, ÚÕÑ ÓÂÆËÍÂÎßÐÞÌ ÏÇØÂ-
ÐËÊÏ ÒÇÓÄËÚÐÑÅÑ ÂÍÕÂ, ÍÑÕÑÓÑÏÖ ÑÕÄÇÚÂÇÕ ÃÑÎßÛÑÌ ÑÃÝÇÏ
ÂÍÕËÄÂÙËË, ÔÕÂÐÑÄËÕÔâ ÐÇÄÞÅÑÆÐÞÏ ÆÎâ ÅÂÊÑ×ÂÊÐÑÅÑ ÓÂÔÒÂÆÂ
ÒÓË ÄÞÔÑÍËØ Ë ÔÄÇÓØÄÞÔÑÍËØ ÆÂÄÎÇÐËâØ. ±ÓÇÆÔÕÂÄÎÇÐÐÂâ Ä
ÓÂÃÑÕÂØ 68 ë 77 ÆË××ÇÓÇÐÙËÂÙËâ ÐËÕÓÑÔÑÇÆËÐÇÐËÌ Ä ÊÂÄËÔËÏÑ-
ÔÕË ÑÕ ÑÔÑÃÇÐÐÑÔÕÇÌ ×ÖÐÍÙËÑÐÂÎßÐÑÅÑ ÑÍÓÖÉÇÐËâ ÐËÕÓÑ-
ÅÓÖÒÒÞ ÒÑÊÄÑÎËÎÂ ÑÒÓÇÆÇÎËÕß ÆÎâ ÍÂÉÆÑÅÑ ËÊ
ÓÂÔÔÏÑÕÓÇÐÐÞØ ÕËÒÑÄ ÔÕÓÖÍÕÖÓ ÍÂÍ ÄÑÊÏÑÉÐÞÇ, ÕÂÍ Ë ÒÓÇÆ-
ÒÑÚÕËÕÇÎßÐÞÇ ÏÇØÂÐËÊÏÞ ÐÂÚÂÎßÐÑÌ ÔÕÂÆËË ËØ ÓÂÊÎÑÉÇÐËâ.
°ÆÐÂÍÑ ÄÞÄÑÆÞ ÓÂÃÑÕ 68 ë 77 ÐÑÔâÕ ÍÂÚÇÔÕÄÇÐÐÞÌ ØÂÓÂÍÕÇÓ Ë ÐÇ
ÆÑÄÇÆÇÐÞ ÆÑ ÍÑÎËÚÇÔÕÄÇÐÐÞØ ÔÑÑÕÐÑÛÇÐËÌ, ÔÄâÊÞÄÂáÜËØ
ÍËÐÇÕËÚÇÔÍËÇ ØÂÓÂÍÕÇÓËÔÕËÍË ÓÇÂÍÙËË Ô ×ÖÐÍÙËÑÐÂÎßÐÞÏ
ÑÍÓÖÉÇÐËÇÏ ÅÓÖÒÒÞ NO2 .

°ÕÏÇÕËÏ, ÚÕÑ ÒÓË ÑÃÔÖÉÆÇÐËË ÕÑÚÐÑÔÕË ÄÞÚËÔÎÇÐËÌ
ÚÂÔÕÑ ÒÓËÃÇÅÂáÕ Í ÔÓÂÄÐÇÐËá ÓÂÔÔÚËÕÂÐÐÑÅÑ ÊÐÂÚÇÐËâ àÐÇÓ-
ÅËË ÂÍÕËÄÂÙËË Ô ÄÇÎËÚËÐÑÌ Ea , ÑÒÓÇÆÇÎÇÐÐÑÌ ÏÇÕÑÆÂÏË
×ÑÓÏÂÎßÐÑÌ ÍËÐÇÕËÍË.66, 69 °ÆÐÂÍÑ ÐÇÕ ÐËÍÂÍËØ ÑÔÐÑÄÂÐËÌ
a priori ÔÚËÕÂÕß ÕÇÑÓÇÕËÚÇÔÍË ÐÂÌÆÇÐÐÖá ÍÑÐÔÕÂÐÕÖ ÔÍÑÓÑÔÕË
ÐÂÚÂÎßÐÑÌ àÎÇÏÇÐÕÂÓÐÑÌ ÔÕÂÆËË (ÇÇ àÐÇÓÅËá ÂÍÕËÄÂÙËË),
ÓÂÄÐÑÌ ÍÑÐÔÕÂÐÕÇ ÔÍÑÓÑÔÕË kexp (àÐÇÓÅËË ÂÍÕËÄÂÙËË) ÃÓÖÕÕÑ-
ÒÓÑÙÇÔÔÂ, ÑÒÓÇÆÇÎÇÐÐÑÌ ÏÇÕÑÆÑÏ ×ÑÓÏÂÎßÐÑÌ ÍËÐÇÕËÍË.3

¿ÍÔÒÇÓËÏÇÐÕÂÎßÐÑ ÊÐÂÚÇÐËâ Ea ÑÃÞÚÐÑ ÑÒÓÇÆÇÎâáÕ ÔÑ ÊÐÂ-
ÚËÕÇÎßÐÞÏ ÓÂÊÃÓÑÔÑÏ, ÆÑÔÕËÅÂáÜËÏ, ÐÂÒÓËÏÇÓ, 43.5 ÆÎâ
ÅÇÍÔÑÅÇÐÂ (ÅÂÊÑÄÂâ ×ÂÊÂ) Ë ÆÂÉÇ 108.8 Í¥É .ÏÑÎß71 ÆÎâ ÕÇÕ-
ÓËÎÂ (ÓÂÔÒÎÂÄ).78 ´ÂÍËÏ ÑÃÓÂÊÑÏ, ÐÇÕÓÖÆÐÑ ÒÑÆÑÃÓÂÕß àÍÔÒÇ-
ÓËÏÇÐÕÂÎßÐÑÇ ÊÐÂÚÇÐËÇ àÐÇÓÅËË ÂÍÕËÄÂÙËË, ÔÑÄÒÂÆÂáÜÇÇ Ô
ÕÇÑÓÇÕËÚÇÔÍË ÓÂÔÔÚËÕÂÐÐÞÏ, ÐÑ ÕÂÍÑÇ ÔÑÄÒÂÆÇÐËÇ ÐÇ ØÂÓÂÍÕÇ-
ÓËÊÖÇÕ ÕÑÚÐÑÔÕß ÓÂÔÚÇÕÂ. °ÕÏÇÕËÏ ÕÂÍÉÇ, ÚÕÑ ÐÇÓÇÆÍÑ ÐÂ
ÐÂÚÂÎßÐÑÌ ÔÕÂÆËË ÓÂÊÎÑÉÇÐËÇ ££ ÒÓÑËÔØÑÆËÕ ÒÑ ÐÇÔÍÑÎßÍËÏ
ÍÑÐÍÖÓËÓÖáÜËÏ ÍÂÐÂÎÂÏ, ÒÓËÚÇÏ Ô ÔÑÒÑÔÕÂÄËÏÞÏË ÔÍÑ-
ÓÑÔÕâÏË.3

2. ®ÑÆÇÎßÐÞÇ ÓÇÂÍÙËË

ªÊÖÚÇÐËÇ ÍËÐÇÕËÍË àÎÇÏÇÐÕÂÓÐÞØ ÔÕÂÆËÌ ÔÎÑÉÐÑÅÑ ÏÇØÂ-
ÐËÊÏÂ ÕÇÓÏËÚÇÔÍÑÅÑ ÓÂÊÎÑÉÇÐËâ ££, ÔÎÇÆÖáÜËØ ÊÂ ÐÂÚÂÎß-
ÐÑÌ ÔÕÂÆËÇÌ, ÐÇÑÃØÑÆËÏÑ ÆÎâ ÏÂÕÇÏÂÕËÚÇÔÍÑÅÑ ÏÑÆÇÎËÓÑÄÂ-
ÐËâ ÍËÐÇÕËÍË ÔÖÏÏÂÓÐÑÅÑ ÒÓÑÙÇÔÔÂ. ¿ÕÑÌ ÒÓÑÃÎÇÏÇ ÒÑÍÂ
ÖÆÇÎâÇÕÔâ ÔÓÂÄÐËÕÇÎßÐÑ ÏÂÎÑ ÄÐËÏÂÐËâ.

ªÊÖÚÇÐÂ ËÊÑÏÇÓËÊÂÙËâ ÕÇÕÓÂÑÍÔËÆÂ ÂÊÑÕÂ

O2N7NO2 ONO7NO2

Ä ÅÂÊÑÄÑÌ ×ÂÊÇ, ÑÒÓÇÆÇÎÇÐÞ àÐÇÓÅÇÕËÚÇÔÍËÌ ÃÂÓßÇÓ Ë ÔÄÑÃÑÆ-
ÐÂâ àÐÇÓÅËâ ¤ËÃÃÔÂ, ËÊÖÚÇÐÑ ÄÎËâÐËÇ ÄÑÆÞ ÐÂ ÂÍÕËÄÂÙËÑÐÐÞÇ
ÒÂÓÂÏÇÕÓÞ ÓÇÂÍÙËË.79 µÔÕÂÐÑÄÎÇÐÑ,80 ÚÕÑ ÐËÕÓÑÊËÎÐËÕÓÂÕ
ONO7NO2 ÒÓÑâÄÎâÇÕ ÑÍËÔÎËÕÇÎßÐÞÇ ÔÄÑÌÔÕÄÂ ÃÎÂÅÑÆÂÓâ
ÒÑâÄÎÇÐËá ÍÂÕËÑÐÑÄ ÐËÕÓÑÊÑÐËâ NO+ Ä ÓÇÂÍÙËË

ONO7NO2 NO++NOÿ3 .

ªÊÖÚÇÐÂ ËÊÑÏÇÓËÊÂÙËâ

HNO HON

Ë ÒÑÍÂÊÂÐÑ,81 ÚÕÑ ÏÑÎÇÍÖÎÞ ÄÑÆÞ ÔÒÑÔÑÃÔÕÄÖáÕ ÒÓÑÕÇÍÂÐËá
àÕÑÅÑ ÒÓÑÙÇÔÔÂ, ÒÓËÚÇÏ ÐÂËÃÑÎÇÇ ÒÓÇÆÒÑÚÕËÕÇÎßÐÞÏ
âÄÎâÇÕÔâ ÒÖÕß, Ä ÍÑÕÑÓÑÏ ÖÚÂÔÕÄÖáÕ ÕÓË ÏÑÎÇÍÖÎÞ ÄÑÆÞ.

±ÑÍÂ âÄÐÑ ÐÇÆÑÔÕÂÕÑÚÐÑ ËÔÔÎÇÆÑÄÂÐÞ ÓÇÂÍÙËË Ô ÖÚÂÔÕËÇÏ
ÑÔÐÑÄÐÞØ ËÐÕÇÓÏÇÆËÂÕÑÄ ÓÇÂÍÙËÌ ÓÂÊÎÑÉÇÐËâ. ´ÇÑÓÇÕËÚÇ-
ÔÍÑÇ ËÊÖÚÇÐËÇ ÄÊÂËÏÑÆÇÌÔÕÄËâ ÓÂÆËÍÂÎÂ CH2OH Ô NO2 ÒÑÍÂ-
ÊÂÎÑ,82 ÚÕÑ ÓÇÂÍÙËâ ÄÍÎáÚÂÇÕ 14 ÍÑÏÒÑÐÇÐÕÑÄ Ë 28
ÒÇÓÇØÑÆÐÞØ ÔÑÔÕÑâÐËÌ. £ÐÂÚÂÎÇ ÃÇÊ ÒÓÇÑÆÑÎÇÐËâ ÂÍÕËÄÂ-
ÙËÑÐÐÑÅÑ ÃÂÓßÇÓÂ ÑÃÓÂÊÖÇÕÔâ ÂÆÆÖÍÕ HOCH2NO2 . ©ÂÕÇÏ àÕÑ
ÔÑÇÆËÐÇÐËÇ ÓÂÊÎÂÅÂÇÕÔâ ÒÑ ÏÇØÂÐËÊÏÖ ÍÑÐÙÇÓÕÐÞØ ÓÇÂÍÙËÌ Ô
ÓÂÊÓÞÄÑÏ ÔÄâÊË C7N Ë H-ÔÆÄËÅÑÏ Ô ÑÃÓÂÊÑÄÂÐËÇÏ CH2O Ë
HONO, ÚÕÑ ÔÑÅÎÂÔÖÇÕÔâ Ô àÍÔÒÇÓËÏÇÐÕÑÏ. ®ÇÐÇÇ ÄÇÓÑâÕÐÑ

ÑÃÓÂÊÑÄÂÐËÇ ÂÆÆÖÍÕÂHOCH2ONO Ô ÒÑÔÎÇÆÖáÜËÏ ÓÂÊÓÞÄÑÏ
ÔÄâÊË C7N, Â ÊÂÕÇÏ Ë ÔÄâÊË C7O.

ªÊÖÚÂâ ±±¿ ÆÎâ ÑÔÐÑÄÐÑÅÑ ÔÑÔÕÑâÐËâ ÔËÔÕÇÏÞ
NH2+NO2 , ÂÄÕÑÓÞ ÓÂÃÑÕÞ 83 ÒÑÍÂÊÂÎË, ÚÕÑ ÃÇÊÃÂÓßÇÓÐÂâ
ÂÔÔÑÙËÂÙËâ àÕËØ ÆÄÖØ ÓÂÆËÍÂÎÑÄ ÒÓËÄÑÆËÕ Í ÑÃÓÂÊÑÄÂÐËá
NH2NO2 Ë NH2ONO. ±ÑÔÎÇÆÖáÜÇÇ ÓÂÊÎÑÉÇÐËÇ ÆÂÐÐÞØ
ËÐÕÇÓÏÇÆËÂÕÑÄ ÆÂÇÕ H2O, N2O, H2NO Ë NO. ±ÓÑÄÇÆÇÐÑ 84

ËÔÔÎÇÆÑÄÂÐËÇ ±±¿ ÐËÊÍÑÎÇÉÂÜËØ ÔËÐÅÎÇÕÐÞØ Ë ÕÓËÒÎÇÕÐÞØ
ÔÑÔÕÑâÐËÌ ÏÑÎÇÍÖÎ ÒÓÑÔÕÇÌÛÇÅÑ ÐËÕÓÂÏËÐÂ NH2NO2 ì
ÑÆÐÑÅÑ ËÊ ËÐÕÇÓÏÇÆËÂÕÑÄ ÒÓË ÓÂÊÎÑÉÇÐËË ÅÇÍÔÑÅÇÐÂ, ÑÍÕÑ-
ÅÇÐÂ Ë ÆÓÖÅËØ ££. ¥ÇÕÂÎßÐÑ ËÊÖÚÇÐÂ 85 ±±¿ ÓÇÂÍÙËË ÓÂÆËÍÂ-
ÎÑÄ NN7H Ô ÂÕÑÏÂÓÐÞÏ ÍËÔÎÑÓÑÆÑÏ. ¯Â àÕÑÌ ÒÑÄÇÓØÐÑÔÕË
ÓÂÔÒÑÎÑÉÇÐÞ ÕÓË N2OH-ÂÆÆÖÍÕÂ: ONHN, cis- Ë trans-ONNH.
°ØÂÓÂÍÕÇÓËÊÑÄÂÐÞ ÍÂÐÂÎÞ ÓÇÂÍÙËË Ô ÑÃÓÂÊÑÄÂÐËÇÏ
NO+NH, N2O+H, N2+OH Ë HNO+N. ³ ËÔÒÑÎßÊÑÄÂÐËÇÏ
ÕÇÑÓËË ²ÂÌÔÂ ë ²ÂÏÔÒÇÓÅÇÓÂ ë¬ÂÔÔÇÎâ ë®ÂÓÍÖÔÂ ÄÞÚËÔÎÇÐÞ
ÍÑÐÔÕÂÐÕÞ ÔÍÑÓÑÔÕË ÆÎâ ÍÂÉÆÑÅÑ ÍÂÐÂÎÂ. °ÒÓÇÆÇÎÇÐÂ àÐ-
ÕÂÎßÒËâ ÑÃÓÂÊÑÄÂÐËâ ÓÂÆËÍÂÎÂ NN7H Ë ÒÑÍÂÊÂÐÑ, ÚÕÑ ÒÓË
ÅÑÓÇÐËË ÎáÃÑÌ ÔËÔÕÇÏÞ, ÄÍÎáÚÂáÜÇÌ àÕË ÓÂÆËÍÂÎÞ, ÓÇÂÍÙËâ
NN7H Ô ÂÕÑÏÑÏ ÍËÔÎÑÓÑÆÂ ÐÇ ÄÐÑÔËÕ ÔÖÜÇÔÕÄÇÐÐÑÅÑ ÄÍÎÂÆÂ
Ä ÑÃÓÂÊÑÄÂÐËÇ NO.

¬ÄÂÐÕÑÄÑ-ØËÏËÚÇÔÍËÇ ÓÂÔÚÇÕÞ ÒÑÍÂÊÂÎË,86 ÚÕÑ ÒÓË ÓÂÊÎÑ-
ÉÇÐËË ÐËÕÓÂÏËÐÑÄ ÒÓÑÕÇÍÂáÕ ÃËÏÑÎÇÍÖÎâÓÐÞÇ ÓÇÂÍÙËË
ÏÇÉÆÖ ËÔØÑÆÐÞÏ ÄÇÜÇÔÕÄÑÏ Ë ÍÑÐÇÚÐÞÏË ÒÓÑÆÖÍÕÂÏË. µÔÕÂ-
ÐÑÄÎÇÐÑ,87 ÚÕÑ Ë ÕÇÓÏÑÆËÐÂÏËÚÇÔÍË, Ë ÍËÐÇÕËÚÇÔÍË NO2

ÏÑÉÇÕ ÃÞÕß ÑÍËÔÎÇÐ ÅÇÍÔÑÅÇÐÑÏ ËÎË ÇÅÑ ÐÂÚÂÎßÐÞÏË ÒÓÑ-
ÆÖÍÕÂÏË ÓÂÊÎÑÉÇÐËâ ÆÑ NO3 .

3. ²ÂÊÎÑÉÇÐËÇ ÄÊÓÞÄÚÂÕÞØ ÄÇÜÇÔÕÄ Ä ÅÂÊÑÄÑÌ ×ÂÊÇ

®ÇÕÑÆÂÏË DFT Ë ab initio ËÊÖÚÇÐÞ 88 ë 98 ÐÂÚÂÎßÐÞÇ ÔÕÂÆËË
ÓÂÊÎÑÉÇÐËâ Ä ÅÂÊÑÄÑÌ ×ÂÊÇ ÐËÕÓÂÕÂ ÏÑÚÇÄËÐÞ, HN(NO2)2 ,
NH4N(NO2)2 , ¤¯ª£, ÅÇÍÔÑÅÇÐÂ, ÑÍÕÑÅÇÐÂ, ÑÓÅÂÐËÚÇÔÍËØ ÂÊË-
ÆÑÄ, Â ÕÂÍÉÇ ÓâÆÂ ÆÓÖÅËØ ÛÕÂÕÐÞØ Ë ÒÇÓÔÒÇÍÕËÄÐÞØ ££.

£ÞÒÑÎÐÇÐ ÓÂÔÚÇÕ àÎÇÍÕÓÑÐÐÑÌ ÔÕÓÖÍÕÖÓÞ ÏÑÚÇÄËÐÞ Ë ÇÇ
ÐËÕÓÂÕÂ Ä ÅÂÊÑÄÑÌ ×ÂÊÇ.91, 92 µÔÕÂÐÑÄÎÇÐÑ, ÚÕÑ Ä ÅÂÊÑÄÑÌ ×ÂÊÇ
ÐËÕÓÂÕ ÏÑÚÇÄËÐÞ ËÏÇÇÕ ÆÄÇ ËÊÑÏÇÓÐÞÇ ×ÑÓÏÞ, ÍÂÉÆÂâ ËÊ
ÍÑÕÑÓÞØ âÄÎâÇÕÔâ ÄÑÔßÏËÚÎÇÐÐÞÏ ÍËÔÎÑÕÐÑ-ÑÔÐÑ'ÄÐÞÏ
ÍÑÏÒÎÇÍÔÑÏ, ÔÕÂÃËÎËÊËÓÑÄÂÐÐÞÏ ÆÄÖÏâ ÄÑÆÑÓÑÆÐÞÏË ÔÄâ-
ÊâÏË, ÑÃÓÂÊÑÄÂÐÐÞÏË ÒÓÑÕÑÐÑÏ ÂÊÑÕÐÑÌ ÍËÔÎÑÕÞ Ë ÂÕÑÏÂÏË
ÂÊÑÕÂ ËÎË ÍËÔÎÑÓÑÆÂ ÏÑÚÇÄËÐÞ, ÓÂÔÚÇÕÐÞÇ àÐÇÓÅËË ÔÄâÊÇÌ
ÓÂÄÐÞ 57.3 Ë 34.3 Í¥É .ÏÑÎß71; ÔÕÂÐÆÂÓÕÐÞÇ àÐÕÂÎßÒËË ÑÃÓÂ-
ÊÑÄÂÐËâ ËÊÑÏÇÓÑÄ 7429 Ë 7155 Í¥É .ÏÑÎß71 ÔÑÑÕÄÇÕ-
ÔÕÄÇÐÐÑ. £ ÑÃÑËØ ËÊÑÏÇÓÂØ ÏÑÅÖÕ ÑÕÐÑÔËÕÇÎßÐÑ ÎÇÅÍÑ ÒÓÑ-
ÕÇÍÂÕß ÒÓÑÙÇÔÔÞ ÆÄÑÌÐÑÌ ÒÇÓÇÆÂÚË ÒÓÑÕÑÐÂ ÄÐÖÕÓË ÙËÍÎËÚÇ-
ÔÍÑÌ ÔÕÓÖÍÕÖÓÞ, ÑÃÓÂÊÑÄÂÐÐÑÌ Ô ÖÚÂÔÕËÇÏ ÄÑÆÑÓÑÆÐÑÌ ÔÄâÊË.
£ ÕÂÍËØ ÔÎÖÚÂâØ HNO3 ËÅÓÂÇÕ ÓÑÎß ÍÂÕÂÎËÊÂÕÑÓÂ. ¬ÂÕÂÎËÊË-
ÓÖÇÏÞÌ ÂÊÑÕÐÑÌ ÍËÔÎÑÕÑÌ ÓÂÔÒÂÆ ÏÑÚÇÄËÐÞ ÐÂ HNCO Ë
NH3 ì ÐÂËÃÑÎÇÇ ÄÇÓÑâÕÐÞÌ ÒÖÕß ÓÂÊÎÑÉÇÐËâ ÐËÕÓÂÕÂ ÏÑÚÇ-
ÄËÐÞ, Â NH3 , HNCO, HNO3 Ë ÐËÕÓÂÕ ÂÏÏÑÐËâ ì ÅÎÂÄÐÞÇ
ÐÂÚÂÎßÐÞÇ ÒÓÑÆÖÍÕÞ ÓÂÊÎÑÉÇÐËâ. £ ÓÇÊÖÎßÕÂÕÇ ÏÂÕÇÏÂÕËÚÇ-
ÔÍÑÅÑ ÏÑÆÇÎËÓÑÄÂÐËâ ÐÂÌÆÇÐÂ 91 ÒÑÔÎÇÆÑÄÂÕÇÎßÐÑÔÕß àÎÇÏÇÐ-
ÕÂÓÐÞØ ÔÕÂÆËÌ ÓÂÊÎÑÉÇÐËâ ÐËÕÓÂÕÂ ÏÑÚÇÄËÐÞ, ÄÍÎáÚÂáÜÂâ
ÑÆËÐ ËÐÕÇÓÏÇÆËÂÕ Ë ÆÄÂ ÒÇÓÇØÑÆÐÞØ ÔÑÔÕÑâÐËâ (TS1 Ë TS2) Ô
ÒÑÔÎÇÆÑÄÂÕÇÎßÐÞÏ ÄÞÆÇÎÇÐËÇÏ NH3 , HNCO Ë HNO3 . ¯Â
ÐÂÚÂÎßÐÑÌ ÔÕÂÆËË ÓÂÊÎÑÉÇÐËâ ÒÓÑËÔØÑÆËÕ ÄÐÖÕÓËÏÑÎÇÍÖÎâÓ-
ÐÂâ ÒÇÓÇÆÂÚÂ ÒÓÑÕÑÐÂ ÑÕ ÑÆÐÑÌ ÂÏËÐÑÅÓÖÒÒÞ Í ÆÓÖÅÑÌ Ô
ÑÃÓÂÊÑÄÂÐËÇÏ NH3 . ³ÑÔÕÑâÐËÇ TS1 ÒÓÇÆÔÕÂÄÎâÇÕ ÔÑÃÑÌ
ÚÇÕÞÓÇØÚÎÇÐÐÞÌ ÙËÍÎ. ªÐÕÇÓÏÇÆËÂÕ, ÒÑÎÖÚÇÐÐÞÌ Ä ÓÇÊÖÎß-
ÕÂÕÇ ÒÇÓÇÆÂÚË ÒÓÑÕÑÐÂ, ÒÇÓÇØÑÆËÕ Ä TS2. ¹ÇÕÞÓÇØÚÎÇÐÐÞÌ
ÙËÍÎ N7H7N7C ÐÇ ÑÃÓÂÊÖÇÕÔâ Ä ÔÎÖÚÂÇ (NH2)2COH+,
ÒÓÇÆÔÕÂÄÎâáÜÇÅÑ ÔÑÃÑÌ ÑÔÐÑÄÐÑÇ ÔÑÔÕÑâÐËÇ ÍÓËÔÕÂÎÎËÚÇ-
ÔÍÑÅÑ ÐËÕÓÂÕÂ ÏÑÚÇÄËÐÞ, ÒÑàÕÑÏÖ ÒÓÇÆÒÑÎÂÅÂÇÕÔâ, ÚÕÑ ÆÎâ
ÐÂÚÂÎÂ ÓÂÊÎÑÉÇÐËâ ÍÓËÔÕÂÎÎÂ ÆÂÐÐÑÅÑ ÔÑÇÆËÐÇÐËâ ÐÇÑÃØÑ-
ÆËÏÑ ÄÐÇÛÐËÏ ÄÑÊÆÇÌÔÕÄËÇÏ (ÐÂÅÓÇÄÑÏ ËÎË ÖÆÂÓÑÏ) ÓÂÊ-
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ÓÖÛËÕß ÆÄÖÏÇÓÐÖá ÔÇÕÍÖ ÒÓÑÚÐÞØ ÄÑÆÑÓÑÆÐÞØ ÔÄâÊÇÌ Ä ÇÅÑ
ÔÕÓÖÍÕÖÓÇ.

±ÓÑ×ËÎß ±±¿ ÆÎâ ÐÂÚÂÎßÐÞØ ÔÕÂÆËÌ ÓÂÊÎÑÉÇÐËâ ÆË-
ÐËÕÓÂÏËÆÂ ÂÏÏÑÐËâ Ä ÅÂÊÑÄÑÌ ×ÂÊÇ ÒÓÇÆÔÕÂÄÎÇÐ ÐÂ ÓËÔ. 3.
£ ÓÇÊÖÎßÕÂÕÇ ÓÂÊÓÞÄÂ Ä NH3

.HON(O)NNO2 ÄÑÆÑÓÑÆÐÑÌ
ÔÄâÊË Ë ÑÕÜÇÒÎÇÐËâ NO2 ÑÃÓÂÊÖÇÕÔâ ËÐÕÇÓÏÇÆËÂÕ
HON(O)N, ÍÑÕÑÓÞÌ ÏÑÉÇÕ ÊÂ ÔÚÇÕ H-ÔÆÄËÅÂ ÕÓÂÐÔ-
×ÑÓÏËÓÑÄÂÕßÔâ Ä HNNO2 (ÂÍÕËÄÂÙËÑÐÐÞÌ ÃÂÓßÇÓ
143.2 Í¥É .ÏÑÎß71). ²ÂÊÎÑÉÇÐËÇ HON(O)N Ë HNNO2 ÏÑÉÇÕ
ÒÓËÄÇÔÕË Í ÑÃÓÂÊÑÄÂÐËá ÔÎÇÆÖáÜËØ ÒÓÑÆÖÍÕÑÄ: HN+NO2 ,
OH+N2O, HNO+NO. ²ÂÊÎÑÉÇÐËÇ NH3

.HN(NO2)2 ÐÂÚË-
ÐÂÇÕÔâ Ô ÓÂÊÓÞÄÂ ÄÑÆÑÓÑÆÐÑÌ ÔÄâÊË Ë ÒÓËÄÑÆËÕ Í ÑÃÓÂÊÑÄÂ-
ÐËá HNNO2 .

¯Â ÑÔÐÑÄÂÐËË ÕÇÑÓÇÕËÚÇÔÍËØ ÓÂÔÚÇÕÑÄ ÒÓÇÆÎÑÉÇÐÞ 93 ë 95

ÆÄÂ ÑÔÐÑÄÐÞØ ÏÇØÂÐËÊÏÂ ÓÂÊÎÑÉÇÐËâ ÑÓÅÂÐËÚÇÔÍËØ ÂÊËÆÑÄ:
1) ÄÞÆÇÎÇÐËÇ N2 Ô ÑÃÓÂÊÑÄÂÐËÇÏ ËÏËÐÂ

RCH2N3 RCH=NH+N2;

2) ÑÃÓÂÊÑÄÂÐËÇ ÙËÍÎËÚÇÔÍÑÅÑ ÒÇÓÇØÑÆÐÑÅÑ ÔÑÔÕÑâÐËâ, Ä ÍÑÕÑ-
ÓÑÏ ÒÓÑÕÑÐ ËÎË ÂÎÍËÎßÐÂâ ÅÓÖÒÒÂ ÒÇÓÇØÑÆâÕ Í àÎÇÍÕÓÑÐ-
ÆÇ×ËÙËÕÐÑÏÖ ÂÕÑÏÖ ÂÊÑÕÂ. ±ÓË àÕÑÏ ÃÞÎË ÑÒÓÇÆÇÎÇÐÞ
ÒÑÔÎÇÆÑÄÂÕÇÎßÐÑÔÕß àÎÇÏÇÐÕÂÓÐÞØ ÔÕÂÆËÌ, ÍÑÎËÚÇÔÕÄÑ Ë ÕËÒ
ËÐÕÇÓÏÇÆËÂÕÑÄ Ë ÒÇÓÇØÑÆÐÞØ ÔÑÔÕÑâÐËÌ, Â ÕÂÍÉÇ àÐÇÓÅËË
ÂÍÕËÄÂÙËË ÔÕÂÆËÌ. °ÆÐÂÍÑ Ä ÃÑÎßÛËÐÔÕÄÇ ÔÎÖÚÂÇÄ ÄÇÎËÚËÐÖ
¡ ÐÇ ÓÂÔÔÚËÕÞÄÂÎË.

®ÇÕÑÆÑÏ DFT/B3LYP-31G* ÑÒÓÇÆÇÎÇÐÞ àÐÇÓÅËË
ÓÂÊÓÞÄÂ ÔÄâÊÇÌ Ä ÅÇÍÔÂÐËÕÓÑÔÕËÎßÃÇÐÇ Ë ÓâÆÇ ÇÅÑ ÒÓÑËÊÄÑÆ-
ÐÞØ.96 ±ÑÍÂÊÂÐÑ, ÚÕÑ ÆÎâ ÐËÕÓÑ- Ë ÂÏËÐÑÒÓÑËÊÄÑÆÐÞØ ÆÂÐ-
ÐÑÅÑ ÔÑÇÆËÐÇÐËâ ÐÂËÃÑÎÇÇ ÔÎÂÃÑÌ âÄÎâÇÕÔâ ÔÄâÊß C7NO2 , Â Ö
ÅËÆÓÑÍÔËÎÒÓÑËÊÄÑÆÐÞØ ÓÂÊÎÑÉÇÐËÇ ÐÂÚËÐÂÇÕÔâ Ô ÓÇÂÍÙËË
ËÊÑÏÇÓËÊÂÙËË, ÒÓÑÕÇÍÂáÜÇÌ Ô ÒÇÓÇÆÂÚÇÌ ÂÕÑÏÂ ÄÑÆÑÓÑÆÂ
ÔÄâÊË H7O.

³ÕÂÃËÎßÐÑÔÕß ×ÇÐËÎÒÇÐÕÂÊÑÎÑÄ Ô ÊÂÏÇÔÕËÕÇÎâÏË Ä ÒÂÓÂ-
Ë ÑÓÕÑ-ÒÑÎÑÉÇÐËâØ ËÊÖÚÇÐÂ Ô ËÔÒÑÎßÊÑÄÂÐËÇÏÏÇÕÑÆÂDFT.97

µÔÕÂÐÑÄÎÇÐÑ, ÚÕÑ ÓÂÊÎÑÉÇÐËÇ ×ÇÐËÎÒÇÐÕÂÊÑÎÑÄ Ô ÑÃÓÂÊÑÄÂ-
ÐËÇÏ N2 Ë ÔÑÑÕÄÇÕÔÕÄÖáÜÇÅÑ ÂÊËÆÂ ì ÓÇÂÍÙËâ ÒÇÓÄÑÅÑ
ÒÑÓâÆÍÂ. ³ÕÂÃËÎßÐÑÔÕß ÒÑÄÞÛÂÇÕÔâ Ô ÖÔËÎÇÐËÇÏ àÎÇÍÕÓÑÐÑ-
ÆÑÐÑÓÐÑÅÑ ØÂÓÂÍÕÇÓÂ ÊÂÏÇÔÕËÕÇÎÇÌ, ÐÑ ÖÏÇÐßÛÂÇÕÔâ ÒÓË
ÄÄÇÆÇÐËË àÕËØ ÅÓÖÒÒ Ä ÒÂÓÂ-ÒÑÎÑÉÇÐËÇ.

£ ÓÂÃÑÕÇ 98, ÒÑÔÄâÜÇÐÐÑÌ ÏÂÕÇÏÂÕËÚÇÔÍÑÏÖ ÏÑÆÇÎËÓÑÄÂ-
ÐËáÏÇÕÑÆÑÏDFT ÐÂÚÂÎßÐÞØ ÔÕÂÆËÌ ÕÇÓÏËÚÇÔÍÑÅÑ ÓÂÊÎÑÉÇ-
ÐËâ ÆËÏÇÓÂ 5-ÐËÕÓÑ-2,4-ÆËÅËÆÓÑ-3H-1,2,4-ÕÓËÂÊÑÎ-3-ÑÐÂ

ÒÑÍÂÊÂÐÑ, ÚÕÑ àÐÇÓÅÇÕËÚÇÔÍËÌ ÃÂÓßÇÓ ÆÎâ ÄÞÆÇÎÇÐËâ CO2

ÓÂÄÇÐ 369 Í¥É .ÏÑÎß71, ÒÓËÚÇÏ ÒÑÔÎÇÆÑÄÂÕÇÎßÐÑÔÕß àÎÇÏÇÐ-
ÕÂÓÐÞØ ÔÕÂÆËÌ ÄÍÎáÚÂÇÕ ÑÃÓÂÊÑÄÂÐËÇ ÚÇÕÞÓÇØ ËÐÕÇÓÏÇÆËÂ-
ÕÑÄ Ë ÒâÕË ÒÇÓÇØÑÆÐÞØ ÔÑÔÕÑâÐËÌ.

±Ñ ÓÇÊÖÎßÕÂÕÂÏ ÍÄÂÐÕÑÄÑ-ØËÏËÚÇÔÍËØ ÓÂÔÚÇÕÑÄ 14 ÕÑÚÐÑÇ
ÑÒËÔÂÐËÇ ÐÂÚÂÎßÐÑÌ ÔÕÂÆËË ÕÇÓÏËÚÇÔÍÑÅÑ ÓÂÊÎÑÉÇÐËâ 5-ÂÏË-
ÐÑÕÇÕÓÂÊÑÎÂ ÏÑÉÇÕ ÃÞÕß ÒÑÎÖÚÇÐÑ, ÕÑÎßÍÑ ÇÔÎË ÖÚËÕÞÄÂÕß
ÑÃÓÂÊÑÄÂÐËÇ H-ÔÄâÊÂÐÐÞØ ÆËÏÇÓÑÄ Ë ËØ ÒÑÔÎÇÆÖáÜËÇ ÒÓÇ-
ÄÓÂÜÇÐËâ. ¿ÐÇÓÅÇÕËÚÇÔÍËÇ ÃÂÓßÇÓÞ ÓÇÂÍÙËÌ Ô ÖÚÂÔÕËÇÏ ÆËÏÇ-
ÓÑÄ ÏÇÐßÛÇ ÃÂÓßÇÓÑÄ ÏÑÐÑÏÑÎÇÍÖÎâÓÐÞØ ÓÇÂÍÙËÌ ÓÂÊÎÑÉÇ-
ÐËâ 5-ÂÏËÐÑÕÇÕÓÂÊÑÎÂ.

ªÔÒÑÎßÊÖâ ÏÇÕÑÆÞ ÍÄÂÐÕÑÄÑÌ ØËÏËË,99 ÏÑÉÐÑ ÓÂÔÔÚËÕÂÕß
ÍÑÐÔÕÂÐÕÖ ÔÍÑÓÑÔÕË àÎÇÏÇÐÕÂÓÐÑÌ ÓÇÂÍÙËË, ÑÆÐÂÍÑ ÑÔÕÂÇÕÔâ
ÐÇÓÇÛÇÐÐÑÌ ÒÓÑÃÎÇÏÂ ÍÑÎËÚÇÔÕÄÇÐÐÑÌ ÍÑÓÓÇÎâÙËË ÏÇÉÆÖ
ÓÇÂÍÙËÑÐÐÑÌ ÔÒÑÔÑÃÐÑÔÕßá ÓÇÂÅÇÐÕÑÄ, ËØ ÔÕÓÖÍÕÖÓÑÌ Ë ×ËÊË-
ÚÇÔÍËÏË ØÂÓÂÍÕÇÓËÔÕËÍÂÏË.

±ÓËÏÇÓ ÖÆÂÚÐÑÅÑ ÒÓËÏÇÐÇÐËâ ÏÂÕÇÏÂÕËÚÇÔÍÑÅÑ ÏÑÆÇÎË-
ÓÑÄÂÐËâ Í ËÊÖÚÇÐËá ÍËÐÇÕËÍË Ë ÏÇØÂÐËÊÏÂ ÓÂÊÎÑÉÇÐËâ ££ Ä
ÅÂÊÑÄÑÌ ×ÂÊÇ ÒÓÇÆÔÕÂÄÎâáÕ ÓÂÃÑÕÞ ÒÑ ÍÑÏÒÎÇÍÔÐÑÏÖ (ÍÂÍ
ÕÇÑÓÇÕËÚÇÔÍÑÏÖ, ÕÂÍ Ë àÍÔÒÇÓËÏÇÐÕÂÎßÐÑÏÖ) ËÔÔÎÇÆÑÄÂÐËá
ÓÂÊÎÑÉÇÐËâ ÆËÐËÕÓÂÏËÆÂ ÂÏÏÑÐËâ. ±ÓÂÍÕËÚÇÔÍË ÒÑÎÐÑÇ
ÑÒËÔÂÐËÇ ÏÇØÂÐËÊÏÂ Ë ÍËÐÇÕËÍË ÒÓÑÙÇÔÔÂ (Ô ÒÂÓÂÏÇÕÓÂÏË
ÖÓÂÄÐÇÐËâ ¡ÓÓÇÐËÖÔÂ) ÒÓËÄÇÆÇÐÑ Ä ÑÃÊÑÓÇ 100. °ÕÏÇÕËÏ, ÚÕÑ
ËÊ 218 àÎÇÏÇÐÕÂÓÐÞØ ÔÕÂÆËÌ ÓÂÊÎÑÉÇÐËâ àÕÑÅÑ ÔÑÇÆËÐÇÐËâ
ÕÑÎßÍÑ 37 (Õ.Ç. 17%) ÒÓÑÕÇÍÂÇÕ Ô ÖÄÇÎËÚÇÐËÇÏ ÚËÔÎÂ ÚÂÔÕËÙ, Ä
ÓÇÊÖÎßÕÂÕÇ 14 ÔÕÂÆËÌ (6.5%) ÚËÔÎÑ ÚÂÔÕËÙ ÖÏÇÐßÛÂÇÕÔâ, Â
ÑÔÕÂÎßÐÞÇ 167 ÔÕÂÆËÌ ÐÇ ÒÓËÄÑÆâÕ Í ËÊÏÇÐÇÐËáÚËÔÎÂ ÚÂÔÕËÙ.
°ÆÐÂÍÑ ÍÂÉÆÂâ àÎÇÏÇÐÕÂÓÐÂâ ÔÕÂÆËâ ÄÐÑÔËÕ ÄÍÎÂÆ Ä ÍËÐÇÕËÍÖ
ÒÓÑÙÇÔÔÂ, ÑÒÓÇÆÇÎâÇÏÞÌ ÍÑÐÔÕÂÐÕÑÌ ÔÍÑÓÑÔÕË àÕÑÌ ÔÕÂÆËË Ë
ÇÇ ÓÑÎßá Ä ÏÇØÂÐËÊÏÇ ÓÇÂÍÙËË ÐÇÊÂÄËÔËÏÑ ÑÕ ØÂÓÂÍÕÇÓÂ
ËÊÏÇÐÇÐËâ ÚËÔÎÂ ÚÂÔÕËÙ. ´ÂÍËÏ ÑÃÓÂÊÑÏ, ÒÓËÄÇÆÇÐÐÞÇ ÄÞÛÇ
ÆÂÐÐÞÇ ÒÑ ÏÇØÂÐËÊÏÖ ÓÂÊÎÑÉÇÐËâ ÆËÐËÕÓÂÏËÆÂ ÂÏÏÑÐËâ
ÖÃÇÆËÕÇÎßÐÑ ÒÑÍÂÊÂÎË, ÚÕÑ ÍËÐÇÕËÚÇÔÍËÇ ÓÇÊÖÎßÕÂÕÞ, ÒÑÎÖ-
ÚÇÐÐÞÇ ÏÂÐÑÏÇÕÓËÚÇÔÍËÏ ÏÇÕÑÆÑÏ, ×ËÍÔËÓÖáÜËÏ ÒÓÑÕÇÍÂ-
ÐËÇ ÒÓÑÙÇÔÔÂ ÓÂÊÎÑÉÇÐËâ ÒÑ ËÊÏÇÐÇÐËá ÆÂÄÎÇÐËâ (Õ.Ç. ÚËÔÎÂ
ÚÂÔÕËÙ) Ä ÊÂÏÍÐÖÕÑÏ ÑÃÝÇÏÇ, ÄÇÔßÏÂ ÒÓËÃÎËÊËÕÇÎßÐÑ ØÂÓÂÍ-
ÕÇÓËÊÖáÕ ÓÇÂÍÙËÑÐÐÖá ÔÒÑÔÑÃÐÑÔÕß ££.

4. ²ÂÊÎÑÉÇÐËÇ ÄÊÓÞÄÚÂÕÞØ ÄÇÜÇÔÕÄ
Ä ÍÑÐÆÇÐÔËÓÑÄÂÐÐÑÌ ×ÂÊÇ

°ÔÐÑÄÐÞÇ ÒÑÆØÑÆÞ, ÓÂÊÄËÄÂÇÏÞÇ Ä ÕÇÑÓËË ÉËÆÍÑ×ÂÊÐÞØ
ÓÇÂÍÙËÌ (ÚËÔÎÇÐÐÑÇ ÏÑÆÇÎËÓÑÄÂÐËÇ ÏÇÕÑÆÂÏË ®ÑÐÕÇ-¬ÂÓÎÑ
Ë ÏÑÎÇÍÖÎâÓÐÑÌ ÆËÐÂÏËÍË, ËÔÔÎÇÆÑÄÂÐËâ ÔÕÑØÂÔÕËÚÇÔÍËØ
ÖÓÂÄÐÇÐËÌ ­ÂÐÉÇÄÇÐÂ, ÖÓÂÄÐÇÐËâ ¶ÑÍÍÇÓÂ ë±ÎÂÐÍÂ, ÍËÐÇÕË-
ÚÇÔÍÑÅÑ ÖÓÂÄÐÇÐËâ ¢ÑÏÂ ë¤ÓÑÔÔÂ), ÒÑÆÓÑÃÐÑ ÓÂÔÔÏÑÕÓÇÐÞ Ä
ÑÃÊÑÓÇ 101. £ àÕÑÌ ÒÖÃÎËÍÂÙËË ÆÂÐÑ ÒÓÇÆÔÕÂÄÎÇÐËÇ Ñ ÆÑÔÕËÉÇ-
ÐËâØ ÕÇÑÓËË Ë ÐÂ ÒÓËÏÇÓÇ ÓÂÔÚÇÕÑÄ ÍÑÐÔÕÂÐÕ ÔÍÑÓÑÔÕË ÍÑÐ-
ÍÓÇÕÐÞØ ÓÇÂÍÙËÌ, ÄÍÎáÚÂâ ÓÇÂÍÙËË Ô ÒÇÓÇÐÑÔÑÏ àÎÇÍÕÓÑÐÑÄ,
ÒÓÑÆÇÏÑÐÔÕÓËÓÑÄÂÐÞ ÄÑÊÏÑÉÐÑÔÕË Ë ÑÅÓÂÐËÚÇÐËâ ÏÂÕÇÏÂ-
ÕËÚÇÔÍÑÅÑ ÏÑÆÇÎËÓÑÄÂÐËâ àÎÇÏÇÐÕÂÓÐÞØ ÔÕÂÆËÌ ÉËÆÍÑ×ÂÊ-
ÐÞØ ÓÇÂÍÙËÌ. °ÆÐÂÍÑ ÐÇÍÑÕÑÓÞÇ ÑÔÑÃÇÐÐÑÔÕË ÒÓÑÙÇÔÔÑÄ Ä
ÉËÆÍÑÌ ×ÂÊÇ (ÑÃÓÂÊÑÄÂÐËÇ ÆËÔÔËÒÂÕËÄÐÞØ ÔÕÓÖÍÕÖÓ, ÄÎËâÐËÇ
ÐÂÆÏÑÎÇÍÖÎâÓÐÑÌ ÔÕÓÖÍÕÖÓÞ ÐÂ ÆËÐÂÏËÍÖ ÒÓÑÙÇÔÔÂ) Ä ÑÃÊÑÓÇ
ÐÇ ÓÂÔÔÏÑÕÓÇÐÞ.

±Ñ ÔÓÂÄÐÇÐËá ÔÑ ÔÄÇÆÇÐËâÏË Ñ ÓÂÊÎÑÉÇÐËË ££ Ä ÅÂÊÑÄÑÌ
×ÂÊÇ ÆÂÐÐÞÇ ÑÃ àÎÇÏÇÐÕÂÓÐÞØ ÔÕÂÆËâØ ÒÓË ÓÂÔÒÂÆÇ ££ Ä
ÍÑÐÆÇÐÔËÓÑÄÂÐÐÑÌ ×ÂÊÇ ÔÍÖÆÐÞ Ë ÏÇÐÇÇ ÆÑÔÕÑÄÇÓÐÞ.1, 3, 102

¯ÂÒÓËÏÇÓ, ÐÇÕ ÆÑÔÕÂÕÑÚÐÑ ÑÃÑÔÐÑÄÂÐÐÞØ ØËÏËÚÇÔÍËØ ÔØÇÏ
ÓÂÊÎÑÉÇÐËâ ÓâÆÂ ÍÎÂÔÔÑÄ ££ Ä ÉËÆÍÑÌ ×ÂÊÇ, ÕÂÍÉÇ ÐÇ ÔÎÑ-
ÉËÎÑÔß ÇÆËÐÑÇ ÏÐÇÐËÇ ÑÃ ËÔÕËÐÐÞØ ÒÓËÚËÐÂØ ÑÕÎËÚËâ ÔÍÑ-
ÓÑÔÕÇÌ ÓÂÊÎÑÉÇÐËâ ÒÓÇÆÔÕÂÄËÕÇÎÇÌ ÓâÆÂ ÍÎÂÔÔÑÄ ÐËÕÓÑ-
ÔÑÇÆËÐÇÐËÌ Ä ÉËÆÍÑÌ Ë ÅÂÊÑÄÑÌ ×ÂÊÂØ.103 ³ÎÇÆÖÇÕ ËÏÇÕß Ä
ÄËÆÖ, ÚÕÑ ÒÓË ÒÇÓÇØÑÆÇ ÑÕ ÅÂÊÑÄÑÌ×ÂÊÞ ÍÉËÆÍÑÏÖ ÔÑÔÕÑâÐËá
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ÄÑÊÏÑÉÐÑ ËÊÏÇÐÇÐËÇ ÏÇØÂÐËÊÏÂ ÓÇÂÍÙËË,102 ÐÑ ÆÂÉÇ ÇÔÎË
àÎÇÏÇÐÕÂÓÐÞÇ ÓÇÂÍÙËË ÑÔÕÂáÕÔâ ÐÇËÊÏÇÐÐÞÏË, ÕÑ ×ËÊËÍÂ
ÓÇÂÍÙËÌ Ä ÍÑÐÆÇÐÔËÓÑÄÂÐÐÑÌ ×ÂÊÇ ÔÖÜÇÔÕÄÇÐÐÑ ÑÕÎËÚÂÇÕÔâ
ÑÕ ÕÂÍÑÄÑÌ Ä ÅÂÊÂØ: ÚÂÔÕÑ ËÊÏÇÐâáÕÔâ ÔÑÑÕÐÑÛÇÐËâ ÔÍÑÓÑÔÕÇÌ
ÓÂÊÎËÚÐÞØ ÍÑÐÍÖÓËÓÖáÜËØ ÓÇÂÍÙËÌ, ÏÇÐâáÕÔâ ÎËÏËÕËÓÖá-
ÜËÇ ÔÕÂÆËË Ë ×ËÊËÚÇÔÍËÌ ÔÏÞÔÎ ÍËÐÇÕËÚÇÔÍËØ ÍÑÐÔÕÂÐÕ.
ªÔÔÎÇÆÑÄÂÐËÇ ÓÂÊÎÑÉÇÐËâ Ä ÍÑÐÆÇÐÔËÓÑÄÂÐÐÑÌ ×ÂÊÇ ÏÇÕÑ-
ÆÂÏË ×ÑÓÏÂÎßÐÑÌ ÍËÐÇÕËÍË ÖÔÎÑÉÐâÇÕÔâ Ô ÒÑâÄÎÇÐËÇÏ Ä ØÑÆÇ
ÒÓÑÙÇÔÔÂ ÅÂÊÑÑÃÓÂÊÐÑÌ ×ÂÊÞ. ²ÂÊÎËÚËÇ ÏÇØÂÐËÊÏÑÄ ÓÂÊÎÑÉÇ-
ÐËâ Ä ÓÂÊÐÞØ ×ÂÊÂØ ÃÇÊ ÖÚÇÕÂ ÓÂÔÒÓÇÆÇÎÇÐËâ ÒÓÑÆÖÍÕÑÄ
ÓÇÂÍÙËË (Â ËÐÑÅÆÂ Ë ÓÇÂÅÇÐÕÑÄ) ÏÇÉÆÖ ×ÂÊÂÏË ÒÓËÄÑÆËÕ Í
ÊÂÄËÔËÏÑÔÕË ÍËÐÇÕËÍË ÒÓÑÙÇÔÔÂ ÑÕ ÑÕÐÑÛÇÐËâÏÂÔÔÞ ÑÃÓÂÊÙÂ
(m) Í ÑÃÝÇÏÖ ÓÇÂÍÙËÑÐÐÑÅÑ ÔÑÔÖÆÂ (V ). £ÑÒÓÑÔ Ñ ÄÎËâÐËË
ÖÔÎÑÄËÌ ÒÓÑÄÇÆÇÐËâ ÑÒÞÕÑÄ (Ä ÚÂÔÕÐÑÔÕË, ÑÕÐÑÛÇÐËâm/V ) ÐÂ
ÓÇÊÖÎßÕÂÕÞ ËÔÔÎÇÆÑÄÂÐËÌ ×ÑÓÏÂÎßÐÑ-ÍËÐÇÕËÚÇÔÍËÏË ÏÇÕÑ-
ÆÂÏË ÑÃÔÖÉÆÂÇÕÔâ Ä ÎËÕÇÓÂÕÖÓÇ, ÐÑ ÃÇÊ ÑÔÑÃÑÅÑ ÖÔÒÇØÂ.

®ÂÕÇÏÂÕËÚÇÔÍÑÏÖ ÏÑÆÇÎËÓÑÄÂÐËá ÓÂÊÎÑÉÇÐËâ ££ Ä ÍÑÐ-
ÆÇÐÔËÓÑÄÂÐÐÑÌ ×ÂÊÇ Ô ËÔÒÑÎßÊÑÄÂÐËÇÏ ÏÇÕÑÆÑÄ ÍÄÂÐÕÑÄÑÌ
ØËÏËË ÒÑÍÂ ÒÑÔÄâÜÇÐÑ ÑÚÇÐß ÏÂÎÑ ËÔÔÎÇÆÑÄÂÐËÌ, ÚÕÑ ÔÄâÊÂÐÑ
Ô ÃÑÎßÛËÏ ÑÃÝÇÏÑÏ ÄÞÚËÔÎÇÐËÌ. ´ÇÏ ÐÇ ÏÇÐÇÇ ÔÎÇÆÖÇÕ
ÑÕÏÇÕËÕß, ÚÕÑ ÍÄÂÐÕÑÄÑ-ØËÏËÚÇÔÍËÌ ÒÑÆØÑÆ ÏÑÉÐÑ ÒÓËÏÇ-
ÐâÕß ÒÓË ËÊÖÚÇÐËË ÐÂÆÏÑÎÇÍÖÎâÓÐÑÌ ÔÕÓÖÍÕÖÓÞ ££. ´ÂÍ,
Ô ÒÑÏÑÜßá ÏÂÕÇÏÂÕËÚÇÔÍÑÅÑ ÏÑÆÇÎËÓÑÄÂÐËâ ÏÑÉÐÑ ÓÂÔÔÚË-
ÕÂÕß ÕÇÓÏËÚÇÔÍÖá ÔÕÂÃËÎßÐÑÔÕß ÂÔÔÑÙËÂÕÑÄ ÏÑÎÇÍÖÎ ££ Ä
ÉËÆÍÑÌ ×ÂÊÇ Ë ÖÚÇÔÕß ÄÎËâÐËÇ ÂÔÔÑÙËÂÙËË ÐÂ ÍËÐÇÕËÍÖ ÐÂ-
ÚÂÎßÐÞØ ÔÕÂÆËÌ ÓÂÊÎÑÉÇÐËâ.91, 98

£ ÓÂÃÑÕÇ 14 ÄÎËâÐËÇ ÓÂÔÒÎÂÄÎÇÐÐÑÅÑ ÔÑÔÕÑâÐËâ ÐÂ ÕÇÓÏÑ-
ØËÏËá, ÍÑÐÔÕÂÐÕÞ ÔÍÑÓÑÔÕË Ë àÐÇÓÅÇÕËÚÇÔÍËÇ ÃÂÓßÇÓÞ ÔÕÂ-
ÆËÌ ÓÂÊÎÑÉÇÐËâ 5-ÂÏËÐÑÕÇÕÓÂÊÑÎÂ ÖÚËÕÞÄÂÎÑÔß ÒÖÕÇÏ
ÓÂÔÚÇÕÂ ÔÄÑÃÑÆÐÑÌ àÐÇÓÅËË ÔÑÎßÄÂÕÂÙËË, ÍÑÕÑÓÖá ÑÒÓÇÆÇ-
ÎâÎË ÏÇÕÑÆÑÏ B3LYP/6-311G(d,p), ËÔÒÑÎßÊÖâ ÏÑÆÇÎß PCM
(Polarizable Continuum Model 104).

ªÔÔÎÇÆÑÄÂÐËÇ ÓÂÊÎÑÉÇÐËâ ££ ÕÇÔÐÑ ÔÄâÊÂÐÑ Ô ÕÂÍÑÌ ×ÖÐ-
ÆÂÏÇÐÕÂÎßÐÑÌ ÒÓÑÃÎÇÏÑÌ ØËÏËÚÇÔÍÑÌ ÍËÐÇÕËÍË, ÍÂÍ ÓÂÊ-
ÓÂÃÑÕÍÂ ×ËÊËÚÇÔÍÑÌ ÏÑÆÇÎË ÓÇÂÍÙËÌ Ä ÕÄÇÓÆÑÌ ×ÂÊÇ, ÖÚËÕÞ-
ÄÂáÜÇÌ ×ÂÊÑÑÃÓÂÊÑÄÂÐËÇ Ë ×ÂÊÑÄÞÇ ÒÇÓÇØÑÆÞ. ²ÂÊÎÑÉÇÐËÇ
££ Ä ÕÄÇÓÆÑÌ ×ÂÊÇ ÒÓËÄÑÆËÕ Í ÒÑâÄÎÇÐËá ÅÂÊÑÑÃÓÂÊÐÞØ
ÒÓÑÆÖÍÕÑÄ Ô ÒÑÔÎÇÆÖáÜËÏ ÄÞÆÇÎÇÐËÇÏ ËØ Ä ÔÑÃÔÕÄÇÐÐÖá
×ÂÊÖ. ¬ËÐÇÕËÍÂ ÓÂÊÎÑÉÇÐËâ ££ Ä ÕÄÇÓÆÑÌ ×ÂÊÇ ÊÂÄËÔËÕ ÑÕ
ÔÄÑÃÑÆÐÑÅÑ ÑÃÝÇÏÂ ÍÓËÔÕÂÎÎÂ, ÕËÒÂ àÎÇÏÇÐÕÑÄ ÔÄÑÃÑÆÐÑÅÑ
ÑÃÝÇÏÂ (ÄÂÍÂÐÔËË, ÍÎÂÔÕÇÓÞ ÄÂÍÂÐÔËÌ, ÏËÍÓÑÒÑÓÞ Ë Õ.Æ.) Ë ËØ
àÄÑÎáÙËË Ä ØÑÆÇ ÓÂÊÎÑÉÇÐËâ. £ ÎËÕÇÓÂÕÖÓÇÏÂÕÇÏÂÕËÚÇÔÍÑÏÖ
ÑÒËÔÂÐËá ÒÓÑÙÇÔÔÂ ÑÃÓÂÊÑÄÂÐËâ ÐÑÄÑÌ ×ÂÊÞ ÖÆÇÎâÇÕÔâ
ÆÑÔÕÂÕÑÚÐÑÇ ÄÐËÏÂÐËÇ.105, 106 ®ÂÕÇÏÂÕËÚÇÔÍÑÇ ÑÒËÔÂÐËÇ ÒÓÑ-
ÙÇÔÔÂ ÊÂÓÑÉÆÇÐËâ Ë ÓÑÔÕÂ ÄÂÍÂÐÔËÑÐÐÞØ ÒÑÓ Ä ÍÓËÔÕÂÎÎÂØ 106

ÑÔÐÑÄÂÐÑ ÐÂ ÍËÐÇÕËÚÇÔÍÑÏ ÖÓÂÄÐÇÐËË ÑÃÓÂÊÑÄÂÐËâ ÐÑÄÑÌ
×ÂÊÞ (ÔÏ. ÓÂÃÑÕÖ 107). ³ÍÑÒÎÇÐËâ ÄÂÍÂÐÔËÌ, ÑÃÓÂÊÖáÜËÇ ÍÎÂ-
ÔÕÇÓÞ Ä ÄËÆÇ ÄÂÍÂÐÔËÑÐÐÞØ ÒÑÓ (ÑÕÓËÙÂÕÇÎßÐÞÌ ÍÓËÔÕÂÎÎ),
ËÏÇáÕ ÓÂÊÏÇÓÞ, ÔÑÔÕÂÄÎâáÜËÇ ÆÇÔâÕÍË Ë ÔÑÕÐË ÒÇÓËÑÆÑÄ
ÍÓËÔÕÂÎÎËÚÇÔÍÑÌ ÓÇÛÇÕÍË. £ÃÎËÊË ÍÂÉÆÑÌ ÄÂÍÂÐÔËÑÐÐÑÌ
ÒÑÓÞ ÓÂÔÒÓÇÆÇÎÇÐËÇ ÄÂÍÂÐÔËÌ ÐÇÑÆÐÑÓÑÆÐÑ (ÑÃÎÂÍÑ ËÊ
äÅÂÊÂã ÄÂÍÂÐÔËÌ). ¥Ë××ÖÊËÑÐÐÞÌ ÒÑÆÄÑÆ ÄÂÍÂÐÔËÌ Ë ÑÔÂÉÆÇ-
ÐËÇ ËØ ÐÂ ÒÑÓÂØ ÒÓËÄÑÆâÕ Í ÒÇÓÇÏÇÜÇÐËá Ë ÓÑÔÕÖ ÒÑÔÎÇÆÐËØ.
°ÔÐÑÄÐÞÏË ÒÓÑÙÇÔÔÂÏË, ÒÓËÄÑÆâÜËÏË Í ËÊÏÇÐÇÐËá ÓÂÔÒÓÇ-
ÆÇÎÇÐËâ ÒÑÓ Ä ÒÇÓÇÔÞÜÇÐÐÑÏ äÅÂÊÇã ÄÂÍÂÐÔËÌ, âÄÎâáÕÔâ:
ÍÑÐÆÇÐÔÂÙËâ, ËÔÒÂÓÇÐËÇ Ë ÒÑÄÇÓØÐÑÔÕÐÂâ ÆË××ÖÊËâ ÄÂÍÂÐÔËÌ,
Â ÕÂÍÉÇ ÍÑÂÅÖÎâÙËâ ÒÑÓ. ±ÑÎÖÚÇÐÑ 106 ÊÂÏÍÐÖÕÑÇ ÍËÐÇÕËÚÇ-
ÔÍÑÇ ÖÓÂÄÐÇÐËÇ ÆÎâ ÑÒËÔÂÐËâ àÄÑÎáÙËË ÄÂÍÂÐÔËÑÐÐÞØ ÒÑÓ Ä
ÒÓÑÔÕÓÂÐÔÕÄÇ ÓÂÊÏÇÓÑÄ Ë Ä ÍÑÑÓÆËÐÂÕÐÑÏ ÒÓÑÔÕÓÂÐÔÕÄÇ ÒÑÆ
ÆÇÌÔÕÄËÇÏ g-ÑÃÎÖÚÇÐËâ.

±ÑÆÑÃÐÑÇ ÑÒËÔÂÐËÇ ÐÂÚÂÎßÐÑÌ ÔÕÂÆËË ÕÇÓÏËÚÇÔÍÑÅÑ
ÓÂÊÎÑÉÇÐËâ ££ Ä ÕÄÇÓÆÑÌ ×ÂÊÇ ÏÇÕÑÆÂÏË ÏÂÕÇÏÂÕËÚÇÔÍÑÅÑ
ÏÑÆÇÎËÓÑÄÂÐËâ, ÖÚËÕÞÄÂáÜÇÇ ÔÑÄÓÇÏÇÐÐÞÇ ÒÓÇÆÔÕÂÄÎÇÐËâ
×ËÊËÍË ÕÄÇÓÆÑÅÑ ÕÇÎÂ Ñ ÓÇÂÎßÐÑÏ ÔÕÓÑÇÐËË ÍÓËÔÕÂÎÎÑÄ, ÒÑÍÂ

ÑÕÔÖÕÔÕÄÖÇÕ. £ ÓÂÃÑÕÇ 108 ÓÂÔÔÏÑÕÓÇÐÞ ÒÓÑÙÇÔÔÞ ÓÂÊÎÑÉÇÐËâ
££ Ô ÑÃÓÂÊÑÄÂÐËÇÏ ÕÄÇÓÆÑÅÑ Ë ÅÂÊÑÑÃÓÂÊÐÑÅÑ ÒÓÑÆÖÍÕÑÄ, ÐÑ
ÐÂ ÃÑÎßÛËØ ÅÎÖÃËÐÂØ ÒÓÇÄÓÂÜÇÐËâ, ÍÑÅÆÂ ÄÞÆÇÎÇÐËÇ ÕÄÇÓ-
ÆÑÅÑ ÒÓÑÆÖÍÕÂ Ä ÔÂÏÑÔÕÑâÕÇÎßÐÖá ×ÂÊÖ ÔÕÂÐÑÄËÕÔâ ×ÂÍÕÑ-
ÓÑÏ, ÑÒÓÇÆÇÎâáÜËÏ ÔÕÂÙËÑÐÂÓÐÑÇ ÓÂÊÄËÕËÇ ÓÂÊÎÑÉÇÐËâ.
£ÞÓÂÉÇÐËâ ÆÎâ ÔÍÑÓÑÔÕË ÒÇÓÇÏÇÜÇÐËâ ÅÓÂÐËÙ ×ÂÊ, ØÂÓÂÍÕÇ-
ÓËÔÕËÚÇÔÍÑÌÛËÓËÐÞ ÊÑÐÞ ÓÇÂÍÙËË Ë ÓÂÔÒÓÇÆÇÎÇÐËâ ÍÑÐÙÇÐÕ-
ÓÂÙËÌ ÒÑÎÖÚÇÐÞ Ä ÒÓÑÔÕÇÌÛÇÏ ÔÎÖÚÂÇ ÑÃÓÂÕËÏÑÌ ÓÇÂÍÙËË
ÒÇÓÄÑÅÑ ÒÑÓâÆÍÂ ÃÇÊ ÖÚÇÕÂ ÆÇ×ÇÍÕÐÑÔÕË ÔÕÓÖÍÕÖÓÞ ÍÓËÔÕÂÎÎÂ,
ÄÎËâÐËâ ÏÇØÂÐËÚÇÔÍËØ ÐÂÒÓâÉÇÐËÌ Ë ÆÇ×ÑÓÏÂÙËÌ Ä ÐÇÏ ÐÂ
ÔÍÑÓÑÔÕß ÓÇÂÍÙËË.

±ÓÇÆÎÑÉÇÐ 1, 109 ÆËÔÎÑÍÂÙËÑÐÐÑ-ÙÇÒÐÑÌ ÏÇØÂÐËÊÏ ÓÂÊÎÑ-
ÉÇÐËâ ÍÓËÔÕÂÎÎËÚÇÔÍÑÅÑ ££ Ë Ä ÔÕÂÙËÑÐÂÓÐÑÏ ÒÓËÃÎËÉÇÐËË
Ô×ÑÓÏÖÎËÓÑÄÂÐÂ ÏÂÕÇÏÂÕËÚÇÔÍÂâ ÏÑÆÇÎß ÓÂÔÒÓÑÔÕÓÂÐÇÐËâ
×ÓÑÐÕÂ ÓÇÂÍÙËË. ³ÑÅÎÂÔÐÑ àÕÑÌ ÏÑÆÇÎË, ££ ÓÂÊÎÂÅÂÇÕÔâ ÐÂ
ÆËÔÎÑÍÂÙËâØ, ÓÂÊÏÐÑÉÇÐËÇ ÍÑÕÑÓÞØ ÒÓÑËÔØÑÆËÕ ÒÑÆ ÆÇÌÔÕ-
ÄËÇÏ ÏÇØÂÐËÚÇÔÍËØ ÐÂÒÓâÉÇÐËÌ. £ ÏÑÆÇÎË ÐÇ ÖÚËÕÞÄÂÇÕÔâ
ÆË××ÖÊËâ ÒÓÑÆÖÍÕÑÄ ÓÇÂÍÙËË, ÐÇ ÑÃÑÔÐÑÄÂÐ ÄËÆ ÊÂÄËÔËÏÑÔÕË
ÔÍÑÓÑÔÕË ÓÂÊÏÐÑÉÇÐËâ ÆËÔÎÑÍÂÙËÌ ÑÕ ÐÂÒÓâÉÇÐËâ Ë ÍÑÐÙÇÐÕ-
ÓÂÙËË ÆËÔÎÑÍÂÙËÌ, ÏÇØÂÐËÚÇÔÍÂâ ÊÂÆÂÚÂ ÐÇ ÓÂÔÔÏÂÕÓËÄÂÇÕÔâ,
ÓÂÔÒÓÇÆÇÎÇÐËÇ ÐÂÒÓâÉÇÐËÌ ÊÂÆÂÐÑ ÒÓÑËÊÄÑÎßÐÑ. ®ÑÆÇÎß ÐÇ
ÖÚËÕÞÄÂÇÕ ÐË ÔÄâÊË ÐÂÒÓâÉÇÐÐÑ-ÆÇ×ÑÓÏËÓÑÄÂÐÐÑÅÑ ÔÑÔÕÑâ-
ÐËâ ÍÓËÔÕÂÎÎÂ Ë ÏËÍÓÑÏÇØÂÐËÍË ÇÅÑ ÓÂÊÓÖÛÇÐËâ Ô ÆÂÄÎÇÐËÇÏ
ÅÂÊÑÑÃÓÂÊÐÞØ ÒÓÑÆÖÍÕÑÄ, ÐË ÕÂÍËÇ ÔÕÂÆËË ÒÎÂÔÕËÚÇÔÍÑÌ
ÆÇ×ÑÓÏÂÙËË ÍÓËÔÕÂÎÎËÚÇÔÍÑÅÑ ÏÂÕÇÓËÂÎÂ,110, 111 ÍÂÍ ÂÐÐËÅË-
ÎâÙËâ ÆËÔÎÑÍÂÙËÌ, ÄÊÂËÏÐÞÌ ÊÂØÄÂÕ ÆËÔÎÑÍÂÙËÌ Ä ÒÇÓÇÔÇ-
ÍÂáÜËØÔâ ÒÎÑÔÍÑÔÕâØ ÔÍÑÎßÉÇÐËâ, ÒÑÅÎÑÜÇÐËÇ ÆËÔÎÑÍÂÙËÌ
ÅÓÂÐËÙÇÌ ÊÇÓÐÂ, ÓÂÊÏÐÑÉÇÐËÇ ÆËÔÎÑÍÂÙËÌ ÃÎÂÅÑÆÂÓâ ÆÄÑÌ-
ÐÑÏÖ ÒÑÒÇÓÇÚÐÑÏÖ ÔÍÑÎßÉÇÐËá. ±ÓËÐâÕÂâ Ä ÏÑÆÇÎË ÒÓÑÒÑÓ-
ÙËÑÐÂÎßÐÂâ ÊÂÄËÔËÏÑÔÕß ÔÍÑÓÑÔÕË ÓÂÊÎÑÉÇÐËâ ÍÑÐÙÇÐÕÓÂÙËË
ÆËÔÎÑÍÂÙËÌ ÐÇ ÔÑÅÎÂÔÖÇÕÔâ Ô ÆÂÐÐÞÏË àÍÔÒÇÓËÏÇÐÕÂ.

£ ÐÂÔÕÑâÜÇÇ ÄÓÇÏâ ÓÂÊÓÂÃÂÕÞÄÂáÕÔâ ÍÄÂÐÕÑÄÑ-ØËÏËÚÇ-
ÔÍËÇ ÒÑÆØÑÆÞ, ÒÑÊÄÑÎâáÜËÇ ÏÑÆÇÎËÓÑÄÂÕß ÍËÐÇÕËÍÖ ÐÂÚÂÎß-
ÐÞØ ÔÕÂÆËÌ ÓÂÊÎÑÉÇÐËâ ££ Ä ÕÄÇÓÆÑÌ ×ÂÊÇ.26, 43, 91, 112, 113

£ ÚÂÔÕÐÑÔÕË, Ä ÏÇÕÑÆÇ DFT ÒÓÇÆÎÑÉÇÐÑ ÊÂÏÇÐËÕß ÕÑÚÐÞÌ
ÑÓÃËÕÂÎßÐÑ-ÑÔÐÑÄÂÐÐÞÌ ×ÖÐÍÙËÑÐÂÎ ÍËÐÇÕËÚÇÔÍÑÌ àÐÇÓÅËË
ÒÓËÃÎËÊËÕÇÎßÐÞÏ ×ÖÐÍÙËÑÐÂÎÑÏ ÍËÐÇÕËÚÇÔÍÑÌ àÐÇÓÅËË ÃÇÊ
ÆÇÕÂÎßÐÑÅÑ ÓÂÔÔÏÑÕÓÇÐËâ ÑÓÃËÕÂÎÇÌ àÎÇÍÕÓÑÐÑÄ.43 £ ÓÂ-
ÃÑÕÇ 113 ÒÓËÄÇÆÇÐÂ ÐÇàÏÒËÓËÚÇÔÍÂâ ÍÑÐÔÕÓÖÍÙËâ ÒÓËÃÎËÉÇÐ-
ÐÑÅÑ ×ÖÐÍÙËÑÐÂÎÂ ÒÎÑÕÐÑÔÕË ÆÎâ àÐÇÓÅËË ÑÃÏÇÐÂ. °ÔÐÑÄÐÂâ
ËÆÇâ ÒÑÆØÑÆÂ CGCRM (Coarse-Grained Chemical Reaction
Model), ÓÂÊÓÂÃÑÕÂÐÐÑÅÑ ÆÎâ ÎÖÚÛÇÅÑ ÒÑÐËÏÂÐËâ ÔÎÑÉÐÞØ
ÏÖÎßÕËÏÂÔÛÕÂÃÐÞØ âÄÎÇÐËÌ, ÒÓÑËÔØÑÆâÜËØ Ä ÓÂÊÎËÚÐÞØ
ÄÓÇÏÇÐÐÞ'Ø Ë ÒÓÑÔÕÓÂÐÔÕÄÇÐÐÞØ ÛÍÂÎÂØ, ì ÒÓÇÐÇÃÓÇÉÇÐËÇ
ÐÇÔÖÜÇÔÕÄÇÐÐÞÏË ÚÂÔÕâÏË ÔËÔÕÇÏÞ ËÎË ÊÂÏÇÐÂ ÅÓÖÒÒÞ ÂÕÑ-
ÏÑÄ ÑÆÐÑÌ ×ÖÐÍÙËÑÐÂÎßÐÑÌ ÅÓÖÒÒÑÌ ÒÓË ÃÑ'ÎßÛÇÌ ÛÍÂÎÇ
ÄÞÚËÔÎËÕÇÎßÐÑÌ ÏÑÆÇÎË.114 ¿ÕÑ ÒÓËÃÎËÉÇÐËÇ ÒÑÊÄÑÎâÇÕ ÒÓÇ-
ÑÆÑÎÇÄÂÕß ÄÓÇÏÇÐÐÞ'Ç Ë ÒÓÑÔÕÓÂÐÔÕÄÇÐÐÞÇ ÑÅÓÂÐËÚÇÐËâ
ÍÑÏÒßáÕÇÓÐÑÅÑ ÏÑÆÇÎËÓÑÄÂÐËâ ÐÂ ÂÕÑÏÐÑÏ ÖÓÑÄÐÇ, ÒÓËÚÇÏ
ËÐ×ÑÓÏÂÙËâ ÐÂ ÏËÍÓÑÖÓÑÄÐÇ ÑÔÕÂÇÕÔâ. ±ÓÇÆÎÑÉÇÐÐÞÌ ÒÑÆ-
ØÑÆ ÒÓËÏÇÐÇÐ ÆÎâ ËÔÔÎÇÆÑÄÂÐËâ ÔËÔÕÇÏÞ, ÔÑÔÕÑâÜÇÌ ËÊ
130 000 ÏÑÎÇÍÖÎ, ÔÒÑÔÑÃÐÞØ ÖÚÂÔÕÄÑÄÂÕß Ä 12 ÓÂÊÎËÚÐÞØ
ÓÇÂÍÙËâØ; ÒÑÎÐÞÌ ÑÃÝÇÏ ÏÑÆÇÎËÓÑÄÂÐËâ ÄÍÎáÚÂÎ *118 000
ØËÏËÚÇÔÍËØ ÂÍÕÑÄ.

±ÓË ÏÂÕÇÏÂÕËÚÇÔÍÑÏ ÏÑÆÇÎËÓÑÄÂÐËË ÒÓÑÔÕÓÂÐÔÕÄÇÐÐÑ
ÓÂÔÒÓÇÆÇÎÇÐÐÞØ ×ËÊËÍÑ-ØËÏËÚÇÔÍËØ ÒÓÑÙÇÔÔÑÄ ÄÂÉÐÑ ÖÚË-
ÕÞÄÂÕß ÓÂÊÎËÚÐÞÇ ×ÎÖÍÕÖÂÙËË. ¬ÑÎÎÇÍÕËÄÐÑÇ ÒÑÄÇÆÇÐËÇ
ÔËÔÕÇÏÞ ÑÒÓÇÆÇÎâÇÕÔâ ÎÑÍÂÎßÐÞÏ ÒÑÄÇÆÇÐËÇÏ ÔÑÔÕÂÄÎâá-
ÜËØ ÇÇ àÎÇÏÇÐÕÑÄ. ¦ÔÎË ÔËÔÕÇÏÂ ÄÔÎÇÆÔÕÄËÇ ×ÎÖÍÕÖÂÙËÌ
ÔÕÂÐÑÄËÕÔâ ÐÇÑÆÐÑÓÑÆÐÑÌ, ÕÑ ÕÓÖÆÐÑ ÑÒÓÇÆÇÎËÕß ÍÂÍËÇ-ÎËÃÑ
ÖÔÓÇÆÐÇÐÐÞÇ ÒÇÓÇÏÇÐÐÞÇ, ÔÒÑÔÑÃÐÞÇ ÂÆÇÍÄÂÕÐÑ ÑÕÓÂÉÂÕß
ÔÑÔÕÑâÐËÇ ÔËÔÕÇÏÞ Ä ÙÇÎÑÏ. ¥Îâ ÓÇÛÇÐËâ ÕÂÍËØ ÊÂÆÂÚ ÄÇÔßÏÂ
à××ÇÍÕËÄÐÑ ÒÓËÏÇÐÇÐËÇ ÏÇÕÑÆÂ ÄÇÓÑâÕÐÑÔÕÐÞØ ÍÎÇÕÑÚÐÞØ
ÂÄÕÑÏÂÕÑÄ Ô ËÔÒÑÎßÊÑÄÂÐËÇÏ ÒÓÑÙÇÆÖÓÞ ®ÑÐÕÇ-¬ÂÓÎÑ.115
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IV. ®ÂÕÇÏÂÕËÚÇÔÍÑÇ ÏÑÆÇÎËÓÑÄÂÐËÇ
ÏÐÑÅÑÔÕÂÆËÌÐÞØ ÒÓÑÙÇÔÔÑÄ ÓÂÊÎÑÉÇÐËâ
ÄÊÓÞÄÚÂÕÞØ ÄÇÜÇÔÕÄ

±ÓË ËÔÔÎÇÆÑÄÂÐËË ÍËÐÇÕËÍË Ë ÏÇØÂÐËÊÏÑÄ ÓÂÊÎÑÉÇÐËâ ÏÑ-
ÆÇÎßÐÞØ Ë ÓÇÂÎßÐÞØ ££, ÒÓÇÄÓÂÜÇÐËâ ËÐÕÇÓÏÇÆËÂÕÑÄ Ä
ÍÑÐÇÚÐÞÇ ÒÓÑÆÖÍÕÞ, Â ÕÂÍÉÇ ÒÓË ËÊÖÚÇÐËË ÑÔÑÃÇÐÐÑÔÕÇÌ
ÒÓÑÙÇÔÔÑÄ ÅÑÓÇÐËâ Ë ÆÇÕÑÐÂÙËË ££ ÐÇÑÃØÑÆËÏÑ ÒÑÔÕÓÑÇÐËÇ
ÏÂÕÇÏÂÕËÚÇÔÍËØ ÏÑÆÇÎÇÌ ÏÐÑÅÑÔÕÂÆËÌÐÞØ ØËÏËÚÇÔÍËØ ÓÇÂÍ-
ÙËÌ. ²ÂÊÎÑÉÇÐËÇ ££ ÑÒËÔÞÄÂÇÕÔâ ÔÎÑÉÐÑÌ ÍËÐÇÕËÚÇÔÍÑÌ
ÔØÇÏÑÌ, ÄÍÎáÚÂáÜÇÌ ÑÕ ÐÇÔÍÑÎßÍËØ ÔÑÕÇÐ (ÆËÐËÕÓÂÏËÆ
ÂÏÏÑÐËâ) ÆÑ ÕÞÔâÚË (ÒÇÓØÎÑÓÂÕ ÂÏÏÑÐËâ) ÔÕÂÆËÌ.100, 116

²ÂÊÎËÚÐÞÇ ÏÇÕÑÆÞ ÏÂÕÇÏÂÕËÚÇÔÍÑÅÑ ÏÑÆÇÎËÓÑÄÂÐËâ ÏÑÅÖÕ
ÔÞÅÓÂÕß ÔÖÜÇÔÕÄÇÐÐÖá ÓÑÎß ÒÓË ÖÔÕÂÐÑÄÎÇÐËË ÒÑÍÂ ÐÇÄÞâÔ-
ÐÇÐÐÞØ ÒÓËÚËÐ ÑÔÑÃÇÐÐÑÔÕÇÌ ÍËÐÇÕËÍË ÏÐÑÅÑÔÕÂÆËÌÐÞØ ÒÓÑ-
ÙÇÔÔÑÄ ÕÇÓÏËÚÇÔÍÑÅÑ ÓÂÊÎÑÉÇÐËâ ££.3

²ÂÊÓÂÃÑÕÂÐÂ 68 ë 77 ÏÇÕÑÆÑÎÑÅËâ ÍÑÏÒßáÕÇÓÐÑÅÑ ÏÑÆÇÎË-
ÓÑÄÂÐËâ ÏÇØÂÐËÊÏÑÄ ÏÐÑÅÑÔÕÂÆËÌÐÞØ ÒÓÑÙÇÔÔÑÄ ÕÇÓÏËÚÇ-
ÔÍÑÅÑ ÓÂÊÎÑÉÇÐËâ ÐËÕÓÑÔÑÇÆËÐÇÐËÌ ÓÂÊÎËÚÐÞØ ÍÎÂÔÔÑÄ, Ä
ÓÂÏÍÂØ ÍÑÕÑÓÑÌ ÓÇÂÍÙËË ÓÂÊÎÑÉÇÐËâ ËÔØÑÆÐÑÅÑ ÔÑÇÆËÐÇÐËâ
Ë ÄÊÂËÏÑÆÇÌÔÕÄËÇ ËÐÕÇÓÏÇÆËÂÕÑÄ Ä ÓÇÂÍÙËÑÐÐÑÌ ÔÓÇÆÇ ÑÒË-
ÔÞÄÂáÕÔâ Ä ÄËÆÇ àÍÔÒÇÓÕÐÞØ ÒÓÂÄËÎ (ÅÇÐÇÓÂÕÑÓÑÄ ÓÇÂÍÙËÌ).
³ ËÔÒÑÎßÊÑÄÂÐËÇÏ àÕËØ ÒÓÂÄËÎ ÒÓÑËÊÄÑÆËÕÔâ ÒÇÓÇÃÑÓ ÍÑÏÃË-
ÐÂÙËÌ ËÔØÑÆÐÞØ ÄÇÜÇÔÕÄ Ë ÔÕÓÖÍÕÖÓ ËÐÕÇÓÏÇÆËÂÕÑÄ, ÄÑÊÐË-
ÍÂáÜËØ ÒÓË ÕÇÓÏÑÓÂÔÒÂÆÇ ££. ²ÂÊÓÂÃÑÕÂÐÐÞÇ ÏÇÕÑÆÑÎÑÅËâ
Ë ÒÓÑÅÓÂÏÏÐÞÌ ÍÑÏÒÎÇÍÔ ÒÑÊÄÑÎâáÕ ÏÑÆÇÎËÓÑÄÂÕß ÒÑÎÐÞÇ
ÏÇØÂÐËÊÏÞ ÓÇÂÍÙËÌ ÕÇÓÏËÚÇÔÍÑÅÑ ÓÂÊÎÑÉÇÐËâ ÆÎâ ÐËÕÓÑÔÑ-
ÇÆËÐÇÐËÌ ÓÂÊÎËÚÐÞØ ÕËÒÑÄ. ¯ÂËÃÑÎÇÇ ÄÇÓÑâÕÐÞÇ ÍÂÐÂÎÞ
ÕÇÓÏÑÓÂÔÒÂÆÂ ÑÒÓÇÆÇÎâáÕÔâ ÒÑ ÓÇÊÖÎßÕÂÕÂÏ ÓÂÔÚÇÕÑÄ Ea

ÔÑÑÕÄÇÕÔÕÄÖáÜËØ àÎÇÏÇÐÕÂÓÐÞØ ÓÇÂÍÙËÌ, ÐÑ ÃÇÊ ÖÚÇÕÂ ÄÇÎË-
ÚËÐÞ A. ±Ñ ÔÖÜÇÔÕÄÖ àÕÑÕ ÒÓËÐÙËÒ ÑÔÐÑÄÂÐ ÐÂ ÆÑÒÖÜÇÐËË,
ÔÑÅÎÂÔÐÑ ÍÑÕÑÓÑÏÖ ÒÓÇÆàÍÔÒÑÐÇÐÙËÂÎßÐÞÇ ÏÐÑÉËÕÇÎË A ÆÎâ
ÔÓÂÄÐËÄÂÇÏÞØ ÍÂÐÂÎÑÄ ÑÆËÐÂÍÑÄÞ. ®ÇÉÆÖ ÕÇÏ àÏÒËÓËÚÇÔÍË
ÖÔÕÂÐÑÄÎÇÐÑ, ÚÕÑ ÑÃÞÚÐÑ ÊÐÂÚÇÐËÇA ÕÇÏ ÃÑÎßÛÇ, ÚÇÏ ÃÑÎßÛÇ
Ea , Ë ÐÂÑÃÑÓÑÕ (ÕÂÍ ÐÂÊÞÄÂÇÏÞÌ ÍÑÏÒÇÐÔÂÙËÑÐÐÞÌ à××ÇÍÕ),
Õ.Ç. ÆÎâ ÑÒÓÇÆÇÎÇÐËâ ÐÂËÃÑÎÇÇ ÄÇÓÑâÕÐÑÅÑ ÍÂÐÂÎÂ ÐÇÑÃØÑ-
ÆËÏÑ ÊÐÂÕß ÐÇ ÕÑÎßÍÑ Ea , ÐÑ Ë A. ¿ÍÔÒÇÓËÏÇÐÕÂÎßÐÑ ÒÑÍÂ-
ÊÂÐÑ, ÚÕÑ ÓÂÊÎÑÉÇÐËÇ ££ ÖÉÇ ÐÂ ÐÂÚÂÎßÐÑÌ ÔÕÂÆËË ÏÑÉÇÕ
ÑÆÐÑÄÓÇÏÇÐÐÑ ÒÓÑÕÇÍÂÕß ÒÑ ÐÇÔÍÑÎßÍËÏ ÒÂÓÂÎÎÇÎßÐÞÏ ÍÂÐÂ-
ÎÂÏ, ÒÓËÚÇÏ Ô ÃÎËÊÍËÏË ÔÍÑÓÑÔÕâÏË.3 ¦ÔÎË ÍÑÐÍÖÓËÓÖáÜËÇ
àÎÇÏÇÐÕÂÓÐÞÇ ÔÕÂÆËË ÔÖÏÏÂÓÐÑÅÑ ÒÓÑÙÇÔÔÂ ËÏÇáÕ ÓÂÊÐÞÇ
àÐÇÓÅËË ÂÍÕËÄÂÙËË, ÕÑ ÒÓË ËÊÏÇÐÇÐËË ÕÇÏÒÇÓÂÕÖÓÞ ÏÇÐâÇÕÔâ
ÄÍÎÂÆ àÕËØ ÔÕÂÆËÌ Ä ÃÓÖÕÕÑ-ÒÓÑÙÇÔÔ.

±ÓÑÄÇÆÇÐÑ ÏÑÆÇÎËÓÑÄÂÐËÇ ÏÇØÂÐËÊÏÑÄ ÕÇÓÏËÚÇÔÍÑÅÑ
ÓÂÊÎÑÉÇÐËâ ÓâÆÂ C- Ë N-ÐËÕÓÑÔÑÇÆËÐÇÐËÌ.68 ë 77 £ ÚÂÔÕÐÑÔÕË,
ËÔÔÎÇÆÑÄÂÐ ÏÇØÂÐËÊÏ ÓÂÔÒÂÆÂ 3(5)-ÐËÕÓÑ-1,2,4-ÕÓËÂÊÑÎÂ,69, 72

ÆÎâ ÍÑÕÑÓÑÅÑ ÄÑÊÏÑÉÐÑ ÔÖÜÇÔÕÄÑÄÂÐËÇ ÐÇÔÍÑÎßÍËØ ÕÂÖÕÑ-
ÏÇÓÐÞØ×ÑÓÏ. µÔÕÂÐÑÄÎÇÐÑ, ÚÕÑÏÇØÂÐËÊÏÞ ËØ ÓÂÔÒÂÆÂ ÑÆÐÑ-
ÕËÒÐÞ. ²ÇÊÖÎßÕÂÕÞ ÓÂÔÚÇÕÑÄ ÒÑÍÂÊÂÎË, ÚÕÑ ÕÇÓÏËÚÇÔÍË
ÐÂËÏÇÐÇÇ ÖÔÕÑÌÚËÄÂ ÂÙË-ÐËÕÓÑ-ÕÂÖÕÑÏÇÓÐÂâ ×ÑÓÏÂ 3(5)-
ÐËÕÓÑ-1,2,4-ÕÓËÂÊÑÎÂ. ¦Ç ÓÂÔÒÂÆ àÐÇÓÅÇÕËÚÇÔÍË ÒÓÇÆÒÑÚÕËÕÇ-
ÎÇÐ ÒÑ ÔÓÂÄÐÇÐËá Ô ÆÓÖÅËÏË ×ÑÓÏÂÏË, Â ÄÇÓÑâÕÐÞÏË ÐÂÒÓÂÄ-
ÎÇÐËâÏË ÓÂÔÒÂÆÂ âÄÎâáÕÔâ: ÅÑÏÑÎËÕËÚÇÔÍËÌ ÑÕÓÞÄ
ÅËÆÓÑÍÔËÎßÐÑÅÑ ÓÂÆËÍÂÎÂ (ÍÂÐÂÎ I, Ea=194 Í¥É .ÏÑÎß71),
ÆÇÔÕÓÖÍÙËâ 1,2,4-ÕÓËÂÊÑÎßÐÑÅÑ ÙËÍÎÂ Ô ÄÞÃÓÑÔÑÏ ÂÊÑÕÂ
(ÍÂÐÂÎ II, Ea=232 Í¥É .ÏÑÎß71), ÓÂÊÓÞÄ ÔÄâÊË C7N
(ÍÂÐÂÎ III, Ea=381Í¥É .ÏÑÎß71), ÑÕÓÞÄ ÍËÔÎÑÓÑÆÂ Ä ÂÙË-
ÐËÕÓÑ-×ÓÂÅÏÇÐÕÇ (ÍÂÐÂÎ IV, Ea=309 Í¥É .ÏÑÎß71).
£ ÍÂÚÇÔÕÄÇ ÒÓËÏÇÓÂ ÐÂ ÓËÔ. 4 ÒÓÇÆÔÕÂÄÎÇÐ ×ÓÂÅÏÇÐÕ ÔÅÇÐÇÓË-
ÓÑÄÂÐÐÑÅÑ ÏÇØÂÐËÊÏÂ ÕÇÓÏËÚÇÔÍÑÅÑ ÓÂÊÎÑÉÇÐËâ ÂÙË-ÐËÕÓÑ-
ÕÂÖÕÑÏÇÓÐÑÌ ×ÑÓÏÞ 3(5)-ÐËÕÓÑ-1,2,4-ÕÓËÂÊÑÎÂ, ÔÑÑÕÄÇÕ-
ÔÕÄÖáÜËÌ ÍÂÐÂÎÖ I. ®ÑÆÇÎËÓÑÄÂÐËÇ ÒÑÍÂÊÂÎÑ, ÚÕÑ ÍÓÑÏÇ
àÍÔÒÇÓËÏÇÐÕÂÎßÐÑ ÊÂÓÇÅËÔÕÓËÓÑÄÂÐÐÞØ (N2 , N2O, NO, CO2 ,
HCN, HNCO, 3(5)-ÐËÕÓÑÊÑ-1,2,4-ÕÓËÂÊÑÎÂ Ë 1,2,4-ÕÓËÂÊÑ-

ÎÑÐÂ)117 ÄÑÊÏÑÉÐÑ ÑÃÓÂÊÑÄÂÐËÇ Ë ÐÇÍÑÕÑÓÞØ ÆÓÖÅËØ ÒÓÑÆÖÍ-
ÕÑÄ.

©ÐÂÚËÕÇÎßÐÑÇ ÄÐËÏÂÐËÇ ÑÃÔÖÉÆÇÐËá ÏÇØÂÐËÊÏÑÄ ÏÐÑÅÑ-
ÔÕÂÆËÌÐÞØ ÒÓÑÙÇÔÔÑÄ ÓÂÊÎÑÉÇÐËâ ÏÑÆÇÎßÐÞØ ³-ÐËÕÓÑÔÑÇÆË-
ÐÇÐËÌ ÆÑ àÎÇÏÇÐÕÂÓÐÞØ àÍÔÒÇÓËÏÇÐÕÂÎßÐÑ ÑÃÐÂÓÖÉËÄÂÇÏÞØ
ÒÓÑÆÖÍÕÑÄ ÖÆÇÎÇÐÑ Ä ÑÃÊÑÓÇ 66.

³ÑÅÎÂÔÐÑ ÆÂÐÐÞÏ ÓÂÃÑÕ 118, 119, ÏÐÑÅÑÔÕÂÆËÌÐÑÔÕß ÏÇØÂ-
ÐËÊÏÂ ÓÇÂÍÙËË, ÄÍÎáÚÂáÜÇÅÑ ÑÃÓÂÕËÏÞÇ, ÒÂÓÂÎÎÇÎßÐÞÇ Ë
ÒÑÔÎÇÆÑÄÂÕÇÎßÐÞÇ ÔÕÂÆËË, ÍÂÕÂÎËÊ ÒÓÑÏÇÉÖÕÑÚÐÞÏË ËÎË
ÍÑÐÇÚÐÞÏË ÒÓÑÆÖÍÕÂÏË, ÒÓËÄÑÆËÕ Í ÄÑÊÐËÍÐÑÄÇÐËá ÒÓÑ-
ÔÕÓÂÐÔÕÄÇÐÐÞØ Ë ÄÓÇÏÇÐÐÞ'Ø ÆËÔÔËÒÂÕËÄÐÞØ ÔÕÓÖÍÕÖÓ.
£ ÔÎÖÚÂÇ ÒÓÑÔÕÓÂÐÔÕÄÇÐÐÞØ ÆËÔÔËÒÂÕËÄÐÞØ ÔÕÓÖÍÕÖÓ ÓÂÔÒÓÇ-
ÆÇÎÇÐËâ ÓÇÂÅÇÐÕÑÄ, ÔÍÑÓÑÔÕÇÌ àÎÇÏÇÐÕÂÓÐÞØ ÔÕÂÆËÌ Ë ÄÔÇÅÑ
ÃÓÖÕÕÑ-ÒÓÑÙÇÔÔÂ ÐÂ ÏËÍÓÑÖÓÑÄÐÇ ÐÇÑÆÐÑÓÑÆÐÞ ÒÑ ÒÓÑÔÕÓÂÐ-
ÔÕÄÖ. £ ÔÎÖÚÂÇ ÄÓÇÏÇÐÐÞ'Ø ÆËÔÔËÒÂÕËÄÐÞØ ÔÕÓÖÍÕÖÓ ÍÑÐÙÇÐÕ-
ÓÂÙËË ËÐÕÇÓÏÇÆËÂÕÑÄ Ë ÔÍÑÓÑÔÕË ËØ ÑÃÓÂÊÑÄÂÐËâ ÑÔÙËÎÎË-
ÓÖáÕ ÄÑ ÄÓÇÏÇÐË ÓÇÅÖÎâÓÐÞÏ ËÎË ØÂÑÕËÚÇÔÍËÏ ÑÃÓÂÊÑÏ.
£ÒÇÓÄÞÇ ÄÑÊÐËÍÐÑÄÇÐËÇ ÑÔÙËÎÎâÙËÌ Ä ÔÎÖÚÂÇ ££ àÍÔÒÇÓËÏÇÐ-
ÕÂÎßÐÑ ÑÃÐÂÓÖÉÇÐÑ ÒÓË ÓÂÊÎÑÉÇÐËË ÄÎÂÉÐÑÌ ÐËÕÓÑÙÇÎÎá-
ÎÑÊÞ,120 Â ÊÂÕÇÏ Ë ÒÓË ÓÂÊÎÑÉÇÐËË ÓâÆÂ ££ Ä ÒÓËÔÖÕÔÕÄËË
ÄÑÆÞ, Â ÕÂÍÉÇ ÒÓË ÓÂÊÎÑÉÇÐËË ÄÑÆÐÞØ ÓÂÔÕÄÑÓÑÄ
HNO3 .121, 122 ±ÓË ÕÇÓÏËÚÇÔÍÑÏ ÓÂÊÎÑÉÇÐËË ÍÓËÔÕÂÎÎÑÄ ££
ÒÓÑÔÕÓÂÐÔÕÄÇÐÐÂâ ÐÇÑÆÐÑÓÑÆÐÑÔÕß ÒÓÑÙÇÔÔÂ ÖÔÕÂÐÑÄÎÇÐÂ
àÍÔÒÇÓËÏÇÐÕÂÎßÐÑ.1, 123 ¯ÇÑÆÐÑÓÑÆÐÑÔÕß ÕÇÓÏËÚÇÔÍÑÅÑ
ÓÂÊÎÑÉÇÐËâ ££ Ä ÉËÆÍÑÌ ×ÂÊÇ ÒÑ ÔÖÜÇÔÕÄÖ ÐÇ ËÊÖÚÇÐÂ ÐË
àÍÔÒÇÓËÏÇÐÕÂÎßÐÑ, ÐË ÕÇÑÓÇÕËÚÇÔÍË.

®ÇØÂÐËÊÏ ÓÂÊÎÑÉÇÐËâ ££ ÏÑÉÇÕ ÄÍÎáÚÂÕß ÔÑÕÐË àÎÇÏÇÐ-
ÕÂÓÐÞØ ÔÕÂÆËÌ.100 ³ÑÄÓÇÏÇÐÐÂâ ÕÇÑÓËâ ÆËÐÂÏËÚÇÔÍËØ ÔËÔÕÇÏ
ÆÑÔÕËÅÎÂ ÖÓÑÄÐâ, ÐÂ ÍÑÕÑÓÑÏ ÏÑÉÐÑ ÒÓÇÆÎÑÉËÕß à××ÇÍÕËÄ-
ÐÞÇ ÔÓÇÆÔÕÄÂ ÆÎâ ÂÐÂÎËÊÂ ÒÑÄÇÆÇÐËâ ÓÇÂÍÙËÑÐÐÞØ ÔËÔÕÇÏ,
ÄÍÎáÚÂâ ÑÒÓÇÆÇÎÇÐËÇ ËØ ÖÔÕÑÌÚËÄÑÔÕË. ¥Îâ ÕÑÚÐÑÅÑ ÍÑÎË-
ÚÇÔÕÄÇÐÐÑÅÑ ÑÒËÔÂÐËâ àÄÑÎáÙËË ÔÎÑÉÐÑÌ ÓÇÂÍÙËÑÐÐÑÌ
ÔËÔÕÇÏÞ ÐÇÑÃØÑÆËÏÑ ÒÓËÏÇÐÇÐËÇ ÚËÔÎÇÐÐÞØ ÏÇÕÑÆÑÄ, ÊÐÂÐËÇ
ÏÇØÂÐËÊÏÂ ÓÇÂÍÙËË Ë ÊÐÂÚÇÐËÌ ÍÑÐÔÕÂÐÕ ÔÍÑÓÑÔÕË ÍÂÉÆÑÌ
àÎÇÏÇÐÕÂÓÐÑÌ ÔÕÂÆËË. °ÙÇÐÍÂ ÒÑÄÇÆÇÐËâ ÔÎÑÉÐÞØ ÔËÔÕÇÏ ÐÂ
ÍÂÚÇÔÕÄÇÐÐÑÏ ÖÓÑÄÐÇ ÖÒÓÑÜÂÇÕÔâ, ÇÔÎË ÏÑÉÐÑ ÑÃÝÇÆËÐËÕß
ÅÓÖÒÒÞ ÔØÑÆÐÞØ ÓÇÂÍÙËÌ Ë ËÔÒÑÎßÊÑÄÂÕß ÂÐÂÎËÕËÚÇÔÍËÇ
ÓÇÛÇÐËâ ÒÓÑÔÕÞØ ÔËÔÕÇÏ ÆË××ÇÓÇÐÙËÂÎßÐÞØ ÖÓÂÄÐÇÐËÌ.

ªÊÖÚÇÐËÇ ÖÔÕÑÌÚËÄÑÔÕË ÓÇÂÍÙËÑÐÐÑÌ ÔËÔÕÇÏÞ ÄÂÉÐÑ ÍÂÍ
ÆÎâ ÄÞâÔÐÇÐËâ ÏÇØÂÐËÊÏÂ ÓÇÂÍÙËË, ÕÂÍ Ë ÆÎâ ÑÒÓÇÆÇÎÇÐËâ
ËÔÕËÐÐÞØ ÊÐÂÚÇÐËÌ ÍÑÐÔÕÂÐÕ ÔÍÑÓÑÔÕË àÎÇÏÇÐÕÂÓÐÞØ ÔÕÂÆËÌ
ÓÂÊÎÑÉÇÐËâ. ¦ÔÎË ÒÑÒÞÕÍÂ ÑÒËÔÂÕß ÒÓÑÙÇÔÔ, ÒÓÑÕÇÍÂáÜËÌ Ä
ÓÇÉËÏÇ ÂÄÕÑÍÑÎÇÃÂÐËÌ, Ô ÒÑÏÑÜßá ÍËÐÇÕËÚÇÔÍÑÌ ÏÑÆÇÎË,
ÒÑÎÖÚÇÐÐÑÌ ËÊ ÅËÒÑÕÇÕËÚÇÔÍÑÅÑ ÏÇØÂÐËÊÏÂ, ÑÍÂÊÞÄÂÇÕÔâ ÐÇ-
ÖÆÂÚÐÑÌ, ÕÑ ÎËÃÑÏÇØÂÐËÊÏ ÐÇ ÔÑÆÇÓÉËÕ ÐÖÉÐÞØ ÔÕÂÆËÌ, ÎËÃÑ
ÐÇ ÄÇÓÐÞ ÊÐÂÚÇÐËâ ÍÂÍËØ-ÎËÃÑ ÍÑÐÔÕÂÐÕ ÔÍÑÓÑÔÕË ÓÂÔÔÏÂÕÓË-
ÄÂÇÏÞØ ÔÕÂÆËÌ.

©ÐÂÚËÕÇÎßÐÞÌ ÒÓÂÍÕËÚÇÔÍËÌ ËÐÕÇÓÇÔ ÒÓÇÆÔÕÂÄÎâÇÕ ËÊÖÚÇ-
ÐËÇ ÖÔÕÑÌÚËÄÑÔÕË ÓÇÂÍÙËÑÐÐÑÌ ÔËÔÕÇÏÞ ÒÓË ÄÐÇÛÐÇÏ ÄÑÊ-
ÆÇÌÔÕÄËË ÐÂ ÐÇÇ. £ ÓÂÃÑÕÇ 119 ÒÓÑÂÐÂÎËÊËÓÑÄÂÐÑ ÄÎËâÐËÇ
ÄÐÇÛÐËØ ÒÇÓËÑÆËÚÇÔÍËØ ÄÑÊÏÖÜÇÐËÌ ÐÂ ØËÏËÚÇÔÍËÇ ÓÇÂÍÙËË,
ËÔØÑÆÐÑ ÐÂØÑÆâÜËÇÔâ Ä ÔÕÂÙËÑÐÂÓÐÑÏ ËÎË Ä ÍÑÎÇÃÂÕÇÎßÐÑÏ
ÓÇÉËÏÇ. ±ÑÍÂÊÂÐÑ, ÚÕÑ ÒÓË àÕÑÏ ÄÑÊÏÑÉÇÐ ÓâÆ ËÐÕÇÓÇÔÐÞØ
âÄÎÇÐËÌ: ÊÂØÄÂÕ ÚÂÔÕÑÕÞ ÍÑÎÇÃÂÕÇÎßÐÑÌ ÔËÔÕÇÏÞ, ÍÄÂÊËÒÇ-
ÓËÑÆËÚÇÔÍËÌ ËÎË ØÂÑÕËÚÇÔÍËÌ ÑÕÍÎËÍ ÄÑÊÏÖÜÂÇÏÑÌ ÔËÔÕÇÏÞ,
ÓÇÊÑÐÂÐÔÐÞÌ ÑÕÍÎËÍ ÒÇÓÇÏÇÐÐÞØ Ë ËØ ×ÖÐÍÙËÌ, ÕÂÍËØ ÍÂÍ
ÔÍÑÓÑÔÕß ÆËÔÔËÒÂÙËË, ÄÑÊÐËÍÐÑÄÇÐËÇ ÐÑÄÞØ ÒÓÇÆÇÎßÐÞØ
ÙËÍÎÑÄ ÒÑÆ ÆÇÌÔÕÄËÇÏ ÑÒÓÇÆÇÎÇÐÐÞØ ÄÐÇÛÐËØ ÛÖÏÑÄ,
ÒÑâÄÎÇÐËÇ ÒÇÓÇØÑÆÑÄ, ÂÐÂÎÑÅËÚÐÞØ ×ÂÊÑÄÞÏ.

¯Â ØÂÓÂÍÕÇÓ ÍËÐÇÕËÚÇÔÍËØ ÍÓËÄÞØ ÉËÆÍÑ×ÂÊÐÞØ ØËÏËÚÇ-
ÔÍËØ ÓÇÂÍÙËÌ ÔÖÜÇÔÕÄÇÐÐÑ ÄÎËâÇÕ ÐÂÆÏÑÎÇÍÖÎâÓÐÂâ ÔÕÓÖÍ-
ÕÖÓÂ ÉËÆÍÑÌ ×ÂÊÞ. ³ ÒÑÏÑÜßá ÏÇÕÑÆÑÄ ÏÂÕÇÏÂÕËÚÇÔÍÑÅÑ
ÏÑÆÇÎËÓÑÄÂÐËâ ÆÎâ ÓÇÂÍÙËÌ ÒÇÓÄÑÅÑ Ë ÄÕÑÓÑÅÑ ÒÑÓâÆÍÑÄ,
ÓÂÆËÍÂÎßÐÑ-ÙÇÒÐÞØ ÓÇÂÍÙËÌ ÒÓÑÂÐÂÎËÊËÓÑÄÂÐÞ ÐÂÃÎáÆÂÇ-
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ÏÞÇ ÊÂÍÑÐÑÏÇÓÐÑÔÕË ÍËÐÇÕËÍË Ô ÖÚÇÕÑÏ ÄÎËâÐËâ ÂÔÔÑÙËÂÙËË
ÏÑÎÇÍÖÎ ÓÇÂÅÇÐÕÑÄ ÐÂ ÓÇÂÍÙËÑÐÐÖá ÔÒÑÔÑÃÐÑÔÕß ÒÑÔÎÇÆ-
ÐËØ.124, 125 ±ÓË àÕÑÏ ÒÓÇÆÒÑÎÂÅÂÎË ÐÂÎËÚËÇ ÓÂÄÐÑÄÇÔËâ ÍÑÐ-
ÙÇÐÕÓÂÙËÌ ÏÑÐÑÏÇÓÂ Ë ÂÔÔÑÙËÂÕÂ. £ ÓÇÊÖÎßÕÂÕÇ ÏÑÆÇÎËÓÑÄÂ-
ÐËâ ÂÐÂÎËÕËÚÇÔÍË ÖÔÕÂÐÑÄÎÇÐÑ, ÚÕÑ ÊÂÄËÔËÏÑÔÕË ÐÂÃÎáÆÂÇ-
ÏÑÌ ÍÑÐÔÕÂÐÕÞ ÔÍÑÓÑÔÕË ÑÕ ÍÑÐÔÕÂÐÕ ÔÍÑÓÑÔÕË àÎÇÏÇÐÕÂÓÐÞØ
ÔÕÂÆËÌ ÒÓÑÙÇÔÔÂ, ÍÑÐÔÕÂÐÕÞ ÓÂÄÐÑÄÇÔËâ ÏÇÉÆÖ ÂÔÔÑÙËÂÕÂÏË
Ë ÐÇÂÔÔÑÙËËÓÑÄÂÐÐÞÏË ÏÑÎÇÍÖÎÂÏË, ÍÑÐÙÇÐÕÓÂÙËÌ ÓÇÂÅÇÐ-
ÕÑÄ Ë ÓÂÔÕÄÑÓËÕÇÎâ, Â ÕÂÍÉÇ ÅÎÖÃËÐÞ ÒÓÇÄÓÂÜÇÐËâ ËÏÇáÕ
ÐÇÎËÐÇÌÐÞÌ ØÂÓÂÍÕÇÓ.¯ÂÃÎáÆÂÇÏÂâ ÍÑÐÔÕÂÐÕÂ ÔÍÑÓÑÔÕË (kef)
ÏÑÉÇÕ ÔÖÜÇÔÕÄÇÐÐÑ ÑÕÎËÚÂÕßÔâ ÑÕ ËÔÕËÐÐÞØ ÍÑÐÔÕÂÐÕ
ÔÍÑÓÑÔÕË (kn) àÎÇÏÇÐÕÂÓÐÞØ ÔÕÂÆËÌ ÓÇÂÍÙËË Ô ÖÚÂÔÕËÇÏ ÏÑÐÑ-
ÏÇÓÂ A1 (A1? ÒÓÑÆÖÍÕ) Ë ÆËÏÇÓÂ A2 (A2?A1+ÒÓÑÆÖÍÕ),
ÍÑÐÙÇÐÕÓÂÙËË ÍÑÕÑÓÞØ ÔÄâÊÂÐÞ ÓÂÄÐÑÄÇÔËÇÏ (A1>A2) Ô

ÍÑÐÔÕÂÐÕÑÌ ÓÂÄÐÑÄÇÔËâ K (ÓËÔ. 5). °ÔÐÑÄÐÞÏË ×ÂÍÕÑÓÂÏË,
ÑÒÓÇÆÇÎâáÜËÏË ÍËÐÇÕËÚÇÔÍËÇ ÊÂÍÑÐÑÏÇÓÐÑÔÕË ÓÇÂÍÙËË,
âÄÎâáÕÔâ ÕËÒ ÂÔÔÑÙËÂÕÂ (ÂÄÕÑÂÔÔÑÙËÂÕ, ÅÇÕÇÓÑÂÔÔÑÙËÂÕ) Ë
ÍÑÎËÚÇÔÕÄÑ ÄËÆÑÄ ÂÔÔÑÙËÂÕÑÄ. ´ÇÏÒÇÓÂÕÖÓÐÂâ ÊÂÄËÔËÏÑÔÕß
ÐÂÃÎáÆÂÇÏÑÌ ÍÑÐÔÕÂÐÕÞ ÔÍÑÓÑÔÕË ÑÒËÔÞÄÂÇÕÔâ ÃÑÎÇÇ ÔÎÑÉ-
ÐÑÌ ÊÂÄËÔËÏÑÔÕßá, ÚÇÏ ÖÓÂÄÐÇÐËÇ ¡ÓÓÇÐËÖÔÂ. ¿ÕÑ ÊÂÍÎáÚÇ-
ÐËÇ ÔÖÜÇÔÕÄÇÐÐÑ, ÇÔÎË ÒÓËØÑÆËÕÔâ ÒÓËÃÇÅÂÕß Í ÆÂÎÇÍÑÌ
àÍÔÕÓÂÒÑÎâÙËË ÆÂÐÐÞØ àÍÔÒÇÓËÏÇÐÕÂ. ±ÓË ÐÂÎËÚËË Ä ÓÇÂÍ-
ÙËÑÐÐÑÌ ÔÓÇÆÇ ÒÑÏËÏÑ ÏÑÐÑÏÇÓÑÄ ÆÄÖØ ÕËÒÑÄ ÂÔÔÑÙËÂÕÑÄ
(ÐÂÒÓËÏÇÓ, ÆËÏÇÓÑÄ Ë ÕÇÕÓÂÏÇÓÑÄ) ÄÑÊÏÑÉÇÐ àÍÔÕÓÇÏÂÎßÐÞÌ
ØÂÓÂÍÕÇÓ àÕÑÌ ÊÂÄËÔËÏÑÔÕË.

±ÓÇÆÎÑÉÇÐÐÞÌ ÒÑÆØÑÆ ÒÑÊÄÑÎâÇÕ ÑÒÓÇÆÇÎâÕß ÊÐÂÚÇÐËâ
ÍÑÐÔÕÂÐÕ ÔÍÑÓÑÔÕË àÎÇÏÇÐÕÂÓÐÞØ ÔÕÂÆËÌ, ÍÂÍ ÆÎâ ÐÇÂÔÔÑÙËË-
ÓÑÄÂÐÐÞØ ÏÑÎÇÍÖÎ, ÕÂÍ Ë ÆÎâ ÂÔÔÑÙËÂÕÑÄ, ÚÕÑ ÄÂÉÐÑ ÆÎâ
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×ÑÓÏÞ 3(5)-ÐËÕÓÑ-1,2,4-ÕÓËÂÊÑÎÂ.
¯ÂÚÂÎßÐÂâ ÔÕÂÆËâ ì ÅÑÏÑÎËÕËÚÇÔÍËÌ ÑÕÓÞÄ ÅËÆÓÑÍÔËÎßÐÑÅÑ ÓÂÆËÍÂÎÂ (ÍÂÐÂÎ I).72 M ì ÏÑÎÇÍÖÎÂ, R ì ÓÂÆËÍÂÎ, X ì ÍÑÐÆÇÐÔËÓÑ-
ÄÂÐÐÞÌ ÑÔÕÂÕÑÍ. ¿ÍÔÒÇÓËÏÇÐÕÂÎßÐÑ ÊÂÓÇÅËÔÕÓËÓÑÄÂÐÐÞÇ ÒÓÑÆÖÍÕÞ ÓÂÔÒÂÆÂ ÄÞÆÇÎÇÐÞ ÒÑÎÖÉËÓÐÞÏ ÛÓË×ÕÑÏ.
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ÄÞâÔÐÇÐËâ ÔÄâÊË ÓÇÂÍÙËÑÐÐÑÌ ÔÒÑÔÑÃÐÑÔÕË Ô ÂÅÓÇÅÂÕÐÞÏ
ÔÑÔÕÑâÐËÇÏ ££.

V. ®ÂÕÇÏÂÕËÚÇÔÍÑÇ ÏÑÆÇÎËÓÑÄÂÐËÇ
ÒÓÇÄÓÂÜÇÐËÌ ÄÊÓÞÄÚÂÕÞØ ÄÇÜÇÔÕÄ
ÒÓË ÅÑÓÇÐËË Ë ÆÇÕÑÐÂÙËË

¤ÑÓÇÐËÇ Ë ÆÇÕÑÐÂÙËâ ££ ì ÔÎÑÉÐÞÇ ×ËÊËÍÑ-ØËÏËÚÇÔÍËÇ
ÒÓÑÙÇÔÔÞ, ÄÍÎáÚÂáÜËÇ ÒÑÏËÏÑ ÏÐÑÅÑÔÕÂÆËÌÐÞØ ØËÏËÚÇ-
ÔÍËØ ÓÇÂÍÙËÌ ×ËÊËÚÇÔÍËÇ ÒÓÑÙÇÔÔÞ: ÕÇÒÎÑ- Ë ÏÂÔÔÑÒÇÓÇÐÑÔ,
×ÂÊÑÄÞÇ ÒÇÓÇØÑÆÞ, ÆÇ×ÑÓÏËÓÑÄÂÐËÇ Ë ÓÂÊÓÖÛÇÐËÇ ££.
£ ÙÇÎÑÏ ÒÓÑÃÎÇÏÂ ÏÂÕÇÏÂÕËÚÇÔÍÑÅÑ ÏÑÆÇÎËÓÑÄÂÐËâ ÅÑÓÇÐËâ
Ë ÆÇÕÑÐÂÙËË ££ ÄÞØÑÆËÕ ÊÂ ÓÂÏÍË ÐÂÔÕÑâÜÇÅÑ ÑÃÊÑÓÂ Ë
ÄÔÎÇÆÔÕÄËÇ ÑÃÛËÓÐÑÔÕË ÏÂÕÇÓËÂÎÂ ÕÓÇÃÖÇÕ ÑÕÆÇÎßÐÑÅÑ ÓÂÔ-
ÔÏÑÕÓÇÐËâ, ÒÑàÕÑÏÖ ÑÔÕÂÐÑÄËÏÔâ ÕÑÎßÍÑ ÐÂ ÕÇØ ÂÔÒÇÍÕÂØ àÕÑÌ
ÒÓÑÃÎÇÏÞ, ÍÑÕÑÓÞÇ ÐÇÒÑÔÓÇÆÔÕÄÇÐÐÑ ÔÄâÊÂÐÞ Ô ÄÎËâÐËÇÏ
ÔÎÑÉÐÑÅÑ ØÂÓÂÍÕÇÓÂ ÍËÐÇÕËÍË Ë ÏÇØÂÐËÊÏÂ ÓÂÊÎÑÉÇÐËâ ££
ÐÂ ÊÂÍÑÐÑÏÇÓÐÑÔÕË ÅÑÓÇÐËâ Ë ÆÇÕÑÐÂÙËË.

1. ®ÂÕÇÏÂÕËÚÇÔÍÑÇ ÏÑÆÇÎËÓÑÄÂÐËÇ ÒÓÇÄÓÂÜÇÐËÌ
ÄÊÓÞÄÚÂÕÞØ ÄÇÜÇÔÕÄ ÒÓË ÅÑÓÇÐËË

¡ÐÂÎËÊ ÓÇÊÖÎßÕÂÕÑÄ ÓÂÃÑÕ ÒÑ ÏÂÕÇÏÂÕËÚÇÔÍÑÏÖ ÏÑÆÇÎËÓÑÄÂ-
ÐËá ÅÑÓÇÐËâ ££ ÒÑÍÂÊÂÎ, ÚÕÑ ÏÑÆÇÎß ©ÇÎßÆÑÄËÚÂ, Ä ÔÑÑÕÄÇÕ-
ÔÕÄËË Ô ÍÑÕÑÓÑÌ ÒÓÇÆÒÑÎÂÅÂÇÕÔâ ÑÆÐÑÔÕÂÆËÌÐÑÔÕß ÍËÐÇÕËÍË
ÓÇÂÍÙËË Ë ÒÑÆÑÃËÇ ÒÑÎÇÌ ÕÇÏÒÇÓÂÕÖÓ Ë ÍÑÐÙÇÐÕÓÂÙËÌ, ÐÇ
ÔÒÑÔÑÃÐÂ ÑÕÓÂÊËÕß ÑÔÑÃÇÐÐÑÔÕË ÒÓÑÙÇÔÔÂ, ÑÃÖÔÎÑÄÎÇÐÐÞÇ
ÔÎÑÉÐÑÔÕßá ÏÇØÂÐËÊÏÂ ÓÂÊÎÑÉÇÐËâ ££.126 ¢ÑÎÇÇ ÕÑÅÑ, Ä
ÒÑÔÎÇÆÐËÇ ÅÑÆÞ ÒÓË ÏÂÕÇÏÂÕËÚÇÔÍÑÏ ÏÑÆÇÎËÓÑÄÂÐËË ÅÑÓÇ-
ÐËâ ££ ÒÓÑËÔØÑÆËÕ ÒÇÓÇØÑÆ ÑÕ ÏÑÆÇÎÇÌ, ÑÔÐÑÄÂÐÐÞØ ÐÂ
ÍËÐÇÕËÍÇ Ô ÐÇÃÑÎßÛËÏ ÚËÔÎÑÏ ÃÓÖÕÕÑ-ÔÕÂÆËÌ, Í ÏÐÑÅÑ×ÂÊ-
ÐÞÏ ÏÑÆÇÎâÏ Ô ÆÇÕÂÎßÐÞÏË ÍËÐÇÕËÚÇÔÍËÏË ÏÇØÂÐËÊ-
ÏÂÏË.4, 126 ±ÓÇÆÒÑÎÂÅÂÇÕÔâ, ÚÕÑ Ä ÒÇÓÔÒÇÍÕËÄÇ ÒÑÎÐÂâ
ÏÑÆÇÎß ÅÑÓÇÐËâ ÆÑÎÉÐÂ ÒÑÊÄÑÎËÕß ËÔÔÎÇÆÑÄÂÕß ÐÇ ÕÑÎßÍÑ
ËÊÏÇÐÇÐËÇ ÔÍÑÓÑÔÕË ÅÑÓÇÐËâ, ÐÑ Ë ÆÓÖÅËÇ ØÂÓÂÍÕÇÓËÔÕËÍË,
ÕÂÍËÇ ÍÂÍ ÒÓÑÔÕÓÂÐÔÕÄÇÐÐÑ-ÄÓÇÏÇÐÐÞ'Ç ÓÂÔÒÓÇÆÇÎÇÐËâ àÐÇÓ-
ÅÑÄÞÆÇÎÇÐËâ, ÍÑÐÙÇÐÕÓÂÙËÌ ËÔØÑÆÐÞØ ÓÇÂÅÇÐÕÑÄ, ËÐÕÇÓÏÇ-
ÆËÂÕÑÄ, ÍÑÐÇÚÐÞØ ÒÓÑÆÖÍÕÑÄ Ë Õ.Ò.

¢ÑÎßÛËÐÔÕÄÑ ÏÑÆÇÎÇÌ ÅÑÓÇÐËâ ££ Ô ÆÇÕÂÎßÐÞÏË ÍËÐÇÕË-
ÚÇÔÍËÏË ÏÇØÂÐËÊÏÂÏË ÑÒËÔÞÄÂáÕ ÒÓÑÙÇÔÔ ÅÑÓÇÐËâ ££ Ä
ÑÆÐÑÏÇÓÐÑÏ ÔÕÂÙËÑÐÂÓÐÑÏ ÒÓËÃÎËÉÇÐËË.4, 126 ±ÓË ÏÑÆÇÎË-
ÓÑÄÂÐËË ÔÕÓÖÍÕÖÓÞ ÒÎÂÏÇÐË ÆÎâ ÍÑÏÒÎÇÍÔÂ ÐËÕÓÑ×ÑÓÏÂ Ô
ÅËÆÓÂÊËÐÑÏ ì ÐËÕÓÑ×ÑÓÏÂÕÂ ÅËÆÓÂÊËÐÂ ì ÖÚËÕÞÄÂÎË 47

ÍÑÏÒÑÐÇÐÕÑÄ Ë 283 àÎÇÏÇÐÕÂÓÐÞÇ ÔÕÂÆËË,127 ÆÎâ ÑÍÕÑÅÇÐÂ ì
45 ÍÑÏÒÑÐÇÐÕÑÄ Ë 232 ÔÕÂÆËË, ÆÎâ ÐËÕÓÑÅÎËÙÇÓËÐÂì 35 ÍÑÏ-
ÒÑÐÇÐÕÑÄ Ë 178 ÔÕÂÆËÌ, ÆÎâ ÒÇÓØÎÑÓÂÕÂ ÂÏÏÑÐËâ ì 33 ÍÑÏ-
ÒÑÐÇÐÕÂ Ë 179 ÔÕÂÆËÌ, Â ÆÎâ ÆËÐËÕÓÂÏËÆÂ ÂÏÏÑÐËâ ì
33 ÍÑÏÒÑÐÇÐÕÂ Ë 180 ÔÕÂÆËÌ.4 ªÔÒÑÎßÊÖÇÏÞÇ ÏÇØÂÐËÊÏÞ
ÓÇÂÍÙËÌ ÆÎâ ÅÂÊÑÄÑÌ ×ÂÊÞ ÆÑÔÕÂÕÑÚÐÑ ÒÑÎÐÑ ÑÒËÔÞÄÂáÕ
ÅÑÓÇÐËÇÏÐÑÅËØ ££.·ËÏËÚÇÔÍËÇ ÓÇÂÍÙËË Ä ÍÑÐÆÇÐÔËÓÑÄÂÐÐÑÌ
×ÂÊÇ ËÊ-ÊÂ ÐÇÆÑÔÕÂÕÍÂ àÍÔÒÇÓËÏÇÐÕÂÎßÐÞØ ÆÂÐÐÞØ ÒÓÇÆÔÕÂÄ-
ÎÇÐÞ ÕÑÎßÍÑ ÐÇÔÍÑÎßÍËÏË ÅÎÑÃÂÎßÐÞÏË ÔÕÂÆËâÏË, ÐÑ ÒÑÎÂ-
ÅÂáÕ, ÚÕÑ àÕÑ ÑÕÐÑÔËÕÇÎßÐÑ ÔÎÂÃÑ ÄÎËâÇÕ ÐÂ ÓÇÊÖÎßÕÂÕÞ
ÏÂÕÇÏÂÕËÚÇÔÍÑÅÑ ÏÑÆÇÎËÓÑÄÂÐËâ, ÒÑÔÍÑÎßÍÖ ÃÑÎßÛÂâ ÚÂÔÕß
ÕÇÒÎÂ ÄÞÆÇÎâÇÕÔâ Ä ÅÂÊÑÄÑÌ ×ÂÊÇ.4 ±ÓÇÆÎÑÉÇÐÐÞÇ ÏÇØÂÐËÊÏÞ
ØËÏËÚÇÔÍËØ ÓÇÂÍÙËÌ ÒÓË ÅÑÓÇÐËË ÅÇÍÔÑÅÇÐÂ, ÑÍÕÑÅÇÐÂ, ÐËÕÓÑ-
ÅÎËÙÇÓËÐÂ, ÒÇÓØÎÑÓÂÕÂ ÂÏÏÑÐËâ Ë ÓâÆÂ ÆÓÖÅËØ££ ÒÑÊÄÑÎâáÕ
ÓÂÔÔÚËÕÞÄÂÕß ÔÍÑÓÑÔÕË ÅÑÓÇÐËâ, ÒÓÑ×ËÎË ÕÇÏÒÇÓÂÕÖÓ Ë ÍÑÐ-
ÙÇÐÕÓÂÙËÌ ÓÇÂÅÇÐÕÑÄ, ËÐÕÇÓÏÇÆËÂÕÑÄ Ë ÍÑÐÇÚÐÞØ ÒÓÑÆÖÍÕÑÄ Ä
ÒÎÂÏÇÐË ÒÓË ÄÂÓËÂÙËË ÆÂÄÎÇÐËâ.4

°ÆÐÂÍÑ ÔÎÇÆÖÇÕ ÊÂÏÇÕËÕß, ÚÕÑ ÒÓË àÕÑÏ ÄÔÇ ÉÇ ÐÂÃÎáÆÂ-
ÇÕÔâ âÄÐÑÇ ÍÂÚÇÔÕÄÇÐÐÑÇ ÓÂÊÎËÚËÇ ÓÂÔÚÇÕÐÞØ Ë àÍÔÒÇÓËÏÇÐ-
ÕÂÎßÐÞØ ÓÂÔÒÓÇÆÇÎÇÐËÌ ÍÑÐÙÇÐÕÓÂÙËÌ ËÐÕÇÓÏÇÆËÂÕÑÄ Ä
ÄÑÎÐÇ ÅÑÓÇÐËâ. ¯ÂÒÓËÏÇÓ, Ä ÓÂÃÑÕÇ 127 ÒÓËÄÇÆÇÐÞ ÓÇÊÖÎßÕÂÕÞ
ÏÑÆÇÎËÓÑÄÂÐËâ ÅÑÓÇÐËâ ÐËÕÓÑ×ÑÓÏÂÕÂ ÅËÆÓÂÊËÐÂ, ÒÑÎÖÚÇÐ-
ÐÞÇ Ä ÒÓÇÆÒÑÎÑÉÇÐËË, ÚÕÑ ÐÂ ÐÂÚÂÎßÐÑÌ ÔÕÂÆËË ÒÓÑËÔØÑÆËÕ
ÆËÔÔÑÙËÂÕËÄÐÞÌ ÒÓÑÙÇÔÔ ËÔÒÂÓÇÐËâ ÆÂÐÐÑÅÑ ÔÑÇÆËÐÇÐËâ Ô
ÑÃÓÂÊÑÄÂÐËÇÏ ÅËÆÓÂÊËÐÂ Ë ÐËÕÓÑ×ÑÓÏÂ. ±ÓÑÂÐÂÎËÊËÓÑÄÂÐÞ
ÎËÛß ÏÑÐÑÏÑÎÇÍÖÎâÓÐÞÇ ÍÂÐÂÎÞ ÓÂÊÎÑÉÇÐËâ ÐËÕÓÑ×ÑÓÏÂ,
ÒÓËÚÇÏ ÒÓÇÆÒÑÎÂÅÂÎË, ÚÕÑ ÒÓË ÓÂÊÎÑÉÇÐËË ÍÑÐÕÓÑÎËÓÖáÜÇÌ
ÔÕÂÆËÇÌ âÄÎâÇÕÔâ ÑÕÜÇÒÎÇÐËÇ NO2 ÑÕ ÐËÕÓÑ×ÑÓÏÂ ËÎË ÑÕ ÇÅÑ
ËÊÑÏÇÓÂ C(NO2)2N(O)OH. ³ÖÜÇÔÕÄÇÐÐÑÇ ÍÂÚÇÔÕÄÇÐÐÑÇ
ÓÂÊÎËÚËÇ àÍÔÒÇÓËÏÇÐÕÂÎßÐÞØ Ë ÓÂÔÚÇÕÐÞØ ÆÂÐÐÞØ (ÓËÔ. 6),
ÒÑ-ÄËÆËÏÑÏÖ, ÔÄËÆÇÕÇÎßÔÕÄÖÇÕ Ñ ÕÑÏ, ÚÕÑ ÏÇØÂÐËÊÏ Ë ÍËÐÇ-
ÕËÚÇÔÍËÇ ÒÂÓÂÏÇÕÓÞ ÓÂÊÎÑÉÇÐËâ ÓÂÔÔÏÂÕÓËÄÂÇÏÑÅÑ ££ ÐÖÉ-
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(4 ë 6).124, 125
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²ËÔ. 6. ²ÂÔÒÓÇÆÇÎÇÐËÇ CN (a) Ë NH (b) Ä ÒÎÂÏÇÐË ÐËÕÓÑ×ÑÓÏÂÕÂ
ÅËÆÓÂÊËÐÂ.127

¥ÂÄÎÇÐËÇ 10 ®±Â, ÕÇÏÒÇÓÂÕÖÓÂ ÒÑÄÇÓØÐÑÔÕË 623K. ´ÑÚÍË ì
àÍÔÒÇÓËÏÇÐÕ, ÍÓËÄÞÇ ì ÓÂÔÚÇÕ; pi Ë p ì ÒÂÓÙËÂÎßÐÑÇ Ë ÑÃÜÇÇ
ÆÂÄÎÇÐËÇ ÔÑÑÕÄÇÕÔÕÄÇÐÐÑ.
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ÆÂáÕÔâ Ä ÖÕÑÚÐÇÐËË. £ ÚÂÔÕÐÑÔÕË, ÐÂÎËÚËÇ ÑÔÙËÎÎâÙËÌ ÐÂ
àÍÔÒÇÓËÏÇÐÕÂÎßÐÞØ ÓÂÔÒÓÇÆÇÎÇÐËâØ ÍÑÐÙÇÐÕÓÂÙËÌ ËÐÕÇÓÏÇ-
ÆËÂÕÑÄ ÏÑÉÐÑ ÑÃÝâÔÐËÕß ÑÃÓÂÊÑÄÂÐËÇÏ ÄÓÇÏÇÐÐÞ'Ø ÆËÔÔËÒÂ-
ÕËÄÐÞØ ÔÕÓÖÍÕÖÓ.

±ÓË àÍÔÒÇÓËÏÇÐÕÂÎßÐÑÏ ËÊÖÚÇÐËË ÅÑÓÇÐËâ ÓâÆÂ ££ Ë
ÏÑÆÇÎßÐÞØ ÕÑÒÎËÄ (ÐÂÒÓËÏÇÓ, ÔËÔÕÇÏÞ ÅÇÍÔÑÅÇÐ ë ÒÑÎËÏÇÓ
ÅÎËÙËÆËÎÂÊËÆÂ) ÕÂÍÉÇ ÑÕÏÇÚÇÐÞ ØÂÑÕËÚÇÔÍËÇ ËÎË ÒÇÓËÑÆËÚÇ-
ÔÍËÇ ÍÑÎÇÃÂÐËâ ÕÇÏÒÇÓÂÕÖÓÞ Ë ÐÂÎËÚËÇ ÖÚÂÔÕÍÂ Ô ÕÇÏÒÇÓÂÕÖ-
ÓÑÌ, ÒÓÇÄÞÛÂáÜÇÌ ÂÆËÂÃÂÕËÚÇÔÍÖá ÕÇÏÒÇÓÂÕÖÓÖ ÒÎÂ-
ÏÇÐË.128, 129 ¡ÄÕÑÓÞ àÕËØ ÓÂÃÑÕ ÒÑÎÂÅÂáÕ, ÚÕÑ ÐÂÃÎáÆÂÇÏÞÇ
âÄÎÇÐËâ ÄÞÊÞÄÂáÕÔâ ÔÎÖÚÂÌÐÞÏË ÒÓËÚËÐÂÏË ì ÕÂÍËÏË, ÍÂÍ
ËÊÏÇÐÇÐËÇ ÎÑÍÂÎßÐÑÅÑ ÔÑÑÕÐÑÛÇÐËâ ÏÇÉÆÖ ÑÍËÔÎËÕÇÎÇÏ Ë
ÅÑÓáÚËÏ, ÐÇÑÆÐÑÓÑÆÐÑÔÕß ÒÑÄÇÓØÐÑÔÕË ÅÑÓÇÐËâ, ÑÃÓÂÊÑÄÂ-
ÐËÇ ÅÂÊÑÄÞØ ÒÖÊÞÓßÍÑÄ. ²ÇÅÖÎâÓÐÞÌ ØÂÓÂÍÕÇÓ ÑÔÙËÎÎâÙËÌ,
ÐÂÃÎáÆÂÇÏÞØ ÐÂ ÓÂÔÒÓÇÆÇÎÇÐËâØ ÕÇÏÒÇÓÂÕÖÓÞ (ÓËÔ. 7), ÒÓÇÆ-
ÔÕÂÄÎâáÜËØ ÔÑÃÑÌ ÒÓÑÔÕÓÂÐÔÕÄÇÐÐÖá ÓÂÊÄÇÓÕÍÖ ÄÓÇÏÇÐÐÞ'Ø
ÑÔÙËÎÎâÙËÌ, ÒÑÊÄÑÎâÇÕ ÒÓÇÆÒÑÎÑÉËÕß, ÚÕÑ ÑÐË ÑÃÖÔÎÑÄÎÇÐÞ
ÕÇÏË ÉÇ ÒÓËÚËÐÂÏË, ÚÕÑ Ë ÑÔÙËÎÎâÙËË ÍÑÐÙÇÐÕÓÂÙËÌ ËÐÕÇÓ-
ÏÇÆËÂÕÑÄ. ±ÑÆÓÑÃÐÑ ÒÓËÚËÐÞ ÒÓÇÄÞÛÇÐËâ ÏÂÍÔËÏÂÎßÐÑÌ
ÕÇÏÒÇÓÂÕÖÓÞ ÄÑ ×ÓÑÐÕÇ ÅÑÓÇÐËâ ÐÂÆ ÂÆËÂÃÂÕËÚÇÔÍÑÌ ÓÂÄÐÑ-
ÄÇÔÐÑÌ ÕÇÏÒÇÓÂÕÖÓÑÌ ËÊÖÚÇÐÞ ÐÂ ÒÓËÏÇÓÇ ÐËÊÍÑÕÇÏÒÇÓÂÕÖÓ-
ÐÑÅÑ ÒÎÂÏÇÐË Ä ÃÑÅÂÕÞØ ÖÅÎÇÄÑÆÑÓÑÆÐÑ-ÄÑÊÆÖÛÐÞØ ÔÏÇ-
ÔâØ.130 ë 132 ±ÑÍÂÊÂÐÑ,132 ÚÕÑ ÒÓËÓÑÆÂ àÕÑÅÑ âÄÎÇÐËâ ÊÂÍÎá-
ÚÂÇÕÔâ Ä ÑÃÓÂÊÑÄÂÐËË ÒÓÑÏÇÉÖÕÑÚÐÑÅÑ ÒÓÑÆÖÍÕÂ (ÂÕÑÏÂÓ-
ÐÑÅÑ ÄÑÆÑÓÑÆÂ), ÍÑÕÑÓÞÌ ËÊ ÊÑÐÞ, ÐÇ ÔÑÆÇÓÉÂÜÇÌ
ÍËÔÎÑÓÑÆÂ, ÆË××ÖÐÆËÓÖÇÕ Ä ÑÍËÔÎËÕÇÎßÐÖá ÊÑÐÖ ÒÎÂÏÇÐË,
ÅÆÇ ÑÍËÔÎâÇÕÔâ ÃÞÔÕÓÇÇ, ÚÇÏ ËÔØÑÆÐÞÌ ÖÅÎÇÄÑÆÑÓÑÆ. °ÕÏÇ-
ÕËÏ, ÚÕÑ Ô ÒÑÏÑÜßá ÅËÃÓËÆÐÑÅÑ ÏÇÕÑÆÂ DFT ÒÓÑÄÑÆËÕÔâ
ÆÇÕÂÎßÐÑÇ ËÔÔÎÇÆÑÄÂÐËÇ ÏÇØÂÐËÊÏÂ ØËÏËÚÇÔÍËØ ÓÇÂÍÙËÌ ÒÓË
ÅÑÓÇÐËË ÔÏÇÔÇÌ ÍËÔÎÑÓÑÆÂ Ô ÖÅÎÇÄÑÆÑÓÑÆÂÏË Ô ÖÚÇÕÑÏ ÓÂÊ-
ÄÇÕÄÎÇÐËâ ÙÇÒÇÌ.133

£ ÒÑÎßÊÖ ÒÓÇÆÒÑÎÑÉÇÐËâ Ñ ÔÄâÊË ÕÇÏÒÇÓÂÕÖÓÐÞØ Ë ÍÑÐ-
ÙÇÐÕÓÂÙËÑÐÐÞØ ÑÔÙËÎÎâÙËÌ Ô ÍËÐÇÕËÍÑÌ Ë ÔÎÑÉÐÞÏÏÇØÂÐËÊ-
ÏÑÏ ØËÏËÚÇÔÍÑÌ ÓÇÂÍÙËË ÓÂÊÎÑÉÇÐËâ, ÒÑ-ÄËÆËÏÑÏÖ,
ÔÄËÆÇÕÇÎßÔÕÄÖáÕ ÕÂÍÉÇ ÓÇÊÖÎßÕÂÕÞ àÍÔÒÇÓËÏÇÐÕÂÎßÐÞØ
ÓÂÃÑÕ ÒÑ ÂÍÖÔÕËÚÇÔÍÑÏÖ ÄÑÊÆÇÌÔÕÄËá ÐÂ ÔÍÑÓÑÔÕß ÅÑÓÇÐËâ.
µÔÕÂÐÑÄÎÇÐÑ, ÚÕÑ ÕÂÍÑÇ ÄÑÊÆÇÌÔÕÄËÇ ÒÓËÄÑÆËÕ Í ÖÔÍÑÓÇÐËá
ÅÑÓÇÐËâ, ÒÓËÚÇÏ ÂÍÖÔÕËÚÇÔÍËÌ ÓÇÊÑÐÂÐÔ ÄÞÓÂÉÇÐ ÆÑÄÑÎßÐÑ
ÚÇÕÍÑ. £ ÕÇÑÓÇÕËÚÇÔÍËØ ÓÂÃÑÕÂØ ÒÑÍÂÊÂÐÑ, ÚÕÑ ÂÏÒÎËÕÖÆÂ
ËÊÏÇÐÇÐËâ ÔÍÑÓÑÔÕË ÅÑÓÇÐËâ ÒÑÓÑØÂ ÓÇÊÑÐÂÐÔÐÞÏ ÑÃÓÂÊÑÏ
ÊÂÄËÔËÕ ÑÕ ÚÂÔÕÑÕÞ ËÊÏÇÐÇÐËâ ÆÂÄÎÇÐËâ.134 ë 136 ªÔÒÑÎßÊÖÇ-
ÏÂâ Ä ÖÍÂÊÂÐÐÞØ ÓÂÃÑÕÂØ ÏÑÆÇÎß ÑÔÐÑÄÂÐÂ ÐÂ ÒÑÔÕÖÎÂÕÇ, ÚÕÑ
ÅÑÓâÜËÌ ÔÎÑÌ ÒÓÇÆÔÕÂÄÎâÇÕ ÔÑÃÑÌ ÍÑÎÇÃÂÕÇÎßÐÖá ÔËÔÕÇÏÖ Ô
ÑÒÓÇÆÇÎÇÐÐÑÌ ÔÑÃÔÕÄÇÐÐÑÌ ÚÂÔÕÑÕÑÌ, Â ÄÐÇÛÐÇÇ ÄÑÊÆÇÌÔÕÄËÇ Ô
ÚÂÔÕÑÕÑÌ, ÃÎËÊÍÑÌ Í ÔÑÃÔÕÄÇÐÐÑÌ ÚÂÔÕÑÕÇ, ÒÓËÄÑÆËÕ Í ÓÇÊÑ-

ÐÂÐÔÖ. ®ÑÆÇÎß ËÏÇÇÕ ×ÇÐÑÏÇÐÑÎÑÅËÚÇÔÍËÌ ØÂÓÂÍÕÇÓ, ÒÑ-
ÔÍÑÎßÍÖ ×ËÊËÍÑ-ØËÏËÚÇÔÍÂâ ÒÓËÓÑÆÂ ÑÔÙËÎÎâÙËÌ ÐÇ
ÖÍÂÊÞÄÂÇÕÔâ. ³ÑÅÎÂÔÐÑ ÔÑÄÓÇÏÇÐÐÑÌ ÕÇÑÓËË ÔÎÑÉÐÞØ ØËÏË-
ÚÇÔÍËØ ÒÓÑÙÇÔÔÑÄ, ÔÑÃÔÕÄÇÐÐÂâ ÚÂÔÕÑÕÂ ÍÑÎÇÃÂÐËÌ ÅÑÓâÜÇÅÑ
ÔÎÑâ ÊÂÄËÔËÕ ÑÕ ÍËÐÇÕËÍË Ë ÏÇØÂÐËÊÏÂ ÓÇÂÍÙËË.119

´ÂÍËÏ ÑÃÓÂÊÑÏ, ÒÑÎÐÑÅÑ ÑÒËÔÂÐËâ ÅÑÓÇÐËâ ££ ÒÑÍÂ ÐÇÕ,
ÒÑÔÍÑÎßÍÖ ÍËÐÇÕËÍÂ Ë ÏÇØÂÐËÊÏÞ ÓÇÂÍÙËÌ ÓÂÊÎÑÉÇÐËâ ÐÇÆÑ-
ÔÕÂÕÑÚÐÑ ËÊÖÚÇÐÞ ÐÇ ÕÑÎßÍÑ Ä ÍÑÐÆÇÐÔËÓÑÄÂÐÐÑÌ, ÐÑ Ë Ä
ÅÂÊÑÄÑÌ ×ÂÊÇ. ªÔÕÑÚÐËÍÑÏ ÄÂÉÐÑÌ ËÐ×ÑÓÏÂÙËË Ñ ÏÇØÂÐËÊÏÇ
Ë ÍËÐÇÕËÍÇ ÓÂÊÎÑÉÇÐËâ ££ Ä ÖÔÎÑÄËâØ ÅÑÓÇÐËâ ÏÑÉÇÕ ÔÕÂÕß
ÔÑÚÇÕÂÐËÇ àÍÔÒÇÓËÏÇÐÕÂÎßÐÑÅÑ Ë ÕÇÑÓÇÕËÚÇÔÍÑÅÑ ÒÑÆØÑÆÑÄ Í
ËÊÖÚÇÐËá ÐÇÔÕÂÙËÑÐÂÓÐÑÅÑ ÅÑÓÇÐËâ.126

2. ®ÂÕÇÏÂÕËÚÇÔÍÑÇ ÏÑÆÇÎËÓÑÄÂÐËÇ ÒÓÇÄÓÂÜÇÐËÌ
ÄÊÓÞÄÚÂÕÞØ ÄÇÜÇÔÕÄ ÒÓË ÆÇÕÑÐÂÙËË

ªÊÖÚÇÐËÇ ÓÇÂÍÙËÌ, ËÐËÙËËÓÖÇÏÞØ ÖÆÂÓÐÞÏ ÄÑÊÆÇÌÔÕÄËÇÏ ÐÂ
££, ÒÑÊÄÑÎâÇÕ Ô×ÑÓÏËÓÑÄÂÕß ÒÓÇÆÔÕÂÄÎÇÐËâ Ñ ÒÑÄÇÆÇÐËË
àÕËØ ÔÑÇÆËÐÇÐËÌ ÐÂ ÏÑÎÇÍÖÎâÓÐÑÏ ÖÓÑÄÐÇ ÒÓË àÍÔÕÓÇÏÂÎßÐÑ
ÄÞÔÑÍËØ ÕÇÏÒÇÓÂÕÖÓÂØ Ë ÆÂÄÎÇÐËâØ. ¿ÕÑ ÐÇÑÃØÑÆËÏÑ, Ä ÚÂÔÕ-
ÐÑÔÕË, ÆÎâ ÒÑÐËÏÂÐËâ ÒÓËÓÑÆÞ ÆÇÕÑÐÂÙËË, ÄÞâÔÐÇÐËâ ÏÇØÂ-
ÐËÊÏÂ ÇÇ ÄÑÊÆÇÌÔÕÄËâ ÐÂ ÄÇÜÇÔÕÄÑ ÐÂ ÏÑÎÇÍÖÎâÓÐÑÏ ÖÓÑÄÐÇ Ë
ÆÇÕÂÎßÐÑÅÑ ÑÒËÔÂÐËâ ÍÑÐÄÇÓÔËË ££ Ä ÍÑÐÇÚÐÞÇ ÒÓÑÆÖÍÕÞ.

¥ÇÕÑÐÂÙËá ÏÑÉÐÑ ÓÂÔÔÏÂÕÓËÄÂÕß ÍÂÍ ËÐËÙËËÓÖÇÏÖá
ÖÆÂÓÑÏ ÄÑÎÐÖ ÓÇÂÍÙËË, ÒÓÑØÑÆâÜÖá ÒÑ ÑÃÓÂÊÙÖ ££ ÔÑ ÔÄÇÓØ-
ÊÄÖÍÑÄÑÌ ÔÍÑÓÑÔÕßá. ¶ËÊËÍÂ ÆÇÕÑÐÂÙËË ÑÃÑÔÐÑÄÂÐÂ ÕÇÑÓÇÕË-
ÚÇÔÍË Ë àÍÔÒÇÓËÏÇÐÕÂÎßÐÑ. °ÒËÔÂÐËÇ ÍËÐÇÕËÍË Ë ÏÇØÂÐËÊÏÑÄ
ØËÏËÚÇÔÍËØ ÒÓÇÄÓÂÜÇÐËÌ ££ ÒÓË ÖÆÂÓÐÑÏ ÄÑÊÆÇÌÔÕÄËË, ÒÓË-
ÄÑÆâÜÇÏ Í ÆÇÕÑÐÂÙËË, ÑÕÔÖÕÔÕÄÖÇÕ ËÊ-ÊÂ ÔÖÜÇÔÕÄÇÐÐÞØ àÍÔÒÇ-
ÓËÏÇÐÕÂÎßÐÞØ ÕÓÖÆÐÑÔÕÇÌ Ë ÐÇÑÒÓÇÆÇÎÇÐÐÑÔÕË ÕÇÑÓÇÕËÚÇ-
ÔÍËØ ÒÓÇÆÔÕÂÄÎÇÐËÌ ÑÃ ËÐËÙËËÓÑÄÂÐËË ÓÇÂÍÙËÌ Ä àÕËØ ÖÔÎÑ-
ÄËâØ. °ÔÐÑÄÐÂâ ÕÇÑÓËâ, ÑÃÝâÔÐâáÜÂâ àÍÔÒÇÓËÏÇÐÕÂÎßÐÞÇ
ÆÂÐÐÞÇ ÒÑ ËÐËÙËËÓÑÄÂÐËá ÆÇÕÑÐÂÙËË ÖÆÂÓÑÏ, ËÔØÑÆËÕ ËÊ
ÒÓÇÆÒÑÎÑÉÇÐËâ, ÚÕÑ Ä àÕÑÏ ÒÓÑÙÇÔÔÇ ÄÇÆÖÜÖá ÓÑÎß ËÅÓÂÇÕ
ÏÖÎßÕË×ÑÐÑÐÐÂâ ÐÂÍÂÚÍÂ àÐÇÓÅËË.137, 138 ±ÓÑÙÇÔÔ ÐÂÚËÐÂÇÕÔâ
Ô ÐÂÅÓÇÄÂ ×ÑÐÑÐÑÄ ÄÇÜÇÔÕÄÂ, ÒÓËÐÂÆÎÇÉÂÜËØ ÍÑÐÕËÐÖÖÏÖ
ÐËÊÍÑÚÂÔÕÑÕÐÞØ ÍÑÎÇÃÂÐËÌ ÓÇÛÇÕÍË ÍÓËÔÕÂÎÎÂ ËÎË ÐÑÓÏÂÎß-
ÐÞÏ ÏÑÆÂÏ ÉËÆÍÑÔÕË. ¿ÕË ×ÑÐÑÐÞ ÏÖÎßÕËÒÎÇÕÐÑ ÂÐÐËÅËÎË-
ÓÖáÕ, ÄÑÊÃÖÉÆÂâ ÄÞÔÑÍÑÚÂÔÕÑÕÐÞÇ ÏÑÆÞ ÊÂ ÔÚÇÕ ÄÐÖÕÓË-
ÏÑÎÇÍÖÎâÓÐÑÌ ÒÇÓÇÆÂÚË ÍÑÎÇÃÂÕÇÎßÐÑÌ àÐÇÓÅËË. ±ÇÓÇÆÂÚÂ
ÒÓÑÆÑÎÉÂÇÕÔâ ÆÑ ÕÇØ ÒÑÓ, ÒÑÍÂ Ä ÓÇÂÍÙËÑÐÐÑÏ ÙÇÐÕÓÇ ÏÑÎÇ-
ÍÖÎÞ ÐÇ ÎÑÍÂÎËÊÖÇÕÔâ àÐÇÓÅËâ, ÐÇÑÃØÑÆËÏÂâ ÆÎâ ÓÇÂÍÙËË.
®ÐÑÅËÇ ÕÇÑÓÇÕËÚÇÔÍËÇ ËÔÔÎÇÆÑÄÂÐËâ (ÔÏ., ÐÂÒÓËÏÇÓ,
ÓÂÃÑÕÞ 139 ë 141) ÒÑÔÄâÜÇÐÞ ÏÂÕÇÏÂÕËÚÇÔÍÑÏÖ ÏÑÆÇÎËÓÑÄÂ-
ÐËá ÒÇÓÇÍÂÚÍË ÍÑÎÇÃÂÕÇÎßÐÑÌ àÐÇÓÅËË ÐÑÓÏÂÎßÐÞØ ÏÑÆ ÒÓË-
ÏÇÐËÕÇÎßÐÑ Í ÐËÕÓÑÏÇÕÂÐÖ ì ÄÇÜÇÔÕÄÖ, ÐÂËÃÑÎÇÇ ËÊÖÚÇÐ-
ÐÑÏÖ ÄÔÎÇÆÔÕÄËÇ ÐÇÃÑÎßÛÑÅÑ ÓÂÊÏÇÓÂ ÏÑÎÇÍÖÎÞ.

³ÖÜÇÔÕÄÖáÕ ÕÇÑÓËË, ÂÎßÕÇÓÐÂÕËÄÐÞÇ ×ÑÐÑÐÐÑÌ.
³ÑÅÎÂÔÐÑ ÑÆÐÑÌ ËÊ ÐËØ, ÒÓË ÖÆÂÓÐÑ-ÄÑÎÐÑÄÑÏ ËÐËÙËËÓÑÄÂ-
ÐËË ØËÏËÚÇÔÍÑÌ ÓÇÂÍÙËË ÓÂÊÎÑÉÇÐËâ ÕÄÇÓÆÞØ ££ ÍÎáÚÇÄÞÏ
ÊÄÇÐÑÏ Ä ÕÄÇÓÆÑÕÇÎßÐÑÌ ÔÕÂÆËË ÒÓÑÙÇÔÔÂ âÄÎâáÕÔâ àÎÇÍÕÓÑÐ-
ÐÞÇ ÄÑÊÃÖÉÆÇÐËâ, ÄÞÊÞÄÂÇÏÞÇ ÆÇ×ÑÓÏËÓÑÄÂÐËÇÏ ÏÑÎÇ-
ÍÖÎ.142 £ ÒÑÎßÊÖ àÕÑÌ ÕÇÑÓËË ÏÑÉÐÑ ÒÓËÄÇÔÕË ÄÞÄÑÆÞ ÓâÆÂ
ÓÂÃÑÕ ÒÑ ÏÑÆÇÎËÓÑÄÂÐËá ÖÆÂÓÐÑ-ÄÑÎÐÑÄÑÅÑ ÄÑÊÆÇÌÔÕÄËâ ÐÂ
ÕÄÇÓÆÞÇ ÄÇÜÇÔÕÄÂ ÔÑ ÔÕÓÖÍÕÖÓÑÌ ÏÑÎÇÍÖÎâÓÐÑÅÑ ÍÓËÔÕÂÎÎÂ.
£ ÚÂÔÕÐÑÔÕË, ÓÂÔÔÏÂÕÓËÄÂÎÑÔß ÔÖÉÇÐËÇ ÊÂÒÓÇÜÇÐÐÑÌ ÊÑÐÞ
ÒÓË ÔÉÂÕËË ££ ÄÑ ×ÓÑÐÕÇ ÖÆÂÓÐÑÌ ÄÑÎÐÞ.143 ²ÂÔÚÇÕÞ àÎÇÍÕ-
ÓÑÐÐÑÌ ÔÕÓÖÍÕÖÓÞ ÅÇÍÔÑÅÇÐÂ ÒÑÍÂÊÂÎË ÎÑÍÂÎßÐÑÇ ÔÖÉÇÐËÇ
ÊÂÒÓÇÜÇÐÐÑÌ ÊÑÐÞ ÄÃÎËÊË ÆËÔÎÑÍÂÙËÌ Ë ÇÇ ÆÑÒÑÎÐËÕÇÎßÐÑÇ
ÔÖÉÇÐËÇ ÒÓË ÔÉÂÕËË ÄÑ ×ÓÑÐÕÇ ÖÆÂÓÐÑÌ ÄÑÎÐÞ, ÍÑÕÑÓÑÇ
ÒÓËÄÑÆËÕ Í ÔÖÜÇÔÕÄÇÐÐÑÏÖ ÒÑÄÞÛÇÐËá ÄÇÓÑâÕÐÑÔÕË àÎÇÍÕ-
ÓÑÐÐÑÅÑ ÄÑÊÃÖÉÆÇÐËâ.144 ³ ÒÑÎÖÚÇÐÐÞÏË ÓÇÊÖÎßÕÂÕÂÏË
ÔÑÅÎÂÔÖáÕÔâ ÆÂÐÐÞÇ ÓÂÃÑÕÞ 2, Ä ÍÑÕÑÓÑÌ Ô ÒÑÏÑÜßá ÏÑÎÇÍÖ-
ÎâÓÑ-ÆËÐÂÏËÚÇÔÍÑÅÑ ÓÂÔÚÇÕÂ ÔÕÓÖÍÕÖÓÞ àÎÇÍÕÓÑÐÐÞØ ÒÑÎÑÔ
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²ËÔ. 7. µÔÓÇÆÐÇÐÐÞÇ Ë ÓÇÂÎßÐÞÇ ÒÓÑ×ËÎË ÕÇÏÒÇÓÂÕÖÓÞ Ä ÅÂÊÑ-
ÄÑÌ ×ÂÊÇ ÒÓË ÅÑÓÇÐËË ÅÇÍÔÑÅÇÐÂ ÒÓË ÆÂÄÎÇÐËâØ 0.1 (1, 2), 0.075 (3, 4)
Ë 0.5 ®±Â (5, 6); ÐÂÚÂÎßÐÂâ ÕÇÏÒÇÓÂÕÖÓÂ 293K.129
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ÔÉÂÕÑÅÑ ££ ÒÑÍÂÊÂÐÑ, ÚÕÑ ÒÑÕÇÓâ ÍÑÄÂÎÇÐÕÐÑÔÕË ÔÄâÊÇÌ ÒÓË
ÔÉÂÕËË ÆÑÎÉÐÂ ÖÚËÕÞÄÂÕßÔâ ÍÂÍ ÐÂÚÂÎßÐÂâ ÔÕÂÆËâ Ä ÒÑÔÎÇÆÑ-
ÄÂÕÇÎßÐÑÔÕË ÓÇÂÍÙËÌ, ÒÓËÄÑÆâÜËØ Í ÆÇÕÑÐÂÙËË. ®ÇÕÑÆÑÏ
·ÂÓÕÓË ë¶ÑÍÂ ËÔÔÎÇÆÑÄÂÐÞ ÔÕÓÖÍÕÖÓÐÞÇ ËÊÏÇÐÇÐËâ ÒÓË
ÅËÆÓÑÔÕÂÕËÚÇÔÍÑÏ ÔÉÂÕËË ÍÓËÔÕÂÎÎÑÄ ÕÇÕÓÂÐËÕÓÂÕÂ ÒÇÐÕÂ-
àÓËÕÓËÕÂ.145 µÔÕÂÐÑÄÎÇÐÑ, ÚÕÑ ÍÓËÔÕÂÎÎÞ àÕÑÅÑ ££ ÅËÃÍËÇ,
ÑÐË ÂÍÍÑÏÑÆËÓÖáÕ ÔÉÂÕËÇ ÓÇÛÇÕÍË ÒÖÕÇÏ ÖÏÇÐßÛÇÐËâ ÆÎËÐ
ÔÄâÊÇÌ, Â ÕÂÍÉÇ ËÔÍÓËÄÎÇÐËâ Ë ÍÓÖÚÇÐËâ ÖÅÎÑÄ ÔÄâÊË.

³ ÙÇÎßá ÄÞâÔÐÇÐËâ ÆÇÕÂÎÇÌ ÒÑÔÎÇÆÔÕÄËÌ ÏÇØÂÐËÚÇÔÍÑÅÑ
ÄÑÊÆÇÌÔÕÄËâ ÐÂ ØËÏËÚÇÔÍÖáÓÇÂÍÙËáÒÓÑÄÑÆâÕ ÕÇÑÓÇÕËÚÇÔÍËÇ
Ë àÍÔÒÇÓËÏÇÐÕÂÎßÐÞÇ ËÔÔÎÇÆÑÄÂÐËâ ÄÎËâÐËâ ÔÕÂÕËÚÇÔÍÑÅÑ
ÔÉÂÕËâ, ÍÓÖÚÇÐËâ, ÒÎÂÔÕËÚÇÔÍÑÌ ÆÇ×ÑÓÏÂÙËË ÐÂ ÔÕÓÖÍÕÖÓÖ Ë
ÓÇÂÍÙËÑÐÐÖá ÔÒÑÔÑÃÐÑÔÕß ËÐÇÓÕÐÞØ ÔÑÇÆËÐÇÐËÌ. £ ÓÂÃÑÕÇ 146

ÏÇÕÑÆÑÏ Á®² 1H ÑÃÐÂÓÖÉÇÐÂ ÄÐÖÕÓËÏÑÎÇÍÖÎâÓÐÂâ ÒÑÆ-
ÄËÉÍÂ ÒÓË ÒÎÂÔÕËÚÇÔÍÑÌ ÆÇ×ÑÓÏÂÙËË ÏÑÎÇÍÖÎâÓÐÑÅÑ ÍÓË-
ÔÕÂÎÎÂ, ÍÑÕÑÓÂâ ÏÑÉÇÕ ÃÞÕß ÔÄâÊÂÐÂ Ô ÒÓÞÉÍÑÄÞÏË
ÒÇÓÇØÑÆÂÏË ÏÇÉÆÖ ÊÇÓÍÂÎßÐÞÏË ÍÑÐ×ÑÓÏÇÓÂÏË ËÔÍÂÉÇÐÐÞØ
ÏÑÎÇÍÖÎ. ²ÂÔÔÚËÕÂÐÐÞÇ ÏÇÕÑÆÑÏ DFT àÐÇÓÅËË ÒÎÑÔÍÑÌ Ë
ÐÇÒÎÑÔÍÑÌ ÍÑÐ×ËÅÖÓÂÙËÌ ÔÄËÆÇÕÇÎßÔÕÄÖáÕ Ñ ÕÑÏ, ÚÕÑ ÏÑÆË-
×ËÍÂÙËâ àÎÇÍÕÓÑÐÐÑÌ ÒÎÑÕÐÑÔÕË ÒÓË ÒÎÂÔÕËÚÇÔÍÑÌ ÆÇ×ÑÓÏÂ-
ÙËË ÏÑÎÇÍÖÎâÓÐÑÅÑ ÍÓËÔÕÂÎÎÂ ÔÑÒÓÑÄÑÉÆÂÇÕÔâ ÆÄÖÍÓÂÕÐÞÏ
ÖÏÇÐßÛÇÐËÇÏ ÛËÓËÐÞ ÊÂÒÓÇÜÇÐÐÑÌ ÊÑÐÞ. ¯Â ÒÓËÏÇÓÇ ÏÑ-
ÆÇÎßÐÞØ ÓÇÂÍÙËÌ àÍÔÒÇÓËÏÇÐÕÂÎßÐÑ ÒÑÍÂÊÂÐÑ,147 ÚÕÑ Ä ÖÔÎÑ-
ÄËâØ ÂÆËÂÃÂÕËÚÇÔÍÑÅÑ ÔÉÂÕËâ Ä ÔÒÇÍÕÓÇ ÒÑÅÎÑÜÇÐËâ
ÒÑâÄÎâáÕÔâ ÐÑÄÞÇ ËÐÕÇÐÔËÄÐÞÇ ÒÑÎÑÔÞ. ªØ ÑÃÓÂÊÑÄÂÐËÇ
ÑÃÝâÔÐâÇÕÔâ ÒÇÓÇØÑÆÑÏ ÅÇÑÏÇÕÓËË ÏÑÎÇÍÖÎ ËÊ ÑÔÐÑÄÐÑÅÑ
àÎÇÍÕÓÑÐÐÑÅÑ ÔÑÔÕÑâÐËâ S0 Í ÅÇÑÏÇÕÓËË ÏÑÎÇÍÖÎ ÄÑÊÃÖÉÆÇÐ-
ÐÑÅÑ ÔÑÔÕÑâÐËâ S1 . ®ÇÕÑÆÂÏË ab initio ÒÑÍÂÊÂÐÑ,147, 148 ÚÕÑ
ÒÓË àÕÑÏ ËÊ-ÊÂ à××ÇÍÕÑÄ ÁÐÂ ë´ÇÎÎÇÓÂ Ë ²ÇÐÐÇÓÂ ë´ÇÎÎÇÓÂ
ÒÓÑËÔØÑÆËÕ ÍÂÚÇÔÕÄÇÐÐÑÇ ÒÇÓÇÓÂÔÒÓÇÆÇÎÇÐËÇ àÎÇÍÕÓÑÐÐÑÌ
ÒÎÑÕÐÑÔÕË Ô ÒÑÐËÉÇÐËÇÏ ÑÓÃËÕÂÎßÐÑÌ ÔËÏÏÇÕÓËË ÍÑÎÇÃÂ-
ÕÇÎßÐÑ ÂÍÕËÄËÓÑÄÂÐÐÞØ ÏÑÎÇÍÖÎ. ¢ÎÂÅÑÆÂÓâ àÕÑÏÖ ÄÑÊ-
ÏÑÉÐÞ ÓÇÂÍÙËË, ÊÂÒÓÇÜÇÐÐÞÇ ÒÓÂÄËÎÑÏ £ÖÆÄÑÓÆÂ ë
·Ñ××ÏÂÐÂ.

®ÂÕÇÏÂÕËÚÇÔÍÑÇ ÏÑÆÇÎËÓÑÄÂÐËÇ ÍËÐÇÕËÍË ÒÓÑÙÇÔÔÑÄ Ä
ÓÇÂÍÙËÑÐÐÞØ ÔËÔÕÇÏÂØ Ô ÖÚÂÔÕËÇÏ àÎÇÍÕÓÑÐÐÑ-ÄÑÊÃÖÉÆÇÐÐÞØ
ÂÕÑÏÑÄ Ë ÏÑÎÇÍÖÎ ì ÂÍÕÖÂÎßÐÑÇ ÐÂÒÓÂÄÎÇÐËÇ ËÊÖÚÇÐËâ ÊÂÍÑ-
ÐÑÏÇÓÐÑÔÕÇÌ ÅÑÓÇÐËâ Ë ÆÇÕÑÐÂÙËË.149, 150 ªÊÖÚÇÐËÇ ±±¿
ÓÇÂÍÙËÑÐÐÞØ ÔËÔÕÇÏ ÒÑÊÄÑÎâÇÕ ÑÒÓÇÆÇÎËÕß ÄÑÊÏÑÉÐÞÇ àÎÇ-
ÏÇÐÕÂÓÐÞÇ ÓÇÂÍÙËË Ô àÎÇÍÕÓÑÐÐÑ-ÄÑÊÃÖÉÆÇÐÐÞÏË ÚÂÔÕËÙÂÏË
Ë ËØ ÍÑÐÔÕÂÐÕÞ ÔÍÑÓÑÔÕË. °ÆÐÂÍÑ àÕÑÕ ÏÇÕÑÆ ÕÓÇÃÖÇÕ ÃÑÎß-
ÛËØ ÊÂÕÓÂÕ ÍÑÏÒßáÕÇÓÐÑÅÑ ÄÓÇÏÇÐË, Ë ÒÑÍÂ ÓÂÔÚÇÕ ±±¿
ÄÑÊÃÖÉÆÇÐÐÞØ ÚÂÔÕËÙ ÒÓÑÃÎÇÏÂÕËÚÇÐ ÆÂÉÇ ÆÎâ ÐÇÃÑÎßÛËØ
ÓÇÂÍÙËÑÐÐÞØ ÔËÔÕÇÏ, ÄÍÎáÚÂáÜËØ ÕÑÎßÍÑ ÐÇÔÍÑÎßÍÑ ÂÕÑ-
ÏÑÄ.±ÓËÃÎËÉÇÐÐÞÌ ÒÑÆØÑÆ,150 ÑÔÐÑÄÂÐÐÞÌ ÐÂÏÑÆÇÎË àÎÇÍÕ-
ÓÑÐÐÑ-ÍÑÎÇÃÂÕÇÎßÐÞØ ÕÇÓÏÑÄ, ÒÑÊÄÑÎâÇÕ ÑÙÇÐËÕß àÐÇÓÅÇÕË-
ÚÇÔÍËÌ ÃÂÓßÇÓ ÓÇÂÍÙËÌ Ô ÄÑÊÃÖÉÆÇÐÐÞÏË ÏÑÎÇÍÖÎÂÏË Ë ËØ
ÍÑÐÔÕÂÐÕÞ ÔÍÑÓÑÔÕË, ÇÔÎË ËÊÄÇÔÕÐÞ ÍÑÐÔÕÂÐÕÞ ÔÍÑÓÑÔÕË
ÒÑÆÑÃÐÞØ ÓÇÂÍÙËÌ Ô ÏÑÎÇÍÖÎÂÏË Ä ÑÔÐÑÄÐÑÏ ÔÑÔÕÑâÐËË.

¯Â ÏÑÎÇÍÖÎâÓÐÑÏ ÖÓÑÄÐÇ ÖÆÂÓÐÑ-ËÐËÙËËÓÖÇÏÂâ ØËÏËÚÇ-
ÔÍÂâ ÓÇÂÍÙËâ ÑÒËÔÞÄÂÇÕÔâ 151, 152 ÍÂÍ ÐÇÓÂÄÐÑÄÇÔÐÞÌ ÐÇÕÇÒÎÑ-
ÄÑÌ ÒÓÑÙÇÔÔ, ÔÍÑÓÑÔÕß ÍÑÕÑÓÑÅÑ ÑÒÓÇÆÇÎâÇÕÔâ ÔÓÇÆÐÇÌ
ÍÑÎÇÃÂÕÇÎßÐÑÌ ÔÍÑÓÑÔÕßá ÓÂÆËÍÂÎßÐÞØ ÒÂÓ, ÄÑÊÐËÍÂáÜËØ
ÒÓË ÓÂÊÓÖÛÇÐËË ÏÑÎÇÍÖÎ ÊÂ 10714 ë 10712 Ô. ¿ÕÂ ÏÑÆÇÎß ÒÑÆ-
ÕÄÇÓÉÆÂÇÕÔâ ÓÇÊÖÎßÕÂÕÂÏË ÏÑÎÇÍÖÎâÓÐÑ-ÆËÐÂÏËÚÇÔÍËØ ÓÂÔ-
ÚÇÕÑÄ.153

±ÓÇÆÎÂÅÂáÕÔâ ÍËÐÇÕËÚÇÔÍËÇ ÏÑÆÇÎË ÓÂÊÎÑÉÇÐËâ ££ Ä
ÆÇÕÑÐÂÙËÑÐÐÑÌ ÄÑÎÐÇ, ÑÔÐÑÄÂÐÐÞÇ ÐÂ ÄÑÊÏÑÉÐÑÔÕË ÒÓâÏÑÅÑ
ÓÂÊÓÖÛÇÐËâ ØËÏËÚÇÔÍËØ ÔÄâÊÇÌ Ä ÏÑÎÇÍÖÎÂØ.151, 154, 155 ¿ÕË
ÏÑÆÇÎË ÑÔÐÑÄÂÐÞ ÐÂ ÆÑÒÖÜÇÐËË, ÚÕÑ ÑÆÐËÏ ËÊ ÄÑÊÏÑÉÐÞØ
ÏÇØÂÐËÊÏÑÄ ÓÂÊÓÞÄÂ ØËÏËÚÇÔÍÑÌ ÔÄâÊË Ä ÏÑÎÇÍÖÎÇ ÄÑ ×ÓÑÐÕÇ
ÖÆÂÓÐÑÌ ÄÑÎÐÞ ÏÑÉÇÕ ÃÞÕß ÒÓâÏÂâ ÒÇÓÇÆÂÚÂ ÐÂ ÔÄâÊß ÍËÐÇ-
ÕËÚÇÔÍÑÌ àÐÇÓÅËË, ÃÑÎßÛÇÌ, ÚÇÏ àÐÇÓÅËâ ÆËÔÔÑÙËÂÙËË ÔÄâ-
ÊË.151, 154 £ ÓÂÃÑÕÇ 156 ÒÓÑÄÇÆÇÐÑ ÏÑÎÇÍÖÎâÓÐÑ-ÆËÐÂÏËÚÇÔÍÑÇ

ÏÑÆÇÎËÓÑÄÂÐËÇ ÓÂÊÓÖÛÇÐËâ ÏÑÎÇÍÖÎ 2,4,6-ÕÓËÐËÕÓÑÕÑÎÖÑÎÂ,
ÅÇÍÔÑÅÇÐÂ, ÑÍÕÑÅÇÐÂ, ÕÇÕÓÂÐËÕÓÂÕÂ ÒÇÐÕÂàÓËÕÓËÕÂ, 1,3,5-ÕÓË-
ÂÏËÐÑ-2,4,6-ÕÓËÐËÕÓÑÃÇÐÊÑÎÂ Ë ÐËÕÓÑÏÇÕÂÐÂ ÒÓË ÄÞÔÑÍÑ-
ÔÍÑÓÑÔÕÐÞØ ÔÕÑÎÍÐÑÄÇÐËâØ. ²ÂÔÔÚËÕÂÐÞ ÄÓÇÏÇÐÂ ÒÇÓÇÓÂÔ-
ÒÓÇÆÇÎÇÐËâ ÍËÐÇÕËÚÇÔÍÑÌ àÐÇÓÅËË ÒÑ ÄÐÖÕÓËÏÑÎÇÍÖÎâÓÐÞÏ
ÍÑÎÇÃÂÕÇÎßÐÞÏ ÏÑÆÂÏ. ±ÓËÄÇÆÇÐÞ ÑÙÇÐÍË ÄÇÓÑâÕÐÑÔÕË
ÓÂÊÓÖÛÇÐËâ ÏÑÎÇÍÖÎ ££ ÒÓË ËØ ÔÕÑÎÍÐÑÄÇÐËË ÄÑ ×ÓÑÐÕÇ
ÆÇÕÑÐÂÙËÑÐÐÑÌ ÄÑÎÐÞ. ²ÂÔÔÏÑÕÓÇÐ ÑÆËÐ ËÊ ÄÑÊÏÑÉÐÞØ ÏÇØÂ-
ÐËÊÏÑÄ ÓÂÊÓÖÛÇÐËâ (ÂÍÍÖÏÖÎâÙËÑÐÐÞÌ ÏÇØÂÐËÊÏ), ÍÑÅÆÂ
ÒÓÇÆÒÑÎÂÅÂÇÕÔâ ÄÑÊÏÑÉÐÑÔÕß ÎÑÍÂÎËÊÂÙËË ÍËÐÇÕËÚÇÔÍÑÌ
àÐÇÓÅËË ÔÕÑÎÍÐÑÄÇÐËâ ÐÂ ÑÆÐÑÌ ËÊ ÔÄâÊÇÌ ÏÑÎÇÍÖÎÞ, Ë ÒÑÎÖ-
ÚÇÐÞ ÖÔÎÑÄËâ ÓÇÂÎËÊÂÙËË ÕÂÍÑÅÑ ÏÇØÂÐËÊÏÂ. ±ÓË ÏÑÆÇÎËÓÑ-
ÄÂÐËË ÓÂÊÓÖÛÇÐËâÏÑÎÇÍÖÎ 2,4,6-ÕÓËÐËÕÓÑÕÑÎÖÑÎÂ, ÅÇÍÔÑÅÇÐÂ
Ë ÑÍÕÑÅÇÐÂ ÑÒÓÇÆÇÎÇÐÞ ÊÐÂÚÇÐËâ ÒÑÓÑÅÑÄÞØ ÔÍÑÓÑÔÕÇÌ ÒÓË
ÔÕÑÎÍÐÑÄÇÐËâØ, ÍÑÅÆÂ ÓÂÊÓÖÛÇÐËÇ ÏÑÎÇÍÖÎ ÒÓÑËÔØÑÆËÕ ÊÂ
ÄÓÇÏâ, ÏÇÐßÛÇÇ ÄÓÇÏÇÐË ÄÐÖÕÓËÏÑÎÇÍÖÎâÓÐÑÌ ÍÑÎÇÃÂÕÇÎß-
ÐÑÌ ÓÇÎÂÍÔÂÙËË. ±ÓË ÑÒÓÇÆÇÎÇÐÐÞØ ÑÓËÇÐÕÂÙËâØ ÏÑÎÇÍÖÎ
ÏËÐËÏÂÎßÐÂâ ÔÍÑÓÑÔÕß ÔÕÑÎÍÐÑÄÇÐËâ, ÒÓË ÍÑÕÑÓÑÌ ÒÓÑËÔØÑ-
ÆËÕ ÓÂÊÓÞÄ ÔÄâÊË, Ä *1.8 ë 2 ÓÂÊÂ ÃÑÎßÛÇ ÔÓÇÆÐËØ ÊÐÂÚÇÐËÌ
ÏÂÔÔÑÄÑÌ ÔÍÑÓÑÔÕË ÄÇÜÇÔÕÄÂ Ä ØËÏËÚÇÔÍÑÏ ÒËÍÇ ÔËÎßÐÞØ
ÆÇÕÑÐÂÙËÑÐÐÞØ ÄÑÎÐ. £ÞÔÍÂÊÂÐÑ ÒÓÇÆÒÑÎÑÉÇÐËÇ, ÚÕÑ ÓÂÔ-
ÔÏÑÕÓÇÐÐÞÌ ÏÇØÂÐËÊÏ ÓÂÊÓÞÄÂ ÔÄâÊÇÌ ÓÇÂÎËÊÖÇÕÔâ ÒÓË ÄÊÂË-
ÏÑÆÇÌÔÕÄËË ÖÆÂÓÐÑÌ ÄÑÎÐÞ Ô ÏËÍÓÑÒÑÓÂÏË Ë ÆÇ×ÇÍÕÂÏË
ÍÓËÔÕÂÎÎËÚÇÔÍÑÌ ÓÇÛÇÕÍË ££, ÒÑÔÍÑÎßÍÖ ÒÓË ÄÞØÑÆÇ ÖÆÂÓÐÑÌ
ÄÑÎÐÞ ÐÂ ÔÄÑÃÑÆÐÖá ÒÑÄÇÓØÐÑÔÕß ÇÇ ÏÂÔÔÑÄÂâ ÔÍÑÓÑÔÕß
ÖÆÄÂËÄÂÇÕÔâ.

±ÓÑÄÑÆâÕÔâ ËÔÔÎÇÆÑÄÂÐËâ Ä ÑÃÎÂÔÕË ÏÂÕÇÏÂÕËÚÇÔÍÑÅÑ
ÏÑÆÇÎËÓÑÄÂÐËâ ÓÂÊÎÑÉÇÐËâ ££ ÒÓË ÇÅÑ ÖÆÂÓÐÑ-ÄÑÎÐÑÄÑÏ
ËÐËÙËËÓÑÄÂÐËË Ô ÖÚÇÕÑÏ ÏÇØÂÐËÊÏÑÄ ØËÏËÚÇÔÍËØ ÒÓÇÄÓÂÜÇ-
ÐËÌ. ®ÇÕÑÆ DFT ËÔÒÑÎßÊÑÄÂÐ ÆÎâ ÑÒÓÇÆÇÎÇÐËâ ÒÖÕÇÌ ÏÑÐÑ-
ÏÑÎÇÍÖÎâÓÐÑÅÑ ÓÂÊÎÑÉÇÐËâ ÅÇÍÔÑÅÇÐÂ, ÑÍÕÑÅÇÐÂ Ë ÐËÕÓÑÏÇ-
ÕÂÐÂ Ä ÖÔÎÑÄËâØ ÖÆÂÓÐÑÅÑ ÄÑÊÆÇÌÔÕÄËâ.34 ±ÓÇÆÎÑÉÇÐÂ ÔØÇÏÂ
ËÐËÙËËÓÖÇÏÑÌ ÖÆÂÓÑÏ ÓÇÂÍÙËË ÓÂÊÎÑÉÇÐËâ ÅÇÍÔÑÅÇÐÂ, ÑÔÐÑ-
ÄÂÐÐÂâ ÐÂ àÍÔÒÇÓËÏÇÐÕÂÎßÐÞØ ÐÂÃÎáÆÇÐËâØ Ë ÍÄÂÐÕÑÄÑ-
ØËÏËÚÇÔÍËØ ÓÂÔÚÇÕÂØ.157 ±ÓÇÆÒÑÎÂÅÂÇÕÔâ, ÚÕÑ ÒÓË ÓÂÊÎÑÉÇ-
ÐËË ÅÇÍÔÑÅÇÐÂ Ä ÖÔÎÑÄËâØ ÖÆÂÓÐÑÅÑ ÄÑÊÆÇÌÔÕÄËâ ÊÂ ÔÚÇÕ
ÓÂÊÓÞÄÂ ÔÄâÊË N7NO2 ÑÃÓÂÊÖÇÕÔâ N-ÙÇÐÕÓËÓÑÄÂÐÐÞÌ ÓÂ-
ÆËÍÂÎ, ÍÑÕÑÓÞÌ ÊÂÕÇÏ ÓÂÔÒÂÆÂÇÕÔâ ÐÂ ÓÂÆËÍÂÎÞ NO2 Ë
HCNH. ¿ÕÂ ÏÑÐÑÏÑÎÇÍÖÎâÓÐÂâ ÔØÇÏÂ ÑÃÝâÔÐâÇÕ ÑÔÑÃÇÐ-
ÐÑÔÕË ÒÓÑÙÇÔÔÂ, ÐÂÃÎáÆÂÇÏÞÇ ÒÓË ÐËÊÍËØ ÆÂÄÎÇÐËâØ Ä ÖÆÂÓ-
ÐÑÌ ÄÑÎÐÇ Ë ÐÂÚÂÎßÐÞÇ ÔÕÂÆËË ÒÓË ÄÞÔÑÍËØ ÆÂÄÎÇÐËâØ Ä ÐÇÌ.
¯Â ÃÑÎßÛËØ ÄÓÇÏÇÐÂØ ÒÓË ÆÂÄÎÇÐËË >10 ¤±Â ÐÂÃÎáÆÂÇÕÔâ
ÃËÏÑÎÇÍÖÎâÓÐÂâ ÓÇÂÍÙËâ ÏÇÉÆÖ ÅÇÍÔÑÅÇÐÑÏ Ë ÔÄÑÃÑÆÐÑ-
ÓÂÆËÍÂÎßÐÞÏË ÒÓÑÆÖÍÕÂÏË.

£ ÑÔÐÑÄÖ ÓâÆÂ ÓÂÃÑÕ ÒÑ ÏÂÕÇÏÂÕËÚÇÔÍÑÏÖ ÏÑÆÇÎËÓÑÄÂ-
ÐËá ÏÂÍÓÑÍËÐÇÕËÍË ÆÇÕÑÐÂÙËÑÐÐÞØ ÒÓÑÙÇÔÔÑÄ Ä ÅÂÊÑÄÑÌ
×ÂÊÇ ÒÑÎÑÉÇÐÞ ÏÑÆÇÎßÐÞÇ ÍËÐÇÕËÚÇÔÍËÇ ÖÓÂÄÐÇÐËâ, ÒÑ-
ÔÍÑÎßÍÖ ËÔÒÑÎßÊÑÄÂÐËÇ ÍËÐÇÕËÍË ÆÇÕÂÎßÐÑÅÑ ÏÇØÂÐËÊÏÂ
ØËÏËÚÇÔÍÑÌ ÓÇÂÍÙËË ÔÄâÊÂÐÑ Ô ÖÄÇÎËÚÇÐËÇÏ ÄÓÇÏÇÐË ÓÂÔ-
ÚÇÕÂ.158 £ ÓÂÃÑÕÇ 159 ÒÓÇÆÔÕÂÄÎÇÐÞ ÓÇÊÖÎßÕÂÕÞ ÏÑÆÇÎËÓÑÄÂ-
ÐËâ ×ÑÓÏËÓÑÄÂÐËâ ÆÇÕÑÐÂÙËÑÐÐÑÅÑ ÒÓÑÙÇÔÔÂ Ä ÄÑÆÑÓÑÆÐÑ-
ÄÑÊÆÖÛÐÞØ ÔÏÇÔâØ ÆÎâ ÍËÐÇÕËÚÇÔÍÑÅÑ ÏÇØÂÐËÊÏÂ ÓÇÂÍÙËË,
ÄÍÎáÚÂáÜÇÅÑ 10 ÑÔÐÑÄÐÞØ ÍÑÏÒÑÐÇÐÕÑÄ Ë ÖÚËÕÞÄÂáÜÇÅÑ
40 àÎÇÏÇÐÕÂÓÐÞØ ØËÏËÚÇÔÍËØ ÓÇÂÍÙËÌ. °ÒÓÇÆÇÎÇÐÞ ÖÔÎÑÄËâ
×ÑÓÏËÓÑÄÂÐËâ ÆÇÕÑÐÂÙËÑÐÐÑÌ ÔÕÓÖÍÕÖÓÞ Ë âÚÇËÔÕÑÌ ÔÕÓÖÍ-
ÕÖÓÞ ÖÆÂÓÐÑÌ ÄÑÎÐÞ.

±ÓË ÏÂÕÇÏÂÕËÚÇÔÍÑÏ ÏÑÆÇÎËÓÑÄÂÐËË ÏÂÍÓÑÍËÐÇÕËÍË
ÖÆÂÓÐÑ-ÄÑÎÐÑÄÑÅÑ ËÐËÙËËÓÑÄÂÐËâ ÓÂÊÎÑÉÇÐËâ ÕÄÇÓÆÞØ ££
ÐÇÑÃØÑÆËÏÑ ÖÚËÕÞÄÂÕß, ÚÕÑ ÓÇÂÎßÐÂâ ÔÕÓÖÍÕÖÓÂ àÕËØ ££
âÄÎâÇÕÔâ ÅÇÕÇÓÑÅÇÐÐÑÌ, ÒÑÔÍÑÎßÍÖ ÑÃÞÚÐÑ ÑÐË ÔÑÔÕÑâÕ ËÊ
ÒÑÎËÍÓËÔÕÂÎÎÑÄ Ë ËÊ-ÊÂ ÐÂÎËÚËâ ÄÐÖÕÓÇÐÐËØ ÅÓÂÐËÙ ÐÂ ÏÇÊÑ-
ÖÓÑÄÐÇ ÒÓÑâÄÎâáÕ ÔÄÑÌÔÕÄÂ, ÑÕÎËÚÐÞÇ ÑÕ ÔÄÑÌÔÕÄ ÇÆËÐËÚÐÑÅÑ
ÍÓËÔÕÂÎÎÂ. ´ÓÇØÏÇÓÐÑÇ ÏÑÆÇÎËÓÑÄÂÐËÇ ÖÆÂÓÐÑÅÑ ÄÑÊÆÇÌÔÕ-
ÄËâ ÐÂ ÂÐÔÂÏÃÎß ÆËÔÍÓÇÕÐÞØ äÍÓËÔÕÂÎÎÑÄã ÒÓÇÆÒÓËÐâÕÑ ÆÎâ
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ËÊÖÚÇÐËâ ÒÓÑÙÇÔÔÑÄ ÖÒÎÑÕÐÇÐËâ (ÍÑÐÔÑÎËÆÂÙËË), ÆÇ×ÑÓÏËÓÑ-
ÄÂÐËâ Ë ØËÏËÚÇÔÍËØ ÓÇÂÍÙËÌ Ä ÒÑÓËÔÕÞØ ££.160 ±ÑÍÂÊÂÐÑ, ÚÕÑ
Ä ÕÑÚÍÂØ ÍÑÐÕÂÍÕÂ ÚÂÔÕËÙ ÒÓÑËÔØÑÆËÕ ËØ ÃÞÔÕÓÂâ ÆÇ×ÑÓÏÂ-
ÙËâ, ÄÞÊÞÄÂáÜÂâ ×ÎÖÍÕÖÂÙËË ÐÂÒÓâÉÇÐÐÑÅÑ ÔÑÔÕÑâÐËâ Ô
ÃÑÎßÛÑÌ ÂÏÒÎËÕÖÆÑÌ Ë ÆÎËÐÑÌ ÄÑÎÐÞ ÒÑÓâÆÍÂ ÐÇÔÍÑÎßÍËØ
ÆËÂÏÇÕÓÑÄ ÚÂÔÕËÙ. ­ÑÍÂÎËÊÂÙËâ àÐÇÓÅËË ÒÓËÄÑÆËÕ Í ÒÑâÄÎÇ-
ÐËá ÅÑÓâÚËØ ÕÑÚÇÍ. ¢ÎÂÅÑÆÂÓâ ØËÏËÚÇÔÍÑÌ ÓÇÂÍÙËË ÄÑÊÐË-
ÍÂáÕ ÏÐÑÉÇÔÕÄÇÐÐÞÇ ÄÑÎÐÑÄÞÇ ÔÕÓÖÍÕÖÓÞ, ÑÒÓÇÆÇÎâÇÏÞÇ
ÓÂÔÒÓÇÆÇÎÇÐËÇÏ ÚÂÔÕËÙ ÒÑ ÓÂÊÏÇÓÂÏ.

ªÕÂÍ, ÏÇØÂÐËÊÏ ËÐËÙËËÓÑÄÂÐËâ ØËÏËÚÇÔÍÑÌ ÓÇÂÍÙËË
ÓÂÊÎÑÉÇÐËâ ÐÂ ÏÑÎÇÍÖÎâÓÐÑÏ ÖÓÑÄÐÇ Ä ÖÔÎÑÄËâØ ÖÆÂÓÐÑ-
ÄÑÎÐÑÄÑÅÑ ÄÑÊÆÇÌÔÕÄËâ ÐÂ ££ ÑÍÑÐÚÂÕÇÎßÐÑ ÐÇ ÖÔÕÂÐÑÄÎÇÐ.
¥Îâ ÄÞâÔÐÇÐËâ ÇÅÑ ÆÇÕÂÎÇÌ, ÒÑ-ÄËÆËÏÑÏÖ, ÏÑÅÖÕ ÃÞÕß
ËÔÒÑÎßÊÑÄÂÐÞ ÒÓÇÆÔÕÂÄÎÇÐËâ Ë ÏÇÕÑÆÞ ×ÇÏÕÑØËÏËË, Ä
ÚÂÔÕÐÑÔÕË ÇÇ ÓÂÊÆÇÎÂ ì ÍÑÅÇÓÇÐÕÐÑÌ ØËÏËË, ì àÍÔÒÇÓËÏÇÐ-
ÕÂÎßÐÑ ËÔÔÎÇÆÖáÜËØ ÐÇÓÂÄÐÑÄÇÔÐÞÇ ÐÇÕÇÒÎÑÄÞÇ ÒÓÑÙÇÔÔÞ
×ÇÏÕÑ- Ë ÔÖÃÒËÍÑÔÇÍÖÐÆÐÑÌ ÆÎËÕÇÎßÐÑÔÕË Ô ÖÚÂÔÕËÇÏ àÎÇÍÕ-
ÓÑÐÐÑ-ÄÑÊÃÖÉÆÇÐÐÞØ ÏÑÎÇÍÖÎ. ³ÑÅÎÂÔÐÑ ÒÓÇÆÔÕÂÄÎÇÐËâÏ
×ÇÏÕÑØËÏËË,161, 162 àÎÇÏÇÐÕÂÓÐÂâ ÔÕÂÆËâ ÓÇÂÍÙËË Ô ÖÚÂÔÕËÇÏ
ÕÂÍËØ àÎÇÍÕÓÑÐÐÑ-ÄÑÊÃÖÉÆÇÐÐÞØ ÏÑÎÇÍÖÎ ÒÓÇÆÔÕÂÄÎâÇÕ
ÔÑÃÑÌ ÔÑÄÑÍÖÒÐÑÔÕß ÄÐÖÕÓËÏÑÎÇÍÖÎâÓÐÞØ ÒÓÑÙÇÔÔÑÄ: ÄÐÖÕ-
ÓËÏÑÎÇÍÖÎâÓÐÑÇ ÒÇÓÇÓÂÔÒÓÇÆÇÎÇÐËÇ àÐÇÓÅËË, ÒÇÓÇÐÑÔ àÎÇÍÕ-
ÓÑÐÂ ËÎË ÒÓÑÕÑÐÂ, ÓÂÊÓÞÄ Ë ÑÃÓÂÊÑÄÂÐËÇ ØËÏËÚÇÔÍËØ ÔÄâÊÇÌ,
ÍÑÐ×ÑÓÏÂÙËÑÐÐÂâ ÒÇÓÇÔÕÓÑÌÍÂ Ë ÆÓ., ÒÓÑÕÇÍÂáÜËØ Ä ×ÇÏÕÑ-
Ë ÔÖÃÒËÍÑÔÇÍÖÐÆÐÑÌ ÄÓÇÏÇÐÐÞ'Ø ÛÍÂÎÂØ. ¯Â àÕÑÌ ÄÓÇÏÇÐÐÑ'Ì
ÛÍÂÎÇ ËÊÖÚÂáÕ ËÐÕÇÓÏÇÆËÂÕÞ, ËÊÏÇÓâáÕ ËØ ÔÒÇÍÕÓÞ ÒÑÅÎÑ-
ÜÇÐËâ Ë ÄÓÇÏÇÐÂ ÉËÊÐË. ¥Îâ ÐÇÍÑÕÑÓÞØ ÕËÒÑÄ ÄÐÖÕÓËÏÑÎÇ-
ÍÖÎâÓÐÞØ ÒÓÑÙÇÔÔÑÄ ÑÒÓÇÆÇÎÇÐÞ ØÂÓÂÍÕÇÓÐÞÇ ÏÂÔÛÕÂÃÞ
ÄÓÇÏÇÐ. ±ÑÔÎÇ ÒÑÅÎÑÜÇÐËâ ËÏÒÖÎßÔÂ ÔÄÇÕÂ ×ÇÏÕÑÔÇÍÖÐÆÐÑÌ
ÆÎËÕÇÎßÐÑÔÕË Ä ÏÑÎÇÍÖÎÇ ÓÇÂÅÇÐÕÂ ÔÑÊÆÂÇÕÔâ ÍÑÅÇÓÇÐÕÐÞÌ
ÍÑÎÇÃÂÕÇÎßÐÞÌ ÄÑÎÐÑÄÑÌ ÒÂÍÇÕ, Ä ÍÑÕÑÓÑÏ ÆÄËÉÇÐËâ âÆÇÓ
ÔËÐØÓÑÐËÊËÓÑÄÂÐÞ, Â àÐÇÓÅËâ ÄÑÊÃÖÉÆÇÐËâ ÎÑÍÂÎËÊÑÄÂÐÂ Ä
ÑÒÓÇÆÇÎÇÐÐÑÏ ÍÑÐ×ËÅÖÓÂÙËÑÐÐÑÏ ÒÓÑÔÕÓÂÐÔÕÄÇ ÏÑÎÇÍÖÎÞ
(ÓËÔ. 8). ¦ÔÎË ÄÑÊÃÖÉÆÂáÕÔâ ÍÑÎÇÃÂÐËâ, ÖÚÂÔÕÄÖáÜËÇ Ä
ØËÏËÚÇÔÍÑÏ ÒÓÇÄÓÂÜÇÐËË, ÓÇÂÍÙËâ ÏÑÉÇÕ ÒÓÑËÔØÑÆËÕß
ÃÞÔÕÓÇÇ, ÚÇÏ ÒÓÑÙÇÔÔ ÔÕÑØÂÔÕËÊÂÙËË ÆÄËÉÇÐËâ âÆÇÓ Ë äÓÂÔ-
ÒÎÞÄÂÐËâã àÐÇÓÅËË ÄÑÊÃÖÉÆÇÐËâ ÒÑ ÏÑÎÇÍÖÎÇ (ÍÑÅÇÓÇÐÕÐÂâ
ÓÇÂÍÙËâ), Õ.Ç. ÊÂ ÄÓÇÏâ <10713 Ô. £ ÒÓÑÕËÄÐÑÏ ÔÎÖÚÂÇ ÓÇÅÖ-
ÎâÓÐÑÇ ÆÄËÉÇÐËÇ âÆÇÓ ÔÏÇÐâÇÕÔâ ÔÕÑØÂÔÕËÚÇÔÍËÏ, Ë ÓÇÂÍÙËâ
ÒÓÑÕÇÍÂÇÕ ÒÑ ÕÓÂÆËÙËÑÐÐÑÏÖ ÏÇØÂÐËÊÏÖ. ®ÑÉÐÑ ÑÉËÆÂÕß,
ÚÕÑ Ä ÖÔÎÑÄËâØ ÆÇÕÑÐÂÙËË ÕÄÇÓÆÞØ ££ ÒÓÑÙÇÔÔ ÔÕÑØÂÔÕËÊÂÙËË
ÆÄËÉÇÐËâ âÆÇÓ ÊÂÕÓÖÆÐÇÐ, ÒÑÔÍÑÎßÍÖ ÄÞÔÑÍÑÇ ÆÂÄÎÇÐËÇ Ë
ÔÆÄËÅ ÒÓËÄÑÆâÕ Í ÑÅÓÂÐËÚÇÐËá ÔÕÇÒÇÐÇÌ ÔÄÑÃÑÆÞ ÆÄËÉÇÐËâ
âÆÇÓ ËÊ-ÊÂ ÑÓËÇÐÕÂÙËË ÏÑÎÇÍÖÎ Ë ÖÏÇÐßÛÇÐËâ ÔÄÑÃÑÆÐÑÅÑ
ÑÃÝÇÏÂ. ¿ÕÑ ÒÓÇÆÒÑÎÑÉÇÐËÇ ÔÑÅÎÂÔÖÇÕÔâ Ô àÍÔÒÇÓËÏÇÐÕÂÎß-
ÐÞÏË ÓÇÊÖÎßÕÂÕÂÏË ¦ÐËÍÑÎÑÒÑÄÂ Ô ÔÑÕÓ. (ÔÏ. ÑÃÊÑÓ 163), Ä
ÍÑÕÑÓÞØ ÒÑÍÂÊÂÐÑ, ÚÕÑ ÆÇ×ÑÓÏÂÙËâ ÔÆÄËÅÂ ÒÓËÄÑÆËÕ Í ÔÖ-
ÜÇÔÕÄÇÐÐÑÏÖ (ÐÂ 3 ë 8 ÒÑÓâÆÍÑÄ) ÖÄÇÎËÚÇÐËá ÔÍÑÓÑÔÕË ÓÇÂÍ-
ÙËË Ä ÕÄÇÓÆÑÌ ×ÂÊÇ ÒÑ ÔÓÂÄÐÇÐËá Ô ÇÇ ÔÍÑÓÑÔÕßá Ä ÉËÆÍÑÌ
×ÂÊÇ. ±ÓÇÆÒÑÎÂÅÂÎÑÔß, ÚÕÑ ÆÇÕÑÐÂÙËÑÐÐÑÇ ÒÓÑÕÇÍÂÐËÇ ÆÂÉÇ
àÐÆÑÕÇÓÏËÚÇÔÍËØ ÓÇÂÍÙËÌ Ä ÕÄÇÓÆÑÌ ×ÂÊÇ Ä ÖÔÎÑÄËâØ ÔÆÄËÅÂ
ÒÓÑËÔØÑÆËÕ ËÊÑÕÇÓÏËÚÇÔÍË ÒÓË ÐËÊÍÑÌ ÕÇÏÒÇÓÂÕÖÓÇ ÊÂ ÔÚÇÕ
ÄÊÂËÏÑÒÓÇÄÓÂÜÇÐËâ ØËÏËÚÇÔÍÑÌ Ë ÏÇØÂÐËÚÇÔÍÑÌ ×ÑÓÏ
àÐÇÓÅËË.

£ ÓÂÃÑÕÇ 142 Ô ÒÑÏÑÜßá ÏÇÕÑÆÂ ËÐËÙËËÓÑÄÂÐËâ ÖÎßÕÓÂ-
ÔÍÑÓÑÔÕÐÑÅÑ ÎÂÊÇÓÐÑÅÑ ÖÆÂÓÂ ÒÑÎÖÚÇÐÞ ÆÑÍÂÊÂÕÇÎßÔÕÄÂ ÕÑÅÑ,
ÚÕÑ ËÐËÙËËÓÖÇÏÂâ ÖÆÂÓÐÑÌ ÄÑÎÐÑÌ ØËÏËÚÇÔÍÂâ ÓÇÂÍÙËâ Ä
ÒÑÎËÄËÐËÎÐËÕÓÂÕÇ ÒÓÑËÔØÑÆËÕ ÊÂ *10 ÒÔ, ÄÍÎáÚÂâ ÒÇÓÄËÚ-
ÐÖá ÔÕÂÆËá ì ÆËÔÔÑÙËÂÙËá ÐËÕÓÑÅÓÖÒÒÞ. ªÐÆÖÍÙËÑÐÐÑÇ
ÄÓÇÏâ ÕÂÍÑÌ ÄÇÎËÚËÐÞ ÑÉËÆÂÇÏÑ ÆÎâ ÏÇØÂÐËÊÏÂ ÓÇÂÍÙËË,
ÄÍÎáÚÂáÜÇÅÑ ÒÇÓÇØÑÆ ÍÑÎÇÃÂÕÇÎßÐÑÌ àÐÇÓÅËË ÒÖÕÇÏ ÏÖÎß-
ÕË×ÑÐÑÐÐÑÅÑ ÐÂÍÂÚËÄÂÐËâ. ±ÑÎÖÚÇÐÐÑÇ ÊÐÂÚÇÐËÇ ËÐÆÖÍÙËÑÐ-
ÐÑÅÑ ÄÓÇÏÇÐË ÔÑÑÕÄÇÕÔÕÄÖÇÕ ÕÂÍÉÇ ÄÓÇÏÇÐË ÓÇÎÂÍÔÂÙËË àÎÇÍÕ-

ÓÑÐÐÑÅÑ ÄÑÊÃÖÉÆÇÐËâ ËÊ ÄÞÔÑÍÑÄÑÊÃÖÉÆÇÐÐÞØ ÍÑÎÇÃÂÕÇÎß-
ÐÞØ ÔÑÔÕÑâÐËÌ ÒÇÓÇÆ ÆËÔÔÑÙËÂÙËÇÌ. ¥ÓÖÅËÇ ÃÞÔÕÓÞÇ ÏÇØÂ-
ÐËÊÏÞ, ÕÂÍËÇ ÍÂÍ ÒÓâÏÑÇ ÄÑÊÃÖÉÆÇÐËÇ ÄÞÔÑÍÑÚÂÔÕÑÕÐÞØ
ÍÑÎÇÃÂÐËÌ ÖÆÂÓÐÑÌ ÄÑÎÐÑÌ ËÎË ÒÓâÏÑÇ àÎÇÍÕÓÑÐÐÑÇ ÄÑÊÃÖÉ-
ÆÇÐËÇ Ë ÃÞÔÕÓÂâ ÆËÔÔÑÙËÂÙËâ ÄÑÊÃÖÉÆÇÐÐÑÅÑ ÔÑÔÕÑâÐËâ,
ÆÑÎÉÐÞ ÃÞ ÒÓÑËÔØÑÆËÕß ÊÂ ÔÖÃÒËÍÑÔÇÍÖÐÆÐÑÇ ÄÓÇÏâ, ÚÕÑ
ÒÓÑÕËÄÑÓÇÚËÕ ÒÑÎÖÚÇÐÐÞÏ àÍÔÒÇÓËÏÇÐÕÂÎßÐÞÏ ÆÂÐÐÞÏ.

±ÓÇÆÄÊÓÞÄÐÞÇ âÄÎÇÐËâ ÄÑ ÄÕÑÓËÚÐÞØ ££ ËÔÔÎÇÆÑÄÂÐÞ ÐÂ
ÒÓËÏÇÓÇ ÑÍÕÑÅÇÐÂ.164 µÔÕÂÐÑÄÎÇÐÑ, ÚÕÑ ÆÇ×ÑÓÏÂÙËâ Ë ÓÂÊÓÖ-
ÛÇÐËÇ ££ Ä ÒÓÑÙÇÔÔÇ ËÐËÙËËÓÑÄÂÐËâ ÄÊÓÞÄÂ ÐÑÔâÕ ÎÑÍÂÎßÐÞÌ
ØÂÓÂÍÕÇÓ. ¥ËÔÔËÒÂÙËâ àÐÇÓÅËË ÓÇÂÎËÊÖÇÕÔâ Ä ÕÂÍ ÐÂÊÞÄÂÇÏÞØ
ÅÑÓâÚËØ ÕÑÚÍÂØ. ¯Â ÔÕÂÆËË ÊÂÓÑÉÆÇÐËâ ÒÑÔÎÇÆÐËØ ÄÇÎËÍÂ
ÓÑÎß ÆËÔÎÑÍÂÙËÌ ËÎË ËØ ÔÍÑÒÎÇÐËÌ. ¬ÎáÚÇÄÞÏ ÏÑÏÇÐÕÑÏ
àÕÑÌ ÔÕÂÆËË âÄÎâáÕÔâ àÎÇÍÕÓÑÐÐÞÇ ÄÑÊÃÖÉÆÇÐËâ. ­ÑÍÂÎßÐÑÇ
ÔÖÉÇÐËÇ ÊÂÒÓÇÜÇÐÐÑÌ ÊÑÐÞ ÄÃÎËÊË ÆËÔÎÑÍÂÙËÌ ÒÓË ÔÉÂÕËË
££ ÓÇÊÍÑ ÖÄÇÎËÚËÄÂÇÕ ÄÇÓÑâÕÐÑÔÕß àÎÇÍÕÓÑÐÐÑÅÑ ÄÑÊÃÖÉÆÇ-
ÐËâ Ë ÓÂÊÓÞÄÂ ÔÄâÊË N7NO2 .102, 165

¡ÐÂÎËÊ ÆÂÐÐÞØ, ÒÑÎÖÚÇÐÐÞØ Ô ËÔÒÑÎßÊÑÄÂÐËÇÏ ÔÍÑÓÑÔÕ-
ÐÞØ ÏÇÕÑÆÑÄ ËÏÒÖÎßÔÐÑÅÑ ÓÂÆËÑÎËÊÂ Ë ×ÑÕÑÎËÊÂ, ÒÑÊÄÑÎËÎ
ÔÆÇÎÂÕß ÄÞÄÑÆÞ Ñ ÏÇØÂÐËÊÏÇ àÎÇÏÇÐÕÂÓÐÑÅÑ ÂÍÕÂ ÓÂÊÎÑÉÇ-
ÐËâ ÂÊËÆÑÄ ÕâÉÇÎÞØ ÏÇÕÂÎÎÑÄ Ä ÖÔÎÑÄËâØ ÄÊÓÞÄÂ, Â ÕÂÍÉÇ Ñ
ÙÇÒÐÑÌ ÒÓËÓÑÆÇ ÒÓÑÙÇÔÔÂ.166, 167 ±ÓÇÆÎÑÉÇÐÞ ÔÎÇÆÖáÜËÇ
ÔÕÂÆËË ÓÂÊÎÑÉÇÐËâ: ÎÑÍÂÎËÊÂÙËâ ÆÞÓÍË ÐÂ ÍÂÕËÑÐÐÑÌ ÄÂÍÂÐ-
ÔËË, ÓÇÍÑÐÔÕÓÖÍÙËâ ÙÇÐÕÓÂ Ä ÓÇÊÖÎßÕÂÕÇ ØËÏËÚÇÔÍÑÌ ÓÇÂÍÙËË
Ô ÑÃÓÂÊÑÄÂÐËÇÏ ÆÞÓÑÚÐÑÅÑ ÍÄÂÊËÎÑÍÂÎßÐÑÅÑ ÔÑÔÕÑâÐËâ Ä
ÄÂÎÇÐÕÐÑÌ ÊÑÐÇ, ÆÇÎÑÍÂÎËÊÂÙËâ ÆÞÓÍË Ô ÓÇÍÑÐÔÕÓÖËÓÑÄÂÐ-
ÐÑÅÑ ÙÇÐÕÓÂ, ÓÂÊÏÐÑÉÇÐËÇ ÐÑÔËÕÇÎÇÌ ÊÂÓâÆÂ Ä ÓÇÊÖÎßÕÂÕÇ
ÖÆÂÓÐÑÌ ËÑÐËÊÂÙËË äÅÑÓâÚËÏË ÆÞÓÍÂÏËã Ë ÄÑÔÔÕÂÐÑÄÎÇÐËÇ
ÎÑÍÂÎßÐÑÅÑ ÔÑÔÕÑâÐËâ Ä ÊÂÒÓÇÜÇÐÐÑÌ ÊÑÐÇ, ÔÑÊÆÂáÜÇÅÑ
ÖÔÎÑÄËâ ÆÎâ ÒÑÄÕÑÓÇÐËâ ÓÂÔÔÏÂÕÓËÄÂÇÏÑÌ ÙÇÒÑÚÍË ÔÕÂÆËÌ.
ªÔÔÎÇÆÑÄÂÐÂ ÊÂÄËÔËÏÑÔÕß ÍÓËÕËÚÇÔÍÑÌ ÒÎÑÕÐÑÔÕË àÐÇÓÅËË
ËÐËÙËËÓÑÄÂÐËâ ÄÊÓÞÄÐÑÅÑ ÓÂÊÎÑÉÇÐËâ ÂÊËÆÂ ÔÇÓÇÃÓÂ ÑÕ ÓÂÊ-
ÏÇÓÂ ÍÓËÔÕÂÎÎÂ, ÚÕÑ ÒÑÊÄÑÎËÎÑ ÖÔÕÂÐÑÄËÕß ÒÑÄÞÛÇÐÐÖá
ÔÍÑÓÑÔÕß ÓÇÍÑÏÃËÐÂÙËË àÎÇÍÕÓÑÐ-ÆÞÓÑÚÐÞØ ÒÂÓ ÐÂ ÒÑÄÇÓØ-
ÐÑÔÕË ÍÓËÔÕÂÎÎÂ.168

´ÂÍËÏ ÑÃÓÂÊÑÏ, ÏÑÉÐÑ ÒÑÎÂÅÂÕß, ÚÕÑ ÏÇØÂÐËÊÏ ÐÂÚÂÎß-
ÐÑÌ ÔÕÂÆËË ÓÂÊÎÑÉÇÐËâ ££ ÒÓË ÆÇÕÑÐÂÙËË ÏÑÉÇÕ ÑÕÎËÚÂÕßÔâ
ÑÕ ÕÓÂÆËÙËÑÐÐÑÅÑ ÏÇØÂÐËÊÏÂ ËÊ-ÊÂ ÒÓÑÕÇÍÂÐËâ ÓÇÂÍÙËË Ô
ÖÚÂÔÕËÇÏ àÎÇÍÕÓÑÐÐÑ-ÄÑÊÃÖÉÆÇÐÐÞØ ÏÑÎÇÍÖÎ.

¶ÇÏÕÑÔÇÍÖÐÆ-
ÐÞÌ ËÏÒÖÎßÔ

³ÕÑØÂÔÕËÊÂ-
ÙËâ ÆÄËÉÇÐËâ
âÆÇÓ

¬ÎÂÔÔËÚÇÔÍÂâ ÓÇÂÍÙËâ
(ÔÕÑØÂÔÕËÚÇÔÍÑÇ ÆÄË-
ÉÇÐËÇ âÆÇÓ)

£ÑÊÃÖÉÆÇÐÐÂâ
ÏÑÎÇÍÖÎÂ

¶ÎÖÍÕÖÂÙËâ
àÐÇÓÅËË ÐÂ
ÍÑÑÓÆËÐÂÕÇ
ÓÇÂÍÙËË

±ÓÑÆÖÍÕ

10713 c £ÓÇÏâ

±ÓÑÆÖÍÕ 1

¬ÑÅÇÓÇÐÕÐÂâ ÓÇÂÍÙËâ
(ÓÇÅÖÎâÓÐÑÇ ÆÄËÉÇÐËÇ
âÆÇÓ)

±ÓÑÆÖÍÕ 2

²ËÔ. 8. ³ØÇÏÂ, ËÎÎáÔÕÓËÓÖáÜÂâ ÏÇÔÕÑ ÍÑÅÇÓÇÐÕÐÞØ ÒÓÑÙÇÔÔÑÄ
Ë ÓÇÂÍÙËÌ ÐÂ ÄÓÇÏÇÐÐÑ'Ì ÛÍÂÎÇ ØËÏËÚÇÔÍËØ ÒÓÇÄÓÂÜÇÐËÌ.161
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²ÂÊÎÑÉÇÐËÇ ££ ÒÓÇÆÔÕÂÄÎâÇÕ ÔÑÃÑÌ ÏÐÑÅÑÔÕÂÆËÌÐÖá ÑÍËÔÎË-
ÕÇÎßÐÑ-ÄÑÔÔÕÂÐÑÄËÕÇÎßÐÖá ÓÇÂÍÙËá Ô ÖÚÂÔÕËÇÏ ÂÕÑÏÑÄ ÍÂÍ
ÆÑÐÑÓÑÄ, ÕÂÍ Ë ÂÍÙÇÒÕÑÓÑÄ àÎÇÍÕÓÑÐÑÄ, ÍÑÕÑÓÞÇ ËÊÐÂÚÂÎßÐÑ
ÐÂØÑÆâÕÔâ Ä ÒÓÇÆÇÎÂØ ÑÆÐÑÌ ÏÑÎÇÍÖÎÞ. ±ÓËÏÇÐÇÐËÇ ÏÇÕÑÆÑÄ
×ÑÓÏÂÎßÐÑÌ ÍËÐÇÕËÍË ÐÂ ÓÂÐÐÇÏ àÕÂÒÇ ÓÂÃÑÕ ÒÑ ËÔÔÎÇÆÑÄÂ-
ÐËá ÍËÐÇÕËÍË Ë ÏÇØÂÐËÊÏÂ ÓÂÊÎÑÉÇÐËâ ££ ÐÇ ÒÑÊÄÑÎËÎÑ
ÓÇÛËÕß ÑÔÐÑÄÐÞÇ ÊÂÆÂÚË. £ ÒÑÔÎÇÆÐËÇ ÅÑÆÞ Ä ÐÂÛÇÌ ÔÕÓÂÐÇ
Ë ÊÂ ÓÖÃÇÉÑÏ ÆÑÔÕËÅÐÖÕ ÊÐÂÚËÕÇÎßÐÞÌ ÒÓÑÅÓÇÔÔ Ä ËÊÖÚÇÐËË
ÓÂÊÎÑÉÇÐËâ ££ ÃÎÂÅÑÆÂÓâ ÔÑÚÇÕÂÐËá ÔÑÄÓÇÏÇÐÐÞØ àÍÔÒÇÓË-
ÏÇÐÕÂÎßÐÞØ ÏÇÕÑÆÑÄ Ë ÒÓÇÆÔÕÂÄÎÇÐËÌ ÕÇÑÓÇÕËÚÇÔÍÑÌ ØËÏËË,
Â ÕÂÍÉÇ ÄÑÊÏÑÉÐÑÔÕÇÌ ÄÞÚËÔÎËÕÇÎßÐÑÌ ÕÇØÐËÍË.

±ÓËÏÇÐÇÐËÇ ÏÂÕÇÏÂÕËÚÇÔÍÑÅÑ ÏÑÆÇÎËÓÑÄÂÐËâ Ô ÙÇÎßá
ÔÑÊÆÂÐËâ ÏÑÜÐÞØ Ë ÕÇÓÏÑÔÕÂÃËÎßÐÞØ ££ ÒÓËÄÇÎÑ Í ÔÑÍÓÂ-
ÜÇÐËá ÊÂÕÓÂÕ ÄÓÇÏÇÐË Ë ÔÓÇÆÔÕÄ ÐÂ ÔÍÓËÐËÐÅ ØËÏËÚÇÔÍËØ
ÔÑÇÆËÐÇÐËÌ. ´ÂÍÑÌ ÒÑÆØÑÆ ÒÑÊÄÑÎâÇÕ ËÊÖÚÂÕß ÏÑÎÇÍÖÎâÓÐÖá
ÔÕÓÖÍÕÖÓÖ Ë ÕÇÓÏÑØËÏËá ££, ÍËÐÇÕËÍÖ Ë ÏÇØÂÐËÊÏ ËØ ÓÂÊÎÑ-
ÉÇÐËâ, ÒÓÇÄÓÂÜÇÐËâ ËÐÕÇÓÏÇÆËÂÕÑÄ Ä ÍÑÐÇÚÐÞÇ ÒÓÑÆÖÍÕÞ.
µÔÕÂÐÑÄÎÇÐÑ, ÚÕÑ ÐÂÚÂÎßÐÑÇ ÓÂÊÎÑÉÇÐËÇ ££ ÐÇÓÇÆÍÑ ËÆÇÕ ÒÑ
ÐÇÔÍÑÎßÍËÏ ÍÂÐÂÎÂÏ, ÒÑàÕÑÏÖ ÑÚÇÐß ÄÂÉÐÂ ÄÑÊÏÑÉÐÑÔÕß
ËÔÔÎÇÆÑÄÂÐËâ Ô ÒÑÏÑÜßá ÏÇÕÑÆÑÄ ÏÂÕÇÏÂÕËÚÇÔÍÑÅÑ ÏÑÆÇÎË-
ÓÑÄÂÐËâ ÍÑÐÍÖÓËÓÖáÜËØ ÓÇÂÍÙËÌ ÐÂ ÐÂÚÂÎßÐÑÌ ÔÕÂÆËË
ÓÂÊÎÑÉÇÐËâ.

±ÇÓÔÒÇÍÕËÄÐÑ ÒÓËÏÇÐÇÐËÇ ÕÂÍËØ ÏÇÕÑÆÑÄ Ë ÆÎâ ËÊÖÚÇÐËâ
ÐÂÆÏÑÎÇÍÖÎâÓÐÑÌ ÔÕÓÖÍÕÖÓÞ££: ÏÑÉÐÑ ÓÂÔÔÚËÕÂÕß ÕÇÓÏËÚÇ-
ÔÍÖá ÔÕÂÃËÎßÐÑÔÕß ÂÔÔÑÙËÂÕÑÄ ÏÑÎÇÍÖÎ ££ Ä ÉËÆÍÑÌ ×ÂÊÇ,
ÖÚÇÔÕß ÄÎËâÐËÇ ÂÔÔÑÙËÂÙËË ÐÂ ÍËÐÇÕËÍÖ ÐÂÚÂÎßÐÞØ ÔÕÂÆËÌ
ÓÂÊÎÑÉÇÐËâ. ³ÑÄÓÇÏÇÐÐÞÇ ÒÓÇÆÔÕÂÄÎÇÐËâ ×ËÊËÍË ÕÄÇÓÆÑÅÑ
ÕÇÎÂ ÒÓË ÏÑÆÇÎËÓÑÄÂÐËË ÍËÐÇÕËÍË ÐÂÚÂÎßÐÞØ ÔÕÂÆËÌ ÓÂÊÎÑ-
ÉÇÐËâ ££ Ä ÕÄÇÓÆÑÌ ×ÂÊÇ ÒÑÍÂ ÒÓÂÍÕËÚÇÔÍË ÐÇ ÒÓËÏÇÐâáÕÔâ,
ÚÕÑ ÐÇ ÒÑÊÄÑÎâÇÕ ÑÒÓÇÆÇÎËÕß ÔÄâÊß ÓÇÂÍÙËÑÐÐÑÌ ÔÒÑÔÑÃÐÑÔÕË
ÔÑ ÔÕÓÖÍÕÖÓÑÌ ÕÄÇÓÆÑÅÑ ££, Â ÕÂÍÉÇ ÒÓÑÅÐÑÊËÓÑÄÂÕß ÔÓÑÍË
ØÓÂÐÇÐËâ ËÊÆÇÎËÌ ËÊ ££.

®ÇÕÑÆÞ ÏÂÕÇÏÂÕËÚÇÔÍÑÅÑ ÏÑÆÇÎËÓÑÄÂÐËâ ËÔÒÑÎßÊÖáÕÔâ
ÒÓË ÑÒÓÇÆÇÎÇÐËË ÓÇÉËÏÑÄ ÒÓÇÄÓÂÜÇÐËâ ££ Ä ÖÔÎÑÄËâØ ÅÑÓÇ-
ÐËâ Ë ÆÇÕÑÐÂÙËË. £ ÓâÆÇ ÓÂÃÑÕ ÏÑÆÇÎËÓÑÄÂÐËÇ ÒÓÑÙÇÔÔÑÄ
ÅÑÓÇÐËâ ÒÓÑÄÑÆËÕÔâ Ô ÖÚÇÕÑÏ ÓÇÂÎßÐÑÌ ÔÎÑÉÐÑÔÕË ËØ ØËÏËÚÇ-
ÔÍËØ ÏÇØÂÐËÊÏÑÄ. ¢ÑÎßÛËÇ ÒÇÓÔÒÇÍÕËÄÞ Ä ËÊÖÚÇÐËË àÎÇÏÇÐ-
ÕÂÓÐÞØ ÔÕÂÆËÌ ØËÏËÚÇÔÍËØ ÒÓÇÄÓÂÜÇÐËÌ ÒÓË ÆÇÕÑÐÂÙËË Ô
ÖÚÇÕÑÏ ÄÑÊÃÖÉÆÇÐÐÞØ ÏÑÎÇÍÖÎ ÑÕÍÓÞÄÂáÕÔâ Ä ÔÄâÊË Ô ÓÂÊÄË-
ÕËÇÏ ×ÇÏÕÑØËÏËË.
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Works on the mathematical modelling of the molecular and supramolecular structures of explosives and
elementary steps and overall processes of explosive decomposition are analyzed. Studies that take into
account decomposition of explosives in the modelling of combustion and detonation are considered. It is
shown that for solving problems related to kinetics of explosive decomposition, it is necessary to switch
from the empirical approach to a combination of the methods and concepts of chemical physics, solid
state physics and theoretical chemistry.
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