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1. £ÄÇÆÇÐËÇ

³ÑÄÓÇÏÇÐÐÑÇ ÓÂÊÄËÕËÇ ×ËÊËÍË Ä ÃÑÎßÛÑÌ ÔÕÇÒÇÐË ÔÄâ-
ÊÂÐÑ Ô ÒÓÑÅÓÇÔÔÑÏ Ä ÍÑÏÒßáÕÇÓÐÑÌ ÕÇØÐËÍÇ, ËÔÒÑÎßÊÑÄÂ-
ÐËÇ ÍÑÕÑÓÑÌ ÑÕÍÓÞÄÂÇÕ ÐÑÄÞÇ ÄÑÊÏÑÉÐÑÔÕË Ä ÑÒËÔÂÐËË
×ËÊËÚÇÔÍËØ ÑÃÝÇÍÕÑÄ Ë âÄÎÇÐËÌ. ¥ÂÐÐÞÌ ÑÃÊÑÓ ÒÑÔÄâÜÈÐ
ÍÎÂÔÕÇÓÂÏ, Õ.Ç. ÔËÔÕÇÏÂÏ ÍÑÐÇÚÐÑÅÑ, ÐÇ ÑÚÇÐß ÃÑÎßÛÑÅÑ
ÚËÔÎÂ ÔÄâÊÂÐÐÞØ ÂÕÑÏÑÄ, Â ÕÂÍÉÇ ÐÇÍÑÕÑÓÞÏ ÒÓÑÙÇÔÔÂÏ,
Ä ÍÑÕÑÓÞØ ÑÐË ÖÚÂÔÕÄÖáÕ, ÅÎÂÄÐÞÏ ÑÃÓÂÊÑÏ ×ÂÊÑÄÞÏ
ÒÇÓÇØÑÆÂÏ Ä ÍÎÂÔÕÇÓÂØ Ë ÍÂÕÂÎËÕËÚÇÔÍËÏ ÒÓÑÙÇÔÔÂÏ Ô
ÖÚÂÔÕËÇÏ ÍÎÂÔÕÇÓÑÄ. ®Þ ÃÖÆÇÏ ÓÂÔÔÏÂÕÓËÄÂÕß ÔÄÑÌÔÕÄÂ
Ë àÄÑÎáÙËá ÍÎÂÔÕÇÓÑÄ ÐÂ ÑÔÐÑÄÇ ÒÑÄÇÓØÐÑÔÕË ÒÑÕÇÐÙË-
ÂÎßÐÑÌ àÐÇÓÅËË (±±¿), ÍÑÕÑÓÂâ ÒÑÔÕÓÑÇÐÂ Ä ÏÐÑÅÑÏÇÓ-
ÐÑÏ ÒÓÑÔÕÓÂÐÔÕÄÇ ÍÑÑÓÆËÐÂÕ âÆÇÓ ÂÕÑÏÑÄ, ÑÃÓÂÊÖáÜËØ
ÍÎÂÔÕÇÓ, ÕÂÍ ÚÕÑ àÄÑÎáÙËâ ÍÎÂÔÕÇÓÂ ÔÑÔÕÑËÕ Ä ÒÇÓÇÏÇÜÇ-
ÐËË ÕÑÚÍË Ä ÒÓÑÔÕÓÂÐÔÕÄÇ ÍÑÑÓÆËÐÂÕ âÆÇÓ ÍÎÂÔÕÇÓÂ ÄÆÑÎß
±±¿ [1] Ä ÓÂÏÍÂØ ÒÓËÃÎËÉÇÐËâ ¢ÑÓÐÂ ë°ÒÒÇÐÅÇÌÏÇÓÂ Ô
ÃÞÔÕÓÞÏ ÖÔÕÂÐÑÄÎÇÐËÇÏ ÓÂÄÐÑÄÇÔËâ àÎÇÍÕÓÑÐÑÄ ÒÑ ÑÕÐÑ-
ÛÇÐËá Í ÕÇÍÖÜÇÌ ÍÑÐ×ËÅÖÓÂÙËË âÆÇÓ. ±ÓËÐÙËÒËÂÎßÐÑÌ
ÑÔÑÃÇÐÐÑÔÕßá ±±¿ ÍÎÂÔÕÇÓÑÄ âÄÎâÇÕÔâ ÔÖÜÇÔÕÄÑÄÂÐËÇ
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¬ÑÐ×ËÅÖÓÂÙËÑÐÐÞÇ ÒÇÓÇØÑÆÞ Ä ÂÕÑÏÐÞØ ÔËÔÕÇÏÂØ, Õ.Ç. ÒÇÓÇØÑÆÞ Ô ËÊÏÇÐÇÐËÇÏ ÅÇÑÏÇÕÓËÚÇÔÍÑÌ ÍÑÐ×ËÅÖ-
ÓÂÙËË âÆÇÓ, ÄÍÎáÚÂáÕ Ä ÔÇÃâ ØËÏËÚÇÔÍËÇ ÓÇÂÍÙËË, ÒÇÓÇØÑÆÞ ÏÇÉÆÖ ÂÅÓÇÅÂÕÐÞÏË ÔÑÔÕÑâÐËâÏË ÂÕÑÏÐÑÌ
ÔËÔÕÇÏÞ (×ÂÊÑÄÞÇ ÒÇÓÇØÑÆÞ) Ë ÐÂÐÑÍÂÕÂÎËÕËÚÇÔÍËÇ ÒÓÑÙÇÔÔÞ. ¥ÂÐ ÂÐÂÎËÊ ÍÑÐ×ËÅÖÓÂÙËÑÐÐÞØ ÒÇÓÇØÑÆÑÄ Ô
ÕÑÚÍË ÊÓÇÐËâ ÒÑÄÇÆÇÐËâ ÒÑÄÇÓØÐÑÔÕË ÒÑÕÇÐÙËÂÎßÐÑÌ àÐÇÓÅËË (±±¿) ÂÕÑÏÐÑÌ ÔËÔÕÇÏÞ, ÕÂÍ ÚÕÑ ÍÑÐ×ËÅÖ-
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ÃÑÎßÛÑÅÑ ÚËÔÎÂ ÎÑÍÂÎßÐÞØ ÏËÐËÏÖÏÑÄ [2 ë 4], ÍÑÕÑÓÞÇ
ØÂÓÂÍÕÇÓËÊÖáÕ ÔÕÂÃËÎßÐÞÇ Ë ÏÇÕÂÔÕÂÃËÎßÐÞÇ ÔÑÔÕÑâÐËâ
ÍÎÂÔÕÇÓÑÄ ÍÂÍ ÔËÔÕÇÏÞ ÔÄâÊÂÐÐÞØ ÂÕÑÏÑÄ. ´ÑÅÆÂ àÄÑÎá-
ÙËâ ÍÎÂÔÕÇÓÑÄ ÒÓÇÆÔÕÂÄÎâÇÕ ÔÑÃÑÌ ÙÇÒß ÒÇÓÇØÑÆÑÄ ÏÇÉÆÖ
ÎÑÍÂÎßÐÞÏË ÏËÐËÏÖÏÂÏË ±±¿, ÓÂÊÆÇÎÈÐÐÞÏË ÒÑÕÇÐ-
ÙËÂÎßÐÞÏË ÃÂÓßÇÓÂÏË [5, 6]. ´ÂÍÑÌ ÒÑÆØÑÆ Í ÑÒËÔÂÐËá
ÒÑÄÇÆÇÐËâ ÍÎÂÔÕÇÓÑÄ (saddle-crossing dynamics [7, 8])
ÎÇÉËÕ Ä ÑÔÐÑÄÇ ÐÂËÃÑÎÇÇ ÐÂÆÈÉÐÑÅÑ Ë ÒÑÔÎÇÆÑÄÂÕÇÎß-
ÐÑÅÑ ÏÇÕÑÆÂ ÂÐÂÎËÊÂ àÄÑÎáÙËË ÍÎÂÔÕÇÓÑÄ [9].

°ÃÓÂÕËÏ ÄÐËÏÂÐËÇ ÐÂ ÔÎÇÆÖáÜÇÇ ÑÃÔÕÑâÕÇÎßÔÕÄÑ.
³ÚËÕÂâ ÆÄËÉÇÐËÇ ÂÕÑÏÑÄ ÍÎÂÔÔËÚÇÔÍËÏ, ÏÑÉÐÑ ÒÑÎ-
ÐÑÔÕßá ÑÒËÔÂÕß àÄÑÎáÙËá ÓÂÔÔÏÂÕÓËÄÂÇÏÑÌ ÂÕÑÏÐÑÌ
ÔËÔÕÇÏÞ ÍÂÍ ÒÇÓÇÏÇÜÇÐËÇ ÕÑÚÍË Ä ×ÂÊÑÄÑÏ ÒÓÑÔÕÓÂÐ-
ÔÕÄÇ, Õ.Ç. Ä ÒÓÑÔÕÓÂÐÔÕÄÇ ÍÑÑÓÆËÐÂÕ Ë ËÏÒÖÎßÔÑÄ âÆÇÓ,
ÕÑÅÆÂ ÍÂÍ ÒÓË ÓÂÔÔÏÑÕÓÇÐËË àÄÑÎáÙËË ÍÎÂÔÕÇÓÂ ÍÂÍ
ÆÄËÉÇÐËâ ÄÆÑÎß ±±¿ ÏÞ ËÔÒÑÎßÊÖÇÏ ÕÑÎßÍÑ ÚÂÔÕß àÕÑÌ
ËÐ×ÑÓÏÂÙËË, ËÔÍÎáÚÂâ ÆÄËÉÇÐËÇ ÔÂÏËØ âÆÇÓ. °ÆÐÂÍÑ
ÄÔÎÇÆÔÕÄËÇ ÍÑÏÒÂÍÕÐÑÔÕË ÍÎÂÔÕÇÓÂ ÔËÎßÐÑÇ ÄÊÂËÏÑÆÇÌ-
ÔÕÄËÇ ÏÇÉÆÖ ÔÑÔÇÆÐËÏË ÂÕÑÏÂÏË ÒÓËÄÑÆËÕ Í ÕÇÓÏÑ-
ÆËÐÂÏËÚÇÔÍÑÏÖ ÓÂÄÐÑÄÇÔËá Ä àÕÑÌ ÔËÔÕÇÏÇ ÂÕÑÏÑÄ.
®ÑÉÐÑ ÓÂÊÆÇÎËÕß ÔÕÇÒÇÐË ÔÄÑÃÑÆÞ ÍÎÂÔÕÇÓÂ ÐÂ ÍÑÐ×ËÅÖ-
ÓÂÙËÑÐÐÞÇ Ë ÕÇÒÎÑÄÞÇ, ÑÕÄÇÚÂáÜËÇ ÑÔÙËÎÎâÙËÑÐÐÑÏÖ
ÆÄËÉÇÐËá ÂÕÑÏÑÄ [10], Â ÕÇÒÎÑÄÑÇ ÆÄËÉÇÐËÇ ÑÒËÔÞÄÂÕß
ÕÇÏÒÇÓÂÕÖÓÑÌ ÍÎÂÔÕÇÓÂ T, ÍÑÕÑÓÂâ ÔÄâÊÂÐÂ ÔÑ ÔÓÇÆÐÇÌ
ÍËÐÇÕËÚÇÔÍÑÌ àÐÇÓÅËÇÌ ÂÕÑÏÑÄ (âÆÇÓ). ´ÑÅÆÂ ÒÓË ÑÒËÔÂ-
ÐËË àÄÑÎáÙËË ÍÎÂÔÕÇÓÂ ÍÂÍ ÆÄËÉÇÐËâ ÄÆÑÎß±±¿ ÔÎÇÆÖÇÕ
ÔÚËÕÂÕß, ÚÕÑ ÓÂÔÔÏÂÕÓËÄÂÇÏÂâ±±¿ ÔÑÑÕÄÇÕÔÕÄÖÇÕ ÊÂÆÂÐ-
ÐÑÌ ÕÇÏÒÇÓÂÕÖÓÇ ÍÎÂÔÕÇÓÂ.

°ÃÔÖÆËÏ ØÂÓÂÍÕÇÓ ÒÑÔÕÓÑÇÐËâ ±±¿ ÆÎâ ÍÎÂÔÕÇÓÑÄ.
±ÓÑÔÕÇÌÛËÌ ÒÓËÏÇÓ ÑÕÐÑÔËÕÔâ Í ÒÂÓÐÑÏÖ ÄÊÂËÏÑÆÇÌ-
ÔÕÄËá ÂÕÑÏÑÄ Ä ÍÎÂÔÕÇÓÇ, ÒÓËÚÈÏ ÐÂËÃÑÎÇÇ ÒÑÒÖÎâÓÐÞÏ
âÄÎâÇÕÔâ ÎÇÐÐÂÓÆ-ÆÉÑÐÔÑÄÔÍÑÇ ÄÊÂËÏÑÆÇÌÔÕÄËÇ [11, 12].
·ÑÕâ ÕÂÍÑÌ ÒÑÆØÑÆ ÐÇ ÒÑÊÄÑÎâÇÕ ÂÆÇÍÄÂÕÐÑ ÑÒËÔÂÕß ÆÂÉÇ
ÒÑÄÇÆÇÐËÇ ÍÎÂÔÕÇÓÑÄ ËÐÇÓÕÐÞØ ÅÂÊÑÄ [13], ÒÑÕÇÐÙËÂÎ
ÄÊÂËÏÑÆÇÌÔÕÄËâ ­ÇÐÐÂÓÆÂ-¥ÉÑÐÔÂ ÖÆÑÃÐÑ ËÔÒÑÎßÊÑÄÂÕß
Ä ÍÂÚÇÔÕÄÇ ÏÑÆÇÎßÐÑÅÑ, ÒÑÔÍÑÎßÍÖ ÑÐ ÑÆÐÑÄÓÇÏÇÐÐÑ ÔÑ-
ÆÇÓÉËÕ ÍÑÓÑÕÍÑÆÇÌÔÕÄÖáÜÖá Ë ÆÂÎßÐÑÆÇÌÔÕÄÖáÜÖá
ÔÑÔÕÂÄÎâáÜËÇ. ¥ÓÖÅÑÌ ÒÓËÏÇÓ ÑÕÐÑÔËÕÔâ Í ÏÇÕÂÎÎËÚÇ-
ÔÍËÏ ÍÎÂÔÕÇÓÂÏ, ÆÎâ ÑÒËÔÂÐËâ ÍÑÕÑÓÞØ ËÔÒÑÎßÊÖáÕÔâ
ÓÂÊÎËÚÐÞÇ ÕËÒÞ àÏÒËÓËÚÇÔÍËØ ÒÑÕÇÐÙËÂÎÑÄ ÄÊÂËÏÑÆÇÌ-
ÔÕÄËâ (ÐÂÒÓËÏÇÓ, [14 ë 20]). ¶ÑÓÏÂ ËÔÒÑÎßÊÖÇÏÑÅÑ ÒÑÕÇÐ-
ÙËÂÎÂ ÄÊÂËÏÑÆÇÌÔÕÄËâ ÊÂÄËÔËÕ ÑÕ ÏÂÕÇÓËÂÎÂ ÍÎÂÔÕÇÓÂ.
±ÑÆÑÃÐÞÌ ÒÑÆØÑÆ âÄÎâÇÕÔâ ÆÑÔÕÂÕÑÚÐÑ ÒÓÂÍÕËÚÐÞÏ Ë
ÐÂÆÈÉÐÞÏ, ÒÑÔÍÑÎßÍÖ ÔÂÏ ÒÑÕÇÐÙËÂÎ Ë ÇÅÑ ÒÂÓÂÏÇÕÓÞ
ÒÑÆÅÑÐâáÕÔâ ÕÂÍ, ÚÕÑÃÞ ÒÑÎÖÚËÕß ÓâÆ ÐÂÃÎáÆÂÇÏÞØ
ÒÂÓÂÏÇÕÓÑÄ ÏÂÍÓÑÔÍÑÒËÚÇÔÍÑÅÑ ÏÇÕÂÎÎÂ.

°ÆÐÂÍÑ ÐÂËÃÑÎÇÇ ÒÇÓÔÒÇÍÕËÄÐÑÌ ÆÎâ ÑÒËÔÂÐËâ ÄÊÂË-
ÏÑÆÇÌÔÕÄËâ ÓÂÊÎËÚÐÑÅÑ ÕËÒÂ ÍÎÂÔÕÇÓÑÄ ÒÓÇÆÔÕÂÄÎâÇÕÔâ
ÕÇÑÓËâ ×ÖÐÍÙËÑÐÂÎÂ ÒÎÑÕÐÑÔÕË (DFT) [21, 22]. £ àÕÑÏ
ÔÎÖÚÂÇ ÆÎâ ÑÒÓÇÆÇÎÇÐËâ ÔÓÇÆÐÇÌ àÐÇÓÅËË ÔËÔÕÇÏÞ ÄÊÂË-
ÏÑÆÇÌÔÕÄÖáÜËØ ÂÕÑÏÑÄ ÒÓË ÊÂÆÂÐÐÑÌ ÍÑÐ×ËÅÖÓÂÙËË
âÆÇÓ ÍÂÍ ÍÄÂÐÕÑÄÑÌ ÔËÔÕÇÏÞ ÄÏÇÔÕÑ ÄÑÎÐÑÄÑÌ ×ÖÐÍÙËË
ËÔÒÑÎßÊÖáÕÔâ ÇÈ ÃËÎËÐÇÌÐÞÇ ×ÖÐÍÙËÑÐÂÎÞ, ÒÓËÚÈÏ
ÆÑÔÕÑËÐÔÕÄÑÏ ÕÂÍÑÅÑ ÒÑÆØÑÆÂ âÄÎâÇÕÔâ ÊÂÎÑÉÇÐÐÞÌ Ä
ÐÇÅÑ ÄÂÓËÂÙËÑÐÐÞÌ ÒÓËÐÙËÒ [21], ÒÑÊÄÑÎâáÜËÌ ÄÞÃÓÂÕß
ÑÒÕËÏÂÎßÐÞÇ ÒÂÓÂÏÇÕÓÞ ÆÎâ ÊÂÆÂÐÐÑÌ ×ÑÓÏÞ ×ÖÐÍÙËÑ-
ÐÂÎÑÄ. DFT âÄÎâÇÕÔâ ÖÐËÄÇÓÔÂÎßÐÞÏ ÒÑÆØÑÆÑÏ [23 ë 28],
ÑÒËÔÞÄÂáÜËÏ ÓÂÊÎËÚÐÞÇ ÍÎÂÔÕÇÓÐÞÇ ÔËÔÕÇÏÞ, Ë ÔÖÜÇ-
ÔÕÄÖÇÕ ÐÂÃÑÓ ÒÂÍÇÕÑÄ ÒÓÑÅÓÂÏÏ ÆÎâ ÇÅÑ ÒÓÂÍÕËÚÇÔÍÑÅÑ
ËÔÒÑÎßÊÑÄÂÐËâ.

¯ÂÓâÆÖ Ô ÖÍÂÊÂÐÐÞÏË ÆÑÔÕÑËÐÔÕÄÂÏË, DFT ËÏÇÇÕ
ÔÎÇÆÖáÜËÇ ÑÅÓÂÐËÚÇÐËâ Ä ÒÓËÏÇÐÇÐËË Í ÓÂÔÔÏÂÕÓËÄÂÇ-
ÏÞÏ ÒÓÑÃÎÇÏÂÏ. £Ñ-ÒÇÓÄÞØ, DFT Ä ÔÕÂÐÆÂÓÕÐÑÌ ×ÑÓÏÇ
ÑÔÐÑÄÂÐÂ ÐÂ ÄÂÓËÂÙËÑÐÐÑÏ ÒÓËÐÙËÒÇ Ë ÑÕÐÑÔËÕÔâ ÕÑÎßÍÑ

Í ÑÔÐÑÄÐÑÏÖ àÎÇÍÕÓÑÐÐÑÏÖ ÔÑÔÕÑâÐËá ÂÕÑÏÐÑÌ ÔËÔÕÇÏÞ.
±ÑàÕÑÏÖ DFT ÐÇ ÒÑÆØÑÆËÕ ÆÎâ ÂÐÂÎËÊÂ ÍÂÕÂÎËÕËÚÇÔÍËØ
ÒÓÑÙÇÔÔÑÄ, ÅÆÇ ÊÂÆÇÌÔÕÄÑÄÂÐÞ ÓÂÊÐÞÇ àÎÇÍÕÓÑÐÐÞÇ ÔÑ-
ÔÕÑâÐËâ. £Ñ-ÄÕÑÓÞØ, âÆÓÂ Ä ÓÂÔÔÏÂÕÓËÄÂÇÏÑÌ ÍÄÂÐÕÑÄÑÌ
ÊÂÆÂÚÇ âÄÎâáÕÔâ ÐÇÒÑÆÄËÉÐÞÏË, ÕÂÍ ÚÕÑ Ä ÒÇÓÄÑÏ ÒÓËÃ-
ÎËÉÇÐËË ÓÇÊÖÎßÕÂÕÞ ÑÕÐÑÔâÕÔâ Í ÐÖÎÇÄÑÌ ÕÇÏÒÇÓÂÕÖÓÇ
ÂÕÑÏÑÄ ÍÎÂÔÕÇÓÂ.

±ÑÔÎÇÆÐÇÇ ÑÅÓÂÐËÚÇÐËÇ Ä ËÔÒÑÎßÊÑÄÂÐËË DFT ÏÑÉÇÕ
ÃÞÕß ÖÔÕÓÂÐÇÐÑ, ÇÔÎË àÕÑÕ ÏÇÕÑÆ ÔÑÄÏÇÔÕËÕß Ô ÏÇÕÑÆÑÏ
ÏÑÎÇÍÖÎâÓÐÑÌ ÆËÐÂÏËÍË (®¥) ÆÎâ ÆÄËÉÇÐËâ ÂÕÑÏÑÄ,
ÔÚËÕÂâ àÕÑ ÆÄËÉÇÐËÇ ÍÎÂÔÔËÚÇÔÍËÏ. ®ÇÕÑÆ ÏÑÎÇÍÖÎâÓÐÑÌ
ÆËÐÂÏËÍË ÒÑÊÄÑÎâÇÕ ÖÚÇÔÕß ÆËÐÂÏËÍÖ ÆÄËÉÇÐËâ ÂÕÑÏÑÄ Ä
ÔÄâÊÂÐÐÑÌ ÂÕÑÏÐÑÌ ÔËÔÕÇÏÇ, Ä ÑÕÎËÚËÇ ÑÕ DFT, ÑÕÐÑÔâ-
ÜÇÌÔâ Í ÔÕÂÕËÚÇÔÍÑÌ ÔËÔÕÇÏÇ ÄÊÂËÏÑÆÇÌÔÕÄÖáÜËØ ÂÕÑ-
ÏÑÄ. ¬ÑÐÙÇÒÙËâ ÏÇÕÑÆÂ ®¥ ÔÑÔÕÑËÕ Ä ÖÚÈÕÇ ÆÄËÉÇÐËâ
ÍÂÉÆÑÅÑ ÂÕÑÏÂ (âÆÓÂ) Ä ÔËÔÕÇÏÇ ÄÊÂËÏÑÆÇÌÔÕÄÖáÜËØ ÂÕÑ-
ÏÑÄ [29 ë 32]. ·ÑÕâ Ä ÓÂÏÍÂØ ÏÇÕÑÆÂ ®¥ ÔËÔÕÇÏÂ ÄÊÂËÏÑ-
ÆÇÌÔÕÄÖáÜËØ ÂÕÑÏÑÄ âÄÎâÇÕÔâ ÆÇÕÇÓÏËÐËÓÑÄÂÐÐÑÌ, Õ.Ç.
ÒÓË ÊÂÆÂÐËË ÐÂÚÂÎßÐÞØ ÖÔÎÑÄËÌ ÄÍÎáÚÂáÕÔâ ÕÓÂÇÍÕÑÓËË
ÍÂÉÆÑÅÑ ÂÕÑÏÂ, ÆÄËÉÖÜÇÅÑÔâ ÒÑ ÍÎÂÔÔËÚÇÔÍËÏ ÊÂÍÑÐÂÏ,
ÓÇÂÎßÐÑ àÕÑ ÑÒËÔÂÐËÇ ÔÕÂÐÑÄËÕÔâ ÔÕÂÕËÔÕËÚÇÔÍËÏ ÊÂ ÔÚÈÕ
ÐÇÃÑÎßÛËØ ÐÇÑÒÓÇÆÇÎÈÐÐÑÔÕÇÌ Ä ÔËÔÕÇÏÇ, Ä ÕÑÏ ÚËÔÎÇ Ë Ä
ÓÇÊÖÎßÕÂÕÇ ËÔÒÑÎßÊÑÄÂÐËâ ÚËÔÎÇÐÐÞØ ÏÇÕÑÆÑÄ ÆÎâ ÑÒËÔÂ-
ÐËâ àÄÑÎáÙËË ÔËÔÕÇÏÞ.®ÇÕÑÆ®¥ÆÎâ ÔËÔÕÇÏÞÍÎÂÔÔËÚÇ-
ÔÍËØ ÂÕÑÏÑÄ ÆÑÔÕÂÕÑÚÐÑ ÚÈÕÍÑ Ô×ÑÓÏÖÎËÓÑÄÂÐ Ë ÒÑÎÖÚËÎ
ÓÂÔÒÓÑÔÕÓÂÐÇÐËÇ ÆÎâ ÂÐÂÎËÊÂ ÐÇÓÂÄÐÑÄÇÔÐÞØ ÔËÔÕÇÏ [33 ë
37] ÄÊÂËÏÑÆÇÌÔÕÄÖáÜËØ ÂÕÑÏÑÄ.

¬ÑÏÒßáÕÇÓÐÞÇ ÒÓÑÅÓÂÏÏÞ (ÐÂÒÓËÏÇÓ, [38 ë 41]) ÔÒÑ-
ÔÑÃÔÕÄÖáÕ ÛËÓÑÍÑÏÖ ÒÓËÏÇÐÇÐËá àÕÑÅÑ ÏÇÕÑÆÂ. °ÃÝ-
ÇÆËÐÇÐËÇ ÔÕÂÕËÚÇÔÍÑÅÑ ÏÇÕÑÆÂ ÐÂ ÑÔÐÑÄÇ DFT ÆÎâ ÑÒË-
ÔÂÐËâ ÔËÔÕÇÏÞ ÄÊÂËÏÑÆÇÌÔÕÄÖáÜËØ ÂÕÑÏÑÄ Ô ÆËÐÂÏËÚÇ-
ÔÍËÏÏÇÕÑÆÑÏ®¥, ÓÂÔÔÏÂÕÓËÄÂáÜËÏÆÄËÉÇÐËÇ ÂÕÑÏÑÄ,
ËÔÒÑÎßÊÖÇÕÔâ ÆÎâ ÂÐÂÎËÊÂ ÒÂÓÂÏÇÕÓÑÄ ÕÄÈÓÆÑÅÑ ÕÇÎÂ ÍÂÍ
ÏÇÕÑÆ ¬ÂÓÂ Ë ±ÂÓËÐÇÎÎÑ [42]. £ ÚÂÔÕÐÑÔÕË, àÕÑÕ ÏÇÕÑÆ
ÒÑÊÄÑÎâÇÕ ÂÐÂÎËÊËÓÑÄÂÕß ×ÑÐÑÐÐÞÇ ÔÒÇÍÕÓÞ ÕÄÈÓÆÑÅÑ
ÕÇÎÂ. °ÆÐÂÍÑ Ä ÐÂÔÕÑâÜÇÇ ÄÓÇÏâ ÆÎâ ÂÐÂÎËÊÂ ÏÇÕÂÎÎËÚÇ-
ÔÍËØ ÍÎÂÔÕÇÓÑÄ ÃÑÎÇÇ ÒÓÂÍÕËÚÐÞÏË Ë ÐÂÆÈÉÐÞÏË ÒÑ
ÔÓÂÄÐÇÐËá Ô DFT âÄÎâáÕÔâ ÏÇÕÑÆÞ, ÑÔÐÑÄÂÐÐÞÇ ÐÂ ÏÑ-
ÆÇÎßÐÞØ ÒÑÕÇÐÙËÂÎÂØ ÄÊÂËÏÑÆÇÌÔÕÄËâ ÄÐÖÕÓË ÏÇÕÂÎÎË-
ÚÇÔÍËØ ÂÕÑÏÐÞØ ÔËÔÕÇÏ. ¯ÇÔÏÑÕÓâ ÐÂ ÕÑ ÚÕÑ ÖÍÂÊÂÐÐÞÇ
ÏÇÕÑÆÞ ÐÇ ÒÑÆØÑÆâÕ ÆÎâ ÃÑÎÇÇ ÔÎÑÉÐÞØ ÔËÔÕÇÏ, ÕÇÏ ÐÇ
ÏÇÐÇÇ ÒÓË ËÔÒÑÎßÊÑÄÂÐËË ÔÕÂÐÆÂÓÕÐÑÌ ÔØÇÏÞ DFT ÆÎâ
ÏÇÕÂÎÎËÚÇÔÍËØ ÍÎÂÔÕÇÓÑÄ ÕÓÖÆÐÑ ÑÒÓÇÆÇÎËÕß ÐÂÆÈÉÐÑÔÕß
ÓÇÊÖÎßÕÂÕÑÄ, ÑÔÑÃÇÐÐÑ ÚËÔÎÑÄÞØ ÒÂÓÂÏÇÕÓÑÄ.

£ ÆÂÐÐÑÏ ÑÃÊÑÓÇ ÓÂÔÔÏÂÕÓËÄÂáÕÔâ ÂÕÑÏÐÞÇ ÔËÔÕÇÏÞ
ÓÂÊÎËÚÐÑÌ ÔÕÇÒÇÐË ÔÎÑÉÐÑÔÕË. ±ÓÑÙÇÔÔÞ, ÒÓÑÕÇÍÂáÜËÇ
Ä àÕËØ ÔËÔÕÇÏÂØ, ÄÍÎáÚÂáÕ ØËÏËÚÇÔÍËÇ ÓÇÂÍÙËË ÒÓË
ÖÚÂÔÕËË ÒÓÑÔÕÞØ ÏÑÎÇÍÖÎ, ×ÂÊÑÄÞÇ ÒÇÓÇØÑÆÞ Ä ÍÎÂÔÕÇ-
ÓÂØ Ë ÐÂÐÑÍÂÕÂÎËÊ. ¯ÂÛÂ ÊÂÆÂÚÂ ì ÒÑÍÂÊÂÕß, ÚÕÑ àÕË
ÒÓÑÙÇÔÔÞ ÒÓÑËÔØÑÆâÕ ÚÇÓÇÊ ÒÇÓÇØÑÆÞ ÏÇÉÆÖ ÍÑÐ×ËÅÖÓÂ-
ÙËÑÐÐÞÏË ÔÑÔÕÑâÐËâÏË ÔËÔÕÇÏÞ. °ÒÞÕ ËÔÔÎÇÆÑÄÂÐËâ
ÍÂÉÆÑÌ ËÊ ÆÑÔÕÂÕÑÚÐÑ ÒÓÑÔÕÞØ ÔËÔÕÇÏ ÒÑÎÇÊÇÐ ÆÎâ ÒÑ-
ÐËÏÂÐËâ ÑÕÆÇÎßÐÞØ ÂÔÒÇÍÕÑÄ ÒÓÑÙÇÔÔÑÄ Ä ÃÑÎÇÇ ÔÎÑÉÐÞØ
ÂÕÑÏÐÞØ ÔËÔÕÇÏÂØ.

2. ·ËÏËÚÇÔÍËÌ ÒÓÑÙÇÔÔ Ô ÖÚÂÔÕËÇÏ ÏÑÎÇÍÖÎ
ÍÂÍ ÍÑÐ×ËÅÖÓÂÙËÑÐÐÞÌ ÒÇÓÇØÑÆ

2.1. ¬ÑÐ×ËÅÖÓÂÙËÑÐÐÞÇ ÒÇÓÇØÑÆÞ
ÍÂÍ ÓÇÊÖÎßÕÂÕ àÄÑÎáÙËË ÂÕÑÏÐÑÌ ÔËÔÕÇÏÞ
¯ÂÛÂ ÙÇÎß ì Ô×ÑÓÏÖÎËÓÑÄÂÕß ÐÂÆÈÉÐÞÌ ÏÇÕÑÆ ÏÑÆÇÎË-
ÓÑÄÂÐËâ ÔÎÑÉÐÑÌ ÂÕÑÏÐÑÌ ÔËÔÕÇÏÞ Ë ØÂÓÂÍÕÇÓÂ ÇÈ
àÄÑÎáÙËË. ¥Îâ àÕÑÅÑ ÏÞ ÑÒËÓÂÇÏÔâ ÐÂ ÓâÆ ÔÎÑÉËÄÛËØÔâ
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×ËÊËÚÇÔÍËØ ÍÑÐÙÇÒÙËÌ. ±ÓÇÉÆÇ ÄÔÇÅÑ, àÕÑ ÒÓËÃÎËÉÇÐËÇ
¢ÑÓÐÂ ë°ÒÒÇÐÅÇÌÏÇÓÂ, ÒÑÊÄÑÎâáÜÇÇ ÑÕÆÇÎËÕß àÎÇÍÕÓÑÐ-
ÐÖá ÔÕÇÒÇÐß ÔÄÑÃÑÆÞ ÑÕ ÔÕÇÒÇÐÇÌ ÔÄÑÃÑÆÞ, ÔÄâÊÂÐÐÞØ Ô
ÆÄËÉÇÐËÇÏ ÂÕÑÏÑÄ. £ ÓÂÏÍÂØ àÕÑÅÑ ÒÓËÃÎËÉÇÐËâ ÓÂÔ-
ÔÏÑÕÓËÏ ÔÐÂÚÂÎÂ ÒÓÑÔÕÇÌÛÖá ÂÕÑÏÐÖá ÔËÔÕÇÏÖ, ÔÑÔÕÑâ-
ÜÖá ËÊ ÆÄÖØ ÂÕÑÏÑÄ. ±ÑÔÍÑÎßÍÖ ØÂÓÂÍÕÇÓÐÞÇ àÎÇÍÕÓÑÐ-
ÐÞÇ ÄÓÇÏÇÐÂ ÏÂÎÞ ÒÑ ÔÓÂÄÐÇÐËá Ô âÆÇÓÐÞÏË ÄÓÇÏÇÐÂÏË,
ÒÓË ÏÇÆÎÇÐÐÑÏ ÆÄËÉÇÐËË âÆÇÓ àÎÇÍÕÓÑÐÞ "ÔÎÇÆâÕ" ÊÂ
ÆÄËÉÇÐËÇÏ âÆÇÓ, Õ.Ç. ÒÓË ÍÂÉÆÑÏ ÊÐÂÚÇÐËË ÓÂÔÔÕÑâÐËâ
ÏÇÉÆÖ âÆÓÂÏË ÖÔÕÂÐÂÄÎËÄÂÇÕÔâ ÕÂÍÑÇ ÉÇ ÓÂÔÒÓÇÆÇÎÇÐËÇ
àÎÇÍÕÓÑÐÑÄ, ÍÂÍ Ë ÒÓË ÐÇÒÑÆÄËÉÐÞØ âÆÓÂØ. ©ÂÄËÔËÏÑÔÕË
ÒÑÎÖÚÇÐÐÑÌ ÕÂÍËÏ ÔÒÑÔÑÃÑÏ àÎÇÍÕÓÑÐÐÑÌ àÐÇÓÅËË ÑÕ
ÓÂÔÔÕÑâÐËâ ÏÇÉÆÖ âÆÓÂÏË (àÎÇÍÕÓÑÐÐÞÇ ÕÇÓÏÞ) ÏÑÅÖÕ
ÑÕÐÑÔËÕßÔâ ÍÂÍ Í ÑÔÐÑÄÐÑÏÖ, ÕÂÍ Ë Í ÄÑÊÃÖÉÆÈÐÐÞÏ
àÎÇÍÕÓÑÐÐÞÏ ÔÑÔÕÑâÐËâÏ.

£ ÔÎÇÆÖáÜÇÏ ÒÓËÃÎËÉÇÐËË ÖÚÕÈÏ ÆÄËÉÇÐËÇ ÂÕÑÏÑÄ,
Ë ÕÑÅÆÂ ÒÓË ËÊÏÇÐÇÐËË ÓÂÔÔÕÑâÐËâ ÏÇÉÆÖ âÆÓÂÏË ÂÕÑÏ-
ÐÂâ ÔËÔÕÇÏÂ ÆÄËÉÇÕÔâ ÒÑ ÑÒÓÇÆÇÎÈÐÐÑÏÖ àÎÇÍÕÓÑÐÐÑÏÖ
ÕÇÓÏÖ; ÒÇÓÇØÑÆ ÏÇÉÆÖ àÎÇÍÕÓÑÐÐÞÏË ÕÇÓÏÂÏË âÄÎâÇÕÔâ
ÑÔÐÑÄÑÌ ÕÇÑÓËË ÏÇÆÎÇÐÐÞØ ÂÕÑÏÐÞØ ÔÕÑÎÍÐÑÄÇÐËÌ [43].
¦ÔÎË ÉÇ àÎÇÍÕÓÑÐÐÞÌ ÕÇÓÏ ÑÒËÔÞÄÂÇÕ ÒÑÕÇÐÙËÂÎßÐÖá
âÏÖ, ÕÑ ÖÚÈÕ ÆÄËÉÇÐËâ ÂÕÑÏÑÄ Ä àÕÑÌ âÏÇ ÆÂÈÕ ÍÑÎÇÃÂ-
ÕÇÎßÐÞÇ ÆÄËÉÇÐËâ âÆÇÓ. ´ÇÏ ÔÂÏÞÏ ÔÕÇÒÇÐË ÔÄÑÃÑÆÞ
ÆÄÖØÂÕÑÏÐÑÌ ÏÑÎÇÍÖÎÞ ÓÂÊÆÇÎâáÕÔâ ÐÂ àÎÇÍÕÓÑÐÐÞÇ Ë
ÍÑÎÇÃÂÕÇÎßÐÞÇ, ÒÓËÚÈÏ ÆÎâ ÆÄÖØÂÕÑÏÐÑÌ ÏÑÎÇÍÖÎÞ ÒÑ-
ÔÎÇÆÐËÇ ÑÕÄÇÚÂáÕ ÍÑÎÇÃÂÕÇÎßÐÑÌ Ë ÄÓÂÜÂÕÇÎßÐÑÌ ÔÕÇÒÇ-
ÐâÏ ÔÄÑÃÑÆÞ ÏÑÎÇÍÖÎÞ.

±ÇÓÇÌÆÈÏ Í ÃÑÎÇÇ ÔÎÑÉÐÑÌ ÔËÔÕÇÏÇ, ÔÑÔÕÑâÜÇÌ ËÊ
ÐÇÔÍÑÎßÍËØ ÂÕÑÏÑÄ. £ àÕÑÏ ÔÎÖÚÂÇ àÎÇÍÕÓÑÐÐÂâ àÐÇÓÅËâ
ÍÂÉÆÑÅÑ àÎÇÍÕÓÑÐÐÑÅÑ ÔÑÔÕÑâÐËâ ÊÂÄËÔËÕ ÑÕ âÆÇÓÐÞØ
ÍÑÑÓÆËÐÂÕ, Õ.Ç. ÑÕ ÍÑÐ×ËÅÖÓÂÙËË âÆÇÓ. ´ÂÍÂâ ÊÂÄËÔË-
ÏÑÔÕß ÒÓÇÆÔÕÂÄÎâÇÕ ÔÑÃÑÌ ÒÑÄÇÓØÐÑÔÕß ÒÑÕÇÐÙËÂÎßÐÑÌ
àÐÇÓÅËË. ¥ÂÄÂÌÕÇ ÒÓÑÂÐÂÎËÊËÓÖÇÏ ±±¿ ÆÎâ ÒÓÑÔÕÇÌÛÇÌ
ÂÕÑÏÐÑÌ ÔËÔÕÇÏÞ, ÄÍÎáÚÂáÜÇÌ ÕÓË ÂÕÑÏÂ ÄÑÆÑÓÑÆÂ,
âÆÓÂ ÍÑÕÑÓÞØ ÓÂÔÒÑÎÑÉÇÐÞ ÐÂ ÑÆÐÑÌ ÎËÐËË. £ àÕÑÏ ÔÎÖ-
ÚÂÇ±±¿ÊÂÄËÔËÕ ÑÕ ÆÄÖØ ÒÇÓÇÏÇÐÐÞØ, Ä ÍÂÚÇÔÕÄÇ ÍÑÕÑÓÞØ
ÖÆÑÃÐÑ ËÔÒÑÎßÊÑÄÂÕß ÓÂÔÔÕÑâÐËÇ ÑÕ ÔÓÇÆÐÇÅÑ ÂÕÑÏÂ ÆÑ
ÍÂÉÆÑÅÑ ËÊ ÍÓÂÌÐËØ. ¦ÔÎË ÑÆÐÑ ËÊ àÕËØ ÓÂÔÔÕÑâÐËÌ
ÆÑÔÕÂÕÑÚÐÑ ÄÇÎËÍÑ, ÕÑ ØËÏËÚÇÔÍÂâ ÔÄâÊß ÄÑÊÐËÍÂÇÕ ÕÑÎß-
ÍÑ ÏÇÉÆÖ ÃÎËÉÂÌÛËÏË ÂÕÑÏÂÏË ÄÑÆÑÓÑÆÂ, ÕÑÅÆÂ ÍÂÍ
ØËÏËÚÇÔÍÂâ ÔÄâÊß Ä ÔËÔÕÇÏÇ HÿH2 ÑÕÔÖÕÔÕÄÖÇÕ. ´ÑÅÆÂ,
ÒÓÇÐÇÃÓÇÅÂâ ÔÎÂÃÞÏ ÆÂÎßÐÑÆÇÌÔÕÄÖáÜËÏ ÒÓËÕâÉÇÐËÇÏ
ÂÕÑÏÂ Ë ÏÑÎÇÍÖÎÞ, ËÏÇÇÏ, ÚÕÑ ÏËÐËÏÖÏ ±±¿ ÔÑÑÕÄÇÕ-
ÔÕÄÖÇÕ ÏÑÎÇÍÖÎÇ Ë ÂÕÑÏÖ, ÓÂÔÒÑÎÑÉÇÐÐÞÏÐÂ ÑÕÐÑÔËÕÇÎß-
ÐÑ ÃÑÎßÛÑÏ ÓÂÔÔÕÑâÐËË ÆÓÖÅ ÑÕ ÆÓÖÅÂ, ÒÓËÚÈÏ ØËÏËÚÇ-
ÔÍÂâ ÔÄâÊß ÔÓÇÆÐÇÅÑ ÂÕÑÏÂ ÏÑÉÇÕ ÃÞÕß ÓÇÂÎËÊÑÄÂÐÂ Ô
ÍÂÉÆÞÏ ËÊ ÍÓÂÌÐËØ ÂÕÑÏÑÄ. ±ÑÔÍÑÎßÍÖ ÔÃÎËÉÇÐËÇ ÂÕÑÏÂ
Ô ÏÑÎÇÍÖÎÑÌ ÄÆÑÎß ÔÑÇÆËÐâáÜÇÌ ËØ ÎËÐËË ÔÑÑÕÄÇÕÔÕÄÖÇÕ
ÑÕÕÂÎÍËÄÂÐËá, ÒÑÎÖÚÂÇÏ, ÚÕÑ ±±¿ ÆÂÐÐÑÌ ÔËÔÕÇÏÞ Ä
ÆÄÖÏÇÓÐÑÏ ÒÓÑÔÕÓÂÐÔÕÄÇ, ÍÑÑÓÆËÐÂÕÞ ÍÑÕÑÓÑÅÑ âÄÎâ-
áÕÔâ ÓÂÔÔÕÑâÐËâÏË ÑÕ ÔÓÇÆÐÇÅÑ ÂÕÑÏÂ ÆÑ ÍÂÉÆÑÅÑ ËÊ
ÍÓÂÌÐËØ ÂÕÑÏÑÄ, ÔÑÔÕÑËÕ ËÊ ÆÄÖØ ÎÑÍÂÎßÐÞØ ÏËÐËÏÖÏÑÄ,
ÐÂÊÞÄÂÇÏÞØ ÆÑÎËÐÂÏË, ÍÑÕÑÓÞÇ ÓÂÊÆÇÎÇÐÞ ÒÑÕÇÐÙËÂÎß-
ÐÞÏ ÃÂÓßÇÓÑÏ. £ÞÔÑÕÂ ÒÑÕÇÐÙËÂÎßÐÑÅÑ ÃÂÓßÇÓÂ ÔÑÑÕÄÇÕ-
ÔÕÄÖÇÕ àÐÇÓÅËË ÂÍÕËÄÂÙËË ÒÓË ÒÇÓÇØÑÆÇ ÏÇÉÆÖ ÏËÐËÏÖ-
ÏÂÏË ±±¿, ØÑÕâ Ë ÐÇ ÔÑÄÒÂÆÂÇÕ Ô ÐÇÌ Ä ÕÑÚÐÑÔÕË. ´ÇÏ
ÔÂÏÞÏ ËÊÏÇÐÇÐËÇ ÍÑÐ×ËÅÖÓÂÙËË âÆÇÓ ÒÓË ÔÕÑÎÍÐÑÄÇÐËâØ
ÂÕÑÏÑÄ Ë ÏÑÎÇÍÖÎ (Õ.Ç. ÍÑÐ×ËÅÖÓÂÙËÑÐÐÞÇ ÒÇÓÇØÑÆÞ ÒÓË
ËØ ÔÕÑÎÍÐÑÄÇÐËâØ) ÑÕÄÇÚÂÇÕ ØËÏËÚÇÔÍËÏ ÒÓÑÙÇÔÔÂÏ Ô
ÖÚÂÔÕËÇÏ ÏÑÎÇÍÖÎ Ä ÅÂÊÇ. ¡ÐÂÎËÊ àÕËØ ÒÓÑÙÇÔÔÑÄ ÒÑÏÑ-
ÅÂÇÕ ÒÑÐâÕß ÐÇÍÑÕÑÓÞÇ ÑÔÑÃÇÐÐÑÔÕË ÍÑÐ×ËÅÖÓÂÙËÑÐÐÞØ
ÒÇÓÇØÑÆÑÄ.

¢ÑÎÇÇ ÔÎÑÉÐÑÌ ÂÕÑÏÐÑÌ ÔËÔÕÇÏÑÌ âÄÎâáÕÔâ ÍÎÂÔÕÇÓÞ
ì ÔËÔÕÇÏÞ ÍÑÐÇÚÐÑÅÑ ÚËÔÎÂ ÂÕÑÏÑÄ ËÎË ÏÑÎÇÍÖÎ. ®Þ

ÒÓÑÆÇÏÑÐÔÕÓËÓÖÇÏ ÍÑÐ×ËÅÖÓÂÙËÑÐÐÞÌ ÒÇÓÇØÑÆ Ä ÍÎÂ-
ÔÕÇÓÇ ÐÂ ÒÓËÏÇÓÇ ÍÎÂÔÕÇÓÂ, ÔÑÔÕÑâÜÇÅÑ ËÊ 13 ÂÕÑÏÑÄ, Ä
ÍÑÕÑÓÑÏ ÑÔÐÑÄÐÂâ ÚÂÔÕß ÄÊÂËÏÑÆÇÌÔÕÄËâ ÑÒÓÇÆÇÎâÇÕÔâ
ÄÊÂËÏÑÆÇÌÔÕÄËÇÏ ÃÎËÉÂÌÛËØ ÔÑÔÇÆÇÌ. ´ÑÅÆÂ Ä ÑÔÐÑÄÐÑÏ
ÍÑÐ×ËÅÖÓÂÙËÑÐÐÑÏ ÔÑÔÕÑâÐËË àÕÑÕ ÍÎÂÔÕÇÓ ËÏÇÇÕ ÔÕÓÖÍ-
ÕÖÓÖ ËÍÑÔÂàÆÓÂ, ÍÂÍ ÒÑÍÂÊÂÐÑ ÐÂ ÓËÔ. 1, Â ÍÑÐ×ËÅÖÓÂÙËÑÐ-
ÐÞÌ ÒÇÓÇØÑÆ ÒÓÑËÔØÑÆËÕ Ä ÓÇÊÖÎßÕÂÕÇ ÒÇÓÇØÑÆÂ ÑÆÐÑÅÑ ËÊ
ÂÕÑÏÑÄ ÄÐÇÛÐÇÌ ÂÕÑÏÐÑÌ ÑÃÑÎÑÚÍË ÍÎÂÔÕÇÓÂ ÐÂ ÇÅÑ
ÒÑÄÇÓØÐÑÔÕß. £ àÕÑÏ ÔÎÖÚÂÇ ÏÞ ÏÑÉÇÏ ÐÂÅÎâÆÐÑ ÑÒËÔÂÕß
ÒÇÓÇØÑÆ ÍÎÂÔÕÇÓÂ ËÊ ÕÄÈÓÆÑÅÑ ÔÑÔÕÑâÐËâ Ä ÉËÆÍÑÇ. ´ÑÅÆÂ,
ÇÔÎË ØÂÓÂÍÕÇÓËÊÑÄÂÕß àÐÇÓÅËá ÍÎÂÔÕÇÓÂ ÚËÔÎÑÏ ÔÄâÊÇÌ
ÏÇÉÆÖ ÃÎËÉÂÌÛËÏË ÔÑÔÇÆâÏË, ÕÑ ÆÂÐÐÞÌ ÒÇÓÇØÑÆ ÔÑÑÕ-
ÄÇÕÔÕÄÖÇÕ ÒÇÓÇØÑÆÖ Ô ÒÑÕÇÓÇÌ ÕÓÈØ ÔÄâÊÇÌ, ÒÑÔÍÑÎßÍÖ
ÒÇÓÇØÑÆâÜËÌ ÂÕÑÏ, ÐÂØÑÆâÔß ÐÂ ÄÐÇÛÐÇÌ ÂÕÑÏÐÑÌ ÑÃÑ-
ÎÑÚÍÇ ÍÎÂÔÕÇÓÂ, ËÏÇÇÕ ÛÇÔÕß ÔÄâÊÇÌ Ô ÃÎËÉÂÌÛËÏË
ÔÑÔÇÆâÏË, Â ÐÂ ÒÑÄÇÓØÐÑÔÕË ÍÎÂÔÕÇÓÂ ì ÕÑÎßÍÑ ÕÓË
ÔÄâÊË. ¯Â àÕÑÏ ÒÓËÏÇÓÇ ÏÑÉÐÑ ÒÓÑÆÇÏÑÐÔÕÓËÓÑÄÂÕß
ÇÜÈ ÑÆÐÖ ÑÔÑÃÇÐÐÑÔÕß ÍÑÐ×ËÅÖÓÂÙËÑÐÐÞØ ÒÇÓÇØÑÆÑÄ ì
ÑÐË ÔÄâÊÂÐÞ Ô ÒÇÓÇØÑÆÑÏ ÚÇÓÇÊ ÒÑÕÇÐÙËÂÎßÐÞÌ ÃÂÓßÇÓ,
ÍÑÕÑÓÞÌ ÓÂÊÆÇÎâÇÕ ÎÑÍÂÎßÐÞÇ ÏËÐËÏÖÏÞ ±±¿, ÑÕÄÇ-
ÚÂáÜËÇ ÍÑÐ×ËÅÖÓÂÙËÑÐÐÞÏ ÔÑÔÕÑâÐËâÏ ÒÇÓÇØÑÆÂ. ¥ÇÌ-
ÔÕÄËÕÇÎßÐÑ, Ä ÆÂÐÐÑÏ ÔÎÖÚÂÇ Ä ÒÓÑÙÇÔÔÇ ÒÇÓÇØÑÆÂ ÂÕÑÏÂ
ËÊ ÑÆÐÑÌ ÒÑÕÇÐÙËÂÎßÐÑÌ âÏÞ Ä ÆÓÖÅÖá ÏÑÉÐÑ ÔÑØÓÂÐËÕß
ÕÑÎßÍÑ ÆÄÇ ÔÄâÊË ÒÇÓÇØÑÆâÜÇÅÑ ÂÕÑÏÂ Ô ÃÎËÉÂÌÛËÏË
ÔÑÔÇÆâÏË, ÚÕÑ Ë ÔÑÑÕÄÇÕÔÕÄÖÇÕ ÒÓÇÑÆÑÎÇÐËá ÒÑÕÇÐÙËÂÎß-
ÐÑÅÑ ÃÂÓßÇÓÂ ÒÓË àÕÑÏ ÒÇÓÇØÑÆÇ.

¯ËÉÐÇÇ ÒÑ àÐÇÓÅËË ÍÑÐ×ËÅÖÓÂÙËÑÐÐÑÇ ÔÑÔÕÑâÐËÇ ÏÞ
ÐÂÊÞÄÂÇÏ ÕÄÈÓÆÞÏ ÂÅÓÇÅÂÕÐÞÏ ÔÑÔÕÑâÐËÇÏ ÍÎÂÔÕÇÓÂ, Â
ÄÇÓØÐÇÇ ì ÉËÆÍËÏ. ¬ÑÐÇÚÐÑ, ÑÒÓÇÆÇÎÇÐËÇ ÂÅÓÇÅÂÕÐÞØ
ÔÑÔÕÑâÐËÌ ÆÎâ ÕÄÈÓÆÑÅÑ Ë ÉËÆÍÑÅÑ ÔÑÔÕÑâÐËÌ ÏÂÍÓÑÔÍÑ-
ÒËÚÇÔÍÑÌ ÔËÔÕÇÏÞ, ÔÄâÊÂÐÐÞØ Ô ÐÂÎËÚËÇÏ ËÎË ÑÕÔÖÕ-
ÔÕÄËÇÏ ÆÂÎßÐÇÅÑ ÒÑÓâÆÍÂ Ä ÓÂÔÒÓÇÆÇÎÇÐËË ÂÕÑÏÑÄ, ÐÇ
ÒÑÆØÑÆËÕ ÆÎâ ÍÎÂÔÕÇÓÂ. £ ÆÂÐÐÑÏ ÔÎÖÚÂÇ ÍÂÍ ÑÔÐÑÄÖ
àÕËØ ÑÒÓÇÆÇÎÇÐËÌ ÏÞ ËÔÒÑÎßÊÖÇÏ ÄÓÇÏâ ÄÞÉËÄÂÐËâ
ÊÂÆÂÐÐÑÌ ÍÑÐ×ËÅÖÓÂÙËË. ¥ÇÌÔÕÄËÕÇÎßÐÑ, ÆÎâ ËÊÏÇÐÇÐËâ
ÍÑÐ×ËÅÖÓÂÙËË ÂÕÑÏÑÄ Ä ÑÔÐÑÄÐÑÏ ÍÑÐ×ËÅÖÓÂÙËÑÐÐÑÏ
ÔÑÔÕÑâÐËË ÐÇÑÃØÑÆËÏÑ ÒÑÏÇÐâÕß ÏÇÔÕÂÏË ÆÄÂ ÂÕÑÏÂ,
ÕÑÅÆÂ ÍÂÍ Ä ÄÇÓØÐÇÏ ÍÑÐ×ËÅÖÓÂÙËÑÐÐÑÏ ÔÑÔÕÑâÐËË àÕÑ
ÑÔÖÜÇÔÕÄÎâÇÕÔâ ÒÇÓÇØÑÆÑÏ ÒÑÄÇÓØÐÑÔÕÐÑÅÑ ÂÕÑÏÂ Ä
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²ËÔ. 1.±ÇÓÇØÑÆ ËÊ ÑÔÐÑÄÐÑÅÑ Ä ÐËÉÐÇÇ ÍÑÐ×ËÅÖÓÂÙËÑÐÐÑ ÄÑÊÃÖÉÆÈÐ-
ÐÑÇ ÔÑÔÕÑâÐËÇ ÍÎÂÔÕÇÓÂ, ÔÑÔÕÑâÜÇÅÑ ËÊ 13 ÂÕÑÏÑÄ [44], Ä ÍÑÕÑÓÑÏ
ÆÑÏËÐËÓÖÇÕ ÄÊÂËÏÑÆÇÌÔÕÄËÇ ÏÇÉÆÖ ÃÎËÉÂÌÛËÏË ÔÑÔÇÆâÏË. £ ÑÔ-
ÐÑÄÐÑÏ ÍÑÐ×ËÅÖÓÂÙËÑÐÐÑÏ ÔÑÔÕÑâÐËË ÍÎÂÔÕÇÓ ËÏÇÇÕ ÔÕÓÖÍÕÖÓÖ
ËÍÑÔÂàÆÓÂ. ²ÂÔÔÏÂÕÓËÄÂÇÏÞÌ ÒÇÓÇØÑÆ ÒÇÓÇÄÑÆËÕ ÂÕÑÏ ÒÑÄÇÓØÐÑÔÕ-
ÐÑÌ ÑÃÑÎÑÚÍË (ÒÑÊËÙËâ 1) ÐÂ ÒÑÄÇÓØÐÑÔÕß ÍÎÂÔÕÇÓÂ (ÒÑÊËÙËâ 2).
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ÆÓÖÅÖá ÒÑÊËÙËá ËÎË ÒÇÓÇÏÇÜÇÐËÇÏ ÆÞÓÍË, ÚÕÑ ÔÄâÊÂÐÑ Ô
ÒÇÓÇØÑÆÑÏ ÑÆÐÑÅÑ ÂÕÑÏÂ. ÁÔÐÑ, ÚÕÑ àÕË ÄÓÇÏÇÐÂ ÄÞÉË-
ÄÂÐËâ ÓÂÊÐÞÇ ÆÎâ ÐËÉÐÇÅÑ Ë ÄÇÓØÐÇÅÑ ÍÑÐ×ËÅÖÓÂÙËÑÐÐÞØ
ÔÑÔÕÑâÐËÌ, Õ.Ç. ÍÑà××ËÙËÇÐÕÞ ÆË××ÖÊËË ÂÕÑÏÑÄ ÄÐÖÕÓË
ÍÎÂÔÕÇÓÂ Ä àÕËØ ÔÑÔÕÑâÐËâØ ÔÖÜÇÔÕÄÇÐÐÑ ÓÂÊÎËÚÂáÕÔâ.
´ÇÏ ÔÂÏÞÏ, ÇÔÎË ÏÂÔÛÕÂÃ ÓÂÔÔÏÂÕÓËÄÂÇÏÞØ ÄÓÇÏÈÐ ÏÂÎ
ÒÑ ÔÓÂÄÐÇÐËá ÔÑ ÄÓÇÏÇÐÇÏ ÄÞÉËÄÂÐËâ ÍÑÐ×ËÅÖÓÂÙËË
ÂÕÑÏÑÄ Ä ÐËÉÐÇÏ ÍÑÐ×ËÅÖÓÂÙËÑÐÐÑÏ ÔÑÔÕÑâÐËË Ë ÄÇÎËÍ
ÒÑ ÔÓÂÄÐÇÐËá Ô ÄÓÇÏÇÐÇÏ ÄÞÉËÄÂÐËâ Ä ÄÇÓØÐÇÏ ÍÑÐ×ËÅÖ-
ÓÂÙËÑÐÐÑÏ ÔÑÔÕÑâÐËË, ÕÑ ÏÞ ÑÃÐÂÓÖÉËÄÂÇÏ ÄÇÓØÐÇÇ ÍÑÐ-
×ËÅÖÓÂÙËÑÐÐÑÇ ÔÑÔÕÑâÐËÇ ÕÇÍÖÚËÏ, Â ÐËÉÐÇÇ ì ÔÕÂÃËÎß-
ÐÞÏ.

©ÂÏÇÕËÏ, ÚÕÑ, ÐÂÊÞÄÂâ ÍÑÐ×ËÅÖÓÂÙËÑÐÐÞÇ ÔÑÔÕÑâÐËâ
ÐÂ ÓËÔ. 1 ÂÅÓÇÅÂÕÐÞÏË ÔÑÔÕÑâÐËâÏË, ÏÞ ËÔÒÑÎßÊÖÇÏ
ÕÇÓÏÑÆËÐÂÏËÚÇÔÍÑÇ ÑÒËÔÂÐËÇ ÔËÔÕÇÏÞ. ±ÓË àÕÑÏ ÆÎâ
ÑÃÝâÔÐÇÐËâ ÉËÆÍÑÅÑ ÂÅÓÇÅÂÕÐÑÅÑ ÔÑÔÕÑâÐËâ ÏÞ ÔÕÓÇ-
ÏËÏÔâ ÔÆÇÎÂÕß àÕÑ ÑÒËÔÂÐËÇ ÐÂÅÎâÆÐÞÏ, ÚÕÑ ÑÕÓÂÉÂÇÕÔâ
ÐÂ ÇÅÑ ÔÕÓÑÅÑÔÕË. ±ÑàÕÑÏÖ ÆÂÎÇÇ ÒÓË ÓÂÔÔÏÑÕÓÇÐËË
×ÂÊÑÄÞØ ÒÇÓÇØÑÆÑÄ ÃÑÎÇÇ ÔÕÓÑÅÑ ÑÒÓÇÆÇÎËÏ, ÚÕÑ ÕÂÍÑÇ
ÂÅÓÇÅÂÕÐÑÇ ÔÑÔÕÑâÐËÇ ÍÎÂÔÕÇÓÑÄ ÍÂÍ ÔËÔÕÇÏÞ ÑÅÓÂÐËÚÇÐ-
ÐÑÅÑ ÚËÔÎÂ ÂÕÑÏÑÄ, Â ÊÆÇÔß ÒÑÍÂÉÇÏ, ÚÕÑ ÄÑÊÃÖÉÆÈÐÐÑÇ
ÍÑÐ×ËÅÖÓÂÙËÑÐÐÑÇ ÔÑÔÕÑâÐËÇ ÐÂ ÓËÔ. 1 ÏÑÉÇÕ ÔÚËÕÂÕßÔâ
ÉËÆÍËÏ. ¥ÓÖÅÑÌ ÔÒÑÔÑÃ ÑÒÓÇÆÇÎÇÐËâ ÕÄÈÓÆÑÅÑ Ë ÉËÆÍÑÅÑ
ÂÅÓÇÅÂÕÐÞØ ÔÑÔÕÑâÐËÌ ÏÑÉÐÑ ÔÄâÊÂÕß Ô ×ÎÖÍÕÖÂÙËâÏË
ÆÄËÉÇÐËâ ÂÕÑÏÂ. ¿ÕÑÕ ÔÒÑÔÑÃ ÄÒÇÓÄÞÇ ÄÄÇÆÈÐ ­ËÐÆÇÏÂ-
ÐÑÏ [45], ÍÑÕÑÓÞÌ ÓÂÔÔÏÂÕÓËÄÂÎ ÑÕÐÑÔËÕÇÎßÐÞÌ ÔÓÇÆÐËÌ
ÍÑÓÇÐß ËÊ ×ÎÖÍÕÖÂÙËÑÐÐÑÅÑ ÑÕÍÎÑÐÇÐËâ ÍÄÂÆÓÂÕÂ ÓÂÔ-
ÔÕÑâÐËâ ÂÕÑÏÂ ÑÕ ÇÅÑ ÓÂÄÐÑÄÇÔÐÑÅÑ ÒÑÎÑÉÇÐËâ. ¿ÕÑÕ
ÍÓËÕÇÓËÌ ÃÞÎ ÏÑÆË×ËÙËÓÑÄÂÐ [46 ë 48] Ô ËÔÒÑÎßÊÑÄÂ-
ÐËÇÏ ×ÎÖÍÕÖÂÙËË ÔÓÇÆÐÇÅÑ ÓÂÔÔÕÑâÐËâ ÏÇÉÆÖ ÃÎËÉÂÌ-
ÛËÏË ÂÕÑÏÂÏË. ¦ÔÎË ×ÎÖÍÕÖÂÙËâ ÑÕÐÑÔËÕÇÎßÐÑÅÑ ÏÇÉ-
ÂÕÑÏÐÑÅÑ ÓÂÔÔÕÑâÐËâ ÔÑÔÕÂÄÎâÇÕ ÏÇÐÇÇ 10%, ÕÑ ÂÕÑÏÐÂâ
ÔËÔÕÇÏÂ ÐÂØÑÆËÕÔâ Ä ÕÄÈÓÆÑÏ ÔÑÔÕÑâÐËË. ³ÍÂÚÑÍ àÕÑÌ
×ÎÖÍÕÖÂÙËË, ÔÄâÊÂÐÐÞÌ Ô ÒÎÂÄÎÇÐËÇÏ ÂÕÑÏÐÑÌ ÔËÔÕÇÏÞ,
ÒÓÑËÔØÑÆËÕ Ä ÒÓÑÙÇÔÔÇ ÓÑÔÕÂ ÍËÐÇÕËÚÇÔÍÑÌ àÐÇÓÅËË
ÂÕÑÏÑÄ, ÍÑÅÆÂ àÕÂ ×ÎÖÍÕÖÂÙËâ ÒÓÇÄÞÛÂÇÕ 10%.

³ÄâÊÂÐÐÑÇ Ô ÕÇÍÖÚÇÔÕßá ÂÕÑÏÐÑÌ ÔËÔÕÇÏÞ ÖÔÎÑÄËÇ
ÒÇÓÇØÑÆÂ Ä ÉËÆÍÑÇ ÔÑÔÕÑâÐËÇ ÑÃÖÔÎÑÄÎÇÐÑ ÃÑÎßÛÑÌ
àÐÕÓÑÒËÇÌ àÕÑÅÑ ÔÑÔÕÑâÐËâ Ä ÔËÎÖ ÏÐÑÉÇÔÕÄÂ ÑÕÄÇÚÂá-
ÜËØ ÇÏÖ ÍÑÐ×ËÅÖÓÂÙËÑÐÐÞØ ÔÑÔÕÑâÐËÌ (ËÎË ÃÑÎßÛÑÌ
ÄÇÎËÚËÐÞ ÇÅÑ ÔÕÂÕËÔÕËÚÇÔÍÑÅÑ ÄÇÔÂ). £ ÆÂÐÐÑÏ ÔÎÖÚÂÇ,
ËÔÒÑÎßÊÖâ ÛÍÂÎÖ ÄÓÇÏÈÐ, ÃÑÎßÛËØ ÒÑ ÔÓÂÄÐÇÐËá ÔÑ
ÄÓÇÏÇÐÇÏ ÒÇÓÇÏÇÜÇÐËâ ÒÑÄÇÓØÐÑÔÕÐÑÅÑ ÂÕÑÏÂ Ä ÆÓÖÅÖá
ÒÑÊËÙËá ÐÂ ÒÑÄÇÓØÐÑÔÕË ÍÎÂÔÕÇÓÂ Ë ÄÓÇÏÇÐÇÏ ÒÇÓÇÏÇÜÇ-
ÐËâ ÆÞÓÍË, ÏÑÉÐÑ ÑÃÝÇÆËÐËÕß àÕË ÔÑÔÕÑâÐËâ Ä ÑÆÐÑ
ÂÅÓÇÅÂÕÐÑÇ ÔÑÔÕÑâÐËÇ. ´ÑÅÆÂ ÔÖÏÏÂÓÐÞÌ ÔÕÂÕËÔÕËÚÇÔÍËÌ
ÄÇÔ ÆÎâ ÅÓÖÒÒÞ ÓÂÔÔÏÂÕÓËÄÂÇÏÞØ ÄÑÊÃÖÉÆÈÐÐÞØ ÍÑÐ×Ë-
ÅÖÓÂÙËÑÐÐÞØ ÔÑÔÕÑâÐËÌ g � 12� 15 � 180 (ÒÓÑËÊÄÇÆÇÐËÇ
ÚËÔÎÂ ÒÑÊËÙËÌ ÆÎâ ÆÞÓÍË ÐÂ ÚËÔÎÑ ÒÑÊËÙËÌ ÆÎâ ÒÑÄÇÓØ-
ÐÑÔÕÐÑÅÑ ÂÕÑÏÂ, ÐÇ ÅÓÂÐËÚÂÜËØ Ô ÆÞÓÍÑÌ), Â àÐÕÓÑÒËâ
âÄÎâÇÕÔâ ÐÂÕÖÓÂÎßÐÞÏ ÎÑÅÂÓË×ÏÑÏ ÑÕ ÔÕÂÕËÔÕËÚÇÔÍÑÅÑ
ÄÇÔÂ. ¯ÂÚËÐÂâ Ô ÐÇÍÑÕÑÓÑÌ ÕÇÏÒÇÓÂÕÖÓÞ ÍÎÂÔÕÇÓ ÏÑÉÇÕ
ÐÂØÑÆËÕßÔâ ÒÓÇËÏÖÜÇÔÕÄÇÐÐÑ Ä ÆÂÐÐÑÏ ÄÑÊÃÖÉÆÈÐÐÑÏ
ÍÑÐ×ËÅÖÓÂÙËÑÐÐÑÏ ÔÑÔÕÑâÐËË. ´ÇÏ ÔÂÏÞÏ ÐÇÍÑÕÑÓÞÇ
ÍÑÐ×ËÅÖÓÂÙËÑÐÐÞÇ ÔÑÔÕÑâÐËâ ÏÑÅÖÕ ÃÞÕß ÑÕÑÉÆÇÔÕÄÎÇ-
ÐÞ Ô ÂÅÓÇÅÂÕÐÞÏË ÔÑÔÕÑâÐËâÏË ÔËÔÕÇÏÞ ÂÕÑÏÑÄ, Ë ÒÇ-
ÓÇØÑÆÞ ÏÇÉÆÖ àÕËÏË ÍÑÐ×ËÅÖÓÂÙËÑÐÐÞÏË ÔÑÔÕÑâÐËâÏË
âÄÎâáÕÔâ ×ÂÊÑÄÞÏË ÒÇÓÇØÑÆÂÏË.

´ÇÒÇÓß ÓÂÔÔÏÑÕÓËÏ ÍÑÐ×ËÅÖÓÂÙËÑÐÐÞÇ ÔÑÔÕÑâÐËâ,
ÒÑÍÂÊÂÐÐÞÇ ÐÂ ÓËÔ. 1, Ô ÕÑÚÍË ÊÓÇÐËâ ÒÑÄÇÆÇÐËâ ±±¿.
°ÚÇÄËÆÐÑ, ÚÕÑ àÕË ÍÑÐ×ËÅÖÓÂÙËÑÐÐÞÇ ÔÑÔÕÑâÐËâ ÑÕÄÇ-
ÚÂáÕ ÎÑÍÂÎßÐÞÏ ÏËÐËÏÖÏÂÏ ±±¿, Ë ÇÔÎË ÒÑÔÕÓÑËÕß
±±¿ ÓÂÔÔÏÂÕÓËÄÂÇÏÑÌ ÂÕÑÏÐÑÌ ÔËÔÕÇÏÞ, ÕÑ Ä ÔÎÇÆÖá-
ÜÇÏ ÒÓËÃÎËÉÇÐËË ÏÑÉÐÑ ÖÚÇÔÕß ÆÄËÉÇÐËÇ âÆÇÓ ÄÃÎËÊË

ÏËÐËÏÖÏÑÄ ±±¿ ÍÂÍ ÔÖÏÏÖ ÅÂÓÏÑÐËÚÇÔÍËØ ÍÑÎÇÃÂÐËÌ.
´ÑÅÆÂ ÍÑÐ×ËÅÖÓÂÙËÑÐÐÞÇ ÔÕÇÒÇÐË ÔÄÑÃÑÆÞ Ë ÔÕÇÒÇÐË
ÔÄÑÃÑÆÞ, ÑÕÄÇÚÂáÜËÇ ÆÄËÉÇÐËá âÆÇÓ, ÓÂÊÆÇÎâáÕÔâ. °Æ-
ÐÂÍÑ àÕÑ ÓÂÊÆÇÎÇÐËÇ ÔÕÂÐÑÄËÕÔâ ÐÇÍÑÓÓÇÍÕÐÞÏ ÒÓË
ÔÖÜÇÔÕÄÇÐÐÑÏ ÄÑÊÃÖÉÆÇÐËË ÍÑÎÇÃÂÕÇÎßÐÞØ ÔÕÇÒÇÐÇÌ ÔÄÑ-
ÃÑÆÞ âÆÇÓ, ÒÑàÕÑÏÖ ÒÓË ÑÒËÔÂÐËË ÒÇÓÇØÑÆÂ ÏÇÉÆÖ ÍÑÐ-
×ËÅÖÓÂÙËÑÐÐÞÏË ÔÑÔÕÑâÐËâÏË ÂÕÑÏÐÑÌ ÔËÔÕÇÏÞ ÐÇÄÑÊ-
ÏÑÉÐÑ ÑÅÓÂÐËÚËÕßÔâ ÔÄÑÌÔÕÄÂÏË ±±¿ Ë ÔÎÇÆÖÇÕ ÆÑÃÂ-
ÄËÕß ÑÒËÔÂÐËÇ ÆÄËÉÇÐËâ âÆÇÓ. ¥ÓÖÅËÏË ÔÎÑÄÂÏË, ÄÞÔÑÕÂ
ÒÑÕÇÐÙËÂÎßÐÑÅÑ ÃÂÓßÇÓÂ, ÓÂÊÆÇÎâáÜÇÅÑ ÍÑÐ×ËÅÖÓÂÙËÑÐ-
ÐÞÇ ÔÑÔÕÑâÐËâ Ä ÔÑÑÕÄÇÕÔÕÄËË Ô ÒÑÄÇÆÇÐËÇÏ ±±¿, ÐÇ
ÔÑÄÒÂÆÂÇÕ Ô àÐÇÓÅËÇÌ ÂÍÕËÄÂÙËË, ØÂÓÂÍÕÇÓËÊÖáÜÇÌ ÒÇÓÇ-
ØÑÆ ÏÇÉÆÖ àÕËÏË ÔÑÔÕÑâÐËâÏË. ´ÇÏ ÔÂÏÞÏ ÒÓË ÏÑÆÇÎË-
ÓÑÄÂÐËË ÒÇÓÇØÑÆÂ ÏÇÉÆÖ ÍÑÐ×ËÅÖÓÂÙËÑÐÐÞÏË ÔÑÔÕÑâ-
ÐËâÏË Í ÔÕÂÕËÚÇÔÍÑÏÖ ÑÒËÔÂÐËá ÐÂ ÑÔÐÑÄÇ ÒÑÄÇÆÇÐËâ
±±¿ ÐÇÑÃØÑÆËÏÑ ÆÑÃÂÄËÕß ÆËÐÂÏËÚÇÔÍÑÇ ÑÒËÔÂÐËÇ
ÂÕÑÏÐÑÌ ÔËÔÕÇÏÞ.

2.2. °ÔÑÃÇÐÐÑÔÕË ØËÏËÚÇÔÍËØ ÒÓÑÙÇÔÔÑÄ
ÒÓË ÔÕÑÎÍÐÑÄÇÐËË ÏÑÎÇÍÖÎ
²ÂÔÔÏÑÕÓËÏ ÒÓÑÙÇÔÔ ÔÕÑÎÍÐÑÄÇÐËâ ÏÑÎÇÍÖÎ, ÒÓËÄÑÆâ-
ÜËÌ Í ËÊÏÇÐÇÐËá ØËÏËÚÇÔÍÑÅÑ ÔÑÔÕÂÄÂ ÔÕÂÎÍËÄÂáÜËØÔâ
ÏÑÎÇÍÖÎ Ä ÔÑÑÕÄÇÕÔÕÄËË ÔÑ ÔØÇÏÑÌ
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ÅÆÇ A, B, C, D, X, Y ì ÂÕÑÏÞ ËÎË ÓÂÆËÍÂÎÞ, ÍÑÕÑÓÞÇ
ÒÓÂÍÕËÚÇÔÍË ÐÇ ÏÇÐâáÕ ÔÄÑÇÌ ÍÑÐ×ËÅÖÓÂÙËË Ä ÓÇÊÖÎßÕÂÕÇ
ØËÏËÚÇÔÍÑÅÑ ÒÓÑÙÇÔÔÂ. £ àÕÑÏ ÒÎÂÐÇ ËÏÇÇÕÔâ ÂÐÂÎÑÅËâ
ÏÇÉÆÖ ÔÄâÊÂÐÐÞÏË ÔÑÔÕÑâÐËâÏË ÔËÔÕÇÏ ABÿCD Ë
AXÿCY, ÒÓËÚÈÏ ÏÞ ÃÖÆÇÏ ÓÂÔÔÏÂÕÓËÄÂÕß ÕÂÍËÇ ØËÏËÚÇ-
ÔÍËÇ ÒÓÑÙÇÔÔÞ, ÅÆÇ ÍÂÍ ÐÂÚÂÎßÐÑÇ, ÕÂÍ Ë ÍÑÐÇÚÐÑÇ ØËÏËÚÇ-
ÔÍËÇ ÔÑÔÕÑâÐËâ ÓÇÂÅËÓÖáÜËØ ÏÑÎÇÍÖÎ ÑÕÄÇÚÂáÕ ÑÔÐÑÄ-
ÐÑÏÖ àÎÇÍÕÓÑÐÐÑÏÖ ÔÑÔÕÑâÐËá ÔÄâÊÂÐÐÑÌ ÔËÔÕÇÏÞ àÕËØ
ÏÑÎÇÍÖÎ. ´ÑÅÆÂ ÏÑÉÐÑ ÒÓÇÆÔÕÂÄËÕß ØËÏËÚÇÔÍËÌ ÒÓÑÙÇÔÔ
(2.1) ÍÂÍ ÓÇÊÖÎßÕÂÕ àÄÑÎáÙËË ÒÑÎÐÑÌ ÔËÔÕÇÏÞ ÄÆÑÎß
±±¿. ¢ÖÆÇÏ ÔÚËÕÂÕß, ÚÕÑ DFT ËÎË ÇÈ ÖÒÓÑÜÈÐÐÂâ ÔØÇÏÂ
ÒÑÊÄÑÎâÇÕ ÒÑÔÕÓÑËÕß ±±¿ ÔËÔÕÇÏÞ ÔÕÂÎÍËÄÂáÜËØÔâ
ÏÑÎÇÍÖÎ, Ë àÕÑ ÄÑÊÏÑÉÐÑ, ÄÑ ÄÔâÍÑÏ ÔÎÖÚÂÇ, ÆÎâ ÐÖÎÇÄÑÌ
ÕÇÏÒÇÓÂÕÖÓÞ âÆÇÓ. ´ÑÅÆÂ ÔÂÏ ØËÏËÚÇÔÍËÌ ÒÓÑÙÇÔÔ
âÄÎâÇÕÔâ ÓÇÊÖÎßÕÂÕÑÏ ÒÇÓÇØÑÆÂ ÏÇÉÆÖ ÎÑÍÂÎßÐÞÏË
ÏËÐËÏÖÏÂÏË ±±¿, ÑÕÄÇÚÂáÜËÏË ÐÂÚÂÎßÐÑÏÖ Ë ÍÑÐÇÚ-
ÐÑÏÖ ÔÑÔÕÑâÐËâÏ ÏÑÎÇÍÖÎ Ä ÆÂÐÐÑÏ ØËÏËÚÇÔÍÑÏ ÒÓÑ-
ÙÇÔÔÇ. ´ÇÏ ÔÂÏÞÏ ÒÓË ÐÂØÑÉÆÇÐËË ÍÑÐÔÕÂÐÕÞ ÔÍÑÓÑÔÕË
ØËÏËÚÇÔÍÑÅÑ ÒÓÑÙÇÔÔÂ ÏÞ ÔÕÓÑËÏ ÔÐÂÚÂÎÂ ±±¿ ÆÎâ
ÔÕÂÎÍËÄÂáÜËØÔâ ÏÑÎÇÍÖÎ, Â ÊÂÕÇÏ ÄÞÓÂÉÂÇÏ ÔÍÑÓÑÔÕß
ØËÏËÚÇÔÍÑÅÑ ÒÓÑÙÇÔÔÂ ÚÇÓÇÊ ÒÂÓÂÏÇÕÓÞ ±±¿. ¿ÕÑ
âÄÎâÇÕÔâ ÑÃÜÇÌ ÒÑÊËÙËÇÌ, ÍÑÕÑÓÖá ÏÞ ËÔÒÑÎßÊÖÇÏ
ÆÂÎÇÇ ÒÓË ÂÐÂÎËÊÇ ØËÏËÚÇÔÍËØ ÒÓÑÙÇÔÔÑÄ Ë ÍÑÕÑÓÂâ
ÔÑÔÕÂÄÎâÇÕ ÑÔÐÑÄÖ ÚËÔÎÇÐÐÑÅÑ ÂÐÂÎËÊÂ ÕÂÍËØ Ë ÃÑÎÇÇ
ÔÎÑÉÐÞØ ÒÓÑÙÇÔÔÑÄ.

¬ÂÊÂÎÑÔß ÃÞ, ÆÂÐÐÂâ ÔØÇÏÂ ÒÑÆØÑÆËÕ ÕÑÎßÍÑ ÆÎâ
ÏÑÎÇÍÖÎ, Ö ÍÑÕÑÓÞØ ÑÔÐÑÄÐÑÇ àÎÇÍÕÓÑÐÐÑÇ ÔÑÔÕÑâÐËÇ
ÑÕÆÇÎÇÐÑ ÑÕ ÄÑÊÃÖÉÆÈÐÐÑÅÑ ÔÑÔÕÑâÐËâ ÆÑÔÕÂÕÑÚÐÑ ÃÑÎß-
ÛÑÌ àÐÇÓÅÇÕËÚÇÔÍÑÌ ÜÇÎßá, Ë ÐÇ ÅÑÆËÕÔâ ÆÎâ ÒÓÑÙÇÔÔÑÄ Ô
ÖÚÂÔÕËÇÏ ÏÇÕÂÎÎËÚÇÔÍËØ ÚÂÔÕËÙ, ÔÍÂÉÇÏ, Ô ÖÚÂÔÕËÇÏ
ÏÇÕÂÎÎËÚÇÔÍËØ ÍÎÂÔÕÇÓÑÄ. £ ÓÇÂÎßÐÑÔÕË àÕÑ ÄÑÊÓÂÉÇÐËÇ
ÐÇ ÒÓËÐÙËÒËÂÎßÐÑ. ¥ÇÌÔÕÄËÕÇÎßÐÑ, àÎÇÍÕÓÑÐÐÑÇ ÄÑÊÃÖÉ-
ÆÇÐËÇ Ä ÏÇÕÂÎÎËÚÇÔÍÑÌ ÔËÔÕÇÏÇ ÒÓÑËÔØÑÆËÕ ÐÇÒÓÇÓÞÄ-
ÐÞÏ ÑÃÓÂÊÑÏ ÍÂÍ ÒÇÓÇØÑÆ ÄÐÖÕÓË ÐÇÊÂÒÑÎÐÇÐÐÑÌ àÐÇÓÅÇ-
ÕËÚÇÔÍÑÌ ÒÑÎÑÔÞ àÎÇÍÕÓÑÐÐÞØ ÔÑÔÕÑâÐËÌ. °ÆÐÂÍÑ, ÇÔÎË
ÖÚÇÔÕß, ÚÕÑ àÎÇÍÕÓÑÐÐÞÇ Ë ÍÑÐ×ËÅÖÓÂÙËÑÐÐÞÇ ÔÑÔÕÑâÐËâ
Ä ÏÇÕÂÎÎËÚÇÔÍÑÌ ÔËÔÕÇÏÇ ÓÂÊÆÇÎâáÕÔâ, Ë ÑÅÓÂÐËÚËÕßÔâ
ÕÑÎßÍÑ ÑÔÐÑÄÐÞÏË àÎÇÍÕÓÑÐÐÞÏË ÔÑÔÕÑâÐËâÏË ÔËÔÕÇÏÞ,
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ÕÑ ÏÞ ÒÑÎÖÚËÏ ÒÑÎÐÖá ÂÐÂÎÑÅËá ÆÎâ ØËÏËÚÇÔÍËØ ÒÓÑ-
ÙÇÔÔÑÄ Ä ÏÇÕÂÎÎËÚÇÔÍÑÌ Ë ÆËàÎÇÍÕÓËÚÇÔÍÑÌ ÔËÔÕÇÏÂØ.
¬ÑÐÇÚÐÑ, Ä ÔËÎÖ ÐÇÐÖÎÇÄÑÌ ÕÇÏÒÇÓÂÕÖÓÞ àÎÇÍÕÓÑÐÐÑÇ
ÔÑÔÕÑâÐËÇ ÏÇÕÂÎÎËÚÇÔÍÑÌ ÔËÔÕÇÏÞ âÄÎâÇÕÔâ ÄÑÊÃÖÉÆÈÐ-
ÐÞÏ, ÐÑ ÇÔÎË ÔÚËÕÂÕß ËÊÏÇÐÇÐËÇ àÐÇÓÅËË àÎÇÍÕÓÑÐÐÑÅÑ
ÄÑÊÃÖÉÆÇÐËâ (ÍÂÍ Ë ÕÇÒÎÑÄÑÌ àÐÇÓÅËË àÎÇÍÕÓÑÐÑÄ) ÒÓË
ØËÏËÚÇÔÍÑÏ ÒÓÑÙÇÔÔÇ ÑÕÐÑÔËÕÇÎßÐÑ ÏÂÎÞÏ, ÕÑ ÖÍÂÊÂÐÐÂâ
ÂÐÂÎÑÅËâ ÔÑØÓÂÐËÕÔâ.

°ÚÇÄËÆÐÑ, ÚÕÑ ÔÍÑÓÑÔÕß ØËÏËÚÇÔÍÑÅÑ ÒÓÑÙÇÔÔÂ (2.1)
ÑÒÓÇÆÇÎâÇÕÔâ ÄÞÔÑÕÑÌ àÐÇÓÅÇÕËÚÇÔÍËØ ÃÂÓßÇÓÑÄ, ÍÑÕÑÓÞÇ
ÔËÔÕÇÏÂ ÒÓÇÑÆÑÎÇÄÂÇÕ Ä ØÑÆÇ àÕÑÅÑ ÒÓÑÙÇÔÔÂ, ÒÓËÚÈÏ
ÄÇÎËÚËÐÂ ÃÂÓßÇÓÑÄ ÄÇÎËÍÂ ÒÑ ÔÓÂÄÐÇÐËá Ô ÕÇÒÎÑÄÑÌ
àÐÇÓÅËÇÌ ÂÕÑÏÑÄ Ë ÏÑÎÇÍÖÎ. ¬ÑÐÔÕÂÐÕÂ ÔÍÑÓÑÔÕË ØËÏËÚÇ-
ÔÍÑÅÑ ÒÓÑÙÇÔÔÂ ÑÒÓÇÆÇÎâÇÕÔâ ×ÑÓÏÖÎÑÌ ¡ÓÓÇÐËÖÔÂ [49]
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ÅÆÇ TìÕÇÏÒÇÓÂÕÖÓÂ ÏÑÎÇÍÖÎ, ÄÞÓÂÉÇÐÐÂâ Ä àÐÇÓÅÇÕËÚÇ-
ÔÍËØ ÇÆËÐËÙÂØ, àÐÇÓÅËâ ÂÍÕËÄÂÙËË Ea ÔÄâÊÂÐÂ Ô ÄÞÔÑÕÑÌ
ÒÑÕÇÐÙËÂÎßÐÑÅÑ ÃÂÓßÇÓÂ, ÍÑÕÑÓÞÌ ÔËÔÕÇÏÂ ÒÓÇÑÆÑÎÇÄÂÇÕ
ÒÓË ØËÏËÚÇÔÍÑÏ ÒÓÑÙÇÔÔÇ, Â ÒÓÇÆàÍÔÒÑÐÇÐÕÂ A ÑÒÓÇÆÇ-
ÎâÇÕÔâ ÖÔÓÇÆÐÇÐËÇÏ ÒÑ ÕÓÂÇÍÕÑÓËâÏ ÔÕÑÎÍÐÑÄÇÐËâ Ô
ÕÇÒÎÑÄÞÏ ÓÂÔÒÓÇÆÇÎÇÐËÇÏ ÂÕÑÏÑÄ ÒÑ ÔÍÑÓÑÔÕâÏ, ÍÑÕÑ-
ÓÑÇ ÑÕÄÇÚÂÇÕ ÊÂÆÂÐÐÑÌ ÕÇÏÒÇÓÂÕÖÓÇ ÔËÔÕÇÏÞ. ±ÓË ÕÂÍÑÏ
ÒÑÆØÑÆÇ Ä ÒÓÇÆÒÑÎÑÉÇÐËË Ea 4T àÐÇÓÅËâ ÂÍÕËÄÂÙËË
ÔÑÑÕÄÇÕÔÕÄÖÇÕ ÏËÐËÏÂÎßÐÑÌ ÄÞÔÑÕÇ àÐÇÓÅÇÕËÚÇÔÍÑÅÑ
ÃÂÓßÇÓÂ Ä ØÑÆÇ ÆÂÐÐÑÅÑ ØËÏËÚÇÔÍÑÅÑ ÒÓÑÙÇÔÔÂ ÍÂÍ
àÄÑÎáÙËË ÔËÔÕÇÏÞ ÄÆÑÎß ±±¿ ÑÔÐÑÄÐÑÅÑ àÎÇÍÕÓÑÐÐÑÅÑ
ÔÑÔÕÑâÐËâ ÔËÔÕÇÏÞ.

´ÂÍËÏ ÑÃÓÂÊÑÏ, Ä ÓÂÏÍÂØ ÓÂÔÔÏÂÕÓËÄÂÇÏÑÅÑ ÒÑÆØÑÆÂ
ÒÓË ÚËÔÎÇÐÐÑÏÏÑÆÇÎËÓÑÄÂÐËË ØËÏËÚÇÔÍÑÅÑ ÒÓÑÙÇÔÔÂÏÞ
ÓÂÊÆÇÎâÇÏ ÒÓÑÃÎÇÏÖ ÐÂ ÆÄÇ. ¯Â ÒÇÓÄÑÌ ÔÕÂÆËË ÂÐÂÎËÊÂ
ÐÇÑÃØÑÆËÏÑ ÒÑÔÕÓÑËÕß ±±¿ ÒÑÎÐÑÌ ÔËÔÕÇÏÞ, ÄÍÎáÚÂá-
ÜÖá ÄÊÂËÏÑÆÇÌÔÕÄÖáÜËÇ ÔÕÂÎÍËÄÂáÜËÇÔâ ÚÂÔÕËÙÞ. ¯Â
ÄÕÑÓÑÌ ÔÕÂÆËË ÂÐÂÎËÊËÓÖÇÕÔâ ÔÂÏ ØËÏËÚÇÔÍËÌ ÒÓÑÙÇÔÔ
ÍÂÍ ÓÇÊÖÎßÕÂÕ ÆËÐÂÏËÍË ÔËÔÕÇÏÞ Ä ØÑÆÇ ÇÈ ÆÄËÉÇÐËâ
ÄÆÑÎß ÑÒÕËÏÂÎßÐÞØ ÕÓÂÇÍÕÑÓËÌ ÆÎâ ÊÂÆÂÐÐÑÌ ±±¿.
¥Îâ ÒÓÑÔÕÞØ ÔËÔÕÇÏ ÑÕÆÇÎßÐÞÇ àÎÇÏÇÐÕÞ àÕÑÅÑ ÂÐÂÎËÊÂ
ÖÒÓÑÜÂáÕÔâ, Ë ÒÑÔÍÑÎßÍÖ ÏÞ ËÏÇÇÏ ÆÇÎÑ Ô ÒÓËÃÎËÉÈÐ-
ÐÞÏË ÏÇÕÑÆÂÏË, ËÔÒÑÎßÊÑÄÂÐËÇ ÒÓÑÔÕÞØ ÔÎÖÚÂÇÄ ÒÑÊÄÑ-
ÎâÇÕ ÒÑÐâÕß, ÍÂÍËÇ ×ÂÍÕÑÓÞ ÑÍÂÊÞÄÂáÕÔâ ÄÂÉÐÞÏË Ä
ÕÂÍÑÏ ÂÐÂÎËÊÇ. ±ÑàÕÑÏÖ ÆÂÎÇÇ ÏÞ ÓÂÔÔÏÑÕÓËÏ ÔÐÂÚÂÎÂ
ÒÓÑÔÕÞÇ ÔÎÖÚÂË ØËÏËÚÇÔÍËØ ÒÓÑÙÇÔÔÑÄ Ë ÍÑÐ×ËÅÖÓÂÙËÑÐ-
ÐÞØ ÒÇÓÇØÑÆÑÄ, ÍÑÕÑÓÞÇ, ÐÇÊÂÄËÔËÏÑ ÑÕ ÑÃÜÇÌ ÔØÇÏÞ,
ÃÞÎË ËÊÖÚÇÐÞ ÆÑÔÕÂÕÑÚÐÑ ÒÑÆÓÑÃÐÑ.

2.3. ·ËÏËÚÇÔÍËÌ ÒÓÑÙÇÔÔ Ô ÖÚÂÔÕËÇÏ ÂÕÑÏÂ
Ë ÏÑÎÇÍÖÎÞ ÄÑÆÑÓÑÆÂ
²ÂÔÔÏÑÕÓËÏ ÒÓÑÔÕÇÌÛËÌ ØËÏËÚÇÔÍËÌ ÒÓÑÙÇÔÔ, ÍÑÕÑÓÞÌ
ØÂÓÂÍÕÇÓËÊÖÇÕÔâ ÍÎÂÔÔËÚÇÔÍËÏ ÆÄËÉÇÐËÇÏ ÂÕÑÏÑÄ. ±ÓÑ-
ÙÇÔÔ ËÔÔÎÇÆÑÄÂÐ ÆÑÔÕÂÕÑÚÐÑ ÒÑÆÓÑÃÐÑ Ë ÒÓÑÕÇÍÂÇÕ ÒÑ
ÔØÇÏÇ
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ÅÆÇ Ä ÔÍÑÃÍÂØ ÖÍÂÊÞÄÂÇÕÔâ, ÚÕÑ ÑÆËÐ ËÊ ÂÕÑÏÑÄ ÄÑÆÑÓÑÆÂ
ÏÑÉÇÕ ÃÞÕß ÊÂÏÇÐÈÐ ÇÅÑ ËÊÑÕÑÒÑÏ ì ÂÕÑÏÑÏ ÆÇÌÕÇÓËâ.
³ÖÜÇÔÕÄÇÐÐÑÇ ÖÒÓÑÜÇÐËÇ ÒÓÑÃÎÇÏÞ ÔÄâÊÂÐÑ Ô ÕÇÏ, ÚÕÑ
ÏÂÍÔËÏÂÎßÐÂâ à××ÇÍÕËÄÐÑÔÕß ÒÓÑÙÇÔÔÂ ÑÒÓÇÆÇÎâÇÕÔâ
ÕÓÂÇÍÕÑÓËâÏË ÔÕÑÎÍÐÑÄÇÐËâ, ÍÑÅÆÂ ÕÓË ÂÕÑÏÂ ÄÑÆÑÓÑÆÂ
ÐÂØÑÆâÕÔâ ÒÑÚÕË ÐÂ ÑÆÐÑÌ ÎËÐËË. ´ÑÅÆÂ ÒÑÄÇÆÇÐËÇ ±±¿
ÏÑÉÐÑ ÑÒËÔÂÕß Ô ÒÑÏÑÜßá ÆÄÖØ ÒÂÓÂÏÇÕÓÑÄ ì ÓÂÔÔÕÑâ-
ÐËÌ R1 Ë R2 ÏÇÉÆÖ ÄÐÇÛÐËÏË Ë ÔÓÇÆÐËÏ ÂÕÑÏÑÏ.

±ÑÔÕÓÑËÏ ±±¿ ÆÎâ ÔËÔÕÇÏÞ H3, ÒÓËÚÈÏ ÕÓË ÂÕÑÏÂ
ÄÑÆÑÓÑÆÂ ÐÂØÑÆâÕÔâ ÐÂ ÑÆÐÑÌ ÎËÐËË. ³ÚËÕÂâ ÏÂÔÔÖ âÆÇÓ

ÃÇÔÍÑÐÇÚÐÑÌ ÒÑ ÑÕÐÑÛÇÐËá Í ÏÂÔÔÇ àÎÇÍÕÓÑÐÑÄ, ÐÂÌÆÈÏ
àÐÇÓÅËá ÕÓÈØ àÎÇÍÕÓÑÐÑÄ, ÐÂØÑÆâÜËØÔâ Ä ÒÑÎÇ ÕÓÈØ
ÍÖÎÑÐÑÄÔÍËØ ÙÇÐÕÓÑÄ, Ä ÊÂÄËÔËÏÑÔÕË ÑÕ ÍÑÑÓÆËÐÂÕ ÂÕÑ-
ÏÑÄ ÆÎâ ÑÔÐÑÄÐÑÅÑ ÔÑÔÕÑâÐËâ àÎÇÍÕÓÑÐÐÑÌ ÔËÔÕÇÏÞ.
¿ÎÇÍÕÓÑÐÐÞÇ ÕÇÓÏÞ ÓÂÔÔÏÂÕÓËÄÂÇÏÑÌ ÔËÔÕÇÏÞ àÎÇÍÕÓÑ-
ÐÑÄ, ËÎË ±±¿ ÍÂÍ ×ÖÐÍÙËâ ÓÂÔÔÕÑâÐËÌ R1, R2, ÒÓÇÆÔÕÂ-
ÄÎÇÐÞ ÐÂ ÓËÔ. 2, 3 Ä ÔÑÑÕÄÇÕÔÕÄËË Ô ÓÂÔÚÈÕÂÏË [50]. ¯Â
ÓËÔÖÐÍÇ 2 ÆÂÐÂ ÊÂÄËÔËÏÑÔÕß àÎÇÍÕÓÑÐÐÑÌ àÐÇÓÅËË ÑÕ
ÓÂÔÔÕÑâÐËâ R1, ÇÔÎË ÓÂÔÔÕÑâÐËÇ R2 ×ËÍÔËÓÑÄÂÐÑ. ­ËÐËË
Ô ÑÆËÐÂÍÑÄÑÌ àÐÇÓÅËÇÌ ÒÓÇÆÔÕÂÄÎÇÐÞ ÐÂ ÓËÔ. 3 Ä ÒÓÑ-
ÔÕÓÂÐÔÕÄÇ R1, R2. ³ÎÇÆÖÇÕ ÑÕÏÇÕËÕß, ÚÕÑ àÎÇÍÕÓÑÐÐÂâ
àÐÇÓÅËâ ÔËÔÕÇÏÞ ÕÓÈØ ÂÕÑÏÑÄ ÄÑÆÑÓÑÆÂ ÔÑØÓÂÐâÇÕÔâ ÒÓË
ÑÒÇÓÂÙËË R1 ! R2, ÕÂÍ ÚÕÑ ÍÓËÄÞÇ ÓÂÄÐÑÌ àÐÇÓÅËË ÐÂ
ÓËÔ. 3 ÔËÏÏÇÕÓËÚÐÞ ÒÑ ÑÕÐÑÛÇÐËá Í ÎËÐËË R1 � R2. ¯Â
ÓËÔÖÐÍÇ 3 ÒÓÇÆÔÕÂÄÎÇÐÂ ÕÂÍÉÇ àÎÇÍÕÓÑÐÐÂâ àÐÇÓÅËâ ÆÎâ
ÔÑÑÕÐÑÛÇÐËâ R2 5R1.

±ÓËÄÇÆÈÐÐÞÇ ÓÇÊÖÎßÕÂÕÞ ÓÂÔÚÈÕÑÄ ±±¿ ÆÎâ ÔËÔÕÇÏÞ
ÕÓÈØ ÂÕÑÏÑÄ ÄÑÆÑÓÑÆÂ, ÐÂØÑÆâÜËØÔâ Ä ÑÔÐÑÄÐÑÏ ÔÑÔÕÑâ-
ÐËË, ÒÑÊÄÑÎâáÕ ÒÑÐâÕß ØÂÓÂÍÕÇÓ ÄÊÂËÏÑÆÇÌÔÕÄËâ Ä àÕÑÌ
ÔËÔÕÇÏÇ. ­ÑÍÂÎßÐÞÇ ÏËÐËÏÖÏÞ ±±¿ Ä ÆÂÐÐÑÏ ÔÎÖÚÂÇ
ÑÕÐÑÔâÕÔâ Í ÑÃÓÂÊÑÄÂÐËá ØËÏËÚÇÔÍÑÌ ÔÄâÊË ÏÇÉÆÖ
ÔÓÇÆÐËÏ Ë ÑÆÐËÏ ËÊ ÍÓÂÌÐËØ ÂÕÑÏÑÄ ÄÑÆÑÓÑÆÂ. ¬ÂÉÆÞÌ
ËÊ àÕËØ ÏËÐËÏÖÏÑÄ ËÏÇÇÕ ÄËÆ ÆÑÎËÐ Ä ÒÓÑÔÕÓÂÐÔÕÄÇ R1,
R2, ÍÑÕÑÓÞÇ ÓÂÊÆÇÎÇÐÞ ÃÂÓßÇÓÑÏ ÄÞÔÑÕÑÌ ÑÍÑÎÑ 0,4 à£.
´ÑÅÆÂ ØËÏËÚÇÔÍËÌ ÒÓÑÙÇÔÔ (2.3), ÒÓËÄÑÆâÜËÌ Í ÒÑÕÇÓÇ
ÒÇÓÄÑÐÂÚÂÎßÐÑÌ ØËÏËÚÇÔÍÑÌ ÔÄâÊË ÔÓÇÆÐÇÅÑ ÂÕÑÏÂ ÄÑÆÑ-
ÓÑÆÂ Ô ÑÆÐËÏ ËÊ ÍÓÂÌÐËØ ÂÕÑÏÑÄ Ë ÑÃÓÂÊÑÄÂÐËá ØËÏËÚÇ-
ÔÍÑÌ ÔÄâÊË ÔÓÇÆÐÇÅÑ ÂÕÑÏÂ ÄÑÆÑÓÑÆÂ Ô ÆÓÖÅËÏ ÍÓÂÌÐËÏ
ÂÕÑÏÑÏ, ÑÕÄÇÚÂÇÕ ÐÂÆÃÂÓßÇÓÐÑÏÖ ÒÇÓÇØÑÆÖ ËÊ ÑÆÐÑÌ
ÆÑÎËÐÞ Ä ÆÓÖÅÖá.

ÿ1,58

ÿ1,59

ÿ1,60

ÿ1,61

ÿ1,62

ÿ1,63

ÿ1,64

ÿ1,65

ÿ1,66

ÿ1,67

ÿ1,68
0,5 1,0 1,5 2,0 2,5 3,0 3,5 4,0

R1

H2 +H

R2 � 3,5E

0

3,0
2,75

2,50

2,25

2,00

1,75

1,25
1,50
1,375

²ËÔ. 2. ©ÂÄËÔËÏÑÔÕß ÒÑÕÇÐÙËÂÎßÐÑÌ àÐÇÓÅËË E ÔËÔÕÇÏÞ ÕÓÈØ ÂÕÑÏÑÄ
ÄÑÆÑÓÑÆÂ, ÓÂÔÒÑÎÑÉÇÐÐÞØ ÐÂ ÑÆÐÑÌ ÎËÐËË, ÑÕ ÓÂÔÔÕÑâÐËâ R1 ÏÇÉÆÖ
ÒÓÂÄÞÏ Ë ÔÓÇÆÐËÏ ÂÕÑÏÂÏË ÒÓË ×ËÍÔËÓÑÄÂÐÐÑÏ ÓÂÔÔÕÑâÐËË R2

ÏÇÉÆÖ ÎÇÄÞÏ Ë ÔÓÇÆÐËÏ ÂÕÑÏÂÏË [50]. ²ÂÔÔÕÑâÐËâ R1 ËR2 ÄÞÓÂÉÇÐÞ
Ä ÓÂÆËÖÔÂØ ¢ÑÓÂ a0, ÒÑÕÇÐÙËÂÎßÐÂâ àÐÇÓÅËâ ÔËÔÕÇÏÞ ÆÂÐÂ Ä ÂÕÑÏÐÞØ
ÇÆËÐËÙÂØ, ÒÓËÚÈÏ ÐÖÎÇÄÂâ àÐÇÓÅËâ ÔÑÑÕÄÇÕÔÕÄÖÇÕ ÃÇÔÍÑÐÇÚÐÑÏÖ
ÓÂÔÔÕÑâÐËá ÏÇÉÆÖ âÆÓÂÏË ÏÑÎÇÍÖÎÞ Ë ÔÄÑÃÑÆÐÑÅÑ ÂÕÑÏÂ.
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¥ÂÄÂÌÕÇ ÃÑÎÇÇ ÄÐËÏÂÕÇÎßÐÑ ÒÓÑÔÎÇÆËÏ ÊÂ ÒÓËÃÎËÉÇ-
ÐËâÏË, ËÔÒÑÎßÊÑÄÂÐÐÞÏË ÄÞÛÇ. ®Þ ÑÒËÓÂÎËÔß ÐÂ ÒÓË-
ÃÎËÉÇÐËÇ ¢ÑÓÐÂë°ÒÒÇÐÅÇÌÏÇÓÂ, ËÎË ÂÆËÂÃÂÕËÚÇÔÍÖá
ÍÑÐÙÇÒÙËá ÏÑÎÇÍÖÎâÓÐÑÌ ×ËÊËÍË, ÍÑÕÑÓÂâ ÔÒÓÂÄÇÆÎËÄÂ,
ÇÔÎË ÔÍÑÓÑÔÕË ÆÄËÉÇÐËâ âÆÇÓ ÏÂÎÞ ÒÑ ÔÓÂÄÐÇÐËá Ô ØÂÓÂÍ-
ÕÇÓÐÞÏË àÎÇÍÕÓÑÐÐÞÏË ÔÍÑÓÑÔÕâÏË Ä ÍÄÂÐÕÑÄÑÌ ÔËÔÕÇÏÇ.
£ àÕÑÏ ÔÎÖÚÂÇ Ä ÒÓÑÙÇÔÔÇ ÒÇÓÇÏÇÜÇÐËâ âÆÇÓ ÒÓÑËÔØÑÆâÕ
ËÊÏÇÐÇÐËâ Ä ÒÓÑÔÕÓÂÐÔÕÄÇÐÐÑÏ ÓÂÔÒÓÇÆÇÎÇÐËË àÎÇÍÕÓÑ-
ÐÑÄ, ÚÕÑ ÔÑÊÆÂÈÕ ÔÂÏÑÔÑÅÎÂÔÑÄÂÐÐÑÇ ÒÑÎÇ, Ä ÍÑÕÑÓÑÏ
ÆÄËÉÖÕÔâ âÆÓÂ. £ ÕÇÑÓËË ÂÕÑÏÐÞØ ÔÕÑÎÍÐÑÄÇÐËÌ ÏÇÆÎÇÐ-
ÐÑÔÕß ÆÄËÉÇÐËâ âÆÇÓ ÑÒÓÇÆÇÎâÇÕÔâ ÍÓËÕÇÓËÇÏ®ÇÔÔË [51]

x � aDE
�hv
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©ÆÇÔß x ì ÒÂÓÂÏÇÕÓ ®ÇÔÔË, a ì ØÂÓÂÍÕÇÓÐÑÇ ÓÂÔÔÕÑâÐËÇ
ÏÇÉÆÖ âÆÓÂÏË, ÐÂ ÍÑÕÑÓÑÏ ÊÂÏÇÕÐÑ ËÊÏÇÐÇÐËÇ àÎÇÍÕÓÑÐ-
ÐÞØ ÕÇÓÏÑÄ ÔËÔÕÇÏÞ, ÒÓËÚÈÏ Ä ÔÎÖÚÂÇ ÂÕÑÏÐÞØ ÔÕÑÎÍÐÑ-
ÄÇÐËÌ àÕË àÎÇÍÕÓÑÐÐÞÇ ÕÇÓÏÞ ÊÂÏÇÐâáÕ ±±¿, DE ì
ØÂÓÂÍÕÇÓÐÑÇ ËÊÏÇÐÇÐËÇ àÐÇÓÅËË Ä ÆÂÐÐÑÏ ÒÓÑÙÇÔÔÇ (ÆÎâ
ØËÏËÚÇÔÍÑÅÑ ÒÓÑÙÇÔÔÂ ÕËÒÂ (2.3) àÕÑ ÄÞÔÑÕÂ ÒÑÕÇÐÙËÂÎß-
ÐÑÅÑ ÃÂÓßÇÓÂ), vìØÂÓÂÍÕÇÓÐÂâ ÔÍÑÓÑÔÕß âÆÇÓ. °ÕÏÇÕËÏ,
ÚÕÑ ÍÓËÕÇÓËÌ ®ÇÔÔË (2.4) ÎÇÉËÕ Ä ÑÔÐÑÄÇ ÑÒËÔÂÐËâ ÄÔÇØ
ÓÂÔÔÏÂÕÓËÄÂÇÏÞØ ÆÂÎÇÇ ÒÓÑÙÇÔÔÑÄ, ÐÂÚËÐÂâ Ô ÂÕÑÏÐÞØ
ÔÕÑÎÍÐÑÄÇÐËÌ [43, 52, 53] Ë ØËÏËÚÇÔÍËØ ÒÓÑÙÇÔÔÑÄ ÕËÒÂ
(2.3) Ë ÊÂÍÂÐÚËÄÂâ ËÊÏÇÐÇÐËÇÏ ÔÕÓÖÍÕÖÓÞ ÍÎÂÔÕÇÓÑÄ Ë
ÏÂÍÓÑÔÍÑÒËÚÇÔÍËØ ÂÕÑÏÐÞØ ÔËÔÕÇÏ. ±ÓË àÕÑÏ ÆÎâ ÒÓÑÔ-
ÕÑÕÞÏÞ ÔÚËÕÂÇÏ ÍÎÂÔÔËÚÇÔÍËÏ ØÂÓÂÍÕÇÓ ÆÄËÉÇÐËâ âÆÇÓ Ä
ÔÂÏÑÔÑÅÎÂÔÑÄÂÐÐÑÏ ÒÑÎÇ àÎÇÍÕÓÑÐÐÑÌ ÔËÔÕÇÏÞ.

²ÂÔÔÏÑÕÓËÏ ØËÏËÚÇÔÍËÌ ÒÓÑÙÇÔÔ (2.3) Ô ÆÓÖÅËØ ÒÑÊË-
ÙËÌ ÍÂÍ ÒÇÓÇØÑÆ ÏÇÉÆÖ àÎÇÍÕÓÑÐÐÞÏË ÔÑÔÕÑâÐËâÏË
ÔËÔÕÇÏÞ ÕÓÈØ ÂÕÑÏÑÄ ÄÑÆÑÓÑÆÂ. ±ÓÇÆÔÕÂÄËÏ ÄÑÎÐÑÄÞÇ

×ÖÐÍÙËË ÓÂÔÔÏÂÕÓËÄÂÇÏÑÌ ÔËÔÕÇÏÞ àÎÇÍÕÓÑÐÑÄ Ä ÑÆÐÑ-
àÎÇÍÕÓÑÐÐÑÏ ÒÓËÃÎËÉÇÐËË. ¹ÕÑÃÞ ÖÚÇÔÕß ÔËÏÏÇÕÓËá
ÄÑÎÐÑÄÞØ ×ÖÐÍÙËÌ ÑÕÐÑÔËÕÇÎßÐÑ ÒÇÓÇÔÕÂÐÑÄÍË àÎÇÍÕÓÑ-
ÐÑÄ, ÖÆÑÃÐÑ ÒÓÇÆÔÕÂÄËÕß ÃÂÊÑÄÞÇ ÄÑÎÐÑÄÞÇ ×ÖÐÍÙËË C1,
C2 Ä ÄËÆÇ ÑÒÓÇÆÇÎËÕÇÎÇÌ ³ÎàÕÇÓÂ [54 ë 56], ÕÂÍ ÚÕÑ
ÔÑÃÔÕÄÇÐÐÞÇ ÄÑÎÐÑÄÞÇ ×ÖÐÍÙËË ÔËÔÕÇÏÞ ÕÓÈØ ÂÕÑÏÑÄ
ÄÑÆÑÓÑÆÂ âÄÎâáÕÔâ ÍÑÏÃËÐÂÙËÇÌ ×ÖÐÍÙËÌ C1, C2. ±ÓË
àÕÑÏ ÃÂÊÑÄÞÇ ÄÑÎÐÑÄÞÇ ×ÖÐÍÙËË ËÏÇáÕ ÔÎÇÆÖáÜËÌ ÄËÆ:

C1 �

ja�1� Zÿ�1� jb�1� Z��1� jc�1� Z��1�

ja�2� Zÿ�2� jb�2� Z��2� jc�2� Z��2�

ja�3� Zÿ�3� jb�3� Z��3� jc�3� Z��3�

���������

��������� ; �2:5�

C2 �

ja�1� Z��1� jb�1� Z��1� jc�1� Zÿ�1�

ja�2� Z��2� jb�2� Z��2� jc�2� Zÿ�2�

ja�3� Z��3� jb�3� Z��3� jc�3� Zÿ�3�

���������

��������� : �2:6�

©ÆÇÔßËÐÆÇÍÔÞa,b, cÑÕÐÑÔâÕÔâÍâÆÓÂÏ, ÍÑÕÑÓÞÇÑÃÓÂÊÖáÕ
ÑÒÓÇÆÇÎÈÐÐÖá ÍÑÐ×ËÅÖÓÂÙËá, Z�, Zÿ ì ÔÒËÐÑÄÞÇ ÄÑÎÐÑ-
ÄÞÇ ×ÖÐÍÙËË Ô ÔÑÑÕÄÇÕÔÕÄÖáÜÇÌ ÒÓÑÇÍÙËÇÌ àÎÇÍÕÓÑÐÐÑÅÑ
ÔÒËÐÂ ÐÂ ÊÂÆÂÐÐÑÇ ÐÂÒÓÂÄÎÇÐËÇ, ÂÓÅÖÏÇÐÕ ÖÍÂÊÞÄÇÕ ÐÑÏÇÓ
àÎÇÍÕÓÑÐÂ, Í ÍÑÕÑÓÑÏÖ ÑÕÐÑÔËÕÔâ ÆÂÐÐÂâ ÍÑÑÓÆËÐÂÕÐÂâ
ÄÑÎÐÑÄÂâ ×ÖÐÍÙËâ j. £ ÓÂÔÔÏÂÕÓËÄÂÇÏÑÏ ÒÓËÃÎËÉÇÐËË
ÏÞ ËÔÒÑÎßÊÖÇÏ ÑÆËÐÂÍÑÄÞÇ ÍÑÑÓÆËÐÂÕÐÞÇ ÄÑÎÐÑÄÞÇ
×ÖÐÍÙËË ÆÎâ àÎÇÍÕÓÑÐÑÄ. ±ÓË àÕÑÏ ÏÞ ÑÅÓÂÐËÚËÄÂÇÏÔâ
ÔÑÔÕÑâÐËâÏË ÓÂÔÔÏÂÕÓËÄÂÇÏÑÌ ÔËÔÕÇÏÞ ÕÓÈØ ÂÕÑÏÑÄ
ÄÑÆÑÓÑÆÂ, ÍÑÅÆÂ ÐÂÒÓÂÄÎÇÐËÇ ÔÒËÐÂ ÑÆÐÑÅÑ ËÊ àÎÇÍÕÓÑ-
ÐÑÄ ÒÓÑÕËÄÑÒÑÎÑÉÐÑ ÐÂÒÓÂÄÎÇÐËá ÔÒËÐÑÄ ÆÓÖÅËØ àÎÇÍÕ-
ÓÑÐÑÄ (Â ÐÇ ÄÔÇ ÔÒËÐÞ ÐÂÒÓÂÄÎÇÐÞ ÑÆËÐÂÍÑÄÑ), ÒÑÔÍÑÎßÍÖ
ËÏÇÐÐÑ àÕË ÔÑÔÕÑâÐËâ ÑÕÄÇÚÂáÕ ØËÏËÚÇÔÍÑÌ ÔÄâÊË ÏÇÉÆÖ
ÔÑÑÕÄÇÕÔÕÄÖáÜËÏË ÂÕÑÏÂÏË.

£ÑÎÐÑÄÞÇ ×ÖÐÍÙËË (2.5), (2.6) ÄÇÆÖÕ Í ÓÂÊÐÑÏÖ ÒÓÑ-
ÔÕÓÂÐÔÕÄÇÐÐÑÏÖ ÓÂÔÒÓÇÆÇÎÇÐËá àÎÇÍÕÓÑÐÑÄ ÓÂÔÔÏÂÕÓË-
ÄÂÇÏÑÌ ÔËÔÕÇÏÞ. ªÊ àÕËØ ÄÑÎÐÑÄÞØ ×ÖÐÍÙËÌ ÏÑÉÐÑ
ÔÍÑÐÔÕÓÖËÓÑÄÂÕß ÄÑÎÐÑÄÞÇ ×ÖÐÍÙËË ÔÑÃÔÕÄÇÐÐÞØ ÔÑÔÕÑâ-
ÐËÌ ÆÎâ ÔËÔÕÇÏÞ ÕÓÈØ àÎÇÍÕÓÑÐÑÄ, ÐÂØÑÆâÜËØÔâ Ä ÒÑÎÇ
ÕÓÈØ ÍÖÎÑÐÑÄÔÍËØ ÙÇÐÕÓÑÄ. £ ÚÂÔÕÐÑÔÕË, ÇÔÎË ÂÕÑÏ Ë
ÏÑÎÇÍÖÎÂ Ä ÒÓÑÙÇÔÔÇ (2.3) ÐÂØÑÆâÕÔâ Ä ÑÔÐÑÄÐÞØ àÎÇÍÕ-
ÓÑÐÐÞØ ÔÑÔÕÑâÐËâØ, ÕÑ ËÏ ÔÑÑÕÄÇÕÔÕÄÖáÕ ÆÄÂ àÎÇÍÕÓÑÐ-
ÐÞØ ÔÑÔÕÑâÐËâ ÆÎâ ÒÑÎÐÑÌ ÔËÔÕÇÏÞ ÄÊÂËÏÑÆÇÌÔÕÄÖáÜËØ
ÂÕÑÏÂ Ë ÏÑÎÇÍÖÎÞ ÄÑÆÑÓÑÆÂ, ÕÂÍ ÚÕÑ ÒÓÑÙÇÔÔ (2.3) ÏÑÉÇÕ
ÃÞÕß ÓÂÔÔÏÑÕÓÇÐ ÍÂÍ ÒÇÓÇØÑÆ ÏÇÉÆÖ àÕËÏË àÎÇÍÕÓÑÐ-
ÐÞÏË ÔÑÔÕÑâÐËâÏË. £ ÓÇÊÖÎßÕÂÕÇ àÕÑÅÑ ÒÇÓÇØÑÆÂ ÒÓÑËÔ-
ØÑÆËÕ ÕÂÍÉÇ ÒÓÑÔÕÓÂÐÔÕÄÇÐÐÑÇ ÒÇÓÇÓÂÔÒÓÇÆÇÎÇÐËÇ àÎÇÍÕ-
ÓÑÐÑÄ. ¯Â ÓËÔÖÐÍÇ 4 ÒÑÍÂÊÂÐÑ ÒÓÑÔÕÓÂÐÔÕÄÇÐÐÑÇ ÓÂÔÒÓÇ-
ÆÇÎÇÐËÇ àÎÇÍÕÓÑÐÑÄ ÆÎâ ÔÑÔÕÑâÐËÌ, ÑÒËÔÞÄÂÇÏÞØ ÄÑÎ-
ÐÑÄÞÏË ×ÖÐÍÙËâÏË (2.5) Ë (2.6). ·ÑÕâ àÕË ÄÑÎÐÑÄÞÇ
×ÖÐÍÙËË ÐÇ âÄÎâáÕÔâ ÔÑÃÔÕÄÇÐÐÞÏË ÄÑÎÐÑÄÞÏË ×ÖÐÍ-
ÙËâÏË ÓÂÔÔÏÂÕÓËÄÂÇÏÑÌ ÔËÔÕÇÏÞ ÄÊÂËÏÑÆÇÌÔÕÄÖáÜËØ
ÂÕÑÏÑÄ, ÏÑÉÐÑ ÑÉËÆÂÕß, ÚÕÑ ÒÇÓÇØÑÆ ÏÇÉÆÖ ÆÄÖÏâ
ÔÑÔÕÑâÐËâÏË ÏÑÉÇÕ ÔÑÒÓÑÄÑÉÆÂÕßÔâ ÒÇÓÇÐÑÔÑÏ àÎÇÍ-
ÕÓÑÐÑÄ. ¿ÕÑ ÆÂÈÕ ÐÂÏ ÆÄÂ ÕËÒÂ ÒÇÓÇØÑÆÑÄ Ä ÔËÔÕÇÏÇ
ÄÊÂËÏÑÆÇÌÔÕÄÖáÜËØ ÂÕÑÏÑÄ: ÑÆËÐ ËÊ ÐËØ ÒÓÑËÔØÑÆËÕ ÊÂ
ÔÚÈÕ ËÊÏÇÐÇÐËâ ÍÑÐ×ËÅÖÓÂÙËË âÆÇÓ, Â ÆÓÖÅÑÌ ì Ä ÓÇ-
ÊÖÎßÕÂÕÇ ËÊÏÇÐÇÐËâ ÒÓÑÔÕÓÂÐÔÕÄÇÐÐÑÅÑ ÓÂÔÒÓÇÆÇÎÇÐËâ
àÎÇÍÕÓÑÐÑÄ.

2.4. ¥ËÐÂÏËÍÂ ØËÏËÚÇÔÍÑÅÑ ÒÓÑÙÇÔÔÂ
Ô ÖÚÂÔÕËÇÏ ÂÕÑÏÂ Ë ÏÑÎÇÍÖÎÞ ÄÑÆÑÓÑÆÂ
±ÓÑÙÇÔÔ (2.3) âÄÎâÇÕÔâ ÒÓÑÔÕÇÌÛÇÌ ØËÏËÚÇÔÍÑÌ ÓÇÂÍÙËÇÌ,
ÂÐÂÎËÊ ÍÑÕÑÓÑÌ [57 ë 60] ÔÕÂÎ ÍÎÂÔÔËÚÇÔÍËÏ ÒÓËÏÇÓÑÏ
ÕÇÑÓÇÕËÚÇÔÍÑÅÑ ÂÐÂÎËÊÂ ØËÏËÚÇÔÍËØ ÒÓÑÙÇÔÔÑÄ ÐÂ ÑÔÐÑÄÂ-
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²ËÔ. 3. ­ËÐËË ÑÆËÐÂÍÑÄÑÌ àÐÇÓÅËË ÆÎâ ÔËÔÕÇÏÞ ÕÓÈØ ÂÕÑÏÑÄ ÄÑÆÑ-
ÓÑÆÂ Ä ÑÔÐÑÄÐÑÏ ÔÑÔÕÑâÐËË, ÍÑÅÆÂ ÑÐË ÓÂÔÒÑÎÑÉÇÐÞ ÐÂ ÑÆÐÑÌ ÎËÐËË
Ä ÔËÔÕÇÏÇ ÍÑÑÓÆËÐÂÕ, ÑÔâÏË ÍÑÕÑÓÑÌ âÄÎâáÕÔâ ÒÓâÏÞÇ, ÔÑÇÆËÐâá-
ÜËÇ ÒÓÂÄÞÌ Ë ÔÓÇÆÐËÌ ÂÕÑÏÞ,R1, Â ÕÂÍÉÇ ÎÇÄÞÌ Ë ÔÓÇÆÐËÌ ÂÕÑÏÞ,R2

[50], ÒÓËÚÈÏ ÔÑÅÎÂÔÐÑ ÔËÏÏÇÕÓËË ÔËÔÕÇÏÞ ÊÂÏÇÐÂ ÑÔË ÂÃÔÙËÔÔ ÑÔßá
ÑÓÆËÐÂÕ Ë ÐÂÑÃÑÓÑÕ ÐÇ ËÊÏÇÐâÇÕ ÒÑÎÑÉÇÐËâ àÍÄËÒÑÕÇÐÙËÂÎßÐÞØ
ÍÓËÄÞØ. ²ÂÔÔÕÑâÐËâ R1 Ë R2 ÄÞÓÂÉÇÐÞ Ä ÓÂÆËÖÔÂØ ¢ÑÓÂ a0, ÒÑÕÇÐ-
ÙËÂÎßÐÂâ àÐÇÓÅËâ ÔËÔÕÇÏÞ ÆÂÐÂ Ä ÂÕÑÏÐÞØ ÇÆËÐËÙÂØ, ÒÓËÚÈÏ ÐÖÎÇÄÂâ
àÐÇÓÅËâ ÔÑÑÕÄÇÕÔÕÄÖÇÕ ÃÇÔÍÑÐÇÚÐÑÏÖ ÓÂÔÔÕÑâÐËá ÏÇÉÆÖ âÆÓÂÏË
ÏÑÎÇÍÖÎÞ Ë ÔÄÑÃÑÆÐÑÅÑ ÂÕÑÏÂ.
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ÐËË ÒÑÄÇÆÇÐËâ ÒÑÕÇÐÙËÂÎßÐÑÌ àÐÇÓÅËË àÎÇÍÕÓÑÐÐÑÌ
ÔËÔÕÇÏÞ (ËÎË ±±¿ Ä ÑÃÜÇÏ ÔÎÖÚÂÇ). ¯Â ÑÔÐÑÄÇ ÒÓÑÙÇÔÔÂ
(2.3) ÃÞÎ ÓÂÊÓÂÃÑÕÂÐ ÑÃÜËÌ ÒÑÆØÑÆ Í ÂÐÂÎËÊÖ Ë ÆÓÖÅËØ
ØËÏËÚÇÔÍËØ ÒÓÑÙÇÔÔÑÄ ÕÂÍÑÅÑ ÓÑÆÂ [61 ë 64], Ä ÓÂÏÍÂØ
ÍÑÕÑÓÑÅÑ ØËÏËÚÇÔÍËÌ ÒÓÑÙÇÔÔ ÓÂÔÔÏÂÕÓËÄÂÇÕÔâ ÍÂÍ ÒÇÓÇ-
ØÑÆÏÇÉÆÖÏËÐËÏÖÏÂÏË ÒÑÕÇÐÙËÂÎßÐÑÌ àÐÇÓÅËË ÔËÔÕÇÏÞ
ÄÊÂËÏÑÆÇÌÔÕÄÖáÜËØ ÏÑÎÇÍÖÎ ËÎË ÂÕÑÏÑÄ ÒÓË ÍÎÂÔÔËÚÇ-
ÔÍÑÏ ØÂÓÂÍÕÇÓÇ ËØ ÑÕÐÑÔËÕÇÎßÐÑÅÑ ÆÄËÉÇÐËâ. ¥ÂÎÇÇ,
ÔÑÔÓÇÆÑÕÑÚËÄÛËÔß ÐÂ ÒÓÑÙÇÔÔÇ (2.3), ÄÞâÔÐËÏ, ÐÂÔÍÑÎß-
ÍÑ ÕÑÚÐÑ ÒÂÓÂÏÇÕÓÞ ±±¿ ÆÎâ ÔËÔÕÇÏÞ ÕÓÈØ ÂÕÑÏÑÄ
ÄÑÆÑÓÑÆÂ ÒÑÊÄÑÎâáÕ ÑÒËÔÂÕß ÔÍÑÓÑÔÕß ØËÏËÚÇÔÍÑÌ ÓÇÂÍ-
ÙËË ÒÓË ÔÕÑÎÍÐÑÄÇÐËË ÓÇÂÅËÓÖáÜËØ ÂÕÑÏÂ Ë ÏÑÎÇÍÖÎÞ
ÄÑÆÑÓÑÆÂ.

³ÐÂÚÂÎÂ ÒÑÍÂÉÇÏ ÔÒÓÂÄÇÆÎËÄÑÔÕß ËÔÒÑÎßÊÖÇÏÑÅÑ
ÒÓÇÆÒÑÎÑÉÇÐËâ, ÚÕÑ ÑÔÐÑÄÐÑÌ ÄÍÎÂÆ Ä ÔÍÑÓÑÔÕß ØËÏËÚÇ-
ÔÍÑÅÑ ÒÓÑÙÇÔÔÂ ÄÐÑÔâÕ ÔÕÑÎÍÐÑÄÇÐËâ, ÍÑÅÆÂ Ä ØÑÆÇ àÕÑÅÑ
ÒÓÑÙÇÔÔÂ ÕÓË ÂÕÑÏÂ ÄÑÆÑÓÑÆÂ ÐÂØÑÆâÕÔâ ÐÂ ÑÆÐÑÌ ÎËÐËË.
¯Â ÓËÔÖÐÍÇ 5 ÒÓËÄÑÆËÕÔâ ÊÂÄËÔËÏÑÔÕß ÔÇÚÇÐËâ ÒÓÑÙÇÔÔÂ
(2.3) ÑÕ ÖÅÎÂ ÏÇÉÆÖ ÐÂÒÓÂÄÎÇÐËÇÏ ÆÄËÉÇÐËâ ÐÂÎÇÕÂá-
ÜÇÅÑ ÂÕÑÏÂ ÄÑÆÑÓÑÆÂ ÒÑ ÑÕÐÑÛÇÐËá Í ÔÓÇÆÐÇÏÖ ÂÕÑÏÖ
ÄÑÆÑÓÑÆÂ Ë ÑÔßá ÏÑÎÇÍÖÎÞ ÄÑÆÑÓÑÆÂ. ¿ÕÑÕ ÓËÔÖÐÑÍ
ÒÑÆÕÄÇÓÉÆÂÇÕ, ÚÕÑ ËÔÒÑÎßÊÖÇÏÑÇ ÒÓÇÆÒÑÎÑÉÇÐËÇ ÄÞÒÑÎ-
ÐâÇÕÔâ.

®ÑÉÐÑ ÑÉËÆÂÕß, ÚÕÑ àÐÇÓÅËâ ÂÍÕËÄÂÙËË Ea ØËÏËÚÇ-
ÔÍÑÅÑ ÒÓÑÙÇÔÔÂ ÔÑÑÕÄÇÕÔÕÄÖÇÕ ÄÞÔÑÕÇ ÃÂÓßÇÓÂ Eb, ÍÑÕÑ-
ÓÞÌ ÓÂÊÆÇÎâÇÕ ÎÑÍÂÎßÐÞÇ ÏËÐËÏÖÏÞ ±±¿, ÑÕÄÇÚÂáÜËÇ
ÐÂÚÂÎßÐÑÏÖ Ë ÍÑÐÇÚÐÑÏÖ ÔÑÔÕÑâÐËâÏ ÆÎâ ÓÂÔÔÏÂÕÓËÄÂÇ-
ÏÑÅÑ ÒÓÑÙÇÔÔÂ. £ÞâÔÐËÏ ÔÕÇÒÇÐß ÔÑÄÒÂÆÇÐËâ àÕËØ ÄÇÎË-
ÚËÐ ÆÎâ ÒÓÑÙÇÔÔÂ (2.3). ¥Îâ ÄÞÔÑÕÞ ÃÂÓßÇÓÂ ±±¿ ÒÑ
ÑÕÐÑÛÇÐËá Í ÏËÐËÏÖÏÂÏ ±±¿ ËÏÇÇÏ ÔÑÅÎÂÔÐÑ [67]
Eb � 9;68� 0;12 ÍÍÂÎ ÏÑÎßÿ1 � 4870� 60 ¬ Ë ÔÑÅÎÂÔÐÑ
[68] Eb � 9;8� 0;2 ÍÍÂÎ ÏÑÎßÿ1 � 4930� 100 ¬. ¬ÂÍ ÄËÆ-
ÐÑ, àÕË ÄÇÎËÚËÐÞ ÔÑÄÒÂÆÂáÕ Ä ÒÓÇÆÇÎÂØ ËØ ÕÑÚÐÑÔÕË.
¡ÒÒÓÑÍÔËÏÂÙËâ ÓÇÊÖÎßÕÂÕÑÄ ËÊÏÇÓÇÐËÌ [69] ÍÑÐÔÕÂÐÕÞ
ÔÍÑÓÑÔÕË ÒÓÑÙÇÔÔÂ (2.3) Ä ÑÃÎÂÔÕË ÕÇÏÒÇÓÂÕÖÓ T � 300 ë
1000 ¬ ×ÑÓÏÖÎÑÌ ¡ÓÓÇÐËÖÔÂ (2.2) ÆÂÈÕ ÔÎÇÆÖáÜËÇ ÊÐÂÚÇ-
ÐËâ ÒÂÓÂÏÇÕÓÑÄ àÕÑÌ ×ÑÓÏÖÎÞ: Ea�7;435 ÍÍÂÎ ÏÑÎßÿ1�
�0;32 à£� 3700¬, A�4;33�1013 ÔÏ3 ÏÑÎßÿ1 Ôÿ1�7;2�
�10ÿ11 ÔÏ3 Ôÿ1. ¬ÂÍ ÄËÆÐÑ, ÓÂÊÐÑÔÕß ÏÇÉÆÖ ÄÞÔÑÕÑÌ
ÃÂÓßÇÓÂ Eb, ÓÂÊÆÇÎâáÜÇÅÑ ÎÑÍÂÎßÐÞÇ ÏËÐËÏÖÏÞ ÆÎâ
ÐÂÚÂÎßÐÑÅÑ Ë ÍÑÐÇÚÐÑÅÑ ÔÑÔÕÑâÐËÌ ÒÓÑÙÇÔÔÂ (2.3), Ë
àÐÇÓÅËÇÌ ÂÍÕËÄÂÙËË Ea àÕÑÅÑ ÒÓÑÙÇÔÔÂ ÊÂÏÇÕÐÑ ÒÓÇÄÞ-

ÛÂÇÕ ÕÇÒÎÑÄÖá àÐÇÓÅËá ÂÕÑÏÑÄ, ÒÓËÚÈÏ Ea=Eb � 3=4.
²ÂÊÎËÚËÇ Ä àÕËØ ÄÇÎËÚËÐÂØ ÔÄËÆÇÕÇÎßÔÕÄÖÇÕ Ñ ÊÂÏÇÕÐÑÏ
ÄÎËâÐËË ÕÇÒÎÑÄÑÅÑ ÆÄËÉÇÐËâ (ÍÂÍ ÆÎâ ÔÕÂÎÍËÄÂáÜËØÔâ
ÂÕÑÏÂ Ë ÏÑÎÇÍÖÎÞ, ÕÂÍ Ë ÄÐÖÕÓË ÏÑÎÇÍÖÎÞ) ÐÂ ÔÍÑÓÑÔÕß
ØËÏËÚÇÔÍÑÅÑ ÒÓÑÙÇÔÔÂ. ¬ àÕÑÏÖ ÔÎÇÆÖÇÕ ÆÑÃÂÄËÕß, ÚÕÑ
ÂÐÂÎËÊ ÒÓÑÙÇÔÔÂ (2.3) Ä ÓÂÏÍÂØ ÍÎÂÔÔËÚÇÔÍÑÅÑ, ÍÄÂÊËÍÎÂÔ-
ÔËÚÇÔÍÑÅÑ Ë ÍÄÂÐÕÑÄÑÅÑ ÒÑÆØÑÆÑÄ ÄÇÆÈÕ Í ÂÐÂÎÑÅËÚÐÞÏ
ÓÇÊÖÎßÕÂÕÂÏ.

³ÓÂÄÐËÏ ÒÓÇÆàÍÔÒÑÐÇÐÕÖ A Ä ×ÑÓÏÖÎÇ ¡ÓÓÇÐËÖÔÂ
(2.2) ÆÎâ ÒÓÑÙÇÔÔÂ (2.3) Ô ÅÂÊÑÍËÐÇÕËÚÇÔÍÑÌ ÍÑÐÔÕÂÐÕÑÌ
ÔÍÑÓÑÔÕË ÔÑÖÆÂÓÇÐËâ ÂÕÑÏÂ Ë ÏÑÎÇÍÖÎÞ ÄÑÆÑÓÑÆÂ

kg � vTsg ; vT �
������
8T

pm

s
; �2:7�

ÅÆÇ vT � 3;1� 105 ÔÏ Ôÿ1 ì ÕÇÒÎÑÄÂâ ÔÍÑÓÑÔÕß ÔÕÑÎÍÐÑ-
ÄÇÐËâ ÂÕÑÏÂ Ë ÏÑÎÇÍÖÎÞ ÄÑÆÑÓÑÆÂ Ä ÅÂÊÇ ÒÓË ÕÇÏÒÇÓÂ-
ÕÖÓÇ T � 300 ¬, sg � 1;7� 10ÿ15 ÔÏ2 ì ÅÂÊÑÍËÐÇÕËÚÇÔÍÑÇ
ÔÇÚÇÐËÇ ÔÕÑÎÍÐÑÄÇÐËâ ÂÕÑÏÂ Ë ÏÑÎÇÍÖÎÞ ÄÑÆÑÓÑÆÂ, m ì
ÒÓËÄÇÆÈÐÐÂâ ÏÂÔÔÂ ÔÕÂÎÍËÄÂáÜËØÔâ ÚÂÔÕËÙ [70]. °ÕÔáÆÂ
ÒÑÎÖÚÂÇÏ ÆÎâ ÅÂÊÑÍËÐÇÕËÚÇÔÍÑÌ ÍÑÐÔÕÂÐÕÞ ÔÍÑÓÑÔÕË
ÔÕÑÎÍÐÑÄÇÐËâ ÂÕÑÏÂ Ë ÏÑÎÇÍÖÎÞ ÄÑÆÑÓÑÆÂ kg � 5;2�
�10ÿ10 ÔÏ3 Ôÿ1, Ë ÆÎâ ÑÕÐÑÛÇÐËâ ÊÐÂÚÇÐËÌ ÓÂÔÔÏÂÕÓËÄÂÇ-
ÏÞØ ÄÇÎËÚËÐ ËÏÇÇÏ A=kg � 0;14. ®ÂÎÑÔÕß àÕÑÅÑ ÑÕÐÑÛÇ-
ÐËâ ÒÑÍÂÊÞÄÂÇÕ, ÚÕÑ ÄÍÎÂÆ Ä ÍÑÐÔÕÂÐÕÖ ÔÍÑÓÑÔÕË ÒÓÑÙÇÔÔÂ
(2.3) ÆÂáÕ ÏÂÎÞÇ ÖÅÎÞ ÔÕÑÎÍÐÑÄÇÐËâ.

2.5. ·ÂÓÂÍÕÇÓ ÒÇÓÇØÑÆÂ ÐÂ ÒÑÄÇÓØÐÑÔÕË
ÒÑÕÇÐÙËÂÎßÐÑÌ àÐÇÓÅËË ÆÎâ ØËÏËÚÇÔÍËØ ÒÓÑÙÇÔÔÑÄ
²ÂÔÔÏÑÕÓÇÐËÇ ÒÓÑÔÕÇÌÛËØ ØËÏËÚÇÔÍËØ ÒÓÑÙÇÔÔÑÄ ÍÂÍ
ÓÇÊÖÎßÕÂÕÂ ÒÇÓÇØÑÆÑÄ ÏÇÉÆÖ ÎÑÍÂÎßÐÞÏË ÏËÐËÏÖÏÂÏË
±±¿ ÒÑÊÄÑÎâÇÕ Ô×ÑÓÏÖÎËÓÑÄÂÕß ÑÃÜËÇ ÒÓËÐÙËÒÞ ÏÇÕÑ-

a b c

a b c

²ËÔ. 4.³ØÇÏÂÕËÚÇÔÍÑÇ ÓÂÔÒÓÇÆÇÎÇÐËÇ ÒÎÑÕÐÑÔÕË àÎÇÍÕÓÑÐÑÄ ÆÎâ ÆÄÖØ
ÔÑÔÕÑâÐËÌ ÔËÔÕÇÏÞ ÕÓÈØ ÂÕÑÏÑÄ ÄÑÆÑÓÑÆÂ Ä ÑÔÐÑÄÐÑÏ ÔÑÔÕÑâÐËË,
ÇÔÎË âÆÓÂ ÂÕÑÏÑÄ ÓÂÔÒÑÎÑÉÇÐÞ ÐÂ ÑÆÐÑÌ ÎËÐËË Ë ÄÑÎÐÑÄÂâ ×ÖÐÍÙËâ
àÎÇÍÕÓÑÐÑÄ âÄÎâÇÕÔâ ÍÑÏÃËÐÂÙËÇÌ ÄÑÎÐÑÄÞØ ×ÖÐÍÙËÌ, ÑÒÓÇÆÇÎâÇ-
ÏÞØ ×ÑÓÏÖÎÂÏË (2.5), (2.6).
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²ËÔ. 5. °ÕÐÑÔËÕÇÎßÐÑÇ ÔÇÚÇÐËÇ ÒÓÑÙÇÔÔÂ (2.3) ÍÂÍ ×ÖÐÍÙËâ ÖÅÎÂ y
ÏÇÉÆÖ ÎËÐËâÏË, ÔÑÇÆËÐâáÜËÏË ÔÓÇÆÐËÌ ÂÕÑÏ ÄÑÆÑÓÑÆÂ Ô ÆÄÖÏâ
ÍÓÂÌÐËÏË ÂÕÑÏÂÏË. ¿ÍÔÒÇÓËÏÇÐÕÂÎßÐÞÇ ÊÐÂÚÇÐËâ [65] ÒÓÇÆÔÕÂÄÎÇÐÞ
ÍÓÖÉÍÂÏË, Â ÕÇÑÓÇÕËÚÇÔÍËÇ ÊÐÂÚÇÐËâ [66] ÆÂáÕÔâ ÔÒÎÑÛÐÑÌ ÍÓËÄÑÌ.
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ÆÑÄ ÂÐÂÎËÊÂ ÒÓÑÙÇÔÔÑÄ Ô ÖÚÂÔÕËÇÏ ÂÕÑÏÐÞØ ÔËÔÕÇÏ, Â
ÕÂÍÉÇ ÑÙÇÐËÕß ÄÑÊÏÑÉÐÑÔÕß ËÔÒÑÎßÊÑÄÂÐËâ ÆÎâ àÕÑÌ
ÙÇÎË ÆÑÔÕËÉÇÐËÌ ÚËÔÎÇÐÐÑÅÑ ÍÑÏÒßáÕÇÓÐÑÅÑ ÏÑÆÇÎËÓÑ-
ÄÂÐËâ ÔÎÑÉÐÞØ ÂÕÑÏÐÞØ ÔËÔÕÇÏ. ®Þ ÄÞâÔÐËÎË, ÚÕÑ
ØËÏËÚÇÔÍËÌ ÒÓÑÙÇÔÔ ÏÑÉÇÕ ÒÓÑËÔØÑÆËÕß ÍÂÍ ÒÓË ËÊÏÇÐÇ-
ÐËË ÍÑÐ×ËÅÖÓÂÙËË âÆÇÓ Ä ÆÂÐÐÑÌ ÂÕÑÏÐÑÌ ÔËÔÕÇÏÇ, ÕÂÍ Ë
Ä ÓÇÊÖÎßÕÂÕÇ ÒÇÓÇØÑÆÂ àÎÇÍÕÓÑÐÂ ÑÕ ÑÆÐÑÅÑ ÔËÎÑÄÑÅÑ
ÙÇÐÕÓÂ Í ÆÓÖÅÑÏÖ. ±ÓÑÂÐÂÎËÊËÓÖÇÏ ÍÂÉÆÞÌ ËÊ àÕËØ
ÏÇØÂÐËÊÏÑÄ ÒÇÓÇØÑÆÂ ÑÕÆÇÎßÐÑ.

¬ ÒÇÓÄÑÏÖ ÔÎÖÚÂá ÑÕÐÑÔËÕÔâ ÒÓÑÙÇÔÔ (2.3) ÆÎâ ÒÇÓÇ-
ÃÓÑÔÂ ØËÏËÚÇÔÍÑÌ ÔÄâÊË ÒÓË ÔÕÑÎÍÐÑÄÇÐËË ÂÕÑÏÂ Ë ÏÑ-
ÎÇÍÖÎÞ ÄÑÆÑÓÑÆÂ ËÎË ËØ ËÊÑÕÑÒÑÄ. ¦ÔÎË ÂÕÑÏ Ë ÏÑÎÇÍÖÎÂ
ÄÑÆÑÓÑÆÂ ÐÂØÑÆâÕÔâ Ä ÑÔÐÑÄÐÑÏ ÔÑÔÕÑâÐËË, ÕÑ ÒÓË
ÍÂÉÆÑÌ ÍÑÐ×ËÅÖÓÂÙËË âÆÇÓ ËÏÇáÕÔâ ÆÄÂ àÎÇÍÕÓÑÐÐÞØ
ÔÑÔÕÑâÐËâ ÆÂÐÐÑÌ ÔËÔÕÇÏÞ, ÑÕÄÇÚÂáÜËØ ÓÂÊÐÑÌ ÍÑÏÃË-
ÐÂÙËË ÄÑÎÐÑÄÞØ ×ÖÐÍÙËÌ (2.5) Ë (2.6). ¦ÔÎË ÓÂÔÔÕÑâÐËâ
ÏÇÉÆÖ ÙÇÐÕÓÂÎßÐÞÏ Ë ÍÓÂÌÐËÏË ÂÕÑÏÂÏË ÔÑÄÒÂÆÂáÕ,
R1 � R2, ÕÑ àÕË àÐÇÓÅËË ÔÕÂÐÑÄâÕÔâ ÓÂÄÐÞÏË. ±ÓÑÙÇÔÔ
ÒÇÓÇÃÓÑÔÂ ØËÏËÚÇÔÍÑÌ ÔÄâÊË (2.3) ÔÑÑÕÄÇÕÔÕÄÖÇÕ ÒÇÓÇØÑÆÖ
ËÊ ÑÃÎÂÔÕË ÍÑÑÓÆËÐÂÕ âÆÇÓ R1 > R2 Ä ÑÃÎÂÔÕß R1 < R2.
¢ÂÓßÇÓ, ÓÂÊÆÇÎâáÜËÌ àÕË ÑÃÎÂÔÕË, ÔÑÑÕÄÇÕÔÕÄÖÇÕ
R1 � R2, ÒÓËÚÈÏ ÏËÐËÏÂÎßÐÂâ ÄÞÔÑÕÂ ÃÂÓßÇÓÂ ÓÇÂÎË-
ÊÖÇÕÔâ, ÇÔÎË ÕÓË ÂÕÑÏÂ ÐÂØÑÆâÕÔâ ÐÂ ÑÆÐÑÌ ÎËÐËË.
³ÑÑÕÄÇÕÔÕÄÇÐÐÑ, ÑÔÐÑÄÐÑÌ ÄÍÎÂÆ Ä ÔÍÑÓÑÔÕß ÒÇÓÇØÑÆÂ
ÆÂáÕ ÕÇ ÔÕÑÎÍÐÑÄÇÐËâ, ÒÓË ÍÑÕÑÓÞØ ÐÂÒÓÂÄÎÇÐËÇ ÔÍÑÓÑ-
ÔÕË ÆÄËÉÇÐËâ ÐÂÎÇÕÂáÜÇÅÑ ÂÕÑÏÂ ÄÑÆÑÓÑÆÂ ÔÑÄÒÂÆÂÇÕ Ô
ÐÂÒÓÂÄÎÇÐËÇÏ ÑÔË ÏÑÎÇÍÖÎÞ. ¬ àÕÑÏÖ ÆÑÃÂÄËÏ, ÚÕÑ, ØÑÕâ
ÒÇÓÇØÑÆ (2.3) ÄÍÎáÚÂÇÕ ÆÄÂ àÎÇÍÕÓÑÐÐÞØ ÔÑÔÕÑâÐËâ
ÔËÔÕÇÏÞ ÕÓÈØ ÂÕÑÏÑÄ ÄÑÆÑÓÑÆÂ, ÆÎâ ÂÐÂÎËÊÂ ÓÂÔÔÏÂÕÓË-
ÄÂÇÏÑÅÑ ÒÇÓÇØÑÆÂ ÒÓË ÍÂÉÆÑÌ ÍÑÐ×ËÅÖÓÂÙËË âÆÇÓ ÄÂÉÐÑ
ÒÑÎÑÉÇÐËÇ ÕÑÎßÍÑ ÐËÉÐÇÌ ±±¿ ËÊ ÆÄÖØ àÎÇÍÕÓÑÐÐÞØ
ÔÑÔÕÑâÐËÌ. ¿ÕÑ ÔÖÜÇÔÕÄÇÐÐÑ ÒÓË ËÔÒÑÎßÊÑÄÂÐËË DFT
ÆÎâ ÒÑÔÕÓÑÇÐËâ ±±¿ ÔËÔÕÇÏÞ ÄÊÂËÏÑÆÇÌÔÕÄÖáÜËØ
ÂÕÑÏÂ Ë ÏÑÎÇÍÖÎÞ ÄÑÆÑÓÑÆÂ Ä ÑÔÐÑÄÐÞØ ÔÑÔÕÑâÐËâØ,
ÒÑÔÍÑÎßÍÖ ÒÓÇËÏÖÜÇÔÕÄÂ DFT, ÑÒËÓÂáÜÇÌÔâ ÐÂ ÄÂÓËÂ-
ÙËÑÐÐÞÌ ÒÓËÐÙËÒ, ÒÓÑâÄÎâáÕÔâ ÆÎâ ÑÔÐÑÄÐÑÅÑ àÎÇÍÕÓÑÐ-
ÐÑÅÑ ÔÑÔÕÑâÐËâ ÂÕÑÏÐÑÌ ÔËÔÕÇÏÞ.

´ÂÍËÏ ÑÃÓÂÊÑÏ, Ä ÔÎÖÚÂÇ ÇÔÎË ØËÏËÚÇÔÍËÌ ÒÓÑÙÇÔÔ Ô
ÖÚÂÔÕËÇÏ ÂÕÑÏÑÄ Ë ÏÑÎÇÍÖÎ ÑÒÓÇÆÇÎâÇÕÔâ ËÊÏÇÐÇÐËÇÏ
ÍÑÐ×ËÅÖÓÂÙËË âÆÇÓ, Õ.Ç. ÊÂÍÎáÚÂÇÕÔâ Ä ËÊÏÇÐÇÐËË ØÂÓÂÍ-
ÕÇÓÂ ØËÏËÚÇÔÍËØ ÔÄâÊÇÌ, ÕÑ àÕÑÕ ÒÓÑÙÇÔÔ ÏÑÉÇÕ ÃÞÕß
ÓÂÔÔÏÑÕÓÇÐ ÍÂÍ ÓÇÊÖÎßÕÂÕ àÄÑÎáÙËË ÂÕÑÏÐÑÌ ÔËÔÕÇÏÞ
ÄÆÑÎß ±±¿ Ô ÒÇÓÇØÑÆÑÏ ÏÇÉÆÖ ÎÑÍÂÎßÐÞÏË ÏËÐËÏÖÏÂ-
ÏË±±¿,ÑÕÐÑÔâÜÇÌÔâ Í ÑÔÐÑÄÐÑÏÖ àÎÇÍÕÓÑÐÐÑÏÖ ÔÑÔÕÑâ-
ÐËá ÔËÔÕÇÏÞ. ±ÑàÕÑÏÖ ±±¿ ÒÑÎÐÑÌ ÂÕÑÏÐÑÌ ÔËÔÕÇÏÞ
ÏÑÉÇÕ ÃÞÕß ÔÍÑÐÔÕÓÖËÓÑÄÂÐÂ ÐÂ ÑÔÐÑÄÇ DFT. °ÆÐÂÍÑ
ÕÇÒÎÑÄÑÇ ÆÄËÉÇÐËÇ âÆÇÓ ÄÎËâÇÕ ÐÂ ÔÍÑÓÑÔÕß ÒÓÑÙÇÔÔÂ, Õ.Ç.
ÍÑÐÔÕÂÐÕÂ ÔÍÑÓÑÔÕË ÒÓÑÙÇÔÔÂ ÐÇ ÄÞÓÂÉÂÇÕÔâ ÚÇÓÇÊ ÒÂÓÂ-
ÏÇÕÓÞ ±±¿ Ä ÕÑÚÐÑÔÕË. ³ÎÇÆÑÄÂÕÇÎßÐÑ, ÒÑÆØÑÆâÜËÌ
ÏÇÕÑÆ ÂÐÂÎËÊÂ ØËÏËÚÇÔÍÑÅÑ ÒÓÑÙÇÔÔÂ ÑÔÐÑÄÞÄÂÇÕÔâ ÐÂ
ÔÑÚÇÕÂÐËË DFT Ô ÏÇÕÑÆÑÏ ÏÑÎÇÍÖÎâÓÐÑÌ ÆËÐÂÏËÍË.
´ÂÍÑÇ ÔÑÚÇÕÂÐËÇ ÏÑÉÇÕ ÔÎÖÉËÕß ÔÑÄÓÇÏÇÐÐÞÏ ÏÇÕÑÆÑÏ
ÍÎÂÔÔËÚÇÔÍÑÅÑ ÂÐÂÎËÊÂ ØËÏËÚÇÔÍËØ ÒÓÑÙÇÔÔÑÄ [61 ë 64] ÍÂÍ
àÄÑÎáÙËË ÑÃÝÇÆËÐÈÐÐÑÌ ÂÕÑÏÐÑÌ ÔËÔÕÇÏÞ ÄÆÑÎß ±±¿.

²ÂÔÔÏÑÕÓËÏ ÆÓÖÅÑÌ ÏÇØÂÐËÊÏ ÍÑÐ×ËÅÖÓÂÙËÑÐÐÑÅÑ
ÒÇÓÇØÑÆÂ, ÔÄâÊÂÐÐÞÌ Ô ËÊÏÇÐÇÐËÇÏ ÒÓÑÔÕÓÂÐÔÕÄÇÐÐÑÅÑ
ÓÂÔÒÓÇÆÇÎÇÐËâ àÎÇÍÕÓÑÐÑÄ. ±ÓÑÜÇ ÄÔÇÅÑ àÕÑÕ ÏÇØÂÐËÊÏ
ÆÇÏÑÐÔÕÓËÓÖÇÕÔâ ÐÂ ÒÓËÏÇÓÇ ÕÂÍ ÐÂÊÞÄÂÇÏÞØ ÅÂÓÒÖÐÐÞØ
ÓÇÂÍÙËÌ [71 ë 74], ÍÑÅÆÂ Ä ÒÓÑÙÇÔÔÇ ÔÕÑÎÍÐÑÄÇÐËâ ÆÄÖØ
ÂÕÑÏÐÞØ ÚÂÔÕËÙ A Ë B ÐÂ ÃÑÎßÛËØ ÓÂÔÔÕÑâÐËâØ ÏÇÉÆÖ
ÐËÏË ÒÓÑËÔØÑÆËÕ ÒÇÓÇØÑÆ àÎÇÍÕÓÑÐÂ ÑÕ ÑÆÐÑÅÑ ÂÕÑÏÐÑÅÑ
ÑÔÕÂÕÍÂ Í ÆÓÖÅÑÏÖ ÔÑÅÎÂÔÐÑ ÔØÇÏÇ

A� B! A� � Bÿ ;

ÕÂÍ ÚÕÑ ÔÎÂÃÑÇ ÄÊÂËÏÑÆÇÌÔÕÄËÇ ÐÇÌÕÓÂÎßÐÞØ ÂÕÑÏÐÞØ
ÚÂÔÕËÙA Ë B ÔÏÇÐâÇÕÔâ ÍÖÎÑÐÑÄÔÍËÏ ÒÓËÕâÉÇÐËÇÏ ËÑÐÑÄ
A� Ë Bÿ. ´ÂÍÑÌ ÒÇÓÇØÑÆ ÒÓËÄÑÆËÕ Í ÔÃÎËÉÇÐËá ÔÕÂÎÍË-
ÄÂáÜËØÔâ ÚÂÔÕËÙ, Ë ÔËÎßÐÑÇ ÄÊÂËÏÑÆÇÌÔÕÄËÇ Ä ÔËÔÕÇÏÇ
ÔÕÂÎÍËÄÂáÜËØÔâ ÚÂÔÕËÙ ÒÓË ÏÂÎÞØ (ÂÕÑÏÐÞØ) ÓÂÔÔÕÑâ-
ÐËâØ ÏÇÉÆÖ ÐËÏË ÔÑÒÓÑÄÑÉÆÂÇÕÔâ ËÊÏÇÐÇÐËÇÏ ØËÏËÚÇ-
ÔÍËØ ÔÄâÊÇÌ. ¯Â ÓËÔÖÐÍÇ 6 ÒÑÍÂÊÂÐÑ ÒÑÄÇÆÇÐËÇ àÎÇÍÕÓÑÐ-
ÐÞØ ÕÇÓÏÑÄ ÆÎâ ÆÂÐÐÑÅÑ ÒÓÑÙÇÔÔÂ. °ÃÑÊÐÂÚËÏ ÍÂÍ D
ÓÂÊÐÑÔÕß ÏÇÉÆÖ ÒÑÕÇÐÙËÂÎÑÏ ËÑÐËÊÂÙËË J ÂÕÑÏÐÑÌ
ÚÂÔÕËÙÞ A Ë ÔÓÑÆÔÕÄÑÏ Í àÎÇÍÕÓÑÐÖ EA ÆÎâ ÂÕÑÏÐÑÌ
ÚÂÔÕËÙÞ B. ´ÑÅÆÂ ÒÓË ÓÂÔÔÕÑâÐËâØ ÏÇÉÆÖ ÂÕÑÏÐÞÏË
ÚÂÔÕËÙÂÏË R < Rc, ÅÆÇ Rc � e 2=�Jÿ EA�, àÎÇÍÕÓÑÐÐÞÌ
ÕÇÓÏ ÔËÔÕÇÏÞ A�ÿBÿ ÑÍÂÊÞÄÂÇÕÔâ ÐËÉÇ, ÚÇÏ àÎÇÍÕÓÑÐ-
ÐÞÌ ÕÇÓÏ ÔËÔÕÇÏÞ AÿB. ±ÇÓÇØÑÆ ÔËÔÕÇÏÞ ÐÂ àÎÇÍÕÓÑÐ-
ÐÞÌ ÕÇÓÏ Ô ÍÖÎÑÐÑÄÔÍËÏ ÒÓËÕâÉÇÐËÇÏ Ä ÒÓÑÙÇÔÔÇ ÔÕÑÎ-
ÍÐÑÄÇÐËâ ÂÕÑÏÐÞØ ÚÂÔÕËÙ ÒÓËÄÑÆËÕ Í ÔÃÎËÉÇÐËá ÔÕÂÎ-
ÍËÄÂáÜËØÔâ ÚÂÔÕËÙ ÆÑ ÓÂÔÔÕÑâÐËÌ ÒÑÓâÆÍÂ ÂÕÑÏÐÞØ, ÐÂ
ÍÑÕÑÓÞØ ÒÇÓÇÔÕÓÑÌÍÂ ØËÏËÚÇÔÍËØ ÔÄâÊÇÌ ÑÃÎÇÅÚÇÐÂ.

±ÓÑÆÇÏÑÐÔÕÓËÓÖÇÏ ÑÔÑÃÇÐÐÑÔÕË ÅÂÓÒÖÐÐÞØ ÓÇÂÍÙËÌ
ÐÂ ÆÄÖØ ÒÓËÏÇÓÂØ:

Na� F2 ! NaF� F� 3;6 |W ; �2:8�

K� Cl2 ! KCl� Cl� 1;7 |W : �2:9�
±ÓÑÏÇÉÖÕÑÚÐÞÏË ÔÑÔÕÑâÐËâÏË ÆÎâ àÕËØ ÒÓÑÙÇÔÔÑÄ
âÄÎâáÕÔâ Na� � Fÿ2 , Â ÕÂÍÉÇ K� � Clÿ2 , Õ.Ç. ÒÇÓÇØÑÆ
ÒÓÑËÔØÑÆËÕ ÊÂ ÔÚÈÕ ÑÃÓÂÊÑÄÂÐËâ ËÑÐ-ËÑÐÐÑÌ ÔÄâÊË Ä
ÓÇÊÖÎßÕÂÕÇ ÒÇÓÇØÑÆÂ àÎÇÍÕÓÑÐÂ Í ÂÕÑÏÖ ËÎË ÏÑÎÇÍÖÎÇ
ÅÂÎÑÅÇÐÂ. ¿ÕÑÕ ÒÇÓÇØÑÆ àÎÇÍÕÓÑÐÂ ÒÑÆÑÃÇÐ ÅÂÓÒÖÐÖ,
ÍÑÕÑÓÞÌ ÄÞÒÖÔÍÂÇÕ ÂÕÑÏ ÜÇÎÑÚÐÑÅÑ ÏÇÕÂÎÎÂ, ÒÑàÕÑÏÖ
ÕÂÍËÇ ÓÇÂÍÙËË ÐÂÊÞÄÂáÕÔâ ÅÂÓÒÖÐÐÞÏË. ±ÇÓÇÔÇÚÇÐËÇ
ÔÑÑÕÄÇÕÔÕÄÖáÜËØ àÎÇÍÕÓÑÐÐÞØ ÕÇÓÏÑÄ ÒÓÑËÔØÑÆËÕ ÒÓË
ÓÂÔÔÕÑâÐËâØ ÏÇÉÆÖ ÚÂÔÕËÙÂÏËRc � 13;2a0 Ë 13;9a0. ´ÑÅÆÂ
ÒÑÎÖÚÂÇÏ ÔÎÇÆÖáÜËÇ ÊÐÂÚÇÐËâ ÔÇÚÇÐËÌ àÕËØ ÒÓÑÙÇÔÔÑÄ:
sc � pR 2

c � 1;5� 10ÿ14 ÔÏ2 Ë sc � 1;7� 10ÿ14 ÔÏ2, ÊÐÂÚË-
ÕÇÎßÐÑ ÒÓÇÄÞÛÂáÜËÇ ÒÑÒÇÓÇÚÐËÍË ÔÕÂÎÍËÄÂáÜËØÔâ
ÚÂÔÕËÙ.

²ÂÔÔÏÑÕÓËÏ ÖÍÂÊÂÐÐÞÇ ÒÓÑÙÇÔÔÞ Ô ÕÑÚÍË ÊÓÇÐËâ
ËÔÒÑÎßÊÑÄÂÐËâ DFT ÆÎâ ÒÑÔÕÓÑÇÐËâ àÎÇÍÕÓÑÐÐÞØ ÕÇÓ-
ÏÑÄ, ËÎË ±±¿ ÔËÔÕÇÏÞ ÔÕÂÎÍËÄÂáÜËØÔâ ÚÂÔÕËÙ. ¬ÂÍ
ÄËÆÐÑ, Ä ÆÂÐÐÑÏ ÔÎÖÚÂÇ ËÏÇÇÏ ÆÄÂ àÎÇÍÕÓÑÐÐÞØ ÕÇÓÏÂ,
ÑÆËÐ ËÊ ÍÑÕÑÓÞØ ÔÑÑÕÄÇÕÔÕÄÖÇÕ ÆÄÖÏ ÐÇÌÕÓÂÎßÐÞÏ
ÂÕÑÏÐÞÏ ÚÂÔÕËÙÂÏ, A Ë B, Â ÆÓÖÅÑÌ ì ËØ ËÑÐÂÏ, A� Ë
Bÿ. £ ÒÇÓÄÑÏ ÒÓËÃÎËÉÇÐËË ÔÑÑÕÄÇÕÔÕÄÖáÜËÇ àÎÇÍÕÓÑÐ-
ÐÞÇ ÕÇÓÏÞ ÒÇÓÇÔÇÍÂáÕÔâ, Ë àÎÇÍÕÓÑÐÐÞÌ ÒÇÓÇØÑÆ ÑÕÔÖÕ-
ÔÕÄÖÇÕ. °ÆÐÂÍÑ Ä ÔËÎÖ ÔËÏÏÇÕÓËË ËÑÐÐÑÇ Ë ÐÇÌÕÓÂÎßÐÑÇ
ÔÑÔÕÑâÐËâ ÒÇÓÇÏÇÛËÄÂáÕÔâ, ÕÂÍ ÚÕÑ Ä ÓÂÏÍÂØ ÒÓËÃÎËÉÇ-
ÐËâ ¢ÑÓÐÂ ë°ÒÒÇÐÅÇÌÏÇÓÂ ÒÓË ÃÇÔÍÑÐÇÚÐÑ ÏÇÆÎÇÐÐÑÏ

U�R� A�+Bÿ

A� B

R

²ËÔ. 6.±ÑÄÇÆÇÐËÇ àÎÇÍÕÓÑÐÐÞØ ÕÇÓÏÑÄ Ä ÔÎÖÚÂÇ ÄÊÂËÏÑÆÇÌÔÕÄËâ ÆÄÖØ
ÐÇÌÕÓÂÎßÐÞØ ÂÕÑÏÐÞØ ÚÂÔÕËÙ A Ë B Ë ËØ ËÑÐÑÄ A� Ë Bÿ [75] ÍÂÍ
ÑÔÐÑÄÂ ÅÂÓÒÖÐÐÑÌ ÓÇÂÍÙËË ÒÓË ÔÕÑÎÍÐÑÄÇÐËË àÕËØ ÚÂÔÕËÙ.
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ÔÃÎËÉÇÐËË ÂÕÑÏÑÄ ÄÞÒÑÎÐâÇÕÔâ ÒÓÂÄËÎÑ ÐÇÒÇÓÇÔÇÚÇÐËâ Ë
ÐËÉÐËÌ àÎÇÍÕÓÑÐÐÞÌ ÕÇÓÏ, ÔÑÑÕÄÇÕÔÕÄÖáÜËÌ ÐÇÌÕÓÂÎß-
ÐÞÏ ÂÕÑÏÂÏ ÒÓË ÃÑÎßÛËØ ÓÂÔÔÕÑâÐËâØ ÏÇÉÆÖ ÐËÏË,
ÒÇÓÇØÑÆËÕ Ä ËÑÐÐÞÌ ÕÇÓÏ ÒÓË ÓÂÔÔÕÑâÐËâØ, ÏÇÐßÛËØ Rc.
´ÂÍÑÇ ÒÑÄÇÆÇÐËÇ àÎÇÍÕÓÑÐÐÞØ ÕÇÓÏÑÄ ËÏÇÇÕ ÏÇÔÕÑ ÆÎâ
ÓÂÔÔÏÂÕÓËÄÂÇÏÞØ ÒÓËÏÇÓÑÄ ÄÊÂËÏÑÆÇÌÔÕÄËâ ÜÇÎÑÚÐÞØ
ÂÕÑÏÑÄ Ë ÂÕÑÏÑÄ ÅÂÎÑÅÇÐÑÄ.

´ÂÍËÏ ÑÃÓÂÊÑÏ, Ä ÓÂÏÍÂØ ÒÓËÃÎËÉÇÐËâ ¢ÑÓÐÂ ë°Ò-
ÒÇÐÅÇÌÏÇÓÂ ÄÊÂËÏÑÆÇÌÔÕÄËÇ ÏÇÉÆÖ ÓÂÔÔÏÂÕÓËÄÂÇÏÞÏË
ÚÂÔÕËÙÂÏË ÒÓËÄÑÆËÕ Í ÊÂÏÇÐÇ ÒÇÓÇÔÇÚÇÐËâ ËØ àÎÇÍÕÓÑÐ-
ÐÞØ ÕÇÓÏÑÄ ÒÔÇÄÆÑÒÇÓÇÔÇÚÇÐËÇÏ, Õ.Ç. ÏÇÉÆÖ ÆÄÖÏâ àÎÇÍÕ-
ÓÑÐÐÞÏË ÕÇÓÏÂÏË ÔËÔÕÇÏÞ ÄÊÂËÏÑÆÇÌÔÕÄÖáÜËØ ÚÂÔÕËÙ
ÄÑÊÐËÍÂÇÕ àÐÇÓÅÇÕËÚÇÔÍÂâ ÜÇÎß (ÔÏ. ÓËÔ. 6). ´ÑÅÆÂ ÒÓË
ÔÕÑÎÍÐÑÄÇÐËË ÚÂÔÕËÙ, Ä ÒÓÑÙÇÔÔÇ ÍÑÕÑÓÑÅÑ ÓÂÔÔÕÑâÐËÇ R
ÏÇÉÆÖ ÚÂÔÕËÙÂÏË ÖÏÇÐßÛÂÇÕÔâ, ÔËÔÕÇÏÂ ÓÂÊÄËÄÂÇÕÔâ,
ÐÂØÑÆâÔß ÐÂ ÐËÉÐÇÏ àÎÇÍÕÓÑÐÐÑÏ ÖÓÑÄÐÇ, ÇÔÎË ÄÇÎËÚËÐÂ
àÐÇÓÅÇÕËÚÇÔÍÑÌ ÜÇÎË ÆÑÔÕÂÕÑÚÐÑ ÄÇÎËÍÂ. £ àÕÑÏ ÔÎÖÚÂÇ
ÆÎâ ÒÑÔÕÓÑÇÐËâ àÎÇÍÕÓÑÐÐÑÅÑ ÕÇÓÏÂ (±±¿) ÑÔÐÑÄÐÑÅÑ
ÔÑÔÕÑâÐËâ ÔËÔÕÇÏÞ ÔÕÂÎÍËÄÂáÜËØÔâ ÚÂÔÕËÙ ÒÑÆØÑÆËÕ
DFT, ÍÑÕÑÓÂâ ÔÑÆÇÓÉËÕ Ä ÔÇÃÇ ÄÂÓËÂÙËÑÐÐÞÌ ÒÓËÐÙËÒ.

´ÂÍËÏ ÑÃÓÂÊÑÏ, ÒÑÔÕÓÑÇÐËÇ ±±¿ ÐÂ ÑÔÐÑÄÇ DFT
ÏÑÉÇÕ ÃÞÕß ËÔÒÑÎßÊÑÄÂÐÑ ÆÎâ ÑÃÑËØ ÕËÒÑÄ ÍÑÐ×ËÅÖÓÂ-
ÙËÑÐÐÞØ ÒÇÓÇØÑÆÑÄ ì ÏÇÉÆÖ ÎÑÍÂÎßÐÞÏË ÏËÐËÏÖÏÂÏË
±±¿ Ë Ä ÓÇÊÖÎßÕÂÕÇ ÒÇÓÇØÑÆÂ àÎÇÍÕÓÑÐÂ. ±ÓË àÕÑÏ ÒÇ-
ÓÇØÑÆ ÒÓÑËÔØÑÆËÕ ÒÓË ÐÇÒÓÇÓÞÄÐÑÏ ËÊÏÇÐÇÐËË ÍÑÐ×ËÅÖ-
ÓÂÙËË âÆÇÓ. °ÆÐÂÍÑ ÄÑÊÏÑÉÇÐ Ë ÆÓÖÅÑÌ ÔÙÇÐÂÓËÌ ÓÂÊÄË-
ÕËâ ÔËÔÕÇÏÞ, ÒÓË ÍÑÕÑÓÑÏ ÑÃÓÂÊÖÇÕÔâ ÄÑÊÃÖÉÆÈÐÐÑÇ
ÔÑÔÕÑâÐËÇ ÔËÔÕÇÏÞA�ÿBÿ ÒÓË ÓÂÔÔÕÑâÐËâØ, ÒÓÇÄÞÛÂá-
ÜËØ Rc, Ë ÒÑÔÎÇÆÖáÜÂâ àÄÑÎáÙËâ ÔËÔÕÇÏÞ ÔÄâÊÂÐÂ Ô
ÓÂÊÄËÕËÇÏ àÕÑÅÑ ÔÑÔÕÑâÐËâ. ´ÂÍÂâ ÔËÕÖÂÙËâ ÄÑÊÏÑÉÐÂ
ÆÎâ ÍÂÕÂÎËÕËÚÇÔÍËØ ÒÓÑÙÇÔÔÑÄ, Ë Ä àÕÑÏ ÔÎÖÚÂÇ DFT
ÆÑÎÉÐÂ ÃÞÕß ÏÑÆË×ËÙËÓÑÄÂÐÂ, ÒÑÔÍÑÎßÍÖ ÏÞ ËÏÇÇÏ
ÆÇÎÑ Ô ÄÑÊÃÖÉÆÈÐÐÞÏ ÔÑÔÕÑâÐËÇÏ. °ÕÏÇÕËÏ, ÚÕÑ ÏÞ
ÑÒÇÓËÓÑÄÂÎË Ô ÓÂÔÔÕÑâÐËâÏË ÏÇÉÆÖ ÔÕÂÎÍËÄÂáÜËÏËÔâ
ÏÑÎÇÍÖÎâÓÐÞÏË ÚÂÔÕËÙÂÏË, ÍÑÕÑÓÞÇ ÊÐÂÚËÕÇÎßÐÑ ÒÓÇ-
ÄÞÛÂáÕ ÂÕÑÏÐÞÇ ÓÂÊÏÇÓÞ.

±ÓÇÆÔÕÂÄÎÇÐÐÞÌ ØÂÓÂÍÕÇÓ ÒÑÄÇÆÇÐËâ ÂÕÑÏÐÞØ ÚÂÔÕËÙ
ÏÑÉÇÕ ÃÞÕß ÐÂÓÖÛÇÐ, ÇÔÎË ÓÂÔÔÕÑâÐËÇ ÒÇÓÇÔÇÚÇÐËâ Rc

ÄÇÎËÍÑ ËÊ-ÊÂ ÏÂÎÑÔÕË ÄÇÎËÚËÐÞ ÓÂÊÐÑÔÕË àÐÇÓÅËÌ ÆÎâ
ÐÇÌÕÓÂÎßÐÑÅÑ Ë ËÑÐÐÑÅÑ ÍÂÐÂÎÑÄ. ´ÑÅÆÂ ÒÓÑØÑÉÆÇÐËÇ
ÑÃÎÂÔÕË ÒÇÓÇÔÇÚÇÐËâ àÎÇÍÕÓÑÐÐÞØ ÕÇÓÏÑÄ ÒÓË ÕÇÒÎÑÄÞØ
ÔÍÑÓÑÔÕâØ ÂÕÑÏÑÄ ÒÓÑËÔØÑÆËÕ ÃÞÔÕÓÑ, ÕÂÍ ÚÕÑ ÒÓËÃÎË-
ÉÇÐËÇ ¢ÑÓÐÂ ë°ÒÒÇÐÅÇÌÏÇÓÂ ÏÑÉÇÕ ÐÂÓÖÛÂÕßÔâ. £ ÚÂÔÕ-
ÐÑÔÕË, àÕÑ ËÏÇÇÕ ÏÇÔÕÑ Ä ÔÎÖÚÂÇ ÔÕÑÎÍÐÑÄÇÐËâ ÂÕÑÏÑÄ
Na� I [76].

£ÞÛÇ ÏÞ ÂÐÂÎËÊËÓÑÄÂÎË ØËÏËÚÇÔÍËÇ ÒÓÑÙÇÔÔÞ ÍÂÍ
ÍÑÐ×ËÅÖÓÂÙËÑÐÐÞÇ ÒÇÓÇØÑÆÞ ÏÇÉÆÖ ÆËÔÍÓÇÕÐÞÏË ÔÑ-
ÔÕÑâÐËâÏË ÑÃÝÇÆËÐÈÐÐÑÌ ÔËÔÕÇÏÞ ÔÕÂÎÍËÄÂáÜËØÔâ ÚÂÔ-
ÕËÙ, ÒÓËÚÈÏ àÕË ÔÑÔÕÑâÐËâ ØÂÓÂÍÕÇÓËÊÖáÕ ÐÂÚÂÎßÐÑÇ Ë
ÍÑÐÇÚÐÑÇ ÔÑÔÕÑâÐËâ ØËÏËÚÇÔÍÑÅÑ ÒÓÑÙÇÔÔÂ. °ÆÐÂÍÑ ÒÓË-
ÓÑÆÂ ÓÂÊÐÑÑÃÓÂÊÐÇÇ, Ë ÏÞ ËÔÍÎáÚËÎË ËÊ ÓÂÔÔÏÑÕÓÇÐËâ
ÆÓÖÅËÇ ÔÎÖÚÂË, Ä ÕÑÏ ÚËÔÎÇ ÒÓÑÙÇÔÔÞ ÒÇÓÇØÑÆÂ Ô ÖÚÂÔÕËÇÏ
ÔÑÔÕÑâÐËÌ ÐÇÒÓÇÓÞÄÐÑÅÑ ÔÒÇÍÕÓÂ. ®ÇÕÂÎÎËÚÇÔÍËÇ ÔËÔÕÇ-
ÏÞ ÏÞ ÒÓËÄÇÎË Í ÆËàÎÇÍÕÓËÚÇÔÍËÏ, ÖÚËÕÞÄÂâ ÕÑÎßÍÑ
ÐËÉÐÇÇ ÒÑ àÐÇÓÅËË àÎÇÍÕÓÑÐÐÑÇ ÔÑÔÕÑâÐËÇ ÏÇÕÂÎÎËÚÇ-
ÔÍÑÌ ÔËÔÕÇÏÞ. ³ÆÇÎÂÐÐÞÇ ÖÒÓÑÜÇÐËâ ÒÓËÄÑÆâÕ Í ÒÑÕÇÓÇ
ÓâÆÂ ÒÓÑÙÇÔÔÑÄ, ÆÎâ ÍÑÕÑÓÞØ àÕË ÖÒÓÑÜÇÐËâ ÐÇ ÆÇÌ-
ÔÕÄÖáÕ. £ ÚÂÔÕÐÑÔÕË, ÒÓËÏÇÓ ÕÂÍÑÅÑ ÒÓÑÙÇÔÔÂ ÒÑÍÂÊÂÐ
ÐÂ ÓËÔ. 7, ÔÑÆÇÓÉÂÜÇÏ àÎÇÍÕÓÑÐÐÞÇ ÕÇÓÏÞ ÆÎâ ÄÊÂËÏÑ-
ÆÇÌÔÕÄËâ ÏÑÎÇÍÖÎÞ ÄÑÆÑÓÑÆÂ H2 Ô ÏÇÕÂÎÎËÚÇÔÍÑÌ ÒÑ-
ÄÇÓØÐÑÔÕßá M [77]. ¬ÂÍ ÄËÆÐÑ, ÒÓË ÏÂÎÞØ ÓÂÔÔÕÑâÐËâØ
R ÑÕ ÏÇÕÂÎÎËÚÇÔÍÑÌ ÒÑÄÇÓØÐÑÔÕË àÐÇÓÅÇÕËÚÇÔÍË ÃÑÎÇÇ
ÄÞÅÑÆÐÞÏ ÔÕÂÐÑÄËÕÔâ ÓÂÔÒÂÆ ÏÑÎÇÍÖÎÞ ÄÑÆÑÓÑÆÂ ÐÂ
ÂÕÑÏÞ. ¿ÕÑ ÑÊÐÂÚÂÇÕ, ÚÕÑ ÒÓË ÓÂÔÔÕÑâÐËâØ, ÏÇÐßÛËØ

ØÂÓÂÍÕÇÓËÔÕËÚÇÔÍÑÅÑ ÓÂÔÔÕÑâÐËâ R�, ØËÏËÚÇÔÍÂâ ÔÄâÊß
ÏÇÉÆÖ ÂÕÑÏÂÏË ÄÑÆÑÓÑÆÂ Ä ÏÑÎÇÍÖÎÇ ÓÂÊÓÞÄÂÇÕÔâ. ±ÓË
àÕÑÏ ÃÑÎÇÇ ÄÇÓÑâÕÐÞÏ ÍÂÐÂÎÑÏ ÒÓÑÙÇÔÔÂ ÒÓË ÔÕÑÎÍÐÑÄÇ-
ÐËË ÏÑÎÇÍÖÎÞ ÄÑÆÑÓÑÆÂ Ô ÏÇÕÂÎÎËÚÇÔÍÑÌ ÒÑÄÇÓØÐÑÔÕßá
âÄÎâÇÕÔâ ÑÃÓÂÊÑÄÂÐËÇ ÑÕÆÇÎßÐÞØ ÂÕÑÏÑÄ ÄÑÆÑÓÑÆÂ, ÔÄâ-
ÊÂÐÐÞØ Ô ÏÇÕÂÎÎËÚÇÔÍÑÌ ÒÑÄÇÓØÐÑÔÕßá.

3. ¶ÂÊÑÄÞÌ ÒÇÓÇØÑÆ Ä ÍÎÂÔÕÇÓÂØ

3.1. ¶ÂÊÑÄÞÌ ÒÇÓÇØÑÆ
Ä ÍÑÐÆÇÐÔËÓÑÄÂÐÐÞØ ËÐÇÓÕÐÞØ ÅÂÊÂØ
¶ÂÊÑÄÞÇ ÒÇÓÇØÑÆÞ Ä ÂÕÑÏÐÞØ ÔËÔÕÇÏÂØ ì àÕÑ âÄÎÇÐËâ,
ÍÑÕÑÓÞÇ ÏÑÉÐÑ ÂÐÂÎËÊËÓÑÄÂÕß Ä ÓÂÏÍÂØ ÍÎÂÔÔËÚÇÔÍÑÌ
ÕÇÓÏÑÆËÐÂÏËÍË [78 ë 80]. £ ÒÓÑÔÕÇÌÛÇÏ ÔÎÖÚÂÇ ×ÂÊÑÄÞÌ
ÒÇÓÇØÑÆ ÒÓÑËÔØÑÆËÕ ÏÇÉÆÖ ÆÄÖÏâ ÂÅÓÇÅÂÕÐÞÏË ÔÑÔÕÑâ-
ÐËâÏË, ÒÓËÚÈÏ, ÔÑÅÎÂÔÐÑ ÕÇÓÏÑÆËÐÂÏËÚÇÔÍÑÏÖ ÑÒÓÇÆÇ-
ÎÇÐËá, ÂÅÓÇÅÂÕÐÑÇ ÔÑÔÕÑâÐËÇ ÏÂÍÓÑÔÍÑÒËÚÇÔÍÑÌ ÂÕÑÏÐÑÌ
ÔËÔÕÇÏÞ ÔÑÑÕÄÇÕÔÕÄÖÇÕ ÓÂÄÐÑÏÇÓÐÑÏÖ ÓÂÔÒÓÇÆÇÎÇÐËá
ÂÕÑÏÑÄ Ä ÐÇÍÑÕÑÓÑÌ ÑÅÓÂÐËÚÇÐÐÑÌ ÑÃÎÂÔÕË ÒÓÑÔÕÓÂÐ-
ÔÕÄÂ. £ ÍÎÂÔÔËÚÇÔÍÑÌ ÕÇÓÏÑÆËÐÂÏËÍÇ ÂÅÓÇÅÂÕÐÑÇ ÔÑÔÕÑâ-
ÐËÇ ÑÒËÔÞÄÂÇÕÔâ ÔÑÑÕÄÇÕÔÕÄÖáÜËÏË ÕÇÓÏÑÆËÐÂÏËÚÇ-
ÔÍËÏË ÒÂÓÂÏÇÕÓÂÏË, ÕÂÍËÏË ÍÂÍ T ì ÕÇÏÒÇÓÂÕÖÓÂ
ÂÕÑÏÐÑÌ ÔËÔÕÇÏÞ, S ì àÐÕÓÑÒËâ ÔËÔÕÇÏÞ, E ì ÇÈ
ÄÐÖÕÓÇÐÐââ àÐÇÓÅËâ, F ì ÔÄÑÃÑÆÐÂâ àÐÇÓÅËâ ÔËÔÕÇÏÞ, Â
ÕÂÍÉÇ ÆÓÖÅËÏË ÕÇÓÏÑÆËÐÂÏËÚÇÔÍËÏË ÒÑÕÇÐÙËÂÎÂÏË
[81 ë 87]. ´ÇÓÏÑÆËÐÂÏËÚÇÔÍÑÇ ÑÒËÔÂÐËÇ ×ÂÊÑÄÑÅÑ ÒÇÓÇ-
ØÑÆÂ Ä ÏÂÍÓÑÔÍÑÒËÚÇÔÍÑÌ ÂÕÑÏÐÑÌ ÔËÔÕÇÏÇ ÐÑÔËÕ ÖÐËÄÇÓ-
ÔÂÎßÐÞÌ ØÂÓÂÍÕÇÓ Ë ÍÂÚÇÔÕÄÇÐÐÑ ÄÞÓÂÉÂÇÕÔâ Ä ËÊÄÇÔÕÐÑÏ
×ÂÊÑÄÑÏ ÒÓÂÄËÎÇ ¤ËÃÃÔÂ, ÔÄâÊÞÄÂáÜÇÏ ÚËÔÎÑ ÔÕÇÒÇÐÇÌ
ÔÄÑÃÑÆÞ ÔËÔÕÇÏÞ f, ÚËÔÎÑ ÐÇÊÂÄËÔËÏÞØ ÍÑÏÒÑÐÇÐÕ c Ë
ÚËÔÎÑ ×ÂÊ p, ÖÚÂÔÕÄÖáÜËØ ÑÆÐÑÄÓÇÏÇÐÐÑ Ä ÆÂÐÐÑÏ ×Â-
ÊÑÄÑÏ ÓÂÄÐÑÄÇÔËË, ÒÑÔÓÇÆÔÕÄÑÏ ÔÑÑÕÐÑÛÇÐËâ f � cp� 2.

±ÓË ÓÂÔÔÏÑÕÓÇÐËË ÒÇÓÇØÑÆÂ ÏÇÉÆÖ ÂÅÓÇÅÂÕÐÞÏË
ÔÑÔÕÑâÐËâÏË ÍÎÂÔÕÇÓÑÄ ÃÖÆÇÏ ÆÎâ ÒÓÑÔÕÑÕÞ ÔÚËÕÂÕß,
ÚÕÑ àÕÂ ÂÕÑÏÐÂâ ÔËÔÕÇÏÂ ÏÑÉÇÕ ÐÂØÑÆËÕßÔâ Ä ÕÄÈÓÆÑÏ Ë
ÉËÆÍÑÏ ÂÅÓÇÅÂÕÐÞØ ÔÑÔÕÑâÐËâØ. £ ÔÎÖÚÂÇ ÇÔÎË ÍÎÂÔÕÇÓ
(ËÎË, ÃÑÎÇÇ ÔÕÓÑÅÑ, ÂÐÔÂÏÃÎß ÍÎÂÔÕÇÓÑÄ) ÐÂØÑÆËÕÔâ Ä
ÕÇÓÏÑÔÕÂÕÇ Ô ÕÇÏÒÇÓÂÕÖÓÑÌ T Ë ÓÂÄÐÑÄÇÔËÇ ÖÔÕÂÐÂÄÎË-
ÄÂÇÕÔâ ÍÂÍ ÄÐÖÕÓË ÍÂÉÆÑÅÑ ÂÅÓÇÅÂÕÐÑÅÑ ÔÑÔÕÑâÐËâ, ÕÂÍ Ë
ÏÇÉÆÖ ÐËÏË, ËÏÇÇÏ Ä ÓÂÏÍÂØ ÕÇÓÏÑÆËÐÂÏËÚÇÔÍÑÅÑ ÒÑÆ-
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M� 2H

M�H2
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E1

RR�

²ËÔ. 7. ¿ÎÇÍÕÓÑÐÐÞÇ ÕÇÓÏÞ ÒÓË ÄÊÂËÏÑÆÇÌÔÕÄËË ÏÑÎÇÍÖÎÞ ÄÑÆÑ-
ÓÑÆÂ Ô ÏÇÕÂÎÎËÚÇÔÍÑÌ ÒÑÄÇÓØÐÑÔÕßá M [77].
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ØÑÆÂ ÆÎâ ÑÕÐÑÛÇÐËâ ÄÇÓÑâÕÐÑÔÕÇÌ ÐÂØÑÉÆÇÐËâ ÍÎÂÔÕÇÓÂ
Ä ÉËÆÍÑÏ wliq Ë ÕÄÈÓÆÑÏ wsol ÂÅÓÇÅÂÕÐÞØ ÔÑÔÕÑâÐËâØ:

p�T � � wliq

wsol
� exp

�
DSÿ DE

T

�
: �3:1�

©ÆÇÔß DE ì àÐÇÓÅËâ ÑÃÓÂÊÑÄÂÐËâ ÉËÆÍÑÅÑ ÂÅÓÇÅÂÕÐÑÅÑ
ÔÑÔÕÑâÐËâ ÔËÔÕÇÏÞ, DS ì ÓÂÊÐÑÔÕß àÐÕÓÑÒËÌ ÆÎâ àÕËØ
ÔÑÔÕÑâÐËÌ. £ÄÇÆÈÏ ÕÇÏÒÇÓÂÕÖÓÖ ×ÂÊÑÄÑÅÑ ÒÇÓÇØÑÆÂ Tm

(ËÎË ÕÇÏÒÇÓÂÕÖÓÖ ÒÎÂÄÎÇÐËâ), ÒÓË ÍÑÕÑÓÑÌ ÒÓÇÆÔÕÂÄÎÇÐ-
ÐÞÇ ÄÇÓÑâÕÐÑÔÕË ÔÑÄÒÂÆÂáÕ �wsol�Tm� � wliq�Tm��. ªÏÇÇÏ

Tm � DE
ln g
� DE

DS
: �3:2�

©ÆÇÔß g ì ÑÕÐÑÛÇÐËÇ ÔÕÂÕËÔÕËÚÇÔÍËØ ÄÇÔÑÄ ÉËÆÍÑÅÑ Ë
ÕÄÈÓÆÑÅÑ ÂÅÓÇÅÂÕÐÞØ ÔÑÔÕÑâÐËÌ. ¬ÂÍ ÄËÆÐÑ, ×ÂÊÑÄÞÌ
ÒÇÓÇØÑÆ ÄÑÊÏÑÉÇÐ, ÇÔÎË ËÊÏÇÐÇÐËÇ àÐÕÓÑÒËË (ËÎË ÔÕÂÕË-
ÔÕËÚÇÔÍÑÅÑ ÄÇÔÂ) ÒÓË ÒÇÓÇØÑÆÇ Ä ÄÑÊÃÖÉÆÈÐÐÑÇ ÂÅÓÇÅÂÕÐÑÇ
ÔÑÔÕÑâÐËÇ âÄÎâÇÕÔâ ÒÑÎÑÉËÕÇÎßÐÑÌ ÄÇÎËÚËÐÑÌ.

¯ÂÛÇÌ ÊÂÆÂÚÇÌ âÄÎâÇÕÔâ ÂÐÂÎËÊ ÂÅÓÇÅÂÕÐÑÅÑ ÔÑÔÕÑâ-
ÐËâ ÍÂÍ ÍÑÐ×ËÅÖÓÂÙËÑÐÐÑÅÑ ÔÑÔÕÑâÐËâ ÂÕÑÏÐÑÌ ÔËÔÕÇÏÞ,
ÑÕÄÇÚÂáÜÇÅÑ ÎÑÍÂÎßÐÑÏÖ ÏËÐËÏÖÏÖ ±±¿. ²ÂÔÔÏÂÕÓË-
ÄÂâ ÒÓÑÔÕÇÌÛÖá ÏÂÍÓÑÔÍÑÒËÚÇÔÍÖá ÂÕÑÏÐÖá ÔËÔÕÇÏÖ,
ÅÆÇ ÆÑÏËÐËÓÖÇÕ ÄÊÂËÏÑÆÇÌÔÕÄËÇ ÏÇÉÆÖ ÃÎËÉÂÌÛËÏË
ÔÑÔÇÆâÏË, ÏÞ ÃÖÆÇÏ ÑÓËÇÐÕËÓÑÄÂÕßÔâ ÐÂ ÔÄâÊÂÐÐÞÇ ÔËÔ-
ÕÇÏÞ ÂÕÑÏÑÄ ËÐÇÓÕÐÞØ ÅÂÊÑÄ. ±ÓË àÕÑÏ ÊÂÏÇÕËÏ, ÚÕÑ
ÐÂËÃÑÎÇÇ ÒÑÒÖÎâÓÐÞÏ ÄËÆÑÏ ÄÊÂËÏÑÆÇÌÔÕÄËâ, ÍÑÕÑÓÑÇ
ËÔÒÑÎßÊÖÇÕÔâ ÆÎâ ÏÑÆÇÎËÓÑÄÂÐËâ ÂÕÑÏÐÑÌ ÔËÔÕÇÏÞ,
âÄÎâÇÕÔâ ÎÇÐÐÂÓÆ-ÆÉÑÐÔÑÄÔÍÑÇ ÄÊÂËÏÑÆÇÌÔÕÄËÇ ÏÇÉÆÖ
ÂÕÑÏÂÏË [11, 12], ÄÍÎáÚÂáÜÇÇ ÑÆÐÑÄÓÇÏÇÐÐÑ ÍÑÓÑÕÍÑ-
ÆÇÌÔÕÄÖáÜÖá Ë ÆÂÎßÐÑÆÇÌÔÕÄÖáÜÖá ÔÑÔÕÂÄÎâáÜËÇ.
³ÚËÕÂâ, ÚÕÑ Ä àÕËØ ÔËÔÕÇÏÂØ ÂÕÑÏÞ ÔÑØÓÂÐâáÕ ÔÄÑá
ËÐÆËÄËÆÖÂÎßÐÑÔÕß, Õ.Ç. ÒÑÕÇÐÙËÂÎ ÄÊÂËÏÑÆÇÌÔÕÄËâ ÆÄÖØ
ÂÕÑÏÑÄ ÏÂÎ ÒÑ ÔÓÂÄÐÇÐËá Ô ÒÑÕÇÐÙËÂÎÑÏ ËÑÐËÊÂÙËË
ÂÕÑÏÑÄ, ÏÑÉÐÑ ÄÞÓÂÊËÕß ÒÂÓÂÏÇÕÓÞ ÏÂÍÓÑÔÍÑÒËÚÇÔÍÑÌ
ÂÕÑÏÐÑÌ ÔËÔÕÇÏÞ ÚÇÓÇÊ ÒÂÓÂÏÇÕÓÞ ÒÂÓÐÑÅÑ ÒÑÕÇÐÙËÂÎÂ
ÄÊÂËÏÑÆÇÌÔÕÄËâ ÂÕÑÏÑÄ.

£ ÕÂÃÎËÙÇ 1 ÆÂáÕÔâ ÒÓËÄÇÆÈÐÐÞÇ ÒÂÓÂÏÇÕÓÞ ÍÑÐÆÇÐ-
ÔËÓÑÄÂÐÐÞØ ËÐÇÓÕÐÞØ ÅÂÊÑÄ (Õ.Ç. ÐÂØÑÆâÜËØÔâ Ä ÕÄÈÓÆÑÏ
ËÎË ÉËÆÍÑÏ ÔÑÔÕÑâÐËË) ÄÃÎËÊË ÕÓÑÌÐÑÌ ÕÑÚÍË, ÒÓËÚÈÏ Ä
ÍÂÚÇÔÕÄÇ ÃÂÊËÔÂ ËÔÒÑÎßÊÖÇÕÔâ ÓÂÔÔÕÑâÐËÇ Re ÏÇÉÆÖ
ÂÕÑÏÂÏË Ä ÆÄÖØÂÕÑÏÐÑÌ ÏÑÎÇÍÖÎÇ, ÔÑÑÕÄÇÕÔÕÄÖáÜÇÇ
ÏËÐËÏÖÏÖ ÒÑÕÇÐÙËÂÎÂ ÄÊÂËÏÑÆÇÌÔÕÄËâ, ÍÑÕÑÓÞÌ ÒÓË
àÕÑÏ ÓÂÔÔÕÑâÐËË ÓÂÄÇÐ ÿD. ªÊ àÕËØ ÒÂÓÂÏÇÕÓÑÄ Ë ÏÂÔÔÞ
ÂÕÑÏÂ ËÐÇÓÕÐÑÅÑ ÅÂÊÂ m ÏÑÉÐÑ ÒÑÔÕÓÑËÕß ÒÂÓÂÏÇÕÓ
ÎáÃÑÌ ÓÂÊÏÇÓÐÑÔÕË. £ ÚÂÔÕÐÑÔÕË, ÒÓËÄÇÆÈÐÐÑÇ ÆÂÄÎÇÐËÇ
p0 � D=R 3

e , Â ÒÓËÄÇÆÈÐÐÂâ ÒÎÑÕÐÑÔÕß ÂÕÑÏÑÄ r0 � m=R 3
e .

£ ÕÂÃÎËÙÇ 1 ÒÓËÐâÕÞ ÔÎÇÆÖáÜËÇ ÑÃÑÊÐÂÚÇÐËâ: a ì
ÓÂÔÔÕÑâÐËÇ ÏÇÉÆÖ ÃÎËÉÂÌÛËÏË ÔÑÔÇÆâÏË ÒÓË ÐÖÎÇÄÑÌ
ÕÇÏÒÇÓÂÕÖÓÇ, r�0� ì ÒÎÑÕÐÑÔÕß ÂÕÑÏÑÄ ÒÓË ÐÖÎÇÄÑÌ
ÕÇÏÒÇÓÂÕÖÓÇ. °ÕÎËÚËÇ ÔÑÑÕÄÇÕÔÕÄÖáÜËØ ÒÓËÄÇÆÈÐÐÞØ
ÄÇÎËÚËÐ ÑÕ ÇÆËÐËÙÞ ØÂÓÂÍÕÇÓËÊÖÇÕ ÐÂÓÖÛÇÐËÇ ËÔÒÑÎßÊÑ-
ÄÂÐÐÑÅÑ ÒÓÇÆÒÑÎÑÉÇÐËâ, ÚÕÑ ÄÊÂËÏÑÆÇÌÔÕÄËÇ Ô ÑÍÓÖÉÂá-
ÜËÏË ÂÕÑÏÂÏË ÐÇ ÄÎËâÇÕ ÐÂ ÒÂÓÂÏÇÕÓÞ ÒÓÑÃÐÑÅÑ ÂÕÑÏÂ.
Ttr ì ÕÇÏÒÇÓÂÕÖÓÂ ÒÎÂÄÎÇÐËâ Ä ÕÓÑÌÐÑÌ ÕÑÚÍÇ, ptr ì
ÆÂÄÎÇÐËÇ ÐÂÔÞÜÇÐÐÞØ ÒÂÓÑÄ Ä ÕÓÑÌÐÑÌ ÕÑÚÍÇ, DHfus �
� TtrDs ì ËÊÏÇÐÇÐËÇ ÒÓËØÑÆâÜÇÌÔâ ÐÂ ÑÆËÐ ÂÕÑÏ
àÐÕÂÎßÒËË Ä ÕÓÑÌÐÑÌ ÕÑÚÍÇ, Ds ì ËÊÏÇÐÇÐËÇ àÐÕÓÑÒËË,
ÒÓËØÑÆâÜÇÌÔâ ÐÂ ÑÆËÐ ÂÕÑÏ. Vsol, Vliq ì ÒÓËØÑÆâÜËÌÔâ
ÐÂ ÑÆËÐ ÂÕÑÏ ÑÃÝÈÏ ÆÎâ ÕÄÈÓÆÑÅÑ Ë ÉËÆÍÑÅÑ ÔÑÔÕÑâÐËÌ,
DVìËÊÏÇÐÇÐËÇ àÕÑÅÑ ÑÃÝÈÏÂ ÒÓË ÒÎÂÄÎÇÐËË. ¬ÂÍ ÄËÆÐÑ,
ËÊÏÇÐÇÐËÇ ÏÇØÂÐËÚÇÔÍÑÌ àÐÇÓÅËË ptrDV ÒÓË ÒÎÂÄÎÇÐËË
ÑÕÐÑÔËÕÇÎßÐÑ ÏÂÎÑ, ÚÕÑ ÒÑÊÄÑÎâÇÕ ÐÂÏ ÒÓËÓÂÄÐâÕß

ËÊÏÇÐÇÐËÇ ÖÆÇÎßÐÑÌ àÐÕÂÎßÒËË DHfus Í ËÊÏÇÐÇÐËá ÄÐÖÕ-
ÓÇÐÐÇÌ àÐÇÓÅËË ÔËÔÕÇÏÞ DE ÆÎâ ÍÑÐÆÇÐÔËÓÑÄÂÐÐÞØ
ËÐÇÓÕÐÞØ ÅÂÊÑÄ. ¥ÂÎÇÇ, esub ì àÐÇÓÅËâ ÔÖÃÎËÏÂÙËË, Õ.Ç.
àÐÇÓÅËâ, ÊÂÕÓÂÚËÄÂÇÏÂâ ÐÂ ËÔÒÂÓÇÐËÇ ÑÆÐÑÅÑ ÂÕÑÏÂ
ÕÄÈÓÆÑÅÑ ÂÅÓÇÅÂÕÐÑÅÑ ÔÑÔÕÑâÐËâ ÍÑÐÆÇÐÔËÓÑÄÂÐÐÑÅÑ
ËÐÇÓÕÐÑÅÑ ÅÂÊÂ Ä ÕÓÑÌÐÑÌ ÕÑÚÍÇ, eev ì àÐÇÓÅËâ, ÊÂÕÓÂÚË-
ÄÂÇÏÂâ ÐÂ ËÔÒÂÓÇÐËÇ ÑÆÐÑÅÑ ÂÕÑÏÂ Ä ÉËÆÍÑÏ ÔÑÔÕÑâÐËË Ä
ÕÓÑÌÐÑÌ ÕÑÚÍÇ, Tcr ìÍÓËÕËÚÇÔÍÂâ ÕÇÏÒÇÓÂÕÖÓÂ. ©ÐÂÚÇÐËâ
àÐÇÓÅËË ÔÄâÊË ÐÂ ÑÆËÐ ÂÕÑÏ Ä ÕÄÈÓÆÑÏ esol Ë ÉËÆÍÑÏ eliq
ÔÑÔÕÑâÐËâØ ÔÎÇÆÖáÕ ËÊ ÊÂÍÑÐÂ ¬ÎÂÒÇÌÓÑÐÂ ë¬ÎÂÖÊËÖÔÂ

psat�T ��psol exp

�
ÿ esol

T

�
; psat�T ��pliq exp

�
ÿ eliq

T

�
;

ÅÆÇ psat�T � ì ÆÂÄÎÇÐËÇ ÐÂÔÞÜÇÐÐÑÅÑ ÒÂÓÂ ÐÂÆ ÕÄÈÓÆÑÌ
ËÎË ÉËÆÍÑÌ ÒÑÄÇÓØÐÑÔÕßá ËÐÇÓÕÐÑÅÑ ÅÂÊÂ.

¯Â ÑÔÐÑÄÇ àÕËØ ÆÂÐÐÞØ ÏÑÉÐÑ ÔÑÔÕÂÄËÕß ÒÓÇÆÔÕÂÄÎÇ-
ÐËÇ Ñ ØÂÓÂÍÕÇÓÇ ÄÊÂËÏÑÆÇÌÔÕÄËâ Ä ÍÑÐÆÇÐÔËÓÑÄÂÐÐÞØ
ËÐÇÓÕÐÞØ ÅÂÊÂØ Ë ØÂÓÂÍÕÇÓÇ ×ÂÊÑÄÑÅÑ ÒÇÓÇØÑÆÂ. °ÕÏÇ-
ÕËÏ, ÚÕÑ ÐÂÎËÚËÇ ÆÄÖØ ÂÅÓÇÅÂÕÐÞØ ÔÑÔÕÑâÐËÌ ÍÑÐÆÇÐÔË-
ÓÑÄÂÐÐÞØ ËÐÇÓÕÐÞØ ÅÂÊÑÄ, ÉËÆÍÑÅÑ Ë ÕÄÈÓÆÑÅÑ, ÔÎÇÆÖÇÕ
ËÊ ÐÂÛÇÅÑ ÑÒÞÕÂ, Â ÐÇ ËÊ ÑÃÜËØ ÔÑÑÃÓÂÉÇÐËÌ. °ÔÐÑÄÞ-
ÄÂâÔß ÐÂ ÒÑÆÑÃËË ÒÂÓÂÏÇÕÓÑÄ ÓÂÊÎËÚÐÞØ ÍÑÐÆÇÐÔËÓÑÄÂÐ-
ÐÞØ ËÐÇÓÕÐÞØ ÅÂÊÑÄ, ÏÑÉÐÑ ÖÄËÆÇÕß, ÚÕÑ àÕË ÂÕÑÏÐÞÇ
ÔËÔÕÇÏÞ ÖÆÑÄÎÇÕÄÑÓËÕÇÎßÐÑ ÑÒËÔÞÄÂáÕÔâ ÍÑÓÑÕÍÑÆÇÌ-
ÔÕÄÖáÜËÏ ÄÊÂËÏÑÆÇÌÔÕÄËÇÏ ÏÇÉÆÖ ÂÕÑÏÂÏË, ÍÑÅÆÂ
ÄÊÂËÏÑÆÇÌÔÕÄÖáÕ ÕÑÎßÍÑ ÃÎËÉÂÌÛËÇ ÔÑÔÇÆË. ´ÑÅÆÂ ÆÎâ
ÍÓËÔÕÂÎÎËÚÇÔÍËØ ÓÇÛÈÕÑÍ Ô ÒÎÑÕÐÑÌ ÖÒÂÍÑÄÍÑÌ (¤¸¬ Ë
ÅÇÍÔÂÅÑÐÂÎßÐÑÌ) Ô ÚËÔÎÑÏ ÃÎËÉÂÌÛËØ ÔÑÔÇÆÇÌ 12 àÐÇÓÅËâ
ÓÂÊÓÞÄÂ ÔÄâÊË, ÒÓËØÑÆâÜÂâÔâ ÐÂ ÑÆËÐ ÂÕÑÏ, ÓÂÄÐÂ,
ÔÑÑÕÄÇÕÔÕÄÇÐÐÑ, 6D, ÚÕÑ ÒÓÂÍÕËÚÇÔÍË ÔÑÄÒÂÆÂÇÕ ÔÑ ÊÐÂÚÇ-
ÐËâÏË ÄÇÎËÚËÐ esub Ë esol, ØÂÓÂÍÕÇÓËÊÖáÜËØ ÖÆÇÎßÐÖá
àÐÇÓÅËá ÔÄâÊË ÂÕÑÏÑÄ ÆÎâ ÕÄÈÓÆÑÅÑ ÔÑÔÕÑâÐËâ ÔËÔÕÇÏÞ.
¬ÓÑÏÇ ÕÑÅÑ, ÓÂÔÔÕÑâÐËÇ ÏÇÉÆÖ ÃÎËÉÂÌÛËÏË ÔÑÔÇÆâÏË Ä
ÍÓËÔÕÂÎÎËÚÇÔÍÑÌ ÓÇÛÈÕÍÇ ÒÓË ÐÖÎÇÄÑÌ ÕÇÏÒÇÓÂÕÖÓÇ
a � Re, ÚÕÑ ÕÂÍÉÇ ÔÑÑÕÄÇÕÔÕÄÖÇÕ ÆÂÐÐÞÏ ÕÂÃÎ. 1 ÆÎâ

´ÂÃÎËÙÂ 1.±ÓËÄÇÆÈÐÐÞÇ ÒÂÓÂÏÇÕÓÞ ËÐÇÓÕÐÞØ ÅÂÊÑÄ ÄÃÎËÊË ÕÓÑÌÐÑÌ
ÕÑÚÍË [86, 12]

Ne Ar Kr Xe ³ÓÇÆÐÇÇ
ÊÐÂÚÇÐËÇ

a=Re 1,02 1,00 0,99 1,01 1,005� 0,013

r�0�=r0 1,06 1,00 0,99 0,98 1,01� 0,04

Ttr=D 0,581 0,587 0,578 0,570 0,579� 0,007

ptr=p0, 10ÿ3 2,2 1,9 1,7 1,7 1,9� 0,2

DHfus=D 0,955 0,990 0,980 0,977 0,98� 0,02

Ds 1,64 1,69 1,70 1,71 1,68� 0,03

Vsol=R
3
e 0,788 0,768 0,762 0,743 0,76� 0,02

Vliq=R
3
e 0,912 0,881 0,883 0,856 0,88� 0,02

DV=R 3
e 0,124 0,113 0,121 0,113 0,118� 0,006

ptrDV=DHfus, 10ÿ4 2,8 2,1 2,1 2,0 2,2� 0,4

esub=D 6,1 6,5 6,7 6,7 6,5� 0,3

esol=Tcr 6,2 6,5 6,5 6,5 6,4� 0,2

eliq=Tcr 5,1 5,4 5,3 5,4 5,3� 0,1

eev=Tcr 4,9 5,2 5,3 5,3 5,2� 0,2
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ÕÄÈÓÆÞØ ËÐÇÓÕÐÞØ ÅÂÊÑÄ. °ÕÏÇÕËÏ, ÚÕÑ ÆÎâ ÏÂÍÓÑÔÍÑÒË-
ÚÇÔÍÑÌ ÔËÔÕÇÏÞ ÂÕÑÏÑÄ Ô ÎÇÐÐÂÓÆ-ÆÉÑÐÔÑÄÔÍËÏ ÄÊÂËÏÑ-
ÆÇÌÔÕÄËÇÏ ÔÑÑÕÄÇÕÔÕÄÖáÜÂâ ÄÇÎËÚËÐÂ ÓÂÄÐÂ 8;61D (ÔÏ.,
ÐÂÒÓËÏÇÓ, [44, 89]), Â ÓÂÔÔÕÑâÐËÇ a � 0;97Re, ÚÕÑ ÑÕÎË-
ÚÂÇÕÔâ ÑÕ ÊÐÂÚÇÐËÌ ÒÂÓÂÏÇÕÓÑÄ ÕÂÃÎ. 1 ÆÎâ ÓÇÂÎßÐÞØ
ËÐÇÓÕÐÞØ ÅÂÊÑÄ. £ÆÑÃÂÄÑÍ ÑÕÏÇÕËÏ, ÚÕÑ Ä ÒÓÇÐÇÃÓÇÉÇ-
ÐËË ÄÎËâÐËÇÏ ÄÊÂËÏÑÆÇÌÔÕÄËâ ÂÕÑÏÑÄ Ä ËØ ÍÑÐÆÇÐÔËÓÑ-
ÄÂÐÐÑÌ ÔËÔÕÇÏÇ ÐÂ ÒÂÓÂÏÇÕÓÞ ËÐÆËÄËÆÖÂÎßÐÞØ ÂÕÑÏÑÄ
ÊÐÂÚÇÐËâ ÒÂÓÂÏÇÕÓÑÄ esub Ë esol ÆÑÎÉÐÞ ÔÑÄÒÂÆÂÕß, ÍÂÍ Ë
ÊÐÂÚÇÐËâ ÒÂÓÂÏÇÕÓÑÄ eev Ë eliq. ¥ÇÌÔÕÄËÕÇÎßÐÑ, Ä ÓÇÊÖÎß-
ÕÂÕÇ ÖÔÓÇÆÐÇÐËâ ÒÑ ÓÂÊÐÞÏ ËÐÇÓÕÐÞÏ ÅÂÊÂÏ ÑÕÐÑÛÇÐËâ
àÕËØ ÒÂÓÂÏÇÕÓÑÄ ÔÑÔÕÂÄÎâáÕ: esub=esol � 1;02� 0;03,
eev=eliq � 0;98� 0;01 [44]. ²ÂÊÐÑÔÕß àÕËØ ÒÂÓÂÏÇÕÓÑÄ ÆÑÎÉ-
ÐÂ ÔÑÄÒÂÆÂÕß Ô ËÊÏÇÐÇÐËÇÏ ÖÆÇÎßÐÑÌ àÐÕÂÎßÒËËDHfus ËÎË
ËÊÏÇÐÇÐËÇÏ ÄÐÖÕÓÇÐÐÇÌ àÐÇÓÅËË DE ÍÑÐÆÇÐÔËÓÑÄÂÐÐÞØ
ËÐÇÓÕÐÞØ ÅÂÊÑÄ ÒÓË ÒÎÂÄÎÇÐËË. ¯ÂÓÖÛÇÐËÇ ÖÍÂÊÂÐÐÞØ
ÓÂÄÇÐÔÕÄ ØÂÓÂÍÕÇÓËÊÖÇÕ ÑÛËÃÍÖ, ÑÒÓÇÆÇÎâáÜÖá ÔÕÇÒÇÐß
ÔÒÓÂÄÇÆÎËÄÑÔÕË ËÔÒÑÎßÊÑÄÂÐÐÞØ ÄÞÛÇ ÒÓÇÆÒÑÎÑÉÇÐËÌ.

´ÇÒÇÓß, ÑÒËÓÂâÔß ÐÂ ÓÇÊÖÎßÕÂÕÞ ËÊÏÇÓÇÐËÌ ÒÂÓÂÏÇÕ-
ÓÑÄ ÍÑÐÆÇÐÔËÓÑÄÂÐÐÞØ ËÐÇÓÕÐÞØ ÅÂÊÑÄ, Ô×ÑÓÏÖÎËÓÖÇÏ,
ÚÕÑ ÒÓÇÆÔÕÂÄÎâÇÕ ÔÑÃÑÌ ÉËÆÍÑÇ ÂÅÓÇÅÂÕÐÑÇ ÔÑÔÕÑâÐËÇ
ÔËÔÕÇÏÞ ÂÕÑÏÑÄ Ô ÍÑÓÑÕÍÑÆÇÌÔÕÄÖáÜËÏ ÄÊÂËÏÑÆÇÌ-
ÔÕÄËÇÏ. £ ÕÄÈÓÆÑÏ ÂÅÓÇÅÂÕÐÑÏ ÔÑÔÕÑâÐËË ÂÕÑÏÞ ÑÃÓÂ-
ÊÖáÕ ÍÓËÔÕÂÎÎËÚÇÔÍÖá ÓÇÛÈÕÍÖ, ÅÆÇ ÍÂÉÆÞÌ ÄÐÖÕÓÇÐÐËÌ
ÂÕÑÏ ËÏÇÇÕ 12 ÃÎËÉÂÌÛËØ ÔÑÔÇÆÇÌ, Õ.Ç. ËÏÇÇÕÔâ 6 ÔÄâÊÇÌ
ÐÂ ÂÕÑÏ. ±ÓË ÒÇÓÇØÑÆÇ Ä ÉËÆÍÑÇ ÂÅÓÇÅÂÕÐÑÇ ÔÑÔÕÑâÐËÇ
ÚËÔÎÑ ÔÄâÊÇÌ ÐÂ ÂÕÑÏ ÖÏÇÐßÛÂÇÕÔâ ÒÓËÏÇÓÐÑ ÐÂ ÇÆËÐËÙÖ,
ÐÑ ÖÄÇÎËÚËÄÂÇÕÔâ ÑÃÝÈÏ ÔËÔÕÇÏÞ, ÚÕÑ ÒÓËÄÑÆËÕ Í ÖÄÇÎË-
ÚÇÐËá ÔÕÂÕËÔÕËÚÇÔÍÑÅÑ ÄÇÔÂ ÂÕÑÏÑÄ Ë, ÔÑÑÕÄÇÕÔÕÄÇÐÐÑ,
àÐÕÓÑÒËË ÔËÔÕÇÏÞ. ¿ÍÔÒÇÓËÏÇÐÕÂÎßÐÞÇ ÆÂÐÐÞÇ ÖÍÂÊÞ-
ÄÂáÕ ÐÂ ÔÕÂÃËÎßÐÑÔÕß ÉËÆÍÑÅÑ ÔÑÔÕÑâÐËâ ÍÂÍ ÍÑÐ×ËÅÖ-
ÓÂÙËÑÐÐÑ ÄÑÊÃÖÉÆÈÐÐÑÅÑ ÔÑÔÕÑâÐËâ, Â ÕÂÍÉÇ ÐÂ ÕÑ, ÚÕÑ
àÕÑ ÔÑÔÕÑâÐËÇ ÕÇÓÏÑÆËÐÂÏËÚÇÔÍË ÄÞÅÑÆÐÑ ÒÓË ÄÞÔÑÍËØ
ÕÇÏÒÇÓÂÕÖÓÂØ.

¬ ÔÑÉÂÎÇÐËá, àÕË ÆÂÐÐÞÇ ÐÇ ÒÑÊÄÑÎâáÕ ÑÒËÔÂÕß
ÏËÍÓÑÔÍÑÒËÚÇÔÍÖá ÒÓËÓÑÆÖ ÉËÆÍÑÅÑ ÔÑÔÕÑâÐËâ, ØÑÕâ ËÊ
ÑÃÜËØ ÔÑÑÃÓÂÉÇÐËÌ ÔÎÇÆÖÇÕ, ÚÕÑ ÉËÆÍÑÇ ÂÅÓÇÅÂÕÐÑÇ ÔÑ-
ÔÕÑâÐËÇ ÏÂÍÓÑÔÍÑÒËÚÇÔÍÑÌ ÔËÔÕÇÏÞ ÏÑÉÐÑ ÓÂÔÔÏÂÕÓË-
ÄÂÕß ÍÂÍ ÓÇÊÖÎßÕÂÕ ÑÃÓÂÊÑÄÂÐËâ ÔÄÑÃÑÆÐÑÅÑ ÒÓÑÔÕÓÂÐ-
ÔÕÄÂ ÄÐÖÕÓË ÒÇÓÄÑÐÂÚÂÎßÐÑÌ ÍÓËÔÕÂÎÎËÚÇÔÍÑÌ ÔÕÓÖÍÕÖÓÞ
ÂÕÑÏÑÄ. ´ÑÅÆÂ, ÄÄÑÆâ Ä ÒÓÑÔÕÓÂÐÔÕÄÑ ÏÇÉÆÖ ÂÕÑÏÂÏË
àÎÇÏÇÐÕÂÓÐÖá ÒÖÔÕÑÕÖ, ÏÑÉÐÑ ÓÂÔÔÏÂÕÓËÄÂÕß ÍÑÐ×ËÅÖ-
ÓÂÙËÑÐÐÑÇ ÄÑÊÃÖÉÆÇÐËÇ àÕÑÌ ÔËÔÕÇÏÞ ÍÂÍ ÓÇÊÖÎßÕÂÕ ÄÄÇ-
ÆÇÐËâ ÄÐÖÕÓß ÑÒÓÇÆÇÎÈÐÐÑÅÑ ÚËÔÎÂ ÒÖÔÕÑÕ [90 ë 93]. ¨ËÆ-
ÍÑÇ ÔÑÔÕÑâÐËÇ ÔËÔÕÇÏÞ ÔÑÑÕÄÇÕÔÕÄÖÇÕ ÏËÐËÏÖÏÖ ÔÄÑ-
ÃÑÆÐÑÌ àÐÇÓÅËË ÔËÔÕÇÏÞ ÍÂÍ ×ÖÐÍÙËË ÑÕ ÚËÔÎÂ ÒÖÔÕÑÕ.
±ÓË ÕÂÍÑÏ ÓÂÔÔÏÑÕÓÇÐËË ÕÇÓÏÑÆËÐÂÏËÍÂ ÒÖÔÕÑÕ ÔÄâÊÂÐÂ
Ô ÑÒÓÇÆÇÎÈÐÐÞÏ ØÂÓÂÍÕÇÓÑÏ ÄÊÂËÏÑÆÇÌÔÕÄËâ ÏÇÉÆÖ
ÐËÏË, ÚÕÑ ÒÑÊÄÑÎâÇÕ ÒÑÎÖÚËÕß ÍÓËÕÇÓËÌ ÔÖÜÇÔÕÄÑÄÂÐËâ
ÉËÆÍÑÅÑ ÂÅÓÇÅÂÕÐÑÅÑ ÔÑÔÕÑâÐËâ ÆÂÐÐÑÌ ÏÂÍÓÑÔÍÑÒËÚÇ-
ÔÍÑÌ ÔËÔÕÇÏÞ [44, 90, 94], Â ÆÎâ ÍÑÐÍÓÇÕÐÑÅÑ ÏÂÍÓÑÔÍÑÒË-
ÚÇÔÍÑÅÑ ËÐÇÓÕÐÑÅÑ ÅÂÊÂ ì ÔÄâÊÂÕß ÇÅÑ ÒÂÓÂÏÇÕÓÞ Ô ÒÂ-
ÓÂÏÇÕÓÂÏË ÒÖÔÕÑÕ.

3.2. ¶ÂÊÑÄÞÌ ÒÇÓÇØÑÆ Ä ÒÓÑÔÕÑÏ ÍÎÂÔÕÇÓÇ
£ÊÂËÏÑÆÇÌÔÕÄËÇ ÏÇÉÆÖ ÂÕÑÏÂÏË Ä ÒÓÑÔÕÞØ ÍÎÂÔÕÇÓÂØ,
ÍÑÕÑÓÞÇ âÄÎâáÕÔâ ÔÄâÊÂÐÐÞÏ ÔÑÔÕÑâÐËÇÏ ÂÕÑÏÑÄ ÑÆÐÑÅÑ
ÔÑÓÕÂ, ÂÐÂÎÑÅËÚÐÑ ÄÊÂËÏÑÆÇÌÔÕÄËá ÏÇÉÆÖ ÂÕÑÏÂÏË Ä
ÏÂÍÓÑÔÍÑÒËÚÇÔÍÑÌ ÔËÔÕÇÏÇ, ÔÑÔÕÑâÜÇÌ ËÊ àÕËØ ÂÕÑÏÑÄ,
ÇÔÎË ÑÔÕÂÄËÕß Ä ÔÕÑÓÑÐÇ ÒÑÄÇÓØÐÑÔÕÐÞÇ à××ÇÍÕÞ. ²ÂÔ-
ÔÏÑÕÓËÏ ÍÎÂÔÕÇÓÞ, ÔÑÆÇÓÉÂÜËÇ ÆÑÔÕÂÕÑÚÐÑÇ ÚËÔÎÑ ÂÕÑ-
ÏÑÄ, ÕÂÍÑÇ, ÚÕÑ ËØ ÒÑÄÇÆÇÐËÇ ÑÒËÔÞÄÂÇÕÔâ Ä ÓÂÏÍÂØ
ÕÇÓÏÑÆËÐÂÏËÚÇÔÍËØ ÍÑÐÙÇÒÙËÌ. £ ÆÂÐÐÑÏ ÍÑÐÕÇÍÔÕÇ ÆÎâ
ÐÂÔ ÒÓÇÆÔÕÂÄÎâáÕ ËÐÕÇÓÇÔ ÍÑÐ×ËÅÖÓÂÙËÑÐÐÑ ÄÑÊÃÖÉÆÈÐ-

ÐÞÇ Ë ÂÅÓÇÅÂÕÐÞÇ ÔÑÔÕÑâÐËâ ÍÎÂÔÕÇÓÑÄ. ¬ÂÍ ÔÎÇÆÖÇÕ ËÊ
×ÑÓÏÖÎÞ (3.2), ÍÑÐ×ËÅÖÓÂÙËÑÐÐÑ ÄÑÊÃÖÉÆÈÐÐÑÇ ÔÑÔÕÑâ-
ÐËÇ ÍÎÂÔÕÇÓÂ âÄÎâÇÕÔâ ÂÅÓÇÅÂÕÐÞÏ ÔÑÔÕÑâÐËÇÏ (ÔÏ.
ÓÂÊÆÇÎ 3.1), Õ.Ç. ÏÑÉÇÕ ÔÕÂÕß ÕÇÓÏÑÆËÐÂÏËÚÇÔÍË ÄÞÅÑÆ-
ÐÞÏ, ÕÑÎßÍÑ ÇÔÎË ÔÒÓÂÄÇÆÎËÄ ÍÓËÕÇÓËÌ ÆÎâ ÒÇÓÇØÑÆÂ Ä
àÕÑ ÔÑÔÕÑâÐËÇ, DS > 0. °ÆÐÂÍÑ ÐÂËÃÑÎÇÇ ÔÕÂÃËÎßÐÞÇ
ÔÕÓÖÍÕÖÓÞ ÏÂÎÞØ ÍÎÂÔÕÇÓÑÄ ÑÕÎËÚÂáÕÔâ ÑÕ ÔÕÓÖÍÕÖÓ
ÏÂÍÓÑÔÍÑÒËÚÇÔÍËØ ÔËÔÕÇÏ. ¬ÎÂÔÔËÚÇÔÍËÏ ÒÓËÏÇÓÑÏ
âÄÎâáÕÔâ ÔÕÓÖÍÕÖÓÞ ËÍÑÔÂàÆÓÑÄ Ô ÏÂÅËÚÇÔÍËÏË ÚËÔÎÂÏË
ÊÂÒÑÎÐÇÐÐÞØ ÑÃÑÎÑÚÇÍ ÍÎÂÔÕÇÓÑÄ ËÐÇÓÕÐÞØ ÅÂÊÑÄ [95],
ÓÂÄÐÞÏË 13, 55, 147,..., Ô ÎÇÐÐÂÓÆ-ÆÉÑÐÔÑÄÔÍËÏ ÄÊÂËÏÑ-
ÆÇÌÔÕÄËÇÏ ÏÇÉÆÖ ÂÕÑÏÂÏË. ¿ÕÑ ÑÊÐÂÚÂÇÕ, ÚÕÑ ÍÑÐ×ËÅÖ-
ÓÂÙËÑÐÐÑ ÄÑÊÃÖÉÆÈÐÐÑÇ ÔÑÔÕÑâÐËÇ ÏÑÉÇÕ ÃÞÕß ÂÅÓÇÅÂÕ-
ÐÞÏ ÔÑÔÕÑâÐËÇÏ, ÇÔÎË ÇÅÑ àÐÕÓÑÒËâ (ËÎË ÔÕÂÕËÔÕËÚÇÔÍËÌ
ÄÇÔ) ÄÞÛÇ, ÚÇÏ Ö ÑÔÐÑÄÐÑÅÑ ÔÑÔÕÑâÐËâ. ±ÑàÕÑÏÖ ÆÎâ
ÆÇÏÑÐÔÕÓÂÙËË ÍÑÐ×ËÅÖÓÂÙËÑÐÐÑ ÄÑÊÃÖÉÆÈÐÐÑÅÑ ÔÑÔÕÑâ-
ÐËâ ÍÂÍ ÂÅÓÇÅÂÕÐÑÅÑ ÔÑÔÕÑâÐËâ ÖÆÑÃÐÑ ÄÞÃÓÂÕß ÍÎÂÔÕÇÓ Ô
ÊÂÒÑÎÐÇÐÐÑÌ ÂÕÑÏÐÑÌ ÑÃÑÎÑÚÍÑÌ. ±ÓÇÆÔÕÂÄÎÇÐÐÞÌ ÐÂ
ÓËÔ. 1 ÍÎÂÔÕÇÓ, ÔÑÔÕÑâÜËÌ ËÊ 13 ÂÕÑÏÑÄ Ô ÒÂÓÐÞÏ
ÄÊÂËÏÑÆÇÌÔÕÄËÇÏ ÏÇÉÆÖ ÐËÏË, ÅÆÇ ÄÊÂËÏÑÆÇÌÔÕÄËÇ
ÏÇÉÆÖ ÃÎËÉÂÌÛËÏË ÔÑÔÇÆâÏË ÆÑÏËÐËÓÖÇÕ, ÖÆÑÄÎÇÕÄÑ-
ÓâÇÕ àÕÑÏÖ ÖÔÎÑÄËá. £ ÑÔÐÑÄÐÑÏ, ËÎË ÕÄÈÓÆÑÏ, ÂÅÓÇÅÂÕ-
ÐÑÏ ÔÑÔÕÑâÐËË ÕÂÍÑÌ ÍÎÂÔÕÇÓ ËÏÇÇÕ ÔÕÓÖÍÕÖÓÖ ËÍÑÔÂàÆÓÂ
Ô ÔËÏÏÇÕÓËÇÌ ÒâÕÑÅÑ ÒÑÓâÆÍÂ [95].

¬ÑÐ×ËÅÖÓÂÙËÑÐÐÑÇ ÄÑÊÃÖÉÆÇÐËÇ ÍÎÂÔÕÇÓÂ ÔÑÑÕÄÇÕÔÕ-
ÄÖÇÕ ÒÇÓÇÐÑÔÖ ÂÕÑÏÂ ËÊ ÒÑÄÇÓØÐÑÔÕÐÑÅÑ ÔÎÑâ ÐÂ ÒÑÄÇÓØ-
ÐÑÔÕß ÍÎÂÔÕÇÓÂ, Ë, ÒÑÔÍÑÎßÍÖ Ä ÔÎÖÚÂÇ ÍÑÓÑÕÍÑÆÇÌÔÕÄÖá-
ÜÇÅÑ ÄÊÂËÏÑÆÇÌÔÕÄËâ ÒÓË ÕÂÍÑÏ ÒÇÓÇØÑÆÇ ÕÇÓâáÕÔâ ÕÓË
ÔÄâÊË, ËÊÏÇÐÇÐËÇ àÐÇÓÅËË ÍÎÂÔÕÇÓÂ ÓÂÄÐÑ 3D, ÅÆÇ D ì
ÅÎÖÃËÐÂ âÏÞ ÆÎâ ÒÂÓÐÑÅÑ ÄÊÂËÏÑÆÇÌÔÕÄËâ ÂÕÑÏÑÄ ËÎË
àÐÇÓÅËâ ÓÂÊÓÞÄÂ ÑÆÐÑÌ ÔÄâÊË. ±ÓË ÐÂÎËÚËË ÆÂÎßÐÑÆÇÌ-
ÔÕÄÖáÜÇÅÑ ÄÊÂËÏÑÆÇÌÔÕÄËâ ÏÇÉÆÖ ÂÕÑÏÂÏË Ä ÍÎÂÔÕÇÓÇ
àÐÇÓÅËâ ÄÑÊÃÖÉÆÇÐËâ ÏÇÐßÛÇ. ¯Â ÓËÔÖÐÍÇ 8 ÒÓËÄÇÆÇÐÞ
àÐÇÓÅËË ÄÑÊÃÖÉÆÈÐÐÞØ ÔÑÔÕÑâÐËÌ Ë ÃÂÓßÇÓÑÄ ÒÓË ÒÇÓÇ-
ÄÑÆÇ ÑÆÐÑÅÑ ÂÕÑÏÂ ËÊ ÒÑÄÇÓØÐÑÔÕÐÑÅÑ ÔÎÑâ ÐÂ ÒÑÄÇÓØ-
ÐÑÔÕß ÍÎÂÔÕÇÓÂ Ä ÔÎÖÚÂÇ ÎÇÐÐÂÓÆ-ÆÉÑÐÔÑÄÔÍÑÅÑ ÄÊÂËÏÑ-
ÆÇÌÔÕÄËâ ÏÇÉÆÖ ÂÕÑÏÂÏË. £ àÕÑÏ ÔÎÖÚÂÇ àÐÇÓÅËâ ÄÑÊÃÖÉ-
ÆÇÐËâ ÊÂÄËÔËÕ ÑÕ ÑÕÐÑÔËÕÇÎßÐÑÅÑ ÓÂÔÒÑÎÑÉÇÐËâ ÂÕÑÏÂ ÐÂ
ÒÑÄÇÓØÐÑÔÕË ÍÎÂÔÕÇÓÂ Ë ÑÃÓÂÊÑÄÂÄÛÇÌÔâ ÄÂÍÂÐÔËË Ä ÒÑ-
ÄÇÓØÐÑÔÕÐÑÏ ÔÎÑÇ ÍÎÂÔÕÇÓÂ. ¬ÑÐÇÚÐÑ, Ä ÓÇÊÖÎßÕÂÕÇ ÄÊÂË-
ÏÑÆÇÌÔÕÄËâ ÂÕÑÏÑÄ ÑÃÓÂÊÑÄÂÄÛÂâÔâ ÄÂÍÂÐÔËâ ÐÇÔÍÑÎßÍÑ
"ÊÂÒÎÞÄÂÇÕ", ÐÑ ÒÑÔÍÑÎßÍÖ ÄÊÂËÏÑÆÇÌÔÕÄËÇ ÏÇÉÆÖ ÃÎË-
ÉÂÌÛËÏË ÔÑÔÇÆâÏË ÆÑÏËÐËÓÖÇÕ, Ä àÕÑÏ ÏÇÔÕÇ ÔÑØÓÂÐâ-
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²ËÔ. 8. £ÞÓÂÉÇÐÐÞÇ Ä ÇÆËÐËÙÂØ àÐÇÓÅËË ÓÂÊÓÞÄÂ ÑÆÐÑÌ ÔÄâÊË D

àÐÇÓÅËË ÄÑÊÃÖÉÆÇÐËâ ÐËÉÐËØ ÍÑÐ×ËÅÖÓÂÙËÑÐÐÞØ ÔÑÔÕÑâÐËÌ ÆÎâ
ÍÎÂÔÕÇÓÂ, ÔÑÆÇÓÉÂÜÇÅÑ 13 ÂÕÑÏÑÄ, Ô ÎÇÐÐÂÓÆ-ÆÉÑÐÔÑÄÔÍËÏ ÄÊÂËÏÑ-
ÆÇÌÔÕÄËÇÏ ÏÇÉÆÖ ÐËÏË, Ë àÐÇÓÅËË ÃÂÓßÇÓÑÄ, ÓÂÊÆÇÎâáÜËØ àÕË
ÔÑÔÕÑâÐËâ [96].
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ÇÕÔâ ÆÞÓÍÂ. ¬ÂÍ ÄËÆÐÑ, àÐÇÓÅËË ÍÑÐ×ËÅÖÓÂÙËÑÐÐÑÅÑ
ÄÑÊÃÖÉÆÇÐËâ ÍÎÂÔÕÇÓÂ ÒÑ ÑÕÐÑÛÇÐËá Í àÐÇÓÅËË ÓÂÊÓÞÄÂ
ÑÆÐÑÌ ÔÄâÊË ÃÎËÊÍË ÒÑ ÄÇÎËÚËÐÇ ÆÎâ ÍÑÓÑÕÍÑÆÇÌÔÕÄÖá-
ÜÇÅÑ Ë ÎÇÐÐÂÓÆ-ÆÉÑÐÔÑÄÔÍÑÅÑ ÄÊÂËÏÑÆÇÌÔÕÄËÌ. ±ÓË ÒÑ-
ÄÞÛÇÐËË ÕÇÏÒÇÓÂÕÖÓÞ ÍÎÂÔÕÇÓÂ ÆÄËÉÇÐËÇ ÂÕÑÏÂ ÒÑ ÇÅÑ
ÒÑÄÇÓØÐÑÔÕË ÑÃÎÇÅÚÂÇÕÔâ, Ë ÕÓË ÍÑÐ×ËÅÖÓÂÙËÑÐÐÑ ÄÑÊ-
ÃÖÉÆÈÐÐÞØ ÔÑÔÕÑâÐËâ, ÒÑÍÂÊÂÐÐÞØ ÐÂ ÓËÔ. 8, ÑÃÝÇÆË-
ÐâáÕÔâ Ä ÉËÆÍÑÇ ÂÅÓÇÅÂÕÐÑÇ ÔÑÔÕÑâÐËÇ ÍÎÂÔÕÇÓÂ.

°ÒÓÇÆÇÎËÏ ÔÕÂÕËÔÕËÚÇÔÍËÌ ÄÇÔ ÍÑÐ×ËÅÖÓÂÙËÑÐÐÑ ÄÑÊ-
ÃÖÉÆÈÐÐÑÅÑ ÔÑÔÕÑâÐËâ (g) ÓÂÔÔÏÂÕÓËÄÂÇÏÑÅÑ ÍÎÂÔÕÇÓÂ
ÒÓË ÐÖÎÇÄÑÌ ÕÇÏÒÇÓÂÕÖÓÇ (ÔÏ. ÓËÔ. 1). ³ÕÂÕËÔÕËÚÇÔÍËÌ
ÄÇÔ ÒÓÇÆÔÕÂÄÎâÇÕ ÔÑÃÑÌ ÒÓÑËÊÄÇÆÇÐËÇ ÚËÔÎÂ ÒÑÄÇÓØÐÑÔÕ-
ÐÞØ ÂÕÑÏÑÄ (12) ÐÂ ÚËÔÎÑ ÒÑÊËÙËÌ ÐÂ ÒÑÄÇÓØÐÑÔÕË ÍÎÂÔ-
ÕÇÓÂ, ÍÑÕÑÓÞÇ ÐÇ ÅÓÂÐËÚÂÕ Ô ÑÃÓÂÊÖáÜÇÌÔâ ÄÂÍÂÐÔËÇÌ
(15), Õ.Ç. g � 180 ËÎË DS � ln g � 5;2. °ÕÔáÆÂ, ÔÑÅÎÂÔÐÑ
×ÑÓÏÖÎÇ (3.2) ÆÎâ ÕÇÏÒÇÓÂÕÖÓÞ ÒÎÂÄÎÇÐËâ ÍÎÂÔÕÇÓÂ Ô ÍÑ-
ÓÑÕÍÑÆÇÌÔÕÄÖáÜËÏ ÄÊÂËÏÑÆÇÌÔÕÄËÇÏ ÂÕÑÏÑÄ (DE�3D),
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±ÓËÐÙËÒËÂÎßÐÞÏ ÔÄÑÌÔÕÄÑÏ ÍÎÂÔÕÇÓÂ ÍÂÍ ÔËÔÕÇÏÞ
ÍÑÐÇÚÐÑÅÑ ÚËÔÎÂ ÔÄâÊÂÐÐÞØ ÂÕÑÏÑÄ âÄÎâÇÕÔâ ÆËÐÂÏËÚÇ-
ÔÍÑÇ ÔÑÔÖÜÇÔÕÄÑÄÂÐËÇ ÕÄÈÓÆÑÅÑ Ë ÉËÆÍÑÅÑ ÂÅÓÇÅÂÕÐÞØ
ÔÑÔÕÑâÐËÌ [47, 97 ë 101], ÍÑÕÑÓÑÇ ÑÊÐÂÚÂÇÕ, ÚÕÑ ÒÓË
ÐÇÍÑÕÑÓÞØ ÕÇÏÒÇÓÂÕÖÓÂØ ÆÎâ ËÊÑÕÇÓÏËÚÇÔÍÑÅÑ ÍÎÂÔÕÇÓÂ
ËÎË àÐÇÓÅËâØ ÄÑÊÃÖÉÆÇÐËâ ÆÎâ ËÊÑÎËÓÑÄÂÐÐÑÅÑ ÍÎÂÔÕÇÓÂ
ÑÒÓÇÆÇÎÈÐÐÖá ÆÑÎá ÄÓÇÏÇÐË ÍÎÂÔÕÇÓ ÒÓÑÄÑÆËÕ Ä ÕÄÈÓ-
ÆÑÏ ÂÅÓÇÅÂÕÐÑÏ ÔÑÔÕÑâÐËË, Â ÑÔÕÂÎßÐÑÇ ÄÓÇÏâ ì Ä
ÉËÆÍÑÏ. ¯ËÉÇ ÏÞ ÔÑÔÓÇÆÑÕÑÚËÏ ÄÐËÏÂÐËÇ ÐÂ ÍÑÐ×ËÅÖ-
ÓÂÙËÑÐÐÞØ ÔÑÔÕÑâÐËâØ ÍÎÂÔÕÇÓÂ. ¯ÂÛÂ ÊÂÆÂÚÂ ì ÄÞâÔ-
ÐËÕß ÄÎËâÐËÇ ÕÇÒÎÑÄÑÅÑ ÆÄËÉÇÐËâ ÂÕÑÏÑÄ Ä ÍÎÂÔÕÇÓÇ ÐÂ
ÒÂÓÂÏÇÕÓÞ ×ÂÊÑÄÑÅÑ ÒÇÓÇØÑÆÂ. £ÑÔÒÑÎßÊÖÇÏÔâ ÓÇÊÖÎßÕÂ-
ÕÂÏË ÏÑÆÇÎËÓÑÄÂÐËâ ÎÇÐÐÂÓÆ-ÆÉÑÐÔÑÄÔÍÑÅÑ ÍÎÂÔÕÇÓÂ,
ÔÑÔÕÑâÜÇÅÑ ËÊ 13 ÂÕÑÏÑÄ, ÆÎâ ÔÎÖÚÂÇÄ, ÍÑÅÆÂ ÑÐ ËÊÑÎËÓÑ-
ÄÂÐ [98] ËÎË ÐÂØÑÆËÕÔâ Ä ÕÇÓÏÑÔÕÂÕÇ [102]. ¿ÕÂ ÏÑÆÇÎß
ÒÑÊÄÑÎâÇÕ ÑÒÓÇÆÇÎËÕß ÒÑÎÐÖá àÐÇÓÅËá ÂÕÑÏÑÄ ÍÎÂÔÕÇÓÂ
E ÒÓË ÊÂÆÂÐÐÑÌ ÕÇÏÒÇÓÂÕÖÓÇ ÍÎÂÔÕÇÓÂ T ÆÎâ ÆÂÐÐÑÅÑ
ÂÅÓÇÅÂÕÐÑÅÑ ÔÑÔÕÑâÐËâ. ªÔÍÎáÚÂâ ÆÄËÉÇÐËÇ ÍÎÂÔÕÇÓÂ,
ÔÑÔÕÑâÜÇÅÑ ËÊ 13 ÂÕÑÏÑÄ, ÍÂÍ ÙÇÎÑÅÑ, ËÏÇÇÏ 33 ÍÑÎÇÃÂ-
ÕÇÎßÐÞÇ ÔÕÇÒÇÐË ÔÄÑÃÑÆÞ ÆÎâ ÂÕÑÏÑÄ ÍÎÂÔÕÇÓÂ, ÕÂÍ ÚÕÑ
ÔÓÇÆÐÇÇ ÊÐÂÚÇÐËÇ ÒÑÎÐÑÌ ÍËÐÇÕËÚÇÔÍÑÌ àÐÇÓÅËË ÂÕÑÏÑÄ
K � 33T=2. £ÄÑÆâ ÒÑÎÐÖá àÐÇÓÅËá ÄÊÂËÏÑÆÇÌÔÕÄËâ ÂÕÑ-
ÏÑÄ ÍÎÂÔÕÇÓÂ U, ËÏÇÇÏ

E � U� K : �3:4�

£ÎËâÐËÇ ÕÇÒÎÑÄÑÅÑ ÆÄËÉÇÐËâ ÂÕÑÏÑÄ ÍÎÂÔÕÇÓÂ ÐÂ ÒÂÓÂ-
ÏÇÕÓÞ ×ÂÊÑÄÑÅÑ ÒÇÓÇØÑÆÂ ÏÑÉÐÑ ÖÚÇÔÕß ÄÄÇÆÇÐËÇÏ
ÒÂÓÂÏÇÕÓÂ ÂÐÅÂÓÏÑÐËÊÏÂ Z [44, 103, 104] ÆÎâ ÆÄËÉÇÐËâ
ÂÕÑÏÑÄ ÍÎÂÔÕÇÓÂ Ä ÍÂÉÆÑÏ ÂÅÓÇÅÂÕÐÑÏ ÔÑÔÕÑâÐËË Ä
ÔÑÑÕÄÇÕÔÕÄËË Ô ×ÑÓÏÖÎÂÏË

Zsol �
Ksol

Ksol �Usol
; Zliq �

Kliq

Kliq �Uliq
; �3:5�

ÅÆÇ ÐËÉÐËÌ ËÐÆÇÍÔ ÖÍÂÊÞÄÂÇÕ, Í ÍÂÍÑÏÖ ÂÅÓÇÅÂÕÐÑÏÖ ÔÑ-
ÔÕÑâÐËá ÑÕÐÑÔËÕÔâ ÆÂÐÐÂâ ÄÇÎËÚËÐÂ.

¦ÔÎË ÆÄËÉÇÐËÇ ÂÕÑÏÑÄ ÒÓÇÆÔÕÂÄÎâÇÕÔâ ÍÂÍ ÔÑÄÑÍÖÒ-
ÐÑÔÕß ÅÂÓÏÑÐËÚÇÔÍËØ ÑÔÙËÎÎâÕÑÓÑÄ, ÕÑ Z � 1=2. ±ÂÓÂ-
ÏÇÕÓÞ ÂÐÅÂÓÏÑÐËÊÏÂ ÎÇÐÐÂÓÆ-ÆÉÑÐÔÑÄÔÍÑÅÑ ÍÎÂÔÕÇÓÂ,
ÔÑÔÕÑâÜÇÅÑ ËÊ 13 ÂÕÑÏÑÄ, ÒÑÎÖÚÇÐÐÞÇ ÐÂ ÑÔÐÑÄÇ ÆÂÐÐÞØ
ÒÑ ÏÑÆÇÎËÓÑÄÂÐËá ËÊÑÎËÓÑÄÂÐÐÑÅÑ [98] Ë ËÊÑÕÇÓÏËÚÇ-
ÔÍÑÅÑ [102] ÍÎÂÔÕÇÓÑÄ ÏÇÕÑÆÑÏ ®¥, ÒÓÇÆÔÕÂÄÎÇÐÞ ÐÂ
ÓËÔ. 9 ÒÓË ÓÂÊÐÞØ ÕÇÏÒÇÓÂÕÖÓÂØ. ¬ÂÍ ÄËÆÐÑ, ÆÎâ ÉËÆÍÑÅÑ

ÂÅÓÇÅÂÕÐÑÅÑ ÔÑÔÕÑâÐËâ, ÍÑÕÑÓÑÇ ØÂÓÂÍÕÇÓËÊÖÇÕÔâ ÃÑÎÇÇ
ÓÞØÎÞÏ ÓÂÔÒÓÇÆÇÎÇÐËÇÏ ÂÕÑÏÑÄ, ÍÑà××ËÙËÇÐÕ ÂÐÅÂÓÏÑ-
ÐËÊÏÂ ÐËÉÇ, ÚÇÏ ÆÎâ ÕÄÈÓÆÑÅÑ ÔÑÔÕÑâÐËâ. ±ÑàÕÑÏÖ, ØÑÕâ
ÍÑÐ×ËÅÖÓÂÙËÑÐÐÂâ Ë ÍÑÎÇÃÂÕÇÎßÐÞÇ ÔÕÇÒÇÐË ÔÄÑÃÑÆÞ
ÍÎÂÔÕÇÓÂ ÓÂÊÆÇÎâáÕÔâ [10], ÕÂÍÑÌ ØÂÓÂÍÕÇÓ ÆÄËÉÇÐËâ
ÂÕÑÏÑÄ Ä ÍÎÂÔÕÇÓÇ ÆÎâ ÕÄÈÓÆÑÅÑ Ë ÉËÆÍÑÅÑ ÔÑÔÕÑâÐËâ
ÍÎÂÔÕÇÓÂ ÒÓËÄÑÆËÕ Í ÕÇÏÒÇÓÂÕÖÓÐÑÌ ÊÂÄËÔËÏÑÔÕË ÒÂÓÂ-
ÏÇÕÓÑÄ ×ÂÊÑÄÑÅÑ ÒÇÓÇØÑÆÂ. £ ÚÂÔÕÐÑÔÕË, ÕÇÏÒÇÓÂÕÖÓÐÂâ
ÊÂÄËÔËÏÑÔÕß àÐÕÓÑÒËË ÍÑÐ×ËÅÖÓÂÙËÑÐÐÑÅÑ ÄÑÊÃÖÉÆÇÐËâ
ËÊÑÕÇÓÏËÚÇÔÍÑÅÑ ÎÇÐÐÂÓÆ-ÆÉÑÐÔÑÄÔÍÑÅÑ ÍÎÂÔÕÇÓÂ, ÔÑ-
ÆÇÓÉÂÜÇÅÑ 13 ÂÕÑÏÑÄ, ÒÓËÄÇÆÇÐÂ ÐÂ ÓËÔ. 10 Ë ÒÑÎÖÚÇÐÂ
ËÊ ÆÂÐÐÞØ ÏÑÆÇÎËÓÑÄÂÐËâ ÍÎÂÔÕÇÓÂ ÏÇÕÑÆÑÏ ®¥ [98,
102]. ¬ÂÍ ÄËÆÐÑ, ÔÍÂÚÑÍ àÐÕÓÑÒËË ÒÓË ×ÂÊÑÄÑÏ ÒÇÓÇØÑÆÇ
ÆÎâ ÓÂÔÔÏÂÕÓËÄÂÇÏÑÅÑ ÍÎÂÔÕÇÓÂ ÏÑÐÑÕÑÐÐÑ ÖÄÇÎËÚË-
ÄÂÇÕÔâ Ô ÓÑÔÕÑÏ ÕÇÏÒÇÓÂÕÖÓÞ. ³ÑÑÕÄÇÕÔÕÄÇÐÐÑ ËÔÒÑÎßÊÑ-
ÄÂÐËÇ ÒÂÓÂÏÇÕÓÑÄ ×ÑÓÏÖÎÞ (3.2) ÒÓË ÕÇÏÒÇÓÂÕÖÓÇ ÒÎÂÄ-
ÎÇÐËâ ÆÂÈÕ ÆÎâ ÕÇÏÒÇÓÂÕÖÓÞ ÒÎÂÄÎÇÐËâ [44]:
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²ËÔ. 9. ±ÂÓÂÏÇÕÓ ÂÐÅÂÓÏÑÐËÊÏÂ ÆÎâ ÎÇÐÐÂÓÆ-ÆÉÑÐÔÑÄÔÍÑÅÑ ÍÎÂÔÕÇ-
ÓÂ, ÔÑÔÕÑâÜÇÅÑ ËÊ 13 ÂÕÑÏÑÄ [105].
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²ËÔ. 10. ³ÍÂÚÑÍ àÐÕÓÑÒËË ÆÎâ ×ÂÊÑÄÑÅÑ ÒÇÓÇØÑÆÂ ËÊÑÕÇÓÏËÚÇÔÍÑÅÑ
ÍÎÂÔÕÇÓÂ, ÔÑÆÇÓÉÂÜÇÅÑ 13 ÂÕÑÏÑÄ [106], ÐÂ ÑÔÐÑÄÇ ÆÂÐÐÞØ ÒÑ ÏÑÆÇ-
ÎËÓÑÄÂÐËá ËÊÑÎËÓÑÄÂÐÐÑÅÑ [98] Ë ËÊÑÕÇÓÏËÚÇÔÍÑÅÑ [102] ÍÎÂÔÕÇÓÂ
ÏÇÕÑÆÑÏ ®¥.
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¿ÕÑ ÑÕÐÑÔËÕÔâ Í ËÊÑÎËÓÑÄÂÐÐÑÏÖ ËÎË ËÊÑÕÇÓÏËÚÇÔÍÑÏÖ
ÍÎÂÔÕÇÓÖ, Â ÕÂÍÉÇ ÔÎÇÆÖÇÕ ËÊ ÒÓâÏÑÅÑ ÔÓÂÄÐÇÐËâ ÊÂÔÇÎÈÐ-
ÐÑÔÕÇÌ ÕÄÈÓÆÑÅÑ Ë ÉËÆÍÑÅÑ ÂÅÓÇÅÂÕÐÞØ ÔÑÔÕÑâÐËÌ ÍÎÂ-
ÔÕÇÓÂ ÒÓË ÏÑÆÇÎËÓÑÄÂÐËË ÏÇÕÑÆÑÏ ®¥. ³ÓÂÄÐÇÐËÇ
×ÑÓÏÖÎ (3.3) Ë (3.6) ÒÑÍÂÊÞÄÂÇÕ, ÚÕÑ ËÔÒÑÎßÊÑÄÂÐËÇ
ÒÂÓÂÏÇÕÓÑÄ ÍÎÂÔÕÇÓÂ ÒÓË ÐÖÎÇÄÑÌ ÕÇÏÒÇÓÂÕÖÓÇ Ä ×ÑÓ-
ÏÖÎÇ (3.3) ÒÓËÄÑÆËÕ Í ÊÂÄÞÛÇÐËá ÕÇÏÒÇÓÂÕÖÓÞ ÒÎÂÄÎÇ-
ÐËâ ÍÎÂÔÕÇÓÂ ÒÓËÏÇÓÐÑ Ä ÆÄÂ ÓÂÊÂ. ±ÓË àÕÑÏ ÑÕÏÇÕËÏ,
ÚÕÑ ÒÓÇÐÇÃÓÇÉÇÐËÇ ÂÐÅÂÓÏÑÐËÊÏÑÏ ÍÑÎÇÃÂÐËÌ ÄÐÖÕÓË
ÍÎÂÔÕÇÓÂ, ÍÑÅÆÂ ÆÄËÉÇÐËÇ ÍÂÉÆÑÅÑ ÂÕÑÏÂ ÒÓÇÆÔÕÂÄ-
ÎâÇÕÔâ ÍÂÍ ÍÑÏÃËÐÂÙËâ ÅÂÓÏÑÐËÚÇÔÍËØ ÑÔÙËÎÎâÕÑÓÑÄ
ÆÎâ ÍÑÎÇÃÂÐËÌ ÍÎÂÔÕÇÓÂ, ÔÑÑÕÄÇÕÔÕÄÖÇÕ ÒÓÑÔÕÑÏÖ
ÄÂÓËÂÐÕÖ ÕÇÑÓËË ×ÂÊÑÄÞØ ÒÇÓÇØÑÆÑÄ Ä ÍÎÂÔÕÇÓÂØ [107],
ÍÑÕÑÓÂâ ÐÇ ÖÚËÕÞÄÂÇÕ ÄÎËâÐËâ ÕÇÒÎÑÄÑÅÑ ÆÄËÉÇÐËâ
ÂÕÑÏÑÄ ÐÂ ×ÂÊÑÄÞÌ ÒÇÓÇØÑÆ.

ªÊ ÂÐÂÎËÊÂ ÍÎÂÔÕÇÓÂ, ÔÑÆÇÓÉÂÜÇÅÑ 13 ÂÕÑÏÑÄ, Ô
ÒÓÇËÏÖÜÇÔÕÄÇÐÐÞÏ ÄÊÂËÏÑÆÇÌÔÕÄËÇÏ ÏÇÉÆÖ ÃÎËÉÂÌ-
ÛËÏË ÔÑÔÇÆâÏË, ÏÑÉÐÑ ÔÆÇÎÂÕß ÑÃÜËÇ ÄÞÄÑÆÞ Ñ ØÂÓÂÍ-
ÕÇÓÇ ÍÑÐ×ËÅÖÓÂÙËÑÐÐÞØ Ë ×ÂÊÑÄÞØ ÒÇÓÇØÑÆÑÄ Ä ÍÎÂÔÕÇ-
ÓÂØ. ±±¿ àÕÑÅÑ ÍÎÂÔÕÇÓÂ ØÂÓÂÍÕÇÓËÊÖÇÕÔâ ÃÑÎßÛËÏ
ÚËÔÎÑÏ ÎÑÍÂÎßÐÞØ ÏËÐËÏÖÏÑÄ, ÒÓÇÄÞÛÂáÜËÏ ÕÞÔâÚÖ
[2, 3, 8, 9]. ¹ËÔÎÑ ÎÑÍÂÎßÐÞØ ÏËÐËÏÖÏÑÄ ±±¿ ÓÇÊÍÑ
ÖÄÇÎËÚËÄÂÇÕÔâ Ô ÓÑÔÕÑÏ ÍÎÂÔÕÇÓÂ [9], Ë àÄÑÎáÙËâ ÍÎÂ-
ÔÕÇÓÂ ÔÑÒÓÑÄÑÉÆÂÇÕÔâ ÒÇÓÇØÑÆÑÏ ÏÇÉÆÖ ÎÑÍÂÎßÐÞÏË
ÏËÐËÏÖÏÂÏË ±±¿ [9, 108], ÒÓËÚÈÏ ÕÇÒÎÑÄÑÇ ÆÄËÉÇÐËÇ
ÂÕÑÏÑÄ Ä ÍÎÂÔÕÇÓÇ ÄÎËâÇÕ ÐÂ ÒÂÓÂÏÇÕÓÞ àÕËØ ÒÇÓÇØÑÆÑÄ.
±ÑÆÑÃÐÂâ ÔËÕÖÂÙËâ ËÏÇÇÕ ÏÇÔÕÑ Ë ÆÎâ ÍÎÂÔÕÇÓÑÄ ÆÓÖÅËØ
ÓÂÊÏÇÓÑÄ. £ ÚÂÔÕÐÑÔÕË, ÎÇÐÐÂÓÆ-ÆÉÑÐÔÑÄÔÍËÌ ÍÎÂÔÕÇÓ,
ÔÑÔÕÑâÜËÌ ËÊ 55 ÂÕÑÏÑÄ, ÐÂÓâÆÖ Ô ÙÇÐÕÓÂÎßÐÞÏ ÂÕÑÏÑÏ
Ä ÕÄÈÓÆÑÏ (ÑÔÐÑÄÐÑÏ) ÔÑÔÕÑâÐËË ËÏÇÇÕ ÆÄÇ ÊÂÒÑÎÐÇÐÐÞÇ
ÂÕÑÏÐÞÇ ÑÃÑÎÑÚÍË. £ àÕÑÏ ÍÎÂÔÕÇÓÇ ÐÂÃÎáÆÂáÕÔâ ÕÓË
ÂÅÓÇÅÂÕÐÞØ ÔÑÔÕÑâÐËâ [100, 109]: ÕÄÈÓÆÑÇ, ÉËÆÍÑÇ, Â ÕÂÍÉÇ
ÔÑÔÕÑâÐËÇ Ô ÕÄÈÓÆÑÌ ÔÇÓÆÙÇÄËÐÑÌ Ë ÉËÆÍÑÌ ÄÐÇÛÐÇÌ
ÂÕÑÏÐÑÌ ÑÃÑÎÑÚÍÑÌ.

¬ÑÏÒßáÕÇÓÐÑÇ ÏÑÆÇÎËÓÑÄÂÐËÇ ÎÇÐÐÂÓÆ-ÆÉÑÐÔÑÄ-
ÔÍÑÅÑ ÍÎÂÔÕÇÓÂ ËÊ 55 ÂÕÑÏÑÄ [100, 109 ë 115] ÒÑÊÄÑÎâÇÕ
ÑÒÓÇÆÇÎËÕß ÒÂÓÂÏÇÕÓÞ ×ÂÊÑÄÑÅÑ ÒÇÓÇØÑÆÂ ËÊ ÕÄÈÓÆÑÅÑ
ÂÅÓÇÅÂÕÐÑÅÑ ÔÑÔÕÑâÐËâ Ä ÉËÆÍÑÇ. ¯Â ÑÔÐÑÄÇ àÕÑÅÑ ÏÑÆÇ-
ÎËÓÑÄÂÐËâ ÒÑÎÖÚÂÇÏ [44, 103] ÄÇÎËÚËÐÖ ËÊÏÇÐÇÐËâ ÄÐÖÕ-
ÓÇÐÐÇÌ àÐÇÓÅËË ÍÎÂÔÕÇÓÂ DE � 15� 1 ÒÓË ÕÇÏÒÇÓÂÕÖÓÇ
ÒÎÂÄÎÇÐËâ Tm � 0;31� 0;01, Â ÕÂÍÉÇ ÔÍÂÚÑÍ àÐÕÓÑÒËË
DS0 � 31� 2 ÒÓË ÐÖÎÇÄÑÌ ÕÇÏÒÇÓÂÕÖÓÇ Ë DSm � 45� 2
ÒÓË ÕÇÏÒÇÓÂÕÖÓÇ ÒÎÂÄÎÇÐËâ. ¬ÂÍ ÄËÆÐÑ, ÕÇÒÎÑÄÑÇ ÆÄËÉÇ-
ÐËÇ ÂÕÑÏÑÄ ÊÂÏÇÕÐÑ ÖÄÇÎËÚËÄÂÇÕ ÔÍÂÚÑÍ àÐÕÓÑÒËË, ÍÂÍ Ë Ä
ÍÎÂÔÕÇÓÇ ËÊ 13 ÂÕÑÏÑÄ.

3.3. £ÊÂËÏÑÆÇÌÔÕÄËÇ Ä ÏÇÕÂÎÎËÚÇÔÍËØ ÍÎÂÔÕÇÓÂØ
®ÑÉÐÑ ÃÞÎÑ ÃÞ ÑÉËÆÂÕß, ÚÕÑ ÆÑÒÑÎÐËÕÇÎßÐÞÇ ÔÕÇÒÇÐË
ÔÄÑÃÑÆÞ Ä ÏÇÕÂÎÎËÚÇÔÍËØ ÍÎÂÔÕÇÓÂØ, ÔÄâÊÂÐÐÞÇ Ô àÎÇÍÕ-
ÓÑÐÂÏË, ÆÇÎÂáÕ ËØ ÃÑÎÇÇ ÔÎÑÉÐÞÏË ÒÑ ÔÓÂÄÐÇÐËá Ô
ÆËàÎÇÍÕÓËÚÇÔÍËÏË ÍÎÂÔÕÇÓÂÏË. °ÆÐÂÍÑ ÒÓË ÏÂÎÞØ ÕÇÏ-
ÒÇÓÂÕÖÓÂØ àÎÇÍÕÓÑÐÞ ÊÂÐËÏÂáÕ ÐËÉÐáá ÚÂÔÕß ÒÑÎÑÔÞ
àÐÇÓÅÇÕËÚÇÔÍÑÅÑ ÔÒÇÍÕÓÂ, Ë ÇÔÎË àÎÇÍÕÓÑÐÐÞÇ ÔÕÇÒÇÐË
ÔÄÑÃÑÆÞ ÍÎÂÔÕÇÓÂ ÑÕÆÇÎâáÕÔâ ÑÕ ÆÓÖÅËØ ÔÕÇÒÇÐÇÌ ÔÄÑ-
ÃÑÆÞ, ÕÑ ÍÑÐ×ËÅÖÓÂÙËÑÐÐÞÌ ÒÇÓÇØÑÆ ÐÂ±±¿ ÔÕÂÐÑÄËÕÔâ
ËÆÇÐÕËÚÐÞÏ ÆÎâ ÆËàÎÇÍÕÓËÚÇÔÍËØ Ë ÏÇÕÂÎÎËÚÇÔÍËØ ÍÎÂÔ-
ÕÇÓÑÄ. ´ÇÏ ÐÇ ÏÇÐÇÇ ÔÒÇÙË×ËÍÂ ÏÇÕÂÎÎËÚÇÔÍËØ ÍÎÂÔÕÇÓÑÄ
ÔÄâÊÂÐÂ Ô ÄÂÉÐÑÌ ÓÑÎßá ÑÃÏÇÐÐÑÅÑ ÄÊÂËÏÑÆÇÌÔÕÄËâ Ô
ÖÚÂÔÕËÇÏ àÎÇÍÕÓÑÐÑÄ, Â ÕÂÍÉÇ Ô ÏÂÎÑÌ àÐÇÓÅÇÕËÚÇÔÍÑÌ
ÜÇÎßá ÆÎâ ÄÑÊÃÖÉÆÇÐËâ ÍÑÐ×ËÅÖÓÂÙËÑÐÐÞØ ÔÑÔÕÑâÐËÌ
àÕËØ ÍÎÂÔÕÇÓÑÄ. ±ÓË àÕÑÏ ÚÇÏ ÄÞÛÇ ÒÎÑÕÐÑÔÕß àÎÇÍÕÓÑ-
ÐÑÄ Ä ÆÂÐÐÑÌ ÕÑÚÍÇ ÒÓÑÔÕÓÂÐÔÕÄÂ, ÕÇÏ ÔËÎßÐÇÇ ÑÃÏÇÐÐÑÇ
ÄÊÂËÏÑÆÇÌÔÕÄËÇ ÆÎâ àÎÇÍÕÓÑÐÂ, ÐÂØÑÆâÜÇÅÑÔâ Ä àÕÑÌ
ÕÑÚÍÇ. ¯Â ÑÔÐÑÄÇ àÕÑÅÑ ×ÂÍÕÂ, ÄÞÆÇÎââ ÄÊÂËÏÑÆÇÌÔÕÄËÇ

ÏÇÉÆÖ ÂÕÑÏÐÞÏË ÑÔÕÂÕÍÂÏË Ë ÑÃÏÇÐÐÑÇ ÄÊÂËÏÑÆÇÌÔÕÄËÇ
àÎÇÍÕÓÑÐÑÄ, ÏÑÉÐÑ ÒÑÎÖÚËÕß Ä ÓÂÏÍÂØ ÒÓÑÔÕÇÌÛÇÌ
ÏÑÆÇÎË ÆÎâ ÒÑÕÇÐÙËÂÎÂ ÄÊÂËÏÑÆÇÌÔÕÄËâ ÄÐÖÕÓË ÏÇÕÂÎÎÂ
[116]:
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ÅÆÇ ri ì ÍÑÑÓÆËÐÂÕÂ ÆÂÐÐÑÌ ÕÑÚÍË ÒÓÑÔÕÓÂÐÔÕÄÂ, rik ì
ÓÂÔÔÕÑâÐËÇ ÏÇÉÆÖ ÂÕÑÏÐÞÏË ÑÔÕÂÕÍÂÏË i Ë k, V�rik� ì
ÒÑÕÇÐÙËÂÎ ÄÊÂËÏÑÆÇÌÔÕÄËâ ÏÇÉÆÖ ÆÄÖÏâ ÂÕÑÏÐÞÏË
ÑÔÕÂÕÍÂÏË ÒÓË ÓÂÔÔÕÑâÐËË rik ÏÇÉÆÖ ÐËÏË, a ì ÚËÔÎÇÐ-
ÐÞÌ ÍÑà××ËÙËÇÐÕ, Ne ì ÒÎÑÕÐÑÔÕß àÎÇÍÕÓÑÐÑÄ Ä ÆÂÐÐÑÌ
ÕÑÚÍÇ ÒÓÑÔÕÓÂÐÔÕÄÂ. ¬ÂÍ ÄËÆÐÑ, Ä ÆÂÐÐÑÌ ÏÑÆÇÎË ÏÞ
ÒÓËØÑÆËÏ Í ÒÂÓÐÑÏÖ ØÂÓÂÍÕÇÓÖ ÄÊÂËÏÑÆÇÌÔÕÄËâ ÏÇÉÆÖ
ÂÕÑÏÂÏË Ä ÏÇÕÂÎÎËÚÇÔÍÑÌ ÔËÔÕÇÏÇ, ÚÕÑ ÒÓËÄÑÆËÕ Í
ÂÐÂÎÑÅËË ÄÊÂËÏÑÆÇÌÔÕÄËâ Ä ÆËàÎÇÍÕÓËÚÇÔÍËØ Ë ÏÇÕÂÎÎË-
ÚÇÔÍËØ ÍÎÂÔÕÇÓÂØ. £ ÚÂÔÕÐÑÔÕË, Ä ÓÂÏÍÂØ ÏÑÆÇÎË ³ÂÕ-
ÕÑÐÂ ë¹ÇÐÂ ÒÑÕÇÐÙËÂÎ ÄÊÂËÏÑÆÇÌÔÕÄËâ ÏÇÉÆÖ ÂÕÑÏÂÏË
ÒÓÇÆÔÕÂÄÎâÇÕÔâ Ä ÄËÆÇ [117]
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£ ÕÂÃÎËÙÇ 2 ÒÓËÄÑÆâÕÔâ ÒÂÓÂÏÇÕÓÞ àÕÑÅÑ ÄÊÂËÏÑÆÇÌ-
ÔÕÄËâ Ä ÏÂÍÓÑÔÍÑÒËÚÇÔÍËØ ÏÇÕÂÎÎÂØ, ÍÑÕÑÓÞÇ ÃÖÆÖÕ
ÓÂÔÔÏÑÕÓÇÐÞ ÐËÉÇ.

¥Îâ ÑÒËÔÂÐËâ ÒÑÕÇÐÙËÂÎÂ ÄÊÂËÏÑÆÇÌÔÕÄËâ Ä ÏÇÕÂÎ-
ÎËÚÇÔÍËØ ÔËÔÕÇÏÂØ ËÔÒÑÎßÊÖáÕÔâ ÓÂÊÎËÚÐÞÇ ÏÑÆÇÎË
(ÐÂÒÓËÏÇÓ, [120 ë 126]). £ àÕËØ ÔÎÖÚÂâØ ÒÂÓÂÏÇÕÓÞ ÒÑÕÇÐ-
ÙËÂÎÂ ÄÊÂËÏÑÆÇÌÔÕÄËâ ÒÑÆÅÑÐâáÕÔâ ÕÂÍ, ÚÕÑÃÞ ÔÑÑÕ-
ÄÇÕÔÕÄÖáÜËÇ ÒÂÓÂÏÇÕÓÞ ÏÂÍÓÑÔÍÑÒËÚÇÔÍËØ ÏÇÕÂÎÎÑÄ
ÔÑÄÒÂÆÂÎË Ô ËÊÏÇÓâÇÏÞÏË ÊÐÂÚÇÐËâÏË ÒÂÓÂÏÇÕÓÑÄ
ÏÇÕÂÎÎÂ. ±ÑÔÎÇÆÐÇÇ ÑÒÓÇÆÇÎâÇÕ ÐÂÆÈÉÐÑÔÕß ÖÍÂÊÂÐÐÞØ
ÒÑÆØÑÆÑÄ Ô ËÔÒÑÎßÊÑÄÂÐËÇÏ ÏÑÆÇÎßÐÞØ ÒÂÓÐÞØ ÒÑÕÇÐ-
ÙËÂÎÑÄ ÏÇÉÆÖ ÂÕÑÏÂÏË ÄÏÇÕÂÎÎËÚÇÔÍËØ ÔËÔÕÇÏÂØ. £ àÕËØ
àÏÒËÓËÚÇÔÍËØ ÒÑÆØÑÆÂØ ËÔÒÑÎßÊÖáÕÔâ ÓÂÊÎËÚÐÞÇ ÔÑÑÃ-
ÓÂÉÇÐËâ ÒÓË ÒÑÔÕÓÑÇÐËË à××ÇÍÕËÄÐÑÅÑ ÒÑÕÇÐÙËÂÎÂ ÄÊÂË-
ÏÑÆÇÌÔÕÄËâ ÂÕÑÏÑÄ Ä ÏÇÕÂÎÎËÚÇÔÍËØ ÔËÔÕÇÏÂØ. ´ÂÍ,
ÐÂÒÓËÏÇÓ, ÓÂÔÔÏÂÕÓËÄÂÇÕÔâ ÒÑÕÇÐÙËÂÎ ÄÊÂËÏÑÆÇÌÔÕÄËâ
¤ÖÒÕÂ (Gupta) [16], ÍÑÕÑÓÞÌ ÐÂÓâÆÖ Ô ÒÂÓÂÏÇÕÓÂÏË
ÄÊÂËÏÑÆÇÌÔÕÄËâ ÄÐÖÕÓË ÔËÔÕÇÏÞ ÔÄâÊÂÐÐÞØ ÏÇÕÂÎÎËÚÇ-
ÔÍËØ ÂÕÑÏÑÄ ÄÍÎáÚÂÇÕ àÐÇÓÅÇÕËÚÇÔÍËÇ ÒÂÓÂÏÇÕÓÞ ÏÂÍÓÑ-
ÔÍÑÒËÚÇÔÍÑÅÑ ÏÇÕÂÎÎÂ, Â ÕÂÍÉÇ ÇÅÑ ÓÂÊÎËÚÐÞÇ ÏÑÆË×ËÍÂ-
ÙËË (ÔÏ. [17, 19]). ®ÑÆÇÎß ÔËÎßÐÑÌ ÔÄâÊË [14] (tight-binding
scheme) ÒÓÇÆÔÕÂÄÎâÇÕ ÒÑÕÇÐÙËÂÎ ÄÊÂËÏÑÆÇÌÔÕÄËâ ÏÇÉÆÖ
ÂÕÑÏÐÞÏË ÑÔÕÂÕÍÂÏË Ä ÄËÆÇ ÍÑÓÑÕÍÑÆÇÌÔÕÄÖáÜÇÅÑ
ÑÕÕÂÎÍËÄÂáÜÇÅÑ ÄÊÂËÏÑÆÇÌÔÕÄËâ ÂÕÑÏÐÞØ ÑÔÕÂÕÍÑÄ, Í
ÍÑÕÑÓÑÏÖ ÆÑÃÂÄÎÇÐÑ ÑÃÏÇÐÐÑÇ ÄÊÂËÏÑÆÇÌÔÕÄËÇ àÎÇÍÕÓÑ-
ÐÑÄ Ë ÂÕÑÏÐÞØ ÑÔÕÂÕÍÑÄ [15, 18], ÚÕÑ ÔÑÊÆÂÈÕ àÐÇÓÅÇÕËÚÇ-
ÔÍÖá ÒÑÎÑÔÖ ÆÎâ àÎÇÍÕÓÑÐÐÑÅÑ ÔÒÇÍÕÓÂ. ªÔÒÑÎßÊÖáÕÔâ
ÓÂÊÎËÚÐÞÇ ÏÑÆË×ËÍÂÙËË ÏÑÆÇÎË ÔËÎßÐÑÌ ÔÄâÊË (ÐÂÒÓË-
ÏÇÓ, [20, 127 ë 131]). ®ÇÕÑÆ ÄÔÕÓÑÇÐÐÑÅÑ ÂÕÑÏÂ (embedded
atom method), ÑÔÐÑÄÂÐÐÞÌ ÐÂ ÒÓËÃÎËÉÇÐËË £ÑÕÇÓÂ ë

´ÂÃÎËÙÂ 2. ±ÂÓÂÏÇÕÓÞ à××ÇÍÕËÄÐÑÅÑ ÒÑÕÇÐÙËÂÎÂ ÄÊÂËÏÑÆÇÌÔÕÄËâ
ÂÕÑÏÑÄ (3.8) ÆÎâ ÏÂÍÓÑÔÍÑÒËÚÇÔÍËØ ÏÇÕÂÎÎÑÄ [118, 119]

n m D, Ïà£ C Re, A
�

Ni 9 6 16 39 3,52

Ag 12 6 2,5 144 4,09

Au 10 8 13 34 4,08

3 µ¶¯, Õ. 183, å 10
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¹ÇÐÂ (Voter ëChen approach), ÒÓÇÆÔÕÂÄÎÇÐ Ä ÓÂÃÑÕÂØ
[132 ë 134].

£ àÕÑÏ ÑÕÐÑÛÇÐËË ÃÑÎÇÇ ÒÑÔÎÇÆÑÄÂÕÇÎßÐÑÌ âÄÎâÇÕÔâ
ÕÇÑÓËâ ×ÖÐÍÙËÑÐÂÎÂ ÒÎÑÕÐÑÔÕË. ±Ñ ÔÄÑÇÏÖ ØÂÓÂÍÕÇÓÖ
DFT ÂÐÂÎÑÅËÚÐÂ ÒÓËÃÎËÉÇÐËá ·ÂÓÕÓË ë¶ÑÍÂ ÆÎâ ÂÕÑÏ-
ÐÞØ àÎÇÍÕÓÑÐÑÄ, Ä ÍÑÕÑÓÑÏ ËÔÒÑÎßÊÖÇÕÔâ ÑÆÐÑàÎÇÍÕÓÑÐ-
ÐÑÇ ÒÓËÃÎËÉÇÐËÇ ÆÎâ ÄÑÎÐÑÄÑÌ ×ÖÐÍÙËË àÎÇÍÕÓÑÐÑÄ Ë
ÄÄÑÆËÕÔâ ÔÂÏÑÔÑÅÎÂÔÑÄÂÐÐÑÇ ÒÑÎÇ, ÆÇÌÔÕÄÖáÜÇÇ ÐÂ ÒÓÑ-
ÃÐÞÌ àÎÇÍÕÓÑÐ ÔÑ ÔÕÑÓÑÐÞ ÂÕÑÏÐÑÅÑ ÑÔÕÂÕÍÂ Ë ÆÓÖÅËØ
àÎÇÍÕÓÑÐÑÄ; ÑÆÐÂÍÑ ÄÏÇÔÕÑ ÄÑÎÐÑÄÑÌ ×ÖÐÍÙËË DFT
ÑÒÇÓËÓÖÇÕ Ô ×ÖÐÍÙËÑÐÂÎÂÏË. £ÄÇÆÈÐÐÞÌ Ä DFT ÄÂÓËÂ-
ÙËÑÐÐÞÌ ÒÓËÐÙËÒ [21] ÒÑÊÄÑÎâÇÕ ÄÞÃÓÂÕß ÑÒÕËÏÂÎßÐÞÌ
×ÖÐÍÙËÑÐÂÎ ÆÎâ ÒÎÑÕÐÑÔÕË àÎÇÍÕÓÑÐÑÄ ÔÓÇÆË ÓÂÔÔÏÂÕÓË-
ÄÂÇÏÞØ ×ÖÐÍÙËÑÐÂÎÑÄ ÆÂÐÐÑÅÑ ÕËÒÂ. ±ÑàÕÑÏÖ Ä ÔÄÑÇÌ
ÔÕÂÐÆÂÓÕÐÑÌ ÒÑÔÕÂÐÑÄÍÇ DFT ÑÕÐÑÔËÕÔâ Í ÑÔÐÑÄÐÑÏÖ
ÔÑÔÕÑâÐËá ÂÕÑÏÐÑÌ ÔËÔÕÇÏÞ. ®ÑÉÐÑ ÑÉËÆÂÕß, ÚÕÑ Ä
ÃÖÆÖÜÇÏ DFT ÊÂÌÏÈÕ ÎËÆËÓÖáÜÇÇ ÏÇÔÕÑ Ä ÚËÔÎÇÐÐÑÏ
ÏÑÆÇÎËÓÑÄÂÐËË ÄÊÂËÏÑÆÇÌÔÕÄËÌ Ä ÂÕÑÏÐÞØ ÔËÔÕÇÏÂØ ÍÂÍ
ÐÂËÃÑÎÇÇ ÒÑÔÎÇÆÑÄÂÕÇÎßÐÞÌ Ë ÑÃÑÔÐÑÄÂÐÐÞÌ ËÊ ËÊÄÇÔÕ-
ÐÞØ ÏÇÕÑÆÑÄ. ´ÇÏ ÐÇ ÏÇÐÇÇ ÔÎÇÆÖÇÕ ÖÚËÕÞÄÂÕß ÏÂÕÇÏÂÕË-
ÚÇÔÍËÇ ÔÎÑÉÐÑÔÕË DFT ÆÎâ ÓÇÂÎßÐÞØ ÂÕÑÏÐÞØ ÔËÔÕÇÏ,
ÚÕÑ ÆÇÎÂÇÕ ÒÓËÄÎÇÍÂÕÇÎßÐÞÏË ÃÑÎÇÇ ÒÓÑÔÕÞÇ ÒÑÆØÑÆÞ.

¯ÇÑÃØÑÆËÏÑ ÑÕÏÇÕËÕß, ÚÕÑ ÓÇÊÖÎßÕÂÕÞ ÓÂÔÚÈÕÂ ÒÂ-
ÓÂÏÇÕÓÑÄ ÍÑÐ×ËÅÖÓÂÙËÑÐÐÞØ ÔÑÔÕÑâÐËÌ ÏÇÕÂÎÎËÚÇÔÍËØ
ÍÎÂÔÕÇÓÑÄ ÏÑÅÖÕ ÊÂÄËÔÇÕß ÑÕ ËÔÒÑÎßÊÖÇÏÑÅÑ ÏÇÕÑÆÂ ÆÂÉÇ
Ä ÔÎÖÚÂÇ ÑÔÐÑÄÐÑÅÑ ÍÑÐ×ËÅÖÓÂÙËÑÐÐÑÅÑ ÔÑÔÕÑâÐËâ. °ÔÑ-
ÃÇÐÐÑ ÊÂÏÇÕÐÑ àÕÑ ÒÓÑâÄÎâÇÕÔâ Ä ÍÎÂÔÕÇÓÂØ ÊÑÎÑÕÂ, Ö
ÍÑÕÑÓÞØ àÐÇÓÅÇÕËÚÇÔÍÂâ ÜÇÎß ÏÇÉÆÖ ÑÔÐÑÄÐÞÏ Ë ÐËÉ-
ÐËÏ ÄÑÊÃÖÉÆÈÐÐÞÏ ÍÑÐ×ËÅÖÓÂÙËÑÐÐÞÏ ÔÑÔÕÑâÐËÇÏ ÑÕ-
ÐÑÔËÕÇÎßÐÑ ÏÂÎÂ. ¬ÂÊÂÎÑÔß ÃÞ, ÄÊÂËÏÑÆÇÌÔÕÄËÇ Ä ÍÎÂÔ-
ÕÇÓÇ ÑÒÓÇÆÇÎâÇÕÔâ ÄÂÎÇÐÕÐÞÏË àÎÇÍÕÓÑÐÂÏË, ÆÎâ ÍÑÕÑ-
ÓÞØ ÓÇÎâÕËÄËÔÕÔÍËÇ à××ÇÍÕÞ ÐÇÔÖÜÇÔÕÄÇÐÐÞ ÆÂÉÇ Ä
ÔÎÖÚÂÇ ÕâÉÈÎÞØ ÂÕÑÏÑÄ Ä ÍÎÂÔÕÇÓÇ. ´ÇÏ ÐÇ ÏÇÐÇÇ Ä
ÍÎÂÔÕÇÓÇ ÊÑÎÑÕÂ ÓÇÎâÕËÄËÔÕÔÍËÇ à××ÇÍÕÞ ÄÎËâáÕ ÐÂ
àÐÇÓÅÇÕËÚÇÔÍËÇ ÒÂÓÂÏÇÕÓÞ ÍÎÂÔÕÇÓÂ Ä ÓÇÊÖÎßÕÂÕÇ ÔÉÂÕËâ
6s-ÑÓÃËÕÂÎË. ³ÎÇÆÖÇÕ ÑÕÏÇÕËÕß, ÚÕÑ ÖÚÈÕ ÓÇÎâÕËÄËÔÕÔÍËØ
à××ÇÍÕÑÄ Ä ÍÎÂÔÕÇÓÇ, ÔÑÆÇÓÉÂÜÇÏ ÕâÉÈÎÞÇ ÂÕÑÏÞ, ÆÑ-
ÔÕÂÕÑÚÐÑ ÔÎÑÉÇÐ [135], Ë ÑÃÞÚÐÑ ÓÇÎâÕËÄËÔÕÔÍËÇ à××ÇÍÕÞ
ÖÚËÕÞÄÂáÕÔâ Ä ÍÎÂÔÕÇÓÂØ Ä ÒÓËÃÎËÉÇÐËË ±ÂÖÎË, ÍÑÅÆÂ
ÑÐË ÑÕÐÑÔËÕÇÎßÐÑ ÏÂÎÞ [136, 137]. ¡ÐÂÎËÊ ÓÇÎâÕËÄËÔÕ-
ÔÍËØ à××ÇÍÕÑÄ Ä ÍÎÂÔÕÇÓÇ [138 ë 140] ÒÑÍÂÊÞÄÂÇÕ, ÚÕÑ ËØ
ÑÔÐÑÄÐÑÇ ÆÇÌÔÕÄËÇ ÔÄâÊÂÐÑ Ô ÕÇÏ, ÚÕÑ s-àÎÇÍÕÓÑÐ ÒÓÑÐË-
ÍÂÇÕ Ä ÑÃÎÂÔÕß ÑÕÐÑÔËÕÇÎßÐÑ ÏÂÎÞØ ÓÂÔÔÕÑâÐËÌ ÆÑ âÆÓÂ,
ÅÆÇ ÊÂÓâÆ ÂÕÑÏÐÑÅÑ ÑÔÕÂÕÍÂ ÊÐÂÚËÕÇÎÇÐ. ¯ÂÓâÆÖ ÔÑ
ÔÉÂÕËÇÏ ÄÐÖÕÓÇÐÐËØ ÑÃÑÎÑÚÇÍ àÕÑ ÒÓËÄÑÆËÕ ÕÂÍÉÇ Í
ÔÉÂÕËá àÎÇÍÕÓÑÐÐÑÌ ÑÃÑÎÑÚÍË ÄÂÎÇÐÕÐÑÅÑ s-àÎÇÍÕÓÑÐÂ,
ÍÑÕÑÓÑÇ Ä ÔÎÖÚÂÇ ÊÑÎÑÕÂ ÔÑÔÕÂÄÎâÇÕ ÑÍÑÎÑ 20%. ·ÑÕâ
ÓÇÎâÕËÄËÔÕÔÍËÇ à××ÇÍÕÞ ÔÎÂÃÑ ÄÎËâáÕ ÐÂ ÒÑÔÕÑâÐÐÖá
ÍÓËÔÕÂÎÎËÚÇÔÍÑÌ ÓÇÛÈÕÍË, ÍÑÕÑÓÂâ Ä ÔÎÖÚÂÇ ÏÂÍÓÑÔÍÑÒË-
ÚÇÔÍÑÅÑ ÊÑÎÑÕÂ ÖÏÇÐßÛÂÇÕÔâ ÏÇÐÇÇ ÚÇÏ ÐÂ 10% [141],
ÆÓÖÅËÇ ÒÂÓÂÏÇÕÓÞ ÏÑÅÖÕ ÏÇÐâÕßÔâ ÃÑÎÇÇ ÊÂÏÇÕÐÑ. ´ÂÍ,
àÐÇÓÅËâ ÔÄâÊË, ÑÕÐÑÔâÜÂâÔâ Í ÑÆÐÑÏÖ ÂÕÑÏÖ (cohesive
energy), ÒÓË ÖÚÈÕÇ ÓÇÎâÕËÄËÔÕÔÍËØ à××ÇÍÕÑÄ Ä ÔÎÖÚÂÇ
ÏÂÍÓÑÔÍÑÒËÚÇÔÍÑÅÑ ÊÑÎÑÕÂ ÖÄÇÎËÚËÄÂÇÕÔâ ÒÓËÏÇÓÐÑ Ä
ÒÑÎÕÑÓÂ ÓÂÊÂ [141].

²ÑÎß ÓÇÎâÕËÄËÔÕÔÍËØ à××ÇÍÕÑÄ Ä ÍÎÂÔÕÇÓÇ ÊÑÎÑÕÂ
ÊÂÕÓÖÆÐâÇÕ ÏÂÕÇÏÂÕËÚÇÔÍÑÇ ÏÑÆÇÎËÓÑÄÂÐËÇ ÕÂÍÑÅÑ ÍÎÂ-
ÔÕÇÓÂ. £ ÚÂÔÕÐÑÔÕË, ÑÃÓÂÕËÏÔâ Í ÍÎÂÔÕÇÓÖ ÊÑÎÑÕÂ Au13,
ÒÑÔÍÑÎßÍÖ 13 ì ÐËÉÐÇÇ ÏÂÅËÚÇÔÍÑÇ ÚËÔÎÑ ÆÎâ ÔÕÓÖÍÕÖÓÞ
ËÍÑÔÂàÆÓÂ. ¥ÓÖÅËÇ ÏÇÕÂÎÎËÚÇÔÍËÇ ÍÎÂÔÕÇÓÞ Ä ÑÔÐÑÄÐÑÏ
ÍÑÐ×ËÅÖÓÂÙËÑÐÐÑÏ ÔÑÔÕÑâÐËË, ÔÑÔÕÑâÜËÇ ËÊ 13 ÂÕÑÏÑÄ,
ËÏÇáÕ ÔÕÓÖÍÕÖÓÖ ËÍÑÔÂàÆÓÂ [142]. £ ÔÎÖÚÂÇ ÍÎÂÔÕÇÓÂAu13
ÔÕÓÖÍÕÖÓÂ ÑÔÐÑÄÐÑÅÑ ÍÑÐ×ËÅÖÓÂÙËÑÐÐÑÅÑ ÔÑÔÕÑâÐËâ ÄÞ-
ÊÞÄÂÇÕ ÆËÔÍÖÔÔËË. ¥ÇÌÔÕÄËÕÇÎßÐÑ, ÔÕÓÖÍÕÖÓÂ ËÍÑÔÂàÆÓÂ

ÔÑÑÕÄÇÕÔÕÄÖÇÕ ÅÎÑÃÂÎßÐÑÏÖ ÏËÐËÏÖÏÖ ±±¿ ÔÑÅÎÂÔÐÑ
ÓÂÔÚÈÕÂÏ [127, 143 ë 146], ÕÑÅÆÂ ÍÂÍ ÆÓÖÅËÇ ÄÂÓËÂÐÕÞ ÓÂÔ-
ÚÈÕÑÄ [147, 148] ÒÓËÄÑÆâÕ Í ÕÑÏÖ, ÚÕÑ ÔÕÓÖÍÕÖÓÂ ËÍÑÔÂàÆÓÂ
ÑÕÐÑÔËÕÔâ Í ÄÑÊÃÖÉÆÈÐÐÑÏÖ ÍÑÐ×ËÅÖÓÂÙËÑÐÐÑÏÖ ÔÑÔÕÑâ-
ÐËá ÍÎÂÔÕÇÓÂ.

£ÂÉÐÖá ÓÑÎß Ä ÂÐÂÎËÊÇ ÄÊÂËÏÑÆÇÌÔÕÄËâ ÄÐÖÕÓË ÏÇ-
ÕÂÎÎËÚÇÔÍËØ ÍÎÂÔÕÇÓÑÄ ËÅÓÂáÕ àÍÔÒÇÓËÏÇÐÕÂÎßÐÞÇ ÏÇ-
ÕÑÆÞ, Ë ÆÂÎÇÇ ÏÞ ÓÂÔÔÏÑÕÓËÏ ÐÇÍÑÕÑÓÞÇ ËÊ ÐËØ. ±ÓÑÔÕÑÌ
ÏÇÕÑÆ ÑÒÓÇÆÇÎÇÐËâ ÔÕÓÖÍÕÖÓÞ ÏÂÎÞØ ÊÂÓâÉÇÐÐÞØ ÍÎÂÔ-
ÕÇÓÑÄ ÑÔÐÑÄÂÐ ÐÂ ËÊÏÇÓÇÐËË ËØ ÒÑÆÄËÉÐÑÔÕË Ä ÅÇÎËË.
¥ÇÎÑ Ä ÕÑÏ, ÚÕÑ ÕÑÚÐÑÔÕß ËÊÏÇÓÇÐËâ ÒÑÆÄËÉÐÑÔÕË ÔÑ-
ÔÕÂÄÎâÇÕ ÒÓËÏÇÓÐÑ 1%, ÕÑÅÆÂ ÍÂÍ ÓÂÊÐÑÔÕß ÒÑÆÄËÉ-
ÐÑÔÕÇÌ ÆÎâ ÕÓÈØÏÇÓÐÑÌ Ë ÒÎÑÔÍÑÌ ÔÕÓÖÍÕÖÓ ÍÎÂÔÕÇÓÂ
ÒÓÇÄÞÛÂÇÕ 10%. ±ÑàÕÑÏÖ, ËÊÏÇÓââ ÒÑÆÄËÉÐÑÔÕß ÊÂÓâ-
ÉÇÐÐÞØ ÍÎÂÔÕÇÓÑÄ ÆÂÐÐÑÅÑ ÓÂÊÏÇÓÂ ÒÓË ÓÂÊÐÞØ ÕÇÏÒÇÓÂ-
ÕÖÓÂØ ÅÇÎËâ Ä ÍÂÏÇÓÇ Ë ÔÓÂÄÐËÄÂâ ÇÈ Ô ÄÞÚËÔÎÇÐÐÞÏ
ÊÐÂÚÇÐËÇÏ ÆÎâ ÆÂÐÐÑÌ ÔÕÓÖÍÕÖÓÞ, ÏÑÉÐÑ ÑÒÓÇÆÇÎËÕß ÐÇ
ÕÑÎßÍÑ ÑÒÕËÏÂÎßÐÖá ÔÕÓÖÍÕÖÓÖ ÍÎÂÔÕÇÓÂ ÊÂÆÂÐÐÑÅÑ
ÓÂÊÏÇÓÂ ÒÓË ÆÂÐÐÞØ ÖÔÎÑÄËâØ, ÐÑ ÕÂÍÉÇ Ë àÐÇÓÅÇÕËÚÇ-
ÔÍËÇ ÒÂÓÂÏÇÕÓÞ ÆÎâ ÒÇÓÇØÑÆÂ Í ÆÓÖÅËÏ ÔÕÓÖÍÕÖÓÂÏ. ´ÂÍ,
ÐÂ ÓËÔ. 11 ÒÓÇÆÔÕÂÄÎÇÐÞ ÓÇÊÖÎßÕÂÕÞ, ÔÎÇÆÖáÜËÇ ËÊ
ÔÑÑÕÄÇÕÔÕÄÖáÜËØ ËÊÏÇÓÇÐËÌ ÆÎâ ÑÕÓËÙÂÕÇÎßÐÑ ÊÂÓâ-
ÉÇÐÐÞØ ÍÎÂÔÕÇÓÑÄ ÊÑÎÑÕÂ. °ÃÝÇÆËÐÇÐËÇ àÍÔÒÇÓËÏÇÐÕÂÎß-
ÐÞØ ÆÂÐÐÞØ Ô ÓÂÔÚÈÕÐÞÏË [150, 151] ÒÑÍÂÊÞÄÂÇÕ, ÚÕÑ Ä
ÑÔÐÑÄÐÑÏ ÍÑÐ×ËÅÖÓÂÙËÑÐÐÑÏ ÔÑÔÕÑâÐËË ÑÕÓËÙÂÕÇÎßÐÑ
ÊÂÓâÉÇÐÐÞÌ ÍÎÂÔÕÇÓ Auÿ12 ËÏÇÇÕ ÒÎÑÔÍÖá ÔÕÓÖÍÕÖÓÖ, Ä
ÑÕÎËÚËÇ ÑÕ ÕÓÈØÏÇÓÐÑÌ ÔÕÓÖÍÕÖÓÞ ÆÎâ ÑÔÐÑÄÐÑÅÑ ÍÑÐ-
×ËÅÖÓÂÙËÑÐÐÑÅÑ ÔÑÔÕÑâÐËâ ÍÎÂÔÕÇÓÑÄ Auÿ13 Ë Auÿ14. ±ÓË
àÕÑÏ ÒÇÓÇØÑÆ ÑÕ ÒÎÑÔÍÑÌ ÔÕÓÖÍÕÖÓÞ Í ÕÓÈØÏÇÓÐÑÌ ÆÎâ
ÑÔÐÑÄÐÑÅÑ ÍÑÐ×ËÅÖÓÂÙËÑÐÐÑÅÑ ÔÑÔÕÑâÐËâ ÑÕÓËÙÂÕÇÎßÐÑ
ÊÂÓâÉÇÐÐÞØ ÍÎÂÔÕÇÓÑÄ Auÿn ËÏÇÇÕ ÏÇÔÕÑ ÒÓË n � 12 [152],
ÕÑÅÆÂ ÍÂÍ ÆÎâ ÒÑÎÑÉËÕÇÎßÐÑ ÊÂÓâÉÇÐÐÞØ ÍÎÂÔÕÇÓÑÄ Au�n
àÕÑÕ ÒÇÓÇØÑÆ ÒÓÑËÔØÑÆËÕ ÒÓË ÚËÔÎÇ ÂÕÑÏÑÄ Ä ÍÎÂÔÕÇÓÇ
n � 7 [153]. ¿ÕÑÕ ÓÇÊÖÎßÕÂÕ ÒÑÍÂÊÞÄÂÇÕ ÕÂÍÉÇ, ÚÕÑ ÊÂÓâÆ
ÏÇÕÂÎÎËÚÇÔÍÑÅÑ ÍÎÂÔÕÇÓÂ ÄÎËâÇÕ ÐÂ ÇÅÑ ÔÕÓÖÍÕÖÓÖ.

¥ÓÖÅËÇ àÍÔÒÇÓËÏÇÐÕÂÎßÐÞÇ ÏÇÕÑÆÞ ÄÍÎáÚÂáÕ ÏÇÕÑÆ
ÆË×ÓÂÍÙËË àÎÇÍÕÓÑÐÑÄ, ÍÑÕÑÓÞÌ ÐÂ ÑÔÐÑÄÇ ËÊÏÇÓÇÐËâ

11 ÂÕÑÏÑÄ

I II III

12 ÂÕÑÏÑÄ

I II

13 ÂÕÑÏÑÄ

I II III

£ÑÊÃÖÉÆÇÐËÇ ÍÎÂÔÕÇÓÑÄ

²ËÔ. 11. ¬ÑÐ×ËÅÖÓÂÙËË ÆÎâ ÐËÉÐËØ ÍÑÐ×ËÅÖÓÂÙËÑÐÐÞØ ÔÑÔÕÑâÐËÌ
ÑÕÓËÙÂÕÇÎßÐÑ ÊÂÓâÉÇÐÐÞØ ÍÎÂÔÕÇÓÑÄ ÊÑÎÑÕÂ, ÔÑÔÕÑâÜËØ ËÊ 11, 12 Ë 13
ÂÕÑÏÑÄ, ÒÑ ÏÇÓÇ ËØ ÄÑÊÃÖÉÆÇÐËâ (ÔÎÇÄÂ ÐÂÒÓÂÄÑ). ªÔÒÑÎßÊÑÄÂÐÞ
ÆÂÐÐÞÇ ËÊÏÇÓÇÐËÌ ÒÑÆÄËÉÐÑÔÕË [149].
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ÔÒÇÍÕÓÂ ÓÂÔÔÇâÐËâ àÎÇÍÕÓÑÐÑÄ ÐÂ ÔÄÑÃÑÆÐÞØ ÍÎÂÔÕÇÓÂØ
ÒÑÊÄÑÎâÇÕ ÄÑÔÔÕÂÐÑÄËÕß ÔÕÓÖÍÕÖÓÖ ÍÎÂÔÕÇÓÑÄ. £ ÚÂÔÕÐÑ-
ÔÕË, àÕÑÕ ÏÇÕÑÆ ÃÞÎ ËÔÒÑÎßÊÑÄÂÐ ÆÎâ ÑÒÓÇÆÇÎÇÐËâ
ÔÕÓÖÍÕÖÓÞ ÑÕÓËÙÂÕÇÎßÐÑ ÊÂÓâÉÇÐÐÞØ ÍÎÂÔÕÇÓÑÄ ÊÑÎÑÕÂ
Auÿn Ô n � 11ÿ24 [154]. ¬ÓÑÏÇ ÕÑÅÑ, ËÔÒÑÎßÊÖÇÕÔâ ËÐ×ÓÂ-
ÍÓÂÔÐÂâ (ª¬) ÔÒÇÍÕÓÑÔÍÑÒËâ ÍÎÂÔÕÇÓÐÑÅÑ ÒÖÚÍÂ, ÍÑÕÑÓÂâ
ÔÄâÊÂÐÂ Ô ËÊÏÇÓÇÐËÇÏ ÔÒÇÍÕÓÂ ÒÑÅÎÑÜÇÐËâ ÍÎÂÔÕÇÓÑÄ Ä
ª¬-ÑÃÎÂÔÕË (ÔÏ., ÐÂÒÓËÏÇÓ, [155 ë 157]) Ë ÒÑÊÄÑÎâÇÕ ÑÒÓÇ-
ÆÇÎËÕß ÔÑÔÕÂÄ ÍÎÂÔÕÇÓÑÄ Ä ÒÖÚÍÇ. ±ÓÑÆÇÏÑÐÔÕÓËÓÖÇÏ ÄÑÊ-
ÏÑÉÐÑÔÕË ÆÂÐÐÑÅÑ ÏÇÕÑÆÂ, ÑÔÐÑÄÞÄÂâÔß ÐÂ àÍÔÒÇÓËÏÇÐ-
ÕÂÎßÐÑÏ ËÔÔÎÇÆÑÄÂÐËË [157] ª¬-ÒÑÅÎÑÜÇÐËâ ÐÇÌÕÓÂÎß-
ÐÞØ ÍÎÂÔÕÇÓÑÄ ÊÑÎÑÕÂ Aun ÓÂÊÏÇÓÑÏ n � 7ÿ20 Ä ÑÃÎÂÔÕË
47 ë 220 ÔÏÿ1. ´ËÒËÚÐÂâ ÒÑÎÖÛËÓËÐÂ ÔÒÇÍÕÓÂÎßÐÞØ ÎËÐËÌ
ÒÑÅÎÑÜÇÐËâ ÔÑÔÕÂÄÎâÇÕ ÒÓËÏÇÓÐÑ 4 ÔÏÿ1, ÕÑÅÆÂ ÍÂÍ ÛË-
ÓËÐÂ ÎËÐËË ËÔÕÑÚÐËÍÂ ª¬-ËÊÎÖÚÇÐËâ ÏÇÐßÛÇ Ë ÔÑÔÕÂÄ-
ÎâÇÕ 2 ÔÏÿ1. ³ÓÂÄÐÇÐËÇ ÓÂÔÔÚËÕÂÐÐÞØ Ë ËÊÏÇÓÇÐÐÞØ
ÔÒÇÍÕÓÑÄ ª¬-ÒÑÅÎÑÜÇÐËâ ÓÂÊÎËÚÐÞØ ÍÎÂÔÕÇÓÑÄ ÒÑÊÄÑ-
ÎâÇÕ ÖÔÕÂÐÑÄËÕß ÔÕÓÖÍÕÖÓÖ ÍÎÂÔÕÇÓÂ Ä ÐËÉÐËØ ÍÑÐ×ËÅÖ-
ÓÂÙËÑÐÐÞØ ÔÑÔÕÑâÐËâØ.

¶ÑÕÑàÎÇÍÕÓÑÐÐÂâ ÔÒÇÍÕÓÑÔÍÑÒËâ ÄÞÔÑÍÑÅÑ ÓÂÊÓÇÛÇ-
ÐËâ ÔÑÔÕÑËÕ Ä ËÊÏÇÓÇÐËË ÔÒÇÍÕÓÂ ÒÑÅÎÑÜÇÐËâ Ä ÖÎßÕÓÂ-
×ËÑÎÇÕÑÄÑÌ ÑÃÎÂÔÕË (ÐÂÒÓËÏÇÓ, [158 ë 165]) Ë ÖÆÑÃÐÂ ÆÎâ
ÂÐÂÎËÊÂ ÍÎÂÔÕÇÓÑÄ, ÔÑÆÇÓÉÂÜËØ ÆÇÔâÕÍË ÂÕÑÏÑÄ. ²ÂÔ-
ÔÏÂÕÓËÄÂÇÏÞÌ ÔÒÇÍÕÓ ÒÑÅÎÑÜÇÐËâ ÍÎÂÔÕÇÓÑÄ ÑÒÓÇÆÇ-
ÎâÇÕÔâ àÎÇÍÕÓÑÐÐÞÏË ÒÇÓÇØÑÆÂÏË Ä ÓÇÊÖÎßÕÂÕÇ ÄÑÊÃÖÉ-
ÆÇÐËâ ÄÂÎÇÐÕÐÞØ àÎÇÍÕÓÑÐÑÄ Ë ÒÓÇÆÔÕÂÄÎâÇÕ ÔÑÃÑÌ ÐÂÃÑÓ
ÓÇÊÑÐÂÐÔÐÞØ ÎËÐËÌ, ÖÛËÓÇÐÐÞØ ËÊ-ÊÂ ÄÊÂËÏÑÆÇÌÔÕÄËâ Ô
ÑÍÓÖÉÇÐËÇÏ. ªÊÏÇÓâÇÏÞÌ ÔÒÇÍÕÓ ÔÄËÆÇÕÇÎßÔÕÄÖÇÕ Ñ
ÔÕÓÖÍÕÖÓÇ ÍÎÂÔÕÇÓÂ.

°ÕÏÇÕËÏ, ÚÕÑ Ä ÔËÎÖ ÔÎÑÉÐÑÔÕË ÒÇÓÇÚËÔÎÇÐÐÞØ ÏÇÕÑ-
ÆÑÄ Ë ÕÓÖÆÐÑÔÕÇÌ Ä ËÐÕÇÓÒÓÇÕÂÙËË ÓÇÊÖÎßÕÂÕÑÄ ËÊÏÇÓÇ-
ÐËÌ ÔÑÄÓÇÏÇÐÐÞÇ àÍÔÒÇÓËÏÇÐÕÂÎßÐÞÇ ÏÇÕÑÆÞ ÍÎÂÔÕÇÓ-
ÐÑÅÑ ÂÐÂÎËÊÂ ÑÃÝÇÆËÐÇÐÞ Ô ÍÑÏÒßáÕÇÓÐÑÌ ÑÃÓÂÃÑÕÍÑÌ
ÆÂÐÐÞØ. ªÔÒÑÎßÊÖáÕÔâ ÕÂÍÉÇ ÔÒÇÙË×ËÚÇÔÍËÇ ÏÇÕÑÆÞ
àÍÔÒÇÓËÏÇÐÕÂÎßÐÑÅÑ ÂÐÂÎËÊÂ ÏÇÕÂÎÎËÚÇÔÍËØ ÍÎÂÔÕÇÓÑÄ
[166 ë 168].

3.4. ¶ÂÊÑÄÞÌ ÒÇÓÇØÑÆ Ä ÏÇÕÂÎÎËÚÇÔÍËØ ÍÎÂÔÕÇÓÂØ
¦ÔÎË ÒÓË ÂÐÂÎËÊÇ ×ÂÊÑÄÑÅÑ ÒÇÓÇØÑÆÂ Ä ÏÇÕÂÎÎËÚÇÔÍËØ
ÍÎÂÔÕÇÓÂØ ÒÓÇÐÇÃÓÇÚß ËÊÏÇÐÇÐËâÏË àÐÇÓÅËË ÍÎÂÔÕÇÓÂ ÊÂ
ÔÚÈÕ àÎÇÍÕÓÑÐÐÑÌ ÔÕÇÒÇÐË ÔÄÑÃÑÆÞ Ë ËÔÒÑÎßÊÑÄÂÕß ÓÂÊÆÇ-
ÎÇÐËÇ àÎÇÍÕÓÑÐÐÑÌ Ë ÆÓÖÅËØ ÔÕÇÒÇÐÇÌ ÔÄÑÃÑÆÞ, ÕÑ ØÂÓÂÍ-
ÕÇÓ ×ÂÊÑÄÑÅÑ ÒÇÓÇØÑÆÂ ÆÎâÏÇÕÂÎÎËÚÇÔÍÑÌ Ë ÆËàÎÇÍÕÓËÚÇ-

ÔÍÑÌ ÂÕÑÏÐÞØ ÔËÔÕÇÏ ÔÕÂÐÑÄËÕÔâ ÂÐÂÎÑÅËÚÐÞÏ. °ÃÓÂÕËÏ
ÄÐËÏÂÐËÇ ÐÂ ÓÂÊÐËÙÖ ÑÕÐÑÔËÕÇÎßÐÑÌ àÐÇÓÅËË ÍÑÐ×ËÅÖÓÂ-
ÙËÑÐÐÑÅÑ ÄÑÊÃÖÉÆÇÐËâ ÆÎâ ÏÂÍÓÑÔÍÑÒËÚÇÔÍÑÅÑ ËÐÇÓÕ-
ÐÑÅÑ ÅÂÊÂ ÍÂÍ ÔËÔÕÇÏÞ Ô ÒÂÓÐÞÏ ÄÊÂËÏÑÆÇÌÔÕÄËÇÏ
ÂÕÑÏÑÄ Ë ÏÂÍÓÑÔÍÑÒËÚÇÔÍÑÅÑ ÏÇÕÂÎÎÂ. £ ÚÂÔÕÐÑÔÕË,
ÑÕÐÑÛÇÐËÇ àÐÕÂÎßÒËË ÒÎÂÄÎÇÐËâ àÕËØ ÔËÔÕÇÏ, ÒÓËØÑÆâ-
ÜÇÌÔâ ÐÂ ÑÆËÐ ÂÕÑÏ, DHfus, Í àÐÇÓÅËË ÔÄâÊË ÂÕÑÏÂ e0
ÔÑÔÕÂÄÎâÇÕ ÒÓËÏÇÓÐÑ 0,04 ÆÎâ ÓÂÔÔÏÂÕÓËÄÂÇÏÞØ ÏÇÕÂÎ-
ÎÑÄ Ni, Cu, Ag, Au Ë 0,2 ÆÎâ ÂÓÅÑÐÂ. ¿ÕÑ ÑÃÔÕÑâÕÇÎßÔÕÄÑ
ÆÇÎÂÇÕ ÓÂÊÐÞÏ ØÂÓÂÍÕÇÓ ×ÂÊÑÄÑÅÑ ÒÇÓÇØÑÆÂ ÆÎâ ÏÇÕÂÎÎË-
ÚÇÔÍÑÌ Ë ÆËàÎÇÍÕÓËÚÇÔÍÑÌ ÂÕÑÏÐÞØ ÔËÔÕÇÏ.

¥Îâ ×ÂÊÑÄÑÅÑ ÒÇÓÇØÑÆÂ Ä ÍÎÂÔÕÇÓÂØ Ô ÒÂÓÐÞÏ ÄÊÂËÏÑ-
ÆÇÌÔÕÄËÇÏ ÂÕÑÏÑÄ ÖÆÑÃÐÑ ËÔÒÑÎßÊÑÄÂÕß ÏÑÆÇÎß ÆÄÖØ
ÂÅÓÇÅÂÕÐÞØ ÔÑÔÕÑâÐËÌ [97, 169 ë 172], ÕÂÍ ÚÕÑ ÉËÆÍÑÇ
ÂÅÓÇÅÂÕÐÑÇ ÔÑÔÕÑâÐËÇ ÄÍÎáÚÂÇÕ Ä ÔÇÃâ ÔÑÄÑÍÖÒÐÑÔÕß ÐËÉ-
ÐËØ ÍÑÐ×ËÅÖÓÂÙËÑÐÐÞØ ÔÑÔÕÑâÐËÌ ÍÎÂÔÕÇÓÂ Ô ÃÎËÊÍËÏË
àÐÇÓÅËâÏË ÄÑÊÃÖÉÆÇÐËâ. ¿ÕÑ ÑÊÐÂÚÂÇÕ, ÚÕÑ Ä ÔÎÖÚÂÇ ÍÎÂÔ-
ÕÇÓÑÄ Ô ÒÂÓÐÞÏ ÄÊÂËÏÑÆÇÌÔÕÄËÇÏ ÂÕÑÏÑÄ ËÏÇÇÕÔâ ÕÑÎßÍÑ
ÑÆÐÑ ÄÑÊÃÖÉÆÈÐÐÑÇ ÍÑÐ×ËÅÖÓÂÙËÑÐÐÑÇ ÔÑÔÕÑâÐËÇ ËÎË
ÐÇÔÍÑÎßÍÑ ÔÑÔÕÑâÐËÌ, ÃÎËÊÍËØ ÒÑ àÐÇÓÅËË, Ë àÕË ÔÑÔÕÑâ-
ÐËâ ÔÑÔÕÂÄÎâáÕ ÑÔÐÑÄÖ ÉËÆÍÑÅÑ ÂÅÓÇÅÂÕÐÑÅÑ ÔÑÔÕÑâÐËâ.
£ ÔÎÖÚÂÇ ÏÇÕÂÎÎËÚÇÔÍËØ ÍÎÂÔÕÇÓÑÄ ÐÂÃÑÓ ÍÑÐ×ËÅÖÓÂ-
ÙËÑÐÐÑ ÄÑÊÃÖÉÆÈÐÐÞØ ÔÑÔÕÑâÐËÌ, ÄØÑÆâÜËØ Ä ÉËÆÍÑÇ
ÂÅÓÇÅÂÕÐÑÇ ÔÑÔÕÑâÐËÇ, ÏÇÐâÇÕÔâ ÒÑ ÏÇÓÇ ÓÑÔÕÂ ÕÇÏÒÇÓÂ-
ÕÖÓÞ. ²ÂÊÐÞÌ ØÂÓÂÍÕÇÓ ×ÂÊÑÄÑÅÑ ÒÇÓÇØÑÆÂ Ä àÕËØ ÔÎÖÚÂâØ
ÆÇÏÑÐÔÕÓËÓÖÇÕÔâ ÐÂ ÓËÔ. 12, ÅÆÇ ÒÑÍÂÊÂÐÞ ÍÑÐ×ËÅÖÓÂ-
ÙËÑÐÐÞÇ ÒÇÓÇØÑÆÞ Ä ÍÎÂÔÕÇÓÂØ Ô ÒÂÓÐÞÏ ÄÊÂËÏÑÆÇÌ-
ÔÕÄËÇÏ ÂÕÑÏÑÄ Ë Ä ÏÇÕÂÎÎËÚÇÔÍËØ ÍÎÂÔÕÇÓÂØ.

±ÓË ÂÐÂÎËÊÇ ×ÂÊÑÄÑÅÑ ÒÇÓÇØÑÆÂ Ä ÏÇÕÂÎÎËÚÇÔÍËØ
ÍÎÂÔÕÇÓÂØ ÏÞ ËÔÒÑÎßÊÖÇÏ ÓÇÊÖÎßÕÂÕÞ ÍÑÏÒßáÕÇÓÐÑÅÑ
ÏÑÆÇÎËÓÑÄÂÐËâ ÍÎÂÔÕÇÓÑÄ ÐÇÍÑÕÑÓÞØ ÏÇÕÂÎÎÑÄ (ÐËÍÇÎâ,
ÔÇÓÇÃÓÂ Ë ÊÑÎÑÕÂ) [119, 126, 173, 174], ÔÑÔÕÑâÜËØ ËÊ 13
ÂÕÑÏÑÄ, ÒÓËÚÈÏ ÒÑÕÇÐÙËÂÎ ÄÊÂËÏÑÆÇÌÔÕÄËâ ÄÐÖÕÓË ÍÎÂ-
ÔÕÇÓÂ ÏÑÆÇÎËÓÖÇÕÔâ ÏÇÕÑÆÑÏ ³ÂÕÕÑÐÂ ë¹ÇÐÂ [18], Â ÕÇÒ-
ÎÑÄÑÇ ÆÄËÉÇÐËÇ ÂÕÑÏÑÄ Ä ÍÎÂÔÕÇÓÇ ì ÐÂ ÑÔÐÑÄÇ ÏÇÕÑÆÂ
®¥. °ÕÏÇÕËÏ, ÚÕÑ Ä ÔËÎÖ ÏÂÎÑÌ ÄÇÎËÚËÐÞ àÐÇÓÅÇÕËÚÇ-
ÔÍÑÌ ÜÇÎË, ÓÂÊÆÇÎâáÜÇÌ ÑÔÐÑÄÐÑÇ Ë ÐËÉÐÇÇ ÄÑÊÃÖÉÆÈÐ-
ÐÑÇ ÍÑÐ×ËÅÖÓÂÙËÑÐÐÑÇ ÔÑÔÕÑâÐËâ ÏÇÕÂÎÎËÚÇÔÍËØ ÍÎÂÔÕÇ-
ÓÑÄ, ÒÓË ÍÑÏÒßáÕÇÓÐÑÏ ÏÑÆÇÎËÓÑÄÂÐËË ÖÍÂÊÂÐÐÞØ ÍÎÂ-
ÔÕÇÓÑÄ ÕÓÖÆÐÑ ÄÞÆÇÎËÕß ËØ ÕÄÈÓÆÑÇ Ë ÉËÆÍÑÇ ÔÑÔÕÑâÐËâ
ÐÂ ×ÑÐÇ ×ÎÖÍÕÖÂÙËÌ, ÍÂÍ àÕÑ ËÏÇÇÕ ÏÇÔÕÑ ÆÎâ ÎÇÐÐÂÓÆ-
ÆÉÑÐÔÑÄÔÍËØ ÍÎÂÔÕÇÓÑÄ ËÊ 13 ÂÕÑÏÑÄ [98, 102]. °ÕÔáÆÂ
ÔÎÇÆÖÇÕ, ÚÕÑ ÍÑÏÒßáÕÇÓÐÑÇ ÏÑÆÇÎËÓÑÄÂÐËÇ ÏÇÕÂÎÎËÚÇ-
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²ËÔ. 12. ·ÂÓÂÍÕÇÓ ÍÑÐ×ËÅÖÓÂÙËÑÐÐÑÅÑ ÄÑÊÃÖÉÆÇÐËâ ÆÎâ ÆËàÎÇÍÕÓËÚÇÔÍÑÅÑ ÍÎÂÔÕÇÓÂ (Â) Ô ÑÆÐËÏ ÄÑÊÃÖÉÆÈÐÐÞÏ ÍÑÐ×ËÅÖÓÂÙËÑÐÐÞÏ
ÔÑÔÕÑâÐËÇÏ ÑÒÓÇÆÇÎÈÐÐÑÌ ÔËÏÏÇÕÓËË Ë ÆÎâ ÏÇÕÂÎÎËÚÇÔÍÑÅÑ ÍÎÂÔÕÇÓÂ (Ã) Ô ÃÑÎßÛËÏ ÚËÔÎÑÏ ËÊÑÏÇÓÑÄ, Õ.Ç. Ô ÃÑÎßÛËÏ ÚËÔÎÑÏ ÄÑÊÃÖÉÆÈÐÐÞØ
ÍÑÐ×ËÅÖÓÂÙËÑÐÐÞØ ÔÑÔÕÑâÐËÌ. ¬ÑÑÓÆËÐÂÕÂ x Ä ÏÐÑÅÑÏÇÓÐÑÏ ÒÓÑÔÕÓÂÐÔÕÄÇ ÍÑÑÓÆËÐÂÕ ÂÕÑÏÑÄ ÔÑÇÆËÐâÇÕ ÅÎÑÃÂÎßÐÞÌ ÏËÐËÏÖÏ ±±¿ Ô
ÎÑÍÂÎßÐÞÏ ÏËÐËÏÖÏÑÏ ±±¿ ÆÎâ ÆÂÐÐÑÅÑ ÍÑÐ×ËÅÖÓÂÙËÑÐÐÑÅÑ ÔÑÔÕÑâÐËâ.
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ÔÍËØ ÍÎÂÔÕÇÓÑÄ ÆÂÈÕ ÏÇÐßÛÖá ËÐ×ÑÓÏÂÙËá Ñ ÒÂÓÂÏÇÕ-
ÓÂØ ËØ ÂÅÓÇÅÂÕÐÞØ ÔÑÔÕÑâÐËÌ, ÚÇÏ Ä ÔÎÖÚÂÇ ÍÎÂÔÕÇÓÑÄ Ô
ÒÂÓÐÞÏ ÄÊÂËÏÑÆÇÌÔÕÄËÇÏ ÂÕÑÏÑÄ.

±ÑÔÕÓÑËÏ ÏÑÆÇÎß ×ÂÊÑÄÑÅÑ ÒÇÓÇØÑÆÂ ÆÎâ ÓÂÔÔÏÂÕÓË-
ÄÂÇÏÞØ ÏÇÕÂÎÎËÚÇÔÍËØ ÍÎÂÔÕÇÓÑÄ, Ä ÍÑÕÑÓÖá ÐÂÓâÆÖ Ô
ÕÇÒÎÑÄÞÏ ÆÄËÉÇÐËÇÏ ÂÕÑÏÑÄ ÄÍÎáÚËÏ ÆÑÒÑÎÐËÕÇÎßÐÑÇ
ÍÑÐ×ËÅÖÓÂÙËÑÐÐÑÇ ÄÑÊÃÖÉÆÇÐËÇ ÒÓË ×ÂÊÑÄÑÏ ÒÇÓÇØÑÆÇ Ä
ÍÎÂÔÕÇÓÇ. ±ÓÇÆÔÕÂÄËÏ ÒÑÎÐÖá àÐÕÓÑÒËá ÒÇÓÇØÑÆÂ DS
ÄÃÎËÊË ÕÇÏÒÇÓÂÕÖÓÞ ÒÎÂÄÎÇÐËâ Ä ÄËÆÇ

DS � DS0 � DSt � DSc ; �3:9�

ÅÆÇ DS0 ì àÐÕÓÑÒËâ ÒÇÓÇØÑÆÂ ÒÓË ÐÖÎÇÄÑÌ ÕÇÏÒÇÓÂÕÖÓÇ,
DSt ì ÄÍÎÂÆ ÕÇÒÎÑÄÑÅÑ ÆÄËÉÇÐËâ Ä àÐÕÓÑÒËá ÒÇÓÇØÑÆÂ,
DSc ì àÐÕÓÑÒËâ, ÔÄâÊÂÐÐÂâ Ô ÍÑÐ×ËÅÖÓÂÙËÑÐÐÑ ÄÑÊÃÖÉ-
ÆÈÐÐÞÏË ÔÑÔÕÑâÐËâÏË. ±Ñ ÑÒÓÇÆÇÎÇÐËá ÕÇÏÒÇÓÂÕÖÓÞ
ÒÎÂÄÎÇÐËâ Tm ËÏÇÇÏ

DSm � DE�Tm�
Tm

; �3:10�

ÅÆÇ DSm ì ÔÍÂÚÑÍ ÔÖÏÏÂÓÐÑÌ àÐÕÓÑÒËË ÒÓË ÕÇÏÒÇÓÂÕÖÓÇ
ÒÎÂÄÎÇÐËâ, DE�Tm� ì ËÊÏÇÐÇÐËÇ ÍÑÐ×ËÅÖÓÂÙËÑÐÐÑÌ
àÐÇÓÅËË ÒÓË ÕÇÏÒÇÓÂÕÖÓÇ ÒÎÂÄÎÇÐËâ.

´ÑÅÆÂ ÆÎâ ÑÕÐÑÛÇÐËâ ÄÇÓÑâÕÐÑÔÕÇÌ ÓÇÂÎËÊÂÙËË ÉËÆ-
ÍÑÅÑ Ë ÕÄÈÓÆÑÅÑ ÔÑÔÕÑâÐËÌ ÍÎÂÔÕÇÓÂ ÒÑÎÖÚËÏ Ä ÔÑÑÕÄÇÕ-
ÔÕÄËË Ô ×ÑÓÏÖÎÑÌ (3.1) ÄÞÓÂÉÇÐËÇ

p�T � �
�
exp

�
ÿ DE

T

�
g�T � dn ; �3:11�

ÅÆÇ DE ì àÐÇÓÅËâ ÄÑÊÃÖÉÆÇÐËâ ÔÑÑÕÄÇÕÔÕÄÖáÜÇÅÑ ÍÑÐ-
×ËÅÖÓÂÙËÑÐÐÑÅÑ ÔÑÔÕÑâÐËâ, n�E� ì ÚËÔÎÑ ÍÑÐ×ËÅÖÓÂ-
ÙËÑÐÐÞØ ÔÑÔÕÑâÐËÌ Ô àÐÇÓÅËÇÌ ÄÑÊÃÖÉÆÇÐËâ ÐËÉÇ E, Â
ÏÐÑÉËÕÇÎß g�T � ØÂÓÂÍÕÇÓËÊÖÇÕ ÑÕÐÑÛÇÐËÇ ÔÕÂÕËÔÕËÚÇ-
ÔÍËØ ÄÇÔÑÄ ÉËÆÍÑÅÑ Ë ÕÄÈÓÆÑÅÑ ÔÑÔÕÑâÐËÌ ÒÓË ÆÂÐÐÑÌ
ÕÇÏÒÇÓÂÕÖÓÇ ÊÂ ÔÚÈÕ ÕÇÒÎÑÄÑÅÑ ÆÄËÉÇÐËâ ÂÕÑÏÑÄ, ÒÓËÚÈÏ
g�0� � 1.

±ÓÇÆÔÕÂÄËÏ ÊÂÄËÔËÏÑÔÕß àÐÇÓÅËË ÍÑÐ×ËÅÖÓÂÙËÑÐ-
ÐÑÅÑ ÄÑÊÃÖÉÆÇÐËâ ÍÎÂÔÕÇÓÂ DE�n� ÑÕ ÚËÔÎÂ ËÊÑÏÇÓÑÄ n
�ÚËÔÎÂ ÍÑÐ×ËÅÖÓÂÙËÑÐÐÞØ ÔÑÔÕÑâÐËÌ Ô àÐÇÓÅËÇÌ ÄÑÊÃÖÉ-
ÆÇÐËâ ÐËÉÇ DE�n�� Ä ÄËÆÇ

DE�n� � D0 � D1

�
n

n0

�a

: �3:12�

¿ÕÂ ÊÂÄËÔËÏÑÔÕß ÄÍÎáÚÂÇÕ ÕÓË ÒÂÓÂÏÇÕÓÂ Ë ÒÓÇÆÔÕÂÄ-
ÎÇÐÂ ÐÂ ÓËÔ. 13 ÆÎâ ÍÎÂÔÕÇÓÑÄ Ni13, Ag13 Ë Au13. ¬ÓÑÏÇ
ÕÑÅÑ, Ä ÕÂÃÎ. 3 ÒÓËÄÇÆÇÐÞ ÊÐÂÚÇÐËâ ÒÂÓÂÏÇÕÓÑÄ ×ÑÓÏÖÎÞ
(3.12) ÆÎâ ÖÍÂÊÂÐÐÞØ ÍÎÂÔÕÇÓÑÄ. ©ÆÇÔß Eb ì ÒÑÎÐÂâ
àÐÇÓÅËâ ÔÄâÊË ÂÕÑÏÑÄ Ä àÕËØ ÍÎÂÔÕÇÓÂØ ÒÓË ÐÖÎÇÄÑÌ
ÕÇÏÒÇÓÂÕÖÓÇ. £ ÕÂÃÎËÙÇ 3 ÆÂáÕÔâ ÊÐÂÚÇÐËâ ÕÇÏÒÇÓÂÕÖÓ
ÒÎÂÄÎÇÐËâ Tm ÓÂÔÔÏÂÕÓËÄÂÇÏÞØ ÍÎÂÔÕÇÓÑÄ, ÍÑÕÑÓÞÇ
ÑÒÓÇÆÇÎÇÐÞ ÐÇÊÂÄËÔËÏÞÏ ÑÃÓÂÊÑÏ ÐÂ ÑÔÐÑÄÇ ÍÑÓÓÇÎâ-
ÙËÑÐÐÑÌ ×ÖÐÍÙËË [47, 48, 98, 99] ÆÎâ ÔÓÇÆÐÇÅÑ ÍÄÂÆÓÂÕÂ
ÓÂÔÔÕÑâÐËâ ÏÇÉÆÖ ÂÕÑÏÂÏË ÍÎÂÔÕÇÓÂ. £ ÑÃÎÂÔÕË ÕÇÏÒÇ-
ÓÂÕÖÓÞ ÒÎÂÄÎÇÐËâ àÕÂ ×ÖÐÍÙËâ ËÏÇÇÕ ÓÇÊÍËÌ ÔÍÂÚÑÍ.
¬ÓÑÏÇ ÕÑÅÑ, ÔÑÅÎÂÔÐÑ ÑÒÓÇÆÇÎÇÐËá ÕÇÏÒÇÓÂÕÖÓÞ ÒÎÂÄ-
ÎÇÐËâ, ËÏÇÇÏ p�Tm� � 1.

£ÞÚËÔÎââ ËÐÕÇÅÓÂÎ (3.11) Ô ËÔÒÑÎßÊÑÄÂÐËÇÏ ÊÂÄËÔË-
ÏÑÔÕË (3.12) ÆÎâ àÐÇÓÅËË ÄÑÊÃÖÉÆÇÐËâ ÍÎÂÔÕÇÓÂ ÑÕ ÚËÔÎÂ
ËÊÑÏÇÓÑÄ, ÒÑÎÖÚÂÇÏ

p�T � � g�T �
a

exp

�
ÿ D0

T

��
n0T

D1

�1=a

G
�
1

a

�
: �3:13�

³ÑÑÕÄÇÕÔÕÄÇÐÐÑ, ÒÓË p�Tm� � 1 ÔÑÅÎÂÔÐÑ ×ÑÓÏÖÎÇ (3.13)
ÒÑÎÖÚÂÇÏ

g�Tm� � a
�

D1

n0Tm

�1=a

exp

�
D0

Tm

�
Gÿ1

�
1

a

�
; �3:14�

Ë ÑÕÔáÆÂ ÐÂØÑÆËÏ ÕÖ ÚÂÔÕß ÔÍÂÚÍÂ àÐÕÓÑÒËË, DSt�Tm� �
� ln g�Tm�, ÍÑÕÑÓÂâ ÑÒÓÇÆÇÎâÇÕÔâ ÕÇÒÎÑÄÞÏ ÆÄËÉÇÐËÇÏ
ÂÕÑÏÑÄ. £ ÕÂÃÎËÙÇ 3 ÒÓËÄÇÆÇÐÞ ÊÐÂÚÇÐËâ ÄÇÎËÚËÐÞ
DSt�Tm� ÆÎâ ÓÂÔÔÏÂÕÓËÄÂÇÏÞØ ÍÎÂÔÕÇÓÑÄ.

³ÍÂÚÑÍ àÐÇÓÅËË DE ÒÓË ×ÂÊÑÄÑÏ ÒÇÓÇØÑÆÇ ÔÍÎÂÆÞ-
ÄÂÇÕÔâ ËÊ àÐÇÓÅÇÕËÚÇÔÍÑÌ ÜÇÎË ÏÇÉÆÖ ÅÎÑÃÂÎßÐÞÏ ÏËÐË-
ÏÖÏÑÏ ±±¿ Ë ÐËÉÐËÏ ÄÑÊÃÖÉÆÈÐÐÞÏ ÍÑÐ×ËÅÖÓÂÙËÑÐ-
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²ËÔ. 13. ¹ËÔÎÑ ËÊÑÏÇÓÑÄ ÏÇÕÂÎÎËÚÇÔÍËØ ÍÎÂÔÕÇÓÑÄ, àÐÇÓÅËâ ÄÑÊÃÖÉ-
ÆÇÐËâ ÍÑÕÑÓÞØ ÐËÉÇ ÖÍÂÊÂÐÐÑÌ, Ä ÔÎÖÚÂÇ ÍÎÂÔÕÇÓÑÄ Ni13 (a), Ag13 (Ã),
Au13 (Ä) [119].
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ÐÞÏ ÔÑÔÕÑâÐËÇÏ D0 Ë àÐÇÓÅËË ÍÑÐ×ËÅÖÓÂÙËÑÐÐÑÅÑ ÄÑÊ-
ÃÖÉÆÇÐËâ ÄÐÖÕÓË ÉËÆÍÑÅÑ ÂÅÓÇÅÂÕÐÑÅÑ ÔÑÔÕÑâÐËâ. ¯Â
ÑÔÐÑÄÇ ÂÒÒÓÑÍÔËÏÂÙËË (3.12) ÒÑÎÖÚÂÇÏ ÆÎâ ÔÍÂÚÍÂ àÐÇÓ-
ÅËË

DE �
�
E�n� dn �

� D0�
�
exp

�
ÿ E�n�

T

�
g�T �E�n� dn � D0 � Tp�T �

a
:

±ÓË ÕÇÏÒÇÓÂÕÖÓÇ ÒÎÂÄÎÇÐËâ àÕÂ ÄÇÎËÚËÐÂ ÓÂÄÐÂ

DE�Tm� � D0 � Tm

a
: �3:15�

±ÑÆÔÕÂÄÎââ ÒÑÎÖÚÇÐÐÞÌ ÕÂÍËÏ ÔÒÑÔÑÃÑÏ ÔÍÂÚÑÍ àÐÇÓÅËË
ÒÓË ÕÇÏÒÇÓÂÕÖÓÇ ÒÎÂÄÎÇÐËâ Ä ×ÑÓÏÖÎÖ (3.10), ÐÂÌÆÈÏ
ÔÍÂÚÑÍ àÐÕÓÑÒËË ÒÓË ×ÂÊÑÄÑÏ ÒÇÓÇØÑÆÇDSm ÒÓË ÕÇÏÒÇÓÂ-
ÕÖÓÇ ÒÎÂÄÎÇÐËâ Tm (ÔÏ. ÕÂÃÎ. 3). ¬ÓÑÏÇ ÕÑÅÑ, Ä àÕÑÌ ÕÂÃ-
ÎËÙÇ ÆÂÈÕÔâ ÄÍÎÂÆ Ä àÐÕÓÑÒËá DSt�Tm�=DSm ÊÂ ÔÚÈÕ ÕÇÒ-
ÎÑÄÑÅÑ ÆÄËÉÇÐËâ ÂÕÑÏÑÄ. °ÕÔáÆÂ ÔÎÇÆÖÇÕ, ÚÕÑ ÕÇÒÎÑÄÑÇ
ÆÄËÉÇÐËÇ ÂÕÑÏÑÄ ÔÖÜÇÔÕÄÇÐÐÑ ÑÕÓÂÉÂÇÕÔâ ÐÂ ÒÂÓÂÏÇÕ-
ÓÂØ ×ÂÊÑÄÑÅÑ ÒÇÓÇØÑÆÂ Ä ÏÇÕÂÎÎËÚÇÔÍËØ ÍÎÂÔÕÇÓÂØ.

±ÓÑÂÐÂÎËÊËÓÖÇÏ ÇÜÈ ÑÆËÐ ÂÔÒÇÍÕ ÒÑÄÇÆÇÐËâ ÏÇÕÂÎ-
ÎËÚÇÔÍËØ ÍÎÂÔÕÇÓÑÄ, ÔÄâÊÂÐÐÞÌ Ô ÔÑÔÖÜÇÔÕÄÑÄÂÐËÇÏ ×ÂÊ.
¥Îâ ÑÒÓÇÆÇÎÈÐÐÑÔÕË ÃÖÆÇÏ ÔÚËÕÂÕß, ÚÕÑ ÔÑÔÖÜÇÔÕÄÑÄÂÐËÇ
×ÂÊ Ä ÍÎÂÔÕÇÓÇ ÓÇÂÎËÊÖÇÕÔâ Ä ÑÃÎÂÔÕË [105]

0;1 < p�T � < 10 : �3:16�

±ÑÔÍÑÎßÍÖ, ÔÑÅÎÂÔÐÑ ×ÑÓÏÖÎÇ (3.13), ÑÔÐÑÄÐÂâ ÕÇÏÒÇÓÂ-
ÕÖÓÐÂâ ÊÂÄËÔËÏÑÔÕß ÆÎâ ÑÕÐÑÛÇÐËâ ÊÂÔÇÎÈÐÐÑÔÕÇÌ ÉËÆ-
ÍÑÅÑ Ë ÕÄÈÓÆÑÅÑ ÔÑÔÕÑâÐËÌ p�T � ËÏÇÇÕ ÄËÆ p�T � �
� exp �ÿDE=T �, ÒÑÎÖÚËÏ ÆÎâ ÛËÓËÐÞ ÑÃÎÂÔÕË ÔÑÔÖÜÇ-
ÔÕÄÑÄÂÐËâ (3.16) ÕÄÈÓÆÑÌ Ë ÉËÆÍÑÌ ×ÂÊ dTm ÄÞÓÂÉÇÐËÇ

dTm � T 2
m ln 10

DE
; �3:17�

Õ.Ç. ÏÞ ÔÚËÕÂÇÏ dTm 5Tm, ÕÂÍ ÚÕÑ ÕÄÈÓÆÂâ ËÉËÆÍÂâ ×ÂÊÞ
ÔÑÔÖÜÇÔÕÄÖáÕ Ä ËÐÕÇÓÄÂÎÇ ÕÇÏÒÇÓÂÕÖÓ ÑÕ Tm ÿ dTm ÆÑ

Tm � dTm. £ ÕÂÃÎËÙÇ 3 ÒÓËÄÇÆÇÐÂ ÛËÓËÐÂ ÑÃÎÂÔÕË ÕÇÏ-
ÒÇÓÂÕÖÓ dTm, Ä ÍÑÕÑÓÑÌ ÆÎâ ÓÂÔÔÏÂÕÓËÄÂÇÏÞØ ÍÎÂÔÕÇÓÑÄ
ÓÇÂÎËÊÖÇÕÔâ ÔÑÔÖÜÇÔÕÄÑÄÂÐËÇ ×ÂÊ ÄÃÎËÊË ÕÇÏÒÇÓÂÕÖÓÞ
ÒÎÂÄÎÇÐËâ. £ËÆÐÑ, ÚÕÑ ÆÎâ ÏÇÕÂÎÎËÚÇÔÍËØ ÍÎÂÔÕÇÓÑÄ,
ÔÑÆÇÓÉÂÜËØ 13 ÂÕÑÏÑÄ, ÔÑÔÖÜÇÔÕÄÑÄÂÐËÇ ×ÂÊ ËÏÇÇÕ
ÏÇÔÕÑ Ä ÆÑÔÕÂÕÑÚÐÑ ÛËÓÑÍÑÌ ÑÃÎÂÔÕË ÕÇÏÒÇÓÂÕÖÓ.

°ÕÏÇÕËÏ, ÚÕÑ ÄÞÚËÔÎÇÐËÇ ËÐÕÇÅÓÂÎÂ (3.11) ÑÔÐÑÄÞ-
ÄÂÎÑÔß ÐÂ ÒÓÇÆÒÑÎÑÉÇÐËË, ÚÕÑ ÄÍÎÂÆ Ä ×ÂÊÑÄÞÌ ÒÇÓÇØÑÆ
ÑÒÓÇÆÇÎâÇÕÔâ ÏÐÑÅËÏË ÍÑÐ×ËÅÖÓÂÙËÑÐÐÞÏË ÔÑÔÕÑâÐËâ-
ÏË, ÔÑÔÕÂÄÎâáÜËÏË ÉËÆÍÑÇ ÂÅÓÇÅÂÕÐÑÇ ÔÑÔÕÑâÐËÇ. ¿ÕÑ
ÒÑÊÄÑÎâÇÕ ÔÚËÕÂÕß ÊÂÄËÔËÏÑÔÕß DE�n� ÐÇÒÓÇÓÞÄÐÑÌ.
³ÓÇÆÐÇÇ ÚËÔÎÑ ËÊÑÏÇÓÑÄ, ÖÚÂÔÕÄÖáÜËØ Ä ×ÂÊÑÄÑÏ ÒÇÓÇ-
ØÑÆÇ,

n � n0

�
Tm

D1

�1=a G�2=a�
G�1=a� :

¡ÐÂÎËÊ ÊÐÂÚÇÐËÌ ÒÂÓÂÏÇÕÓÂ n, ÒÓËÄÇÆÈÐÐÞØ Ä ÕÂÃÎ. 3,
ÔÄËÆÇÕÇÎßÔÕÄÖÇÕ Ñ ÔÒÓÂÄÇÆÎËÄÑÔÕË ËÔÒÑÎßÊÑÄÂÐÐÑÅÑ ÒÑÆ-
ØÑÆÂ. ´ÂÍËÏ ÑÃÓÂÊÑÏ, ÉËÆÍÑÇ ÂÅÓÇÅÂÕÐÑÇ ÔÑÔÕÑâÐËÇ
ÍÎÂÔÕÇÓÂ Ô ÒÂÓÐÞÏ ÄÊÂËÏÑÆÇÌÔÕÄËÇÏ ÂÕÑÏÑÄ, ÅÆÇ ÄÊÂË-
ÏÑÆÇÌÔÕÄËÇ ÏÇÉÆÖ ÃÎËÉÂÌÛËÏË ÔÑÔÇÆâÏË ÆÑÏËÐËÓÖÇÕ,
ÄÍÎáÚÂÇÕ ÒÓÂÍÕËÚÇÔÍË ÑÆÐÑ ÉËÆÍÑÇ ÍÑÐ×ËÅÖÓÂÙËÑÐÐÑÇ
ÔÑÔÕÑâÐËÇ, ÑÕÆÇÎÈÐÐÑÇ ÑÕ ÆÓÖÅËØ ÍÑÐ×ËÅÖÓÂÙËÑÐÐÞØ
ÔÑÔÕÑâÐËÌ ÛËÓÑÍÑÌ àÐÇÓÅÇÕËÚÇÔÍÑÌ ÜÇÎßá. ±ÑàÕÑÏÖ
×ÂÊÑÄÞÌ ÒÇÓÇØÑÆ Ä ÕÂÍËØ ÍÎÂÔÕÇÓÂØ ÏÑÉÇÕ ÃÞÕß ÑÒËÔÂÐ
ÐÂ ÑÔÐÑÄÇ ÏÑÆÇÎË ÆÄÖØ ÍÑÐ×ËÅÖÓÂÙËÑÐÐÞØ ÔÑÔÕÑâÐËÌ
[104, 171, 172]. £ ÔÎÖÚÂÇ ÏÇÕÂÎÎËÚÇÔÍËØ ÍÎÂÔÕÇÓÑÄ ÉËÆÍÑÇ
ÂÅÓÇÅÂÕÐÑÇ ÔÑÔÕÑâÐËÇ ÄÍÎáÚÂÇÕ Ä ÔÇÃâ ÏÐÑÅÑ ÄÑÊÃÖÉÆÈÐ-
ÐÞØ ÍÑÐ×ËÅÖÓÂÙËÑÐÐÞØ ÔÑÔÕÑâÐËÌ, ÚËÔÎÑ ÍÑÕÑÓÞØ ÖÄÇ-
ÎËÚËÄÂÇÕÔâ ÒÑ ÏÇÓÇ ÄÑÊÃÖÉÆÇÐËâ ÍÎÂÔÕÇÓÂ.

±ÓÑÂÐÂÎËÊËÓÖÇÏ ÐÂÆÈÉÐÑÔÕß ÆÂÐÐÞØ, ÒÓËÄÇÆÈÐÐÞØ Ä
ÕÂÃÎ. 3 Ë ÑÔÐÑÄÂÐÐÞØ ÐÂ ËÔÒÑÎßÊÑÄÂÐËË ÒÑÕÇÐÙËÂÎÂ
³ÂÕÕÑÐÂ ë¹ÇÐÂ [117] ÆÎâ ÄÊÂËÏÑÆÇÌÔÕÄËâ ÂÕÑÏÑÄ Ä
ÏÇÕÂÎÎËÚÇÔÍÑÏ ÍÎÂÔÕÇÓÇ. ¿ÕÑÕ ÒÑÕÇÐÙËÂÎ ì ÏÑÆÇÎßÐÞÌ
(ÍÂÍ Ë ÆÓÖÅËÇ), ÚÕÑ ÔÐËÉÂÇÕ ÕÑÚÐÑÔÕß ÓÇÊÖÎßÕÂÕÑÄ. ³ÓÂÄ-
ÐÇÐËÇ Ô ÆÂÐÐÞÏË ÆÓÖÅËØ ÓÂÔÚÈÕÑÄ ÆÎâ ÍÎÂÔÕÇÓÑÄ, ÔÑÔÕÑâ-
ÜËØ ËÊ 13 ÂÕÑÏÑÄ, ÒÑÍÂÊÞÄÂÇÕ, ÚÕÑ Ä ÔÎÖÚÂÇ ÐËÍÇÎâ Ë
ÔÇÓÇÃÓÂ ÑÐË ÔÑÄÒÂÆÂáÕ ÆÎâ ÓÂÊÐÞØ ÏÑÆÇÎÇÌ, ÕÑÅÆÂ ÍÂÍ
ÓÂÔÚÈÕÞ [127, 143 ë 148] ÆÎâ ÍÎÂÔÕÇÓÂ ÊÑÎÑÕÂ ÐÇ ÆÂáÕ
ÑÆËÐÂÍÑÄÑÌ ÒÑÔÎÇÆÑÄÂÕÇÎßÐÑÔÕË ÑÔÐÑÄÐÑÅÑ Ë ÄÑÊÃÖÉÆÈÐ-
ÐÞØ ÍÑÐ×ËÅÖÓÂÙËÑÐÐÞØ ÔÑÔÕÑâÐËÌ. ¿ÕÂ ÒÑÔÎÇÆÑÄÂÕÇÎß-
ÐÑÔÕß ÍÑÐ×ËÅÖÓÂÙËÑÐÐÞØ ÔÑÔÕÑâÐËÌ, ÒÑÎÖÚÇÐÐÂâ Ä ÓÂ-
ÃÑÕÇ [119], ÑÕÎËÚÂÇÕÔâ ÑÕ ÆÂÐÐÞØ àÍÔÒÇÓËÏÇÐÕÂ ÒÑ ËÊ-
ÏÇÓÇÐËá ÒÑÆÄËÉÐÑÔÕË (ÔÏ. ÓËÔ. 11 [149]). ¢ÑÎÇÇ ÕÑÅÑ,
ËÔÒÑÎßÊÑÄÂÐËÇ ÒÑÎÖÚÇÐÐÞØ ÐÇÊÂÄËÔËÏÑ Ä ÓÂÃÑÕÇ [119]
ÕÇÏÒÇÓÂÕÖÓÞ ÒÎÂÄÎÇÐËâ ÍÎÂÔÕÇÓÂ ÊÑÎÑÕÂ Ë àÐÇÓÅÇÕËÚÇ-
ÔÍÑÌ ÒÎÑÕÐÑÔÕË ÍÑÐ×ËÅÖÓÂÙËÑÐÐÑ ÄÑÊÃÖÉÆÈÐÐÞØ ÔÑÔÕÑâ-
ÐËÌ ÒÓËÄÑÆËÕ Í ÒÓÑÕËÄÑÓÇÚËâÏ. ¥Îâ ÕÑÅÑ ÚÕÑÃÞ ÖÔÕÓÂ-
ÐËÕß àÕË ÒÓÑÕËÄÑÓÇÚËâ, ÏÞ ÑÕÍÂÊÂÎËÔß ÑÕ ÐÂÌÆÇÐÐÑÌ Ä
ÓÂÃÑÕÇ [119] ÕÇÏÒÇÓÂÕÖÓÞ ÒÎÂÄÎÇÐËâ ÍÎÂÔÕÇÓÂ Au13,
ÓÂÄÐÑÌ 430 ¬, Ë, ÄÊâÄ ËÊ àÕÑÌ ÓÂÃÑÕÞ àÐÇÓÅËá ÄÑÊÃÖÉÆÇ-
ÐËâ ÐËÉÐÇÅÑ ÍÑÐ×ËÅÖÓÂÙËÑÐÐÑÅÑ ÔÑÔÕÑâÐËâ ÍÎÂÔÕÇÓÂ,
D0 � 0;15 à£, ÑÒÓÇÆÇÎËÎË ÕÇÏÒÇÓÂÕÖÓÖ ÒÎÂÄÎÇÐËâ ÍÎÂÔ-
ÕÇÓÂ ÕÂÍ, ÚÕÑÃÞ ÄÍÎÂÆ ÊÂ ÔÚÈÕ ÕÇÒÎÑÄÑÅÑ ÆÄËÉÇÐËâ ÂÕÑÏÑÄ
Ä ÔÍÂÚÑÍ àÐÕÓÑÒËË ÒÓË ÒÎÂÄÎÇÐËË ÔÑÔÕÂÄÎâÎ 40%. ¿ÕÑ
ÆÂÈÕ ÊÐÂÚÇÐËÇ ÕÇÏÒÇÓÂÕÖÓÞ ÒÎÂÄÎÇÐËâ Tm � 230 ¬, ÚÕÑ
ËÔÒÑÎßÊÖÇÕÔâ Ä ÕÂÃÎ. 3. ³ ÆÓÖÅÑÌ ÔÕÑÓÑÐÞ, àÕÑÕ ×ÂÍÕ
ÔÄËÆÇÕÇÎßÔÕÄÖÇÕ Ñ ÍÂÚÇÔÕÄÇÐÐÑÏ ØÂÓÂÍÕÇÓÇ ÆÂÐÐÞØ
ÕÂÃÎ. 3 ÆÎâ ÍÎÂÔÕÇÓÂ ÊÑÎÑÕÂ.

¥Îâ ÆÇÏÑÐÔÕÓÂÙËË ×ÂÊÑÄÑÅÑ ÒÇÓÇØÑÆÂ Ä ÍÎÂÔÕÇÓÂØ
ÃÞÎÑ ÖÆÑÃÐÑ ÑÓËÇÐÕËÓÑÄÂÕßÔâ ÐÂ ÍÎÂÔÕÇÓÞ, ÔÑÔÕÑâÜËÇ
ËÊ 13 ÂÕÑÏÑÄ. £ ÔËÎÖ ÏÂÎÑÅÑ ÓÂÊÏÇÓÂ ÑÐË ÒÑÆØÑÆâÕ ÆÎâ
ÏÑÆÇÎËÓÑÄÂÐËâ, Ë ÉËÆÍÑÇ ÔÑÔÕÑâÐËÇ ÆÎâ ÕÂÍËØ ÍÎÂÔÕÇÓÑÄ
àÐÇÓÅÇÕËÚÇÔÍË ÑÕÆÇÎÇÐÑ ÑÕ ÕÄÈÓÆÑÅÑ, ÒÑÔÍÑÎßÍÖ Ä ÕÄÈÓ-

´ÂÃÎËÙÂ 3. ±ÂÓÂÏÇÕÓÞ ÒÎÂÄÎÇÐËâ ÏÇÕÂÎÎËÚÇÔÍËØ ÍÎÂÔÕÇÓÑÄ ËÊ 13
ÂÕÑÏÑÄ ÆÎâ n0 � 100

¬ÎÂÔÕÇÓ
±ÂÓÂÏÇÕÓ

Ni13 Ag13 Au13

Eb, à£ 44,11 27,87 41,96

D0, à£ 0,73 0,66 0,13

D0=Eb, % 1,6 2,4 0,31

D1, à£ 0,50 0,42 0,28

a 0,68 0,55 0,58

Tm, ¬ 860 820 230

DE�Tm�, à£ 0,84 0,79 0,18

g�Tm� 280 40 40

dTm, ¬ 200 200 70

�n 13 13 4

DSt 5,6 3,7 3,7

DSm 11,2 11,3 9,3

DSt=DSm, % 50 33 40
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ÆÑÏ ÔÑÔÕÑâÐËË ÂÕÑÏÐÂâ ÑÃÑÎÑÚÍÂ ÊÂÒÑÎÐÇÐÂ Ë ËÏÇÇÕ
ÔÕÓÖÍÕÖÓÖ ËÍÑÔÂàÆÓÂ. ¥Îâ ÍÎÂÔÕÇÓÑÄ ÔÑÔÇÆÐËØ ÓÂÊÏÇÓÑÄ
àÐÇÓÅÇÕËÚÇÔÍÑÇ ÓÂÊÆÇÎÇÐËÇ ÕÄÈÓÆÑÅÑ Ë ÉËÆÍÑÅÑ ÔÑÔÕÑâ-
ÐËÌ ÐÇ ÕÂÍ ÔÖÜÇÔÕÄÇÐÐÑ. £ ÚÂÔÕÐÑÔÕË, ÍÑÏÒßáÕÇÓÐÑÇ
ÏÑÆÇÎËÓÑÄÂÐËÇ ÐÇ ÒÑÊÄÑÎâÇÕ ÐÂÃÎáÆÂÕß ÉËÆÍÑÇ ÂÅÓÇÅÂÕ-
ÐÑÇ ÔÑÔÕÑâÐËÇ ÎÇÐÐÂÓÆ-ÆÉÑÐÔÑÄÔÍËØ ÍÎÂÔÕÇÓÑÄ, ÔÑÔÕÑâ-
ÜËØ ËÊ 8 Ë 14 ÂÕÑÏÑÄ [175]. ¬ÎÂÔÕÇÓÞ, ÔÑÆÇÓÉÂÜËÇ 13
ÂÕÑÏÑÄ, ÖÆÑÃÐÞ ÆÎâ ÏÑÆÇÎËÓÑÄÂÐËâ Ë ÒÑ ÕÑÌ ÒÓËÚËÐÇ,
ÚÕÑ ÑÐË ËÏÇáÕ ÆÄÂ ÂÅÓÇÅÂÕÐÞØ ÔÑÔÕÑâÐËâ, Â Ä ×ÂÊÑÄÑÏ
ÒÇÓÇØÑÆÇ ÖÚÂÔÕÄÖáÕ ÂÕÑÏÞ ÒÑÄÇÓØÐÑÔÕÐÑÅÑ ÔÎÑâ. ±ÓÑ-
ÄÇÆÈÐÐÞÌ ÂÐÂÎËÊ ÆÂÈÕ ÒÑÎÇÊÐÞÌ ÑÒÞÕ Ä ÒÑÐËÏÂÐËË
ÔÄÑÌÔÕÄ ÂÅÓÇÅÂÕÐÞØ ÔÑÔÕÑâÐËÌ ÍÎÂÔÕÇÓÑÄ Ë ØÂÓÂÍÕÇÓÂ ×Â-
ÊÑÄÑÅÑ ÒÇÓÇØÑÆÂ Ä ÐËØ [176]. £ ÚÂÔÕÐÑÔÕË, ÕÇÒÎÑÄÑÇ ÆÄË-
ÉÇÐËÇ ÂÕÑÏÑÄ ÄÎËâÇÕ ÐÂ ÒÂÓÂÏÇÕÓÞ ×ÂÊÑÄÑÅÑ ÒÇÓÇØÑÆÂ
ÆÎâ ÓÂÊÐÞØ ÕËÒÑÄ ÄÊÂËÏÑÆÇÌÔÕÄËâ ÂÕÑÏÑÄ Ä ÍÎÂÔÕÇÓÇ.

²ÂÔÔÏÑÕÓËÏ ×ÂÊÑÄÞÌ ÒÇÓÇØÑÆ Ä ÍÎÂÔÕÇÓÇ Ô ÆÓÖÅËØ
ÒÑÊËÙËÌì Ô ÕÑÚÍË ÊÓÇÐËâ ÄÑÊÏÑÉÐÑÔÕË ÇÅÑ ÏÑÆÇÎËÓÑÄÂ-
ÐËâ ÔÑÄÓÇÏÇÐÐÞÏË ÍÑÏÒßáÕÇÓÐÞÏË ÏÇÕÑÆÂÏË. ±Ñ-
ÔÍÑÎßÍÖ ÕÄÈÓÆÑÇ Ë ÉËÆÍÑÇ ÂÅÓÇÅÂÕÐÞÇ ÔÑÔÕÑâÐËâ ÍÎÂÔ-
ÕÇÓÂ Ô ÒÂÓÐÞÏ ÄÊÂËÏÑÆÇÌÔÕÄËÇÏ ÂÕÑÏÑÄ ÑÒÓÇÆÇÎâáÕÔâ
ÓÂÊÐÑÌ ÍÑÐ×ËÅÖÓÂÙËÇÌ ÂÕÑÏÑÄ, ±±¿ ÆÎâ ÂÅÓÇÅÂÕÐÞØ
ÔÑÔÕÑâÐËÌ ÍÎÂÔÕÇÓÂ ÏÑÉÇÕ ÃÞÕß ÑÒÓÇÆÇÎÇÐÑ ÐÂ ÑÔÐÑÄÇ
DFT, ÍÑÕÑÓÂâ ÄÍÎáÚÂÇÕ Ä ÔÇÃâ ÄÂÓËÂÙËÑÐÐÞÌ ÒÓËÐÙËÒ Ë
ÒÑàÕÑÏÖ ÒÓËÅÑÆÐÂ ÅÎÂÄÐÞÏ ÑÃÓÂÊÑÏ ÆÎâ ÂÐÂÎËÊÂ ÑÔÐÑÄ-
ÐÑÅÑ àÎÇÍÕÓÑÐÐÑÅÑ ÔÑÔÕÑâÐËâ ÍÎÂÔÕÇÓÂ. °ÆÐÂÍÑ, ÒÑÔÍÑÎß-
ÍÖ ÐÂ ÑÔÐÑÄÇ DFT ÑÒÓÇÆÇÎâáÕÔâ ÒÂÓÂÏÇÕÓÞ ÍÎÂÔÕÇÓÂ ÒÓË
ÐÖÎÇÄÑÌ ÕÇÏÒÇÓÂÕÖÓÇ ÂÕÑÏÑÄ, Â ÕÇÒÎÑÄÑÇ ÆÄËÉÇÐËÇ ÂÕÑ-
ÏÑÄ ÔÖÜÇÔÕÄÇÐÐÑ ÄÎËâÇÕ ÐÂ ÒÂÓÂÏÇÕÓÞ ×ÂÊÑÄÑÅÑ ÒÇÓÇ-
ØÑÆÂ, ÕÑ ÆÎâ ÂÐÂÎËÊÂ ×ÂÊÑÄÑÅÑ ÒÇÓÇØÑÆÂ ÐÇÑÃØÑÆËÏÑ
ÑÃÝÇÆËÐËÕß DFT Ô ÏÇÕÑÆÑÏ ÏÑÎÇÍÖÎâÓÐÑÌ ÆËÐÂÏËÍË.
°ÃÝÇÆËÐÇÐËÇ àÕËØ ÏÇÕÑÆÑÄ ÃÞÎÑ ÄÞÒÑÎÐÇÐÑ ¬ÂÓÑÏ Ë
±ÂÓËÐÇÎÎÑ [42]. °ÐÑ ÔÕÂÎÑ ÄÂÉÐÞÏÛÂÅÑÏ ÄÏÑÆÇÎËÓÑÄÂ-
ÐËË ÂÕÑÏÐÞØ ÔËÔÕÇÏ, ÒÑÊÄÑÎËÄ ÓÂÔÔÚËÕÂÕß ×ÑÐÑÐÐÞÇ
ÔÒÇÍÕÓÞ ÏÂÍÓÑÔÍÑÒËÚÇÔÍËØ ÂÕÑÏÐÞØ ÔËÔÕÇÏ.

4. ¬ÂÕÂÎËÕËÚÇÔÍËÇ ÒÓÑÙÇÔÔÞ
Ô ÖÚÂÔÕËÇÏ ÍÎÂÔÕÇÓÑÄ

4.1. ·ÂÓÂÍÕÇÓ ÍÂÕÂÎËÕËÚÇÔÍÑÅÑ ÒÓÑÙÇÔÔÂ
¬ÂÕÂÎËÕËÚÇÔÍËÇ ÒÓÑÙÇÔÔÞ ËÔÒÑÎßÊÖáÕÔâ Ä ØËÏËË ÐÂ
ÒÓÑÕâÉÇÐËË ÆÄÖØ ÄÇÍÑÄ Ë ÑÔÐÑÄÂÐÞ ÐÂ ÖÔÍÑÓÇÐËË ØËÏËÚÇ-
ÔÍÑÌ ÓÇÂÍÙËË ÒÑÆ ÆÇÌÔÕÄËÇÏ ÍÂÕÂÎËÊÂÕÑÓÂ, ÍÑÕÑÓÞÌ ÔÂÏ
ÒÓË àÕÑÏ ÐÇ ÓÂÔØÑÆÖÇÕÔâ. £ ÅÇÕÇÓÑÅÇÐÐÑÏ ÍÂÕÂÎËÊÇ [177 ë
182]) ØËÏËÚÇÔÍËÌ ÒÓÑÙÇÔÔ ÖÔÍÑÓâÇÕÔâ Ä ÓÇÊÖÎßÕÂÕÇ ÖÚÂ-
ÔÕËâ Ä ÐÈÏ ÒÑÄÇÓØÐÑÔÕË ÍÂÕÂÎËÊÂÕÑÓÂ, ÚÕÑ ÒÓËÄÑÆËÕ Í
ÔÐËÉÇÐËá àÐÇÓÅËË ÂÍÕËÄÂÙËË ÒÓÑÙÇÔÔÂ (2.2). °ÆÐÂÍÑ
ÆÇÌÔÕÄËÇ ÍÂÕÂÎËÊÂÕÑÓÂ ÏÑÉÇÕ ÒÓÑâÄÎâÕßÔâ ÐÇ ÕÑÎßÍÑ Ä
ÖÔÍÑÓÇÐËË ØËÏËÚÇÔÍÑÅÑ ÒÓÑÙÇÔÔÂ, ÐÑ ÕÂÍÉÇ Ë Ä ËÊÏÇÐÇÐËË
ÍÂÐÂÎÂ ÇÅÑ ÒÓÑÕÇÍÂÐËâ [183, 184]. ¥ÂÎÇÇ ÏÞ ÓÂÔÔÏÑÕÓËÏ
×ËÊËÚÇÔÍËÇ ÂÔÒÇÍÕÞ ÍÂÕÂÎËÕËÚÇÔÍÑÅÑ ÒÓÑÙÇÔÔÂ, Ä ÍÑÕÑ-
ÓÑÏ ÍÂÕÂÎËÊÂÕÑÓÂÏË âÄÎâáÕÔâ ÍÎÂÔÕÇÓÞ. ´ÑÅÆÂ ÍÂÕÂÎË-
ÕËÚÇÔÍËÌ ÒÓÑÙÇÔÔ ÒÓÑÕÇÍÂÇÕ ÐÂ ÒÑÄÇÓØÐÑÔÕË ÍÎÂÔÕÇÓÂ, ÚÕÑ
ÑÕÎËÚÂÇÕ ÇÅÑ ÑÕ ÕÓÂÆËÙËÑÐÐÞØ ÒÓÑÙÇÔÔÑÄ Ä ÍÎÂÔÔËÚÇÔÍÑÌ
ØËÏËË.

±ÓÇÉÆÇ ÄÔÇÅÑ ÑÕÏÇÕËÏ, ÚÕÑ ÄÑÊÏÑÉÐÑÔÕß ÍÂÕÂÎËÕËÚÇ-
ÔÍÑÅÑ ÒÓÑÙÇÔÔÂ ÑÒÓÇÆÇÎâÇÕÔâ ÐÇ ÔÕÓÖÍÕÖÓÑÌ ÔËÔÕÇÏÞ,
ÑÃÓÂÊÑÄÂÐÐÑÌ ÒÓË ÒÓËÎËÒÂÐËË ÓÇÂÅËÓÖáÜÇÌ ÏÑÎÇÍÖÎÞ
Í ÒÑÄÇÓØÐÑÔÕË, Â ÆËÐÂÏËÚÇÔÍËÏ ØÂÓÂÍÕÇÓÑÏ ÒÓÑÙÇÔÔÑÄ
ÒÇÓÇØÑÆÂ, Ä ÍÑÕÑÓÞØ ÖÚÂÔÕÄÖÇÕ ÍÂÍ ÓÇÂÅËÓÖáÜÂâ ÏÑÎÇ-
ÍÖÎÂ, ÕÂÍ Ë ÍÂÕÂÎËÕËÚÇÔÍÂâ ÒÑÄÇÓØÐÑÔÕß, Õ.Ç. àÕÑÕ ÒÓÑÙÇÔÔ
ÄÍÎáÚÂÇÕ ÒÇÓÇØÑÆÞÏÇÉÆÖ ÔÑÔÕÑâÐËâÏË ÒÑÄÇÓØÐÑÔÕË. ±Ñ
àÕÑÌ ÒÓËÚËÐÇ ÆËàÎÇÍÕÓËÍË Ô ÃÑÎßÛÑÌ àÐÇÓÅÇÕËÚÇÔÍÑÌ
ÜÇÎßá ÏÇÉÆÖ ÑÔÐÑÄÐÞÏ Ë ÄÑÊÃÖÉÆÈÐÐÞÏË ÔÑÔÕÑâÐËâÏË

ÐÇ ÒÑÆØÑÆâÕ Ä ÍÂÚÇÔÕÄÇ ÍÂÕÂÎËÊÂÕÑÓÂ. £ ÕÑ ÉÇ ÄÓÇÏâ
ÏÇÕÂÎÎÞ Ô ÐËÊÍÑÌ àÐÇÓÅËÇÌ ÄÑÊÃÖÉÆÇÐËâ ÒÓËÅÑÆÐÞ ÆÎâ
àÕÑÌ ÙÇÎË. °ÚÇÄËÆÐÑ, ÚÕÑÏÇÕÂÎÎËÚÇÔÍÂâ ÒÑÄÇÓØÐÑÔÕß ËÎË
ÏÇÕÂÎÎËÚÇÔÍËÇ ÍÎÂÔÕÇÓÞ ÏÑÅÖÕ ÃÞÕß ÍÂÕÂÎËÊÂÕÑÓÂÏË,
ÇÔÎË àÐÇÓÅËâ ÄÑÊÃÖÉÆÇÐËâ ÐËÉÐËØ ÍÑÐ×ËÅÖÓÂÙËÑÐÐÞØ
ÔÑÔÕÑâÐËÌ ÐÇÄÇÎËÍÂ, Õ.Ç. ÎÑÍÂÎßÐÞÇ ÏËÐËÏÖÏÞ ±±¿
ÆÎâ ÐËÉÐËØ ÄÑÊÃÖÉÆÈÐÐÞØ ÔÑÔÕÑâÐËÌ ÔËÔÕÇÏÞ ÃÎËÊÍË Í
ÅÎÑÃÂÎßÐÑÏÖ ÏËÐËÏÖÏÖ ±±¿. £ÂÉÐÖá ÓÑÎß Ä àÕÑÏ
ÒÓÑÙÇÔÔÇ ËÅÓÂÇÕ ÕÂÍÉÇ àÐÇÓÅÇÕËÚÇÔÍÂâ ÃÎËÊÑÔÕß ÄÑÊÃÖÉ-
ÆÈÐÐÞØ ÍÑÐ×ËÅÖÓÂÙËÑÐÐÞØ ÔÑÔÕÑâÐËÌ ÏÇÕÂÎÎËÚÇÔÍÑÅÑ
ÍÎÂÔÕÇÓÂ, ÄØÑÆâÜËØ Ä ÉËÆÍÑÇ ÂÅÓÇÅÂÕÐÑÇ ÔÑÔÕÑâÐËÇ
ÍÎÂÔÕÇÓÂ, ÒÓËÚÈÏ ÏÇÉÆÖ àÕËÏË ÍÑÐ×ËÅÖÓÂÙËÑÐÐÞÏË
ÔÑÔÕÑâÐËâÏË à××ÇÍÕËÄÐÑ ÒÓÑËÔØÑÆâÕ ÒÇÓÇØÑÆÞ. ´ÑÅÆÂ
ÒÇÓÇØÑÆÞ ÏÇÉÆÖ ÍÑÐ×ËÅÖÓÂÙËÑÐÐÞÏË ÔÑÔÕÑâÐËâÏË ÒÑÎ-
ÐÑÌ ÔËÔÕÇÏÞ, ÔÑÔÕÑâÜÇÌ ËÊ ÏÇÕÂÎÎËÚÇÔÍÑÅÑ ÍÎÂÔÕÇÓÂ Ë
ÔÄâÊÂÐÐÑÌ Ô ÐËÏ ÓÇÂÅËÓÖáÜÇÌ ÏÑÎÇÍÖÎÞ, ÒÓËÄÑÆâÕ Í
ÄÞÔÑÍÑÌ à××ÇÍÕËÄÐÑÔÕË ØËÏËÚÇÔÍÑÅÑ ÒÓÑÙÇÔÔÂ Ô ÖÚÂ-
ÔÕËÇÏ ÔÄâÊÂÐÐÑÌ ÏÑÎÇÍÖÎÞ Ë ÆÓÖÅÑÌ ÓÇÂÅËÓÖáÜÇÌ ÏÑÎÇ-
ÍÖÎÞ ÊÂ ÔÚÈÕ ÔÐËÉÇÐËâ àÐÇÓÅËË ÂÍÕËÄÂÙËËEa ØËÏËÚÇÔÍÑÅÑ
ÒÓÑÙÇÔÔÂ. £ àÕÑÏ ÑÕÐÑÛÇÐËË ÍÎÂÔÕÇÓ ÓÂÃÑÕÂÇÕ ÍÂÍ
ÍÂÕÂÎËÊÂÕÑÓ, Õ.Ç. ÑÃÇÔÒÇÚËÄÂÇÕ ÃÑÎÇÇ ÄÞÔÑÍÖá ÔÍÑÓÑÔÕß
ØËÏËÚÇÔÍÑÅÑ ÒÓÑÙÇÔÔÂ Ô ÇÅÑ ÖÚÂÔÕËÇÏ, ÚÇÏ ÃÇÊ ÐÇÅÑ.

´ÂÍÂâ ÄÑÊÏÑÉÐÑÔÕß ÓÇÂÎËÊÖÇÕÔâ ÆÎâ ÏÇÕÂÎÎËÚÇÔÍËØ
ÍÎÂÔÕÇÓÑÄ Ë ÏÂÍÓÑÔÍÑÒËÚÇÔÍËØ ÏÇÕÂÎÎÑÄ, ÒÑàÕÑÏÖ ÒÑ-
ÄÇÓØÐÑÔÕË ÏÂÍÓÑÔÍÑÒËÚÇÔÍËØ ÏÇÕÂÎÎÑÄ ÛËÓÑÍÑ ËÔÒÑÎß-
ÊÖáÕÔâ Ä ÍÂÚÇÔÕÄÇ ÍÂÕÂÎËÊÂÕÑÓÑÄ [185 ë 187]. £ ÐÂÔÕÑâÜÇÇ
ÄÓÇÏâ ÏÇÕÂÎÎÞ, ÕÂÍ ÉÇ ÍÂÍ Ë ËØ ÑÍÔËÆÞ Ë ÔÖÎß×ËÆÞ,
ËÔÒÑÎßÊÖáÕÔâ Ä ÍÂÚÇÔÕÄÇ ÍÂÕÂÎËÊÂÕÑÓÑÄ ÒÓË ÔËÐÕÇÊÇ
ÐÇÑÓÅÂÐËÚÇÔÍËØ ÔÑÇÆËÐÇÐËÌ, ÒÓË ÑÚËÔÕÍÇ Ë ÒÇÓÇÓÂÃÑÕÍÇ
ÐÇ×ÕË Ë ÆÎâ ÛËÓÑÍÑÅÑ ÍÓÖÅÂ ÒÑÆÑÃÐÞØ ØËÏËÚÇÔÍËØ
ÒÓÑÙÇÔÔÑÄ. ¬ÂÕÂÎËÊ Ô ËÔÒÑÎßÊÑÄÂÐËÇÏ ÏÇÕÂÎÎÑÄ ÓÇÂÎË-
ÊÖÇÕÔâ ÆÎâ ÕÂÍËØ ÒÓÑÙÇÔÔÑÄ, ÍÂÍ ÅËÆÓËÓÑÄÂÐËÇ ØËÏËÚÇ-
ÔÍËØ ÔÑÇÆËÐÇÐËÌ, ËØ ÑÍËÔÎÇÐËÇ, Â ÕÂÍÉÇ ÓÂÊÓÖÛÇÐËÇ
ÑÍÔËÆÑÄ ÂÊÑÕÂ Ä ÓÇÂÍÙËâØ Ô ÖÅÎÇÄÑÆÑÓÑÆÂÏË. ¹ÂÜÇ ÄÔÇÅÑ
ÏÇÕÂÎÎÞ Ä ÍÂÚÇÔÕÄÇ ÍÂÕÂÎËÊÂÕÑÓÂ ÃÇÓÖÕÔâ Ä ÄËÆÇ ÏÂÎÞØ
ÚÂÔÕËÙ, ÒÓËÍÓÇÒÎÈÐÐÞØ Í ÔÕÂÃËÎßÐÞÏ ÑÍÔËÆÂÏÏÇÕÂÎÎÑÄ,
ÕÂÍËØ ÍÂÍ Al2O3 Ë SiO2. ¢ÑÎßÛËÐÔÕÄÑ ÏÇÕÂÎÎÑÄ-ÍÂÕÂÎË-
ÊÂÕÑÓÑÄ ÑÕÐÑÔËÕÔâ Í VIII ÅÓÖÒÒÇ ±ÇÓËÑÆËÚÇÔÍÑÌ ÔËÔÕÇÏÞ
àÎÇÏÇÐÕÑÄ, ÍÂÕÂÎËÊÂÕÑÓÑÏ ÕÂÍÉÇ ÔÎÖÉËÕ Yb. ¯ÂËÃÑÎÇÇ
ÖÒÑÕÓÇÃÎâÇÏÞÏË ÏÇÕÂÎÎËÚÇÔÍËÏË ÍÂÕÂÎËÊÂÕÑÓÂÏË âÄ-
ÎâáÕÔâ àÎÇÏÇÐÕÞ, ÂÕÑÏÞ ÍÑÕÑÓÞØ ØÂÓÂÍÕÇÓËÊÖáÕÔâ
3d-àÎÇÍÕÓÑÐÐÑÌ ÑÃÑÎÑÚÍÑÌ (Fe, Co, Ni, Cu), 4d-ÑÃÑÎÑÚ-
ÍÑÌ (Rh, Pd, Ag), Â ÕÂÍÉÇ 5d-ÑÃÑÎÑÚÍÑÌ (Pt). ´ÂÍËÇ
ÏÇÕÂÎÎÞ, ÍÂÍ Ru Ë Ir Ô ÊÂÒÑÎÐâÇÏÞÏË 4d- Ë 5d-ÑÃÑÎÑÚ-
ÍÂÏË ÔÑÑÕÄÇÕÔÕÄÇÐÐÑ ËÏÇáÕ ÑÅÓÂÐËÚÇÐÐÑÇ ÒÓËÏÇÐÇÐËÇ Ä
ÍÂÚÇÔÕÄÇ ÍÂÕÂÎËÊÂÕÑÓÑÄ. °ÔÏËÌ ÆÑÎÉÇÐ ÃÞÕß ËÔÍÎáÚÈÐ
ËÊ àÕÑÅÑ ÔÒËÔÍÂ, ÒÑÔÍÑÎßÍÖ ÇÅÑ ÑÍÔËÆ ÕÑÍÔËÚÇÐ. ·ÑÕâ
ÄÐÇÛÐââ àÎÇÍÕÓÑÐÐÂâ ÑÃÑÎÑÚÍÂ ÂÕÑÏÂ ÊÑÎÑÕÂ ÔÑÆÇÓÉËÕ
5d-àÎÇÍÕÓÑÐÞ, ÊÑÎÑÕÑ ÒÓÂÍÕËÚÇÔÍË ÐÇÂÍÕËÄÐÑ Ä ØËÏËÚÇ-
ÔÍËØ ÒÓÑÙÇÔÔÂØ Ë ÒÑàÕÑÏÖ âÄÎâÇÕÔâ ÃÎÂÅÑÓÑÆÐÞÏ ÏÇÕÂÎ-
ÎÑÏ. ±ÓË àÕÑÏ ÄÑ ÄÔÇØ ÓÂÔÔÏÑÕÓÇÐÐÞØ ÔÎÖÚÂâØ ËÏÇÇÕ
ÏÇÔÕÑ ÍÑÐÍÖÓÇÐÙËâ ÄÐÇÛÐÇÌ d-àÎÇÍÕÓÑÐÐÑÌ ÑÃÑÎÑÚÍË Ë
s-ÑÃÑÎÑÚÍË Ô ÃÑÎÇÇ ÄÞÔÑÍËÏ ÊÐÂÚÇÐËÇÏ ÅÎÂÄÐÑÅÑ ÍÄÂÐ-
ÕÑÄÑÅÑ ÚËÔÎÂ àÎÇÍÕÓÑÐÑÄ, ÕÂÍ ÚÕÑ ÄÑÊÃÖÉÆÈÐÐÑÇ ÔÑ-
ÔÕÑâÐËÇ ÂÕÑÏÂ Ä ÓÇÊÖÎßÕÂÕÇ ÒÇÓÇØÑÆÂ àÎÇÍÕÓÑÐÂ Ô s- ÐÂ
d-àÎÇÍÕÓÑÐÐÖá ÑÃÑÎÑÚÍÖ Ë ÔÑÑÕÄÇÕÔÕÄÖáÜÂâ ÒÇÓÇÔÕÓÑÌ-
ÍÂ ØËÏËÚÇÔÍÑÌ ÔÄâÊË, Ä ÍÑÕÑÓÑÌ ÖÚÂÔÕÄÖÇÕ ÂÕÑÏ, ÏÑÅÖÕ
ÑÃÇÔÒÇÚËÕß ÍÂÕÂÎËÕËÚÇÔÍÑÇ ÆÇÌÔÕÄËÇ ÖÍÂÊÂÐÐÞØ ÏÇÕÂÎ-
ÎÑÄ.

£ ÍÂÚÇÔÕÄÇ ÒÓËÏÇÓÂ Ô ËÔÒÑÎßÊÑÄÂÐËÇÏ ÍÎÂÔÕÇÓÂ ÍÂÍ
ÍÂÕÂÎËÊÂÕÑÓÂ ÓÂÔÔÏÑÕÓËÏ ÍÂÕÂÎËÕËÚÇÔÍËÌ ÒÓÑÙÇÔÔ, Ä ÍÑ-
ÕÑÓÑÏ ÓÇÂÅËÓÖáÜÂâ ÏÑÎÇÍÖÎÂ ÑÃÓÂÊÖÇÕ ÔÄâÊß Ô ÒÑÄÇÓØ-
ÐÑÔÕßá ÍÎÂÔÕÇÓÂ, ÒÓËÚÈÏ ÒÓË ÒÓÑÕÇÍÂÐËË àÕÑÅÑ ÒÓÑÙÇÔÔÂ
ÔÑØÓÂÐâÇÕÔâ ÓÂÄÐÑÄÇÔËÇ ÏÇÉÆÖ ÔÄâÊÂÐÐÞÏ Ë ÔÄÑÃÑÆÐÞÏ
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ÔÑÔÕÑâÐËâÏË ÓÇÂÅËÓÖáÜÇÌ ÏÑÎÇÍÖÎÞ. ±ÓË àÕÑÏ ÏÞ
ÃÖÆÇÏ ÑÓËÇÐÕËÓÑÄÂÕßÔâ ÐÂ ÔÎÇÆÖáÜËÌ ØËÏËÚÇÔÍËÌ ÒÓÑ-
ÙÇÔÔ:

NO� CO! 1

2
N2 � CO2 �4:1�

Ô ÒÂÎÎÂÆËÇÄÞÏË ÍÎÂÔÕÇÓÂÏËPdn Ä ÍÂÚÇÔÕÄÇ ÍÂÕÂÎËÊÂÕÑÓÂ.
¿ÕÑÕ ÒÓÑÙÇÔÔ ÃÞÎ àÍÔÒÇÓËÏÇÐÕÂÎßÐÑ ËÔÔÎÇÆÑÄÂÐ Ä ÓÂÃÑ-
ÕÂØ [188, 189] Ô ËÔÒÑÎßÊÑÄÂÐËÇÏ ÍÎÂÔÕÇÓÑÄ ÒÂÎÎÂÆËâ Ô
ÚËÔÎÑÏ ÂÕÑÏÑÄ ÑÕ 4 ÆÑ 30. ¿ÕË ÍÎÂÔÕÇÓÞ ÒÓËÍÓÇÒÎÇÐÞ Í
ÒÑÄÇÓØÐÑÔÕËMgOË ÊÂÐËÏÂáÕÏÂÎÖá ÚÂÔÕß (ÑÍÑÎÑ 0,5%)
àÕÑÌ ÒÑÄÇÓØÐÑÔÕË. £ ÒÓÑÔÕÇÌÛÇÌ ÄÇÓÔËË ÒÓÑÙÇÔÔÂ (4.1)
ÆÄÇ ÏÑÎÇÍÖÎÞ NO ÒÓËÎËÒÂáÕ Í ÒÑÄÇÓØÐÑÔÕË ÍÎÂÔÕÇÓÂ.
³ÄâÊß Ô ÒÑÄÇÓØÐÑÔÕßá ÖÏÇÐßÛÂÇÕ àÐÇÓÅËá ÔÄâÊË ÏÇÉÆÖ
ÂÕÑÏÂÏË ÂÊÑÕÂ Ë ÍËÔÎÑÓÑÆÂ Ä ÏÑÎÇÍÖÎÇ NO, Ë ÔÕÑÎÍÐÑ-
ÄÇÐËÇ ÏÑÎÇÍÖÎ CO ÔÑ ÔÄâÊÂÐÐÑÌ ÏÑÎÇÍÖÎÑÌ NO ÏÑÉÇÕ
ÒÓËÄÇÔÕË Í ÒÇÓÇØÑÆÖ ÂÕÑÏÂ ÍËÔÎÑÓÑÆÂ Í ÏÑÎÇÍÖÎÇ CO Ô
ÑÃÓÂÊÑÄÂÐËÇÏ ÏÑÎÇÍÖÎÞ CO2, ÕÑÅÆÂ ÍÂÍ ÂÕÑÏÞ ÂÊÑÕÂ
ÑÃÝÇÆËÐâáÕÔâ Ä ÏÑÎÇÍÖÎÖ ÂÊÑÕÂ N2, ÍÑÕÑÓÂâ ÆÂÎÇÇ
ÑÔÄÑÃÑÉÆÂÇÕÔâ. ¿ÕÑÕ ÒÓÑÙÇÔÔ ÒÓÑËÔØÑÆËÕ à××ÇÍÕËÄÐÇÇ,
ÚÇÏ Ä ÔÎÖÚÂÇ ÔÄÑÃÑÆÐÞØ ÏÑÎÇÍÖÎ Ä ÅÂÊÑÄÑÌ ×ÂÊÇ.

£ ÑÃÜÇÏ ÔÎÖÚÂÇ ÓÂÔÔÏÂÕÓËÄÂÇÏÞÌ ÒÓÑÙÇÔÔ, ÔÑÔÕÑâ-
ÜËÌ ËÊ ÐÇÔÍÑÎßÍËØ ÔÕÂÆËÌ, ÏÑÉÇÕ ÃÞÕß ÒÓÇÆÔÕÂÄÎÇÐ
ÔØÇÏÑÌ

2NO� Sur$ ONÿ SurÿNO ; �4:2�
2CO�ONÿ SurÿNO! 2CO2 �Nÿ SurÿN ; �4:3�
Nÿ SurÿN! N2 � Sur ; �4:4�

ÅÆÇ Aÿ Sur ì ÔÄâÊÂÐÐÑÇ ÔÑÔÕÑâÐËÇ ÂÕÑÏÐÑÌ ÚÂÔÕËÙÞ A Ô
ÒÑÄÇÓØÐÑÔÕßá. ¥Îâ ÒÓÑÙÇÔÔÂ (4.1) àÕÂ ÔØÇÏÂ ËÏÇÇÕ ÄËÆ

2CO�NOÿ SurÿNO$ 2CO2 �Nÿ SurÿN!
! 2CO2 �N2 � Sur : �4:5�

£ÄÇÆÈÏ ÚËÔÎÑ ÂÍÕËÄÐÞØ ÙÇÐÕÓÑÄ ÐÂ ÒÑÄÇÓØÐÑÔÕË, Í
ÍÑÕÑÓÞÏ ÏÑÉÇÕ ÒÓËÎËÒÂÕß ÏÑÎÇÍÖÎÂ, Ë ÃÖÆÇÏ ÔÚËÕÂÕß,
ÚÕÑ ÓÂÄÐÑÄÇÔËÇ ÏÇÉÆÖ ÔÄâÊÂÐÐÞÏË Ë ÔÄÑÃÑÆÐÞÏË ÏÑ-
ÎÇÍÖÎÂÏË, ÖÚÂÔÕÄÖáÜËÏË Ä ÓÇÂÍÙËË, ÖÔÕÂÐÂÄÎËÄÂÇÕÔâ
ÃÞÔÕÓÑ, Â ÔÂÏ ØËÏËÚÇÔÍËÌ ÒÓÑÙÇÔÔ ÒÓÑÕÇÍÂÇÕ ÏÇÆÎÇÐÐÑ
Ë ÐÇ ÐÂÓÖÛÂÇÕ àÕÑÅÑ ÓÂÄÐÑÄÇÔËâ. ´ÑÅÆÂ ÄÇÓÑâÕÐÑÔÕß f
ÕÑÅÑ, ÚÕÑ ÏÑÎÇÍÖÎÂ NO ÐÂØÑÆËÕÔâ Ä ÔÄâÊÂÐÐÑÏ ÔÑÔÕÑâ-
ÐËË, ÑÒÓÇÆÇÎâÇÕÔâ ËÊÑÕÇÓÏÑÌ ­ÇÐÅÏáÓÂ [190] Ë ÓÂÄÐÂ

f � �NO�
�NO� �N0 exp �ÿe0=T � ; �4:6�

ÅÆÇ �NO� ì ÒÎÑÕÐÑÔÕß ÔÄÑÃÑÆÐÞØ ÏÑÎÇÍÖÎ NO, e0 ì
ØËÏËÚÇÔÍËÌ ÒÑÕÇÐÙËÂÎ (Ä ÆÂÐÐÑÏ ÔÎÖÚÂÇ àÐÇÓÅËâ ÔÄâÊË)
ÆÎâ ÔÄâÊÂÐÐÞØ ÏÑÎÇÍÖÎ NO, Â ÒÂÓÂÏÇÕÓ N0 ÒÑÓâÆÍÂ
ÂÕÑÏÐÑÌ ÄÇÎËÚËÐÞ (N0 � aÿ30 , ÅÆÇ a0 ì ÓÂÆËÖÔ ¢ÑÓÂ).
¿ÕÂ ÄÇÓÑâÕÐÑÔÕß ÐÑÓÏËÓÑÄÂÐÂ ÕÂÍËÏ ÑÃÓÂÊÑÏ, ÚÕÑÃÞ Ä
ÒÓÇÆÇÎÇ ÃÑÎßÛÑÌ ÒÎÑÕÐÑÔÕË ÔÄÑÃÑÆÐÞØ ÏÑÎÇÍÖÎ ÑÐÂ
ÔÕÓÇÏËÎÂÔß Í ÇÆËÐËÙÇ, Â ÒÓË ÏÂÎÑÌ ÒÎÑÕÐÑÔÕË ÏÑÎÇÍÖÎ
ËÏÇÎÂ àÍÔÒÑÐÇÐÙËÂÎßÐÖá ÊÂÄËÔËÏÑÔÕß ÑÕ ÕÇÏÒÇÓÂÕÖÓÞ
(2.2). £ ÓÂÏÍÂØ ÆÂÐÐÑÌ ÔØÇÏÞ ËÏÇÇÕ ÏÇÔÕÑ ÍÑÐÍÖÓÇÐÙËâ
ÒÓÑÙÇÔÔÂ ÒÓËÎËÒÂÐËâ ÏÑÎÇÍÖÎÞ Í ÒÑÄÇÓØÐÑÔÕË Ë ØËÏËÚÇ-
ÔÍÑÅÑ ÒÓÑÙÇÔÔÂ. ±ÓË ÏÂÎÞØ ÕÇÏÒÇÓÂÕÖÓÂØ ÔÍÑÓÑÔÕß
ØËÏËÚÇÔÍÑÅÑ ÒÓÑÙÇÔÔÂ ÏÂÎÂ Ä ÔËÎÖ ÇÅÑ ÂÍÕËÄÂÙËÑÐÐÑÅÑ
ØÂÓÂÍÕÇÓÂ, Â ÒÓË ÄÞÔÑÍËØ ÕÇÏÒÇÓÂÕÖÓÂØ ÏÂÎÂ ÄÇÓÑâÕ-
ÐÑÔÕß ÒÓËÎËÒÂÐËâ ÏÑÎÇÍÖÎ Í ÒÑÄÇÓØÐÑÔÕË. ±ÑàÕÑÏÖ
ÕÇÏÒÇÓÂÕÖÓÐÂâ ÊÂÄËÔËÏÑÔÕß ÆÎâ ÍÑÐÔÕÂÐÕÞ ÔÍÑÓÑÔÕË
ÒÓÑÙÇÔÔÂ Ä ÔÑÑÕÄÇÕÔÕÄËË Ô ÒÓËÐÙËÒÑÏ ³ÂÃÂÕßÇ [181]

ËÏÇÇÕ ÄËÆ ÕÂÍ ÐÂÊÞÄÂÇÏÑÌ "ÍÓËÄÑÌ ÄÖÎÍÂÐÂ", ÍÑÕÑÓÂâ
ÑÕÓÂÉÂÇÕ ÍÑÐÍÖÓÇÐÙËá ØËÏËÚÇÔÍÑÅÑ ÒÓÑÙÇÔÔÂ Ë ÒÓÑÙÇÔÔÂ
ÒÓËÎËÒÂÐËâ ÏÑÎÇÍÖÎÞ Í ÒÑÄÇÓØÐÑÔÕË [191].

¬ÂÍ ÄËÆÐÑ, ÆÎâ ÓÂÔÔÏÂÕÓËÄÂÇÏÑÌ ÔØÇÏÞ ÔÍÑÓÑÔÕß
ØËÏËÚÇÔÍÑÅÑ ÒÓÑÙÇÔÔÂ (4.1) ÔÑÔÕÂÄÎâÇÕ

n � j exp
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ÅÆÇ j ì ÒÑÕÑÍ ÏÑÎÇÍÖÎ CO ÐÂ ÒÑÄÇÓØÐÑÔÕß, T ì
ÄÞÓÂÉÇÐÐÂâ Ä àÐÇÓÅÇÕËÚÇÔÍËØ ÇÆËÐËÙÂØ ÕÇÏÒÇÓÂÕÖÓÂ,
m ì ÏÂÔÔÂ ÏÑÎÇÍÖÎÞ CO, Ea ì àÐÇÓÅËâ ÂÍÕËÄÂÙËË
ØËÏËÚÇÔÍÑÅÑ ÒÓÑÙÇÔÔÂ, f ì ÄÇÓÑâÕÐÑÔÕß ÐÂØÑÉÆÇÐËâ
ÏÑÎÇÍÖÎÞ NO ÐÂ ÒÑÄÇÓØÐÑÔÕË ÍÎÂÔÕÇÓÂ, s ì ÒÎÑÜÂÆß
ÑÃÎÂÔÕË ÄÃÎËÊË ÔÄâÊÂÐÐÑÌ Ô ÒÑÄÇÓØÐÑÔÕßá ÏÑÎÇÍÖÎÞ, ÅÆÇ
ÒÓÑËÔØÑÆËÕ ØËÏËÚÇÔÍËÌ ÒÓÑÙÇÔÔ. £ÞÆÇÎââ ÕÇÏÒÇÓÂÕÖÓ-
ÐÖá ÊÂÄËÔËÏÑÔÕß ÆÎâ ÍÑÐÔÕÂÐÕÞ ÔÍÑÓÑÔÕË ÓÂÔÔÏÂÕÓËÄÂÇ-
ÏÑÅÑ ØËÏËÚÇÔÍÑÅÑ ÒÓÑÙÇÔÔÂ, ÒÓÇÆÔÕÂÄËÏ à××ÇÍÕËÄÐÖá
ÍÑÐÔÕÂÐÕÖ ÔÍÑÓÑÔÕË k ØËÏËÚÇÔÍÑÅÑ ÒÓÑÙÇÔÔÂ Ä ÄËÆÇ

k � n
�CO� �

k0 exp �ÿEa=T �
1� �N0=�NO�� exp �ÿe0=T � ; �4:8�

ÅÆÇ k0 ÒÑÓâÆÍÂ ÍÑÐÔÕÂÐÕÞ ÔÍÑÓÑÔÕË ÖÒÓÖÅÑÅÑ ÓÂÔÔÇâÐËâ
ÒÓË ÔÕÑÎÍÐÑÄÇÐËË ÆÄÖØ ÏÑÎÇÍÖÎ. £ËÆÐÑ, ÚÕÑ à××ÇÍÕËÄÐÂâ
ÍÑÐÔÕÂÐÕÂ ÔÍÑÓÑÔÕË ØËÏËÚÇÔÍÑÅÑ ÒÓÑÙÇÔÔÂ k Ô ÖÚÂÔÕËÇÏ
ÔÄâÊÂÐÐÞØ Ë ÔÄÑÃÑÆÐÞØ ÏÑÎÇÍÖÎ ËÏÇÇÕ ÏÂÍÔËÏÖÏ Ä
ÔÎÖÚÂÇ e0 > Ea, Ë ÔÑÑÕÄÇÕÔÕÄÖáÜÂâ ÕÇÏÒÇÓÂÕÖÓÂ Tmax,
ÍÑÕÑÓÂâ ÖÆÑÄÎÇÕÄÑÓâÇÕ ÖÔÎÑÄËá dk=dT � 0, ÆÂÈÕÔâ ×ÑÓ-
ÏÖÎÑÌ [192]

Tmax � e0
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e0 ÿ Ea
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��ÿ1
: �4:9�

ªÔÒÑÎßÊÖÇÏ ×ÑÓÏÖÎÖ (4.9) ÒÓË ÂÐÂÎËÊÇ ÓÇÊÖÎßÕÂÕÑÄ
ËÊÏÇÓÇÐËÌ ÆÎâ ÒÓÑÙÇÔÔÂ (4.1) Ä ÔÎÖÚÂÇ, ÍÑÅÆÂ ÍÂÕÂÎËÊÂÕÑ-
ÓÂÏË âÄÎâáÕÔâ ÍÎÂÔÕÇÓÞ Pd8 Ë Pd30. ¿ÕÑÕ ÔÎÖÚÂÌ
ËÔÔÎÇÆÑÄÂÎÔâ Ä ÓÂÃÑÕÇ [189], ÓÇÊÖÎßÕÂÕÞ ÍÑÕÑÓÑÌ ÒÓËÄÇ-
ÆÇÐÞ ÐÂ ÓËÔ. 14 Ë ÑÕÐÑÔâÕÔâ Í ÒÂÓÙËÂÎßÐÞÏ ÆÂÄÎÇÐËâÏ
pCO � 5� 10ÿ7 ÏÃÂÓ Ë pNO � 1� 10ÿ4 ÏÃÂÓ. ¬ÓËÄÞÇ 1 Ë 2

2

1

Pd8

Pd30

pCO � 5� 10ÿ7 ÏÃÂÓ, pNO � 1� 10ÿ4 ÏÃÂÓ

CO+NO!
! CO2 + 1=2N2
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²ËÔ. 14.ªÊÏÇÓÇÐÐÂâ à××ÇÍÕËÄÐÂâ ÍÑÐÔÕÂÐÕÂ ÔÍÑÓÑÔÕË ÒÓÑÙÇÔÔÂ (4.1) Ô
ÍÎÂÔÕÇÓÂÏË Pd8 Ë Pd30 Ä ÍÂÚÇÔÕÄÇ ÍÂÕÂÎËÊÂÕÑÓÂ [188, 189]. ³ÒÎÑÛÐÞÇ
ÍÓËÄÞÇ ì ÓÇÊÖÎßÕÂÕÞ ÓÂÔÚÈÕÂ ÒÑ ×ÑÓÏÖÎÇ (4.8) Ô ÒÑÆØÑÆâÜËÏË
ÒÂÓÂÏÇÕÓÂÏË.
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ÓÂÔÔÚËÕÂÐÞ ÒÑ ×ÑÓÏÖÎÇ (4.8) Ô ËÔÒÑÎßÊÑÄÂÐËÇÏ ÒÂÓÂÏÇÕ-
ÓÑÄ: e0 � 0;73 à£, Ea � 0;51 à£ ÆÎâ ÍÎÂÔÕÇÓÂ Pd8 Ë
e0 � 0;69 à£, Ea � 0;42 à£ ÆÎâ ÍÎÂÔÕÇÓÂ Pd30. ±ÓÑÄÇÆÈÐ-
ÐÑÇ ÔÓÂÄÐÇÐËÇ ÓÂÔÍÓÞÄÂÇÕ ÄÑÊÏÑÉÐÑÔÕË ÕÇÑÓËË ÆÎâ
ÂÐÂÎËÊÂ ÓÂÔÔÏÂÕÓËÄÂÇÏÑÅÑ ÒÓÑÙÇÔÔÂ. °ÕÏÇÕËÏ, ÚÕÑ ÔÒÇ-
ÙË×ËÍÂ ÍÎÂÔÕÇÓÑÄ ÐÇ ÒÓÑâÄÎâÇÕÔâ Ä ØËÏËÚÇÔÍÑÏ ÒÓÑÙÇÔÔÇ
(4.1) Ô ÍÂÕÂÎËÊÂÕÑÓÑÏ ÐÂ ÑÔÐÑÄÇ ÍÎÂÔÕÇÓÑÄ Pd8 Ë Pd30,
ÒÑÔÍÑÎßÍÖ àÕÑÕ ÒÓÑÙÇÔÔ à××ÇÍÕËÄÇÐ Ë ÒÓË ËÔÒÑÎßÊÑÄÂÐËË
Ä ÍÂÚÇÔÕÄÇ ÍÂÕÂÎËÊÂÕÑÓÂ ÒÑÄÇÓØÐÑÔÕËÏÂÍÓÑÔÍÑÒËÚÇÔÍÑÅÑ
ÒÂÎÎÂÆËâ [193 ë 195]. ´ÇÏ ÐÇ ÏÇÐÇÇ ÑÐ ÑÕÓÂÉÂÇÕ ÒÓËÓÑÆÖ
ÒÓÑÔÕÇÌÛÇÅÑ ÍÂÕÂÎËÕËÚÇÔÍÑÅÑ ÒÓÑÙÇÔÔÂ.

4.2. ¯ÂÐÑÍÂÕÂÎËÊ
´ÇÓÏËÐ ÐÂÐÑÍÂÕÂÎËÊ [196 ë 198] ÑÕÐÑÔËÕÔâ Í ÒÓÑÙÇÔÔÖ Ô
ÖÚÂÔÕËÇÏ ÍÎÂÔÕÇÓÑÄ ÊÑÎÑÕÂ Ä ÍÂÚÇÔÕÄÇ ÍÂÕÂÎËÊÂÕÑÓÂ ÒÓË
ÑÍËÔÎÇÐËË ÑÍÔËÆÂ ÖÅÎÇÓÑÆÂ Ë ÖÅÎÇÄÑÆÑÓÑÆÑÄ Ä ÒÑÕÑÍÇ
ÄÑÊÆÖØÂ. £ àÕÑÏ ÔÎÖÚÂÇ ÍÎÂÔÕÇÓÞ ÊÑÎÑÕÂ, ÔÑÆÇÓÉÂÜËÇ
ÒÓËÏÇÓÐÑ 10 ÂÕÑÏÑÄ, ÒÓËÍÓÇÒÎÇÐÞ Í ÒÑÄÇÓØÐÑÔÕË ÑÍÔË-
ÆÑÄ ÏÇÕÂÎÎÑÄ, âÄÎâáÜËØÔâ ÒÑÎÖÒÓÑÄÑÆÐËÍÂÏË. ¹ËÔÎÑ
ÑÒÕËÏÂÎßÐÞØ ÑÍÔËÆÑÄ ÏÇÕÂÎÎÑÄ, ÒÓËÏÇÐâáÜËØÔâ ÆÎâ
àÕÑÌ ÙÇÎË, ÑÅÓÂÐËÚÇÐÐÑ, Ë ËØ ÓâÆ ÄÍÎáÚÂÇÕ Ä ÔÇÃâ Fe2O3,
MgO, TiO2, CeO2; ÆÎâ ÆÓÖÅËØ ÔÑÇÆËÐÇÐËÌ, ËÔÒÑÎßÊÖá-
ÜËØÔâ Ä ÍÂÚÇÔÕÄÇ ÒÑÆÎÑÉÍË, ÍÂÕÂÎËÕËÚÇÔÍËÌ à××ÇÍÕ
ÑÍÂÊÞÄÂÇÕÔâ ÔÎÂÃÞÏ. µÍÂÊÂÐÐÞÇ ÔÑÇÆËÐÇÐËâ ÏÑÅÖÕ ÃÞÕß
Ä ×ÑÓÏÇ ÏËÍÓÑÏÇÕÓÑÄÞØ ÚÂÔÕËÙ, ÏÂÍÓÑÔÍÑÒËÚÇÔÍËØ
ÕÄÈÓÆÞØ ÕÇÎ ËÎË ÒÎÈÐÑÍ.

ªÐÕÇÓÇÔÐÑ, ÚÕÑ ÏÂÍÓÑÔÍÑÒËÚÇÔÍÑÇ ÊÑÎÑÕÑ âÄÎâÇÕÔâ
ÒÎÑØËÏ ÍÂÕÂÎËÊÂÕÑÓÑÏ, Ë ÕÇÏ ÃÑÎÇÇ ÖÆËÄËÕÇÎßÐÑ, ÚÕÑ
ËÏÇÐÐÑ ÍÎÂÔÕÇÓÞ ÊÑÎÑÕÂ, Ë ÕÑÎßÍÑ ÍÎÂÔÕÇÓÞ ÊÑÎÑÕÂ,
ÑÍÂÊÂÎËÔß ÕÂÍËÏ à××ÇÍÕËÄÐÞÏ ÍÂÕÂÎËÊÂÕÑÓÑÏ, ÍÑÕÑÓÞÌ
ÑÃÇÔÒÇÚËÄÂÇÕ ÆÑÑÍËÔÎÇÐËÇ CO Ä ÂÕÏÑÔ×ÇÓÐÑÏ ÄÑÊÆÖØÇ
ÒÓË ÍÑÏÐÂÕÐÑÌ Ë ÃÑÎÇÇ ÐËÊÍËØ ÕÇÏÒÇÓÂÕÖÓÂØ. ¿ÕÑÕ
à××ÇÍÕ ÃÞÎ ÑÃÐÂÓÖÉÇÐ Ä 1987 Å. âÒÑÐÔÍËÏË ÖÚÈÐÞÏË
[199 ë 201], ÍÑÕÑÓÞÇ ÄÞÆÇÎâÎË ÍÎÂÔÕÇÓÞ ËÎË ÚÂÔÕËÙÞ
ÊÑÎÑÕÂ ËÊ ÓÂÔÕÄÑÓÂ ÇÅÑ ÔÑÇÆËÐÇÐËâ Ë ÒÑÍÂÊÂÎË, ÚÕÑ
ÓÂÔÔÏÂÕÓËÄÂÇÏÞÌ ÍÂÕÂÎËÕËÚÇÔÍËÌ à××ÇÍÕ ÔËÎßÐÑ ÒÓÑ-
âÄÎâÇÕÔâ ÕÑÎßÍÑ ÆÎâ ÚÂÔÕËÙ ÊÑÎÑÕÂ Ô ÓÂÊÏÇÓÑÏ ÒÑÓâÆÍÂ
1 ÐÏ (ÓÂÆËÖÔ £ËÅÐÇÓÂ ë ©ÇÌÕÙÂ [202, 203] ÆÎâ ÊÑÎÑÕÂ ÓÂÄÇÐ
0,17 ÐÏ), Â ÒÓË ÆËÂÏÇÕÓÇ ÚÂÔÕËÙ ÊÑÎÑÕÂ ÃÑÎÇÇ 5 ÐÏ
ÍÂÕÂÎËÕËÚÇÔÍËÌ à××ÇÍÕ ÊÑÎÑÕÞØ ÚÂÔÕËÙ ÐÂ ÒÑÆÎÑÉÍÇ
ÔÑÄÔÇÏ ÒÓÑÒÂÆÂÇÕ. ¢ÑÎÇÇ ÕÑÅÑ, ÑÒÕËÏÂÎßÐÞÏ ÆÎâ ÍÎÂ-
ÔÕÇÓÂ ÊÑÎÑÕÂ Ä àÕÑÏ ÔÎÖÚÂÇ ÔÚËÕÂÇÕÔâ ÚËÔÎÑ ÂÕÑÏÑÄ Ä
ÍÎÂÔÕÇÓÇ, ÓÂÄÐÑÇ 10 [204 ë 207].

±ÑÔÎÇ 2000 Å. ËÔÔÎÇÆÑÄÂÐËÇ ÍÂÕÂÎËÕËÚÇÔÍÑÅÑ à××ÇÍÕÂ
Ô ÖÚÂÔÕËÇÏ ÍÎÂÔÕÇÓÑÄ ÊÑÎÑÕÂ, ÍÂÍ àÍÔÒÇÓËÏÇÐÕÂÎßÐÑÇ, ÕÂÍ
Ë ÐÂ ÑÔÐÑÄÇ ÍÑÏÒßáÕÇÓÐÑÅÑ ÏÑÆÇÎËÓÑÄÂÐËâ, ÒÑÛÎÑ ÛË-
ÓÑÍËÏ×ÓÑÐÕÑÏ. ¿ÕË ËÔÔÎÇÆÑÄÂÐËâ ÆÂáÕ ÒÓÇÆÔÕÂÄÎÇÐËÇ Ñ
ÓÂÊÎËÚÐÞØ ÂÔÒÇÍÕÂØ ÓÂÔÔÏÂÕÓËÄÂÇÏÑÅÑ ÒÓÑÙÇÔÔÂ, ØÑÕâ Ä
ÐÂÔÕÑâÜÇÇ ÄÓÇÏâ ÏÐÑÅËÇ ÄÑÒÓÑÔÞ ÑÔÕÂáÕÔâ ÐÇÄÞâÔÐÇÐ-
ÐÞÏË. ³ÖÜÇÔÕÄÇÐÐÑ, ÚÕÑ ÍÎÂÔÕÇÓ ÊÑÎÑÕÂ, âÄÎâáÜËÌÔâ
ÍÂÕÂÎËÊÂÕÑÓÑÏ, Ä ÐÂÚÂÎßÐÑÏ ÔÑÔÕÑâÐËË ËÏÇÇÕ ÆÄÖØÔÎÑÌ-
ÐÖá ÔÕÓÖÍÕÖÓÖ, Ë ÏÑÎÇÍÖÎÂ CO ÒÓËÎËÒÂÇÕ Í ÅÓÂÐËÙÇ
ÍÎÂÔÕÇÓÂ, ÕÑÅÆÂ ÍÂÍ ÏÑÎÇÍÖÎÂ ÍËÔÎÑÓÑÆÂ, ÖÚÂÔÕÄÖáÜÂâ Ä
ØËÏËÚÇÔÍÑÏ ÒÓÑÙÇÔÔÇ, ÐÂØÑÆËÕÔâ ÐÂ ÒÑÄÇÓØÐÑÔÕË ÒÑÆ-
ÎÑÉÍË ì ÑÍÔËÆÂ ÏÇÕÂÎÎÂ. ±ÓË ÒÓËÅÑÕÑÄÎÇÐËË ÆÂÐÐÑÅÑ
ÍÂÕÂÎËÊÂÕÑÓÂ ÐÇÑÃØÑÆËÏÑ ÖÆÂÎËÕß ÐÇÍÑÕÑÓÞÇ ÂÕÑÏÞ
ÍËÔÎÑÓÑÆÂ Ô ÒÑÄÇÓØÐÑÔÕË ÒÑÆÎÑÉÍË, Ë ÕÑÅÆÂ ÍÎÂÔÕÇÓ
ÊÑÎÑÕÂ ÒÓËÎËÒÂÇÕ Í ÆÇ×ÇÍÕÖ, ÑÃÓÂÊÖâ Ô ÐËÏ ÔËÎßÐÖá
ØËÏËÚÇÔÍÖá ÔÄâÊß. ±ÓË àÕÑÏ Ä ÒÑÎÖÚÇÐÐÑÏ ÍÑÏÒÎÇÍÔÇ
ÂÕÑÏÞ ÊÑÎÑÕÂ ÐÂØÑÆâÕÔâ ÐÂÆ ÂÕÑÏÂÏË ÍËÔÎÑÓÑÆÂ ÒÑÆ-
ÎÑÉÍË.

°ÔÕÂÐÑÄËÏÔâ ÐÂ ÐÇÍÑÕÑÓÞØ ÒÓËÏÇÐÇÐËâØ ÓÂÔÔÏÂÕÓË-
ÄÂÇÏÑÅÑ ÍÂÕÂÎËÊÂÕÑÓÂ. ±ÑÔÍÑÎßÍÖ ÑÐ ÑÃÇÔÒÇÚËÄÂÇÕ ÑÍËÔ-
ÎÇÐËÇ CO Ä ÂÕÏÑÔ×ÇÓÐÑÏ ÄÑÊÆÖØÇ ÒÓË ÍÑÏÐÂÕÐÑÌ ÕÇÏÒÇ-

ÓÂÕÖÓÇ, ÚÕÑ ÐÇÆÑÔÕÖÒÐÑ ÆÎâ ÆÓÖÅËØ ÍÂÕÂÎËÊÂÕÑÓÑÄ, ÑÐ
ÔÕÂÐÑÄËÕÔâ àÎÇÏÇÐÕÑÏ ÂÄÕÑÏÑÃËÎßÐÞØ ×ËÎßÕÓÑÄ, Ë àÕË
ÂÄÕÑÏÑÃËÎßÐÞÇ ×ËÎßÕÓÞ ÒÑÔÕÑâÐÐÑ ÔÑÄÇÓÛÇÐÔÕÄÖáÕÔâ.
±ÑÆÑÃÐÞÌ ÓÇÊÖÎßÕÂÕ ÑÕÐÑÔËÕÔâ Í ÐËÊÍÑÕÇÏÒÇÓÂÕÖÓÐÑÏÖ
ÑÍËÔÎÇÐËá ÖÅÎÇÄÑÆÑÓÑÆÑÄ Ô ËÔÒÑÎßÊÑÄÂÐËÇÏ ÍÂÕÂÎËÊÂ-
ÕÑÓÂ ÐÂ ÑÔÐÑÄÇ ÍÎÂÔÕÇÓÑÄ ÊÑÎÑÕÂ [208]. ´ÇÏ ÐÇ ÏÇÐÇÇ
ÒÇÓÄÑÇ ÒÓËÏÇÐÇÐËÇ àÕÑÅÑ ÍÂÕÂÎËÊÂÕÑÓÂ ÃÞÎÑ ÔÄâÊÂÐÑ Ô
ÖÔÕÓÂÐÇÐËÇÏ ÊÂÒÂØÂ Ä âÒÑÐÔÍËØ ÕÖÂÎÇÕÂØ [204, 209]. £ àÕËØ
ÍÂÕÂÎËÊÂÕÑÓÂØ Ä ÍÂÚÇÔÕÄÇ ÑÔÐÑÄÞ ÆÎâ ÍÎÂÔÕÇÓÑÄ ÊÑÎÑÕÂ
ËÔÒÑÎßÊÑÄÂÎÔâ ÒÑÓÑÛÑÍ ÙÇÑÎËÕÂ, ÔÑÆÇÓÉÂÜÇÅÑ NiFe2O4.
³ÂÏ ÍÂÕÂÎËÊÂÕÑÓ ÔÒÑÔÑÃÔÕÄÖÇÕ ÓÂÊÓÖÛÇÐËá ÕÓËÏÇÕËÎ-
ÂÏËÐÂ, ÅÎÂÄÐÑÅÑ ËÔÕÑÚÐËÍÂ ÊÂÒÂØÂ, Ä ÓÇÊÖÎßÕÂÕÇ ÓÂÊÎÑ-
ÉÇÐËâ ÏÑÎÇÍÖÎÞ ÕÓËÏÇÕËÎÂÏËÐÂ ÐÂ ÏÑÎÇÍÖÎÞN2 Ë CO2,
ÕÑÅÆÂ ÍÂÍ ËÔÒÑÎßÊÖÇÏÞÌ ÓÂÐÇÇ ÆÎâ àÕÑÌ ÙÇÎË ÍÂÕÂÎËÊÂÕÑÓ
ÐÂ ÑÔÐÑÄÇ ÒÎÂÕËÐÞ Ë ÒÂÎÎÂÆËâ ÒÓËÄÑÆËÕ Í ÑÃÓÂÊÑÄÂÐËá
N2O ÆÂÉÇ ÒÓË ÃÑÎÇÇ ÄÞÔÑÍËØ ÕÇÏÒÇÓÂÕÖÓÂØ.

¬ÓÑÏÇ ×ËÎßÕÓÑÄ Ä ÂÄÕÑÏÑÃËÎâØ, ÍÑÕÑÓÞÇ ÖÉÇ ÏÑÅÎË
ÃÞ ÑÒÓÂÄÆÂÕß ÒÑÄÞÛÇÐÐÞÌ ËÐÕÇÓÇÔ Í ÓÂÔÔÏÂÕÓËÄÂÇÏÑÏÖ
ÐÂÐÑÍÂÕÂÎËÊÂÕÑÓÖ, ÑÐ ÏÑÉÇÕ ËÔÒÑÎßÊÑÄÂÕßÔâ ÍÂÍ ÆÂÕÚËÍ
CO [210], Â ÕÂÍÉÇ ÆÎâ ÍÑÐÕÓÑÎâ àÏËÔÔËË CO ËÊ ÂÄÕÑ-
ÏÑÃËÎßÐÑÅÑ ÏÑÕÑÓÂ Ë ÆÎâ ÑÚËÔÕÍË ÄÑÊÆÖØÂ [211]. ¿ÕÑÕ
ÐÂÐÑÍÂÕÂÎËÊÂÕÑÓ ÏÑÉÇÕ ÃÞÕß ÑÔÐÑÄÑÌ ÆÎâ ÃÂÕÂÓÇÌ Ë
ÕÑÒÎËÄÐÞØ àÎÇÏÇÐÕÑÄ ÐÂ ÏÇÕÂÐÇ [212]. ´ÑÒÎËÄÐÞÌ àÎÇ-
ÏÇÐÕ ÒÓÇÑÃÓÂÊÖÇÕ ØËÏËÚÇÔÍÖá àÐÇÓÅËá, ÄÞÆÇÎâÇÏÖá ÒÓË
ØËÏËÚÇÔÍÑÌ ÓÇÂÍÙËË, Ä àÎÇÍÕÓËÚÇÔÍÖá àÐÇÓÅËá. £ ÚÂÔÕÐÑ-
ÔÕË, Ä ÕÑÒÎËÄÐÑÏ àÎÇÏÇÐÕÇ ÐÂ ÒÎÂÕËÐÑÄÑÏ ÍÂÕÂÎËÊÂÕÑÓÇ
ÄÄÇÆÈÐÐÞÇ Ä ÍÂÏÇÓÖ ÔÅÑÓÂÐËâ Ä ÒÓÂÄËÎßÐÑÌ ÒÓÑÒÑÓÙËË
ÄÑÆÑÓÑÆ Ë ÍËÔÎÑÓÑÆ ÒÑÎÐÑÔÕßá ÒÓÇÄÓÂÜÂáÕÔâ Ä ÒÂÓÞ
ÄÑÆÞ, Ë àÕÑÕ ÕÑÒÎËÄÐÞÌ àÎÇÏÇÐÕ ÔÑÊÆÂÈÕ àÎÇÍÕÓËÚÇÔÍÑÇ
ÐÂÒÓâÉÇÐËÇ Ä ÐÇÔÍÑÎßÍÑ ÆÇÔâÕÞØ ÄÑÎßÕÂ. °Ð ÓÂÃÑÕÂÇÕ Ä
ËÏÒÖÎßÔÐÑÏ ÓÇÉËÏÇ, Ë ÒÓËÏÇÓÐÑ ÒÑÔÎÇ 30 000 ËÏÒÖÎßÔÑÄ
ÒÎÂÕËÐÑÄÞÌ ÍÂÕÂÎËÊÂÕÑÓ ÊÂÔÑÓâÇÕÔâ. ¥ÑÃÂÄÎÇÐËÇ ÍÎÂÔÕÇ-
ÓÑÄ ÊÑÎÑÕÂ ÐÂ ÒÑÄÇÓØÐÑÔÕß ÍÂÕÂÎËÊÂÕÑÓÂ ÒÑÊÄÑÎâÇÕ Ä
ÐÇÔÍÑÎßÍÑ ÓÂÊ ÖÄÇÎËÚËÕß ÚËÔÎÑ ÙËÍÎÑÄ ÆÎâ àÕÑÅÑ ÍÂÕÂÎË-
ÊÂÕÑÓÂ [213, 214].

°ÆÐËÏ ËÊ ÐÂÒÓÂÄÎÇÐËÌ, ÅÆÇ ÄÑÊÏÑÉÐÑ ËÔÒÑÎßÊÑÄÂÐËÇ
ÓÂÔÔÏÂÕÓËÄÂÇÏÑÅÑ ÍÂÕÂÎËÊÂÕÑÓÂ, âÄÎâÇÕÔâ ÕÂÍ ÐÂÊÞÄÂÇ-
ÏÂâ "ÊÇÎÈÐÂâ ØËÏËâ" [215, 216], Õ.Ç. ÒÓÑËÊÄÑÆÔÕÄÑ ÒÓÑ-
ÆÖÍÕÑÄ ÒÖÕÈÏ ÑÍËÔÎÇÐËâ ÓÇÂÅÇÐÕÑÄ Ä ÂÕÏÑÔ×ÇÓÐÑÏ ÄÑÊ-
ÆÖØÇ Ä ÓÇÊÖÎßÕÂÕÇ ØËÏËÚÇÔÍÑÅÑ ÒÓÑÙÇÔÔÂ, ÒÓÑÆÖÍÕÑÏ
ÍÑÕÑÓÑÅÑ ÏÑÉÇÕ ÃÞÕß ÕÑÎßÍÑ ÄÑÆÂ Ë ÖÅÎÇÍËÔÎÞÌ ÅÂÊ.
²ÂÔÔÏÂÕÓËÄÂÇÏÞÌ ÐÂÐÑÍÂÕÂÎËÊÂÕÑÓ Ô ÍÎÂÔÕÇÓÂÏË ÊÑÎÑ-
ÕÂ, ÒÓËÔÒÑÔÑÃÎÇÐÐÞÌ ËÏÇÐÐÑ Í ÒÓÑÙÇÔÔÂÏ ÑÍËÔÎÇÐËâ, ÒÑ-
ÎÇÊÇÐ ÆÎâ ÆÂÐÐÑÅÑ ÍÓÖÅÂ ÒÓÑÙÇÔÔÑÄ [217]. £ ÚÂÔÕÐÑÔÕË,
àÕÑÕ ÍÂÕÂÎËÊÂÕÑÓ ÏÑÉÐÑ ËÔÒÑÎßÊÑÄÂÕß ÆÎâ ÒÓÑËÊÄÑÆÔÕÄÂ
ÅÎáÍÑÐÑÄÑÌ ÍËÔÎÑÕÞ [218], ÖÍÔÖÔÐÑÌ ÍËÔÎÑÕÞ [219] Ë
ÑÍÔËÆÑÄ ÒÓÑÒËÎÇÐÂ [220]. £ àÕËØ ÔÎÖÚÂâØ ÐÂÐÑÍÂÕÂÎËÊÂ-
ÕÑÓ Ô ÍÎÂÔÕÇÓÂÏË ÊÑÎÑÕÂ ÑÃÇÔÒÇÚËÄÂÇÕ ÄÞÔÑÍÖá ÂÍÕËÄ-
ÐÑÔÕß Ë ÔÇÎÇÍÕËÄÐÑÔÕß ØËÏËÚÇÔÍÑÅÑ ÒÓÑÙÇÔÔÂ.

®ÑÉÇÕ ÒÑÍÂÊÂÕßÔâ, ÚÕÑ ÓÂÔÔÏÂÕÓËÄÂÇÏÞÌ ÐÂÐÑÍÂÕÂ-
ÎËÊÂÕÑÓ ÆÑÓÑÅÑÌ, ÒÑÔÍÑÎßÍÖ ÑÐ ÔÑÆÇÓÉËÕ ÊÑÎÑÕÑ. ¬Ñ-
ÐÇÚÐÑ, ÔÕÑËÏÑÔÕß ÐÂÐÑÍÂÕÂÎËÊÂÕÑÓÑÄ ÆÑÔÕÂÕÑÚÐÑ ÄÞÔÑ-
ÍÂ, ÒÑÔÍÑÎßÍÖ Í ÐËÏ ÒÓÇÆÝâÄÎâáÕÔâ ÔÒÇÙËÂÎßÐÞÇ ÕÓÇ-
ÃÑÄÂÐËâ, Ä ÚÂÔÕÐÑÔÕË, ÔÇÎÇÍÕËÄÐÑÔÕß ÒÑ ÓÂÊÏÇÓÖ ÍÎÂÔÕÇ-
ÓÑÄ ÊÑÎÑÕÂ, ÒÓËÚÈÏ ÙÇÐÂ ÍÂÕÂÎËÊÂÕÑÓÂ ÑÒÓÇÆÇÎâÇÕÔâ
ÖÐËÍÂÎßÐÑÔÕßá ËÔÒÑÎßÊÖÇÏÑÌ ÂÒÒÂÓÂÕÖÓÞ, Â ÐÇ ÙÇÐÑÌ
ÏÂÕÇÓËÂÎÂ. ±ÑÍÂÉÇÏ àÕÑ, ÔÚËÕÂâ, ÚÕÑ ÍÎÂÔÕÇÓÞ ÊÑÎÑÕÂ
ÐÂ ÒÑÄÇÓØÐÑÔÕË ÊÑÎÑÕÂ ÔÑÔÕÑâÕ ËÊ 10 ÂÕÑÏÑÄ, ÒÑÔÍÑÎßÍÖ,
ÍÂÍ ÔÎÇÆÖÇÕ ËÊ ÔÑÑÕÄÇÕÔÕÄÖáÜËØ ËÔÔÎÇÆÑÄÂÐËÌ [204, 205,
207, 219], ÑÒÕËÏÂÎßÐÑÇ ÚËÔÎÑ ÂÕÑÏÑÄ Ä ÍÎÂÔÕÇÓÇ ÐÂÐÑ-
ÍÂÕÂÎËÊÂÕÑÓÂ ÔÑÔÕÂÄÎâÇÕ 10. ±ÓËÏÇÏ, ÚÕÑ ÂÕÑÏÞ ÊÑÎÑÕÂ
Ä ÍÎÂÔÕÇÓÇ Au10 ÑÃÓÂÊÖáÕ ¤¸¬-ÓÇÛÈÕÍÖ, Õ.Ç. ÔÑÆÇÓÉÂÕ
7 ÂÕÑÏÑÄ Ä ÄËÆÇÛÇÔÕËÅÓÂÐÐËÍÂ Ä ÐËÉÐÇÏ ÔÎÑÇ Ë 3 ÂÕÑÏÂ Ä
ÄÇÓØÐÇÏ ÔÎÑÇ, Â ÕÂÍÉÇ ÃÖÆÇÏ ÔÚËÕÂÕß, ÚÕÑ ÍÎÂÔÕÇÓÞ
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ÊÂÐËÏÂáÕ 1% ÒÑÄÇÓØÐÑÔÕË ÒÑÆÎÑÉÍË. ´ÑÅÆÂ, ÖÚËÕÞÄÂâ,
ÚÕÑ ÒÑÄÇÓØÐÑÔÕÐÂâ ÒÎÑÕÐÑÔÕß ÂÕÑÏÑÄ ÊÑÎÑÕÂ ÐÂ ÒÑÆ-
ÎÑÉÍÇNAu � 7;8� 1014 ÔÏÿ2 [221], ÇÔÎË ÂÕÑÏÞ ÊÑÎÑÕÂ ÑÃ-
ÓÂÊÖáÕ ÑÆËÐ ÒÑÄÇÓØÐÑÔÕÐÞÌ ÔÎÑÌ, ÒÑÎÖÚËÏ ÆÎâ ÏÂÔÔÞ
ÊÑÎÑÕÂ nAu ÐÂ ÇÆËÐËÙÖ ÒÑÄÇÓØÐÑÔÕË ÒÑÆÎÑÉÍË

nAu � 0;01
10

7
MNAu � 4� 10ÿ9 g smÿ2 ;

ÅÆÇ M ì ÏÂÔÔÂ ÂÕÑÏÂ ÊÑÎÑÕÂ. ³ÚËÕÂâ ÓÞÐÑÚÐÖá ÔÕÑË-
ÏÑÔÕß ÊÑÎÑÕÂ ÐÂ ÃËÓÉÇ ÓÂÄÐÑÌ 1700 ÆÑÎÎ. ÊÂ ÖÐÙËá,
ÒÑÎÖÚËÏ ÑÕÔáÆÂ ÆÎâ ÖÆÇÎßÐÑÌ ÔÕÑËÏÑÔÕË ÏÂÕÇÓËÂÎÂ Ä
ÓÂÔÔÏÂÕÓËÄÂÇÏÑÏ ÐÂÐÑÍÂÕÂÎËÊÂÕÑÓÇ 0,3 ÙÇÐÕÂ ÊÂ Ï2. ¬ÂÍ
ÄËÆÐÑ, ÄÍÎÂÆ ÏÂÕÇÓËÂÎÂ Ä ÔÕÑËÏÑÔÕß ÐÂÐÑÍÂÕÂÎËÊÂÕÑÓÂ
ÐÇÄÇÎËÍ, ÕÂÍ ÚÕÑ ÇÅÑ ÔÕÑËÏÑÔÕß ÑÒÓÇÆÇÎâÇÕÔâ ÍÂÍ ÄÞÔÑÍÑ-
ÍÎÂÔÔÐÞÏ ÑÃÑÓÖÆÑÄÂÐËÇÏ, ÒÑÊÄÑÎâáÜËÏ ÔÑÊÆÂÄÂÕß
ÐÂÐÑÑÃÝÇÍÕÞ Ë ÓÂÃÑÕÂÕß Ô ÐËÏË, ÕÂÍ Ë ÍÄÂÎË×ËÙËÓÑÄÂÐ-
ÐÞÏ ÒÇÓÔÑÐÂÎÑÏ, ÖÏÇáÜËÏ ÓÂÃÑÕÂÕß Ô ÕÂÍËÏË ÒÓËÃÑ-
ÓÂÏË.

£ ÆÂÎßÐÇÌÛÇÏ ÐÂÛÇÌ ÊÂÆÂÚÇÌ âÄÎâÇÕÔâ ÒÑÐâÕß ÏÇØÂ-
ÐËÊÏ ÓÂÃÑÕÞ ÓÂÔÔÏÂÕÓËÄÂÇÏÞØ ÍÂÕÂÎËÊÂÕÑÓÑÄ. ±ÓË
àÕÑÏ àÍÔÒÇÓËÏÇÐÕÂÎßÐÞÇ ×ËÊËÚÇÔÍËÇ ÏÇÕÑÆÞ ËÔÔÎÇÆÑÄÂ-
ÐËâ ÆÂÐÐÑÅÑ ÑÃÝÇÍÕÂ ÔÄâÊÂÐÞ Ô ËØ ÄÞÔÑÍËÏ ÓÂÊÓÇÛÇÐËÇÏ,
ÒÑÊÄÑÎâáÜËÏ ÓÂÊÎËÚÂÕß ÆÂÉÇ ÑÕÆÇÎßÐÞÇ ÂÕÑÏÞ. ´ÇÑÓÇ-
ÕËÚÇÔÍËÌ ÒÑÆØÑÆ, ÊÂÐËÏÂáÜËÌ ÙÇÐÕÓÂÎßÐÑÇ ÏÇÔÕÑ Ä
ÐÂÔÕÑâÜÇÌ ÔÕÂÕßÇ, ÑÕÐÑÔËÕÔâ Í ÂÐÂÎËÊÖ ÆËÐÂÏËÍË ÒÇÓÇ-
ØÑÆÑÄ ÏÇÉÆÖ ÔÑÔÕÑâÐËâÏË ÍÄÂÐÕÑÄÑÌ ÔËÔÕÇÏÞ Ë ÓÂÔÔÏÂÕ-
ÓËÄÂÇÕ ÒÇÓÇØÑÆÞ ÚÇÓÇÊ ÍÑÐ×ËÅÖÓÂÙËÑÐÐÞÇ ÔÑÔÕÑâÐËâ
ÂÕÑÏÐÑÌ ÔËÔÕÇÏÞ (ÔÏ. ÓÂÊÆÇÎÞ 2, 3). ¥Îâ ÒÓÑÔÕÞØ
ÂÕÑÏÐÞØ ÔËÔÕÇÏ àÕÑÕ ÒÑÆØÑÆ ÃÂÊËÓÖÇÕÔâ ÐÂ ÒÇÓÇØÑÆÂØ
ÏÇÉÆÖ àÎÇÍÕÓÑÐÐÞÏË ÕÇÓÏÂÏË ÔËÔÕÇÏÞ ÔÕÂÎÍËÄÂáÜËØÔâ
ÂÕÑÏÐÞØ ÚÂÔÕËÙ [222] Ä ÔÎÖÚÂÇ, ÍÑÅÆÂ ÔÍÑÓÑÔÕß ÔÕÑÎÍÐÑ-
ÄÇÐËâ ÂÕÑÏÐÞØ ÚÂÔÕËÙ ÏÂÎÂ ÒÑ ÔÓÂÄÐÇÐËá Ô ØÂÓÂÍÕÇÓ-
ÐÞÏË àÎÇÍÕÓÑÐÐÞÏË ÔÍÑÓÑÔÕâÏË. ±ÓË ÒÇÓÇØÑÆÇ Í ÔÎÑÉ-
ÐÞÏ ÂÕÑÏÐÞÏ ÔËÔÕÇÏÂÏ, Ä ÚÂÔÕÐÑÔÕË Í ÍÎÂÔÕÇÓÂÏ,
ÖÆÑÃÐÑ ÑÒËÔÞÄÂÕß ÆËÐÂÏËÍÖ ÂÕÑÏÐÑÌ ÔËÔÕÇÏÞ, ËÔÔÎÇÆÖâ
ÒÑÄÇÆÇÐËÇ ÒÑÄÇÓØÐÑÔÕË ÒÑÕÇÐÙËÂÎßÐÑÌ àÐÇÓÅËË àÕÑÌ
ÔËÔÕÇÏÞ [9, 108].

4.3. °ÃÜËÇ ÒÓËÐÙËÒÞ ÐÂÐÑÍÂÕÂÎËÊÂ
³ÑÅÎÂÔÐÑ ÔÄÑÌÔÕÄÂÏ ÍÂÕÂÎËÊÂÕÑÓÑÄ, ÒÓË ÐÂÐÑÍÂÕÂÎËÊÇ
ÐÇÑÃØÑÆËÏÑ, ÚÕÑÃÞ ÍÎÂÔÕÇÓ ËÏÇÎ ÓÂÊÐÞÇ ÍÑÐ×ËÅÖÓÂ-
ÙËÑÐÐÞÇ ÔÑÔÕÑâÐËâ Ô ÃÎËÊÍËÏË àÐÇÓÅËâÏË. ¿ÕÑÏÖ ÖÔÎÑ-
ÄËá Ä ÃÑÎßÛÇÌ ÔÕÇÒÇÐË ÔÑÑÕÄÇÕÔÕÄÖáÕ ÍÎÂÔÕÇÓÞ ÊÑÎÑÕÂ
ÒÑ ÆÄÖÏ ÒÓËÚËÐÂÏ [135]. £Ñ-ÒÇÓÄÞØ, àÎÇÍÕÓÑÐÐÞÇ ÑÃÑ-
ÎÑÚÍË 5d Ë 6s ÂÕÑÏÂ ÊÑÎÑÕÂ ÃÎËÊÍË ÒÑ àÐÇÓÅËË, ÕÂÍ ÚÕÑ àÕË
ÑÃÑÎÑÚÍË ÍÑÐÍÖÓËÓÖáÕ Ä ÔËÔÕÇÏÇ, ÔÑÔÕÑâÜÇÌ ËÊ ÍÎÂÔÕÇÓÂ
ÊÑÎÑÕÂ Ë ÓÇÂÅËÓÖáÜÇÌ ÏÑÎÇÍÖÎÞ. £Ñ-ÄÕÑÓÞØ, ÓÇÎâÕË-
ÄËÔÕÔÍËÇ ÄÊÂËÏÑÆÇÌÔÕÄËâ ËÊÏÇÐâáÕ ÄÍÎÂÆ 5d- Ë 6s-
àÎÇÍÕÓÑÐÐÞØ ÑÃÑÎÑÚÇÍ ÂÕÑÏÂ ÊÑÎÑÕÂ Ä ØËÏËÚÇÔÍÖá
ÔÄâÊß ÏÇÉÆÖ ÂÕÑÏÂÏË ÊÑÎÑÕÂ Ä ÍÎÂÔÕÇÓÇ. £ ÓÇÊÖÎßÕÂÕÇ
ÒÇÓÇÏÇÛËÄÂÐËâ ÔÑÔÕÑâÐËÌ ÓÂÊÐÑÌ ÔËÏÏÇÕÓËË ÊÂ ÔÚÈÕ
àÎÇÍÕÓÑÐÑÄ ÖÍÂÊÂÐÐÞØ ÑÃÑÎÑÚÇÍ ÖÔÕÂÐÂÄÎËÄÂÇÕÔâ àÐÇÓÅÇ-
ÕËÍÂ ÔÑÔÕÑâÐËÌ ÍÎÂÔÕÇÓÂ Ô ÓÂÊÐÑÌ ÍÑÐ×ËÅÖÓÂÙËÇÌ ÂÕÑÏÑÄ
Ë Ä ÒÓÑÙÇÔÔÇ ØËÏËÚÇÔÍÑÌ ÓÇÂÍÙËË ÒÓÑËÔØÑÆâÕ ÒÇÓÇØÑÆÞ
ÏÇÉÆÖ àÕËÏË ÔÕÓÖÍÕÖÓÂÏË ÍÎÂÔÕÇÓÂ. ¿ÕË àÎÇÍÕÓÑÐÐÞÇ
ÄÊÂËÏÑÆÇÌÔÕÄËâ ÄÎËâáÕ ÐÂ ÒÇÓÇØÑÆ ÏÇÉÆÖ ÒÎÑÔÍÑÌ
(ÆÄÖØÔÎÑÌÐÑÌ) Ë ÕÓÈØÏÇÓÐÑÌ ÔÕÓÖÍÕÖÓÂÏË ÍÎÂÔÕÇÓÂ.

°ÔÐÑÄÐÑÇ ÆÑÔÕÑËÐÔÕÄÑ ÓÂÔÔÏÂÕÓËÄÂÇÏÑÅÑ ÍÂÕÂÎËÊÂ-
ÕÑÓÂ Ô ÍÎÂÔÕÇÓÂÏË ÊÑÎÑÕÂ ÔÑÔÕÑËÕ Ä ÕÑÏ, ÚÕÑ ÑÐ ÑÃÇÔ-
ÒÇÚËÄÂÇÕ ÒÓÑÕÇÍÂÐËÇ ÑÍËÔÎËÕÇÎßÐÞØ ÒÓÑÙÇÔÔÑÄ ÒÓË ÍÑÏ-
ÐÂÕÐÑÌ Ë ÆÂÉÇ ÃÑÎÇÇ ÐËÊÍËØ ÕÇÏÒÇÓÂÕÖÓÂØ, ÚÕÑ ÐÇÄÑÊ-
ÏÑÉÐÑ ÒÓË ËÔÒÑÎßÊÑÄÂÐËË ÆÓÖÅËØ ÍÂÕÂÎËÊÂÕÑÓÑÄ. ³ÎÇÆ-
ÔÕÄËÇÏ àÕÑÅÑ âÄÎâÇÕÔâ ÙÇÎÞÌ ÓâÆ ÒÓËÎÑÉÇÐËÌ, ÍÑÕÑÓÞÇ
ÖÔËÎËÄÂáÕ ËÐÕÇÓÇÔ Í ÆÂÐÐÑÏÖ ÍÂÕÂÎËÊÂÕÑÓÖ. ªÐÕÇÓÇÔ Í

ÐÇÏÖ Ä ÐÂÔÕÑâÜÇÌ ÓÂÃÑÕÇ ÚËÔÕÑ ×ÖÐÆÂÏÇÐÕÂÎßÐÞÌ, Ë
ÐÂÛÂ ÙÇÎß ì ÒÑÐâÕß, ÒÓË ÍÂÍËØ ÖÔÎÑÄËâØ ÍÂÕÂÎËÊÂÕÑÓ
ÑÃÇÔÒÇÚËÄÂÇÕ ÒÓÑÕÇÍÂÐËÇ ÐËÊÍÑÕÇÏÒÇÓÂÕÖÓÐÑÅÑ ØËÏËÚÇ-
ÔÍÑÅÑ ÒÓÑÙÇÔÔÂ. ±ÓË àÕÑÏ, ÑÔÐÑÄÞÄÂâÔß ÐÂ ×ËÊËÚÇÔÍËØ
ÂÔÒÇÍÕÂØ ÒÓÑÃÎÇÏÞ, ÏÞ ÔÑÔÓÇÆÑÕÑÚËÏ ÄÐËÏÂÐËÇ ÐÂ
ÐÂËÃÑÎÇÇ ÒÓÑÔÕÑÏ ËÊ ÄÑÊÏÑÉÐÞØ ØËÏËÚÇÔÍËØ ÒÓÑÙÇÔÔÑÄ
ÕÂÍÑÅÑ ÕËÒÂ ì ÆÑÑÍËÔÎÇÐËË CO Ä ÂÕÏÑÔ×ÇÓÐÑÏ ÄÑÊÆÖØÇ,
ÒÓÑÕÇÍÂáÜÇÏ ÒÑ ÔØÇÏÇ

2CO�O2 ! 2CO2 : �4:10�

±ÑÔÍÑÎßÍÖ àÐÇÓÅËâ ÓÂÊÓÞÄÂ ÔÄâÊË COëO ÓÂÄÐÂ 5,45 à£, Â
àÐÇÓÅËâ ÔÄâÊË O ëO ÔÑÔÕÂÄÎâÇÕ 5,12 à£ [223], ÕÑ ÆÂÉÇ
ØËÏËÚÇÔÍÂâ ÓÇÂÍÙËâ Ô ÓÂÊÓÞÄÑÏ ÔÄâÊË Ö ÏÑÎÇÍÖÎÞ
ÍËÔÎÑÓÑÆÂ,

CO�O2 ! CO2 �O ; �4:11�

ËÆÈÕ Ô ÄÞÆÇÎÇÐËÇÏ àÐÇÓÅËË 0,33 à£ ÐÂ ÏÑÎÇÍÖÎÖ. ³ÎÇÆÖá-
ÜÂâ ÔÕÂÆËâ Ô ÖÚÂÔÕËÇÏ ÂÕÑÏÂ ÍËÔÎÑÓÑÆÂ,

CO�O! CO2 ; �4:12�

ÒÓÑËÔØÑÆËÕ Ô ÄÞÆÇÎÇÐËÇÏ àÐÇÓÅËË 5,45 à£, ÓÂÄÐÑÌ
àÐÇÓÅËË ÓÂÊÓÞÄÂ ÔÄâÊË COëO. ±ÑàÕÑÏÖ ÑÅÓÂÐËÚÇÐËâ
ÔÍÑÓÑÔÕË ÓÇÂÍÙËË (4.10) Ä ÅÂÊÑÄÑÌ ×ÂÊÇ ÑÒÓÇÆÇÎâáÕÔâ
ØÂÓÂÍÕÇÓÑÏ ÓÂÔÒÑÎÑÉÇÐËâ àÎÇÍÕÓÑÐÐÞØ ÕÇÓÏÑÄ, Â ÐÇ
àÐÇÓÅÇÕËÍÑÌ ÒÓÑÙÇÔÔÂ.

¬ÂÍ ÖÍÂÊÞÄÂÎÑÔß ÄÞÛÇ, ÆÑÔÕÑËÐÔÕÄÑ ÍÂÕÂÎËÊÂÕÑÓÂ,
ÔÑÆÇÓÉÂÜÇÅÑ ÍÎÂÔÕÇÓÞ ÊÑÎÑÕÂ ÐÂ ÒÑÄÇÓØÐÑÔÕË ÑÍÔËÆÂ
ÏÇÕÂÎÎÂ, ÔÄâÊÂÐÑ Ô ÐËÊÍÑÌ ÕÇÏÒÇÓÂÕÖÓÑÌ ÒÓÑÕÇÍÂÐËâ
ÒÓÑÙÇÔÔÂ (4.10). ¿ÕÑ ÆÇÏÑÐÔÕÓËÓÖÇÕÔâ ÐÂ ÓËÔ. 15 [204,
224], ÅÆÇ ÒÓËÄÑÆËÕÔâ ÕÇÏÒÇÓÂÕÖÓÐÂâ ÊÂÄËÔËÏÑÔÕß ÄÇÎË-
ÚËÐÞ x ì ÆÑÎË CO, ÒÓÇÄÓÂÜÈÐÐÑÅÑ Ä CO2 ÒÓË ÔÕÂÐÆÂÓÕ-
ÐÞØ ÒÂÓÂÏÇÕÓÂØ ÒÑÕÑÍÂ ÄÑÊÆÖØÂ Ô ÒÓËÏÇÔßá CO (ÍÑÐ-
ÙÇÐÕÓÂÙËâ CO ÒÓË ÔÕÂÐÆÂÓÕÐÞØ ÖÔÎÑÄËâØ ÔÑÔÕÂÄÎâÇÕ
1%) ÆÎâ ÍÂÕÂÎËÊÂÕÑÓÂ, Ö ÍÑÕÑÓÑÅÑ ÍÎÂÔÕÇÓÞ ÊÑÎÑÕÂ
ÐÂØÑÆâÕÔâ ÐÂ ÒÑÄÇÓØÐÑÔÕË TiO2. ¬ÑÐÇÚÐÑ, ÆÑÎâ ÒÓÇÄÓÂ-
ÜÈÐÐÞØ ÏÑÎÇÍÖÎ x ÊÂÄËÔËÕ ÑÕ ÒÂÓÂÏÇÕÓÑÄ ÓÇÂÍÕÑÓÂ, ÅÆÇ
ÒÓÑËÔØÑÆËÕ ÒÓÑÙÇÔÔ, ÐÑ Ä ÆÂÐÐÑÏ ÔÎÖÚÂÇ ÑÐÂ ÑÒÓÇÆÇ-
ÎâÇÕÔâ ÄÓÇÏÇÐÇÏ ÐÂØÑÉÆÇÐËâ ÔÏÇÔË Ä ÓÇÂÍÕÑÓÇ, Â ÕÂÍÉÇ
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²ËÔ. 15. ¥ÑÎâ ÏÑÎÇÍÖÎ CO, ÒÓÇÄÓÂÜÈÐÐÞØ Ä ÏÑÎÇÍÖÎÞ CO2 Ä ÒÑÕÑÍÇ
ÄÑÊÆÖØÂ Ô ÍÂÕÂÎËÊÂÕÑÓÑÏ Au=TiO2, Ä ÊÂÄËÔËÏÑÔÕË ÑÕ ÕÇÏÒÇÓÂÕÖÓÞ
ÆÎâ ÔÕÂÐÆÂÓÕÐÑÅÑ ÓÇÂÍÕÑÓÂ [204, 224].
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ÒÑÎÐÑÌ ÒÎÑÜÂÆßá ÍÂÕÂÎËÊÂÕÑÓÂ, Ë ÖÔÎÑÄËâ ÍÂÉÆÑÅÑ
àÍÔÒÇÓËÏÇÐÕÂ ÏÑÅÖÕ ÃÞÕß ÒÓËÄÇÆÇÐÞ Í ÔÕÂÐÆÂÓÕÐÞÏ
[224]. °ÆÐÂÍÑ ÄÇÎËÚËÐÂ x ÊÂÄËÔËÕ ÕÂÍÉÇ ÑÕ ÓÂÊÏÇÓÂ
ÍÎÂÔÕÇÓÑÄ, ÚÕÑ Ä ÔÄÑá ÑÚÇÓÇÆß ÑÒÓÇÆÇÎâÇÕÔâ ÔÒÑÔÑÃÑÏ
ÒÓËÅÑÕÑÄÎÇÐËâ ÍÎÂÔÕÇÓÑÄ. ¯Â ÓËÔÖÐÍÇ 15 ÔÓÂÄÐËÄÂáÕÔâ
ÓÇÊÖÎßÕÂÕÞ, ÒÓËÄÇÆÈÐÐÞÇ Í ÑÆËÐÂÍÑÄÞÏ ÖÔÎÑÄËâÏ ÒÓÑ-
ÙÇÔÔÂ.

°ÃÓÂÃÑÕÂÇÏ ÒÓÇÆÔÕÂÄÎÇÐÐÞÇ ÐÂ ÓËÔ. 15 ÓÇÊÖÎßÕÂÕÞ Ä
ÓÂÏÍÂØ ÏÑÆÇÎË, ÔÑÅÎÂÔÐÑ ÍÑÕÑÓÑÌ àÄÑÎáÙËâ ÏÑÎÇÍÖÎÞ
CO, ÒÓËÎËÒÛÇÌ Í ÍÎÂÔÕÇÓÖ, ÏÑÉÇÕ ÓÂÊÄËÄÂÕßÔâ ÒÑ ÆÄÖÏ
ÍÑÐÍÖÓËÓÖáÜËÏ ÍÂÐÂÎÂÏ, ÑÆËÐ ËÊ ÍÑÕÑÓÞØ ÄÇÆÈÕ Í
ÑÃÓÂÊÑÄÂÐËá CO2. ·ÂÓÂÍÕÇÓËÊÖâ ÄÓÇÏÇÐÂ ÒÓÑÕÇÍÂÐËâ
ÒÓÑÙÇÔÔÂ ÒÑ àÕËÏ ÍÂÐÂÎÂÏ ÊÐÂÚÇÐËâÏË t1 Ë t2, ËÏÇÇÏ ÆÎâ
ÄÇÓÑâÕÐÑÔÕË ÑÃÓÂÊÑÄÂÐËâ CO2 Ä ÆÂÐÐÑÏ ÒÓÑÙÇÔÔÇ:

P1 � t1
t1 � t2

: �4:13�

£ ÔÑÑÕÄÇÕÔÕÄËË Ô ×ÑÓÏÖÎÑÌ¡ÓÓÇÐËÖÔÂ (2.2) ÒÑÎÖÚÂÇÏ ÆÎâ
ÄÓÇÏÈÐ àÕËØ ÍÂÐÂÎÑÄ

t1 � a exp

�
e1
T

�
; t2 � b exp

�
e2
T

�
; �4:14�

ÅÆÇ e1 Ë e2 ì àÐÇÓÅËË ÂÍÕËÄÂÙËË ÆÎâ ÔÑÑÕÄÇÕÔÕÄÖáÜËØ
ÍÂÐÂÎÑÄ, a Ë b ì ÍÑÐÔÕÂÐÕÞ. ´ÇÏ ÔÂÏÞÏ ×ÑÓÏÖÎÂ (4.13)
ÏÑÉÇÕ ÃÞÕß ÒÓËÄÇÆÇÐÂ Í ÄËÆÖ

P1 � 1

1� A exp �Ea=T � ; �4:15�

Ë ÇÈ ÒÂÓÂÏÇÕÓÞ, ÔÑÅÎÂÔÐÑ ÆÂÐÐÞÏ ÓËÔ. 15, ÔÑÔÕÂÄÎâáÕ:
Ea � e1 ÿ e2 � 0;50 à£, A � b=a � 6;4� 10ÿ11. ±ÓË àÕÑÏ
ÊÐÂÚÇÐËÇ àÐÇÓÅËË ÂÍÕËÄÂÙËË Ea âÄÎâÇÕÔâ ÕËÒËÚÐÞÏ ÆÎâ
ØËÏËÚÇÔÍËØ ÒÓÑÙÇÔÔÑÄ, Ä ÕÑ ÄÓÇÏâ ÍÂÍ ÕËÒËÚÐÑÇ ÊÐÂÚÇÐËÇ
ÒÓÇÆàÍÔÒÑÐÇÐÕÞ A � 1. ®ÂÎÑÇ ÊÐÂÚÇÐËÇ àÕÑÌ ÄÇÎËÚËÐÞ Ä
ÔÑÑÕÄÇÕÔÕÄËË Ô àÍÔÒÇÓËÏÇÐÕÂÎßÐÞÏË ÆÂÐÐÞÏË ÓËÔ. 15
ÔÄËÆÇÕÇÎßÔÕÄÖÇÕ Ñ ÔÒÇÙË×ËÚÇÔÍÑÌ ÒÓËÓÑÆÇ ÍÑÐÍÖÓËÓÖá-
ÜËØ ÒÓÑÙÇÔÔÑÄ. ±ÓÇÆÔÕÂÄÎâÇÕÔâ ÐÂËÃÑÎÇÇ ÇÔÕÇÔÕÄÇÐÐÞÏ
ÑÃÝâÔÐËÕß ÏÂÎÑÔÕß ÒÓÇÆàÍÔÒÑÐÇÐÕÞ ÓÂÊÐÞÏ ØÂÓÂÍÕÇÓÑÏ
ÒÓÑÙÇÔÔÑÄ ÆÎâ ÆÄÖØ ÍÂÐÂÎÑÄ ÒÑÎÐÑÅÑ ÒÓÑÙÇÔÔÂ [225, 226], Â
ËÏÇÐÐÑ, ÒÑÆÑÃÐÑ ÒÓÑÙÇÔÔÖ ÒÇÓÇÊÂÓâÆÍË, ÑÆÐËÏ ËÊ ÍÑÐÍÖ-
ÓËÓÖáÜËØ ÍÂÐÂÎÑÄ ÓÂÔÔÏÂÕÓËÄÂÇÏÑÌ ØËÏËÚÇÔÍÑÌ ÓÇÂÍ-
ÙËË âÄÎâÇÕÔâ ËÊÏÇÐÇÐËÇ àÎÇÍÕÓÑÐÐÑÌ ÔÕÓÖÍÕÖÓÞ ÔËÔÕÇÏÞ
ÊÂ ÔÚÈÕ ÒÇÓÇØÑÆÂ àÎÇÍÕÓÑÐÂ.

²ÂÔÔÏÂÕÓËÄÂâ ÖÍÂÊÂÐÐÞÌ ÏÇØÂÐËÊÏ ÆÎâ ÑÆÐÑÅÑ ËÊ
ÍÂÐÂÎÑÄ ÒÓÑÙÇÔÔÂ, ÖÚÕÈÏ, ÚÕÑ ÊÐÂÚÇÐËâ ÔÓÑÆÔÕÄÂ Í àÎÇÍÕ-
ÓÑÐÖ ÆÎâ ÔÄÑÃÑÆÐÞØ ÍÎÂÔÕÇÓÑÄ ÊÑÎÑÕÂ, ÔÑÆÇÓÉÂÜËØ 10 ë
20 ÂÕÑÏÑÄ, ÎÇÉÂÕ Ä ÒÓÑÏÇÉÖÕÍÇ ÏÇÉÆÖ 3 Ë 4 à£ [227]. ±ÓË
àÕÑÏ ÄÇÓÑâÕÐÑÔÕß ÕÖÐÐÇÎßÐÑÅÑ ÒÇÓÇØÑÆÂ àÎÇÍÕÓÑÐÂ
ÏÇÉÆÖ ÆÄÖÏâ ÒÑÕÇÐÙËÂÎßÐÞÏË âÏÂÏË, ÐÂØÑÆâÜËÏËÔâ
ÐÂ ÓÂÔÔÕÑâÐËË l ÆÓÖÅ ÑÕ ÆÓÖÅÂ, ÆÂÈÕÔâ ×ÑÓÏÖÎÑÌ [222]

P � exp

�
ÿ

����������
2mee
p

l

�h

�
; �4:16�

ÅÆÇ me ì ÏÂÔÔÂ àÎÇÍÕÓÑÐÂ, e ì ÄÞÔÑÕÂ àÐÇÓÅÇÕËÚÇÔÍÑÅÑ
ÃÂÓßÇÓÂ, ÔÑÑÕÄÇÕÔÕÄÖáÜÂâ ÅÎÖÃËÐÇ ÒÑÕÇÐÙËÂÎßÐÞØ âÏ
ËÎË àÐÇÓÅËË ÔÓÑÆÔÕÄÂ ÍÂÉÆÑÌ âÏÞ Í àÎÇÍÕÓÑÐÖ, ÍÑÕÑÓÞÇ
ÏÞ ÔÚËÕÂÇÏ ÑÆËÐÂÍÑÄÞÏË. ¥Îâ ÕËÒËÚÐÞØ ÊÐÂÚÇÐËÌ
àÐÇÓÅËË ÔÄâÊË àÎÇÍÕÓÑÐÂ e � 3 Ë 4 à£ ÒÑÎÖÚËÏ ÓÂÔÔÕÑâÐËÇ
ÏÇÉÆÖ ÒÑÕÇÐÙËÂÎßÐÞÏË âÏÂÏË l � 1;6 Ë 1,1 ÐÏ ÔÑÑÕÄÇÕ-
ÔÕÄÇÐÐÑ ÆÎâ ÄÞÛÇÒÓËÄÇÆÈÐÐÑÌ ÄÇÓÑâÕÐÑÔÕË ÒÇÓÇØÑÆÂ
P � 6� 10ÿ11. ¥Îâ ÔÓÂÄÐÇÐËâ ÓÂÆËÖÔ £ËÅÐÇÓÂ ë ©ÇÌÕÙÂ rW
ÆÎâ ÊÑÎÑÕÂ ÓÂÄÇÐ 1;65 A

�
[92, 228]. ¬ÂÍ ÄËÆÐÑ, ÒÑÎÖÚÇÐÐÑÇ

ÓÂÔÔÕÑâÐËÇ ÏÇÉÆÖ ÒÑÕÇÐÙËÂÎßÐÞÏË âÏÂÏË ÐÇÔÍÑÎßÍÑ
ÒÓÇÄÞÛÂÇÕ ÓÂÊÏÇÓ ÍÎÂÔÕÇÓÂ ÊÑÎÑÕÂ, ÍÑÕÑÓÞÌ ÓÂÄÇÐ
ÒÓËÏÇÓÐÑ 1 ÐÏ. °ÕÔáÆÂ ÐÂØÑÆËÏ, ÚÕÑ ÒÓË ÓÂÔÔÏÂÕÓËÄÂÇ-
ÏÑÏ ÏÇØÂÐËÊÏÇ ÒÇÓÇØÑÆÂ, ÒÑÊÄÑÎâáÜÇÅÑ ÑÔÄÑÃÑÆËÕß
ÏÑÎÇÍÖÎÖ CO, ÒÇÓÇØÑÆ àÎÇÍÕÓÑÐÂ ÒÓÑËÔØÑÆËÕ Ô ÒÑÆ-
ÎÑÉÍË ÐÂ ÑÔÐÑÄÇ ÑÍÔËÆÂ ÏÇÕÂÎÎÂ, ÐÂ ÔËÎÑÄÑÏ ÙÇÐÕÓÇ
ÍÑÕÑÓÑÌ ÑÃÓÂÊÖÇÕÔâ ÑÕÓËÙÂÕÇÎßÐÞÌ ËÑÐ.

³ÑÅÎÂÔÐÑ ÆÂÐÐÞÏ ÒÓÑÄÇÆÈÐÐÑÅÑ ÂÐÂÎËÊÂ, ÏÑÉÐÑ ÔÑ-
ÔÕÂÄËÕß ÔÎÇÆÖáÜÖá ÔØÇÏÖ ÓÂÔÔÏÂÕÓËÄÂÇÏÑÅÑ ÍÂÕÂÎËÕË-
ÚÇÔÍÑÅÑ ÒÓÑÙÇÔÔÂ [226, 229]:

CO�gAun ! COÿgAun ; �4:17�eO� COÿgAun ! CO2 ÿgAun ! CO2 � gAu�n ; �4:18�fOÿ � COÿgAun ! eO� COÿ gAuÿn ; �4:19�
ÅÆÇ COÿgAun ì ÔÄâÊÂÐÐÑÇ ÔÑÔÕÑâÐËÇ ÖÍÂÊÂÐÐÞØ ÚÂÔÕËÙ.
¬ÑÐÍÖÓËÓÖáÜËÇ ÏÇÉÆÖ ÔÑÃÑÌ ÒÓÑÙÇÔÔÞ (4.18) Ë (4.19)
ÄÍÎáÚÂáÕ ÔÕÂÃËÎßÐÞÇ ÔÑÔÕÑâÐËâ ÍÑÏÒÎÇÍÔÐÑÌ ÂÕÑÏÐÑÌ
ÔËÔÕÇÏÞ, ÒÓËÚÈÏ ÑÐË ÊÂÄËÔâÕ ÑÕ ÏÇÔÕÂ, ÅÆÇ ÂÕÑÏ ÍËÔÎÑ-
ÓÑÆÂ ÒÓËÎËÒÂÇÕ Í ÑÃÝÇÆËÐÈÐÐÑÌ ÔËÔÕÇÏÇ "ÏÑÎÇÍÖÎÂ
ÑÍÔËÆÂ ÖÅÎÇÓÑÆÂ ë ÍÎÂÔÕÇÓ", âÄÎâáÜÇÌÔâ ÐÇÌÕÓÂÎßÐÑÌ
ËÎË ÑÕÓËÙÂÕÇÎßÐÑ ÊÂÓâÉÇÐÐÑÌ. ¬ÑÐÇÚÐÑ, ÍÎÂÔÕÇÓ ÏÑÉÇÕ
ÊÂØÄÂÕËÕß àÎÇÍÕÓÑÐ Ô ÒÑÆÎÑÉÍË, Ë ÕÂÍÑÌ ÒÓÑÙÇÔÔ àÍÄËÄÂ-
ÎÇÐÕÇÐ ÒÓÑÙÇÔÔÖ (4.19) ÆÂÐÐÑÌ ÔØÇÏÞ.

µÐËÍÂÎßÐÑÔÕß ÍÂÕÂÎËÊÂÕÑÓÂ ÐÂ ÑÔÐÑÄÇ ÍÎÂÔÕÇÓÑÄ ÊÑ-
ÎÑÕÂ, ÍÑÕÑÓÞÌ ÔÒÑÔÑÃÇÐ ÒÓÑÄÇÔÕË ÒÓÑÙÇÔÔ ÆÑÑÍËÔÎÇÐËâ
CO, Â ÕÂÍÉÇ ÑÍËÔÎÇÐËâ ÓâÆÂ ÖÅÎÇÄÑÆÑÓÑÆÑÄ Ä ÂÕÏÑÔ×ÇÓ-
ÐÑÏ ÄÑÊÆÖØÇ ÒÓË ÍÑÏÐÂÕÐÑÌ Ë ÃÑÎÇÇ ÐËÊÍËØ ÕÇÏÒÇÓÂÕÖ-
ÓÂØ, ÆÇÏÑÐÔÕÓËÓÖÇÕÔâ ÐÂ ÓËÔ. 16. ©ÆÇÔß ÒÓËÄÇÆÇÐÞ ÑÕÐÑ-
ÔËÕÇÎßÐÞÇ ÍÑÐÔÕÂÐÕÞ ÔÍÑÓÑÔÕË ÒÓÑÙÇÔÔÂ (4.10) ÆÎâ ÓÂÔ-
ÔÏÂÕÓËÄÂÇÏÑÅÑ Ë ÓÂÐÇÇ ËÔÒÑÎßÊÖÇÏÞØ ÆÎâ àÕÑÌ ÙÇÎË
ÍÂÕÂÎËÊÂÕÑÓÑÄ Ä ÑÃÎÂÔÕË ÕÇÏÒÇÓÂÕÖÓ, ÅÆÇ àÕË ÍÑÐÔÕÂÐÕÞ
ÔÍÑÓÑÔÕË ÂÒÒÓÑÍÔËÏËÓÖáÕÔâ ×ÑÓÏÖÎÑÌ ¡ÓÓÇÐËÖÔÂ (2.2).
¬ÂÍ ÄËÆÐÑ, ÍÂÕÂÎËÊÂÕÑÓ ÐÂ ÑÔÐÑÄÇ ÍÎÂÔÕÇÓÑÄ ÊÑÎÑÕÂ
ÓÂÃÑÕÂÇÕ ÒÓË ÃÑÎÇÇ ÐËÊÍËØ ÕÇÏÒÇÓÂÕÖÓÂØ.

³ÎÑÉÐÑÔÕß ÒÓÑÙÇÔÔÂ (4.10) Ô ÍÎÂÔÕÇÓÑÏ-ÍÂÕÂÎËÊÂÕÑ-
ÓÑÏ ÑÒÓÇÆÇÎâÇÕÔâ ÐÇ ÕÑÎßÍÑ ÍÑÏÒÎÇÍÔÐÑÌ ÔÕÓÖÍÕÖÓÑÌ
ÍÂÕÂÎËÊÂÕÑÓÂ, ÔÑÔÕÑâÜÇÅÑ ËÊ ÓÂÊÐÞØ ÑÃÝÇÍÕÑÄ, ÐÑ Ë
ÔÕÓÖÍÕÖÓÑÌ ÒÑÆÎÑÉÍË, ÐÂ ÍÑÕÑÓÑÌ ÐÂØÑÆâÕÔâ ÙÇÐÕÓÞ
ÆÎâ ÑÃÓÂÊÑÄÂÐËâ ÒÑÎÑÉËÕÇÎßÐÞØ Ë ÑÕÓËÙÂÕÇÎßÐÞØ
ËÑÐÑÄ. ±ÑàÕÑÏÖ ÒÓÑÙÇÔÔ ÑÍËÔÎÇÐËâ CO âÄÎâÇÕÔâ ÐÇ
ÕÑÎßÍÑ ÏÐÑÅÑÔÕÖÒÇÐÚÂÕÞÏ, ÐÑ ÏÑÉÇÕ ÔÑÆÇÓÉÂÕß ÍÑÐÍÖ-
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²ËÔ. 16. ´ÇÏÒÇÓÂÕÖÓÐÂâ ÊÂÄËÔËÏÑÔÕß ÍÑÐÔÕÂÐÕÞ ÔÍÑÓÑÔÕË ÆÑÑÍËÔÎÇ-
ÐËâ CO Ä ÒÑÕÑÍÇ ÄÑÊÆÖØÂ ÆÎâ ÓÂÊÐÞØ ÍÂÕÂÎËÊÂÕÑÓÑÄ [204], ÍÑÕÑÓÞÏ
ÔÑÑÕÄÇÕÔÕÄÖáÕ ÖÍÂÊÂÐÐÞÇ àÐÇÓÅËË ÂÍÕËÄÂÙËË Ea ÒÓÑÙÇÔÔÂ (4.10): (+)
Pt�100�, Ea � 120 Í¥É ÏÑÎßÿ1, (&) Ru(001), Ea � 120 Í¥É ÏÑÎßÿ1,
(�) Au=TiO2, Ea � 30 Í¥É ÏÑÎßÿ1.
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ÓËÓÖáÜËÇ àÎÇÏÇÐÕÂÓÐÞÇ ÒÓÑÙÇÔÔÞ, ÔÑÑÕÄÇÕÔÕÄÖáÜËÇ
ÒÇÓÇØÑÆÖ ÏÇÉÆÖ ÑÒÓÇÆÇÎÈÐÐÞÏË ÍÑÐ×ËÅÖÓÂÙËÑÐÐÞÏË
ÔÑÔÕÑâÐËâÏË. ¿ÕÑ ÆÇÏÑÐÔÕÓËÓÖÇÕÔâ ÐÂ ÓËÔ. 17, ÅÆÇ
ÒÓËÄÑÆËÕÔâ ÍÑÐÔÕÂÐÕÂ ÔÍÑÓÑÔÕË ÆÑÑÍËÔÎÇÐËâ CO Ä
ÒÑÕÑÍÇ ÄÑÊÆÖØÂ ÆÎâ ÍÂÕÂÎËÊÂÕÑÓÂ Au=TiO2 Ä ÛËÓÑÍÑÌ
ÑÃÎÂÔÕË ÕÇÏÒÇÓÂÕÖÓ, ÕÂÍ ÚÕÑ ÓÂÊÐÞÇ àÎÇÏÇÐÕÂÓÐÞÇ ÒÓÑ-
ÙÇÔÔÞ ÑÃÜÇÌ ÔØÇÏÞ (4.10) Ô ÓÂÊÐÑÌ àÐÇÓÅËÇÌ ÂÍÕËÄÂÙËË
(2.2) ÆÑÏËÐËÓÖáÕ Ä ÔÑÑÕÄÇÕÔÕÄÖáÜÇÏ ÕÇÏÒÇÓÂÕÖÓÐÑÏ
ËÐÕÇÓÄÂÎÇ. ¦ÜÈ ÑÆÐÑÌ ÆÇÏÑÐÔÕÓÂÙËÇÌ ÔÎÑÉÐÑÔÕË ÒÓÑ-
ÙÇÔÔÂ (4.10) âÄÎâÇÕÔâ ÊÂÄËÔËÏÑÔÕß ÔÖÏÏÂÓÐÑÌ ÍÑÐÔÕÂÐÕÞ
ÔÍÑÓÑÔÕË àÕÑÅÑ ÒÓÑÙÇÔÔÂ ÑÕ ÔÕÇÒÇÐË ÒÑÍÓÞÕËâ ÒÑÆÎÑÉÍË
ÏÑÎÇÍÖÎâÓÐÞÏ ÍËÔÎÑÓÑÆÑÏ [231, 232] (ÓËÔ. 18). ¦ÆËÐËÙÂ
ËÊÏÇÓÇÐËâ 1 ML ÔÑÑÕÄÇÕÔÕÄÖÇÕ ÒÑÍÓÞÕËá ÒÑÄÇÓØÐÑÔÕË
ÑÆÐËÏ ÏÑÎÇÍÖÎâÓÐÞÏ ÔÎÑÇÏ.

£ ÔËÎÖ ÔÎÑÉÐÑÔÕË ÓÂÔÔÏÂÕÓËÄÂÇÏÑÅÑ ÍÂÕÂÎËÊÂÕÑÓÂ
ÇÅÑ ÍÂÕÂÎËÕËÚÇÔÍËÇ ÔÄÑÌÔÕÄÂ ÊÂÄËÔâÕ ÑÕ ÒÑÆÎÑÉÍË ì ÇÈ
ØËÏËÚÇÔÍÑÅÑ ÔÑÔÕÂÄÂ, ÔÑÔÕÑâÐËâ Ë ÍÓËÔÕÂÎÎËÚÇÔÍÑÌ
ÑÓËÇÐÕÂÙËË ÒÑÄÇÓØÐÑÔÕË. ¯ÂËÃÑÎÇÇ ÒÓÑÔÕÞÏ ÄÂÓËÂÐÕÑÏ
ÕÂÍÑÅÑ ÍÂÕÂÎËÊÂÕÑÓÂ âÄÎâÇÕÔâ ÒÑÄÇÓØÐÑÔÕß (111) ÑÍÔËÆÂ
ÏÂÅÐËâ (MgO). ¥Îâ àÕÑÌ ÙÇÎË ÏÑÅÖÕ ÃÞÕß ËÔÒÑÎßÊÑÄÂÐÞ
ÑÍÔËÆÞ ÆÓÖÅËØ ÏÇÕÂÎÎÑÄ, ÕÂÍËÇ ÍÂÍ a-Fe2O3 [233 ë 238],
TiO2 [239 ë 245] Ë CeO2 [246, 247]. °ÐË ÏÑÅÖÕ ÐÂØÑÆËÕßÔâ Ä
×ÑÓÏÇ ÏÂÍÓÑÔÍÑÒËÚÇÔÍÑÌ ÒÑÄÇÓØÐÑÔÕË, ÏËÍÓÑÏÇÕÓÑÄÞØ
ÚÂÔÕËÙ ËÎË ÕÑÐÍËØ ÒÎÈÐÑÍ. µÍÂÊÂÐÐÞÇ ÔÑÇÆËÐÇÐËâ ËÔÚÇÓ-
ÒÞÄÂáÕ ÔÒËÔÑÍ ÏÂÕÇÓËÂÎÑÄ ÒÑÆÎÑÉÍË ÆÎâ ÍÎÂÔÕÇÓÑÄ
ÊÑÎÑÕÂ, ÒÑÔÍÑÎßÍÖ ÆÓÖÅËÇ ÔÑÇÆËÐÇÐËâ ÐÇ ÆÂáÕ ÊÂÏÇÕÐÑÅÑ
ÍÂÕÂÎËÕËÚÇÔÍÑÅÑ à××ÇÍÕÂ. ¬ÂÍ ÄËÆÐÑ, àÕË ÔÑÇÆËÐÇÐËâ
ÔÑÆÇÓÉÂÕ ÍËÔÎÑÓÑÆ, ÍÑÕÑÓÞÌ ÏÑÉÇÕ ÖÚÂÔÕÄÑÄÂÕß Ä ØËÏË-
ÚÇÔÍÑÏ ÒÓÑÙÇÔÔÇ (4.10). ¬ÓÑÏÇ ÕÑÅÑ, ÑÐË âÄÎâáÕÔâ ÒÑÎÖ-
ÒÓÑÄÑÆÐËÍÂÏË, Ë ËØ ØËÏËÚÇÔÍÂâ ÔÄâÊß Ô ÍÎÂÔÕÇÓÂÏË
ÊÑÎÑÕÂ ÏÑÉÇÕ ÒÓËÄÇÔÕË Í ÊÂÓâÆÍÇ ÍÎÂÔÕÇÓÂ. ³ÚËÕÂÇÕÔâ
[135, 248 ë 251], ÚÕÑ ÒÓËÔÖÕÔÕÄËÇ ÊÂÓâÆÂ ÐÂ ÍÎÂÔÕÇÓÇ ËÅÓÂÇÕ
ÄÂÉÐÖá ÓÑÎß Ä ÒÑÔÎÇÆÖáÜÇÏ ØËÏËÚÇÔÍÑÏ ÒÓÑÙÇÔÔÇ.
°ÕÏÇÕËÏ, ÚÕÑ, ØÑÕâ ÏÞ ÔÚËÕÂÇÏ ÐÂÐÑÍÂÕÂÎËÊÂÕÑÓ ÐÂ
ÍÎÂÔÕÇÓÂØ ÊÑÎÑÕÂ ÔÑÔÕÑâÜËÏ ËÊ ÏÂÍÓÑÔÍÑÒËÚÇÔÍÑÌ
ÒÑÄÇÓØÐÑÔÕË ÍÎÂÔÕÇÓÂ ÑÍÔËÆÑÄ ÏÇÕÂÎÎÂ, ÔÍÂÉÇÏ, MgO, Ô
ÒÓËÍÓÇÒÎÈÐÐÞÏË Í ÐÇÌ ÍÎÂÔÕÇÓÂÏË ÊÑÎÑÕÂ, ÆÓÖÅÑÌ ÓÂÊÐÑ-
ÄËÆÐÑÔÕßá àÕÑÅÑ ÐÂÐÑÍÂÕÂÎËÊÂÕÑÓÂ âÄÎâÇÕÔâ ÒÎÈÐÍÂ
MgO, ÄÍÎáÚÂáÜÂâ ÐÇÔÍÑÎßÍÑ ÂÕÑÏÐÞØ ÔÎÑÈÄ, ÄÞÓÂÜÇÐ-
ÐÂâ ÐÂ ÏÂÍÓÑÔÍÑÒËÚÇÔÍÑÌ ÒÑÄÇÓØÐÑÔÕË Mo(100) ËÎË
Ag(100), ÒÓËÚÈÏ ÍÎÂÔÕÇÓÞ ÊÑÎÑÕÂ ÒÓËÍÓÇÒÎÇÐÞ Í ÒÎÈÐÍÇ
MgO [252 ë 255]. ±ÓÑÄÇÆÈÐÐÞÇ ËÔÔÎÇÆÑÄÂÐËâ ÒÑÍÂÊÞÄÂáÕ
ÔÎÑÉÐÑÔÕß ÓÂÔÔÏÂÕÓËÄÂÇÏÑÅÑ ÍÂÕÂÎËÊÂÕÑÓÂ, ÔÑÆÇÓÉÂ-
ÜÇÅÑ ÍÎÂÔÕÇÓÞ ÊÑÎÑÕÂ, Â ÕÂÍÉÇ ÚÖÄÔÕÄËÕÇÎßÐÑÔÕß àÕÑÅÑ
ÍÂÕÂÎËÊÂÕÑÓÂ Í ÔÄÑÌÔÕÄÂÏ ÒÑÆÎÑÉÍË Ë ÓÂÊÏÇÓÖ ÍÎÂÔÕÇ-
ÓÑÄ.

4.4. ¬ÑÏÒßáÕÇÓÐÑÇ ÏÑÆÇÎËÓÑÄÂÐËÇ ÒÓÑÙÇÔÔÂ
ÐÂÐÑÍÂÕÂÎËÊÂ Ô ÍÎÂÔÕÇÓÂÏË ÊÑÎÑÕÂ
¯ÂÓâÆÖ Ô àÍÔÒÇÓËÏÇÐÕÂÎßÐÞÏË ËÔÔÎÇÆÑÄÂÐËâÏË, ÑÒÓÇÆÇ-
ÎÈÐÐÞÌ ÄÍÎÂÆ Ä ÒÑÐËÏÂÐËÇ ÍÂÕÂÎËÕËÚÇÔÍÑÅÑ ÒÓÑÙÇÔÔÂ
ÆÂÈÕ ÍÑÏÒßáÕÇÓÐÑÇ ÏÑÆÇÎËÓÑÄÂÐËÇ ËÔÒÑÎßÊÖÇÏÞØ ÍÂÕÂ-
ÎËÊÂÕÑÓÑÄ. ¯ÇÔÏÑÕÓâ ÐÂ ÑÅÓÂÐËÚÇÐÐÑÔÕß ÕÑÚÐÑÔÕË Ë
ÐÂÆÈÉÐÑÔÕË ÑÕÆÇÎßÐÞØ ÍÑÏÒßáÕÇÓÐÞØ ÓÂÔÚÈÕÑÄ Ä ÔËÎÖ
ÔÎÑÉÐÑÔÕË ÍÂÕÂÎËÊÂÕÑÓÂ, ÔÑÄÑÍÖÒÐÑÔÕß ÓÂÔÚÈÕÑÄ ÆÂÈÕ
ÍÂÚÇÔÕÄÇÐÐÑÇ ÒÑÐËÏÂÐËÇ ÔÄÑÌÔÕÄ àÕÑÌ ÍÑÏÒÎÇÍÔÐÑÌ
ÔËÔÕÇÏÞ, ÔÑÔÕÑâÜÇÌ ËÊ ÍÎÂÔÕÇÓÂ ÊÑÎÑÕÂ, ÒÓËÎËÒÛËØ Í
ÐÇÏÖ ÓÇÂÅËÓÖáÜËØ ÏÑÎÇÍÖÎ (Ä ÆÂÐÐÑÏ ÔÎÖÚÂÇ CO) Ë
ÒÑÆÎÑÉÍË ÕÄÈÓÆÑÅÑ ÑÍÔËÆÂ ÐÇÍÑÕÑÓÞØ ÏÇÕÂÎÎÑÄ. ±ÓÑ-
ÔÕÇÌÛÂâ ÄÇÓÔËâ ÒÓË ÍÑÏÒßáÕÇÓÐÑÏ ÏÑÆÇÎËÓÑÄÂÐËË
ÕÂÍÑÅÑ ÍÂÕÂÎËÊÂÕÑÓÂ ÐÂ ÑÔÐÑÄÇ DFT [21, 22] ì ÒÓËÃÎË-
ÉÇÐËÇ ÎÑÍÂÎßÐÑÌ ÒÎÑÕÐÑÔÕË (Local Density Approxima-
tion ì LDA) [22] ì ÑÔÐÑÄÂÐÂ ÐÂ ÒÓÇÆÒÑÎÑÉÇÐËË, ÚÕÑ
ÑÃÏÇÐÐÑÇ ÄÊÂËÏÑÆÇÌÔÕÄËÇ Ä ÓÂÔÔÏÂÕÓËÄÂÇÏÑÌ ÂÕÑÏÐÑÌ
ÔËÔÕÇÏÇ ÒÓÑÒÑÓÙËÑÐÂÎßÐÑ ÒÎÑÕÐÑÔÕË àÎÇÍÕÓÑÐÑÄ Ä ÆÂÐ-
ÐÑÌ ÕÑÚÍÇ ÒÓÑÔÕÓÂÐÔÕÄÂ, ÒÓËÚÈÏ ÒÂÓÙËÂÎßÐÑÇ ÑÃÏÇÐÐÑÇ
ÄÊÂËÏÑÆÇÌÔÕÄËÇ Ä àÕÑÌ ÕÑÚÍÇ ÊÂÄËÔËÕ ÕÑÎßÍÑ ÑÕ ÒÑÎÐÑÌ
ÒÎÑÕÐÑÔÕË àÎÇÍÕÓÑÐÑÄ. ´ÂÍÑÇ ÒÓËÃÎËÉÇÐËÇ ÑÃÑÃÜÂÇÕÔâ Ä
ÒÓËÃÎËÉÇÐËÇ ÎÑÍÂÎßÐÑÌ ÔÒËÐÑÄÑÌ ÒÎÑÕÐÑÔÕË (Local Spin-
Density Approximation ì LSDA), ÇÔÎË ÓÂÊÆÇÎËÕß àÎÇÍÕ-
ÓÑÐÞ Ô ÑÓËÇÐÕÂÙËÇÌ ÔÒËÐÂ Ä ÊÂÆÂÐÐÑÏ Ë Ä ÒÓÑÕËÄÑÒÑÎÑÉ-
ÐÑÏ ÐÂÒÓÂÄÎÇÐËâØ Ë ÖÚÇÔÕß ÊÂÄËÔËÏÑÔÕß ÒÂÓÙËÂÎßÐÑÅÑ
ÑÃÏÇÐÐÑÅÑ ÄÊÂËÏÑÆÇÌÔÕÄËâ ÑÕ ÒÎÑÕÐÑÔÕË àÎÇÍÕÓÑÐÑÄ ÍÂÍ
Ä ÊÂÆÂÐÐÑÏ, ÕÂÍ Ë Ä ÒÓÑÕËÄÑÒÑÎÑÉÐÑÏ ÐÂÒÓÂÄÎÇÐËË. £
ÃÑÎÇÇ ÒÓÑÆÄËÐÖÕÑÌ ÄÇÓÔËËìÒÓËÃÎËÉÇÐËË ÑÃÑÃÜÈÐÐÑÅÑ
ÅÓÂÆËÇÐÕÂ (Generalized Gradient Approximation ì GGA)
[256, 257] ì ÒÂÓÙËÂÎßÐÑÇ ÑÃÏÇÐÐÑÇ ÄÊÂËÏÑÆÇÌÔÕÄËÇ Ä
ÆÂÐÐÑÌ ÕÑÚÍÇ ÊÂÄËÔËÕ ÍÂÍ ÑÕ ÊÐÂÚÇÐËÌ ÒÎÑÕÐÑÔÕË àÎÇÍÕ-
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²ËÔ. 18. ©ÂÄËÔËÏÑÔÕß ÔÍÑÓÑÔÕË ÑÃÓÂÊÑÄÂÐËâ ÏÑÎÇÍÖÎ CO2 Ä ÒÓÑÙÇÔÔÇ
(4.10) ÑÕ ÔÕÇÒÇÐË ÒÑÍÓÞÕËâ ÒÑÆÎÑÉÍË ÏÑÎÇÍÖÎâÓÐÞÏ ÍËÔÎÑÓÑÆÑÏ
ÒÓË ÕÇÏÒÇÓÂÕÖÓÂØ ÒÓÑÙÇÔÔÂ 200 ¬ (ÕÈÏÐÞÇ ÍÓÖÉÍË) Ë 400 ¬ (ÔÄÇÕÎÞÇ
ÍÓÖÉÍË) [231, 232].
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ÓÑÐÑÄ Ä ÆÄÖØ ÒÓÑÕËÄÑÒÑÎÑÉÐÞØ ÐÂÒÓÂÄÎÇÐËâØ, ÕÂÍ Ë ÑÕ
ÅÓÂÆËÇÐÕÑÄ ÒÎÑÕÐÑÔÕÇÌ àÎÇÍÕÓÑÐÑÄ.

©Â 50 ÎÇÕ, ÒÓÑÛÇÆÛËØ ÒÑÔÎÇ ÑÃÑÔÐÑÄÂÐËâ ÏÇÕÑÆÂDFT
[21, 22], àÕÑÕ ÏÇÕÑÆ ÒÑÎÖÚËÎ ÛËÓÑÍÑÇ ÓÂÔÒÓÑÔÕÓÂÐÇÐËÇ,
ÔÑÊÆÂÐÞ ÑÔÐÑÄÂÐÐÞÇ ÐÂ ÐÈÏ ÒÂÍÇÕÞ ÍÑÏÒßáÕÇÓÐÞØ
ÒÓÑÅÓÂÏÏ. £ ÒÓÑÔÕÇÌÛÇÏ ÔÎÖÚÂÇ ËÔÒÑÎßÊÖÇÏÞÇ ×ÖÐÍÙËÑ-
ÐÂÎÞ ÒÑÔÕÓÑÇÐÞ ÐÂ ÄÑÎÐÑÄÞØ ×ÖÐÍÙËâØ, âÄÎâáÜËØÔâ
ÒÎÑÔÍËÏË ÄÑÎÐÂÏË. ·ÑÕâ Ä ÒÓÑÔÕÇÌÛÇÌ ÄÇÓÔËË DFT ÊÂ
ÑÔÐÑÄÖ ÃÇÓÈÕÔâ ÑÆÐÑÓÑÆÐÑÇ ÓÂÔÒÓÇÆÇÎÇÐËÇ àÎÇÍÕÓÑÐÑÄ Ä
ÒÓÑÔÕÓÂÐÔÕÄÇ, Ä ÔËÎÖ ÔÂÏÑÔÑÅÎÂÔÑÄÂÐÐÑÔÕË ÖÓÂÄÐÇÐËâ
ÆÎâ ÒÎÑÕÐÑÔÕË àÎÇÍÕÓÑÐÑÄ ÖÚÈÕ ÒÓÑÔÕÓÂÐÔÕÄÇÐÐÑÌ ÐÇÑÆ-
ÐÑÓÑÆÐÑÔÕË ÒÑÕÇÐÙËÂÎÂ ÄÇÆÈÕ Í ÐÇÑÆÐÑÓÑÆÐÑÏÖ ÒÓÑ-
ÔÕÓÂÐÔÕÄÇÐÐÑÏÖ ÓÂÔÒÓÇÆÇÎÇÐËá ÒÎÑÕÐÑÔÕË àÎÇÍÕÓÑÐÑÄ,
ÒÓËÚÈÏ ÐÇÑÆÐÑÓÑÆÐÑÔÕß ÖÄÇÎËÚËÄÂÇÕÔâ Ä ÑÃÎÂÔÕË ÐÂØÑÉ-
ÆÇÐËâ âÆÇÓ. ´ÇÏ ÔÂÏÞÏ ÔÂÏÑÔÑÅÎÂÔÑÄÂÐÐÞÇ DFT-ÖÓÂÄ-
ÐÇÐËâ ÖÎÖÚÛÂáÕ ÊÂÕÓÂÄÑÚÐÑÇ ÓÂÔÒÓÇÆÇÎÇÐËÇ àÎÇÍÕÓÑÐÑÄ
Ä ÒÓÑÔÕÓÂÐÔÕÄÇ. °ÆÐÂÍÑ, ÐÂØÑÆâÔß Ä ÓÂÏÍÂØ ÍÑÐÍÓÇÕÐÑÅÑ
ÒÂÍÇÕÂ ÍÑÏÒßáÕÇÓÐÞØ ÒÓÑÅÓÂÏÏ, ÏÞ ÐÇ ÏÑÉÇÏ ÑÒÓÇÆÇ-
ÎËÕß ÕÑÚÐÑÔÕß ËÎË ÐÂÆÈÉÐÑÔÕß ÒÑÎÖÚÇÐÐÞØ ÓÇÊÖÎßÕÂÕÑÄ.

´ÇÏ ÐÇ ÏÇÐÇÇ, ÒÑÔÍÑÎßÍÖ ÒÓÂÍÕËÚÇÔÍË ÐÇ ÔÖÜÇÔÕÄÖÇÕ
ÂÎßÕÇÓÐÂÕËÄÞ DFT ÆÎâ ÍÑÏÒßáÕÇÓÐÑÅÑ ÏÑÆÇÎËÓÑÄÂÐËâ
ÔÎÑÉÐÞØ ÂÕÑÏÐÞØ ÔËÔÕÇÏ, DFT ÐÇÑÆÐÑÍÓÂÕÐÑ ËÔÒÑÎßÊÑ-
ÄÂÎÂÔß ÆÎâ ÏÑÆÇÎËÓÑÄÂÐËâ ÓÂÔÔÏÂÕÓËÄÂÇÏÑÅÑ ÍÂÕÂÎËÊÂ-
ÕÑÓÂ. ¿ÕË ÓÂÔÚÈÕÞ ÒÓÇÆÔÕÂÄÎÇÐÞ, Ä ÚÂÔÕÐÑÔÕË, Ä ÓÂÃÑÕÂØ
[248, 250, 251, 258 ë 276], ÒÓËÚÈÏ ÔÓÂÄÐÇÐËÇ ÓÇÊÖÎßÕÂÕÑÄ
ÓÂÊÐÞØ ÒÑÆØÑÆÑÄ Í ÏÑÆÇÎËÓÑÄÂÐËá ÔËÔÕÇÏ ÑÆËÐÂÍÑÄÑÅÑ
ÔÑÔÕÂÄÂ Ë ÒÂÓÂÏÇÕÓÑÄ ÍÂÕÂÎËÊÂÕÑÓÂ ÏÑÉÇÕ ÒÑÄÞÔËÕß ËØ
ÐÂÆÈÉÐÑÔÕß. £ ÐÇÍÑÕÑÓÞØ ÓÂÔÚÈÕÂØ ÕÂÍÑÅÑ ÕËÒÂ, ÐÂÒÓË-
ÏÇÓ, Ä ÓÂÃÑÕÇ [277], ÖÍÂÊÞÄÂÇÕÔâ, ÚÕÑ ÕÑÚÐÑÔÕß ÓÂÔÚÈÕÂ
ÆÎâ ÆÎËÐÞ ØËÏËÚÇÔÍËØ ÔÄâÊÇÌ ÔÑÔÕÂÄÎâÇÕ 1%, Â ÄÞÔÑÕÞ
ÃÂÓßÇÓÑÄ ØËÏËÚÇÔÍËØ ÓÇÂÍÙËÌ ì 25 ë 30%. ¯Â ÔÂÏÑÏ
ÆÇÎÇ ÕÂÍËÇ ÖÕÄÇÓÉÆÇÐËâ ÄÞÊÞÄÂáÕ ÔÑÏÐÇÐËâ, ÒÑÔÍÑÎßÍÖ
ÔÂÏÂ ÕÇÑÓËâ ÄÍÎáÚÂÇÕ ÙÇÎÞÌ ÓâÆ ÏÑÆÇÎßÐÞØ ÒÓÇÆÒÑÎÑ-
ÉÇÐËÌ, ÆÎâ ÍÑÕÑÓÞØ ÕÑÚÐÑÔÕß Ë ÑÕÐÑÛÇÐËÇ Í ÓÇÂÎßÐÑÌ
ÔËÕÖÂÙËË ÐÇ ÏÑÅÖÕ ÃÞÕß ÑÙÇÐÇÐÞ Ä ÙË×ÓÂØ.

±ÓË àÕÑÏ ÑÕÏÇÕËÏ, ÚÕÑ ÒÓËÐÙËÒËÂÎßÐÞÇ ÔÄÑÌÔÕÄÂ
ÍÂÕÂÎËÊÂÕÑÓÂ ÑÒÓÇÆÇÎâáÕÔâ ÔÍÑÓÑÔÕßá ÒÓÑÙÇÔÔÑÄ, ÒÓÑ-
ÕÇÍÂáÜËØ Ô ÇÅÑ ÖÚÂÔÕËÇÏ. ³ÑÄÓÇÏÇÐÐÂâ ÕÇÑÓËâ ÚÂÔÕÑ
ÔÕÂÄËÕ ÒÇÓÇÆ ÔÑÃÑÌ ÃÑÎÇÇ ÔÍÓÑÏÐÖá ÊÂÆÂÚÖ Ë ÒÓÇÕÇÐÆÖÇÕ
ÐÂ ÑÒËÔÂÐËÇ ÔÕÂÃËÎßÐÞØ ÔÕÓÖÍÕÖÓ ÒÓË ÄÊÂËÏÑÆÇÌÔÕÄËË
ÍÎÂÔÕÇÓÂ Ô ÒÑÆÎÑÉÍÑÌ. £ àÕÑÏ ÑÕÐÑÛÇÐËË ÓÇÊÖÎßÕÂÕÞ
DFT-ÓÂÔÚÈÕÑÄ ÆÎâ ÓÂÔÒÓÇÆÇÎÇÐËâ ÂÕÑÏÑÄ ÔÎÑÉÐÑÌ ÂÕÑÏ-
ÐÑÌ ÔËÔÕÇÏÞ Ä ÒÓÑÔÕÓÂÐÔÕÄÇ ÆÑÔÕÂÕÑÚÐÑ ÐÂÆÈÉÐÞ Ë ÐÇ
ÏÑÅÖÕ ÃÞÕß ÒÑÎÖÚÇÐÞ ÆÓÖÅËÏË ÏÇÕÑÆÂÏË. £ ÍÂÚÇÔÕÄÇ
ÆÇÏÑÐÔÕÓÂÙËË ËÔÒÑÎßÊÑÄÂÐËâ ÆÎâ àÕÑÌ ÙÇÎË ÏÇÕÑÆÂ
DFT ÏÞ ÒÓËÄÑÆËÏ ÐÂ ÓËÔ. 19 ÔÕÓÖÍÕÖÓÞ, ÑÃÓÂÊÖáÜËÇÔâ

ËÊ ÍÎÂÔÕÇÓÑÄ Au10 ÐÂ ÒÑÆÎÑÉÍÇ MgO. ±ÓË àÕÑÏ ÓÂÔÔÏÂÕ-
ÓËÄÂáÕÔâ ÆÄÇ ÔÕÓÖÍÕÖÓÞ ÍÎÂÔÕÇÓÂ ÊÑÎÑÕÂ, ÑÃÝÈÏÐÂâ Ë
ÒÎÑÔÍÂâ (ÔÏ. ÓËÔ. 11), ÍÑÕÑÓÞÇ ØÂÓÂÍÕÇÓËÊÖáÕÔâ ÓÂÊÐÞÏË
àÐÇÓÅÇÕËÚÇÔÍËÏË ÒÂÓÂÏÇÕÓÂÏË, Ë ÒÓË ÍÂÕÂÎËÕËÚÇÔÍÑÏ
ÒÓÑÙÇÔÔÇ ÄÑÊÏÑÉÇÐ ÒÇÓÇØÑÆ ÏÇÉÆÖ àÕËÏË ÔÕÓÖÍÕÖÓÂÏË.

±ÓËÄÇÆÈÏ ÐÇÍÑÕÑÓÞÇ ÓÇÊÖÎßÕÂÕÞ ÓÂÔÚÈÕÑÄ ÐÂ ÑÔÐÑÄÇ
DFT. ¦ÔÎË ÍÎÂÔÕÇÓ ÊÑÎÑÕÂ Ô ¤¸¬-ÔÕÓÖÍÕÖÓÑÌ ÐÂØÑ-
ÆËÕÔâ ÐÂ ÒÑÄÇÓØÐÑÔÕË ÍÓËÔÕÂÎÎËÚÇÔÍÑÅÑ ÑÍÔËÆÂ ÏÂÅÐËâ
MgO, ÕÑ ÒÓÇÆÒÑÚÕËÕÇÎßÐÞÏË âÄÎâáÕÔâ ÒÑÄÇÓØÐÑÔÕË
Au�100�=MgO�100�, ÒÑÔÍÑÎßÍÖ ÒÂÓÂÏÇÕÓÞ ÍÓËÔÕÂÎÎËÚÇ-
ÔÍÑÌ ÓÇÛÈÕÍË ÏÂÍÓÑÔÍÑÒËÚÇÔÍÑÅÑ ÊÑÎÑÕÂ (4; 08 A

�
) Ë

ÑÍÔËÆÂ ÏÂÅÐËâ MgO �4;20 A
�
) ÃÎËÊÍË, ÕÂÍ ÚÕÑ àÕË ÔÑÇÆË-

ÐÇÐËâ ÏÑÅÖÕ ÃÞÕß ÔÑÄÏÇÜÇÐÞ ÒÓË ÐÇÃÑÎßÛÑÏ ËÔÍÂÉÇÐËË
ÒÂÓÂÏÇÕÓÑÄ ÓÇÛÈÕÍË ÍÓËÔÕÂÎÎËÚÇÔÍÑÅÑ ÊÑÎÑÕÂ. ±ÑàÕÑÏÖ
ÍÎÂÔÕÇÓ Au10 Ô ¤¸¬-ÔÕÓÖÍÕÖÓÑÌ ÒÑÆØÑÆËÕ Ä ÍÂÚÇÔÕÄÇ
ÏÑÆÇÎßÐÑÅÑ ÆÎâ ÓÂÔÔÏÂÕÓËÄÂÇÏÑÅÑ ÍÂÕÂÎËÊÂÕÑÓÂ [135].
¥ÂÎÇÇ, ÑÒÕËÏÂÎßÐÂâ ÔÕÓÖÍÕÖÓÂ ÒÓË ÔÑÇÆËÐÇÐËË ÓÂÔÔÏÂÕ-
ÓËÄÂÇÏÞØ àÎÇÏÇÐÕÑÄ ÔÑÑÕÄÇÕÔÕÄÖÇÕ ÓÂÔÒÑÎÑÉÇÐËá ÂÕÑ-
ÏÑÄ ÊÑÎÑÕÂ ÐÂÆ ÂÕÑÏÂÏË ÍËÔÎÑÓÑÆÂ ÍÓËÔÕÂÎÎËÚÇÔÍÑÌ
ÓÇÛÈÕÍË MgO [274]. £ËÆËÏÑ, ÔÕÓÖÍÕÖÓÂ, ÒÑÍÂÊÂÐÐÂâ ÐÂ
ÓËÔ. 19a, âÄÎâÇÕÔâ ÑÒÕËÏÂÎßÐÑÌ ÆÎâ ÓÂÔÔÏÂÕÓËÄÂÇÏÑÅÑ
ÍÂÕÂÎËÊÂÕÑÓÂ, Â ÔÕÓÖÍÕÖÓÂ, ÒÓÇÆÔÕÂÄÎÇÐÐÂâ ÐÂ ÓËÔ. 19Ã,
ÔÑÑÕÄÇÕÔÕÄÖÇÕ ÄÑÊÃÖÉÆÈÐÐÑÏÖ ÍÑÐ×ËÅÖÓÂÙËÑÐÐÑÏÖ ÔÑ-
ÔÕÑâÐËá ÆÂÐÐÑÌ ÔËÔÕÇÏÞ. °ÕÏÇÕËÏ, ÚÕÑ ÑÒËÔÂÐËÇ ÔÕÂÕË-
ÚÇÔÍËØ ÔÕÓÖÍÕÖÓ ÆÂÈÕ ÕÑÎßÍÑ ÚÂÔÕß ËÐ×ÑÓÏÂÙËË Ñ ÍÂÕÂ-
ÎËÕËÚÇÔÍÑÏ ØËÏËÚÇÔÍÑÏ ÒÓÑÙÇÔÔÇ.

´ÂÍËÏ ÑÃÓÂÊÑÏ, ÏÇÕÑÆ ÐÂ ÑÔÐÑÄÇ DFT âÄÎâÇÕÔâ
ÒÇÓÔÒÇÍÕËÄÐÞÏ ÆÎâ ÍÑÏÒßáÕÇÓÐÑÅÑ ÏÑÆÇÎËÓÑÄÂÐËâ
ÔÎÑÉÐÞØ ÂÕÑÏÐÞØ ÔËÔÕÇÏ, ÑÆÐÂÍÑ ÒÓË ÇÅÑ ÔÑÄÓÇÏÇÐÐÑÏ
ÔÑÔÕÑâÐËË ÑÐ ÐÇ ÏÑÉÇÕ ÍÑÐÍÖÓËÓÑÄÂÕß Ô ÔÖÜÇÔÕÄÖáÜËÏË
ÏÇÕÑÆÂÏË ÆÎâ ÒÓÑÔÕÞØ ÔËÔÕÇÏ, ÒÑàÕÑÏÖ ÐÂÆÈÉÐÑÔÕß
ÓÇÊÖÎßÕÂÕÑÄ ÒÓË ÇÅÑ ËÔÒÑÎßÊÑÄÂÐËË ÆÎâ ÔÎÑÉÐÞØ ÔËÔÕÇÏ
ÔÑÏÐËÕÇÎßÐÂ. ±ÑÒÓÑÃÖÇÏ ÒÑÐâÕß ÒÓËÚËÐÖ ÕÂÍÑÌ ÔË-
ÕÖÂÙËË. ¯ÂÒÓËÏÇÓ, ÒÓË ÏÑÆÇÎËÓÑÄÂÐËË ÃÑÎßÛËØ ÏÇÕÂÎ-
ÎËÚÇÔÍËØ ÍÎÂÔÕÇÓÑÄ ËÔÒÑÎßÊÖáÕÔâ ÒÓÇÆÒÑÎÑÉÇÐËâ Ñ
ÄÊÂËÏÑÆÇÌÔÕÄËË àÎÇÍÕÓÑÐÑÄ Ë ËÑÐÑÄ ÄÐÖÕÓË ÍÎÂÔÕÇÓÑÄ
ËÎË ÄÄÑÆâÕÔâ ÒÔÇÄÆÑÒÑÕÇÐÙËÂÎÞ ÆÎâ ÑÕÆÇÎßÐÞØ ÄÊÂËÏÑ-
ÆÇÌÔÕÄËÌ. ±Ñ ÔÄÑÇÌ ÒÓËÓÑÆÇ àÕÑ ËÏÇÇÕ ÂÐÂÎÑÅËá ÄÏÇÕÑÆÇ
ÐÂ ÑÔÐÑÄÇ DFT Ô ÖÓÂÄÐÇÐËâÏË ¬ÑÐÂ ëºàÏÂ [22], ÍÑÕÑÓÞÇ
ÔÑÑÕÄÇÕÔÕÄÖáÕ ÑÆÐÑàÎÇÍÕÓÑÐÐÑÏÖ ÒÓËÃÎËÉÇÐËá ÒÓË
ÂÐÂÎËÊÇ ÂÕÑÏÐÑÌ ÔËÔÕÇÏÞ. ³ÎÇÆÖáÜËÏ ÛÂÅÑÏ ÒÓË ÏÑ-
ÆÇÎËÓÑÄÂÐËË ÃÑÎßÛËØ ÏÇÕÂÎÎËÚÇÔÍËØ ÍÎÂÔÕÇÓÑÄ âÄÎâ-
ÇÕÔâ ÒÓËÏÇÐÇÐËÇ àÕËØ ÏÑÆÇÎÇÌ Í ÏÂÍÓÑÔÍÑÒËÚÇÔÍÑÏÖ
ÏÇÕÂÎÎÖ, ÚÕÑ ÒÑÊÄÑÎâÇÕ ÒÑÆÑÅÐÂÕß ÒÂÓÂÏÇÕÓÞ ÏÑÆÇÎß-
ÐÑÅÑ ÄÊÂËÏÑÆÇÌÔÕÄËâ Í ÓÇÂÎßÐÞÏ ÔËÔÕÇÏÂÏ Ë ÑÃÇÔÒÇÚË-
ÄÂÇÕ ÐÂÆÈÉÐÑÔÕß ÓÇÊÖÎßÕÂÕÑÄ, ÍÑÕÑÓÂâ ÄÑÊÓÂÔÕÂÇÕ ÒÓË
ÔÓÂÄÐÇÐËË ÓÂÊÐÞØ ÏÑÆÇÎÇÌ. ´ÂÍÂâ ÅËÃÍÑÔÕß ÑÕÔÖÕÔÕÄÖÇÕ Ä
ÔÑÄÓÇÏÇÐÐÑÌ DFT. ¬ÂÍ ÔÎÑÉÐÞÌ Ë ÕÑÐÍËÌ ËÐÔÕÓÖÏÇÐÕ,
DFT ÕÓÇÃÖÇÕ ÐÂÔÕÓÑÌÍË, Â ÕÂÍÉÇ ÄÞÔÑÍÑÌ ÍÄÂÎË×ËÍÂÙËË
ÔÒÇÙËÂÎËÔÕÑÄ, ËÔÒÑÎßÊÖáÜËØ àÕÑÕ ÏÇÕÑÆ. ±ÓË ÒÓÑÄÇÆÇ-
ÐËË ÃÑÎßÛËÐÔÕÄÂ ÔÑÄÓÇÏÇÐÐÞØ ÓÂÔÚÈÕÑÄ àÕË ×ÂÍÕÑÓÞ
ÑÕÔÖÕÔÕÄÖáÕ. ¬ÂÍ ÒÂÍÇÕ ÍÑÏÒßáÕÇÓÐÞØ ÒÓÑÅÓÂÏÏ, Ä
×ÖÐÍÙËË ÍÑÕÑÓÑÅÑ ÐÇ ÄØÑÆËÕ ËÊÏÇÐÇÐËÇ ÔÂÏËØ ÒÓÑ-
ÅÓÂÏÏ, DFT Ä ÔÑÄÓÇÏÇÐÐÑÏ ËÔÒÑÎÐÇÐËË Ô ÕÓÖÆÑÏ ÒÑÆ-
ÆÂÈÕÔâ ÑÃÑÔÐÑÄÂÐËá Ä ÒÓËÏÇÐÇÐËË Í ÂÐÂÎËÊÖ ÍÑÐÍÓÇÕÐÑÌ
ÒÓÑÃÎÇÏÞ. °Ð ÐÇ ÏÑÉÇÕ ÃÞÕß ËÊÏÇÐÈÐ Ë ÕÇÏ ÔÂÏÞÏ ÕÇ-
ÓâÇÕ ÅËÃÍÑÔÕß, ÍÑÕÑÓÑÌ ÑÃÎÂÆÂáÕ ÒÓÑÔÕÞÇ ÏÑÆÇÎË ÂÕÑÏ-
ÐÞØ ÔËÔÕÇÏ. ¯ÂÒÓËÏÇÓ, DFT ÐÇ ÒÑÊÄÑÎâÇÕ ÐÂÆÈÉÐÑ
ÑÒÓÇÆÇÎËÕß ÒÑÕÇÐÙËÂÎÞ ËÑÐËÊÂÙËË ÕâÉÈÎÞØ ÂÕÑÏÑÄ,
àÐÇÓÅËË ËØ ÔÓÑÆÔÕÄÂ Ë ÆÓÖÅËÇ ÒÂÓÂÏÇÕÓÞ Ë ÕÇÏ ÔÂÏÞÏ
ÐÇ ÏÑÉÇÕ ÍÑÐÍÖÓËÓÑÄÂÕß Ô ÃÑÎÇÇ ÒÓÑÔÕÞÏË ÏÇÕÑÆÂÏË,
ÔÑÊÆÂÐÐÞÏË ÆÎâ àÕÑÌ ÙÇÎË. ¡ ÄÇÆß ÒÇÓÄÞÏ ÛÂÅÑÏ ÒÓË
ËÔÒÑÎßÊÑÄÂÐËË ÏÇÕÑÆÂ ÆÎâ ÔÎÑÉÐÞØ ÔËÔÕÇÏ âÄÎâÇÕÔâ ÆÑ-
ÍÂÊÂÕÇÎßÔÕÄÑ, ÚÕÑ ÑÐ ÓÂÃÑÕÂÇÕ Ä ÔÎÖÚÂÇ ÒÓÑÔÕÞØ ÔËÔÕÇÏ.
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²ËÔ. 19. ³ÕÓÖÍÕÖÓÞ, ÑÃÓÂÊÑÄÂÐÐÞÇ ËÊ ÍÎÂÔÕÇÓÂ ÊÑÎÑÕÂAu10, ÍÑÕÑÓÞÌ
ÒÓËÍÓÇÒÎÈÐ Í ÒÑÆÎÑÉÍÇ MgO (ÄËÆ ÔÄÇÓØÖ (Â) Ë ÔÃÑÍÖ (Ã)); ÂÕÑÏÞ
ÊÑÎÑÕÂ ÒÓÑÐÖÏÇÓÑÄÂÐÞ [251]. ±ÓÇÆÄÂÓËÕÇÎßÐÑ ÐÂ ÒÑÄÇÓØÐÑÔÕË
MgO(111) ÑÃÓÂÊÖÇÕÔâ ÆÇ×ÇÍÕ ÒÓË ÖÆÂÎÇÐËË Ô ÒÑÄÇÓØÐÑÔÕË ÂÕÑÏÂ
ÍËÔÎÑÓÑÆÂ, ÕÂÍ ÚÕÑ ÐËÉÐËÌ ÂÕÑÏ ÊÑÎÑÕÂ ÒÓËÍÓÇÒÎâÇÕÔâ Í àÕÑÏÖ
ÆÇ×ÇÍÕÖ.
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´ÇÏ ÔÂÏÞÏ ÒÑÔÎÇÆÖáÜÇÇ ÓÂÊÄËÕËÇ ÏÇÕÑÆÂ ÐÂ ÑÔÐÑÄÇ
DFT ÆÎâ ÂÐÂÎËÊÂ ÔÎÑÉÐÞØ ÂÕÑÏÐÞØ ÔËÔÕÇÏ ÔÑÔÕÑËÕ Ä
ÒÇÓÇØÑÆÇ ÑÕ ÖÐËÄÇÓÔÂÎßÐÑÔÕË Í ÍÑÐÍÓÇÕÐÞÏ ÂÕÑÏÐÞÏ
ÔËÔÕÇÏÂÏ Ë Ä ÄÑÊÏÑÉÐÑÔÕË ËÊÏÇÐâÕß ÍÑÏÒßáÕÇÓÐÞÇ
ÒÓÑÅÓÂÏÏÞ ÄÐÖÕÓË ÒÂÍÇÕÑÄ Ä ÔÑÑÕÄÇÕÔÕÄËË Ô ÍÑÐÍÓÇÕÐÑÌ
ÒÓÑÃÎÇÏÑÌ. ´ÇÏ ÃÑÎÇÇ, ÚÕÑ Ö àÕÑÅÑ ÏÇÕÑÆÂ ÐÇÕ ÂÎßÕÇÓÐÂ-
ÕËÄÞ ÆÎâ ÂÐÂÎËÊÂ ÔÎÑÉÐÞØ ÂÕÑÏÐÞØ ÔËÔÕÇÏ. £ ÐÂÔÕÑâÜÇÇ
ÄÓÇÏâ DFT ÒÑÊÄÑÎâÇÕ ÔÕÓÑËÕß ÅÇÑÏÇÕÓËÚÇÔÍËÇ ÔÕÓÖÍ-
ÕÖÓÞ ÆÎâ ÔÎÑÉÐÞØ ÂÕÑÏÐÞØ ÔËÔÕÇÏ, ÒÑÔÍÑÎßÍÖ ÓÂÔÔÕÑâ-
ÐËÇ ÏÇÉÆÖ ÃÎËÉÂÌÛËÏË ÂÕÑÏÂÏË ÐÇÚÖÄÔÕÄËÕÇÎßÐÑ Í
ÄÊÂËÏÑÆÇÌÔÕÄËá ÄÐÖÕÓË ÔËÔÕÇÏÞ. ¡ÎßÕÇÓÐÂÕËÄÐÞÌ ÏÇ-
ÕÑÆ [278], ÑÔÐÑÄÂÐÐÞÌ ÐÂ ËÔÒÑÎßÊÑÄÂÐËË ÏÐÑÅÑàÎÇÍÕÓÑÐ-
ÐÞØ ÄÑÎÐÑÄÞØ ×ÖÐÍÙËÌ, ÏÑÉÇÕ ÔÕÂÕß ÒÇÓÔÒÇÍÕËÄÐÞÏ ÆÎâ
ÓÂÔÔÏÂÕÓËÄÂÇÏÑÌ ÒÓÑÃÎÇÏÞ.

4.5. °ÔÑÃÇÐÐÑÔÕË ÐÂÐÑÍÂÕÂÎËÊÂ
¬ÂÕÂÎËÕËÚÇÔÍËÌ ÒÓÑÙÇÔÔ ÔÑÆÇÓÉËÕ ÐÇÔÍÑÎßÍÑ ÒÑÔÎÇÆÑÄÂ-
ÕÇÎßÐÞØ ÔÕÂÆËÌ, ÒÓËÚÈÏ ÇÅÑ ÒÓËÐÙËÒËÂÎßÐÑÌ ÑÔÑÃÇÐ-
ÐÑÔÕßá âÄÎâÇÕÔâ ÆËÐÂÏËÚÇÔÍËÌ ØÂÓÂÍÕÇÓ, Â ÐÇ ÔÕÂÕËÚÇ-
ÔÍËÇ ÔÕÓÖÍÕÖÓÞ, ÍÑÕÑÓÞÇ ÑÃÓÂÊÖáÕÔâ ÐÂ ÒÓÑÏÇÉÖÕÑÚÐÞØ
ÔÕÂÆËâØ ÒÓÑÙÇÔÔÂ. ±ÑàÕÑÏÖ ÆÎâ ÒÓÑÕÇÍÂÐËâ ÍÂÕÂÎËÕËÚÇ-
ÔÍÑÅÑ ÒÓÑÙÇÔÔÂ ÐÇÑÃØÑÆËÏÂ ÑÒÓÇÆÇÎÈÐÐÂâ ÅËÃÍÑÔÕß,
ÄÞÔÕÖÒÂáÜÂâ ÒÑÆ ÕÇÓÏËÐÑÏ "ÆËÐÂÏËÚÇÔÍÑÇ ×ÎÖÍÕÖËÓÑ-
ÄÂÐËÇ" [248, 252] Ë ÒÓÇÆÔÕÂÄÎâáÜÂâ ÔÑÃÑÌ ÄÑÊÏÑÉÐÑÔÕß
à××ÇÍÕËÄÐÑÅÑ ÒÇÓÇØÑÆÂ ÏÇÉÆÖ ÍÑÐ×ËÅÖÓÂÙËÑÐÐÞÏË
ÔÑÔÕÑâÐËâÏË ÆÎâ ÍÂÉÆÑÌ ÒÓÑÏÇÉÖÕÑÚÐÑÌ ÔÕÂÆËË. ¿ÕÑ
ÑÊÐÂÚÂÇÕ, ÚÕÑ ÔËÔÕÇÏÂ, ÔÑÔÕÑâÜÂâ ËÊ ÍÂÕÂÎËÊÂÕÑÓÂ Ë
ÓÇÂÅËÓÖáÜÇÌ ÏÑÎÇÍÖÎÞ, ÔÑÄÇÓÛÂÇÕ à××ÇÍÕËÄÐÞÇ ÒÇÓÇ-
ØÑÆÞ ËÊ ÐÂÚÂÎßÐÑÅÑ Ä ÒÓÑÏÇÉÖÕÑÚÐÞÇ Ë ÍÑÐÇÚÐÑÇ ÍÑÐ×Ë-
ÅÖÓÂÙËÑÐÐÞÇ ÔÑÔÕÑâÐËâ. ±ÑÔÍÑÎßÍÖ ÏÇÕÂÎÎËÚÇÔÍËÇ ÍÎÂÔ-
ÕÇÓÞ ÏÑÅÖÕ ÎÇÅÚÇ ÏÇÐâÕß ÍÑÐ×ËÅÖÓÂÙËá ÑÃÓÂÊÖáÜËØ ËØ
ÂÕÑÏÑÄ, ÚÇÏ ÏÂÍÓÑÔÍÑÒËÚÇÔÍÂâ ÒÑÄÇÓØÐÑÔÕß, Ä ÒÓËÐÙËÒÇ
ÑÐË ÏÑÅÖÕ ÃÞÕß ÎÖÚÛËÏË ÍÂÕÂÎËÊÂÕÑÓÂÏË, ÚÇÏ ÏÂÍÓÑ-
ÔÍÑÒËÚÇÔÍÂâ ÒÑÄÇÓØÐÑÔÕß [279]. ¿ÕÂ ÄÑÊÏÑÉÐÑÔÕß ÖÔËÎË-
ÄÂÇÕÔâ ÆÎâ ÏÇÕÂÎÎËÚÇÔÍËØ ÍÎÂÔÕÇÓÑÄ ÒÓË ÐÂÎËÚËË ÃÑÎß-
ÛÑÅÑ ÚËÔÎÂ ÍÑÐ×ËÅÖÓÂÙËÑÐÐÞØ ÔÑÔÕÑâÐËÌ Ô ÐËÊÍÑÌ
àÐÇÓÅËÇÌ ÄÑÊÃÖÉÆÇÐËâ [165, 280 ë 282].

±ÓÇÆÔÕÂÄËÏ ÐÇÍÑÕÑÓÞÇ ÓÇÊÖÎßÕÂÕÞ àÍÔÒÇÓËÏÇÐÕÂÎß-
ÐÑÅÑ ËÔÔÎÇÆÑÄÂÐËâ ÍÂÕÂÎËÕËÚÇÔÍÑÅÑ ÒÓÑÙÇÔÔÂ (4.10) Ô
ÖÚÂÔÕËÇÏ ÍÎÂÔÕÇÓÑÄ ÊÑÎÑÕÂ Ä ÍÂÚÇÔÕÄÇ ÍÂÕÂÎËÊÂÕÑÓÂ.
£ÑÊÐËÍÂÇÕ ÕÓÇÃÑÄÂÐËÇ Í ÅÓÂÐËÚÐÞÏ ÂÕÑÏÂÏ ÍÎÂÔÕÇÓÂ,
ÚÕÑÃÞ ÑÐË ØÂÓÂÍÕÇÓËÊÑÄÂÎËÔß ÐËÊÍËÏ ÍÑÑÓÆËÐÂÙËÑÐ-
ÐÞÏ ÚËÔÎÑÏ [187, 204, 282]. £ ÔÎÖÚÂÇ ÒÓÑÙÇÔÔÂ (4.10)
ÑÒÕËÏÂÎßÐÑÇ ÚËÔÎÑ ÂÕÑÏÑÄ Ä ÍÎÂÔÕÇÓÇ ÊÑÎÑÕÂ ÔÚËÕÂÇÕÔâ
ÓÂÄÐÞÏ 10, ÕÑÅÆÂ ÍÂÍ ÆÎâ ÆÓÖÅËØ ØËÏËÚÇÔÍËØ ÒÓÑÙÇÔÔÑÄ
àÕÑ ÚËÔÎÑ ÏÑÉÇÕ ÃÞÕß ËÐÞÏ (ÔÏ., ÐÂÒÓËÏÇÓ, [284, 285]).
£Ñ ÄÔâÍÑÏ ÔÎÖÚÂÇ, Ä ÐÂÚÂÎßÐÑÏ ÍÑÐ×ËÅÖÓÂÙËÑÐÐÑÏ ÔÑ-
ÔÕÑâÐËË ÍÎÂÔÕÇÓ ÊÑÎÑÕÂ ÐÂ ÒÑÆÎÑÉÍÇ ËÏÇÇÕ ÆÄÂ-ÕÓË ÔÎÑâ
[286 ë 288]. ±ÓË àÕÑÏ, ÇÔÎË ÍÎÂÔÕÇÓ ÊÑÎÑÕÂ ÆÄÖØÔÎÑÌÐÞÌ,
ÕÑ ÖÚÂÔÕÄÖáÜËÇ Ä ØËÏËÚÇÔÍÑÏ ÒÓÑÙÇÔÔÇ (4.10) ÏÑÎÇÍÖÎÞ
CO ÒÓËÎËÒÂáÕ Í ÍÎÂÔÕÇÓÖ ÏÇÉÆÖ àÕËÏË ÔÎÑâÏË ÐÂ
ÒÇÓË×ÇÓËË ÍÎÂÔÕÇÓÂ, Â ÏÑÎÇÍÖÎÞ ÍËÔÎÑÓÑÆÂ ÒÓËÎËÒÂáÕ
Í ÒÑÆÎÑÉÍÇ [187, 204, 289]. £ÑÊÏÑÉÐÑ ÖÚÂÔÕËÇ Ä ÒÓÑÙÇÔÔÇ
ÑÍËÔÎÇÐËâ CO ÕÂÍÉÇ ÂÕÑÏÑÄ ÍËÔÎÑÓÑÆÂ, ÄØÑÆâÜËØ Ä
ÔÑÔÕÂÄ ÏÂÕÇÓËÂÎÂ ÒÑÆÎÑÉÍË. °ÒÕËÚÇÔÍÂâ ÂÍÕËÄÐÑÔÕß
ÏÑÎÇÍÖÎ CO Ä ËÐ×ÓÂÍÓÂÔÐÑÌ ÑÃÎÂÔÕË ÔÒÇÍÕÓÂ ÏÑÉÇÕ
ÃÞÕß ËÔÒÑÎßÊÑÄÂÐÂ ÆÎâ ËØ ÆÇÕÇÍÕËÓÑÄÂÐËâ. ±ÓË àÕÑÏ
ÎËÐËË ÒÑÅÎÑÜÇÐËâ ÂÆÔÑÓÃËÓÑÄÂÐÐÞØ ÍÎÂÔÕÇÓÂÏË ÊÑ-
ÎÑÕÂ ÏÑÎÇÍÖÎ CO ØÂÓÂÍÕÇÓËÊÖáÕÔâ àÐÇÓÅËâÏË ÒÇÓÇØÑÆÂ
2112 Ë 2151 ÔÏ ÿ1 [290, 291].

±ÑÆÕÄÇÓÉÆÇÐËÇÏ ÔÎÑÉÐÑÔÕË ØËÏËÚÇÔÍÑÅÑ ÒÓÑÙÇÔÔÂ
(4.10) âÄÎâÇÕÔâ ÕÑ, ÚÕÑ ÇÅÑ ÔÍÑÓÑÔÕß ÐÇ ÑÒËÔÞÄÂÇÕÔâ
×ÑÓÏÖÎÑÌ ¡ÓÓÇÐËÖÔÂ (2.2) (ÔÏ. ÓËÔ. 15), ÔÒÓÂÄÇÆÎËÄÑÌ
ÆÎâ ÕËÒËÚÐÑÅÑ ÂÍÕËÄÂÙËÑÐÐÑÅÑ ÒÓÑÙÇÔÔÂ. °ÃÑÃÜÂâ

àÍÔÒÇÓËÏÇÐÕÂÎßÐÞÇ ÓÇÊÖÎßÕÂÕÞ, ÒÓÇÆÔÕÂÄËÏ ÔÍÑÓÑÔÕß
ÒÓÑÙÇÔÔÂ (4.10) Ä ÄËÆÇ
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¦ÔÎË ÒÓËÄÇÔÕË ÒÑÕÑÍ ÄÑÊÆÖØÂ, ÔÑÆÇÓÉÂÜÇÅÑ ÒÓËÏÇÔß CO
Ë ÒÓÑÕÇÍÂáÜÇÅÑ ÚÇÓÇÊ ØËÏËÚÇÔÍËÌ ÓÇÂÍÕÑÓ Ä ÒÓËÔÖÕÔÕÄËË
ÍÂÕÂÎËÊÂÕÑÓÂ, Í ÑÆËÐÂÍÑÄÞÏ ÖÔÎÑÄËâÏ [77, 292] Ë ËÔÒÑÎß-
ÊÑÄÂÕß ÄÔá ÔÑÄÑÍÖÒÐÑÔÕß ËÊÏÇÓÇÐËÌ, ÕÑ, ÐÂÒÓËÏÇÓ, ÆÎâ
ÍÂÕÂÎËÊÂÕÑÓÂ Au=TiO2 ÒÂÓÂÏÇÕÓÞ àÕÑÌ ×ÑÓÏÖÎÞ ÐÂØÑ-
ÆâÕÔâ Ä ÒÓÇÆÇÎÂØ: a � 0;05ÿ0;85, b � 0;07ÿ0;46, Ea �
� 10ÿ30 Í¥É ÏÑÎßÿ1 [77]. £ ÚÂÔÕÐÑÔÕË, ÆÎâ àÕÑÅÑ ÍÂÕÂ-
ÎËÊÂÕÑÓÂ ÒÓË ÕÇÏÒÇÓÂÕÖÓÇ 273 ¬ ÊÂÄËÔËÏÑÔÕß ÔÍÑÓÑÔÕË
ÒÓÑÙÇÔÔÂ ÑÕ ÍÑÐÙÇÐÕÓÂÙËË CO ËÏÇÇÕ ÄËÆ n � �CO� 0;05,
ÇÔÎË ÍÑÐÙÇÐÕÓÂÙËâ CO Ä ÄÑÊÆÖØÇ ÏÇÐâÇÕÔâ ÑÕ 0,1 ÆÑ
10%. ¡ÐÂÎÑÅËÚÐÂâ ÊÂÄËÔËÏÑÔÕß ÑÕ ÍÑÐÙÇÐÕÓÂÙËË ÍËÔÎÑ-
ÓÑÆÂ ÔÎÇÆÖáÜÂâ: n � �O2� 0;24, ÇÔÎË ÍÑÐÙÇÐÕÓÂÙËâ O2 Ä
ÄÑÊÆÖØÇ ÏÇÐâÇÕÔâ ÑÕ 1 ÆÑ 30%. ©ÂÏÇÕËÏ, ÚÕÑ ÇÔÎË ÓÑÎß
ÍÂÕÂÎËÊÂÕÑÓÂ ÔÄÑÆËÕÔâ Í ÔÐËÉÇÐËá àÐÇÓÅËË ÂÍÕËÄÂÙËË,
ÕÑ Ä ×ÑÓÏÖÎÇ (4.20) a � b � 1.

°ÕÏÇÕËÏ, ÚÕÑ ÂÆÔÑÓÃÙËâ ÏÑÎÇÍÖÎ CO Ë O2 ËÏÇÇÕ
ÏÇÔÕÑ ÕÂÍÉÇ Ä ÔÎÖÚÂÇ ÏÂÍÓÑÔÍÑÒËÚÇÔÍÑÌ ÒÑÄÇÓØÐÑÔÕË
ÊÑÎÑÕÂ Ô ÕÇÓÓÂÔÑÑÃÓÂÊÐÑÌ ÔÕÓÖÍÕÖÓÑÌ [135, 232, 293] Ë ÐÂ
ÒÑÄÇÓØÐÑÔÕË ÔÄÑÃÑÆÐÞØ ÍÎÂÔÕÇÓÑÄ ÊÑÎÑÕÂ [294, 295].
°ÆÐÂÍÑ ÒÓÑÙÇÔÔ (4.10) ÒÓÑÕÇÍÂÇÕ ÃÑÎÇÇ à××ÇÍÕËÄÐÑ, ÇÔÎË
ÍÎÂÔÕÇÓ ÊÑÎÑÕÂ ÒÓËÍÓÇÒÎÈÐ Í ÒÑÆÎÑÉÍÇ, ÒÓÇÆÔÕÂÄÎâáÜÇÌ
ÔÑÃÑÌ ÑÍÔËÆ ÏÇÕÂÎÎÂ [201, 283], ÒÓËÚÈÏ ÒÓËÎËÒÂáÜËÇ
ÂÕÑÏÞ ÐÂØÑÆâÕÔâ ÐÂ ÒÇÓË×ÇÓËË ÍÎÂÔÕÇÓÂ ÊÑÎÑÕÂ Ë ÐÂ
ÅÓÂÐËÙÇ ÏÇÉÆÖ ÍÎÂÔÕÇÓÑÏ Ë ÒÑÆÎÑÉÍÑÌ [187, 204]. ±ÓË
àÕÑÏ ÆÎËÐÞ ÔÄâÊÇÌ Ä ÍÎÂÔÕÇÓÇ ÐÇÔÍÑÎßÍÑ ÏÇÐâáÕÔâ Ä ÊÂ-
ÄËÔËÏÑÔÕË ÑÕ ÔÕÓÖÍÕÖÓÞ ÒÑÄÇÓØÐÑÔÕË ÑÍÔËÆÂ ÏÇÕÂÎÎÂ, Ô
ÍÑÕÑÓÑÌ ÍÎÂÔÕÇÓ ÔÄâÊÂÐ [219, 286, 296 ë 298]. ·ÂÓÂÍÕÇÓ
ÒÑÔÎÇÆÖáÜÇÅÑ ÒÓËÎËÒÂÐËâ ÓÇÂÅËÓÖáÜËØ ÏÑÎÇÍÖÎ Í
ÍÎÂÔÕÇÓÖ ÊÂÄËÔËÕ ÑÕ ÔÕÓÖÍÕÖÓÞ ÍÎÂÔÕÇÓÂ, Ë ÑÃÞÚÐÑ ÒÓË-
ÐËÏÂÇÕÔâ, ÚÕÑ ÍÑÐÕÂÍÕ ÊÑÎÑÕÂ Ô ÒÑÆÎÑÉÍÑÌ ÑÕÄÇÚÂÇÕ
ÑÓËÇÐÕÂÙËË ÒÑÄÇÓØÐÑÔÕË ÊÑÎÑÕÂ Ä ÐÂÒÓÂÄÎÇÐËË (111)
[299 ë 301].

µÆËÄËÕÇÎßÐÞÏ âÄÎâÇÕÔâ ÄÎËâÐËÇ ÒÂÓÑÄ ÄÑÆÞ, ÍÑÕÑ-
ÓÞÇ ÐÂØÑÆâÕÔâ Ä ÒÑÕÑÍÇ ÃÖ×ÇÓÐÑÅÑ ÅÂÊÂ Ô ÓÇÂÅËÓÖáÜËÏË
ÏÑÎÇÍÖÎÂÏË, ÐÂ ÔÍÑÓÑÔÕß ÒÓÑÙÇÔÔÂ (4.10). ¿ÕÑÕ ÄÑÒÓÑÔ
ÒÑÆÓÑÃÐÑ ËÔÔÎÇÆÑÄÂÐ Ä ÍÐËÅÇ [77], Ë ÒÓÑÄÇÆÈÐÐÞÌ ÂÐÂÎËÊ
ÔÄËÆÇÕÇÎßÔÕÄÖÇÕ ÍÂÍ Ñ ÒÑÎÑÉËÕÇÎßÐÑÏ, ÕÂÍ Ë ÑÃ ÑÕÓËÙÂ-
ÕÇÎßÐÑÏ ÄÎËâÐËË ÏÑÎÇÍÖÎ ÄÑÆÞ ÐÂ ÔÍÑÓÑÔÕß ÒÓÑÙÇÔÔÂ
(4.10). ±ÓË àÕÑÏ ÖÔÍÑÓÇÐËÇ ÒÓÑÙÇÔÔÑÄ ÑÍËÔÎÇÐËâ ÒÑÆ
ÆÇÌÔÕÄËÇÏ ÒÂÓÑÄ ÄÑÆÞ ÐÂÃÎáÆÂÇÕÔâ ÍÂÍ ÆÎâ ÊÑÎÑÕÂ, ÕÂÍ
Ë ÆÎâ ÍÂÕÂÎËÊÂÕÑÓÑÄ ÐÂ ÑÔÐÑÄÇ ÆÓÖÅËØ ÒÇÓÇØÑÆÐÞØ
àÎÇÏÇÐÕÑÄ [171, 302 ë 306]. ®ÑÉÐÑ ÒÓÇÆÒÑÎÑÉËÕß ÐÂÎË-
ÚËÇ ÆÄÖØ ÏÇØÂÐËÊÏÑÄ, ÔÒÑÔÑÃÔÕÄÖáÜËØ ÖÔÍÑÓÇÐËá ÒÓÑ-
ÙÇÔÔÂ (4.10) ÊÂ ÔÚÈÕ ÏÑÎÇÍÖÎ ÄÑÆÞ. £ ÒÇÓÄÑÏ ÔÎÖÚÂÇ [307]
ÏÑÎÇÍÖÎÞ ÄÑÆÞ ÔÐËÉÂáÕ ÃÂÓßÇÓ ÆÎâ ÆËÔÔÑÙËÂÙËË ÏÑÎÇ-
ÍÖÎ ÄÑÆÞ, ÔÄâÊÂÐÐÞØ Ô ÒÑÄÇÓØÐÑÔÕßá ÍÂÕÂÎËÊÂÕÑÓÂ, ÄÑ
ÄÕÑÓÑÏ ì ÖÔÍÑÓÇÐËÇ ÑÃÝâÔÐâÇÕÔâ ÑÃÓÂÊÑÄÂÐËÇÏ ÓÂÆËÍÂ-
ÎÑÄ OH ËÎË ÍÑÏÒÎÇÍÔÑÄ, ÔÑÆÇÓÉÂÜËØ àÕË ÓÂÆËÍÂÎÞ [297,
308]. £Ñ ÄÔâÍÑÏ ÔÎÖÚÂÇ ÆÂÐÐÞÌ à××ÇÍÕ ÔÄËÆÇÕÇÎßÔÕÄÖÇÕ Ñ
ÔÎÑÉÐÑÔÕË ÒÓÑÙÇÔÔÂ.

±ÓË ÓÂÔÔÏÑÕÓÇÐËË ØÂÓÂÍÕÇÓÂ ØËÏËÚÇÔÍÑÅÑ ÒÓÑÙÇÔÔÂ Ô
ÖÚÂÔÕËÇÏ ÅÂÊÑÄÞØ ÏÑÎÇÍÖÎ Ë ÍÎÂÔÕÇÓÂ-ÍÂÕÂÎËÊÂÕÑÓÂ
ÒÓÇÆÒÑÎÂÅÂÇÕÔâ, ÚÕÑ ÐÂ ÒÇÓÄÑÌ ÔÕÂÆËË ÒÓÑÙÇÔÔÂ ÓÇÂÅË-
ÓÖáÜÂâ ÏÑÎÇÍÖÎÂ ÒÓËÎËÒÂÇÕ Í ÍÎÂÔÕÇÓÖ Ë ÑÐ ÏÇÐâÇÕ
ÔÄÑá ÔÕÓÖÍÕÖÓÖ, Â ÐÂ ÄÕÑÓÑÌ ÔÕÂÆËË ÔÄâÊÂÐÐÂâ ÏÑÎÇÍÖÎÂ
ÄÔÕÖÒÂÇÕ Ä ÓÇÂÍÙËá Ô ÓÇÂÅÇÐÕÑÏ, ÕÂÍ ÚÕÑ ÏÑÎÇÍÖÎÂ,
âÄÎâáÜÂâÔâ ÒÓÑÆÖÍÕÑÏ àÕÑÌ ÓÇÂÍÙËË, ÑÕÎËÒÂÇÕ ÑÕ ÍÎÂÔ-
ÕÇÓÂ, Â ÔÂÏ ÍÎÂÔÕÇÓ ÄÑÊÄÓÂÜÂÇÕÔâ Ä ÐÂÚÂÎßÐÑÇ ÍÑÐ×ËÅÖ-
ÓÂÙËÑÐÐÑÇ ÔÑÔÕÑâÐËÇ [192]. ÁÔÐÑ, ÚÕÑ ÔÍÑÓÑÔÕË àÕËØ

´. 183, å 10] ®°¥¦­ª²°£¡¯ª¦ ¬°¯¶ª¤µ²¡¸ª°¯¯½· ±¦²¦·°¥°£ £ ¡´°®¯½· ³ª³´¦®¡· 1053



ÒÓÑÙÇÔÔÑÄ ÊÂÄËÔâÕ ÑÕ ÊÂÓâÆÂ ÍÎÂÔÕÇÓÂ. ®ÂÎÞÌ ÍÎÂÔÕÇÓ,
ÐÂØÑÆâÜËÌÔâ Ä ÅÂÊÇ, ÆÂÉÇ ËÑÐËÊÑÄÂÐÐÑÏ, Ô ÃÑÎßÛÑÌ
ÄÇÓÑâÕÐÑÔÕßá âÄÎâÇÕÔâ ÐÇÌÕÓÂÎßÐÞÏ, ÑÆÐÂÍÑ ÇÔÎË ÑÐ
ÔÄâÊÂÐ Ô ÒÑÆÎÑÉÍÑÌ, ÕÑ ÍÎÂÔÕÇÓ ÒÓËÑÃÓÇÕÂÇÕ ÊÂÓâÆ, ÊÂ-
ÄËÔâÜËÌ ÍÂÍ ÑÕ ÕËÒÂ ÍÎÂÔÕÇÓÂ, ÕÂÍ Ë ÑÕ ÏÂÕÇÓËÂÎÂ ÒÑÆ-
ÎÑÉÍË. ¿ÕÑ ÑÊÐÂÚÂÇÕ, ÚÕÑ ÍÂÕÂÎËÕËÚÇÔÍËÇ ÔÄÑÌÔÕÄÂ ÍÎÂ-
ÔÕÇÓÂ ÏÇÐâáÕÔâ Ä ÊÂÄËÔËÏÑÔÕË ÑÕ ËÔÒÑÎßÊÖÇÏÑÌ ÒÑÆ-
ÎÑÉÍË, ÕÂÍ ÚÕÑ ÏÑÉÐÑ ÄÞÃÓÂÕß ÑÒÕËÏÂÎßÐÞÇ ÍÂÕÂÎË-
ÕËÚÇÔÍËÇ ÔÄÑÌÔÕÄÂ ÍÎÂÔÕÇÓÂ ÒÑÆÃÑÓÑÏ ÒÑÆØÑÆâÜÇÌ ÒÑÆ-
ÎÑÉÍË, ÍÑÕÑÓÂâ ÔÑÊÆÂÈÕ ÑÒÓÇÆÇÎÈÐÐÞÌ ÊÂÓâÆ ÐÂ ÍÎÂÔÕÇÓÇ.
±ÓË àÕÑÏ ÊÂÓâÆ ÏÑÉÇÕ ÏÇÐâÕßÔâ Ä ÓÇÊÖÎßÕÂÕÇ ÍÑÐ×ËÅÖ-
ÓÂÙËÑÐÐÑÅÑ ÒÇÓÇØÑÆÂ Ë ÒÓËÎËÒÂÐËâ ÓÇÂÅËÓÖáÜÇÌ ÏÑÎÇ-
ÍÖÎÞ. £ ÚÂÔÕÐÑÔÕË, ÔÑÅÎÂÔÐÑ ÓÂÔÚÈÕÂÏ [251] ÆÎâ ÐÂØÑÆâ-
ÜÇÅÑÔâ ÐÂ ÒÑÄÇÓØÐÑÔÕË MgO ÍÎÂÔÕÇÓÂ Au10 Ô ¤¸¬-
ÔÕÓÖÍÕÖÓÑÌ Ë ÓÂÊÐÞÏË ÒÑÊËÙËâÏË ÙÇÐÕÓÂÎßÐÑÅÑ ÂÕÑÏÂ,
ÒÑÎÐÞÌ ÊÂÓâÆ ÍÎÂÔÕÇÓÂ ÔÑÔÕÂÄÎâÇÕ ÿ0;88e Ë ÿ2;19e (ÔÏ.
ÓËÔ. 19). ¦ÔÎË ÍÎÂÔÕÇÓ ÔÑÔÕÑËÕ ËÊ ÆÄÖØ ÂÐÕËÒÓËÊÏ, ÕÑ
ÒÑÎÐÞÌ ÊÂÓâÆ ÓÂÄÇÐ ÿ1;06e.

±ÑÆÄÑÆâ ËÕÑÅË ÂÐÂÎËÊÂ ÍÂÕÂÎËÕËÚÇÔÍÑÅÑ ÒÓÑÙÇÔÔÂ
(4.10) Ä ÓÂÏÍÂØ ÍÑÐÙÇÒÙËË ±±¿ [9], ÏÑÉÐÑ Ô×ÑÓÏÖÎËÓÑ-
ÄÂÕß ÓÂÃÑÚÖá ÔØÇÏÖ àÕÑÅÑ ÒÓÑÙÇÔÔÂ, ÍÑÕÑÓÞÌ ÄÍÎáÚÂÇÕ Ä
ÔÇÃâ, ÒÑ ÍÓÂÌÐÇÌ ÏÇÓÇ, ÕÓË ÍÑÐ×ËÅÖÓÂÙËÑÐÐÞØ ÔÑÔÕÑâÐËâ
ÓÂÔÔÏÂÕÓËÄÂÇÏÑÌ ÂÕÑÏÐÑÌ ÔËÔÕÇÏÞ. £ ÐÂÚÂÎßÐÑÏ ÔÑ-
ÔÕÑâÐËË ËÏÇÇÕ ÏÇÔÕÑ ÄÊÂËÏÑÆÇÌÔÕÄËÇ ÔÄÑÃÑÆÐÑÌ ÏÑÎÇ-
ÍÖÎÞ CO Ô ÍÎÂÔÕÇÓÑÏ ÊÑÎÑÕÂ, ÒÓËÍÓÇÒÎÈÐÐÞÏ Í ÏÂÍÓÑ-
ÔÍÑÒËÚÇÔÍÑÌ ÒÑÄÇÓØÐÑÔÕË ÑÍÔËÆÂ ÏÇÕÂÎÎÂ (ÔÏ. ÓËÔ. 19).
±ÓË àÕÑÏ ÔÂÏÂ ÒÑÄÇÓØÐÑÔÕß ÚÂÔÕËÚÐÑ ÒÑÍÓÞÕÂ ÍËÔÎÑÓÑ-
ÆÑÏ Ë ÐÇ âÄÎâÇÕÔâ ÑÆÐÑÓÑÆÐÑÌ, Â ÔÑÆÇÓÉËÕ ÙÇÐÕÓÞ
(ÆËÔÎÑÍÂÙËË Ë ÒÓËÏÇÔÐÞÇ ÂÕÑÏÞ), ÐÂ ÍÑÕÑÓÞØ ÑÃÓÂ-
ÊÖáÕÔâ ÒÑÎÑÉËÕÇÎßÐÞÇ Ë ÑÕÓËÙÂÕÇÎßÐÞÇ ËÑÐÞ. ¬ÑÐ×Ë-
ÅÖÓÂÙËÑÐÐÑÇ ÔÑÔÕÑâÐËÇ, ÄÑÊÐËÍÂáÜÇÇ ÒÓË ÒÓËÎËÒÂÐËË
ÏÑÎÇÍÖÎÞ CO Í ÍÎÂÔÕÇÓÖ ÊÑÎÑÕÂ, ÔÑÑÕÄÇÕÔÕÄÖÇÕ ÑÆÐÑ-
ÄÓÇÏÇÐÐÑÏÖ ËÊÏÇÐÇÐËá ÔÕÓÖÍÕÖÓÞ ÍÎÂÔÕÇÓÂ (Ô ÑÃÝÈÏ-
ÐÑÌ ÐÂ ÒÎÑÔÍÖá) Ë ÒÇÓÇØÑÆÖ àÎÇÍÕÓÑÐÂ ÐÂ ÍÎÂÔÕÇÓ Ô
ÃÎËÉÂÌÛÇÅÑ ÑÕÓËÙÂÕÇÎßÐÑ ÊÂÓâÉÇÐÐÑÅÑ ÙÇÐÕÓÂ. °ÃÓÂÕ-
ÐÞÌ ÒÇÓÇØÑÆ ÒÓÑËÔØÑÆËÕ ÒÓË ÑÆÐÑÄÓÇÏÇÐÐÑÏ ÓÂÊÓÞÄÇ
ÔÄâÊË ÏÑÎÇÍÖÎÞCO Ô ÍÎÂÔÕÇÓÑÏ ÊÑÎÑÕÂ Ë ÒÑÆÎÑÉÍÑÌ, ÚÕÑ
ÄÇÆÈÕ Í ËÊÏÇÐÇÐËá ÔÕÓÖÍÕÖÓÞ ÍÎÂÔÕÇÓÂ Ë ÒÇÓÇØÑÆÖ
àÎÇÍÕÓÑÐÂ ÐÂ ÑÕÓËÙÂÕÇÎßÐÞÌ ÙÇÐÕÓ. ¥ÓÖÅÑÇ ÍÑÐ×ËÅÖÓÂ-
ÙËÑÐÐÑÇ ÔÑÔÕÑâÐËÇ, ÔÑÑÕÄÇÕÔÕÄÖáÜÇÇ ÍÑÐÇÚÐÑÏÖ ÍÂÐÂÎÖ
ØËÏËÚÇÔÍÑÌ ÓÇÂÍÙËË, ÑÕÄÇÚÂÇÕ ÖÔÕÂÐÑÄÎÇÐËá ÔÄâÊË ÏÑÎÇ-
ÍÖÎÞCO Ô ÐÂØÑÆâÜËÏÔâ ÐÂ ÒÑÆÎÑÉÍÇ ÂÕÑÏÑÏ ÍËÔÎÑÓÑÆÂ,
ÑÔÄÑÃÑÉÆÇÐËá ÏÑÎÇÍÖÎÞ CO2 Ë ÒÇÓÇØÑÆÖ ÑÕÓËÙÂÕÇÎßÐÑ
ÊÂÓâÉÇÐÐÑÅÑ ÍÎÂÔÕÇÓÂ ÊÑÎÑÕÂ Ä ÆÓÖÅÑÇ ÍÑÐ×ËÅÖÓÂÙËÑÐ-
ÐÑÇ ÔÑÔÕÑâÐËÇ Ô ÑÃÝÈÏÐÑÌ ÔÕÓÖÍÕÖÓÑÌ. ±ÓË àÕÑÏ ÍÂÕÂÎË-
ÕËÚÇÔÍËÌ ÒÓÑÙÇÔÔ (4.10) ÑÔÖÜÇÔÕÄÎâÇÕÔâ Ä ÓÇÊÖÎßÕÂÕÇ
ÒÇÓÇØÑÆÂ ÏÇÉÆÖ àÕËÏË ÍÑÐ×ËÅÖÓÂÙËÑÐÐÞÏË ÔÑÔÕÑâ-
ÐËâÏË. ·ÑÕâ ÕÂÍÂâ ÔØÇÏÂ âÄÎâÇÕÔâ ÔÎÑÉÐÑÌ, ÑÐÂ ÐÇ
ÒÓÑÕËÄÑÓÇÚËÕ ÍÂÍ ÐÂÛÇÏÖ ÑÒÞÕÖ Ä ËÔÔÎÇÆÑÄÂÐËË ÍÎÂÔÕÇ-
ÓÑÄ, ÕÂÍ Ë ÓÇÊÖÎßÕÂÕÂÏ ËÊÖÚÇÐËâ ÆÂÐÐÑÅÑ ÍÂÕÂÎËÕËÚÇ-
ÔÍÑÅÑ ÒÓÑÙÇÔÔÂ, Ä ÚÂÔÕÐÑÔÕË, Ë ÕÑÏÖ, ÚÕÑ àÕÑÕ ÒÓÑÙÇÔÔ
ÓÇÂÎËÊÖÇÕÔâ ÆÎâ ÖÊÍÑÅÑ ÆËÂÒÂÊÑÐÂ ÓÂÊÏÇÓÑÄ ÍÎÂÔÕÇÓÂ
ÊÑÎÑÕÂ Ë ÑÅÓÂÐËÚÇÐÐÑÅÑ ÐÂÃÑÓÂ ÏÂÕÇÓËÂÎÑÄ ÒÑÆÎÑÉÇÍ.

5. ©ÂÍÎáÚÇÐËÇ

±ÓÑÄÇÆÈÐÐÞÌ ÂÐÂÎËÊ ÒÑÍÂÊÞÄÂÇÕ, ÚÕÑ ÒÓËÓÑÆÖ ÓÂÊÎËÚ-
ÐÞØ ÂÕÑÏÐÞØ ÔËÔÕÇÏ ÏÑÉÐÑ ÓÂÔÔÏÂÕÓËÄÂÕß Ô ÇÆËÐÑÌ
ÕÑÚÍË ÊÓÇÐËâ ì ÐÂ ÑÔÐÑÄÇ ÍÑÐ×ËÅÖÓÂÙËÑÐÐÞØ ÔÑÔÕÑâÐËÌ
ÆÂÐÐÑÌ ÂÕÑÏÐÑÌ ÔËÔÕÇÏÞ. ¬ÂÉÆÑÇ ÍÑÐ×ËÅÖÓÂÙËÑÐÐÑÇ
ÔÑÔÕÑâÐËÇ ÔËÔÕÇÏÞ ÔÑÑÕÄÇÕÔÕÄÖÇÕ ÎÑÍÂÎßÐÑÏÖ ÏËÐË-
ÏÖÏÖ ÐÂ ÒÑÄÇÓØÐÑÔÕË ÒÑÕÇÐÙËÂÎßÐÑÌ àÐÇÓÅËË àÕÑÌ
ÔËÔÕÇÏÞ, ÕÂÍ ÚÕÑ àÄÑÎáÙËâ ÂÕÑÏÐÑÌ ÔËÔÕÇÏÞ ÒÓÇÆÔÕÂÄ-
ÎâÇÕ ÔÑÃÑÌ ÙÇÒß ÒÇÓÇØÑÆÑÄ ÏÇÉÆÖ ÎÑÍÂÎßÐÞÏË ÏËÐËÏÖ-

ÏÂÏË [9]. ´ÂÍÂâ ÍÑÐÙÇÒÙËâ ÔÑÊÆÂÈÕ ÄÑÊÏÑÉÐÑÔÕË ÆÎâ
ÚËÔÎÇÐÐÑÅÑ ÍÑÏÒßáÕÇÓÐÑÅÑ ÏÑÆÇÎËÓÑÄÂÐËâ ÔÎÑÉÐÞØ
ÂÕÑÏÐÞØ ÔËÔÕÇÏ, ÕÂÍËØ ÍÂÍ ÃËÑÎÑÅËÚÇÔÍËÇ ÔÕÓÖÍÕÖÓÞ
[108, 309], ËÎË ÒÓÇÆÔÕÂÄÎÇÐÐÑÅÑ ÄÞÛÇ ÐÂÐÑÍÂÕÂÎËÊÂ, ÕÂÍ
ÚÕÑ ÑÆÐÑÌ ËÊ ÙÇÎÇÌ ÐÂÔÕÑâÜÇÌ ÔÕÂÕßË âÄÎâÇÕÔâ ÒÑÐËÏÂ-
ÐËÇ àÕËØ ÄÑÊÏÑÉÐÑÔÕÇÌ Ë ÒÖÕÇÌ ËØ ÓÇÂÎËÊÂÙËË. ±ÓË àÕÑÏ
ÑÕÏÇÕËÏ, ÚÕÑ àÄÑÎáÙËâ ÔËÔÕÇÏÞ ÂÕÑÏÑÄ Ô ÍÎÂÔÔËÚÇÔÍËÏ
ØÂÓÂÍÕÇÓÑÏ ÆÄËÉÇÐËâ ÑÒËÔÞÄÂÇÕÔâ ÆÄËÉÇÐËÇÏ ÕÑÚÍË Ä
×ÂÊÑÄÑÏ ÒÓÑÔÕÓÂÐÔÕÄÇ. °ÅÓÂÐËÚËÄÂâÔß Ä ÓÂÏÍÂØ ÓÂÔ-
ÔÏÂÕÓËÄÂÇÏÑÌ ÍÑÐÙÇÒÙËË ÕÑÎßÍÑ ÍÑÑÓÆËÐÂÕÂÏË ÂÕÑÏÑÄ,
ÏÞ ÔÖÜÇÔÕÄÇÐÐÑ ÖÒÓÑÜÂÇÏ ÑÒËÔÂÐËÇ ÔËÔÕÇÏÞ, ËÔÒÑÎßÊÖâ
ÒÓË àÕÑÏ ÇÈ ÄÂÉÐÑÇ ÔÄÑÌÔÕÄÑì ÒÓË ÐËÊÍËØ ÕÇÏÒÇÓÂÕÖÓÂØ
Ä ÍÂÉÆÞÌ ÏÑÏÇÐÕ ÄÓÇÏÇÐË ÔËÔÕÇÏÂ ÐÂØÑÆËÕÔâ Ä ÑÆÐÑÏ ËÊ
ÍÑÐ×ËÅÖÓÂÙËÑÐÐÞØ ÔÑÔÕÑâÐËÌ, ÔÑÄÇÓÛÂâ ÒÇÓÇØÑÆÞ
ÏÇÉÆÖ ÍÑÐ×ËÅÖÓÂÙËÑÐÐÞÏË ÔÑÔÕÑâÐËâÏË ËÎË ÎÑÍÂÎß-
ÐÞÏË ÖÓÑÄÐâÏË ±±¿ Ä ÒÓÑÙÇÔÔÇ àÄÑÎáÙËË.

³ÓÇÆË ÍÑÏÒßáÕÇÓÐÞØ ÏÇÕÑÆÑÄ ÂÐÂÎËÊÂ ÔÎÑÉÐÞØ
ÂÕÑÏÐÞØ ÔËÔÕÇÏ ÔÎÇÆÖÇÕ ÄÞÆÇÎËÕß DFT, ÍÑÕÑÓÂâ ÒÓËÐ-
ÙËÒËÂÎßÐÑ ÔÒÑÔÑÃÐÂ ËØ ÑÒËÔÂÕß. ¬ÂÍ ÔÎÇÆÖÇÕ ËÊ ÒÓÑÄÇ-
ÆÈÐÐÑÅÑ ÂÐÂÎËÊÂ, Ä ÒÑÔÎÇÆÐÇÇ ÆÇÔâÕËÎÇÕËÇ àÕÂ ÕÇÑÓËâ
ÔÕÂÎÂ ÒÓËÏÇÐâÕßÔâ Í ÔÎÑÉÐÑÌ ÐÂÐÑÍÂÕÂÎËÕËÚÇÔÍÑÌ ÔËÔ-
ÕÇÏÇ, ÔÑÔÕÑâÜÇÌ ËÊ ÍÎÂÔÕÇÓÑÄ ÊÑÎÑÕÂ, ÒÓËÍÓÇÒÎÈÐÐÞØ Í
ÒÑÄÇÓØÐÑÔÕË ÐÇÍÑÕÑÓÞØ ÑÍÔËÆÑÄ ÏÇÕÂÎÎÑÄ. ªÏÇÇÕÔâ
ÃÑÎßÛÑÇ ÚËÔÎÑ ÓÂÔÚÈÕÑÄ ÐÂ ÑÔÐÑÄÇ DFT, ÚÂÔÕß ÍÑÕÑÓÞØ
ÒÓËÄÇÆÇÐÂ Ä ÐÂÔÕÑâÜÇÏ ÑÃÊÑÓÇ. °ÆÐÂÍÑ Í ÓÇÊÖÎßÕÂÕÂÏ
àÕËØ ÓÂÔÚÈÕÑÄ ÔÎÇÆÖÇÕ ÑÕÐÑÔËÕßÔâ Ô ÑÔÕÑÓÑÉÐÑÔÕßá. ªØ
ÐÇÆÑÔÕÂÕÍÑÏ âÄÎâÇÕÔâ ÑÕÔÖÕÔÕÄËÇ ÄÑÊÏÑÉÐÑÔÕË ÑÒÓÇÆÇ-
ÎÇÐËâ ÕÑÚÐÑÔÕË ÓÂÔÚÈÕÑÄ, ÔÐËÉÂáÜÇÇ ËØ ÐÂÆÈÉÐÑÔÕß. ´ÂÍ
ÚÕÑ ÄÑÊÏÑÉÐÑÔÕË ÔÑÄÓÇÏÇÐÐÑÌ DFT ÑÅÓÂÐËÚÇÐÐÞ. ³ÍÂ-
ÉÇÏ, àÕÂ ÕÇÑÓËâ ÐÇ ÏÑÉÇÕ ÍÑÐÍÖÓËÓÑÄÂÕß Ô àÍÔÒÇÓËÏÇÐ-
ÕÂÎßÐÞÏË ÏÇÕÑÆÂÏË ÑÒÓÇÆÇÎÇÐËâ àÐÇÓÅËË ÔÄâÊË Ä ÂÕÑÏ-
ÐÞØ ÑÕÓËÙÂÕÇÎßÐÞØ ËÑÐÂØ Ë ÒÓËÄÑÆËÕ Í ÒÓÑÕËÄÑÓÇÚËÄÞÏ
ÓÇÊÖÎßÕÂÕÂÏ ÒÓË ÑÒÓÇÆÇÎÇÐËË ÔÕÓÖÍÕÖÓÞ ÑÔÐÑÄÐÑÅÑ
ÔÑÔÕÑâÐËâ ÍÎÂÔÕÇÓÂ ÊÑÎÑÕÂ, ÔÑÔÕÑâÜÇÅÑ ËÊ 13 ÂÕÑÏÑÄ,
ÍÂÍ àÕÑ ÑÃÔÖÉÆÂÎÑÔß ÄÞÛÇ (ÔÏ. ÓÂÊÆÇÎ 3.3 Ë ÓËÔ. 11).
¢ÑÎÇÇ ÕÑÅÑ, ÏÑÆÇÎßÐÞÇ ÏÇÕÑÆÞ ÆÎâ ÐÇÍÑÕÑÓÞØ ÔÄÑÌÔÕÄ
ÏÇÕÂÎÎËÚÇÔÍËØ ÍÎÂÔÕÇÓÑÄ, ÄÍÎáÚÂâ ×ÂÊÑÄÞÇ ÒÇÓÇØÑÆÞ,
ÆÂáÕ ÃÑÎÇÇ ÐÂÆÈÉÐÞÇ ÓÇÊÖÎßÕÂÕÞ ÒÑ ÔÓÂÄÐÇÐËá Ô DFT.
´ÇÏ ÔÂÏÞÏ ÑÃÎÂÔÕß ÒÓËÏÇÐÇÐËâ ÔÑÄÓÇÏÇÐÐÑÌ DFT
ÑÅÓÂÐËÚÇÐÐÂ; ÕÇÏ ÐÇ ÏÇÐÇÇ DFT ÑÍÂÊÂÎÂÔß ÒÑÎÇÊÐÑÌ ÒÓË
ÑÒÓÇÆÇÎÇÐËË ÔÕÓÖÍÕÖÓ ÔÎÑÉÐÞØ ÂÕÑÏÐÞØ ÔËÔÕÇÏ, ÒÓËÏÇÓ
ÍÑÕÑÓÞØ ÒÓÇÆÔÕÂÄÎÇÐ ÐÂ ÓËÔ. 19. ±ÓÇÆÔÕÂÄÎâÇÕÔâ, ÚÕÑ
ÒÑÔÎÇÆÖáÜÇÇ ÓÂÊÄËÕËÇ ÏÇÕÑÆÂ ÐÂ ÑÔÐÑÄÇ DFT ÒÑÌÆÈÕ ÒÑ
ÒÖÕË ÔÑÊÆÂÐËâ ÅËÃÍËØ ÍÑÏÒßáÕÇÓÐÞØ ÒÓÑÅÓÂÏÏ, ÐÂÙÇ-
ÎÇÐÐÞØ ÐÂ ÄÞÚËÔÎÇÐËÇ ÒÑÄÇÓØÐÑÔÕË ÒÑÕÇÐÙËÂÎßÐÑÌ àÐÇÓ-
ÅËË ÆÎâ ÍÑÐÍÓÇÕÐÞØ ÂÕÑÏÐÞØ ÔËÔÕÇÏ.

³ÑÅÎÂÔÐÑ ÒÓÑÄÇÆÈÐÐÑÏÖ ÂÐÂÎËÊÖ, ÕÇÒÎÑÄÑÇ ÆÄËÉÇÐËÇ
ÂÕÑÏÑÄ ÔÖÜÇÔÕÄÇÐÐÑ ÆÎâ ÆËÐÂÏËÍË ÂÕÑÏÐÞØ ÔËÔÕÇÏ ÒÓË
ÐÇÐÖÎÇÄÑÌ ÕÇÏÒÇÓÂÕÖÓÇ. £ ÚÂÔÕÐÑÔÕË, àÐÇÓÅËâ ÂÍÕËÄÂÙËË
ÆÎâ ÒÓÑÔÕÇÌÛÇÌ ØËÏËÚÇÔÍÑÌ ÓÇÂÍÙËË (2.3) ÑÕÎËÚÂÇÕÔâ ÑÕ
ÄÞÔÑÕÞ àÐÇÓÅÇÕËÚÇÔÍÑÅÑ ÃÂÓßÇÓÂ, ÓÂÊÆÇÎâáÜÇÅÑ ÐÂÚÂÎß-
ÐÑÇ Ë ÍÑÐÇÚÐÑÇ ÔÑÔÕÑâÐËâ àÕÑÅÑ ÒÓÑÙÇÔÔÂ, Â Ä ÔÎÖÚÂÇ
×ÂÊÑÄÑÅÑ ÒÇÓÇØÑÆÂ ÆÎâ ÎÇÐÐÂÓÆ-ÆÉÑÐÔÑÄÔÍÑÅÑ ÍÎÂÔÕÇÓÂ,
ÔÑÆÇÓÉÂÜÇÅÑ 13 ÂÕÑÏÑÄ, ÒÓÇÐÇÃÓÇÉÇÐËÇ ÕÇÒÎÑÄÞÏÆÄËÉÇ-
ÐËÇÏ ÂÕÑÏÑÄ Ä ÍÎÂÔÕÇÓÇ ÄÆÄÑÇ ÖÄÇÎËÚËÄÂÇÕ ÕÇÏÒÇÓÂÕÖÓÖ
ÒÎÂÄÎÇÐËâ ÍÎÂÔÕÇÓÂ. ±ÑàÕÑÏÖ ÍÑÏÒßáÕÇÓÐÑÇ ÏÑÆÇÎËÓÑ-
ÄÂÐËÇ ÔÎÑÉÐÞØ ÂÕÑÏÐÞØ ÔËÔÕÇÏ ÕÓÇÃÖÇÕ ÑÃÝÇÆËÐÇÐËâ
DFT Ô ÏÇÕÑÆÑÏ ÏÑÎÇÍÖÎâÓÐÑÌ ÆËÐÂÏËÍË, ÑÒËÔÞÄÂáÜËÏ
ÆÄËÉÇÐËÇ ÂÕÑÏÑÄ Ä ÔËÔÕÇÏÇ. ¢ÎÂÅÑÆÂÓâ ÑÃÝÇÆËÐÇÐËá
ÖÍÂÊÂÐÐÞØ ÏÇÕÑÆÑÄ ÏÑÉÐÑ ÑÉËÆÂÕß ÔÖÜÇÔÕÄÇÐÐÑÅÑ ÒÓÑ-
ÆÄËÉÇÐËâ Ä ÏÑÆÇÎËÓÑÄÂÐËË ÔÎÑÉÐÞØ ÂÕÑÏÐÞØ ÔËÔÕÇÏ,
ÕÂÍËØ ÍÂÍ ×ËÊËÚÇÔÍËÇ ÑÃÝÇÍÕÞ ÐÂÐÑÕÇØÐÑÎÑÅËË, Â ÕÂÍÉÇ
ÒÓË ËÔÔÎÇÆÑÄÂÐËË ÏÑÎÇÍÖÎâÓÐÞØ ÃËÑÎÑÅËÚÇÔÍËØ ÑÃÝÇÍ-
ÕÑÄ Ä ÃËÑ×ËÊËÍÇ.
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£ ÊÂÍÎáÚÇÐËÇ ÑÕÏÇÕËÏ, ÚÕÑ ÐÂÓâÆÖ Ô ÂÐÂÎËÊÑÏ ÓÂÔ-
ÔÏÂÕÓËÄÂÇÏÞØ ×ËÊËÚÇÔÍËØ ÑÃÝÇÍÕÑÄ Ë âÄÎÇÐËÌ ÙÇÎßá
ÆÂÐÐÑÌ ÓÂÃÑÕÞ âÄÎâÇÕÔâ Ô×ÑÓÏÖÎËÓÑÄÂÕß Ë ÑÃÑÔÐÑÄÂÕß
ÏÇÕÑÆ ÏÂÕÇÏÂÕËÚÇÔÍÑÅÑ ÏÑÆÇÎËÓÑÄÂÐËâ ÔÎÑÉÐÑÌ ÂÕÑÏ-
ÐÑÌ ÔËÔÕÇÏÞ. ±ÓÑÄÇÆÈÐÐÞÌ ÂÐÂÎËÊ ÒÑÍÂÊÞÄÂÇÕ ÒÇÓÔÒÇÍ-
ÕËÄÐÑÔÕß ÑÃÝÇÆËÐÇÐËâ DFT Ë ÏÇÕÑÆÂ ÏÑÎÇÍÖÎâÓÐÑÌ
ÆËÐÂÏËÍË ÆÎâ ÕÂÍÑÅÑ ÏÑÆÇÎËÓÑÄÂÐËâ.

³ÒËÔÑÍ ÎËÕÇÓÂÕÖÓÞ
1. Marcelin R Ann. Physique 3 152 (1915)
2. Hoare M R, Pal P Adv. Phys. 20 161 (1971)
3. Hoare M R, Pal P Adv. Phys. 24 645 (1975)
4. Hoare M R Adv. Chem. Phys. 40 49 (1979)
5. Stillinger F H, Weber T A Phys. Rev. A 25 978 (1982)
6. Stillinger F H, Weber T A Phys. Rev. A 28 2408 (1983)
7. Corti D S et al. Phys. Rev. E 55 5522 (1997)
8. Komatsuzaki T, Berry R S J. Chem. Phys. 110 9160 (1999)
9. Wales D J Energy Landscapes (Cambridge: Cambridge Univ. Press,

2003)
10. Vekhter B, Ball K D, Rose J, Berry R S J. Chem. Phys. 106 4644

(1997)
11. Jones J E, Ingham A E Proc. R. Soc. Lond. A 107 636 (1925)
12. Jones J E Proc. R. Soc. Lond. A 106 463 (1924)
13. Smirnov B M Principles of Statistical Physics (Weinheim: Wiley-

VCH, 2006)
14. Friedel J, in Physics of Metals Vol. 1 Electrons (Ed. J M Ziman)

(London: Cambridge Univ. Press, 1969)
15. Chadi D J Phys. Rev. B 19 2074 (1979)
16. Gupta R P Phys. Rev. B 23 6265 (1981)
17. Tom�anek D, Mukherjee S, Bennemann K H Phys. Rev. B 28 665

(1983)
18. Sutton A P et al. J. Phys. C Solid State Phys. 21 35 (1988)
19. Sawada S, Sugano S Z. Phys. D 14 247 (1989)
20. Cleri F, Rosato V Phys. Rev. B 48 22 (1993)
21. Hohenberg P, Kohn W Phys. Rev. 136 B864 (1964)
22. Kohn W, Sham L J Phys. Rev. 140 A1133 (1965)
23. Parr R G, Yang W Density-Functional Theory of Atoms and

Molecules (New York: Oxford Univ. Press, 1989)
24. Dreizler RM,Gross EKUDensity Functional Theory:AnApproach

to the QuantumMany-Body Problem (Berlin: Springer-Verlag, 1990)
25. Koch W, Holthausen M C A Chemist's Guide to Density Functional

Theory (Weinheim: Wiley-VCH, 2000)
26. Fiolhais C, Nogueira F, Marques M (Eds) A Primer in Density

Functional Theory (Berlin: Springer, 2003)
27. Sholl D S, Steckel J A Density Functional Theory: A Practical

Introduction (Hoboken, N.J.: Wiley, 2009)
28. Burke K J. Chem. Phys. 136 150901 (2012)
29. Alder B J, Wainwright T E J. Chem. Phys. 27 1208 (1957)
30. Alder B J, Wainwright T E J. Chem. Phys. 31 459 (1959)
31. Rahman A Phys. Rev. 136 A405 (1964)
32. Stillinger F H, Rahman A J. Chem. Phys. 60 1545 (1974)
33. Haile J M Molecular Dynamics Simulation. Elementary Methods

(New York: Wiley, 1992)
34. Rapaport D C The Art of Molecular Dynamics Simulation (Cam-

bridge: Cambridge Univ. Press, 1995)
35. Leach A R Molecular Modelling: Principles and Applications (New

York: Willey, 1992)
36. Schlick T Molecular Modelling and Simulation: An Interdisciplinary

Guide (New York: Springer, 2002)
37. Griebel M, Knapek S, Zumbusch G Numerical Simulation in

Molecular Dynamics (Berlin: Springer, 2007)
38. Hypercube, Inc., http://www.hyper.com/
39. University of Illinois at Urbana-Champaign. Theoretical and

Computational Biophysics Group. Visual Molecular Dynamics,
http://www.ks.uiuc.edu/Research/vmd/

40. Sandia National Laboratories. LAMMPS Molecular Dynamics
Simulator, http://lammps.sandia.gov/

41. http://www.ks.vasp.at/
42. Car R, Parrinello M Phys. Rev. Lett. 55 2471 (1985)
43. Mott N F, Massey H SW The Theory of Atomic Collisions (Oxford:

Clarendon Press, 1965)
44. Smirnov B M, Berry R S Phase Transitions of Simple Systems

(Heidelberg: Springer, 2007)
45. Lindemann F A Phys. Z. 11 609 (1910)
46. Etters R D, Kaelberer J Phys. Rev. A 11 1068 (1975)

47. Berry R S et al. Adv. Chem. Phys. 70 (Pt. 2) 75 (1988)
48. Zhou Y, Karplus M, Ball K D, Berry R S J. Chem. Phys. 116 2323

(2002)
49. Arrhenius S Z. Phys. Chem. 28 317 (1899)
50. Conroy H, Bruner B L J. Chem. Phys. 47 921 (1967)
51. Massey H S W Rep. Prog. Phys. 12 248 (1949)
52. ¯ËÍËÕËÐ ¦ ¦, µÏÂÐÔÍËÌ ³ Á ¯ÇÂÆËÂÃÂÕËÚÇÔÍËÇ ÒÇÓÇØÑÆÞ ÒÓË

ÏÇÆÎÇÐÐÞØ ÂÕÑÏÐÞØ ÔÕÑÎÍÐÑÄÇÐËâØ (®.: ¡ÕÑÏËÊÆÂÕ, 1979)
[Nikitin E E, Umanskii S Ya Theory of Slow Atomic Collisions
(Berlin: Springer, 1984)]

53. Smirnov BMPhysics of Atoms and Ions (NewYork: Springer, 2003)
54. Slater J C Phys. Rev. 34 1293 (1929)
55. Boys S F Proc. R. Soc. Lond. A 200 542 (1950)
56. Hartree D R The Calculation of Atomic Structures (New York:

J. Wiley, 1957)
57. Eyring H J. Chem. Phys. 3 107 (1935)
58. Evans M G, Polanyi M Trans. Faraday Soc. 31 875 (1935)
59. Wynne-Jones W F K, Eyring H J. Chem. Phys. 3 492 (1935)
60. Evans M G, Polanyi M Trans. Faraday Soc. 33 448 (1937)
61. ¯ËÍËÕËÐ ¦ ¦ ´ÇÑÓËâ àÎÇÏÇÐÕÂÓÐÞØ ÂÕÑÏÐÑ-ÏÑÎÇÍÖÎâÓÐÞØ

ÒÓÑÙÇÔÔÑÄ Ä ÅÂÊÂØ (®.: ·ËÏËâ, 1970) [Nikitin E E Theory of
Elementary Atomic and Molecular Processes in Gases (Oxford:
Clarendon Press, 1974)]

62. Laidler K J Chemical Kinetics (New York: Harper & Row, 1987)
63. Levine R D, Bernstein R B Molecular Reaction Dynamics and

Chemical Reactivity (New York: Oxford Univ. Press, 1987)
64. Upadhyay S K Chemical Kinetics and Reaction Dynamics (New

York: Springer, 2006)
65. Torello F, Dondi M G J. Chem. Phys. 70 1564 (1979)
66. Partridge H et al. J. Chem. Phys. 99 5951 (1993)
67. Siegbahn P, Liu B J. Chem. Phys. 68 2457 (1978)
68. Westenberg A A, de Haas N J. Chem. Phys. 47 1393 (1967)
69. Karplus M, Porter R N, Sharma RD J. Chem. Phys. 43 3259 (1965)
70. Smirnov B M Reference Data on Atomic Physics and Atomic

Processes (Berlin: Springer, 2008)
71. ¯ËÍËÕËÐ ¦ ¦ ´ÇÑÓ. Ë àÍÔÒ. ØËÏËâ 4 751 (1968) [Nikitin E E Theor.

Exp. Chem. 4 482 (1968)]
72. ©ÇÏÃÇÍÑÄ ¡ ¡, ¯ËÍËÕËÐ ¦ ¦ ¥¡¯ ³³³² 205 1392 (1972)
73. Kondratiev V N, Nikitin E E Gas-Phase Reactions. Kinetics and

Mechanisms (Berlin: Springer-Verlag, 1981)
74. Zewail A H Science 242 1645 (1988)
75. Smirnov B M Fundamentals of Ionized Gases (Berlin: Wiley, 2012)
76. Berry R S J. Chem. Phys. 27 1288 (1957)
77. Bond G C, Louis C, Thompson D T Catalysis by Gold (Singapore:

World Scientific, 2006)
78. Gibbs J W Trans. Conn. Acad. Arts Sci. 3 108 (1875)
79. Gibbs J W Trans. Conn. Acad. Arts Sci. 3 343 (1878)
80. Gibbs J W The Collected Works (New York: Longmans, Green and

Co., 1928)
81. ter Haar DElements of Thermostatistics (NewYork: Holt, Rinehart

and Winston, 1966)
82. ter Haar D, Wergeland H Elements of Thermodynamics (Reading,

Mass.: Addison-Wesley Publ. Co., 1966)
83. Kubo R Thermodynamics (Amsterdam: North-Holland, 1968)
84. Kittel C, Kroemer H Thermal Physics (San Francisco:

W. H. Freeman, 1980)
85. ­ÂÐÆÂÖ ­ ¥, ­Ë×ÛËÙ ¦ ® ³ÕÂÕËÔÕËÚÇÔÍÂâ ×ËÊËÍÂ ´. 1 (®.:

¯ÂÖÍÂ, 1976) [Landau L D, Lifshitz E M Statistical Physics Vol. 1
(Oxford: Pergamon Press, 1980)]

86. Stowe K Introduction to Statistical Physics and Thermodynamics
(New York: Wiley, 1984)

87. Callen H Thermodynamics and Intoduction to Thermostatics (New
York: Wiley, 1984)

88. ³ÏËÓÐÑÄ ¢ ® µ¶¯ 171 1291 (2001) [Smirnov B M Phys. Usp. 44
1229 (2001)]

89. Kittel Ch Introduction to Solid State Physics (New York: Wiley,
1986)

90. ³ÏËÓÐÑÄ ¢®¨¿´¶ 112 1847 (1997) [Smirnov BM JETP 85 1010
(1997)]

91. Smirnov B M Phys. Scripta 58 595 (1998)
92. Smirnov B M Clusters and Small Particles: in Gases and Plasmas

(New York: Springer, 2000)
93. Smirnov B M Inorg. Mater. 35 562 (1999)
94. BerryR S, Smirnov BM, inNucleation Theory andApplications (Eds

J W P Schmelzer, G R�opke, V B Priezzhev) (Dubna: JINR, 2002)
p. 340

95. Mackay A L Acta Cryst. 15 916 (1962)

´. 183, å 10] ®°¥¦­ª²°£¡¯ª¦ ¬°¯¶ª¤µ²¡¸ª°¯¯½· ±¦²¦·°¥°£ £ ¡´°®¯½· ³ª³´¦®¡· 1055



96. Wales D J, Berry R S J. Chem. Phys. 92 4283 (1990)
97. Berry R S, Jellinek J, Natanson G Phys. Rev. A 30 919 (1984)
98. Jellinek J, Beck T L, Berry R S J. Chem. Phys. 84 2783 (1986)
99. Berry R S Chem. Rev. 93 2379 (1993)
100. Kunz R E, Berry R S Phys. Rev. E 49 1895 (1994)
101. Berry R S, in Theory of Atomic and Molecular Clusters (Ed.

J Jellinek) (Berlin: Springer, 1999) p. 1
102. Davis H L, Jellinek J, Berry R S J. Chem. Phys. 86 6456 (1987)
103. Berry R S, Smirnov B M ¨¿´¶ 127 1282 (2005) [JETP 100 1129

(2005)]
104. ¢ÇÓÓË ² ³, ³ÏËÓÐÑÄ ¢ ® µ¶¯ 175 367 (2005) [Berry R S,

Smirnov B M Phys. Usp. 48 345 (2005)]
105. Berry R S, Smirnov B M ¶¯´ 35 339 (2009) [Low Temp. Phys. 35

256 (2009)]
106. Berry R S, Smirnov B M J. Chem. Phys. 130 064302 (2009)
107. Bixon M, Jortner J J. Chem. Phys. 91 1631 (1989)
108. Wales D J et al. Adv. Chem. Phys. 115 1 (2000)
109. Kunz R E, Berry R S Phys. Rev. Lett. 71 3987 (1993)
110. Wales D J Chem. Phys. Lett. 166 419 (1990)
111. Braier P A, Berry R S, Wales D J J. Chem. Phys. 93 8745 (1990)
112. Labastie P, Whetten R L Phys. Rev. Lett. 65 1567 (1990)
113. Cheng H-P, Berry R SMRS Symp. Proc. 206 241 (1991)
114. Cheng H-P, Berry R S Phys. Rev. A 45 7969 (1992)
115. Doye J P K, Wales D J J. Chem. Phys. 102 9659 (1995)
116. Finnis MW, Sinclair J E Philos. Mag. A 50 45 (1984)
117. Sutton A P, Chen J Philos. Mag. Lett. 61 139 (1990)
118. Freeman D L, Doll J D J. Chem. Phys. 82 462 (1985)
119. Arslan H, G�uven M H New J. Phys. 7 60 (2005)
120. Garz�on I L, Jellinek J Z. Phys. D 20 235 (1991)
121. Garzon I L, Jellinek J Z. Phys. D 26 316 (1993)
122. Neirotti J P et al. J. Chem. Phys. 112 10340 (2000)
123. Calvo F et al. J. Chem. Phys. 112 10350 (2000)
124. Lee Y J et al. J. Comput. Chem. 21 380 (2000)
125. Carignano M A Chem. Phys. Lett. 361 291 (2002)
126. Sebetci A, Guvenc Z B Modelling Simul. Mater. Sci. Eng. 12 1131

(2004)
127. Doye J P K, Wales D J New J. Chem. 22 733 (1998)
128. Koskinen P et al. New J. Phys. 8 9 (2006)
129. ¤Â×ÐÇÓ ³ ­, ¤Â×ÐÇÓ À Á ¨¿´¶ 134 831 (2008) [Gafner S L,

Gafner Yu Ya JETP 107 712 (2008)]
130. ¤Â×ÐÇÓ ³ ­, ²ÇÆÇÎß ­ £, ¤Â×ÐÇÓ À Á ¨¿´¶ 135 899 (2009)

[Gafner S L, Redel L V, Gafner Yu Ya JETP 108 784 (2009)]
131. ¤Â×ÐÇÓ À Á, ¤Â×ÐÇÓ ³ ­, ¹ÇÒÍÂÔÑÄ ª £ ¨¿´¶ 138 687 (2010)

[Gafner Yu Ya, Gafner S L, Chepkasov I V JETP 111 608 (2010)]
132. Daw M S, Baskes M I Phys. Rev. Lett. 50 1285 (1983)
133. Daw M S, Baskes M I Phys. Rev. B 29 6443 (1984)
134. Lee Y J et al. Phys. Rev. Lett. 86 999 (2001)
135. Coquet R,HowardKL,WillockD JChem. Soc. Rev. 37 2046 (2008)
136. van Lenthe E, Baerends E J, Snijders J G J. Chem. Phys. 99 4597

(1993)
137. van Lenthe E, Baerends E J, Snijders J G J. Chem. Phys. 101 9783

(1994)
138. Pyykk�o P Chem. Rev. 88 563 (1988)
139. Pyykk�o P Angew. Chem. Int. Ed. 43 4412 (2004)
140. Pyykk�o P Inorg. Chim. Acta 358 4113 (2005)
141. Philipsen P H T, Baerends E J Phys. Rev. B 61 1773 (2000)
142. ¢ÇÓÓË ² ³, ³ÏËÓÐÑÄ ¢ ® µ¶¯ 179 147 (2009) [Berry R S,

Smirnov B M Phys. Usp. 52 137 (2009)]
143. H�aberlen O D et al. J. Chem. Phys. 106 5189 (1997)
144. Doye J P K,Wales D J J. Chem. Soc. Faraday Trans. 93 4233 (1997)
145. Wilson N T, Johnston R L Eur. Phys. J. D 12 161 (2000)
146. Darby S et al. J. Chem. Phys. 116 1536 (2002)
147. Wang J, Wang G, Zhao J Phys. Rev. B 66 035418 (2002)
148. Oviedo J, Palmer R E J. Chem. Phys. 117 9548 (2002)
149. Johansson M P et al. Phys. Rev. A 77 053202 (2008)
150. Li J et al. Science 299 864 (2003)
151. H�akkinen H et al. J. Phys. Chem. A 107 6168 (2003)
152. Furche F et al. J. Chem. Phys. 117 6982 (2002)
153. Glib S et al. J. Chem. Phys. 116 4094 (2002)
154. Xiao Li et al. J. Chem. Phys. 124 114309 (2006)
155. Fielicke A et al. Phys. Rev. Lett. 93 023401 (2004)
156. Fielicke A, von Helden G, Meijer G Eur. Phys. J. D 34 83 (2005)
157. Gruene P et al. Science 321 674 (2008)
158. Komoda T Jpn. J. Appl. Phys. 7 27 (1968)
159. Buffat P-A et al. Faraday Discuss. 92 173 (1991)
160. Marks L D Rep. Prog. Phys. 57 603 (1994)
161. Ascencio J A et al. Surf. Sci. 396 349 (1998)

162. Ascencio J A, P�erez M, Jos�e-Yacam�an M Surf. Sci. 447 73 (2000)
163. Koga K, Sugawara K Surf. Sci. 529 23 (2003)
164. H�akkinen H et al. Phys. Rev. Lett. 93 093401 (2004)
165. Koga K, Ikeshoji T, Sugawara K Phys. Rev. Lett. 92 115507 (2004)
166. ³ÖÊÆÂÎÇÄ ª ± ¯ÂÐÑÕÇØÐÑÎÑÅËâ: ×ËÊËÍÑ-ØËÏËâ ÐÂÐÑÍÎÂÔÕÇÓÑÄ,

ÐÂÐÑÔÕÓÖÍÕÖÓ Ë ÐÂÐÑÏÂÕÇÓËÂÎÑÄ (®.: ¬ÑÏ¬ÐËÅÂ, 2006)
167. ®ÂÍÂÓÑÄ ¤ ¯ µ¶¯ 178 337 (2008) [Makarov G N Phys. Usp. 51

319 (2008)]
168. ®ÂÍÂÓÑÄ ¤ ¯ µ¶¯ 180 185 (2010) [Makarov G N Phys. Usp. 53

179 (2010)]
169. Natanson G, Amar F, Berry R S J. Chem. Phys. 78 399 (1983)
170. ³ÏËÓÐÑÄ ¢ ® µ¶¯ 164 1165 (1994) [Smirnov B M Phys. Usp. 37

1079 (1994)]
171. Berry R S, Smirnov B M J. Chem. Phys. 114 6816 (2001)
172. Berry R S, Smirnov B M J. Non-Cryst. Solids 351 1543 (2005)
173. Arslan H, G�uven M H Acta Phys. Slovac. 56 511 (2006)
174. Yildirim E K, Atis M, Guvenc Z B Phys. Scripta 75 111 (2007)
175. Beck T L, Jellinek J, Berry R S J. Chem. Phys. 87 545 (1987)
176. Berry R S, Smirnov BMNanomech. Sci. Technol. Int. J. 3 167 (2012)
177. Fogler H S Elements of Chemical Reaction Engineering (Englewood

Cliffs, N.J.: Prentice-Hall, 1992)
178. Atkins P W Physical Chemistry (New York: W.H. Freeman, 1994)
179. Boreskov G K Heterogeneous Catalysis (Hauppauge, N.Y.: Nova

Science Publ., 2003)
180. Ertl G et al. (Eds)Handbook of Heterogeneous Catalysis (Weinheim:

Wiley, 2008)
181. Rothenberg G Catalysis. Concepts and Green Applications (Wein-

heim: Wiley, 2008)
182. Kolasinski K W Surface Science: Foundations of Catalysis and

Nanoscience (Weinheim: Wiley, 2008)
183. http:/www.chemguide.co.uk/physical/catalysis
184. http://en.wikipedia.org/wiki/Heterogeneous_catalysis
185. Bond G C Catalysis by Metals (London: Academic Press, 1962)
186. Ponec V, Bond G C Catalysis by Metals and Alloys (Amsterdam:

Elsevier, 1995)
187. Haruta M CATTECH 6 102 (2002)
188. Judai K et al. Int. J. Mass Spectrom. 229 99 (2003)
189. Judai K et al. J. Am. Chem. Soc. 126 2732 (2004)
190. Kittel Ch Thermal Physics (New York: Wiley, 1970)
191. Bligaard T et al. J. Catal. 224 206 (2004)
192. Berry R S, Smirnov B M J. Phys. Chem. A 113 14220 (2009)
193. Rainer D R et al. J. Catal. 167 234 (1997)
194. Piccolo L, Henry C R Appl. Surf. Sci. 162 ± 163 670 (2000)
195. Piccolo L, Henry C R J. Mol. Catal. A 167 181 (2001)
196. Heiz U, Landman U (Eds) Nanocatalysis (Berlin: Springer, 2007)
197. Moshfegh A Z J. Phys. D 42 233001 (2009)
198. Gellman A J, Shukla N Nature Mater. 8 87 (2009)
199. Haruta M Catal. Today 36 153 (1997)
200. Haruta M et al. Chem. Lett. 16 405 (1987)
201. Haruta M et al. J. Catal. 115 301 (1989)
202. Wigner E, Seitz F Phys. Rev. 46 509 (1934)
203. Wigner E Phys. Rev. 46 1002 (1934)
204. Haruta M Chem. Record 3 75 (2003)
205. Bondzie V A, Parker S C, Campbell C T Catal. Lett. 63 143 (1999)
206. Chang C M, Chou M Y Phys. Rev. Lett. 93 133401 (2004)
207. Herzing A A et al. Science 321 1331 (2008)
208. Tian N et al. Science 316 732 (2007)
209. Ueda A, Haruta M Resources Environment 28 1035 (1992)
210. Funazaki N et al. Sensors Actuators B 14 536 (1993)
211. Corti CW,HollidayR J, ThompsonDTAppl. Catal. 291 253 (2005)
212. Biswas P C et al. J. Electroanalyt. Chem. 381 167 (1995)
213. Zhang J et al. Science 315 220 (2007)
214. Winther-Jensen B et al. Science 321 671 (2008)
215. Hutchings G J Gold Bull. 37 3 (2004)
216. Christensen C H, Nùrskov J K Science 327 278 (2010)
217. Corma A, Garcia H Chem. Soc. Rev. 37 2096 (2008)
218. Biella S, Prati L, Rossi M J. Catal. 206 242 (2002)
219. Christensen C H et al. Angew. Chem. Int. Ed. 45 4648 (2006)
220. Sinha A K et al. Top Catal. 29 (3 ± 4) 95 (2004)
221. Kishi K, Dat�e M, Haruta M Surf. Sci. Lett. 486 L475 (2001)
222. ­ÂÐÆÂÖ ­ ¥, ­Ë×ÛËÙ ¦ ® ¬ÄÂÐÕÑÄÂâ ÏÇØÂÐËÍÂ. ¯ÇÓÇÎâÕË-

ÄËÔÕÔÍÂâ ÕÇÑÓËâ (®.: ¯ÂÖÍÂ, 1974) [Landau L D, Lifshitz E M
Quantum Mechanics. Non-Relativistic Theory (Oxford: Pergamon
Press, 1977)]

223. Lide D R (Ed.-in-Chief) Handbook of Chemistry and Physics 86th
ed. (London: CRC Press, 2003 ± 2004)

1056 ².³. ¢¦²²ª, ¢.®. ³®ª²¯°£ [µ¶¯ 2013



224. Bond G C, Louis C, Thompson D T Catalysis by Gold (London:
Imperial College Press, 2006)

225. Berry R S, Smirnov B M ¨¿´¶ 140 1043 (2011) [JETP 113 907
(2011)]

226. Berry R S, Smirnov B M Europhys. Lett. 97 63003 (2012)
227. Taylor K J et al. J. Chem. Phys. 96 3319 (1992)
228. Smirnov B M Cluster Processes in Gases and Plasmas (Weinheim:

Wiley-VCH, 2010)
229. Berry R S, Smirnov B M Phys. Rep. 527 205 (2013)
230. Haruta M, Dat�e M Appl. Catal. A 222 427 (2001)
231. Min B K et al. J. Phys. Chem. B 110 19833 (2006)
232. Min B K, Friend C M Chem. Rev. 107 2709 (2007)
233. Finch R M et al. Phys. Chem. Chem. Phys. 1 485 (1999)
234. Kahlich M J, Gasteiger H A, Behm R J J. Catal. 182 430 (1999)
235. Avgouropoulos G et al. Catal. Lett. 73 33 (2001)
236. Golunski S et al. Catal. Today 72 107 (2002)
237. Avgouropoulos G et al. Catal. Today 75 157 (2002)
238. Landon P et al. J. Mater. Chem. 16 199 (2006)
239. Haruta M et al. Stud. Surf. Sci. Catal. 44 33 (1989)
240. Haruta M Catal. Surv. Jpn. 1 61 (1997)
241. Zanella R et al. J. Phys. Chem. B 106 7634 (2002)
242. Zanella R, Delannoy L, Louis C Appl. Catal. A 291 62 (2005)
243. Zanella R, Louis C Catal. Today 107 ± 108 768 (2005)
244. Li W-C, Comotti M, Sch�uth F J. Catal. 237 190 (2006)
245. Comotti M et al. J. Am. Chem. Soc. 128 917 (2006)
246. Guzman J, Carrettin S, Corma A J. Am. Chem. Soc. 127 3286 (2005)
247. Sakurai H et al. Appl. Catal. A 291 179 (2005)
248. H�akkinen H et al. Angew. Chem. Int. Ed. 42 1297 (2003)
249. Sanchez A et al. J. Phys. Chem. A 103 9573 (1999)
250. Yoon B et al. Science 307 403 (2005)
251. Coquet R et al. J. Mater. Chem. 16 1978 (2006)
252. Harding C et al. J. Am. Chem. Soc. 131 538 (2009)
253. Ricci D et al. Phys. Rev. Lett. 97 036106 (2006)
254. Sterrer M et al. Phys. Rev. Lett. 98 096107 (2007)
255. Zhang C, Yoon B, Landman U J. Am. Chem. Soc. 129 2228 (2007)
256. Perdew J P et al. Phys. Rev. B 46 6671 (1992)
257. Perdew J P, Burke K, Ernzerhof M Phys. Rev. Lett. 77 3865 (1996)
258. Stampê C, Schefêer M Phys. Rev. Lett. 78 1500 (1997)
259. Alavi A et al. Phys. Rev. Lett. 80 3650 (1998)
260. Eichler A, Hafner J Surf. Sci. 433 ± 435 58 (1999)
261. Sanchez A et al. J. Phys. Chem. A 103 9573 (1999)
262. Mavrikakis M, Stoltze P, Nùrskov J K Catal. Lett. 64 101 (2000)
263. Zhang C J, Hu P J. Am. Chem. Soc. 122 2134 (2000)
264. Hammer B J. Catal. 199 171 (2001)
265. Castellarin Cudia C et al. Phys. Rev. Lett. 87 196104 (2001)
266. Zhang C J, Hu P, Alavi A J. Chem. Phys. 114 8113 (2001)
267. Lopez N, Nùrskov J K J. Am. Chem. Soc. 124 11262 (2002)
268. Liu Z-P, Hu P, Alavi A J. Am. Chem. Soc. 124 14770 (2002)
269. Liu Z-P et al. Phys. Rev. Lett. 91 266102 (2003)

270. Molina L M, Hammer B Phys. Rev. Lett. 90 206102 (2003)
271. Mills G, Gordon M S, Metiu H J. Chem. Phys. 118 4198 (2003)
272. YoonB,H�akkinenH, LandmanU J. Phys. Chem. A 107 4066 (2003)
273. Xu Y, Mavrikakis M J. Phys. Chem. B 107 9298 (2003)
274. Molina L M, Hammer B Phys. Rev. B 69 155424 (2004)
275. Molina L M, Hammer B Appl. Catal. A 291 21 (2005)
276. Chen Y, Crawford P, Hu P Catal. Lett. 119 21 (2007)
277. Heiz U, Bernhardt TM, LandmanU, inNanocatalysis (Eds UHeiz,

U Landman) (Berlin: Springer, 2007)
278. Kong L, Bischoff F A, Valeev E F Chem. Rev. 112 75 (2012)
279. Moseler M, H�akkinen H, Landman U Phys. Rev. Lett. 89 176103

(2002)
280. Cleveland C L, Luedtke WD, Landman U Phys. Rev. Lett. 81 2036

(1998)
281. Chushak Y G, Bartell L S J. Phys. Chem. B 105 11605 (2001)
282. Nam H-S et al. Phys. Rev. Lett. 89 275502 (2002)
283. Haruta M Catal. Today. 36 153 (1997)
284. Turner M et al. Nature 454 981 (2008)
285. Goodman DW Nature 454 948 (2008)
286. Valden M, Lai X, Goodman DW Science 281 1647 (1998)
287. Schubert MM et al. J. Catal. 197 113 (2001)
288. Lopez N et al. J. Catal. 223 232 (2004)
289. Grunwaldt J-D, Baiker A J. Phys. Chem. B 103 1002 (1999)
290. Dekkers M A P, Lippits M J, Nieuwenhuys B E Catal. Lett. 56 195

(1998)
291. DekkersMAP, Lippits M J, Nieuwenhuys B ECatal. Today 54 381

(1999)
292. Bond G C, Thompson D J Gold Bull. 33 41 (2000)
293. Liu Z-P, Hu P, Alavi A J. Am. Chem. Soc. 124 14770 (2002)
294. Salisbury B E, Wallace W T, Whetten R L Chem. Phys. 262 131

(2000)
295. Wallace W T, Whetten R L J. Phys. Chem. B 104 10964 (2000)
296. Wahlstr�om E et al. Phys. Rev. Lett. 90 026101 (2003)
297. Lopez N et al. J. Catal. 225 86 (2004)
298. Chen M, Goodman DW Acc. Chem. Res. 39 739 (2006)
299. Roberts J T, Capote A J, Madix R J Surf. Sci. 253 13 (1991)
300. Chan A S Y, Deiner L J, Friend C M J Phys. Chem. B 106 13318

(2002)
301. WebbM J, Driver S M, King DA J. Phys. Chem. B 108 1955 (2004)
302. Schaub R et al. Phys. Rev. Lett. 87 266104 (2001)
303. Kung H H, Kung M C, Costello C K J. Catal. 216 425 (2003)
304. Sanchez-Castillo M A et al. Angew. Chem. Int. Ed. 43 1140 (2004)
305. Dat�e M et al. Angew. Chem. Int. Ed. 43 2129 (2004)
306. Costello C K et al. J. Phys. Chem. B 108 12529 (2004)
307. Liu L M et al. J. Am. Chem. Soc. 128 4017 (2006)
308. Bongiorno A, Landman U Phys. Rev. Lett. 95 106102 (2005)
309. ­ÂØÐÑ £ ¥ ¬ÎÂÔÕÇÓÞ Ä ×ËÊËÍÇ, ØËÏËË Ë ÃËÑÎÑÅËË (®. ëªÉÇÄÔÍ:

²·¥, 2001)

Modeling of configurational transitions in atomic systems

R.S. Berry
Department of Chemistry, University of Chicago,
929 East 57th St., Chicago, IL 60637, USA. E-mail: berry@uchicago.edu
B.M. Smirnov
Joint Institute for High Temperatures, Russian Academy of Sciences,
Izhorskaya ul. 13/19, 127412 Moscow, Russian Federation
Tel./Fax +7 (499) 190 42 44. E-mail: bmsmirnov@gmail.com

Conégurational transitions in atomic systems, i.e. transitions that change the system's geometric structure, include chemical reactions in
gases, transitions between aggregate states of a polyatomic system, i.e. the phase transitions, and nanocatalytic processes. These transitions
are analyzed from the standpoint of the behavior of the system on its effective Potential Energy Surface (PES), so that the transition results
from passage between different local minima of the PES. It is shown that the density functional theory (DFT) is suitable in principle for the
analysis of complex atomic systems, but based on contemporary computer codes, thismethod is not suitable even for simple atomic systems,
such as heavy atoms or metal clusters. Next, a statistical determination of energetic parameters of atomic systems does not allow to analyze
the dynamics of conéguration transitions; in particular, the activation energy of a chemical process differs signiécantly from the height of a
barrier which separates the atomic conégurations of the initial and énal states of the transition. In particular, the statistical models,
includingDFT, give amelting point for clusters with a pairwise atomic interaction that is twice that fromdynamicmodels which account for
thermal motion of atoms. Hence the optimal description of conégurational transitions for atomic systemsmay be based on joining theDFT
methods for determination the PES of this system with molecular dynamics, to account for thermal motion of atoms.

PACS numbers: 36.40. ± c, 36.40.Ei, 64.70.D ± , 71.15.Mb, 81.16.Hc, 82.30. ± b DOI: 10.3367/UFNr.0183.201310b.1029

Bibliography ì 309 references Received 21 January 2013, revised 6 April 2013

Uspekhi Fizicheskikh Nauk 183 (10) 1029 ± 1057 (2013) Physics ± Uspekhi 56 (10) (2013)

4 µ¶¯, Õ. 183, å 10

´. 183, å 10] ®°¥¦­ª²°£¡¯ª¦ ¬°¯¶ª¤µ²¡¸ª°¯¯½· ±¦²¦·°¥°£ £ ¡´°®¯½· ³ª³´¦®¡· 1057


	1. Ââåäåíèå
	2. Õèìè÷åñêèé ïðîöåññ ñ ó÷àñòèåì ìîëåêóë êàê êîíôèãóðàöèîííûé ïåðåõîä
	2.1. Êîíôèãóðàöèîííûå ïåðåõîäû êàê ðåçóëüòàò ýâîëþöèè àòîìíîé ñèñòåìû
	2.2. Îñîáåííîñòè õèìè÷åñêèõ ïðîöåññîâ ïðè ñòîëêíîâåíèè ìîëåêóë
	2.3. Õèìè÷åñêèé ïðîöåññ ñ ó÷àñòèåì àòîìà è ìîëåêóëû âîäîðîäà
	2.4. Äèíàìèêà õèìè÷åñêîãî ïðîöåññà ñ ó÷àñòèåì àòîìà è ìîëåêóëû âîäîðîäà
	2.5. Õàðàêòåð ïåðåõîäà íà ïîâåðõíîñòè ïîòåíöèàëüíîé ýíåðãèè äëÿ õèìè÷åñêèõ ïðîöåññîâ

	3. Ôàçîâûé ïåðåõîä â êëàñòåðàõ
	3.1. Ôàçîâûé ïåðåõîä â êîíäåíñèðîâàííûõ èíåðòíûõ ãàçàõ
	3.2. Ôàçîâûé ïåðåõîä â ïðîñòîì êëàñòåðå
	3.3. Âçàèìîäåéñòâèå â ìåòàëëè÷åñêèõ êëàñòåðàõ
	3.4. Ôàçîâûé ïåðåõîä â ìåòàëëè÷åñêèõ êëàñòåðàõ

	4. Êàòàëèòè÷åñêèå ïðîöåññû ñ ó÷àñòèåì êëàñòåðîâ
	4.1. Õàðàêòåð êàòàëèòè÷åñêîãî ïðîöåññà
	4.2. Íàíîêàòàëèç
	4.3. Îáùèå ïðèíöèïû íàíîêàòàëèçà
	4.4. Êîìïüþòåðíîå ìîäåëèðîâàíèå ïðîöåññà íàíîêàòàëèçà ñ êëàñòåðàìè çîëîòà
	4.5.Îñîáåííîñòè íàíîêàòàëèçà

	5. Çàêëþ÷åíèå
	 Ñïèñîê ëèòåðàòóðû

