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1. £ÄÇÆÇÐËÇ

¬ÑÏÒßáÕÇÓÐÑÇ ÏÑÆÇÎËÓÑÄÂÐËÇ ÐÂ ÂÕÑÏÐÑÏ ÖÓÑÄÐÇ ÄÇÆÈÕ
ÔÄÑá ËÔÕÑÓËá ÐÂÚËÐÂâ Ô 1940-Ø ÅÑÆÑÄ ì ÔÑ ÄÓÇÏÇÐË
ÒÑâÄÎÇÐËâ ÒÇÓÄÞØ ÍÑÏÒßáÕÇÓÑÄ. °ÆÐÂÍÑ ÕÑÎÚÍÑÏ Í
ÃÖÓÐÑÏÖ ÓÂÊÄËÕËá àÕÑÅÑ ÐÂÒÓÂÄÎÇÐËâ ËÔÔÎÇÆÑÄÂÐËÌ Ä
1950-Ø ÅÑÆÂØ âÄËÎÑÔß ÄÐÇÆÓÇÐËÇ Ä ÏÑÆÇÎËÓÑÄÂÐËÇ ÏÇÕÑÆÂ
®ÑÐÕÇ-¬ÂÓÎÑ (¯. ®ÇÕÓÑÒÑÎËÔ, ¡. Ë ®. ²ÑÊÇÐÃÎáÕ, ¡. Ë
¿. ´ÇÎÎÇÓ [1], 1953 Å.) 1 Ë ËÊÑÃÓÇÕÇÐËÇ ÏÇÕÑÆÂ ÏÑÎÇÍÖ-
ÎâÓÐÑÌ ÆËÐÂÏËÍË (¢. °ÎÆÇÓ Ë ´. µàÌÐÓÂÌÕ [3], 1957 Å.).
±ÓË àÕÑÏ ÃÞÎË ËÔÒÑÎßÊÑÄÂÐÞ ÒÂÓÐÞÇ ÒÑÕÇÐÙËÂÎÞ
ÏÇÉÚÂÔÕËÚÐÑÅÑ ÄÊÂËÏÑÆÇÌÔÕÄËâ ÓÂÊÎËÚÐÑÅÑ ÄËÆÂ. ±ÇÓ-
ÄÞÇ ÍÑÏÒßáÕÇÓÐÞÇ ÏÑÆÇÎË ÃÞÎË ÐÇÃÑÎßÛËÏË (ÐÂÒÓË-
ÏÇÓ, 32 ÚÂÔÕËÙÞ Ä ÑÔÐÑÄÐÑÏ ÍÖÃÇ Ô ÒÇÓËÑÆËÚÇÔÍËÏË
ÅÓÂÐËÚÐÞÏË ÖÔÎÑÄËâÏË), Â ÒÑÕÇÐÙËÂÎÞ ì ÆÑÔÕÂÕÑÚÐÑ
ÒÓÑÔÕÞÏË (ÒÑÕÇÐÙËÂÎ ÇÐÐÂÓÆÂ-¥ÉÑÐÔÂ, ÉÈÔÕÍËØ Ô×ÇÓ,
ÔÕÇÒÇÐÐÑÌ ÒÑÕÇÐÙËÂÎ). ³ ÕÇØ ÒÑÓ àÕÑ ÐÂÒÓÂÄÎÇÐËÇ ÍÑÏ-
ÒßáÕÇÓÐÑÅÑ ÏÑÆÇÎËÓÑÄÂÐËâ ÃÞÔÕÓÑ ÓÂÊÄËÄÂÇÕÔâ Ô
ÓÑÔÕÑÏ ÒÓÑËÊÄÑÆËÕÇÎßÐÑÔÕË ÍÑÏÒßáÕÇÓÑÄ, Ë ÔÇÌÚÂÔ
ÓÂÊÏÇÓÞ ÏÑÆÇÎÇÌ ÆÑÔÕËÅÂáÕ ÏÐÑÅËØ ÏËÎÎËÑÐÑÄ ÚÂÔÕËÙ
[4]. °ÔÐÑÄÐÞÏ ÏÇÕÑÆÑÏ ÏÑÆÇÎËÓÑÄÂÐËâ ÔÕÂÎÂ ÍÎÂÔÔËÚÇ-
ÔÍÂâ ÏÑÎÇÍÖÎâÓÐÂâ ÆËÐÂÏËÍÂ (®¥) [5 ë 8].

©ÐÂÚËÕÇÎßÐÑ ÒÑÊÆÐÇÇ ÄÑÊÐËÍÎÑ ÆÓÖÅÑÇ ÐÂÒÓÂÄÎÇÐËÇì
ÒÑÔÕÓÑÇÐËÇ ÏÑÆÇÎË ÄÇÜÇÔÕÄÂ ÐÂ ÑÔÐÑÄÇ ÍÄÂÐÕÑÄÑ-ÏÇØÂ-
ÐËÚÇÔÍËØ ÓÂÔÚÈÕÑÄ. °ÃÝÇÆËÐÇÐËÇ ÍÄÂÐÕÑÄÑ-ØËÏËÚÇÔÍËØ
ÓÂÔÚÈÕÑÄ Ô ÏÇÕÑÆÑÏ ®¥ (². ¬ÂÓ Ë ®. ±ÂÓËÐÇÎÎÑ [9])
ÒÑÊÄÑÎËÎÑ ÔÕÓÑËÕß ÂÕÑÏÐÞÇ ÏÑÆÇÎË ÃÇÊ ËÔÒÑÎßÊÑÄÂÐËâ
ÊÂÆÂÐÐÞØ ÒÑÕÇÐÙËÂÎÑÄ, ÒÑÔÍÑÎßÍÖ ÏÇÉÚÂÔÕËÚÐÞÇ ÔËÎÞ
ÓÂÔÔÚËÕÞÄÂáÕÔâ ËÊ "ÒÇÓÄÞØ ÒÓËÐÙËÒÑÄ" (ab initio). °ÆÐÂ-
ÍÑ ÕÂÍËÇ ÏÑÆÇÎË ÒÑÍÂ ÐÇÄÇÎËÍË, ÑÃÞÚÐÑ ÑÐË ÐÂÔÚËÕÞ-
ÄÂáÕ ÐÇÔÍÑÎßÍÑ ÆÇÔâÕÍÑÄ ÂÕÑÏÑÄ. ¿ÕÑÕ ÏÇÕÑÆ ÒÑÊÄÑÎâÇÕ,
Ä ÚÂÔÕÐÑÔÕË, ÂÒÒÓÑÍÔËÏËÓÑÄÂÕß ÏÇÉÚÂÔÕËÚÐÞÇ ÔËÎÞ
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¬ÑÏÒßáÕÇÓÐÑÇ ÏÑÆÇÎËÓÑÄÂÐËÇ ÉËÆÍËØ ÏÇÕÂÎÎÑÄ

¥.¬. ¢ÇÎÂÜÇÐÍÑ

±ÓËÄÑÆËÕÔâ ÑÃÊÑÓ ÏÇÕÑÆÑÄ Ë ÓÇÊÖÎßÕÂÕÑÄ ÍÑÏÒßáÕÇÓÐÑÅÑ ÏÑÆÇÎËÓÑÄÂÐËâ ÉËÆÍËØ ÏÇÕÂÎÎÑÄ. ²ÂÔÔÏÑÕ-
ÓÇÐÞ ÆÄÂ ÑÔÐÑÄÐÞØ ÏÇÕÑÆÂ ÏÑÆÇÎËÓÑÄÂÐËâ: ÍÎÂÔÔËÚÇÔÍÂâ ÏÑÎÇÍÖÎâÓÐÂâ ÆËÐÂÏËÍÂ Ô ËÊÄÇÔÕÐÞÏË ÏÇÉ-
ÚÂÔÕËÚÐÞÏË ÒÑÕÇÐÙËÂÎÂÏË Ë ÏÇÕÑÆ ab initio. °ÔÐÑÄÐÑÇ ÄÐËÏÂÐËÇ ÖÆÇÎÇÐÑ ÓÇÊÖÎßÕÂÕÂÏ ÏÑÆÇÎËÓÑÄÂÐËâ Ô
ÒÓËÏÇÐÇÐËÇÏ ÏÑÆÇÎË ÒÑÅÓÖÉÈÐÐÑÅÑ ÂÕÑÏÂ (¦¡®). ²ÂÔÔÏÑÕÓÇÐÞ ÕÇÓÏÑÆËÐÂÏËÚÇÔÍËÇ, ÔÕÓÖÍÕÖÓÐÞÇ Ë
ÆË××ÖÊËÑÐÐÞÇ ÔÄÑÌÔÕÄÂ ÏÑÆÇÎÇÌ ÉËÆÍËØ ÏÇÕÂÎÎÑÄ ÍÂÍ ÒÓË ÑÃÞÚÐÞØ ÆÂÄÎÇÐËâØ, ÕÂÍ Ë Ä àÍÔÕÓÇÏÂÎßÐÞØ
ÔÑÔÕÑâÐËâØ (Ä ÖÔÎÑÄËâØ ÖÆÂÓÐÑÅÑ ÔÉÂÕËâ). ±ÓËÄÇÆÇÐÞ ÓÇÊÖÎßÕÂÕÞÏÑÆÇÎËÓÑÄÂÐËâÉËÆÍËØÏÇÕÂÎÎÑÄ I ëV
ÅÓÖÒÒ ±ÇÓËÑÆËÚÇÔÍÑÌ ÔËÔÕÇÏÞ Ë ÓâÆÂ ÒÇÓÇØÑÆÐÞØ ÏÇÕÂÎÎÑÄ, Â ÕÂÍÉÇ ÐÇÍÑÕÑÓÞØ ÆÄÑÌÐÞØ ÔËÔÕÇÏ (Fe ëC,
Fe ë S). °ÃÔÖÉÆÂáÕÔâ ÄÑÊÏÑÉÐÑÔÕË ÖÚÈÕÂ ÒÓË ÏÑÆÇÎËÓÑÄÂÐËË ÕÇÒÎÑÄÞØ ÄÍÎÂÆÑÄ ÍÑÎÎÇÍÕËÄËÊËÓÑÄÂÐÐÞØ
àÎÇÍÕÓÑÐÑÄ Ä àÐÇÓÅËá Ë ÆÂÄÎÇÐËÇ. ²ÂÔÔÏÑÕÓÇÐÞ ÑÔÑÃÇÐÐÑÔÕË ÊÂÕÄÇÓÆÇÄÂÐËâ ÏÇÕÂÎÎÑÄ ÒÓË ÔËÎßÐÑÏ ÒÇÓÇ-
ÑØÎÂÉÆÇÐËË.
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1 ¤ÑÆÑÏ ÓÑÉÆÇÐËâ ÏÇÕÑÆÂ ®ÑÐÕÇ-¬ÂÓÎÑ ÒÓËÐâÕÑ ÔÚËÕÂÕß ÅÑÆ
ÑÒÖÃÎËÍÑÄÂÐËâ (1949 Å.) ÔÕÂÕßË ³. µÎÂÏÂ Ë ¯. ®ÇÕÓÑÒÑÎËÔÂ "®ÇÕÑÆ
®ÑÐÕÇ-¬ÂÓÎÑ" [2].



ÂÐÂÎËÕËÚÇÔÍËÏË ÄÞÓÂÉÇÐËâÏË ÒÑÔÓÇÆÔÕÄÑÏ ÑÃÓÂÃÑÕÍË
ÆÂÐÐÞØ ÆÎâ ÔÇÓËË ÂÕÑÏÐÞØ ÏÑÆÇÎÇÌ Ë ÐÂÌÆÇÐÐÞÇ ÕÂÍËÏ
ÑÃÓÂÊÑÏ ÒÑÕÇÐÙËÂÎÞ ËÔÒÑÎßÊÑÄÂÕß ÖÉÇ Ä ÓÂÏÍÂØ ÏÑÎÇ-
ÍÖÎâÓÐÑÌ ÆËÐÂÏËÍË.

³ÖÜÇÔÕÄÖÇÕ ÔÒÇÙË×ËÍÂ ®¥-ÏÑÆÇÎËÓÑÄÂÐËâ ÍÓËÔÕÂÎ-
ÎËÚÇÔÍËØ Ë ÉËÆÍËØ (ÂÏÑÓ×ÐÞØ) ÏÇÕÂÎÎÑÄ. ¥Îâ ÍÓËÔÕÂÎ-
ÎÑÄ ÄÂÉÐÑ ÑÒÓÇÆÇÎËÕß ÛËÓÑÍËÌ ÔÒÇÍÕÓ ÔÄÑÌÔÕÄ, ÔÄâÊÂÐ-
ÐÞØ ÔÑ ÔÕÓÖÍÕÖÓÑÌ: àÐÇÓÅËË ×ÂÊÑÄÞØ ÒÇÓÇØÑÆÑÄ, ÖÒÓÖÅËÇ
ÔÄÑÌÔÕÄÂ, àÐÇÓÅËË ÑÃÓÂÊÑÄÂÐËâ ÓÂÊÎËÚÐÞØ ÆÇ×ÇÍÕÑÄ ÓÇ-
ÛÈÕÍË, ÒÑÄÇÓØÐÑÔÕÐÞÇ ÔÄÑÌÔÕÄÂ ÆÎâ ÅÓÂÐÇÌ Ô ÓÂÊÎËÚÐÑÌ
ÑÓËÇÐÕÂÙËÇÌ Ë Õ.Ò. °ÃÞÚÐÑ ØÑÓÑÛÇÇ ÔÑÅÎÂÔËÇ ÓÂÔÚÈÕÐÞØ
ÔÄÑÌÔÕÄ Ô àÍÔÒÇÓËÏÇÐÕÂÎßÐÞÏË ÆÂÐÐÞÏË ÒÑÎÖÚÂÇÕÔâ ÒÓË
ÑÒÓÇÆÇÎÈÐÐÑÌ ÕÇÏÒÇÓÂÕÖÓÇ (ÐÂÒÓËÏÇÓ, ÒÓË ÂÃÔÑÎáÕÐÑÏ
ÐÖÎÇ), ÑÆÐÂÍÑ ÒÓË ÆÓÖÅËØ ÕÇÏÒÇÓÂÕÖÓÂØ ÔÑÅÎÂÔËÇ ÏÑÉÇÕ
ËÔÚÇÊÐÖÕß. ±ÓË ÏÑÆÇÎËÓÑÄÂÐËË ÉËÆÍÑÅÑ (ËÊÑÕÓÑÒÐÑÅÑ)
ÏÇÕÂÎÎÂ ÍÑÎËÚÇÔÕÄÑ ÓÂÔÔÏÂÕÓËÄÂÇÏÞØ ÔÄÑÌÔÕÄ ÑÃÞÚÐÑ
ÏÇÐßÛÇ (ÒÎÑÕÐÑÔÕß, àÐÇÓÅËâ, ÏÑÆÖÎß ÄÔÇÔÕÑÓÑÐÐÇÅÑ ÔÉÂ-
ÕËâ, ÍÑà××ËÙËÇÐÕ ÔÂÏÑÆË××ÖÊËË), ÑÆÐÂÍÑ ÔÑÅÎÂÔËÇ Ô
ÑÒÞÕÑÏ ÉÇÎÂÕÇÎßÐÑ ÒÑÎÖÚËÕß Ä ÛËÓÑÍËØ ËÐÕÇÓÄÂÎÂØ
ÕÇÏÒÇÓÂÕÖÓÞ Ë ÆÂÄÎÇÐËâ.

°ÔÑÃÇÐÐÑ ÄÞÔÑÍÑÇ ÍÂÚÇÔÕÄÑ ÏÇÉÚÂÔÕËÚÐÞØ ÒÑÕÇÐÙËÂ-
ÎÑÄ ÕÓÇÃÖÇÕÔâ ÒÓË ÏÑÆÇÎËÓÑÄÂÐËË ÒÎÂÄÎÇÐËâ Ë ÍÓËÔÕÂÎ-
ÎËÊÂÙËË, ÍÑÅÆÂ ÒÑÕÇÐÙËÂÎ ÆÑÎÉÇÐ ØÑÓÑÛÑ ÑÒËÔÞÄÂÕß
ÑÆÐÑÄÓÇÏÇÐÐÑ ÍÂÍ ÕÄÈÓÆÖá, ÕÂÍ Ë ÉËÆÍÖá ×ÂÊÞ.

£ ÐÂÔÕÑâÜÇÏ ÑÃÊÑÓÇ ÓÂÔÔÏÑÕÓÇÐÞ ÄÑÒÓÑÔÞ ÍÑÏÒßá-
ÕÇÓÐÑÅÑ ÏÑÆÇÎËÓÑÄÂÐËâ ÉËÆÍËØ ÏÇÕÂÎÎÑÄ Ä ÓÂÄÐÑÄÇÔÐÞØ
ÔÑÔÕÑâÐËâØ. °ÆÐÂÍÑ ÄÔÕÓÇÚÂáÕÔâ ÔËÕÖÂÙËË, Ä ÍÑÕÑÓÞØ
ÒÓË ÄÞÔÑÍËØ ÔÍÑÓÑÔÕâØ ËÊÏÇÐÇÐËâ ÒÂÓÂÏÇÕÓÑÄ ÔËÔÕÇÏÂ
ÑÍÂÊÞÄÂÇÕÔâ ÔËÎßÐÑ ÐÇÓÂÄÐÑÄÇÔÐÑÌ. ´ÂÍËÇ ÔËÕÖÂÙËË ÄÑÊ-
ÐËÍÂáÕ ÒÓË ÄÑÊÆÇÌÔÕÄËË ÐÂ ÄÇÜÇÔÕÄÑ ÍÑÓÑÕÍËÏË (×ÇÏÕÑ-
ËÎË ÒËÍÑÔÇÍÖÐÆÐÞÏË) ÎÂÊÇÓÐÞÏË ËÏÒÖÎßÔÂÏË ËÎË ÒÓË
ÑÃÓÂÊÑÄÂÐËË ÕÓÇÍÑÄ ÓÂÆËÂÙËÑÐÐÞØ ÒÑÄÓÇÉÆÇÐËÌ ÄÔÎÇÆ-
ÔÕÄËÇ ÒÓÑØÑÉÆÇÐËâ ÃÞÔÕÓÞØ ÚÂÔÕËÙ [10]. £ àÕËØ ÔÎÖÚÂâØ
àÎÇÍÕÓÑÐÐÂâ ÒÑÆÔËÔÕÇÏÂ ÄÞØÑÆËÕ ËÊ ÓÂÄÐÑÄÇÔËâ Ô ÒÑÆ-
ÔËÔÕÇÏÑÌ ËÑÐÑÄ. ¥Îâ ÕÂÍËØ ÔÑÔÕÑâÐËÌ ÏÑÉÐÑ ÄÄÇÔÕË ÆÄÇ
ÓÂÊÎËÚÐÞÇ ÕÇÏÒÇÓÂÕÖÓÞ ì ËÑÐÑÄ Ë àÎÇÍÕÓÑÐÑÄ, ÒÓËÚÈÏ
àÎÇÍÕÓÑÐÐÂâ ÕÇÏÒÇÓÂÕÖÓÂ ÏÑÉÇÕ ÃÞÕß ÅÑÓÂÊÆÑ ÄÞÛÇ
ËÑÐÐÑÌ. ³ ÕÇÚÇÐËÇÏ ÄÓÇÏÇÐË àÕË ÕÇÏÒÇÓÂÕÖÓÞ ÖÓÂÄÐË-
ÄÂáÕÔâ. °ÔÑÃÇÐÐÑÔÕßá ÕÂÍÑÅÑ ÒÓÑÙÇÔÔÂ âÄÎâÇÕÔâ ÕÑ, ÚÕÑ
ÑÕ àÎÇÍÕÓÑÐÐÑÌ ÕÇÏÒÇÓÂÕÖÓÞ ÊÂÄËÔâÕ à××ÇÍÕËÄÐÞÌ ÏÇÉ-
ÂÕÑÏÐÞÌ ÒÑÕÇÐÙËÂÎ Ë, ÔÎÇÆÑÄÂÕÇÎßÐÑ, ÔÄÑÌÔÕÄÂ ÔÂÏÑÅÑ
ÏÇÕÂÎÎÂ. £ ÓÂÃÑÕÂØ [11, 12] ÓÂÔÔÏÑÕÓÇÐÞ ÑÔÑÃÇÐÐÑÔÕË
®¥-ÏÑÆÇÎËÓÑÄÂÐËâ Ä ÕÂÍÑÌ ÐÇÓÂÄÐÑÄÇÔÐÑÌ ÔËÔÕÇÏÇ Ë
ÒÓÇÆÎÑÉÇÐÞ ÏÇÉÚÂÔÕËÚÐÞÇ ÒÑÕÇÐÙËÂÎÞ, ÓÂÔÔÚËÕÂÐÐÞÇ
ÒÑ ÆÂÐÐÞÏ ÏÇÕÑÆÂ ab initio. £ ÚÂÔÕÐÑÔÕË, ÑÃÐÂÓÖÉÇÐÂ
ÊÂÄËÔËÏÑÔÕß ÕÇÏÒÇÓÂÕÖÓÞ ÒÎÂÄÎÇÐËâ ÊÑÎÑÕÂ ÑÕ àÎÇÍÕ-
ÓÑÐÐÑÌ ÕÇÏÒÇÓÂÕÖÓÞ, ËÔÔÎÇÆÑÄÂÐÞ ÂÃÎâÙËâ ÊÑÎÑÕÂ ÒÑÆ
ÆÇÌÔÕÄËÇÏ ÎÂÊÇÓÐÞØ ËÏÒÖÎßÔÑÄ Ë ÕÑÓÏÑÉÇÐËÇ ÂÕÑÏÂ
ÍÔÇÐÑÐÂ Ä ÖÓÂÐÇ.

2. ®ÇÕÑÆÞ ÏÑÆÇÎËÓÑÄÂÐËâ

2.1. ±ÑÕÇÐÙËÂÎÞ ÏÇÉÚÂÔÕËÚÐÑÅÑ ÄÊÂËÏÑÆÇÌÔÕÄËâ
¦ÔÎË ÏÇÉÚÂÔÕËÚÐÑÇ ÄÊÂËÏÑÆÇÌÔÕÄËÇ ÑÒËÔÂÐÑ ÔÑÑÕÄÇÕ-
ÔÕÄÖáÜËÏË ÂÐÂÎËÕËÚÇÔÍËÏË ËÎË ÕÂÃÖÎËÓÑÄÂÐÐÞÏË
ÒÑÕÇÐÙËÂÎÂÏË, ÕÑ ÍÑÏÒßáÕÇÓÐÞÇ ÄÞÚËÔÎÇÐËâ ÏÇÕÑÆÑÏ
ÏÑÎÇÍÖÎâÓÐÑÌ ÆËÐÂÏËÍË ËÎË ®ÑÐÕÇ-¬ÂÓÎÑ (®¬) ËÆÖÕ
ÆÑÄÑÎßÐÑ ÃÞÔÕÓÑ. °ÃÞÚÐÞÌ ÐÂÔÕÑÎßÐÞÌ ÍÑÏÒßáÕÇÓ
ÒÑÊÄÑÎâÇÕ ÃÇÊ ÒÓÑÃÎÇÏ ÓÂÃÑÕÂÕß Ô ÏÑÆÇÎâÏË ÓÂÊÏÇÓÑÏ
ÆÑ ÐÇÔÍÑÎßÍËØ ÆÇÔâÕÍÑÄ ÕÞÔâÚ ÚÂÔÕËÙ. ¥Îâ ÓÂÃÑÕÞ Ô
ÔËÔÕÇÏÂÏË, ÔÑÆÇÓÉÂÜËÏË ÃÑÎÇÇ ÚÇÏ ÐÇÔÍÑÎßÍÑ ÔÑÕÇÐ
ÕÞÔâÚ ÚÂÔÕËÙ, ÕÓÇÃÖÇÕÔâ ÕÇØÐËÍÂ ÒÂÓÂÎÎÇÎßÐÞØ ÄÞÚËÔÎÇ-
ÐËÌ. °ÆÐÂÍÑ ÕÂÍËÇ ÃÑÎßÛËÇ ÏÑÆÇÎË ÐÇÑÃØÑÆËÏÞ ÎËÛß

ÆÎâ ÔÒÇÙË×ËÚÇÔÍËØ ÊÂÆÂÚ, ÐÂÒÓËÏÇÓ ÆÎâ ËÔÔÎÇÆÑÄÂÐËâ
ÏÇØÂÐËÊÏÂ ×ÂÊÑÄÞØ ÒÓÇÄÓÂÜÇÐËÌ, ÒÓÑÕâÉÈÐÐÞØ ÑÃÝÇÍ-
ÕÑÄ ÕËÒÂ ÆËÔÎÑÍÂÙËÌ Ä ÍÓËÔÕÂÎÎÂØ, ÕÓÇÍÑÄ ÃÞÔÕÓÞØ
ÚÂÔÕËÙ Ä ÄÇÜÇÔÕÄÇ Ë Õ.Æ. °ÛËÃÍÂ ÓÂÔÚÈÕÂ ÔÄÑÌÔÕÄ,
ÔÄâÊÂÐÐÂâ Ô ÐÂÎËÚËÇÏ ÒÇÓËÑÆËÚÇÔÍËØ ÅÓÂÐËÚÐÞØ ÖÔÎÑ-
ÄËÌ, ËÏÇÇÕ ÒÑÓâÆÑÍ 1=N, ÅÆÇ N ì ÚËÔÎÑ ÚÂÔÕËÙ ÏÑÆÇÎË
[13]. ±ÑàÕÑÏÖ ÆÎâ ÓÂÔÚÈÕÂ ÕÇÓÏÑÆËÐÂÏËÚÇÔÍËØ, ÔÕÓÖÍÕÖÓ-
ÐÞØ Ë ÆË××ÖÊËÑÐÐÞØ ÔÄÑÌÔÕÄ ÉËÆÍÑÅÑ ÏÇÕÂÎÎÂ ÆÑÔÕÂ-
ÕÑÚÐÑ ÏÑÆÇÎË ÓÂÊÏÇÓÑÏ Ä ÐÇÔÍÑÎßÍÑ ÕÞÔâÚ ÚÂÔÕËÙ Ä
ÑÔÐÑÄÐÑÌ âÚÇÌÍÇ.

ªÔÕÑÓËÚÇÔÍË ÄÒÇÓÄÞÇ ÆÎâ ÏÑÆÇÎËÓÑÄÂÐËâ ÉËÆÍÑÔÕÇÌ
ÐÂÚÂÎË ÒÓËÏÇÐâÕß ÒÂÓÐÞÇ ÒÑÕÇÐÙËÂÎÞ. °ÔÑÃÇÐÐÑ ÒÑÒÖ-
ÎâÓÇÐ ÒÑÕÇÐÙËÂÎ ÇÐÐÂÓÆÂ-¥ÉÑÐÔÂ (ÒÑÕÇÐÙËÂÎ 6 ë 12),
ÍÑÕÑÓÞÌ ÖÔÒÇÛÐÑ ÃÞÎ ÒÓËÏÇÐÈÐ ÆÎâ ÏÑÆÇÎËÓÑÄÂÐËâ
ÉËÆÍÑÅÑ ÂÓÅÑÐÂ. °ÆÐÂÍÑ ÆÎâ ÏÇÕÂÎÎÑÄ àÕÑÕ Ë ÆÓÖÅËÇ
ÒÂÓÐÞÇ ÒÑÕÇÐÙËÂÎÞ ËÏÇáÕ ÑÅÓÂÐËÚÇÐÐÞÇ ÄÑÊÏÑÉÐÑÔÕË,
ØÑÕâ Ë ÏÑÅÖÕ ÅÇÐÇÓËÓÑÄÂÕß ÏÑÆÇÎË ÔÑ ÔÕÓÖÍÕÖÓÑÌ, ÑÚÇÐß
ÃÎËÊÍÑÌ Í ÓÇÂÎßÐÑÌ. ³ÕÓÖÍÕÖÓÖ ÉËÆÍÑÔÕË ÑÒËÔÞÄÂáÕ Ô
ÒÑÏÑÜßá ÍÑÓÓÇÎâÙËÑÐÐÞØ ×ÖÐÍÙËÌ ÓÂÊÎËÚÐÑÅÑ ÒÑÓâÆ-
ÍÂ, Ë ÆË×ÓÂÍÙËÑÐÐÞÇ ËÔÔÎÇÆÑÄÂÐËâ ÒÑÊÄÑÎâáÕ ÒÑÎÖÚËÕß
ÒÂÓÐÞÇ ÍÑÓÓÇÎâÙËÑÐÐÞÇ ×ÖÐÍÙËË (±¬¶) ÓÇÂÎßÐÑÅÑ
ÏÇÕÂÎÎÂ. ³ÑÅÎÂÔÐÑ ÕÇÑÓËË ÉËÆÍÑÔÕÇÌ, ÄÔÇÅÆÂ ÔÖÜÇÔÕÄÖÇÕ
ÒÂÓÐÞÌ ÒÑÕÇÐÙËÂÎ, ÒÑÊÄÑÎâáÜËÌ ÒÑÔÕÓÑËÕß ÏÑÆÇÎß
ÉËÆÍÑÔÕË Ô ËÊÄÇÔÕÐÑÌ (ÓÇÂÎßÐÑÌ) ±¬¶ [14, 15]. ¢ÞÎË
ÒÓÇÆÎÑÉÇÐÞ ÂÎÅÑÓËÕÏÞ ÒÑÔÕÓÑÇÐËâ ÕÂÍËØ ÏÑÆÇÎÇÌ [16 ë
19]. £ "ÑÃÓÂÕÐÑÏ ÏÇÕÑÆÇ ®ÑÐÕÇ-¬ÂÓÎÑ" ÔÑÅÎÂÔËÇ ÏÇÉÆÖ
ÏÑÆÇÎßÐÑÌ Ë ÓÇÂÎßÐÑÌ ±¬¶ ÆÑÔÕËÅÂÇÕÔâ ÒÑÔÓÇÆÔÕÄÏ
ÔÇÓËË ÐÇÃÑÎßÛËØ ÔÏÇÜÇÐËÌ ÂÕÑÏÑÄ ÔÕÂÕËÚÇÔÍÑÌ ÏÑÆÇ-
ÎË, ÒÓËÚÈÏ ÄÞÃËÓÂáÕÔâ ÕÂÍËÇ ÔÏÇÜÇÐËâ, ÍÑÕÑÓÞÇ ÖÏÇÐß-
ÛÂáÕ ÓÂÊÐËÙÖ ÏÇÉÆÖ ÆÄÖÏâ ±¬¶. £ ÂÎÅÑÓËÕÏÂØ ºÑÏ-
ÏÇÓÔÂ [16, 17] Ë ²ÇÂÕÕÑ [18] ÄÂÓßËÓÖÇÕÔâ ÒÑ ÑÒÓÇÆÇÎÈÐÐÞÏ
ÒÓÂÄËÎÂÏ ÔÂÏ ÒÂÓÐÞÌ ÒÑÕÇÐÙËÂÎ; Ä ÓÇÊÖÎßÕÂÕÇ ÒÑÎÖ-
ÚÂÇÕÔâ ÒÑÕÇÐÙËÂÎ Ä ÄËÆÇ ÕÂÃÎËÙÞ, ÍÑÕÑÓÞÌ ÅÇÐÇÓËÓÖÇÕ
ÊÂÆÂÐÐÖá ±¬¶ Ô ÕÓÇÃÖÇÏÑÌ ÕÑÚÐÑÔÕßá.

¡ÎÅÑÓËÕÏ ºÑÏÏÇÓÔÂ ÊÂÍÎáÚÂÇÕÔâ Ä ÔÎÇÆÖáÜÇÏ. ¥Ñ-
ÒÖÔÕËÏ, ÚÕÑ ËÊ ÆË×ÓÂÍÙËÑÐÐÑÅÑ ÑÒÞÕÂ ËÊÄÇÔÕÐÂ ÒÂÓÐÂâ
ÍÑÓÓÇÎâÙËÑÐÐÂâ ×ÖÐÍÙËâ g0�r� ÑÆÐÑÍÑÏÒÑÐÇÐÕÐÑÌ ÉËÆ-
ÍÑÔÕË Ô ÓÇÂÎßÐÑÌ ÒÎÑÕÐÑÔÕßá n0. ´ÓÇÃÖÇÕÔâ ÓÂÔÔÚËÕÂÕß
ÕÂÍÑÌ ÒÂÓÐÞÌ ÒÑÕÇÐÙËÂÎ j�r�, ÍÑÕÑÓÞÌ ÒÓË ÏÑÆÇÎËÓÑÄÂ-
ÐËË ÏÇÕÑÆÑÏ ®¥ ÅÇÐÇÓËÓÑÄÂÎ ÃÞ ÊÂÆÂÐÐÖá ±¬¶ g0�r�.
±ÖÔÕß ÐÇÍÑÕÑÓÞÌ ÊÂÕÓÂÄÑÚÐÞÌ ÒÑÕÇÐÙËÂÎ j1�r� ÒÓË
ÒÑÔÕÓÑÇÐËË ÏÇÕÑÆÑÏ ®¥ ÏÑÆÇÎË ÉËÆÍÑÔÕË Ô ÒÎÑÕ-
ÐÑÔÕßá n0 ÅÇÐÇÓËÓÖÇÕ ÏÑÆÇÎß Ô ±¬¶ g1�r�. ¬ÂÍ ÒÓÂÄËÎÑ,
g1�r� 6� g0�r�. ±ÑàÕÑÏÖ ÔÎÇÆÖÇÕ ÄÄÇÔÕË ÒÑÒÓÂÄÍÖ Dj�r� Í
ÒÑÕÇÐÙËÂÎÖ, ÍÑÕÑÓÂâ ÖÎÖÚÛËÎÂ ÃÞ ÔÑÅÎÂÔËÇ ÏÇÉÆÖ ±¬¶
ÏÑÆÇÎË Ë ÆË×ÓÂÍÙËÑÐÐÑÌ ±¬¶. ¿ÕÖ ÒÑÒÓÂÄÍÖ ÏÑÉÐÑ
ÄÞÃÓÂÕß Ä ÄËÆÇ Dj1�r� � akBT ln �g1�r�=g0�r��. ©ÆÇÔß a > 0
ì ÆÇÏÒ×ËÓÖáÜËÌ ÏÐÑÉËÕÇÎß, ÒÑÆÃËÓÂÇÏÞÌ ÑÒÞÕÐÞÏ
ÒÖÕÈÏ, kB ì ÒÑÔÕÑâÐÐÂâ ¢ÑÎßÙÏÂÐÂ, T ì ÕÇÏÒÇÓÂÕÖÓÂ
ÉËÆÍÑÔÕË. ¥ÇÌÔÕÄËÕÇÎßÐÑ, ÐÂ ÕÇØ ËÐÕÇÓÄÂÎÂØ ÓÂÔÔÕÑâÐËÌ,
ÅÆÇ g1�r� > g0�r�, ÒÑÒÓÂÄÍÂ ÃÖÆÇÕ ÒÑÎÑÉËÕÇÎßÐÑÌ, ÒÑÕÇÐ-
ÙËÂÎ ÖÄÇÎËÚËÕÔâ Ë ±¬¶ ÆÑÎÉÐÂ ÖÏÇÐßÛËÕßÔâ (ÚÇÏ
ÃÑÎßÛÇ ÒÑÕÇÐÙËÂÎ, ÕÇÏ ÏÇÐßÛÇ ÄÇÓÑâÕÐÑÔÕß ÄÔÕÓÇÕËÕß
ÔÑÔÇÆÂ). °ÆÐÍÑ ÕÂÏ, ÅÆÇ g1�r� < g0�r�, ÆÑÃÂÄÍÂ ÃÖÆÇÕ
ÑÕÓËÙÂÕÇÎßÐÑÌ, ÒÑÕÇÐÙËÂÎ ÖÏÇÐßÛËÕÔâ Ë ±¬¶ ÆÑÎÉÐÂ
ÖÄÇÎËÚËÕßÔâ. ©ÂÕÇÏ ÔÎÇÆÖÇÕ ÒÑÔÕÓÑËÕß ÐÑÄÖá ÏÑÆÇÎß
ÉËÆÍÑÔÕË Ô ÒÂÓÐÞÏ ÒÑÕÇÐÙËÂÎÑÏ j2�r� � j1�r� � Dj1�r�.
±ÓË àÕÑÏ ÃÖÆÇÕ ÒÑÎÖÚÇÐÂ ÐÑÄÂâ±¬¶ g2�r�, ÃÑÎÇÇ ÃÎËÊÍÂâ
Í g0�r�, ÚÇÏ g1�r�. ³ÎÇÆÖÇÕ ÓÂÔÔÚËÕÂÕß ÐÑÄÖá ÒÑÒÓÂÄÍÖ
Í ÒÑÕÇÐÙËÂÎÖ Dj2�r� � akBT ln �g2�r�=g0�r�� Ë Õ.Æ. ±ÓË
ÓÂÊÖÏÐÞØ ÒÎÑÕÐÑÔÕâØ ÏÑÆÇÎË àÕÂ ËÕÇÓÂÙËÑÐÐÂâ ÒÓÑÙÇ-
ÆÖÓÂ ÔØÑÆËÕÔâ Í ËÔÍÑÏÑÏÖ ÒÂÓÐÑÏÖ ÒÑÕÇÐÙËÂÎÖ. ªÕÇÓÂ-
ÙËË ÒÓÑÄÑÆâÕ ÆÑ ÕÇØ ÒÑÓ, ÒÑÍÂ ±¬¶ ÏÑÆÇÎË ÐÇ ÑÍÂÉÇÕÔâ
ÆÑÔÕÂÕÑÚÐÑ ÃÎËÊÍÑÌ Í g0�r�.
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°ÃÞÚÐÑ ÕÓÇÃÖÇÕÔâ ÐÇÔÍÑÎßÍÑ ÆÇÔâÕÍÑÄ ÕÂÍËØ ËÕÇÓÂ-
ÙËÌ ÆÎâ ÕÑÅÑ, ÚÕÑÃÞ ÔÕÂÐÆÂÓÕÐÑÇ ÑÕÍÎÑÐÇÐËÇ ÏÇÉÆÖ
±¬¶ ÏÑÆÇÎË Ë ÆË×ÓÂÍÙËÑÐÐÑÌ ±¬¶ ÔÕÂÎÑ ÏÇÐÇÇ 0,01.
´ÂÍËÇ ÆÄÇ ±¬¶ ÄËÊÖÂÎßÐÑ ÐÇÓÂÊÎËÚËÏÞ. ³ÕÓÇÏËÕßÔâ
ÒÑÎÖÚËÕß ÏÇÐßÛËÇ ÑÕÍÎÑÐÇÐËâ ÐÇ ËÏÇÇÕ ÔÏÞÔÎÂ, ÕÂÍ ÍÂÍ
ÑÛËÃÍÂ ÓÂÔÚÈÕÂ ÆË×ÓÂÍÙËÑÐÐÞØ ±¬¶ ÒÖÕÈÏ ×ÖÓßÇ-ÒÓÇ-
ÑÃÓÂÊÑÄÂÐËâ ÔÕÓÖÍÕÖÓÐÑÅÑ ×ÂÍÕÑÓÂ ÃÑÎßÛÇ, ÚÇÏ 0,01.
¦ÔÎË ÒÎÑÕÐÑÔÕË ÏÑÆÇÎË Ë ÓÇÂÎßÐÑÌ ÉËÆÍÑÔÕË ÓÂÊÎË-
ÚÂáÕÔâ, ÕÑ ÒÑÎÖÚËÕß ØÑÓÑÛËÌ ÓÇÊÖÎßÕÂÕ Ô ÒÑÏÑÜßá
ÒÓÑÙÇÆÖÓÞ ºÑÏÏÇÓÔÂ ÐÇÎßÊâ. ¬ÓÑÏÇ ÕÑÅÑ, àÕÂ ÒÓÑÙÇ-
ÆÖÓÂ ÒÓËÅÑÆÐÂ ÎËÛß ÒÓË ÐÇ ÔÎËÛÍÑÏ ÐËÊÍËØ ÕÇÏÒÇÓÂÕÖ-
ÓÂØ ÆÎâ ÕÂÍËØ ÏÑÆÇÎÇÌ ÉËÆÍÑÔÕÇÌ Ô ÓÇÂÎßÐÑÌ ÒÎÑÕ-
ÐÑÔÕßá, Ö ÍÑÕÑÓÞØ ÔÕÓÖÍÕÖÓÂ (Õ.Ç. ±¬¶) ÑÒÓÇÆÇÎâÇÕÔâ
ÕÑÎßÍÑ ÑÕÐÑÛÇÐËÇÏ j�r�=kBT. ±ÓË ÐËÊÍËØ ÕÇÏÒÇÓÂÕÖÓÂØ,
ÍÑÅÆÂ ÑÕÐÑÛÇÐËÇ j�r�=kBT ÔÕÂÐÑÄËÕÔâ ÒÓË ÐÇÍÑÕÑÓÞØ
ÓÂÔÔÕÑâÐËâØ r ÐÇ ÏÂÎÞÏ, ÔËÔÕÇÏÂ ÒÇÓÇØÑÆËÕ Ä ÂÏÑÓ×ÐÑÇ
ÔÑÔÕÑâÐËÇ Ë ÂÎÅÑÓËÕÏ ºÑÏÏÇÓÔÂ ÔÕÂÐÑÄËÕÔâ ÐÇÒÓËÅÑÆ-
ÐÞÏ, ÕÂÍ ÍÂÍ ÒÓË T! 0 ÔÕÓÖÍÕÖÓÂ ÒÇÓÇÔÕÂÈÕ ÊÂÄËÔÇÕß ÑÕ
j�r�=kBT Ë ÑÒÓÇÆÇÎâÇÕÔâ ÔËÎÑÄÑÌ ×ÖÐÍÙËÇÌ b dj�r�=dr,
ÅÆÇ b ì ÎáÃÑÇ ÒÑÎÑÉËÕÇÎßÐÑÇ ÚËÔÎÑ [20]). µÔÎÑÄÐÑÌ
ÅÓÂÐËÙÇÌ ÏÇÉÆÖ ÉËÆÍËÏ Ë ÕÄÈÓÆÞÏ (ÂÏÑÓ×ÐÞÏ) ÔÑÔÕÑâ-
ÐËâÏË âÄÎâÇÕÔâ ÄÞÔÑÕÂ ÒÇÓÄÑÅÑ ÒËÍÂ±¬¶ÑÍÑÎÑ 3,5 ë 4,0.
±ÓË ÃÑÎÇÇ ÄÞÔÑÍËØ ÒËÍÂØ ±¬¶ (Õ.Ç. ÒÓË ÃÑÎÇÇ ÄÞÔÑÍËØ
ÔÕÇÒÇÐâØ ÖÒÑÓâÆÑÚÇÐËâ ÔÕÓÖÍÕÖÓÞ) ÂÎÅÑÓËÕÏ ºÑÏÏÇÓÔÂ
ÒÇÓÇÔÕÂÈÕ ÆÂÄÂÕß ØÑÓÑÛËÇ ÓÇÊÖÎßÕÂÕÞ Ë ÑÆÐÑÄÓÇÏÇÐÐÑ
ÄÑÊÐËÍÂáÕ ÕÓÖÆÐÑÔÕË ÒÓË ÓÇÛÇÐËË ÖÓÂÄÐÇÐËÌ ÔÕÂÕËÔÕË-
ÚÇÔÍÑÌ ÕÇÑÓËË ÉËÆÍÑÔÕÇÌ (¢ÑÓÐÂ ë¤ÓËÐÂ ë¢ÑÅÑÎáÃÑÄÂ,
°ÓÐÛÕÇÌÐÂ ë¸ÇÓÐËÍÇ, ±ÇÓÍÖÔÂ ë«ÇÄËÍÂ), ÄÒÎÑÕß ÆÑ ÒÑ-
âÄÎÇÐËâ ÐÇ×ËÊËÚÐÞØ ÓÇÛÇÐËÌ. £ ÓÂÃÑÕÂØ [20 ë 23] ÒÓÇÆ-
ÎÑÉÇÐÞ ÂÎÅÑÓËÕÏÞ, ÍÑÕÑÓÞÇ ÒÑÊÄÑÎâáÕ ÔÕÓÑËÕß ÏÑÆÇÎË
ÂÏÑÓ×ÐÑÌ ×ÂÊÞ ÒÓË T! 0 ÒÑ ÊÂÆÂÐÐÑÌ ±¬¶ ("ÆÇÎßÕÂ-
ÂÎÅÑÓËÕÏ" Ë "ÂÎÅÑÓËÕÏ ÔÓÂÄÐÇÐËâ ÍÑÑÓÆËÐÂÙËÑÐÐÞØ
ÚËÔÇÎ"). ²ÇÊÖÎßÕÂÕÞ ÄÑÔÔÕÂÐÑÄÎÇÐËâ ÔËÎÑÄÞØ ×ÖÐÍÙËÌ
ÒÑ àÕËÏ ÂÎÅÑÓËÕÏÂÏ ÕÂÍÉÇ âÄÎâáÕÔâ ÐÇÑÆÐÑÊÐÂÚÐÞÏË Ë
ÊÂÄËÔâÕ ÑÕ ÄÞÃÑÓÂ ÊÂÕÓÂÄÑÚÐÑÅÑ ÒÑÕÇÐÙËÂÎÂ.

£ÂÉÐÑ ÑÕÏÇÕËÕß, ÚÕÑ ÒÓÑÙÇÆÖÓÂ ºÑÏÏÇÓÔÂ ÐÇÑÆÐÑ-
ÊÐÂÚÐÂ, Õ.Ç. ÒÓË ÓÂÊÐÞØ ÊÂÕÓÂÄÑÚÐÞØ ÒÑÕÇÐÙËÂÎÂØ ÏÑÅÖÕ
ÃÞÕß ÒÑÎÖÚÇÐÞ ÓÂÊÎËÚÐÞÇ ÒÂÓÐÞÇ ÒÑÕÇÐÙËÂÎÞ, ÍÑÕÑÓÞÇ
ÅÇÐÇÓËÓÖáÕ ÒÓÂÍÕËÚÇÔÍË ÑÆËÐÂÍÑÄÞÇ ±¬¶ [20, 24]. ¯Â-
ÒÓËÏÇÓ, ±¬¶ ÉËÆÍÑÔÕË ÐÇ ËÊÏÇÐËÕÔâ, ÇÔÎË Í ÅÇÐÇÓËÓÖá-
ÜÇÏÖ ÇÈ ÒÑÕÇÐÙËÂÎÖ ÆÑÃÂÄËÕß ÒÑÕÇÐÙËÂÎ, ÍÑÕÑÓÞÌ
ÅÇÐÇÓËÓÖÇÕ ÕÂÍÖá ÉÇ ±¬¶ ÂÏÑÓ×ÐÑÌ ×ÂÊÞ ÒÓË ÂÃÔÑÎáÕ-
ÐÑÏ ÐÖÎÇ ÕÇÏÒÇÓÂÕÖÓÞ.

¡ÎÅÑÓËÕÏ ºÑÏÏÇÓÔÂ ÑÚÇÐß ÒÓÑÔÕ Ë ÐÂÆÈÉÇÐ, ÕÂÍ ÍÂÍ
ÒÓË ÒÓÂÄËÎßÐÑ ÊÂÆÂÐÐÑÌ ÒÎÑÕÐÑÔÕË ÑÐ ÅÂÓÂÐÕËÓÖÇÕ ÒÑ-
ÎÖÚÇÐËÇ ÒÑÆØÑÆâÜÇÅÑ ÒÂÓÐÑÅÑ ÒÑÕÇÐÙËÂÎÂ. ²ÂÊÎËÚËÇ
ÏÇÉÆÖ ÂÎÅÑÓËÕÏÂÏË [16, 17] Ë [18] ÏÂÎÑÔÖÜÇÔÕÄÇÐÐÑ
ÄÄËÆÖ ÑÕÏÇÚÇÐÐÑÌ ÄÞÛÇ ÐÇÑÆÐÑÊÐÂÚÐÑÔÕË ÓÇÛÇÐËâ ÊÂ-
ÆÂÚË Ñ ÄÑÔÔÕÂÐÑÄÎÇÐËË ÒÂÓÐÑÅÑ ÒÑÕÇÐÙËÂÎÂ ÒÑ ËÊÄÇÔÕÐÑÌ
±¬¶. ±ÑàÕÑÏÖ ÐÇÕ ÔÏÞÔÎÂ ÔÒÑÓËÕß Ñ ÕÑÏ, ÍÂÍÑÌ ËÊ àÕËØ
ÂÎÅÑÓËÕÏÑÄ ÎÖÚÛÇ.

±ÂÓÐÞÇ ÒÑÕÇÐÙËÂÎÞ ÏÑÉÐÑ ÒÑÎÖÚËÕß ÐÂ ÑÔÐÑÄÇ ÒÔÇÄ-
ÆÑÒÑÕÇÐÙËÂÎßÐÞØ ÓÂÔÚÈÕÑÄ [25]. ¿ÕÑ ÐÂÒÓÂÄÎÇÐËÇ ÃÞÎÑ
ÒÑÒÖÎâÓÐÑ Ä 1950 ë 1960-Ç ÅÑÆÞ. ¿××ÇÍÕËÄÐÞÌ ÒÂÓÐÞÌ
ÒÑÕÇÐÙËÂÎ ("ÒÔÇÄÆÑÒÑÕÇÐÙËÂÎ") ÑÒÓÇÆÇÎâÇÕÔâ ×ÑÓÏÖ-
ÎÑÌ [25]
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©ÆÇÔß N ë ÚËÔÎÑ ÚÂÔÕËÙ Ä ÑÃÝÈÏÇ V, F�q� ì ØÂÓÂÍÕÇÓË-
ÔÕËÚÇÔÍÂâ ×ÖÐÍÙËâ, ÍÑÕÑÓÂâ ÊÂÄËÔËÕ ÑÕ ×ÖÓßÇ-ÑÃÓÂÊÂ
ÒÔÇÄÆÑÒÑÕÇÐÙËÂÎÂ ËÑÐÑÄ ÏÇÕÂÎÎÂ. £ ÍÑÐÍÓÇÕÐÞØ ÓÂÔÚÈ-
ÕÂØ ËÔÒÑÎßÊÖáÕÔâ ÍÂÍ ÒÇÓÄÑÒÓËÐÙËÒÐÞÇ, ÕÂÍ Ë ÏÑÆÇÎß-
ÐÞÇ (ÒÂÓÂÏÇÕÓËÊÑÄÂÐÐÞÇ) ÒÔÇÄÆÑÒÑÕÇÐÙËÂÎÞ.

±ÂÓÐÞÇ ÒÑÕÇÐÙËÂÎÞ ÛËÓÑÍÑ ËÔÒÑÎßÊÑÄÂÎËÔß ÒÓË
ËÊÖÚÇÐËË ÔÕÂÕËÚÇÔÍËØ Ë ÆËÐÂÏËÚÇÔÍËØ ÔÄÑÌÔÕÄ ÉËÆÍËØ
ÏÇÕÂÎÎÑÄ Ä ÓÂÏÍÂØ ÕÇÑÓËË ÉËÆÍÑÔÕÇÌ [5, 13, 26 ë 30]. £
ÓÂÏÍÂØ ÒÂÓÐÑÅÑ ÄÊÂËÏÑÆÇÌÔÕÄËâ ÏÑÉÐÑ ÒÑÎÖÚËÕß ØÑÓÑ-
ÛËÇ ÓÇÊÖÎßÕÂÕÞ ÑÕÐÑÔËÕÇÎßÐÑ ÔÕÂÕËÚÇÔÍÑÌ Ë ÆËÐÂÏËÚÇ-
ÔÍÑÌ ÔÕÓÖÍÕÖÓÞ, ÆË××ÖÊËÑÐÐÞØ Ë ÄâÊÍÑÔÕÐÞØ ÔÄÑÌÔÕÄ
ÉËÆÍÑÔÕË. ¿ÕË ÔÄÑÌÔÕÄÂ ÚÖÄÔÕÄËÕÇÎßÐÞ Í ÍÑÓÑÕÍÑÆÇÌ-
ÔÕÄÖáÜÇÌ ÄÇÕÄË ÒÑÕÇÐÙËÂÎÂ.

£ ÔÄâÊË Ô ÑÅÓÂÐËÚÇÐÐÞÏ ÑÃÝÈÏÑÏ ÆÂÐÐÑÅÑ ÑÃÊÑÓÂ
ÐÇÄÑÊÏÑÉÐÑ ÒÑÆÓÑÃÐÑ ÓÂÔÔÏÑÕÓÇÕß ÑÅÓÑÏÐÞÌ ÏÂÕÇÓËÂÎ
ÒÑ ÏÑÆÇÎËÓÑÄÂÐËá ÉËÆÍËØ ÏÇÕÂÎÎÑÄ Ä ÓÂÏÍÂØ ÒÂÓÐÑÅÑ
ÄÊÂËÏÑÆÇÌÔÕÄËâ. °ÆÐÂÍÑ âÔÐÑ ÔÎÇÆÖáÜÇÇ. ³ÖÜÇÔÕÄÇÐ-
ÐÞÏ ÐÇÆÑÔÕÂÕÍÑÏ ÒÂÓÐÞØ ÒÑÕÇÐÙËÂÎÑÄ âÄÎâÇÕÔâ ÕÑ, ÚÕÑ
ÒÓË ÒÓÂÄËÎßÐÑÌ ÔÕÓÖÍÕÖÓÇ ÕÇÓÏÑÆËÐÂÏËÚÇÔÍËÇ ÔÄÑÌÔÕÄÂ
ÏÑÆÇÎÇÌ ÏÇÕÂÎÎÂ (ÆÂÄÎÇÐËÇ, àÐÇÓÅËâ) ÐÇ ÔÑÅÎÂÔÖáÕÔâ Ô
ÑÒÞÕÐÞÏË ÆÂÐÐÞÏË. ±ÑàÕÑÏÖ ÄÑÊÐËÍÎÂ ÐÇÑÃØÑÆËÏÑÔÕß
ÄÞÌÕË ÊÂ ÓÂÏÍË ÒÂÓÐÑÅÑ ÒÑÕÇÐÙËÂÎÂ Ë ÓÂÊÓÂÃÑÕÂÕß
ÓÂÊÖÏÐÞÇ ÏÐÑÅÑÚÂÔÕËÚÐÞÇ ÒÑÕÇÐÙËÂÎÞ.

£ ÐÂÔÕÑâÜÇÇ ÄÓÇÏâ ÒÓË ÏÑÆÇÎËÓÑÄÂÐËË ÏÇÕÂÎÎÑÄ
ÛËÓÑÍÑ ËÔÒÑÎßÊÖÇÕÔâ ÒÑÕÇÐÙËÂÎ ÏÑÆÇÎË ÒÑÅÓÖÉÈÐÐÑÅÑ
ÂÕÑÏÂ (Embedded Atom Model ì ¦¡®), ËÊÑÃÓÇÕÈÐÐÞÌ
ÆÎâ ÑÒËÔÂÐËâ ÍÓËÔÕÂÎÎËÚÇÔÍËØ ÏÇÕÂÎÎÑÄ ÒÓË ÕÇÏÒÇÓÂÕÖ-
ÓÂØ, ÃÎËÊÍËØ Í ÂÃÔÑÎáÕÐÑÏÖ ÐÖÎá [6, 31 ë 37]. £ ÏÑÆÇÎË
¦¡® ÄÄÇÆÇÐÑ ÍÑÎÎÇÍÕËÄÐÑÇ ÄÊÂËÏÑÆÇÌÔÕÄËÇ. ±ÑÕÇÐÙË-
ÂÎßÐÂâ àÐÇÓÅËâ ÏÇÕÂÎÎÂ ÊÂÒËÔÞÄÂÇÕÔâ Ä ÄËÆÇ
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©ÆÇÔß F�ri� ì "ÒÑÕÇÐÙËÂÎ ÒÑÅÓÖÉÇÐËâ" i-ÅÑ ÂÕÑÏÂ,
ÊÂÄËÔâÜËÌ ÑÕ "à××ÇÍÕËÄÐÑÌ àÎÇÍÕÓÑÐÐÑÌ ÒÎÑÕÐÑÔÕË" r
Ä ÑÃÎÂÔÕË ÐÂØÑÉÆÇÐËâ ÙÇÐÕÓÂ ÂÕÑÏÂ, Â ÄÕÑÓÂâ ÔÖÏÏÂ
ÔÑÆÇÓÉËÕ ÑÃÞÚÐÞÌ ÒÂÓÐÞÌ ÒÑÕÇÐÙËÂÎ j�r�. ¿××ÇÍÕËÄ-
ÐÂâ àÎÇÍÕÓÑÐÐÂâ ÒÎÑÕÐÑÔÕß, ÍÑÕÑÓÂâ Ä ÕÑÚÍÇ ÐÂØÑÉÆÇÐËâ
ÂÕÑÏÂ ÔÑÊÆÂÈÕÔâ ÑÍÓÖÉÂáÜËÏË ÇÅÑ ÂÕÑÏÂÏË, ÑÒÓÇÆÇ-
ÎâÇÕÔâ ÒÑ ×ÑÓÏÖÎÇ ri �

P
j c�ri j�, ÅÆÇ c�ri j� ì ÄÍÎÂÆ Ä

àÎÇÍÕÓÑÐÐÖá ÒÎÑÕÐÑÔÕß ÑÕ ÔÑÔÇÆÂ Ô ÐÑÏÇÓÑÏ j. £ ÒÇÓÄÞØ
ÓÂÃÑÕÂØ ÒÑ ÒÓËÏÇÐÇÐËá ÒÑÕÇÐÙËÂÎÂ ¦¡® ÒÓÇÆÒÑÎÂÅÂ-
ÎÑÔß, ÚÕÑ à××ÇÍÕËÄÐÂâ àÎÇÍÕÓÑÐÐÂâ ÒÎÑÕÐÑÔÕß âÄÎâÇÕÔâ
ÓÇÂÎßÐÑÌ ÒÎÑÕÐÑÔÕßá àÎÇÍÕÓÑÐÑÄ, ÍÑÕÑÓÖá ÏÑÉÐÑ ÓÂÔ-
ÔÚËÕÂÕß, ÐÂÒÓËÏÇÓ, Ô ÒÑÏÑÜßá ÕÂÃÎËÙ ÄÑÎÐÑÄÞØ ×ÖÐÍ-
ÙËÌ àÎÇÍÕÓÑÐÑÄ ÔÄÑÃÑÆÐÞØ ÂÕÑÏÑÄ. °ÆÐÂÍÑ Ä ÆÂÎßÐÇÌ-
ÛÇÏ ×ÖÐÍÙËâÏ F�r� Ë c�r� ÒÇÓÇÔÕÂÎË ÒÓËÒËÔÞÄÂÕß ÕÂÍÑÌ
ÃÖÍÄÂÎßÐÞÌ ÔÏÞÔÎ Ë ÒÇÓÇÛÎË Í ÓÂÔÔÏÑÕÓÇÐËá ÒÑÕÇÐ-
ÙËÂÎÂ ¦¡® ÍÂÍ ÓÂÊÖÏÐÑÌ ÏÂÕÇÏÂÕËÚÇÔÍÑÌ ÍÑÐÔÕÓÖÍÙËË.
¶ÑÓÏÂ ÒÑÕÇÐÙËÂÎÂ (2) ÖÆÑÃÐÂ ÕÇÏ, ÚÕÑ ÄÍÎÂÆ ÑÕ ÒÑÕÇÐ-
ÙËÂÎÂ ÒÑÅÓÖÉÇÐËâ Ä ÏÇÉÚÂÔÕËÚÐÞÇ ÔËÎÞ, ÕÂÍ ÉÇ ÍÂÍ Ë
ÒÂÓÐÞÌ ÄÍÎÂÆ, ÄÞÅÎâÆËÕ ÍÂÍ ÔÖÏÏÂ ÒÑ ÒÂÓÂÏ ÂÕÑÏÑÄ Ë
ÄÞÚËÔÎâÇÕÔâ ÆÑÔÕÂÕÑÚÐÑ ÎÇÅÍÑ.

£ ËÕÑÅÇ Ä ÓÂÔÚÈÕÂØ ËÔÒÑÎßÊÖáÕÔâ ÕÓË ÒÑÆÅÑÐÑÚÐÞÇ
×ÖÐÍÙËË: F�r�, j�r� Ë c�r�, ÚÕÑ ÆÂÈÕ ÛËÓÑÍËÇ ÄÑÊÏÑÉÐÑ-
ÔÕË ÔÑÅÎÂÔÑÄÂÐËâ ÓÂÔÚÈÕÐÞØ ÔÄÑÌÔÕÄ Ô àÍÔÒÇÓËÏÇÐÕÂÎß-
ÐÞÏË ÊÐÂÚÇÐËâÏË. £ÞÃÑÓ àÕËØ ×ÖÐÍÙËÌ ÐÇÑÆÐÑÊÐÂÚÇÐ.
±ÓÇÑÃÓÂÊÑÄÂÐËâ ËØ ÒÑ ×ÑÓÏÖÎÂÏ

r ��r� ! ar�r� ; F�r� ! F
�
r �

a

�
i=ili F ��r� ! F�r��br ; j ��r� ! j�r�ÿ2br�r� �3�

ÐÇ ËÊÏÇÐâáÕ ÄÇÎËÚËÐ ÔËÎ, ÆÇÌÔÕÄÖáÜËØ ÐÂ ÚÂÔÕËÙÞ. £
ÔÎÖÚÂÇ ÍÓËÔÕÂÎÎÑÄ, ÅÆÇ ÐÂÃÑÓ ÃÎËÉÂÌÛËØ ÏÇÉÂÕÑÏÐÞØ
ÓÂÔÔÕÑâÐËÌ Ä ÔÑÔÕÑâÐËË ÓÂÄÐÑÄÇÔËâ ÐÇÄÇÎËÍ, ÖÆÂÈÕÔâ
ÒÓÂÄËÎßÐÑ ÒÑÆÑÅÐÂÕß Í ÑÒÞÕÐÞÏ ÆÂÐÐÞÏ ÒÎÑÕÐÑÔÕß,
àÐÇÓÅËá, ÖÒÓÖÅËÇ ÒÑÔÕÑâÐÐÞÇ, àÐÇÓÅËá ÑÃÓÂÊÑÄÂÐËâ
ÄÂÍÂÐÔËË, ÒÑÄÇÓØÐÑÔÕÐÞÇ ÔÄÑÌÔÕÄÂ Ë Õ.Æ., Â ÕÂÍÉÇ ÒÑÎÖ-
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ÚËÕß ÒÓÂÄËÎßÐÖá ÑÕÐÑÔËÕÇÎßÐÖá ÖÔÕÑÌÚËÄÑÔÕß ÓÂÊÎËÚ-
ÐÞØ ÍÓËÔÕÂÎÎÑÅÓÂ×ËÚÇÔÍËØ ÏÑÆË×ËÍÂÙËÌ ÆÂÐÐÑÅÑ
ÏÇÕÂÎÎÂ. ±ÓË ÏÑÆÇÎËÓÑÄÂÐËË Ô ÒÑÕÇÐÙËÂÎÑÏ ¦¡®
ÏÑÉÐÑ ËÔÒÑÎßÊÑÄÂÕß ÑÒÖÃÎËÍÑÄÂÐÐÞÇ ÒÓÑÅÓÂÏÏÐÞÇ
ÒÂÍÇÕÞ (ÐÂÒÓËÏÇÓ, LAMMPS (Large-scale Atomic/Mole-
cularMassively Parallel Simulator) [38]). ¢ÞÎË ÒÓÇÆÎÑÉÇÐÞ
ÏÑÆË×ËÍÂÙËË ËÔØÑÆÐÑÌ ÔØÇÏÞ ¦¡® [36, 39 ë 43], ÖÚËÕÞ-
ÄÂáÜËÇ, Ä ÚÂÔÕÐÑÔÕË, ÐÂÒÓÂÄÎÇÐÐÑÔÕß ÔÄâÊÇÌ Ë ÒÑÊÄÑ-
ÎâáÜËÇ ÓÂÔÛËÓËÕß ÍÓÖÅ ÏÇÕÂÎÎÑÄ, ÂÆÇÍÄÂÕÐÑ ÑÒËÔÞÄÂÇ-
ÏÞØ ÔØÇÏÑÌ ¦¡®. ¯ÇÆÑÔÕÂÕÍÑÏ ÒÑÕÇÐÙËÂÎÂ ¦¡®
âÄÎâÇÕÔâ ÃÑÎßÛÑÇ ÚËÔÎÑ ÄØÑÆâÜËØ Ä ÐÇÅÑ ÒÂÓÂÏÇÕÓÑÄ
(ÑÃÞÚÐÑ Ä ÒÓÇÆÇÎÂØ ÆÄÖØ ÆÇÔâÕÍÑÄ).

³ØÇÏÂ ¦¡® ÆÑÒÖÔÍÂÇÕ ÑÃÑÃÜÇÐËÇ ÆÎâ ÔÎÖÚÂâ ÆÄÑÌ-
ÐÞØÏÇÕÂÎÎËÚÇÔÍËØ ÔËÔÕÇÏ. ±ÑÕÇÐÙËÂÎÞ¦¡®ÔÚËÕÂáÕÔâ
"ÕÓÂÐÔ×ÇÓÂÃÇÎßÐÞÏË", Õ.Ç. ËØ ÒÓËÏÇÐÇÐËÇ ÏÑÉÐÑ ÓÂÔ-
ÒÓÑÔÕÓÂÐËÕß (ÒÑ ÑÒÓÇÆÇÎÈÐÐÞÏ ÒÓÂÄËÎÂÏ) ÐÂ ÓÂÔÕÄÑÓÞ
ËÎË ÆÂÉÇ ÔÑÇÆËÐÇÐËâ. ´ÓÇÃÖÇÕÔâ ÎËÛß ÑÒÓÇÆÇÎËÕß ÆÑÒÑÎ-
ÐËÕÇÎßÐÑ ÒÂÓÐÞÇ ÒÑÕÇÐÙËÂÎÞ ÆÎâ ÒÂÓ ÓÂÊÐÞØ ÂÕÑÏÑÄ.

±ÑÍÂ ÐÇâÔÐÑ, ÆÑÔÕÂÕÑÚÐÑ ÎË ÕÑÚÇÐ ÒÑÕÇÐÙËÂÎ ¦¡®
ÆÎâ ÕÑÅÑ, ÚÕÑÃÞ ÑÒËÔÞÄÂÕß ÔÄÑÌÔÕÄÂ ÏÇÕÂÎÎÂ Ä ÛËÓÑÍËØ
ËÐÕÇÓÄÂÎÂØ ÕÇÏÒÇÓÂÕÖÓÞ. £ ÕÂÃÎËÙÇ 1 ÒÓËÄÇÆÇÐÞ ÔÄÑÌ-
ÔÕÄÂ ÍÓËÔÕÂÎÎËÚÇÔÍËØ Al, Cu Ë Fe, ÓÂÔÔÚËÕÂÐÐÞÇ ÏÇÕÑÆÑÏ
®¥ ÒÓË ÓÇÂÎßÐÑÌ ÒÎÑÕÐÑÔÕË Ô ËÔÒÑÎßÊÑÄÂÐËÇÏ ÒÑÕÇÐ-
ÙËÂÎÑÄ ¦¡®, ÒÑÆÑÃÓÂÐÐÞØ ÒÑ ÔÄÑÌÔÕÄÂÏ ÏÇÕÂÎÎÑÄ ÒÓË
T � 0. ±ÓË ÕÇÏÒÇÓÂÕÖÓÂØ, ÃÎËÊÍËØ Í ÕÑÚÍÇ ÒÎÂÄÎÇÐËâ Tm,
ÓÂÔÚÈÕÐÞÇ ÆÂÄÎÇÐËâ ËÏÇáÕ ÒÑÓâÆÑÍ 0,1 ë 1,0 ¤±Â, ØÑÕâ ÒÑ
ÂÕÑÏÐÑÌ ÛÍÂÎÇ ÓÇÂÎßÐÞÇ ÆÂÄÎÇÐËâ ÒÓÂÍÕËÚÇÔÍË ÓÂÄÐÞ
ÐÖÎá. £ ÔÎÖÚÂÇ ÔÑÄÒÂÆÇÐËâ ÏÑÆÇÎßÐÑÌ Ë ×ÂÍÕËÚÇÔÍÑÌ
àÐÇÓÅËÌ ÒÓË T � 0 ×ÂÍÕËÚÇÔÍÂâ àÐÇÓÅËâ ÒÓË T > 0 ÆÑÎ-
ÉÐÂ ÃÞÕß ÐËÉÇ ÏÑÆÇÎßÐÑÌ, ÒÑÔÍÑÎßÍÖ ÓÇÂÎßÐÂâ ÕÇÒÎÑÈÏ-
ÍÑÔÕß ÒÓË ÐËÊÍËØ ÕÇÏÒÇÓÂÕÖÓÂØ ÔÕÓÇÏËÕÔâ Í ÐÖÎá, Â
ÕÇÒÎÑÈÏÍÑÔÕß ÏÑÆÇÎË ÃÎËÊÍÂ Í 3R (ÖÐËÄÇÓÔÂÎßÐÂâ ÅÂÊÑ-
ÄÂâ ÒÑÔÕÑâÐÐÂâ R � 8;314 ¥É ÏÑÎßÿ1 ¬ÿ1). °ÆÐÂÍÑ ÆÂÐ-
ÐÞÇ ÕÂÃÎ. 1 Ä ÐÇÍÑÕÑÓÞØ ÔÎÖÚÂâØ ÄÇÆÖÕ ÔÇÃâ ÒÓÑÕËÄÑÒÑ-
ÎÑÉÐÞÏ ÑÃÓÂÊÑÏ. °ÕÍÎÑÐÇÐËâ àÐÇÓÅËË ÏÑÆÇÎÇÌ ÑÕ
×ÂÍÕËÚÇÔÍËØ ÊÐÂÚÇÐËÌ ÒÓË ÑÃÞÚÐÞØ ÕÇÏÒÇÓÂÕÖÓÂØ ÏÑÅÖÕ
ÔÑÔÕÂÄÎâÕß ÐÇÔÍÑÎßÍÑ Í¥É ÏÑÎßÿ1.

¬ÓÑÏÇ ÕÑÅÑ, ÒÑÕÇÐÙËÂÎÞ, ÒÓÇÆÐÂÊÐÂÚÇÐÐÞÇ ÆÎâ ÑÒË-
ÔÂÐËâ ÍÓËÔÕÂÎÎËÚÇÔÍËØ ×ÂÊ, ÐÇ ÄÔÇÅÆÂ ÒÓËÄÑÆâÕ Í ØÑÓÑ-
ÛËÏ ÓÇÊÖÎßÕÂÕÂÏ ÒÓË ÏÑÆÇÎËÓÑÄÂÐËË ËÏÇÐÐÑ ÉËÆÍËØ
ÏÇÕÂÎÎÑÄ. £ ÔÎÖÚÂÇ ÓÇÂÎßÐÑÌ ÒÎÑÕÐÑÔÕË ÉËÆÍÑÅÑ ÏÇ-

ÕÂÎÎÂ ÒÓË ÕÇÏÒÇÓÂÕÖÓÂØ, ÃÎËÊÍËØ Í ÕÑÚÍÇ ÒÎÂÄÎÇÐËâ,
ÆÂÄÎÇÐËÇ ÏÑÆÇÎË ÏÑÉÇÕ ÔÖÜÇÔÕÄÇÐÐÑ ÑÕÎËÚÂÕßÔâ ÑÕ
ÐÖÎâ (ÔÑÔÕÂÄÎâÕß ÐÇÔÍÑÎßÍÑ ¤±Â). ³ÑÑÕÄÇÕÔÕÄÇÐÐÑ, ÒÎÑÕ-
ÐÑÔÕß ÉËÆÍÑÔÕË ÒÓË ÐÖÎÇÄÑÏ ÆÂÄÎÇÐËË ÏÑÉÇÕ ÑÕÎËÚÂÕßÔâ
ÑÕ ÓÇÂÎßÐÑÌ ÐÂ ÐÇÔÍÑÎßÍÑ ÒÓÑÙÇÐÕÑÄ, Â ÓÂÔØÑÉÆÇÐËÇ ÆÎâ
àÐÇÓÅËË ÏÑÆÇÎÇÌ ÔÑÔÕÂÄËÕ ÐÇÔÍÑÎßÍÑ Í¥É ÏÑÎßÿ1.

£ÞÃÑÓ×ÑÓÏÞÒÑÕÇÐÙËÂÎÂ¦¡®ËÒÑÆÃÑÓ ÒÂÓÂÏÇÕÓÑÄ
ÏÑÉÇÕ ÃÞÕß ÒÓÑÄÇÆÈÐ Ô ÒÓËÄÎÇÚÇÐËÇÏ ÍÄÂÐÕÑÄÑ-ÏÇØÂÐË-
ÚÇÔÍËØ ÏÇÕÑÆÑÄ. ¿ÕË ÏÇÕÑÆÞ (ÓÇÂÎËÊÑÄÂÐÐÞÇ, ÐÂÒÓËÏÇÓ,
Ä ÒÓÑÅÓÂÏÏÐÞØ ÒÂÍÇÕÂØ Gaussian-9, VASP (Vienna Ab
initio Simulation Package), SIESTA (Spanish Initiative for
Electronic Simulation with Thousands of Atoms)) ÒÑÊÄÑ-
ÎâáÕ ÓÂÔÔÚËÕÞÄÂÕß ÔËÎÞ, ÆÇÌÔÕÄÖáÜËÇ ÐÂ ÍÂÉÆÖá ÚÂÔ-
ÕËÙÖÏÑÆÇÎËÉËÆÍÑÅÑ ËÎË ÂÏÑÓ×ÐÑÅÑÏÇÕÂÎÎÂ. £ÑÎÐÑÄÞÇ
×ÖÐÍÙËË ÍÑÎÎÇÍÕËÄËÊËÓÑÄÂÐÐÞØ àÎÇÍÕÓÑÐÑÄ ÑÒËÔÞÄÂ-
áÕÔâ, ÐÂÒÓËÏÇÓ, ÐÂÃÑÓÑÏ ÒÎÑÔÍËØ ÄÑÎÐ, ÆÂÎÇÇ ÓÂÔÔÚË-
ÕÞÄÂáÕÔâ ÍÑà××ËÙËÇÐÕÞ ÓÂÊÎÑÉÇÐËâ ÒÑ ÒÎÑÔÍËÏ ÄÑÎ-
ÐÂÏ, Â ÊÂÕÇÏ Ô ÒÑÏÑÜßá ÕÇÑÓÇÏÞ ¤ÇÎßÏÂÐÂ ë¶ÇÌÐÏÂÐÂ
ÑÒÓÇÆÇÎâáÕÔâ ÔÖÏÏÂÓÐÞÇ ÔËÎÞ, ÆÇÌÔÕÄÖáÜËÇ ÐÂ ÍÂÉÆÞÌ
ÂÕÑÏ. ¦ÔÎË ÄÔÇ ÏÇÉÚÂÔÕËÚÐÞÇ ÓÂÔÔÕÑâÐËâ Ä ÏÑÆÇÎË Ë
ÔËÎÞ, ÆÇÌÔÕÄÖáÜËÇ ÐÂ ÍÂÉÆÞÌ ÂÕÑÏ, ËÊÄÇÔÕÐÞ, ÕÑ ÏÑÉ-
ÐÑ ÒÑÆÑÃÓÂÕß ×ÖÐÍÙËË, ÄØÑÆâÜËÇ Ä ÄÞÓÂÉÇÐËÇ ÆÎâ ÒÑ-
ÕÇÐÙËÂÎÂ ¦¡® (force matching method). ±ÓËÏÇÓÑÏ ÒÓÑ-
ÅÓÂÏÏÞ, ÓÇÂÎËÊÖáÜÇÌ ÕÂÍÖá ÄÑÊÏÑÉÐÑÔÕß, âÄÎâÇÕÔâ
PotFit [47].

±ÓÇÆÒÓËÐËÏÂÎËÔß ÒÑÒÞÕÍË ÒÑÆÑÃÓÂÕß ÒÑÕÇÐÙËÂÎ ÕÂ-
ÍËÏ ÑÃÓÂÊÑÏ, ÚÕÑÃÞ ÑÐ ØÑÓÑÛÑ ÑÒËÔÞÄÂÎ Ë ÍÓËÔÕÂÎÎËÚÇ-
ÔÍËÌ, Ë ÉËÆÍËÌ ÏÇÕÂÎÎ. £ ÓÂÃÑÕÂØ [46, 48] ÒÓË ÒÑÆÃÑÓÇ
ÒÂÓÂÏÇÕÓÑÄ ÒÑÕÇÐÙËÂÎÂ ¦¡® ÆÎâ ÉÇÎÇÊÂ ËÔÒÑÎßÊÑÄÂ-
ÎËÔß, ÐÂÓâÆÖ ÔÑ ÔÄÑÌÔÕÄÂÏË ÍÓËÔÕÂÎÎÂ, ±¬¶ ÉËÆÍÑÅÑ
ÉÇÎÇÊÂ ÒÓË ÕÇÏÒÇÓÂÕÖÓÂØ, ÃÎËÊÍËØ Í ÕÑÚÍÇ ÒÎÂÄÎÇÐËâ,
Ë ÒÓËÏÇÐâÎÑÔß ÖÓÂÄÐÇÐËÇ ¢ÑÓÐÂ ë¤ÓËÐÂ ë¢ÑÅÑÎáÃÑÄÂ.
±ÓË ÏÑÆÇÎËÓÑÄÂÐËË ÉËÆÍÑÅÑ ÉÇÎÇÊÂ (T � 1820 ¬) Ô ÒÑ-
ÕÇÐÙËÂÎÑÏ ¦¡® ËÊ [46] ÒÑÎÖÚÂÇÕÔâ ±¬¶, ÃÎËÊÍÂâ Í
×ÂÍÕËÚÇÔÍÑÌ, ÑÆÐÂÍÑ ÑÔÕÂÈÕÔâ ÓÂÔØÑÉÆÇÐËÇ Ô ÑÒÞÕÐÞÏË
ÆÂÐÐÞÏË ÒÑ àÐÇÓÅËË (ÔÏ. ÕÂÃÎ. 1).

ªÔÒÑÎßÊÖÇÏÞÇ ÔÇÌÚÂÔ ÒÑÕÇÐÙËÂÎÞ ¦¡® ÑÃÞÚÐÑ ÐÇ
ÒÑÊÄÑÎâáÕ ØÑÓÑÛÑ ÑÒËÔÞÄÂÕß ÔÓÂÊÖ Ë ÍÓËÔÕÂÎÎËÚÇÔÍÖá,
Ë ÉËÆÍÖá ×ÂÊÞ ÏÇÕÂÎÎÂ. ±ÑàÕÑÏÖ âÄÎâÇÕÔâ ÂÍÕÖÂÎßÐÑÌ
ÊÂÆÂÚÂ ÓÂÊÓÂÃÑÕÍË ÒÑÕÇÐÙËÂÎÑÄ ¦¡® ÔÒÇÙËÂÎßÐÑ ÆÎâ
ÑÒËÔÂÐËâ ÉËÆÍËØ ÏÇÕÂÎÎÑÄ.

±ÑÕÇÐÙËÂÎ ¦¡® Ä ×ÑÓÏÇ (2) ÐÇ ÔÑÆÇÓÉËÕ âÄÐÑ ÖÅÎÑÄ
ÏÇÉÆÖ ÔÄâÊâÏË, Ë ÑÐ ÒÓËÅÑÆÇÐ ÆÎâ ÔËÔÕÇÏ, Ä ÍÑÕÑÓÞØ
ÑÕÔÖÕÔÕÄÖÇÕ ËÎË âÄÎâÇÕÔâ ÑÚÇÐß ÏÂÎÞÏ ÄÍÎÂÆ ÑÕ ÐÂÒÓÂÄ-
ÎÇÐÐÞØ (ÄÂÎÇÐÕÐÞØ) ÔÄâÊÇÌ. ±ÑàÕÑÏÖ ÖÍÂÊÂÐÐÞÌ ÒÑÕÇÐ-
ÙËÂÎ ÐÇ ÒÑÆØÑÆËÕ ÆÎâ ÑÒËÔÂÐËâ ÔËÔÕÇÏ, Ä ÍÑÕÑÓÞØ ÒÓÇ-
ÑÃÎÂÆÂÇÕ ÄÂÎÇÐÕÐÑÇ ÄÊÂËÏÑÆÇÌÔÕÄËÇ. ±ÓÇÆÎÑÉÇÐÞ ÏÑÆË-
×ËÍÂÙËË ËÔØÑÆÐÑÌ ÔØÇÏÞ¦¡® [36, 39 ë 43], ÖÚËÕÞÄÂáÜËÇ
ÐÂÒÓÂÄÎÇÐÐÑÔÕß ÔÄâÊÇÌ. ¥Îâ ÕÂÍËØ ÔËÔÕÇÏ ÒÓËÏÇÐâÎËÔß
ÏÐÑÅÑÚÂÔÕËÚÐÞÇ ÒÑÕÇÐÙËÂÎÞ, âÄÐÑ ÄÍÎáÚÂáÜËÇ Ä ÔÇÃâ
ÄÂÎÇÐÕÐÞÇ ÖÅÎÞ, ÐÂÒÓËÏÇÓ, ÕÓÈØÚÂÔÕËÚÐÞÇ ÒÑÕÇÐÙËÂÎÞ
³ÕËÎÎËÐÉÇÓÂ ë£ÇÃÇÓÂ [49] ËÎË ´ÇÓÔÑ×Â [50] ÆÎâ ÖÅÎÇÓÑÆÂ,
ÅÇÓÏÂÐËâ Ë ÍÓÇÏÐËâ. ËÐÇÌÐÂâ ÍÑÏÃËÐÂÙËâ ÒÑÕÇÐÙËÂÎÂ
¦¡® (2) Ë ÕÓÈØÚÂÔÕËÚÐÞØ ÒÑÕÇÐÙËÂÎÑÄ ÒÓËÅÑÆÐÂ, ÐÂÒÓË-
ÏÇÓ, ÆÎâÏÑÆÇÎËÓÑÄÂÐËâ ÔËÔÕÇÏÕËÒÂAuë Si ËAuëGe [42],
ÒÓËÚÈÏ ÒÂÓÂÏÇÕÓÞ ÕÂÍÑÅÑ ÅËÃÓËÆÐÑÅÑ ÒÑÕÇÐÙËÂÎÂ ÖÕÑÚ-
ÐâáÕÔâ ÏÇÕÑÆÑÏ ab initio. £ ÖÍÂÊÂÐÐÞØ ÔËÔÕÇÏÂØ ÄÍÎÂÆ
ÏÇÕÂÎÎËÚÇÔÍÑÌ ÔÄâÊË ÇÜÈ ÄÇÔßÏÂ ÔÖÜÇÔÕÄÇÐ.

ªÐÑÇ ÆÇÎÑ ì ÔËÔÕÇÏÞ ÕËÒÂ C, Si, As, P Ô ÒÓÇËÏÖÜÇ-
ÔÕÄÇÐÐÑ ÄÂÎÇÐÕÐÑÌ ÔÄâÊßá, Ä ÐËØ ÄÍÎÂÆ ÏÇÕÂÎÎËÚÇÔÍÑÌ
ÔÄâÊË ÒÓË ÑÃÞÚÐÞØ ÒÎÑÕÐÑÔÕâØ ÑÕÔÖÕÔÕÄÖÇÕ. ªÐÕÇÓÇÔ Í
ÕÂÍËÏ ÉËÆÍÑÔÕâÏ ÔÄâÊÂÐ, Ä ÚÂÔÕÐÑÔÕË, Ô ÕÇÏ, ÚÕÑ Ä ÐËØ
ÑÃÐÂÓÖÉÇÐÞ ÔÕÓÖÍÕÖÓÐÞÇ ÒÇÓÇØÑÆÞ ÉËÆÍÑÔÕß ëÉËÆ-
ÍÑÔÕß, ÒÓË ÍÑÕÑÓÞØ Ä ÆÑÔÕÂÕÑÚÐÑ ÖÊÍÑÏ ËÐÕÇÓÄÂÎÇ ÒÎÑÕ-

´ÂÃÎËÙÂ 1. ³ÄÑÌÔÕÄÂ ÍÓËÔÕÂÎÎËÚÇÔÍËØ ÏÇÕÂÎÎÑÄ, ÓÂÔÔÚËÕÂÐÐÞÇ Ô
ÒÑÕÇÐÙËÂÎÑÏ ¦¡®�

®Ç-
ÕÂÎÎ

³ÕÓÖÍ-
ÕÖÓÂ��

T, ¬ d,
Å ÔÏÿ3

p,
¤±Â
(¦¡®)

ÿU, Í¥É ÏÑÎßÿ1

¦¡® °ÒÞÕ ±ÑÕÇÐ-
ÙËÂÎ

Al
Al
Al
Al
Cu
Cu
Cu
Cu
Fe
Fe
Fe
Fe

¤¸¬
¤¸¬
¤¸¬

¨ËÆÍÑÔÕß
¤¸¬
¤¸¬
¤¸¬

¨ËÆÍÑÔÕß
°¸¬
°¸¬
°¸¬

¨ËÆÍÑÔÕß

0
298
873
943
0
298
1073
1423
0
300
1820
1820

2,719
2,700
2,585
2,370
8,990
8,920
8,518
7,969
7,968
7,874
7,299
7,013

0,00
0,23
ÿ0,26
0,32
0,00
1,66
1,11
1,57
0

ÿ1,66
ÿ0,99
ÿ0,38

ÿ324,2
ÿ316,8
ÿ300,8
ÿ288,8
ÿ341,6
ÿ334,1
ÿ313,7
ÿ292,0
ÿ397,7
ÿ389,6
ÿ344,7
ÿ330,4

ÿ324,2
ÿ323,8
ÿ307,1
ÿ286,4
ÿ341,6
ÿ331,2
ÿ310,3
ÿ286,6
ÿ416,4
ÿ411,5
ÿ353,0
ÿ339,2

[44]
[44]
[44]
[44]
[45]
[45]
[45]
[45]
[46]
[46]
[46]
[46]

� T ì ÕÇÏÒÇÓÂÕÖÓÂ, d ì ÏÑÆÇÎßÐÂâ ÒÎÑÕÐÑÔÕß, p ì ÆÂÄÎÇÐËÇ, U ì
ÄÐÖÕÓÇÐÐââ àÐÇÓÅËâ.
�� ¤¸¬ ì ÅÓÂÐÇÙÇÐÕÓËÓÑÄÂÐÐÂâ ÍÖÃËÚÇÔÍÂâ, °¸¬ ì ÑÃÝÈÏÐÑÙÇÐ-
ÕÓËÓÑÄÂÐÐÂâ ÍÖÃËÚÇÔÍÂâ.
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ÐÑÔÕÇÌ ÔÕÓÖÍÕÖÓÂ ÓÇÊÍÑ ËÊÏÇÐâÇÕÔâ. ¯ÂÒÓËÏÇÓ, ÕÂÍÑÌ
ÔÕÓÖÍÕÖÓÐÞÌ ÒÇÓÇØÑÆ Ä ÉËÆÍÑÏ ×ÑÔ×ÑÓÇ (Ô ÑÆÐÑÄÓÇÏÇÐ-
ÐÞÏ ÔÍÂÚÍÑÏ ÒÎÑÕÐÑÔÕË) ÐÂÃÎáÆÂÎÔâ ÏÇÕÑÆÑÏ ÓÇÐÕÅÇ-
ÐÑÄÔÍÑÅÑ ÓÂÔÔÇâÐËâ ÒÓË ÆÂÄÎÇÐËË, ÃÎËÊÍÑÏ Í 1 ¤±Â, Ë
ÕÇÏÒÇÓÂÕÖÓÂØ 1323 ë 1348 ¬ [51]. ®¥-ÓÂÔÚÈÕÞ ÏÇÕÑÆÑÏ
ab initio ÒÑÍÂÊÂÎË, ÚÕÑ ÒÓË àÕÑÏ ÒÇÓÇØÑÆÇ ÒÓÑËÔØÑÆËÕ
ÒÑÎËÏÇÓËÊÂÙËâ ÏÑÎÇÍÖÎ, ÐÑ ÔÄâÊß ÑÔÕÂÈÕÔâ ÍÑÄÂÎÇÐÕÐÑÌ
[52]. £ÓâÆ ÎË ÏÑÉÐÑ ÔÚËÕÂÕß ÕÂÍÑÇ ÒÓÇÄÓÂÜÇÐËÇ ÒÇÓÇ-
ØÑÆÑÏ 1-ÅÑ ÓÑÆÂ, Ë â Ä ÕÂÍÑÇ ÒÓÇÄÓÂÜÇÐËÇ ÐÇ ÄÇÓá, ÒÑ
ÍÓÂÌÐÇÌ ÏÇÓÇ ÆÑ ÕÇØ ÒÑÓ, ÒÑÍÂ ÍÕÑ-ÐËÃÖÆß ÐÇ ÒÑÎÖÚËÕ Ä
ÓÂÄÐÑÄÇÔËË ÆÄÂ ÔÎÑâ ÉËÆÍÑÅÑ ×ÑÔ×ÑÓÂ Ô ÓÂÊÐÞÏË ÒÎÑÕ-
ÐÑÔÕâÏË. ¥Îâ ÑÒËÔÂÐËâ ÔÕÓÖÍÕÖÓÞ ÕÂÍËØ ÔËÔÕÇÏ ÒÑÕÇÐ-
ÙËÂÎ ¦¡® ÄÓâÆ ÎË ÒÑÆØÑÆËÕ.

2.2. ¶ÑÓÏÂ ÒÑÕÇÐÙËÂÎÂ ÏÑÆÇÎË ÒÑÅÓÖÉÈÐÐÑÅÑ ÂÕÑÏÂ
Ë ÒÑÆÃÑÓ ÒÂÓÂÏÇÕÓÑÄ
¶ÑÓÏÂ ÒÑÕÇÐÙËÂÎÑÄ ÒÑÅÓÖÉÇÐËâ ¦¡® ÃÞÄÂÇÕ ÓÂÊÎËÚ-
ÐÑÌ. ¯ÂÒÓËÏÇÓ, Ä ÓÂÃÑÕÇ [53] ÄØÑÆâÜËÇ Ä ÒÑÕÇÐÙËÂÎ
×ÖÐÍÙËË ÆÎâ ÛÇÔÕË ÏÇÕÂÎÎÑÄ (Cu, Ag, Au, Nb, Ta, V)
ÄÞÃÓÂÐÞ Ä ÒÓÑÔÕÑÏ ÄËÆÇ: j�r� � A1�rc1 ÿ r� exp �ÿc1r�,
c�r��A2�rc2 ÿ r� exp �ÿc2r�, F�r��Dr lnr, ÅÆÇ A1�2�, rc1�2�,
c1�2� Ë D ì ÒÂÓÂÏÇÕÓÞ. ©ÆÇÔß ÄÔÇÅÑ ÔÇÏß ÒÂÓÂÏÇÕÓÑÄ,
ÍÑÕÑÓÞÇ ÏÑÉÐÑ ÒÑÆÑÃÓÂÕß ÒÑ ËÊÄÇÔÕÐÞÏ ÔÄÑÌÔÕÄÂÏ
ÍÓËÔÕÂÎÎÂ ÒÓË T � 0. ¿ÕË ÒÑÕÇÐÙËÂÎÞ ÐÇÒÎÑØÑ ÑÒËÔÞ-
ÄÂáÕ ÔÄÑÌÔÕÄÂ ÏÇÕÂÎÎÑÄ ÒÓË T � 0, ÑÆÐÂÍÑ ÒÓË ÒÑÄÞÛÇ-
ÐËË ÕÇÏÒÇÓÂÕÖÓÞ ÐÇÍÑÕÑÓÞÇ ËÊ ÐËØ ÒÇÓÇÔÕÂáÕ ÓÂÃÑÕÂÕß.
´ÂÍ, Ä ÏÑÆÇÎË ÐËÑÃËâ °¸¬-ÓÇÛÈÕÍÂ ÓÂÊÓÖÛÂÇÕÔâ ÖÉÇ
ÒÓË T � 500 ¬, Â Ö ÄÂÐÂÆËâ ì ÒÓË T � 800ÿ1000 ¬.

¯ÂÎËÚËÇ Ä ÒÑÕÇÐÙËÂÎÇ ¦¡® ÒÑÕÇÐÙËÂÎÂ ÒÑÅÓÖÉÇÐËâ
F�r� ÒÓËÄÑÆËÕ Í ÒÑâÄÎÇÐËá ÆÑÒÑÎÐËÕÇÎßÐÑÅÑ ÄÍÎÂÆÂ Ä
ÒÂÓÐÖá ÔËÎÖ ÏÇÉÆÖ ÂÕÑÏÂÏË i Ë j:

F EAM
i j � ÿ

�
qFi

qr

����
ri

� qFj

qr

����
rj

�
qc
qr

����
ri j

: �4�

±ÓÑËÊÄÑÆÐÂâ qc=qr, ÒÑ ÔÏÞÔÎÖ ×ÖÐÍÙËË c�r�, ÑÕÓËÙÂ-
ÕÇÎßÐÂ, ÕÂÍ ÍÂÍ à××ÇÍÕËÄÐÂâ àÎÇÍÕÓÑÐÐÂâ ÒÎÑÕÐÑÔÕß,
ÔÑÊÆÂÄÂÇÏÂâ ÂÕÑÏÑÏ, ÆÑÎÉÐÂ ÖÃÞÄÂÕß Ô ÖÄÇÎËÚÇÐËÇÏ
ÓÂÔÔÕÑâÐËâ. ±ÓÑËÊÄÑÆÐÂâ dF=dr Ô ÄÑÊÓÂÔÕÂÐËÇÏ r ÑÃÞÚ-
ÐÑ ÏÇÐâÇÕ ÊÐÂÍ Ô ÏËÐÖÔÂ ÐÂ ÒÎáÔ. ¦ÔÎË ÃÞ Ö ÄÔÇØ ÂÕÑÏÑÄ
ÏÑÆÇÎË ÊÐÂÚÇÐËÇ r ÃÞÎÑ ÑÆËÐÂÍÑÄÞÏ, ÕÑ ÆÑÒÑÎÐËÕÇÎß-
ÐÂâ ÒÂÓÐÂâ ÔËÎÂ ËÏÇÎÂ ÃÞ ÄËÆ F EAM

i j �ÿ2�dF=dr��dc=dr�.
¦ÔÎË ÒÓË ÐÇÍÑÕÑÓÑÏ ÊÐÂÚÇÐËË r ÆÎâ ÄÔÇØ ÂÕÑÏÑÄ
dF=dr � 0, ÕÑ à××ÇÍÕËÄÐÂâ ÔËÎÂ F EAM

i j ËÔÚÇÊÂÇÕ Ë ÒÑÄÇÆÇ-
ÐËÇ ÔËÔÕÇÏÞ ÑÒÓÇÆÇÎâÇÕÔâ ÕÑÎßÍÑ ÒÂÓÐÑÌ ÔËÎÑÌ fi j �
� ÿdj�r�=dr. ±ÑàÕÑÏÖ ÆÎâ ÉËÆÍÑÔÕË ÖÆÑÃÐÑ ÄÞÃÓÂÕß
ÕÂÍÖá ×ÑÓÏÖ ÒÑÕÇÐÙËÂÎÂ ÒÑÅÓÖÉÇÐËâ, ÒÓË ÍÑÕÑÓÑÌ
ÒÓÑËÊÄÑÆÐÂâ dF=dr ËÔÚÇÊÂÎÂ ÃÞ ÒÓË ÕÇÏÒÇÓÂÕÖÓÂØ,
ÃÎËÊÍËØ Í Tm. £ ÓÂÃÑÕÂØ ÂÄÕÑÓÂ ÐÂÔÕÑâÜÇÅÑ ÑÃÊÑÓÂ
ÒÓËÐâÕÂ ÔÎÇÆÖáÜÂâ ×ÑÓÏÂ ÒÑÕÇÐÙËÂÎÂ ÒÑÅÓÖÉÇÐËâ:

c�r� � p1 exp �ÿp2r� ; �5�
F�r� � a1 � c1�rÿ r0�2 pri r1 4r4r8 ; �6�

F�r� � ai � bi�rÿ riÿ1� � ci�rÿ riÿ1�2
pri ri 4r4riÿ1 ; i � 2; 3; 4; 5; �7�

F�r� � �a6 � b6�rÿ r5� � c6�rÿ r5�2
�� 2r

r5
ÿ
�

r
r5

�2�
pri r4r5 ; �8�

F�r� � a9 � b9�rÿ r8� � c9�rÿ r8�m
pri r8 4r4r9 ; �9�

F�r��a10�b10�rÿr9� � c10�rÿr9�n pri r > r9 ; �10�

ÒÓËÚÈÏ r0 � 1, Â ÒÓË r � ri ×ÖÐÍÙËË F�r� Ë dF=dr
ÐÇÒÓÇÓÞÄÐÞ. ©ÐÂÚÇÐËâ ri ÄÑÊÓÂÔÕÂáÕ Ä ÔÎÇÆÖáÜÇÏ ÒÑ-
ÓâÆÍÇ: r5 < r4 < r3 < r2 < r1 < r0 < r8 < r9. ¦ÔÎË Ö ÄÔÇØ
ÂÕÑÏÑÄ r � r0, ÕÑ dF=dr � 0 Ë ÔÕÓÖÍÕÖÓÂ ÊÂÄËÔËÕ ÕÑÎßÍÑ
ÑÕ ÒÂÓÐÑÅÑ ÄÍÎÂÆÂ Ä ÒÑÕÇÐÙËÂÎ. ¿ÕÑÕ ÄÍÎÂÆ ÏÑÉÐÑ
ÓÂÔÔÚËÕÂÕß, ÐÂÒÓËÏÇÓ, Ô ÒÑÏÑÜßá ÂÎÅÑÓËÕÏÂ ºÑÏ-
ÏÇÓÔÂ. ¹ËÔÎÑ ÆÇÎÇÐËÌ ÑÔË r ÐÂ ÑÕÓÇÊÍÇ 0 < r < r0 ÏÑÉÇÕ
ÃÞÕß Ë ÃÑÎßÛÇ, Ë ÏÇÐßÛÇ ÒâÕË. £ ËÕÑÅÇ ÒÑÕÇÐÙËÂÎ
ÒÑÅÓÖÉÇÐËâ ÑÒÓÇÆÇÎâÇÕÔâ ÒÂÓÂÏÇÕÓÂÏË p1, p2, a1, c1ÿc10,
r1ÿr9, m, n, ÍÑÕÑÓÞÇ Ä ÒÓËÐÙËÒÇ ÒÑÊÄÑÎâáÕ ÒÑÆÑÅÐÂÕß Í
àÍÔÒÇÓËÏÇÐÕÂÎßÐÞÏ ÆÂÐÐÞÏ ÕÂÍËÇ ÔÄÑÌÔÕÄÂ, ÍÂÍ ÒÎÑÕ-
ÐÑÔÕß, ÒÑÕÇÐÙËÂÎßÐÂâ àÐÇÓÅËâ (àÐÇÓÅËâ ÂÕÑÏËÊÂÙËË) Ë
ÏÑÆÖÎß ÄÔÇÔÕÑÓÑÐÐÇÅÑ ÔÉÂÕËâ. ±ÂÓÂÏÇÕÓÞ a2ÿa10 Ë
b2ÿb10 ÑÒÓÇÆÇÎâáÕÔâ ËÊ ÖÔÎÑÄËÌ ÐÇÒÓÇÓÞÄÐÑÔÕË F�r� Ë
dF=dr. £ÞÓÂÉÇÐËâ (6) ë (8) ËÔÒÑÎßÊÖáÕÔâ ÒÓË ÏÑÆÇÎËÓÑ-
ÄÂÐËË ÔÑÔÕÑâÐËÌ Ô ÐÑÓÏÂÎßÐÑÌ Ë ÒÑÐËÉÇÐÐÑÌ ÒÎÑÕ-
ÐÑÔÕßá, Â (9) Ë (10) ì ÒÓË ÏÑÆÇÎËÓÑÄÂÐËË ÔÑÔÕÑâÐËÌ Ô
ÒÑÄÞÛÇÐÐÑÌ ÒÎÑÕÐÑÔÕßá (ÐÂÒÓËÏÇÓ, Ä ÖÔÎÑÄËâØ ÖÆÂÓ-
ÐÑÅÑ ÔÉÂÕËâ).

±ÓÇËÏÖÜÇÔÕÄÑ ÄÞÃÑÓÂ ÒÑÕÇÐÙËÂÎÂ ÒÑÅÓÖÉÇÐËâ Ä ÄË-
ÆÇ (5) ë (10) ÔÑÔÕÑËÕ Ä ÕÑÏ, ÚÕÑ àÐÇÓÅËá ÏÑÆÇÎÇÌ ÏÑÉÐÑ
ËÊÏÇÐâÕß ÒÓÑÔÕÞÏ ÄÂÓßËÓÑÄÂÐËÇÏ ÒÂÓÂÏÇÕÓÂ a1, Â ÏÑ-
ÆÖÎß ÄÔÇÔÕÑÓÑÐÐÇÅÑ ÔÉÂÕËâì ÄÂÓßËÓÑÄÂÐËÇÏ ÒÂÓÂÏÇÕÓÂ
c2. °ÔÕÂÎßÐÞÇ ÒÂÓÂÏÇÕÓÞ ÒÑÆÃËÓÂáÕÔâ ÒÑ ÊÂÄËÔËÏÑÔÕË
ÒÎÑÕÐÑÔÕË ÉËÆÍÑÅÑ ÏÇÕÂÎÎÂ ÑÕ ÕÇÏÒÇÓÂÕÖÓÞ, Â ÕÂÍÉÇ ì
ÒÓË ÄÞÔÑÍËØ ÆÂÄÎÇÐËâØ ì Ô ÖÚÈÕÑÏ ×ÑÓÏÞ ÂÆËÂÃÂÕÞ
¤áÅÑÐËÑ. £ ËÕÑÅÇ ÏÑÉÐÑ ÆÑÃËÕßÔâ ØÑÓÑÛÇÌ ÕÑÚÐÑÔÕË
ÑÒËÔÂÐËâ ÔÄÑÌÔÕÄ ÉËÆÍÑÅÑ ÏÇÕÂÎÎÂ ÒÓË ÕÇÏÒÇÓÂÕÖÓÂØ,
ÃÎËÊÍËØ Í ÕÑÚÍÇ ÒÎÂÄÎÇÐËâ Tm (ÕÂÃÎ. 2).

¬ÓËÕËÚÇÔÍÑÌ ÒÓÑÃÎÇÏÑÌ Ä ÑÕÐÑÛÇÐËË ÒÑÕÇÐÙËÂÎÑÄ
¦¡® âÄÎâÇÕÔâ ÄÑÒÓÑÔ ÄÑÊÏÑÉÐÑÔÕË ËØ ÒÓËÏÇÐÇÐËâ ÒÓË
ÒÑÄÞÛÇÐÐÞØ ÕÇÏÒÇÓÂÕÖÓÂØ, Ä ÕÑÏ ÚËÔÎÇ ÆÑÔÕÂÕÑÚÐÑ ÄÞ-
ÔÑÍËØ (ÐÂÒÓËÏÇÓ, Ä ÖÔÎÑÄËâØ ÖÆÂÓÐÑÅÑ ÔÉÂÕËâ). £ ÑÒÞÕÂØ
ÒÑ ÖÆÂÓÐÑÏÖ ÔÉÂÕËá ÏÇÕÂÎÎÑÄ ÖÆÂÓÐÂâ ÄÑÎÐÂ ÒÓÑØÑÆËÕ
ÚÇÓÇÊ ÑÃÓÂÊÇÙ ÕÑÎÜËÐÑÌ Ä ÐÇÔÍÑÎßÍÑ ÏËÎÎËÏÇÕÓÑÄ ÔÑ
ÔÍÑÓÑÔÕßá ÐÇÔÍÑÎßÍÑ ÍËÎÑÏÇÕÓÑÄ Ä ÔÇÍÖÐÆÖ. £ÓÇÏâ ÒÓÑ-
ØÑÉÆÇÐËâ ÔÑÔÕÂÄÎâÇÕ � 10ÿ6 Ô. ´ÂÍÑÇ ÄÓÇÏâ ÆÑÔÕÂÕÑÚÐÑ
ÄÇÎËÍÑ, ÚÕÑÃÞ ÔÚËÕÂÕß ÔÑÔÕÑâÐËâ ÊÂ ×ÓÑÐÕÑÏ ÄÑÎÐÞ
ÒÓÂÍÕËÚÇÔÍË ÓÂÄÐÑÄÇÔÐÞÏË Ë ÒÓËÏÇÐâÕß ÆÎâ ËØ ÑÒËÔÂ-
ÐËâ ÑÃÞÚÐÖá ÕÇÓÏÑÆËÐÂÏËÍÖ. ³ÂÏ ÒÑÕÇÐÙËÂÎ ÐÇ ÔÑÆÇÓ-
ÉËÕ âÄÐÑ ÕÇÏÒÇÓÂÕÖÓÖ, ÕÂÍ ÚÕÑ ÂÆÇÍÄÂÕÐÑÔÕß ÒÑÕÇÐÙËÂÎÂ
ÆÑÎÉÐÂ ÃÞÕß ÔÎÇÆÔÕÄËÇÏ ÇÅÑ ÖÆÂÚÐÑÌ ×ÑÓÏÞ. ¥Ñ ÔËØ ÒÑÓ
àÕÑÕ ÄÑÒÓÑÔ ÑÔÕÂÈÕÔâ ÑÕÍÓÞÕÞÏ. ªÔÔÎÇÆÑÄÂÕÇÎË, ÏÑÆÇ-
ÎËÓÖáÜËÇ ÍÓËÔÕÂÎÎËÚÇÔÍËÇ ×ÂÊÞ, ÑÃÞÚÐÑ ÏÂÎÑ ÑÊÂÃÑ-
ÚÇÐÞ ÄÎËâÐËÇÏ ÕÇÏÒÇÓÂÕÖÓÞ, ÕÂÍ ÚÕÑ ÑÔÐÑÄÐÞÇ ÓÇÊÖÎß-
ÕÂÕÞ ÒÑ ÄÎËâÐËá ÕÇÏÒÇÓÂÕÖÓÞ ÐÂ ÔÄÑÌÔÕÄÂ ÑÕÐÑÔâÕÔâ Í
ÔÎÖÚÂá ÉËÆÍËØ ÏÇÕÂÎÎÑÄ.

±ÑÉÂÎÖÌ, ÐÂËÃÑÎÇÇ ÒÑÆØÑÆâÜËÏË Ô àÕÑÌ ÕÑÚÍË ÊÓÇÐËâ
âÄÎâáÕÔâ ÜÇÎÑÚÐÞÇ ÏÇÕÂÎÎÞ, ØÑÓÑÛÑ ËÊÖÚÇÐÐÞÇ Ä ÔÄâÊË
Ô ËØ ÒÓËÏÇÐÇÐËÇÏ Ä ÍÂÚÇÔÕÄÇ ÕÇÒÎÑÐÑÔËÕÇÎÇÌ. ´ÇÏÒÇÓÂ-
ÕÖÓÐÞÌ ËÐÕÇÓÄÂÎ ÉËÆÍÑÅÑ ÔÑÔÕÑâÐËâ ÜÇÎÑÚÐÞØ ÏÇÕÂÎ-
ÎÑÄ ÔÑÔÕÂÄÎâÇÕ 1500 ë 2000 ¬. ¦ÔÎË ÒÂÓÂÏÇÕÓÞ ÒÑÕÇÐ-
ÙËÂÎÂ ¦¡® ÖÔÕÂÐÂÄÎËÄÂÕß ÒÑ ËÊÄÇÔÕÐÑÌ ÊÂÄËÔËÏÑÔÕË
ÒÎÑÕÐÑÔÕË ÏÇÕÂÎÎÂ ÑÕ ÕÇÏÒÇÓÂÕÖÓÞ ÄÆÑÎß ÎËÐËË ÓÂÄÐÑ-
ÄÇÔËâ ÍÓËÔÕÂÎÎ ëÉËÆÍÑÔÕß, ÕÑ ÒÓË ÕÇÏÒÇÓÂÕÖÓÂØ ÄÞÛÇ
1000 ¬ ÐÂÃÎáÆÂÇÕÔâ ÔËÔÕÇÏÂÕËÚÇÔÍÑÇ ÊÂÐËÉÇÐËÇ àÐÇÓÅËË
ÏÑÆÇÎË ÒÑ ÑÕÐÑÛÇÐËá Í àÐÇÓÅËË ÓÇÂÎßÐÑÅÑ ÏÇÕÂÎÎÂ [54 ë
56], Ë ÕÇÒÎÑÈÏÍÑÔÕß ÏÑÆÇÎË ÑÍÂÊÞÄÂÇÕÔâ ÏÇÐßÛÇ ÓÇÂÎß-
ÐÑÌ ÕÇÒÎÑÈÏÍÑÔÕË ÏÇÕÂÎÎÂ. ¿ÕÑ ÏÑÉÇÕ ÃÞÕß ÑÃÝâÔÐÇÐÑ
(ÒÑ ÍÓÂÌÐÇÌ ÏÇÓÇ, ÚÂÔÕËÚÐÑ) ÄÍÎÂÆÑÏ, ÑÃÖÔÎÑÄÎÇÐÐÞÏ
àÎÇÍÕÓÑÐÐÑÌ ÕÇÒÎÑÈÏÍÑÔÕßá.

±ÓË ÖÚÈÕÇ ÕÇÒÎÑÄÑÌ àÐÇÓÅËË ÍÑÎÎÇÍÕËÄËÊËÓÑÄÂÐÐÞØ
àÎÇÍÕÓÑÐÑÄ ÔÎÇÆÖÇÕ ËÏÇÕß Ä ÄËÆÖ, ÚÕÑ ÑÐÂ ÄØÑÆËÕ Ä ÒÑÎ-
ÐÖá àÐÇÓÅËá ÏÇÕÂÎÎÂ, ÐÑ ÐÇ ÄÎËâÇÕ ÐÂ ÏÇÉÚÂÔÕËÚÐÑÇ
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ÄÊÂËÏÑÆÇÌÔÕÄËÇ Ë ÐÇ ÖÚÂÔÕÄÖÇÕ Ä ÔØÇÏÇ ¦¡®, ÒÑÔÍÑÎßÍÖ
âÄÎâÇÕÔâ ÍËÐÇÕËÚÇÔÍËÏ ÄÍÎÂÆÑÏ, ÍÂÍ Ë àÐÇÓÅËâ ÕÇÒÎÑ-
ÄÑÅÑ ÆÄËÉÇÐËâ ÂÕÑÏÑÄ. ±ÓË ®¥-ÏÑÆÇÎËÓÑÄÂÐËË àÕÖ
àÐÇÓÅËá ÕÓÇÃÖÇÕÔâ ÄÞÚÇÔÕß ËÊ ÒÑÎÐÑÌ àÐÇÓÅËË ÏÇÕÂÎÎÂ
[54 ë 56].

´ÇÒÎÑÄÖá àÐÇÓÅËá àÎÇÍÕÓÑÐÑÄ ÏÑÉÐÑ ÓÂÔÔÚËÕÂÕß Ô
ÒÑÏÑÜßá ÆÄÖØ ÖÓÂÄÐÇÐËÌ ÔÕÂÕËÔÕËÚÇÔÍÑÌ ÏÇØÂÐËÍË,
ÑÒÓÇÆÇÎâáÜËØ ÚËÔÎÑ ÍÑÎÎÇÍÕËÄËÊËÓÑÄÂÐÐÞØ àÎÇÍÕÓÑ-
ÐÑÄ Nel Ë ËØ àÐÇÓÅËá Eel:

Nel � C

�1
0

e 1=2 de
1� exp ��eÿ m�=kBT � ;

Eel � C

�1
0

e 3=2 de
1� exp ��eÿ m�=kBT �� :

�11�

©ÆÇÔß m ì ØËÏËÚÇÔÍËÌ ÒÑÕÇÐÙËÂÎ àÎÇÍÕÓÑÐÑÄ. £ ÏÑÆÇÎË
ÔÄÑÃÑÆÐÞØ àÎÇÍÕÓÑÐÑÄ ÍÑà××ËÙËÇÐÕ C � 4p�2m�3=2V=h 3,
ÅÆÇ m ì ÏÂÔÔÂ àÎÇÍÕÓÑÐÂ, V ì ÑÃÝÈÏ ÏÇÕÂÎÎÂ, h ì
ÒÑÔÕÑâÐÐÂâ ±ÎÂÐÍÂ. µÓÂÄÐÇÐËâ (11) ÑÃÞÚÐÑ ØÑÓÑÛÑ
ÄÞÒÑÎÐâáÕÔâ ÆÎâ ÒÓÑÔÕÞØ ÉËÆÍËØ ÏÇÕÂÎÎÑÄ Ô ËÊÑÕÓÑÒ-
ÐÑÌ ÔÕÓÖÍÕÖÓÑÌ. ©ÂÆÂÄ Nel, V Ë T, ËÊ ÒÇÓÄÑÅÑ ÖÓÂÄÐÇÐËâ
ÏÑÉÐÑ ÐÂÌÕË m, Â ÊÂÕÇÏ ËÊ ÄÕÑÓÑÅÑ ÖÓÂÄÐÇÐËâ ì Eel.

¡ÐÂÎËÊ ÓÇÊÖÎßÕÂÕÑÄ ÖÆÂÓÐÑÅÑ ÔÉÂÕËâ ÒÓÑÄÑÆâÕ ÑÃÞÚ-
ÐÑ ÏÇÕÑÆÑÏ, Ä ÍÑÕÑÓÑÏ ÕÇÒÎÑÈÏÍÑÔÕß ÄÇÜÇÔÕÄÂ ÒÓËÐË-
ÏÂÇÕÔâ ÓÂÄÐÑÌ 3R, Â ÍÑà××ËÙËÇÐÕ ¤ÓáÐÂÌÊÇÐÂ g �
� �V=CV��qp=qT �V (CV ì ÕÇÒÎÑÈÏÍÑÔÕß, p ì ÆÂÄÎÇÐËÇ)
ÔÚËÕÂÇÕÔâ ÊÂÄËÔâÜËÏ ÕÑÎßÍÑ ÑÕ ÑÃÝÈÏÂ [57]. ¿ÎÇÍÕÓÑÐ-
ÐÞÇ ÄÍÎÂÆÞ Ä àÐÇÓÅËá Ë ÆÂÄÎÇÐËÇ ÒÓË àÕÑÏ ÐÇ ÖÚËÕÞÄÂ-
áÕÔâ. ¥ÂÎÇÇ ÃÖÆÇÏ ÐÂÊÞÄÂÕß ÕÂÍÑÌ ÏÇÕÑÆ ÓÂÔÚÈÕÂ
"ÔÕÂÐÆÂÓÕÐÞÏ". ±ÓË ÖÆÂÓÐÑÏ ÔÉÂÕËË ÐÖÉÐÑ ÑÕÔÚËÕÞ-
ÄÂÕß àÎÇÍÕÓÑÐÐÖá àÐÇÓÅËá ÑÕ ËÔØÑÆÐÑÌ ÕÇÏÒÇÓÂÕÖÓÞ
ÔÉÂÕËâ (ÑÃÞÚÐÑ � 300 ¬). ±ÑàÕÑÏÖ ËÊÏÇÐÇÐËÇ ÕÇÒÎÑÄÑÌ
àÐÇÓÅËË àÎÇÍÕÓÑÐÑÄ ÔÎÇÆÖÇÕ ÑÒÓÇÆÇÎËÕß ÍÂÍ EeT�T � �
� Eel�T � ÿ Eel (300 ¬). ªÔÍÎáÚÇÐËÇ ÕÇÒÎÑÄÑÌ àÐÇÓÅËË
àÎÇÍÕÓÑÐÑÄ ËÊ ÒÑÕÇÐÙËÂÎßÐÑÌ àÐÇÓÅËË ÏÇÕÂÎÎÂ ÒÓËÄÑ-
ÆËÕ, ÍÂÍ ÒÓÂÄËÎÑ, Í ÊÂÏÇÕÐÑÏÖ ÖÏÇÐßÛÇÐËá ÓÂÔÚÈÕÐÑÌ
ÕÇÏÒÇÓÂÕÖÓÞ ÐÂ ÂÆËÂÃÂÕÇ ¤áÅÑÐËÑ. £ÞÆÇÎââ ËÊ ÒÑÎÐÑÌ
àÐÇÓÅËË ÏÇÕÂÎÎÂ ÕÇÒÎÑÄÖá àÐÇÓÅËá àÎÇÍÕÓÑÐÑÄ (ÆÂá-
ÜÖá ÄÍÎÂÆ Ä ÍËÐÇÕËÚÇÔÍÖá àÐÇÓÅËá), ÒÓËØÑÆËÕÔâ ÒÑ ÕÇÏ
ÉÇ ÔÑÑÃÓÂÉÇÐËâÏ ÑÕÆÇÎßÐÑ ÄÞÆÇÎËÕß Ë ÕÇÒÎÑÄÑÌ ÄÍÎÂÆ
àÎÇÍÕÓÑÐÐÑÅÑ ÅÂÊÂ Ä ÆÂÄÎÇÐËÇ pel, ÍÑÕÑÓÞÌ ÕÂÍÉÇ ÐÇ
ÆÑÎÉÇÐ ÖÚÂÔÕÄÑÄÂÕß Ä ÔØÇÏÇ ¦¡®. £ÇÎËÚËÐÖ pel ÏÑÉÐÑ

ÓÂÔÔÚËÕÂÕß ÒÑ ×ÑÓÏÖÎÇ [58]

pelV � 2

3
Eel : �12�

¬ÂÍ Ë Ä ÔÎÖÚÂÇ àÎÇÍÕÓÑÐÐÑÌ àÐÇÓÅËË, ËÊÏÇÐÇÐËÇ ÕÇÒÎÑÄÑ-
ÅÑ ÆÂÄÎÇÐËâ àÎÇÍÕÓÑÐÑÄ ÏÑÉÐÑ ÑÒÓÇÆÇÎËÕß ÍÂÍ peT�T � �
� pel�T � ÿ pel (300 ¬). ¿ÕÑÕ ÄÍÎÂÆ ÏÑÉÇÕ ÃÞÕß ÆÑÄÑÎßÐÑ
ÃÑÎßÛËÏ. ¯ÂÒÓËÏÇÓ, Ä ÔÎÖÚÂÇ ÎËÕËâ ÒÓË ÐÑÓÏÂÎßÐÑÏ
ÑÃÝÈÏÇ pel � 13;97 ¤±Â ÒÓË ÕÇÏÒÇÓÂÕÖÓÇ 300 ¬ Ë pel �
� 17;72 ¤±Â ÒÓË ÕÇÏÒÇÓÂÕÖÓÇ 15000 ¬, ÕÂÍ ÚÕÑ
peT �15000 K � 3;75 ¤±Â.

±ÂÓÂÏÇÕÓÞ r8, r9, c9, c10, m, n Ä ×ÑÓÏÖÎÂØ (9) Ë (10)
ÒÑÆÃËÓÂáÕÔâ ÕÂÍ, ÚÕÑÃÞ ÄÞÒÑÎÐâÎËÔß ÆÄÂ ÖÔÎÑÄËâ:
1) ÃÎËÊÑÔÕß ÓÂÔÚÈÕÐÑÅÑ ÆÂÄÎÇÐËâ ÏÑÆÇÎË Í ÐÂÌÆÇÐÐÑÏÖ
ÐÂ ÖÆÂÓÐÑÌ ÂÆËÂÃÂÕÇ; 2) ÔÒÓÂÄÇÆÎËÄÑÔÕß ÔÑÑÕÐÑÛÇÐËâ Ô
ØÑÓÑÛÇÌ ÕÑÚÐÑÔÕßá ÆÎâ ÖÆÂÓÐÑÌ ÄÑÎÐÞ [59]:

U2 ÿU1 � 1

2
�p1 � p2��V1 ÿ V2� ; �13�

ÅÆÇ Vi, pi Ë Ui ì ÏÑÎßÐÞÌ ÑÃÝÈÏ, ÆÂÄÎÇÐËÇ Ë ÒÑÎÐÂâ
àÐÇÓÅËâ ÄÇÜÇÔÕÄÂ ÒÇÓÇÆ ×ÓÑÐÕÑÏ �i � 1� Ë ÊÂ ×ÓÑÐÕÑÏ
�i � 2� ÖÆÂÓÐÑÌ ÄÑÎÐÞ ÔÑÑÕÄÇÕÔÕÄÇÐÐÑ. £ àÕÑÏ ÏÇÕÑÆÇ
ÓÂÔÚÈÕÂ ÕÇÏÒÇÓÂÕÖÓÂ âÄÎâÇÕÔâ ÑÒÓÇÆÇÎâÇÏÑÌ ÄÇÎËÚËÐÑÌ
[60]. ±ÓË ÒÑÆÃÑÓÇ ÒÂÓÂÏÇÕÓÑÄ ÒÑÕÇÐÙËÂÎÂ ÒÑÅÓÖÉÇÐËâ
ËÔÒÑÎßÊÖÇÕÔâ ×ÑÓÏÖÎÂ (13) Ô ÖÚÈÕÑÏ ÕÑÅÑ, ÚÕÑ p1 � 0.

£ÑÊÏÑÉÐÑÔÕß ÖÎÖÚÛËÕß ÑÒËÔÂÐËÇ ÏÇÕÂÎÎÑÄ Ä ÓÂÏÍÂØ
ÒÑÕÇÐÙËÂÎÂ ¦¡® ÒÓË ÄÞÔÑÍËØ ÕÇÏÒÇÓÂÕÖÓÂØ ÒÓÑÄÇÓâ-
ÎÂÔß ÒÑÍÂ ÕÑÎßÍÑ ÆÎâ ÏÇÕÂÎÎÑÄ I ÅÓÖÒÒÞ ÒÇÓËÑÆËÚÇÔÍÑÌ
ÔËÔÕÇÏÞ. ¥Îâ ÐËØ àÕÂ ÏÇÕÑÆËÍÂ ÆÂÈÕ ØÑÓÑÛËÇ ÓÇÊÖÎß-
ÕÂÕÞ, ÍÑÕÑÓÞÇ ÃÖÆÖÕ ÑÒËÔÂÐÞ Ä ÓÂÊÆÇÎÇ 3 ÒÓË ÑÃÔÖÉÆÇÐËË
ÆÂÐÐÞØ ÆÎâ ÍÑÐÍÓÇÕÐÞØ ÏÇÕÂÎÎÑÄ.

²ÂÔÚÈÕÞ, ÒÓÑÄÇÆÈÐÐÞÇ ÂÄÕÑÓÑÏ ÐÂÔÕÑâÜÇÅÑ ÑÃÊÑÓÂ,
ÄÞÒÑÎÐâÎËÔß ÒÓÇËÏÖÜÇÔÕÄÇÐÐÑ Ä NVT-ÂÐÔÂÏÃÎÇ ÐÂ ÏÑ-
ÆÇÎâØ ÓÂÊÏÇÓÑÏ Ä ÐÇÔÍÑÎßÍÑ ÕÞÔâÚ ÚÂÔÕËÙ Ä ÑÔÐÑÄÐÑÏ
ÍÖÃÇ. °ÔÐÑÄÐÑÇ ÄÐËÏÂÐËÇ ÖÆÇÎâÎÑÔß ÆÑÔÕËÉÇÐËá ÆÑ-
ÔÕÂÕÑÚÐÑÌ ÕÑÚÐÑÔÕË ÑÒÓÇÆÇÎÇÐËâ ÕÇÓÏÑÆËÐÂÏËÚÇÔÍËØ
ÔÄÑÌÔÕÄ ÉËÆÍÑÅÑ ÏÇÕÂÎÎÂ Ä ÓÂÊÎËÚÐÞØ ÖÔÎÑÄËâØ. ±ÓË
ÓÂÔÚÈÕÂØ ÒÓËÏÇÐâÎÔâ ÂÎÅÑÓËÕÏ . £ÇÓÎÇ ÃÇÊ ÍÂÍËØ-ÎËÃÑ
ÆÑÃÂÄÎÇÐËÌ ÆÎâ ÓÇÂÎËÊÂÙËË ËÊÑÕÇÓÏËÚÇÔÍËØ ËÎË ËÊÑ-
ÃÂÓÐÞØ ÖÔÎÑÄËÌ. ªÊÑÕÇÓÏËÚÐÑÔÕß ÑÃÇÔÒÇÚËÄÂÎÂÔß ÏËÐË-
ÏÂÎßÐÞÏË ÍÑÓÓÇÍÙËâÏË ÍÑÑÓÆËÐÂÕ ÚÂÔÕËÙ ÐÂ ÒÓÇÆÞÆÖ-
ÜÇÏ ÛÂÅÇ ÒÑ ÄÓÇÏÇÐË, ÒÓËÚÈÏ ÐÇ ÐÇÒÓÇÓÞÄÐÑ, Â ÐÂ
ÍÂÉÆÑÏ 10-Ï ËÎË 20-Ï ÛÂÅÇ. ¶ÎÖÍÕÖÂÙËË ÕÇÏÒÇÓÂÕÖÓÞ Ä

´ÂÃÎËÙÂ 2. ²ÂÔÚÈÕÐÞÇ ÔÄÑÌÔÕÄÂ ÉËÆÍËØ ÏÇÕÂÎÎÑÄ ÄÃÎËÊË Tm, ÒÑÎÖÚÇÐÐÞÇ ÏÇÕÑÆÑÏ®¥ Ô ÒÑÕÇÐÙËÂÎÑÏ ¦¡®�

®ÇÕÂÎÎ T, ¬ d, Å ÔÏÿ3 p, ¤±Â
(¦¡®)

Rg U, Í¥É ÏÑÎßÿ1 KT, ¤±Â D� 105, ÔÏ2 Ôÿ1

¦¡® EeT EAM� EeT °ÒÞÕ ¦¡® °ÒÞÕ ¦¡® °ÒÞÕ

Li
Na
K
Rb
Cs
Cu
Ag
Zn
Hg
Al
Ga
Sn
Pb
Bi

463
378
343
313
323
1423
1273
723
293
943
293
523
613
573

0,5139
0,9239
0,8278
1,4785
1,8237
7,978
9,261
6,546

13,55
2,37
6,10
6,93

10,67
10,04

0,014
ÿ0,019
0,005
ÿ0,0045
0,007
0,000
0,054
ÿ0,008
0,009
0,321
� 0

ÿ0,010
ÿ0,008
0,002

0,033
0,017
0,028
0,018
0,031
0,022
0,027
0,029
0,033
0,067
0,018
0,041
0,032
0,018

ÿ145,87
ÿ96,03
ÿ79,00
ÿ72,47
ÿ65,89
ÿ287,7
ÿ239,77
ÿ103,80
ÿ55,28
ÿ288,80
ÿ265,24
ÿ288,55
ÿ175,41
ÿ182,04

0,048
0,030
0,024
0,008
0,017
0,524
0,535
0,171
� 0

0,388
� 0

0,131
0,222
0,220

ÿ145,4
ÿ96,00
ÿ78,76
ÿ72,46
ÿ65,87
ÿ287,2
ÿ239,2
ÿ103,6
ÿ55,28
ÿ288,8
ÿ265,2
ÿ288,42
ÿ175, 19
ÿ181,82

ÿ145,6
ÿ96,00
ÿ79,09
ÿ72,35
ÿ65,97
ÿ287,8
ÿ239,7
ÿ103,6
ÿ55,32
ÿ286,4
ÿ265,2
ÿ288,56
ÿ175,45
ÿ182,06

9,90
5,20
2,66
2,05
1,87
75� 6

53,8
41,5
25,3
33,4
48,3
36,6
29,5
23,2

9,55
5,18
2,74
2,07
1,40

69,0
53,8
41,8
24,9
41,7
48,1
36,6
29,6
22,8

9,82
4,53
4,92
3,23
2,39
3,58
3,45
3,39
1,02
3,56
1,23
2,09
2,15
3,73

7,34
4,32
4,02

3,91, 2,69
2,41

4,70, 4,63
2,80
2,43

1,42 ë 1,72
ì
1,56

2,40 ë 2,60
1,14 ë 2,36

2,03

� Rg ìÐÇÄâÊÍÂ ÏÇÉÆÖ ±¬¶ÏÑÆÇÎË Ë ÓÇÂÎßÐÑÅÑ ÏÇÕÂÎÎÂ,U (¦¡®)ì ÄÐÖÕÓÇÐÐââ àÐÇÓÅËâ ÏÑÆÇÎË, EeT ì àÐÇÓÅËâ àÎÇÍÕÓÑÐÑÄ, ÓÂÔÔÚËÕÂÐÐÂâ
ÒÑ ×ÑÓÏÖÎÇ (11), KT ì ËÊÑÕÇÓÏËÚÇÔÍËÌ ÏÑÆÖÎß ÄÔÇÔÕÑÓÑÐÐÇÅÑ ÔÉÂÕËâ.
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ÕÂÍÑÏ ®¥-ÒÓÑÅÑÐÇ ÑÃÞÚÐÑ ÒÑÓâÆÍÂ 0;1ÿ1;0 ¬. ¯ÂÒÓË-
ÏÇÓ, Ä ÔÎÖÚÂÇ ÓÕÖÕË ÒÓË T � 773 ¬ ×ÎÖÍÕÖÂÙËË ÕÇÏÒÇ-
ÓÂÕÖÓÞ Ä NVT-ÒÓÑÅÑÐÇ ÔÑÔÕÂÄÎâÎË �0;32 ¬, ÕÑÅÆÂ ÍÂÍ
NVE-ÒÓÑÅÑÐÇ ì �8;4 ¬. ®ÑÆÇÎËÓÑÄÂÐËÇ ÒÓË ÒÑÔÕÑâÐ-
ÐÑÏ ÆÂÄÎÇÐËË (NpT ) ÑÃÇÔÒÇÚËÄÂÎÑÔß ÑÚÇÐß ÏÂÎÞÏË ÒÇ-
ÓËÑÆËÚÇÔÍËÏË ÍÑÓÓÇÍÙËâÏË ÆÎËÐÞ ÓÇÃÓÂ ÑÔÐÑÄÐÑÅÑ ÍÖÃÂ
(ÐÂ ÍÂÉÆÑÏ 10-Ï ÛÂÅÇ) Ë ÒÓÑÄÑÆËÎÑÔß ÑÃÞÚÐÑ ÕÑÎßÍÑ
ÒÓË ÓÂÔÚÈÕÂØ ÕÇÏÒÇÓÂÕÖÓ ÒÎÂÄÎÇÐËâ. ¯ÂÒÓËÏÇÓ, Ä ÔÎÖÚÂÇ
ÂÎáÏËÐËâ ÒÓË T � 943 ¬ Ë ÃÎËÊÍÑÏ Í ÐÖÎá ÆÂÄÎÇÐËË
ÆÎËÐÂ ÓÇÃÓÂ ÑÔÐÑÄÐÑÅÑ ÍÖÃÂ Ä ®¥-ÒÓÑÅÑÐÇ ÍÑÎÇÃÂÎÂÔß Ä
ÒÓÇÆÇÎÂØ 33;920� 0;024 A

�
, Â ÆÂÄÎÇÐËÇ ÒÓË àÕÑÏ ËÊÏÇÐâ-

ÎÑÔß Ä ÒÓÇÆÇÎÂØ �0;052 ¤±Â.

2.3. ±ÇÓÄÑÒÓËÐÙËÒÐÞÇ ÓÂÔÚÈÕÞ (ÏÇÕÑÆ ab initio)
£ ÏÇÕÑÆÇ ab initio ËÔÒÑÎßÊÖÇÕÔâ ÄÑÊÏÑÉÐÑÔÕß ÓÂÔÔÚË-
ÕÞÄÂÕß ÍÄÂÐÕÑÄÑ-ÏÇØÂÐËÚÇÔÍË ÔËÎÞ, ÆÇÌÔÕÄÖáÜËÇ ÐÂ
ÍÂÉÆÞÌ ÂÕÑÏ ÏÑÆÇÎË (ÕÇÑÓÇÏÂ ¤ÇÎßÏÂÐÂ ë¶ÇÌÐÏÂÐÂ), Ë
ÄÍÎáÚÂÕß àÕË ÔËÎÞ Ä ÔØÇÏÖ ÏÑÎÇÍÖÎâÓÐÑÌ ÆËÐÂÏËÍË.
£ÒÇÓÄÞÇ àÕÂ ËÆÇâ ÃÞÎÂ ÓÇÂÎËÊÑÄÂÐÂ ¬ÂÓÑÏ Ë ±ÂÓÓË-
ÐÇÎÎÑ [9] (ÏÇÕÑÆ CPMD ì Car ë Parrinello Molecular
Dynamics). £ ÒÇÓÄÑÒÓËÐÙËÒÐÑÏ ÏÇÕÑÆÇ ÐÇ ÕÓÇÃÖÇÕÔâ
ÊÂÆÂÐËâ ÏÇÉÚÂÔÕËÚÐÑÅÑ ÒÑÕÇÐÙËÂÎÂ, ÑÆÐÂÍÑ ÔÍÑÓÑÔÕß
ÔÚÈÕÂ ÑÚÇÐß ÏÂÎÂ, Ë ÆÎâ ÇÅÑ ÓÂÃÑÕÞ ÕÓÇÃÖÇÕÔâ ÑÚÇÐß
ÏÑÜÐÂâ ÍÑÏÒßáÕÇÓÐÂâ ÕÇØÐËÍÂ. ²ÂÊÏÇÓÞ ÏÑÆÇÎÇÌ ÔÑÑÕ-
ÄÇÕÔÕÄÇÐÐÑ ÐÇÄÇÎËÍË ì ÑÃÞÚÐÑ ÐÇÔÍÑÎßÍÑ ÆÇÔâÕÍÑÄ
ÂÕÑÏÑÄ Ä ÑÔÐÑÄÐÑÌ âÚÇÌÍÇ, ÏÂÍÔËÏÖÏ ì ÐÇÏÐÑÅËÏ ÃÑÎÇÇ
ÔÕÂ. ´ÇÑÓËâ ÏÇÕÑÆÂ ÒÓÇÆÔÕÂÄÎÇÐÂ Ä ÓâÆÇ ÑÃÊÑÓÑÄ (ÔÏ.,
ÐÂÒÓËÏÇÓ, [6, 61, 62]). ªÏÇáÕÔâ ÍÑÏÏÇÓÚÇÔÍËÇ (VASP [63])
Ë ÃÇÔÒÎÂÕÐÞÇ (SIESTA) ÒÂÍÇÕÞ ÒÓÑÅÓÂÏÏ, ÐÂÒËÔÂÐÐÞÇ
ÔÒÇÙËÂÎßÐÑ ÆÎâ ÏÇÕÑÆÂ ab initio. ±ÓÇËÏÖÜÇÔÕÄÑÏ ÏÇÕÑÆÂ
ab initio âÄÎâÇÕÔâ ÄÑÊÏÑÉÐÑÔÕß ÓÂÔÔÚËÕÞÄÂÕß àÎÇÍÕÓÑÐ-
ÐÞÇ ÄÑÎÐÑÄÞÇ ×ÖÐÍÙËË Ë àÎÇÍÕÓÑÐÐÞÌ ÔÒÇÍÕÓ. ¯Ñ ËÊ-ÊÂ
ÐÇÃÑÎßÛËØ ÓÂÊÏÇÓÑÄ ÏÑÆÇÎÇÌ ÕÑÚÐÑÔÕß ÑÒÓÇÆÇÎÇÐËâ
ÕÇÓÏÑÆËÐÂÏËÚÇÔÍËØ Ë ÔÕÓÖÍÕÖÓÐÞØ ÔÄÑÌÔÕÄ ÐÇÄÞÔÑÍÂ.
¯ÂÒÓËÏÇÓ, ±¬¶ ÖÆÂÈÕÔâ ÓÂÔÔÚËÕÂÕß Ä ÎÖÚÛÇÏ ÔÎÖÚÂÇ ÆÑ
ÄÕÑÓÑÅÑ ÒËÍÂ. °ÆÐÂÍÑ ÔËÔÕÇÏÂÕËÚÇÔÍËÇ ËÔÔÎÇÆÑÄÂÐËâ
ÕÑÚÐÑÔÕË ÏÇÕÑÆÂ ab initio ÆÎâ ÉËÆÍËØ ÏÇÕÂÎÎÑÄ ÒÑÍÂ ÐÇ
ÒÓÑÄÑÆËÎËÔß.

£ÂÓËÂÐÕÑÏ ÏÇÕÑÆÂ ab initio âÄÎâÇÕÔâ ÕÂÍ ÐÂÊÞÄÂÇÏÂâ
ÏÑÎÇÍÖÎâÓÐÂâ ÆËÐÂÏËÍÂ ¢ÑÓÐÂ ë°ÒÒÇÐÅÇÌÏÇÓÂ (Born ë
Oppenheimer Molecular Dynamics ì BOMD), ÑÔÐÑÄÂÐÐÂâ
ÐÂ ÒÓËÃÎËÉÇÐËË ¢ÑÓÐÂ ë°ÒÒÇÐÅÇÌÏÇÓÂ. £ àÕÑÏ ÒÓËÃÎË-
ÉÇÐËË ÒÓËÐËÏÂÇÕÔâ, ÚÕÑ àÎÇÍÕÓÑÐÐÞÇ ÄÑÎÐÑÄÞÇ ×ÖÐÍÙËË
ÏÅÐÑÄÇÐÐÑ ÒÑÆÔÕÓÂËÄÂáÕÔâ Í ÒÑÎá, ÔÑÊÆÂÄÂÇÏÑÏÖ ÏÇÆ-
ÎÇÐÐÑ ÆÄËÉÖÜËÏËÔâ âÆÓÂÏË (ËÑÐÂÏË). ®ÇÕÑÆ BOMD
ÕÂÍÉÇ ÒÑÊÄÑÎâÇÕ ÓÂÔÔÚËÕÞÄÂÕß ÕÓÂÇÍÕÑÓËË ÚÂÔÕËÙ ÃÇÊ
ÊÂÆÂÐËâ ÏÇÉÚÂÔÕËÚÐÞØ ÒÑÕÇÐÙËÂÎÑÄ ("ÐÇàÏÒËÓËÚÇÔÍÂâ
ÏÑÎÇÍÖÎâÓÐÂâ ÆËÐÂÏËÍÂ"). ®ÇÕÑÆ BOMD ÓÇÂÎËÊÑÄÂÐ,
ÐÂÒÓËÏÇÓ, Ä ÒÂÍÇÕÇ ÒÓÑÅÓÂÏÏ Gaussian. ¿ÕÑÕ ÏÇÕÑÆ
ÒÓËÏÇÐâÎÔâ, ÐÂÒÓËÏÇÓ, ÆÎâ ÓÂÔÚÈÕÂ ÆËÐÂÏËÍË ÓÇÛÈÕÍË Ë
ÒÓÑÙÇÔÔÂ ÒÎÂÄÎÇÐËâ ÐÂÕÓËâ [64 ë 66].

3. ®ÑÆÇÎËÓÑÄÂÐËÇ ÏÇÕÂÎÎÑÄ I ÅÓÖÒÒÞ
±ÇÓËÑÆËÚÇÔÍÑÌ ÔËÔÕÇÏÞ

3.1. »ÇÎÑÚÐÞÇ ÏÇÕÂÎÎÞ
±ÇÓÄÞÇ ÆÇÔâÕËÎÇÕËâ ÓÂÃÑÕ Ä ÑÃÎÂÔÕË ÏÑÆÇÎËÓÑÄÂÐËâ
ÜÇÎÑÚÐÞØ ÏÇÕÂÎÎÑÄ ÃÞÎË ÒÓÑÄÇÆÇÐÞ Ô ËÔÒÑÎßÊÑÄÂÐËÇÏ
ÒÂÓÐÞØ ÒÑÕÇÐÙËÂÎÑÄ (ÔÏ. ÑÃÊÑÓÞ Ä [5, 20]). ¥ÂÎÇÇ
ÐÂÔÕÖÒËÎÑ ÄÓÇÏâ ÒÑÕÇÐÙËÂÎÂ ¦¡® Ë ÒÑËÔÍÑÄ ÐÂËÎÖÚÛÇÌ
ÇÅÑ ×ÑÓÏÞ ÆÎâ ÎËÕËâ [55, 56, 60, 67, 68], ÐÂÕÓËâ [55, 56, 60,
69], ÍÂÎËâ [54 ë 56, 60, 70], ÓÖÃËÆËâ [55, 56, 60, 71 ë 73] Ë
ÙÇÊËâ [55, 56, 60, 74 ë 78]. ¡ÄÕÑÓ ÐÂÔÕÑâÜÇÅÑ ÑÃÊÑÓÂ

ÓÂÔÔÚËÕÞÄÂÎ ÒÂÓÐÞÌ ÄÍÎÂÆ Ä ÒÑÕÇÐÙËÂÎ ¦¡® ÂÎÅÑÓËÕ-
ÏÑÏ ºÑÏÏÇÓÔÂ [16, 17] Ä ÄËÆÇ ÕÂÃÎËÙÞ Ë ÆÂÎÇÇ ÂÐÂÎËÕË-
ÚÇÔÍË ÂÒÒÓÑÍÔËÏËÓÑÄÂÎ ÒÑÎÖÚÇÐÐÖá ÕÂÃÎËÙÖ ÆÂÐÐÞØ. £
ÓÇÊÖÎßÕÂÕÇ ÃÞÎÂ ÒÓËÐâÕÂ ×ÑÓÏÂ ÒÑÕÇÐÙËÂÎÂ ¦¡® (5) ë
(10) (Ô ÓÂÊÎËÚÐÞÏ ÚËÔÎÑÏ ÆÇÎÇÐËÌ ÑÔË r ÒÓË r < r0 Ä
ÓÂÊÐÞØ ÔÎÖÚÂâØ). ±ÓË ÐÑÓÏÂÎßÐÑÌ Ë ÒÑÐËÉÇÐÐÑÌ ÒÎÑÕÐÑ-
ÔÕË ÓÂÃÑÕÂáÕ ÄÞÓÂÉÇÐËâ (5) ë (8), Â ÒÓË ÒÑÄÞÛÇÐÐÑÌ ì
ÄÞÓÂÉÇÐËâ (9) Ë (10). ¿ÐÇÓÅËâ ÏÇÕÂÎÎÂ ÑÒÓÇÆÇÎâÇÕÔâ ÒÑ
ÑÕÐÑÛÇÐËá Í àÐÇÓÅËË ÅÂÊÂ ÒÑÍÑâÜËØÔâ ÂÕÑÏÑÄ Ë ÓÂÔÔÚË-
ÕÞÄÂÇÕÔâ ÒÑ ÆÂÐÐÞÏ ÆÎâ àÐÇÓÅËË ÂÕÑÏËÊÂÙËË Ë ÒÑ ÆÓÖÅËÏ
ÕÇÓÏÑÆËÐÂÏËÚÇÔÍËÏ ÔÄÑÌÔÕÄÂÏ. £ÇÎËÚËÐÂ àÐÇÓÅËË
ÒÑÊÄÑÎâÇÕ ÖÔÕÂÐÑÄËÕß ÒÂÓÂÏÇÕÓ a1. ±ÂÓÂÏÇÕÓ c1 ÑÒÓÇÆÇ-
ÎâÇÕÔâ ÕÂÍ, ÚÕÑÃÞ ÏÑÆÖÎß ÄÔÇÔÕÑÓÑÐÐÇÅÑ ÔÉÂÕËâ ÉËÆÍÑ-
ÔÕË ÒÓË ÕÇÏÒÇÓÂÕÖÓÂØ, ÃÎËÊÍËØ Í ÕÑÚÍÇ ÒÎÂÄÎÇÐËâ, ÃÞÎ
ÃÎËÊÑÍ Í ×ÂÍÕËÚÇÔÍÑÏÖ. ±ÂÓÂÏÇÕÓÞ ÄÞÓÂÉÇÐËÌ (5) ë (8)
ÐÂØÑÆâÕÔâ ÒÑ ÊÂÄËÔËÏÑÔÕË ÒÎÑÕÐÑÔÕË ÑÕ ÕÇÏÒÇÓÂÕÖÓÞ Ô
ÖÚÈÕÑÏ ÐÇÒÓÇÓÞÄÐÑÔÕË ÒÑÕÇÐÙËÂÎÂ ÒÑÅÓÖÉÇÐËâ Ä ÕÑÚÍÂØ
ÆÇÎÇÐËâ ÑÔË ri. ±ÂÓÂÏÇÕÓÞ Ä ×ÑÓÏÖÎÂØ (9) Ë (10)
ÑÒÓÇÆÇÎâáÕÔâ ÒÑ ÆÂÐÐÞÏ ÖÆÂÓÐÑÅÑ ÔÉÂÕËâ.

3.1.1. ËÕËÌ. £ ÓÂÃÑÕÇ [79] ÃÞÎË ÓÂÔÔÚËÕÂÐÞ ÆÄÖÏâ
ÔÒÑÔÑÃÂÏË: 1) ÒÔÇÄÆÑÒÑÕÇÐÙËÂÎßÐÞÏ ÏÇÕÑÆÑÏ Ë 2) Ô
ËÔÒÑÎßÊÑÄÂÐËÇÏ ÏÑÆÇÎË ÒÔÇÄÆÑÂÕÑÏÂ ì ÆÄÂ à××ÇÍÕËÄ-
ÐÞØ ÒÂÓÐÞØ ÒÑÕÇÐÙËÂÎÂ ÎËÕËâ, ÍÑÕÑÓÞÇ ÊÐÂÚËÕÇÎßÐÑ
ÑÕÎËÚÂÎËÔß ÆÓÖÅ ÑÕ ÆÓÖÅÂ, ÐÑ ÒÓË ®¥-ÏÑÆÇÎËÓÑÄÂÐËË
ÅÇÐÇÓËÓÑÄÂÎË ÑÆËÐÂÍÑÄÞÇ ±¬¶. °ÆÐÂÍÑ ÆÂÄÎÇÐËÇ Ë
àÐÇÓÅËâ ÏÑÆÇÎÇÌ ÔËÎßÐÑ ÑÕÍÎÑÐâÎËÔß ÑÕ ×ÂÍÕËÚÇÔÍËØ.
¯ÂÒÓËÏÇÓ, ÒÓË ÕÇÏÒÇÓÂÕÖÓÇ 470 ¬ Ë ÒÎÑÕÐÑÔÕË
0,0445 ÂÕÑÏÑÄ ÐÂ 1 A

� 3 ÓÂÔÚÈÕ Ä ÔÎÖÚÂÇ 1 ÆÂÈÕ ÆÂÄÎÇÐËÇ
0,41 ¤±Â Ë àÐÇÓÅËá ÎËÕËâ ÿ19;00 Í¥É ÏÑÎßÿ1 ÒÓË
×ÂÍÕËÚÇÔÍÑÌ àÐÇÓÅËË ÿ145;6 Í¥É ÏÑÎßÿ1. ¯ÇÔÏÑÕÓâ ÐÂ
àÕË ÓÂÔØÑÉÆÇÐËâ, ÓÂÔÚÈÕÐÞÇ ÍÑà××ËÙËÇÐÕÞ ÔÂÏÑÆË××Ö-
ÊËË Ë ÄâÊÍÑÔÕß ØÑÓÑÛÑ ÔÑÅÎÂÔÑÄÞÄÂÎËÔß Ô ÑÒÞÕÐÞÏË
ÆÂÐÐÞÏË. ±ÑÎÖÚÇÐÑ ÕÂÍÉÇ ÐÇÒÎÑØÑÇ ÔÑÅÎÂÔËÇ Ô ÑÒÞÕ-
ÐÞÏË ÆÂÐÐÞÏË ÆÎâ ÆËÐÂÏËÚÇÔÍËØ ×ÖÐÍÙËÌ ÓÂÔÒÎÂÄÂ:
ÂÄÕÑÍÑÓÓÇÎâÙËÑÐÐÑÌ ×ÖÐÍÙËË ÔÍÑÓÑÔÕÇÌ, ÔÕÓÖÍÕÖÓÐÑÅÑ
×ÂÍÕÑÓÂ Ë Õ.Æ. °ÕÔáÆÂ ÄËÆÐÑ, ÚÕÑ ÔÑÅÎÂÔËâ ÒÑ ÔÕÓÖÍÕÖÓÇ
ÉËÆÍÑÔÕË ÆÑÔÕÂÕÑÚÐÑ ÆÎâ ÓÂÔÚÈÕÂ ÆËÐÂÏËÚÇÔÍËØ ØÂÓÂÍ-
ÕÇÓËÔÕËÍ, ÐÑ ÐÇÆÑÔÕÂÕÑÚÐÑ ÆÎâ ÕÑÅÑ, ÚÕÑÃÞ ÔÚËÕÂÕß
ÏÑÆÇÎß ÂÆÇÍÄÂÕÐÑÌ Ä ÕÇÓÏÑÆËÐÂÏËÚÇÔÍÑÏ ÑÕÐÑÛÇÐËË.

±ÑÕÇÐÙËÂÎ ¦¡® ÆÎâ ÉËÆÍÑÅÑ ÎËÕËâ ÓÂÔÔÚËÕÂÐ Ä
ÓÂÃÑÕÂØ [55, 56, 60, 80]. ªÔØÑÆÐÞÇ ÏÑÆÇÎË Ä [55, 56, 60]
ËÏÇÎË °¸¬-ÔÕÓÖÍÕÖÓÖ Ë ÔÑÆÇÓÉÂÎË ÒÑ 2000 ÚÂÔÕËÙ Ä
ÑÔÐÑÄÐÑÏ ÍÖÃÇ Ô ÒÇÓËÑÆËÚÇÔÍËÏË ÅÓÂÐËÚÐÞÏË ÖÔÎÑÄËâ-
ÏË. ±ÓËÏÇÐâÎË ÂÎÅÑÓËÕÏ . £ÇÓÎÇ Ô ÛÂÅÑÏ ÒÑ ÄÓÇÏÇÐË
(0,010 ë 0,001)t0, ÅÆÇ ÄÐÖÕÓÇÐÐââ ÇÆËÐËÙÂ ÄÓÇÏÇÐË t0 �
� 2;682� 10ÿ14 c. ®ÑÆÇÎË ÔÕÓÑËÎË ÒÓÇËÏÖÜÇÔÕÄÇÐÐÑ Ä
NVT-ÂÐÔÂÏÃÎÇ. ±ÎÑÕÐÑÔÕß ÏÑÆÇÎÇÌ ÊÂÆÂÄÂÎË Ä ÔÑÑÕÄÇÕ-
ÔÕÄËË Ô ÑÒÞÕÐÞÏË ÆÂÐÐÞÏË [81]. ±ÂÓÐÞÌ ÄÍÎÂÆ Ä ÒÑ-
ÕÇÐÙËÂÎ, ÍÑÕÑÓÞÌ ÑÒÓÇÆÇÎâÎÔâ ÂÎÅÑÓËÕÏÑÏ ºÑÏÏÇÓÔÂ,
ËÏÇÇÕ ÔÎÇÆÖáÜËÌ ÄËÆ:

j�r� �|W � � ÿ0;161539351212� 101�

� 0;329193195820� 102

r
ÿ 0;245830404172� 103

r 2
�

� 0;840217873656� 103

r 3
ÿ 0;136938125679� 104

r 4
�

� 0;905623694715� 103

r 5
; 2;45 < r < 7;50 A

�
;

j�r��|W � � 0;252868� 0;15252�2;45ÿ r��
� 0;38

�
exp

�
1;96�2;45ÿ r��ÿ 1

	
; r4 2;45 A

�
: �14�
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±ÓË r � 2;45 A
�
ÒÑÕÇÐÙËÂÎ (14) Ë ÇÅÑ ÒÓÑËÊÄÑÆÐÂâ ÐÇÒÓÇ-

ÓÞÄÐÞ. ¿ÕÑÕ ÒÑÕÇÐÙËÂÎ ÒÑÍÂÊÂÐ ÐÂ ÓËÔ. 1.
±ÂÓÂÏÇÕÓÞ ÒÑÕÇÐÙËÂÎÂ ÒÑÅÓÖÉÇÐËâ F�r� (5) ë (8), ÑÕ-

ÄÇÚÂáÜËÇ ÊÂ ÔÑÔÕÑâÐËâ ÎËÕËâ ÒÓË ÐÇÃÑÎßÛËØ ÆÂÄÎÇÐËâØ
(ÒÑÔÎÇÆÐËÌ ÏÐÑÉËÕÇÎß Ä ÍÄÂÆÓÂÕÐÞØ ÔÍÑÃÍÂØ Ä (8) ÑÒÖ-
ÜÇÐ!), ÃÞÎË ÑÒÓÇÆÇÎÇÐÞ ÒÑ ÊÂÄËÔËÏÑÔÕË ÒÎÑÕÐÑÔÕË ÉËÆ-
ÍÑÅÑ ÎËÕËâ ÑÕ ÕÇÏÒÇÓÂÕÖÓÞ: p1�3;0511, p2�1;2200 A

� ÿ1,
r0 � 1, r1 � 0;900, r2 � 0;840, r3 � 0;700, r4 � 0;550,
r5 � 0;350, a1 � ÿ0;8948, c1 � 0;0326, c2 � 1;700, c3 �
� ÿ1;020, c4 � 1;750, c5 � ÿ1;000, c6 � 11;0. °ÔÕÂÎßÐÞÇ
ÒÂÓÂÏÇÕÓÞ ÑÒÓÇÆÇÎâáÕÔâ ËÊ ÖÔÎÑÄËâ ÐÇÒÓÇÓÞÄÐÑÔÕË
F�r� Ë dF=dr Ä ÕÑÚÍÂØ r � ri, Â ËÏÇÐÐÑ: a2�ÿ0;894474,
b2 � ÿ0;006520, a3 � ÿ0;887963, b3 � ÿ0;210520, a4 �
� ÿ0;878482, b4�0;075080, a5�ÿ0;850369, b5�ÿ0;449920,
a6 � ÿ0;800385, b6 � ÿ0;049920. ±ÂÓÂÏÇÕÓÞ p1 Ë r0, r1, . . .
ì ÃÇÊÓÂÊÏÇÓÐÞÇ, ÄÔÇ ÒÂÓÂÏÇÕÓÞ a, b Ë c ËÏÇáÕ ÓÂÊÏÇÓ-
ÐÑÔÕß [à£].

±ÂÓÂÏÇÕÓÞ r8, r9, c9, c10, m, n, ÑÕÄÇÚÂáÜËÇ ÊÂ ÔËÎßÐÑ
ÔÉÂÕÞÇ ÔÑÔÕÑâÐËâ, ÑÒÓÇÆÇÎÇÐÞ Ä [56, 60] Ô ÖÚÈÕÑÏ ÆÂÐÐÞØ
ÒÑ ÔÕÂÕËÚÇÔÍÑÏÖ [82] Ë ÖÆÂÓÐÑÏÖ [83 ë 87] ÔÉÂÕËá.¥ÂÐÐÞÇ
ÖÆÂÓÐÑÅÑ ÔÉÂÕËâ (ÂÆËÂÃÂÕÂ ¤áÅÑÐËÑ), ÒÓËÄÇÆÈÐÐÞÇ ÐÂ
ÓËÔ. 2, ÑÃÐÂÓÖÉËÄÂáÕ ÓÂÊÃÓÑÔ. ¿ÕË ÆÂÐÐÞÇ ÃÞÎË ÂÒÒÓÑÍ-
ÔËÏËÓÑÄÂÐÞ Ä [60] ÄÞÓÂÉÇÐËÇÏ

p �GPa � � ÿ8;633981� 102Z 3 � 1;962050� 103Z 2ÿ
ÿ 1;516047� 103Z� 4;028962� 102 : �15�

©ÆÇÔß Z � V=V0 (ÐÑÓÏÂÎßÐÞÌ ÑÃÝÈÏ ÎËÕËâ V0 �
� 12;998 ÔÏ3 ÏÑÎßÿ1). ±ÓË ÒÑÆÃÑÓÇ ÒÂÓÂÏÇÕÓÑÄ ÒÑÕÇÐ-
ÙËÂÎÂ ÍÓËÕÇÓËâÏË ÂÆÇÍÄÂÕÐÑÔÕË âÄÎâÎËÔß ÖÒÑÏâÐÖÕÞÇ
ÄÞÛÇ ÆÄÂ ÖÔÎÑÄËâ: 1) ÃÎËÊÑÔÕß ÓÂÔÚÈÕÐÑÅÑ ÆÂÄÎÇÐËâ
ÏÑÆÇÎË Í ÐÂÌÆÇÐÐÑÏÖ ÐÂ ÖÆÂÓÐÑÌ ÂÆËÂÃÂÕÇ; 2) ØÑÓÑÛÇÇ
ÄÞÒÑÎÐÇÐËÇ ÔÑÑÕÐÑÛÇÐËâ ÆÎâ ÖÆÂÓÐÑÌ ÄÑÎÐÞ U2 ÿU1 �
� �1=2��p1 � p2��V1 ÿ V2�. ±ÑÆÃÑÓ ÒÂÓÂÏÇÕÓÑÄ ÒÑÕÇÐ-
ÙËÂÎÂ ÒÑÅÓÖÉÇÐËâ, ÑÕÄÇÚÂáÜËØ ÊÂ ÔÉÂÕÞÇ ÔÑÔÕÑâÐËâ,
ÒÓÑÄÑÆËÎË ÔÎÇÆÖáÜËÏ ÑÃÓÂÊÑÏ. £ÞÃÓÂÄ ÑÒÓÇÆÇÎÈÐÐÑÇ
ÔÑÔÕÑâÐËÇ ÐÂ ÂÆËÂÃÂÕÇ, ÔÕÓÑËÎË ÏÑÆÇÎß Ô ÊÂÆÂÐÐÑÌ
ÔÕÇÒÇÐßá ÔÉÂÕËâ Ë ËÊÄÇÔÕÐÞÏË ËÊ ÑÒÞÕÂ ÆÂÄÎÇÐËÇÏ Ë
àÐÇÓÅËÇÌ. ²ÂÔÚÈÕÐÖá àÐÇÓÅËá ÏÇÕÂÎÎÂ EM ÊÂ ÄÞÚÇÕÑÏ
ËÊÏÇÐÇÐËâ ÕÇÒÎÑÄÑÌ àÐÇÓÅËË àÎÇÍÕÓÑÐÑÄ ÑÒÓÇÆÇÎâÎË ÒÑ
×ÑÓÏÖÎÇ

EM � U0 �U2 ÿU1 ÿ EeT : �16�

©ÆÇÔß U0 � ÿ156;8 Í¥É ÏÑÎßÿ1 ì àÐÇÓÅËâ °¸¬-ÎËÕËâ
ÒÓË T � 300 ¬ [55, 56] ÒÑ ÑÕÐÑÛÇÐËá Í àÐÇÓÅËË ÒÑÍÑâ-
ÜËØÔâ ÚÂÔÕËÙ, ÓÂÊÄÇÆÈÐÐÞØ ÐÂ ÃÇÔÍÑÐÇÚÐÑ ÃÑÎßÛÑÇ
ÓÂÔÔÕÑâÐËÇ. ©ÐÂÚÇÐËâ DU � U2 ÿU1 ÓÂÔÔÚËÕÞÄÂÎËÔß ÒÑ
×ÑÓÏÖÎÇ (13). ´ÇÒÎÑÄÖá àÐÇÓÅËá Ë ÆÂÄÎÇÐËÇ àÎÇÍÕÓÑÐÑÄ
ÄÞÚËÔÎâÎË ÒÑ ×ÑÓÏÖÎÂÏ (11), (12). ªÊÏÇÐââ ÕÇÏÒÇÓÂÕÖÓÖ
ÏÑÆÇÎË, ÆÑÃËÄÂÎËÔß ÕÑÅÑ, ÚÕÑÃÞ ×ÂÍÕËÚÇÔÍÂâ àÐÇÓÅËâ
®¥-ÏÑÆÇÎË EMD ÔÕÂÎÂ ÓÂÄÐÑÌ EM. ©ÂÕÇÏ ÔÓÂÄÐËÄÂÎË
ÒÑÎÖÚÇÐÐÞÇ ÆÂÄÎÇÐËâ ÏÑÆÇÎÇÌ Ô ÆÂÄÎÇÐËÇÏ ÐÂ ÂÆËÂÃÂÕÇ
¤áÅÑÐËÑ ÊÂ ÄÞÚÇÕÑÏ ËÊÏÇÐÇÐËâ ÕÇÒÎÑÄÑÅÑ ÆÂÄÎÇÐËâ
àÎÇÍÕÓÑÐÑÄ peT�T �. ¦ÔÎË ÆÂÄÎÇÐËâ ÏÑÆÇÎÇÌ ÐÇ ÔÑÄÒÂÆÂÎË
Ô ÑÒÞÕÐÞÏË ÆÂÐÐÞÏË, ÕÑ ÒÓÑÄÑÆËÎË ÄÂÓßËÓÑÄÂÐËÇ ÒÂ-
ÓÂÏÇÕÓÑÄ ÒÑÕÇÐÙËÂÎÂ ÒÑÅÓÖÉÇÐËâ, ÑÕÄÇÚÂáÜËØ ÊÂ ÔÉÂ-
ÕÞÇ ÔÑÔÕÑâÐËâ, Ë ÍÂÉÆÞÌ ÓÂÊ ÒÇÓÇÔÚËÕÞÄÂÎË ÕÇÏÒÇÓÂÕÖÓÖ
ÏÑÆÇÎÇÌ, ÕÇÒÎÑÄÖá àÐÇÓÅËá Ë ÕÇÒÎÑÄÑÇ ÆÂÄÎÇÐËÇ àÎÇÍÕ-
ÓÑÐÑÄ.

£ ËÕÑÅÇ ÃÞÎË ÒÑÎÖÚÇÐÞ ÔÎÇÆÖáÜËÇ ÊÐÂÚÇÐËâ ÍÑà××Ë-
ÙËÇÐÕÑÄ ÒÑÕÇÐÙËÂÎÂ ÒÑÅÓÖÉÇÐËâ: r8 � 1;10, r9 � 3;305,
c9 � ÿ0;036 à£, c10 � ÿ0;0745 à£, m � 1;50, n � 2;00.
°ÔÕÂÎßÐÞÇ ÒÂÓÂÏÇÕÓÞ ÑÒÓÇÆÇÎâáÕÔâ ËÊ ÖÔÎÑÄËâ ÐÇÒÓÇ-
ÓÞÄÐÑÔÕË Ä ÕÑÚÍÂØ r � ri, Â ËÏÇÐÐÑ: a9 � ÿ0;894474 à£,
b9�0;006520 à£, a10 � ÿ0;997971 à£, b10 � ÿ0;073666 à£.
±ÑÕÇÐÙËÂÎ ÒÑÅÓÖÉÇÐËâ ÎËÕËâ ÒÑÍÂÊÂÐ ÐÂ ÓËÔ. 3.
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²ËÔ. 1. ²ÂÔÚÈÕÐÞÇ ÒÂÓÐÞÇ ÄÍÎÂÆÞ Ä ÒÑÕÇÐÙËÂÎÞ ¦¡® ÜÇÎÑÚÐÞØ
ÏÇÕÂÎÎÑÄ. 1ìLi, 2ìNa, 3ìK, 4ìRb, 5ìCs.
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²ËÔ. 2.µÆÂÓÐÂâ ÂÆËÂÃÂÕÂ ÎËÕËâ: 1ìÆÂÐÐÞÇ [84], 2ìÆÂÐÐÞÇ [85], 3ì
ÆÂÐÐÞÇ [86], 4ìÏÑÎÇÍÖÎâÓÐÑ-ÆËÐÂÏËÚÇÔÍËÇ ÆÂÐÐÞÇ: pcalc � pM � peT.
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²ËÔ. 3. ²ÂÔÚÈÕÐÞÇ ÒÑÕÇÐÙËÂÎÞ ÒÑÅÓÖÉÇÐËâ ÜÇÎÑÚÐÞØ ÏÇÕÂÎÎÑÄ: 1 ì
Li, 2ìNa, 3ìK, 4ìRb, 5ìCs.
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³ÄÑÌÔÕÄÂ ÒÑÔÕÓÑÇÐÐÞØ ÏÑÆÇÎÇÌ ÎËÕËâ ÒÓËÄÇÆÇÐÞ Ä
ÕÂÃÎ. 3, 4. ¥Îâ °¸¬-ÎËÕËâ ÒÓÇÆÎÑÉÇÐÐÞÌ ÒÑÕÇÐÙËÂÎ
¦¡® ÐÇ ÄÒÑÎÐÇ ÒÑÆØÑÆËÕ, ÕÂÍ ÍÂÍ ÒÓË ÕÇÏÒÇÓÂÕÖÓÇ
298 ¬ Ë ÐÑÓÏÂÎßÐÑÌ ÒÎÑÕÐÑÔÕË ÆÂÄÎÇÐËÇ ÊÂÏÇÕÐÑ ÑÕÎË-
ÚÂÇÕÔâ ÑÕ ÐÖÎâ (ÔÏ. 1-á ÔÕÓÑÍÖ ÕÂÃÎ. 3). ±ÓË ÐÖÎÇÄÑÏ
ÆÂÄÎÇÐËË ÒÎÑÕÐÑÔÕß ÏÑÆÇÎË °¸¬-ÎËÕËâ ÊÂÄÞÛÇÐÂ ÐÂ
3,1%. £ ÔÎÖÚÂÇ ÉËÆÍÑÅÑ ÎËÕËâ (ÔÑÔÕÑâÐËâ 2 ë 9) ÆÂÄÎÇÐËÇ
ÏÑÆÇÎÇÌ ÆÑÄÑÎßÐÑ ÃÎËÊÍÑ Í ÐÖÎá. £ ÕÂÃÎËÙÇ 3 ÒÓËÄÇÆÇÐÞ
ÕÂÍÉÇ ÔÓÇÆÐËÇ ÍÄÂÆÓÂÕËÚÐÞÇ ÓÂÔØÑÉÆÇÐËâ Rg (ÐÇÄâÊÍË)

ÏÇÉÆÖ ±¬¶ ÏÑÆÇÎÇÌ Ë ÆË×ÓÂÍÙËÑÐÐÞÏË ±¬¶ [89 ë 91].
°ÐË ÆÑÄÑÎßÐÑ ÏÂÎÞ, ÒÑÔÍÑÎßÍÖ ÒÓË Rg � 0;01ÿ0;03 ÆÄÇ
±¬¶ ÄËÊÖÂÎßÐÑ ÐÇÓÂÊÎËÚËÏÞ. °ÆÐÂÍÑ ØÑÓÑÛÇÇ ÔÑÅÎÂÔËÇ
ÒÑ àÐÇÓÅËË ÏÇÉÆÖ ÏÑÆÇÎâÏË Ë ÑÒÞÕÑÏ ÔÑØÓÂÐâÇÕÔâ ÎËÛß
ÒÓË ÕÇÏÒÇÓÂÕÖÓÂØ ÏÇÐÇÇ � 1000 ¬. ±ÓË ÆÂÎßÐÇÌÛÇÏ
ÒÑÄÞÛÇÐËË ÕÇÏÒÇÓÂÕÖÓÞ àÐÇÓÅËâ ÏÑÆÇÎÇÌ ÄÑÊÓÂÔÕÂÇÕ
ÏÇÆÎÇÐÐÇÇ ×ÂÍÕËÚÇÔÍÑÌ. ³ÑÅÎÂÔÐÑ [92], àÕÑ ÓÂÔØÑÉÆÇÐËÇ
Ä ÑÔÐÑÄÐÑÏ ÑÃÝâÔÐâÇÕÔâ ÄÍÎÂÆÑÏ, ÑÃÖÔÎÑÄÎÇÐÐÞÏ àÎÇÍÕ-
ÓÑÐÐÑÌ ÕÇÒÎÑÈÏÍÑÔÕßá.

´ÂÃÎËÙÂ 3. ³ÄÑÌÔÕÄÂ ÎËÕËâ Ë ÐÂÕÓËâ*, ÒÑÎÖÚÇÐÐÞÇ ÏÇÕÑÆÑÏ ®¥ Ô ÒÑÕÇÐÙËÂÎÑÏ EAM (5) ë (8)

å T, ¬ d, Å ÔÏÿ3 pEAM, ¤±Â hri Rg U, Í¥É ÏÑÎßÿ1

UEAM Eel EeT UEAM � EeT °ÒÞÕ [81]

1 2 3 4 5 6 7 8 9 10 11

ËÕËÌ

1**
2
3
4
5
7
9

298
463
523
868
1000
2000
3000

0,5350
0,5139
0,5090
0,4777
0,4639
0,3679
0,2698

ÿ0,5071
0,014
0,050
0,001
ÿ0,019
ÿ0,012
0,025

1,038� 0,044
1,000� 0,063
0,991� 0,069
0,922� 0,081
0,894� 0,095
0,693� 0,130
0,519� 0,169

ì
0,033
0,033
0,022
ì
ì
ì

ÿ154,73
ÿ145,87
ÿ144,14
ÿ134,63
ÿ130,99
ÿ104,64
ÿ75,70

0,113
0,175
0,223
0,614
0,815
3,26
7,34

0
0,048
0,072
0,268
0,375
1,88
5,223

ÿ154,73
ÿ145,82
ÿ144,07
ÿ134,36
ÿ130,62
ÿ102,76
ÿ70,48

ÿ156,8
ÿ145,6
ÿ143,8
ÿ133,7
ÿ129,9
ÿ100,4
ÿ65,6

¯ÂÕÓËÌ

1**
3
4
5
6
9

10
11

298
378
473
573
723

1500
2000
2300

0,9664
0,9239
0,9041
0,8807
0,8439
0,6561
0,5097
0,3793

ÿ0,107
ÿ0,019
ÿ0,003
ÿ0,008
ÿ0,004
ÿ0,014
0,014
0,020

1,052� 0,055
1,000� 0,073
0,977� 0,084
0,946� 0,090
0,900� 0,106
0,699� 0,135
0,604� 0,172
0,535� 0,179

ì
0,017
0,028
0,037
0,062
ì
ì
ì

ÿ100,51
ÿ96,03
ÿ93,34
ÿ90,58
ÿ86,56
ÿ65,48
ÿ49,98
ÿ40,14

0,06
0,10
0,15
0,23
0,36
1,55
2,76
3,65

0
0,030
0,079
0,198
0,266
1,564
3,327
5,324

ÿ100, 51
ÿ96,00
ÿ93,26
ÿ90,38
ÿ86,29
ÿ63,92
ÿ46,65
ÿ34,82

ÿ101,30
ÿ96,00
ÿ93,03
ÿ89,00
ÿ85,53
ÿ62,56
ÿ44,83
ÿ31,73

* hri ì ÔÓÇÆÐÇÇ ÊÐÂÚÇÐËÇ à××ÇÍÕËÄÐÑÌ àÎÇÍÕÓÑÐÐÑÌ ÒÎÑÕÐÑÔÕË, Eel � g0T
2=2 ì àÐÇÓÅËâ àÎÇÍÕÓÑÐÑÄ, EeT ì àÐÇÓÅËâ àÎÇÍÕÓÑÐÑÄ,

ÓÂÔÔÚËÕÂÐÐÂâ ÒÑ ×ÑÓÏÖÎÇ (11).

** ¬ÓËÔÕÂÎÎËÚÇÔÍÑÇ ÔÑÔÕÑâÐËÇ.

´ÂÃÎËÙÂ 4. ³ÄÑÌÔÕÄÂ ÏÑÆÇÎÇÌ ÎËÕËâ Ë ÐÂÕÓËâ ÒÓË ÒÂÓÂÏÇÕÓÂØ ÖÆÂÓÐÑÅÑ ÔÉÂÕËâ (Zì ÔÕÇÒÇÐß ÔÉÂÕËâ) [60]

Z P, ¤±Â U2 ÿU1,
Í¥É ÏÑÎßÿ1,

ÒÑ (13)

T, ¬
(ÏÑÆÇÎß)

T, ¬
[88]

m, à£ EeT,
Í¥É ÏÑÎßÿ1,

ÒÑ (11)

peT,
¤±Â

EM,
Í¥É ÏÑÎßÿ1,

ÒÑ (16)

EMD,
Í¥É ÏÑÎßÿ1

pM, ¤±Â,
ÏÑÆÇÎß

pM � peT,
¤±Â

1 2 3 4 5 6 7 8 9 10 11 12

ËÕËÌ

1,00*
0,80*
0,70*
0,60
0,50
0,40
0,30

0
3,71
6,92
13,1
27,5
55,1
101,4

0
4,823
13,496
34,086
89,232

215,04
461,1

300
300
370
550
1800
5490
13880

300
424
623
1170
ì
ì
ì

4,704
5,458
5,966
6,612
7,464
8,643
10,382

0,000
0,000
0,013
0,057
0,745
6,103
31,74

0
0
0

0,01
0,08
0,78
5,42

ÿ156,80
ÿ151,98
ÿ143,32
ÿ122,77
ÿ68,31
52,14
272,55

ÿ156,94
ÿ151,13
ÿ143,88
ÿ123,49
ÿ68,06
53,18
272,44

� 0

3,41
6,94
13,55
27,15
54,08
96,65

� 0

3,41
6,94

13,56
27,23
54,86
102,07

¯ÂÕÓËÌ

1,00*
0,75*
0,70*
0,60*
0,50
0,45
0,40

0
2,57
5,03
9,57
22,3
38,4
66,4

0
7,64
17,92
45,47

132,5
250,9
472,75

298
300
580
1180
2640
6400

14250

300
531
682
1392
3768
6670**
ì

3,147
3,812
3,992
4,422
4,996
5,312
5,565

0,000
0,000
0,090
0,557
2,430

13,250
56,815

0
0

0,01
0,03
0,13
0,82
3,99

ÿ101,35
ÿ93,70
ÿ83,53
ÿ56,39
28,72
136,3
314,58

ÿ100,56
ÿ93,67
ÿ83,81
ÿ56,87
28,26
137,05
315,13

ÿ0,094
3,47
4,90
9,52
23,71
37,82
62,28

0
3,47
4,91
9,55

23,84
38,64
66,27

* ¬ÓËÔÕÂÎÎËÚÇÔÍÑÇ ÔÑÔÕÑâÐËÇ.
** ¿ÍÔÕÓÂÒÑÎËÓÑÄÂÐÐÑÇ ÊÐÂÚÇÐËÇ.

3 µ¶¯, Õ. 183, å 12
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¥ÑÒÑÎÐËÕÇÎßÐÞÌ ÔÒÑÔÑÃ ÐÂÃÎáÆÂÕß ÊÂ ÔÕÓÖÍÕÖÓÑÌ
ÏÑÆÇÎË ÊÂÍÎáÚÂÇÕÔâ Ä ÓÂÔÚÈÕÇ ÔÕÓÖÍÕÖÓÐÑÅÑ ×ÂÍÕÑÓÂ
ÄÔÇÌ ÏÑÆÇÎË S�K� ÆÎâ ÐÂÃÑÓÂ ÄÇÍÕÑÓÑÄ ÓÂÔÔÇâÐËâ K.
£ÇÎËÚËÐÖ S�K� ÏÑÉÐÑ ÓÂÔÔÚËÕÂÕß ÒÑ ×ÑÓÏÖÎÇ

S�K� � 1

N

����X
j

exp �iKRj�
����2 :

©ÆÇÔß Rj ì ÓÂÆËÖÔ-ÄÇÍÕÑÓ j-Ì ÚÂÔÕËÙÞ, ÔÖÏÏÂ ÃÇÓÈÕÔâ ÒÑ
ÄÔÇÏ ÚÂÔÕËÙÂÏ ÏÑÆÇÎË. £ ÔÎÖÚÂÇ ËÆÇÂÎßÐÑÅÑ ÍÓËÔÕÂÎÎÂ
ÔÕÓÖÍÕÖÓÐÞÌ ×ÂÍÕÑÓ S�K� ÓÂÄÇÐ ÚËÔÎÖ ÚÂÔÕËÙ N Ä ÍÓË-
ÔÕÂÎÎÇ ÆÎâ ÄÇÍÕÑÓÑÄ ÖÊÎÑÄ ÑÃÓÂÕÐÑÌ ÓÇÛÈÕÍË Ë ÐÖÎá ÆÎâ
ÒÓÑÚËØ ÄÇÍÕÑÓÑÄ K. ±ÑÔÍÑÎßÍÖ ÒÓË ÏÑÆÇÎËÓÑÄÂÐËË ËÔ-
ÒÑÎßÊÖáÕÔâ ÒÇÓËÑÆËÚÇÔÍËÇ ÅÓÂÐËÚÐÞÇ ÖÔÎÑÄËâ, ÍÑÏÒÑ-
ÐÇÐÕÞ ÄÇÍÕÑÓÂ K ÆÑÎÉÐÞ ÃÞÕß ÓÂÄÐÞ �2p=l �m, ÅÆÇ l ì
ÆÎËÐÂ ÓÇÃÓÂ ÑÔÐÑÄÐÑÅÑ ÍÖÃÂ,mìÎáÃÑÇ ÙÇÎÑÇ ÚËÔÎÑ ËÎË
ÐÖÎß. ±ÓË ÔÍÂÐËÓÑÄÂÐËË ÑÃÓÂÕÐÑÅÑ ÒÓÑÔÕÓÂÐÔÕÄÂ ÐÇÑÃ-
ØÑÆËÏÑ ÒÇÓÇÃÓÂÕß ÐÇÔÍÑÎßÍÑ ÔÑÕÇÐ ÕÞÔâÚ ÍÑÏÃËÐÂÙËÌ
ÊÐÂÚÇÐËÌÒÓÑÇÍÙËÌÄÇÍÕÑÓÂK Ô ÆÑÔÕÂÕÑÚÐÑÏÂÎÞÏÛÂÅÑÏ.

£ ÕÂÃÎËÙÇ 3 ÒÓËÄÇÆÇÐÞ ÊÐÂÚÇÐËâ àÎÇÍÕÓÑÐÐÑÌ ÕÇÒÎÑ-
ÄÑÌ àÐÇÓÅËË, ÓÂÔÔÚËÕÂÐÐÞÇ Ä ÆÄÖØ ÄÂÓËÂÐÕÂØ: ÒÓË ÒÑ-
ÔÕÑâÐÐÑÏ ÊÐÂÚÇÐËË ÍÑà××ËÙËÇÐÕÂ g0 ÐËÊÍÑÕÇÏÒÇÓÂÕÖÓ-
ÐÑÌ àÎÇÍÕÓÑÐÐÑÌ ÕÇÒÎÑÈÏÍÑÔÕË °¸¬-ÎËÕËâ, ÍÑÅÆÂ Eel �
� g0T

2=2 (g0 � 1;63 Ï¥É ÏÑÎßÿ1¬ÿ2 [93, 94] (8-â ÍÑ-
ÎÑÐÍÂ)), Ë Ô ÖÚÈÕÑÏ ×ÑÓÏÖÎ (11) (EeT, 9-â ÍÑÎÑÐÍÂ).
²ÂÊÐËÙÂ ÏÇÉÆÖ Eel Ë EeT ÆÑÄÑÎßÐÑ ÊÐÂÚËÕÇÎßÐÂ. £ 10-Ì
ÍÑÎÑÐÍÇ ÒÓËÄÇÆÇÐÞ ÔÖÏÏÞ UEAM � EeT ÆÎâ ÏÑÆÇÎÇÌ
ÎËÕËâ (UEAM ì àÐÇÓÅËâ ÏÑÆÇÎË ÒÑ ÑÕÐÑÛÇÐËá Í àÐÇÓÅËË
ÒÑÍÑâÜÇÅÑÔâ ËÆÇÂÎßÐÑÅÑ ÅÂÊÂ ÎËÕËâ). £ 11-Ì ÍÑÎÑÐÍÇ
ÆÂÐÞ ×ÂÍÕËÚÇÔÍËÇ ÊÐÂÚÇÐËâ àÐÇÓÅËË ÎËÕËâ Ô ÕÇÏ ÉÇ
ÐÂÚÂÎÑÏ ÑÕÔÚÈÕÂ. µÚÈÕ àÎÇÍÕÓÑÐÐÑÌ ÕÇÒÎÑÄÑÌ àÐÇÓÅËË
ÒÓËÄÑÆËÕ Í ÔÖÜÇÔÕÄÇÐÐÑÏÖ ÖÎÖÚÛÇÐËá ÔÑÅÎÂÔËâ ÏÇÉÆÖ
àÐÇÓÅËâÏË ÏÑÆÇÎË Ë ÓÇÂÎßÐÑÅÑ ÎËÕËâ, ÑÆÐÂÍÑ ÒÑÎ-
ÐÑÔÕßá ÖÔÕÓÂÐËÕß ÓÂÔØÑÉÆÇÐËÇ Ô ÑÒÞÕÐÞÏË ÆÂÐÐÞÏË
ÒÓË T > 1000 ¬ ÐÇ ÖÆÂÈÕÔâ.

£ [95] ËÔÒÑÎßÊÑÄÂÐ ÒÑÕÇÐÙËÂÎ ¦¡®ËÊ ÓÂÃÑÕÞ [68] ÆÎâ
ÏÑÆÇÎËÓÑÄÂÐËâ ÆÄÖØ×ÂÊÐÑÌ ÔËÔÕÇÏÞ ÉËÆÍÑÔÕß ë ÒÂÓ.
®ÑÆÇÎË ÎËÕËâ ÔÑÆÇÓÉÂÎË ÒÑ 16000 ÂÕÑÏÑÄ Ä ÑÔÐÑÄÐÑÌ
âÚÇÌÍÇ ÒÓË T � 2000ÿ5100 ¬. ¨ËÆÍÂâ ×ÂÊÂ ÑÃÓÂÊÑÄÞ-
ÄÂÎÂ ÒÎÑÔÍËÌ ÔÎÑÌ. £ ÅÂÊÑÄÑÌ ×ÂÊÇ ÑÕÏÇÚÇÐÂ ÍÎÂÔÕÇÓËÊÂ-
ÙËâ ÂÕÑÏÑÄ. ³ÕÓÂÕË×ËÍÂÙËâ ÒÇÓÇØÑÆÐÑÅÑ ÔÎÑâ ÐÇ ÐÂÃÎá-
ÆÂÎÂÔß. ±Ñ ÊÂÄËÔËÏÑÔÕË ÒÎÑÕÐÑÔÕË ×ÂÊ ÑÕ ÕÇÏÒÇÓÂÕÖÓÞ
ÑÙÇÐÇÐÞ ÍÓËÕËÚÇÔÍËÇ ÕÇÏÒÇÓÂÕÖÓÂ (5649 ¬), ÒÎÑÕÐÑÔÕß
(0,1553 Å ÔÏÿ3) Ë ÆÂÄÎÇÐËÇ ÎËÕËâ (1686 ÃÂÓ). ²ÂÔÚÈÕÐÂâ
ÄâÊÍÑÔÕß ÎËÕËâ ÐËÉÇ ×ÂÍÕËÚÇÔÍÑÌ ÒÓËÏÇÓÐÑ ÐÂ 20%, Â
ÍÑà××ËÙËÇÐÕÞ ÔÂÏÑÆË××ÖÊËË, ÔÑÑÕÄÇÕÔÕÄÇÐÐÑ, ÄÞÛÇ.

£ ÕÂÃÎËÙÇ 4 ÒÓËÄÇÆÇÐÞ ÓÇÊÖÎßÕÂÕÞ ®¥-ÓÂÔÚÈÕÑÄ ÆÎâ
ÎËÕËâ Ä ÖÔÎÑÄËâØ ÖÆÂÓÐÑÅÑ ÔÉÂÕËâ. ¿ÎÇÍÕÓÑÐÐÞÇ ÄÍÎÂÆÞ
Ä àÐÇÓÅËá Ë ÆÂÄÎÇÐËÇ ÓÂÔÔÚËÕÞÄÂÎËÔß ÒÑ ×ÑÓÏÖÎÂÏ (11) Ë
(12). ±Ñ ÆÂÐÐÞÏ ÓÂÔÚÈÕÂ ÔÕÓÖÍÕÖÓÐÑÅÑ ×ÂÍÕÑÓÂ, ÒÓË
ÔÕÇÒÇÐâØ ÔÉÂÕËâ Z < 0;7 ÏÑÆÇÎË ÐÂØÑÆËÎËÔß Ä ÉËÆÍÑÏ
ÔÑÔÕÑâÐËË. ³ÓÂÄÐËÄÂâ ÊÐÂÚÇÐËâ Ä ÍÑÎÑÐÍÂØ 2 Ë 12, Â ÕÂÍÉÇ
Ä 9 Ë 10, ÄËÆËÏ, ÚÕÑ ÄÑ ÄÔÇØ ÔÎÖÚÂâØ ÐÂÃÎáÆÂÇÕÔâ ØÑÓÑÛÇÇ
ÔÑÅÎÂÔËÇ ÓÂÔÚÈÕÐÞØ ÆÂÄÎÇÐËÌ Ë àÐÇÓÅËÌ ÏÑÆÇÎÇÌ Ô ÆÑÔ-
ÕËÅÐÖÕÞÏË Ä ÑÒÞÕÂØ ÒÑ ÖÆÂÓÐÑÏÖ ÔÉÂÕËá (ÔÏ. ÓËÔ. 2).
³ÕÂÐÆÂÓÕÐÑÇ ÓÂÔØÑÉÆÇÐËÇ ÒÑ ÆÂÄÎÇÐËá ÔÑÔÕÂÄÎâÇÕ ÄÔÇÅÑ
0,43 ¤±Â, Â ÒÑ àÐÇÓÅËË ì 0,57 Í¥É ÏÑÎßÿ1. ´ÂÍËÏ ÑÃ-
ÓÂÊÑÏ, ÒÓËÄÇÆÈÐÐÞÌ ÄÞÛÇ ÒÑÕÇÐÙËÂÎ ¦¡® âÄÎâÇÕÔâ
ÄÒÑÎÐÇ ÒÓËÇÏÎÇÏÞÏ ÆÎâ ÑÒËÔÂÐËâ ÔËÎßÐÑ ÔÉÂÕÞØ ÔÑ-
ÔÕÑâÐËÌ ÎËÕËâ.

¿ÎÇÍÕÓÑÐÐÞÌ ÄÍÎÂÆ Ä àÐÇÓÅËá ÄÑÊÓÂÔÕÂÇÕ Ô ÒÑÄÞÛÇ-
ÐËÇÏ ÕÇÏÒÇÓÂÕÖÓÞ Ë ÒÓË Z�0;30 ÕÇÒÎÑÄÂâ àÐÇÓÅËâ àÎÇÍÕ-
ÓÑÐÑÄ (31,74 Í¥É ÏÑÎßÿ1) ÔÑÔÕÂÄÎâÇÕ �10% ÑÕ ÒÑÎÐÑÌ
àÐÇÓÅËË ÎËÕËâ (31;74�272;44�304;18 Í¥ÉÏÑÎßÿ1).

²ÂÔÚÈÕÞ ÔÄÑÌÔÕÄ ÉËÆÍËØ ÏÇÕÂÎÎÑÄ ÒÓË ÄÞÔÑÍËØ ÆÂÄ-
ÎÇÐËâØ ÏÇÕÑÆÑÏ ®¥ ÏÑÅÖÕ ÒÑÏÑÚß ÄÞâÔÐËÕß, ÒÑÚÇÏÖ ÐÂ
×ÂÊÑÄÞØ ÆËÂÅÓÂÏÏÂØ ÄÔÇØ ÜÇÎÑÚÐÞØ ÏÇÕÂÎÎÑÄ ÐÂÃÎá-
ÆÂáÕÔâ ÏÂÍÔËÏÖÏÞ ÐÂ ÎËÐËâØ ÓÂÄÐÑÄÇÔËâ ÍÓËÔÕÂÎÎ ë
ÉËÆÍÑÔÕß. ¯Â ×ÂÊÑÄÑÌ ÆËÂÅÓÂÏÏÇ ÎËÕËâ ËÏÇÇÕÔâ ÄÞÔÑ-
ÍËÌ ÏÂÍÔËÏÖÏ ÎËÐËË ÓÂÄÐÑÄÇÔËâ °¸¬-ÔÕÓÖÍÕÖÓÂ ëÉËÆ-
ÍÑÔÕß ÒÓË ÆÂÄÎÇÐËË � 8 ¤±Â Ë ÕÇÏÒÇÓÂÕÖÓÇ 530 ¬ [96].
±ÓË ÆÂÎßÐÇÌÛÇÏ ÄÑÊÓÂÔÕÂÐËË ÆÂÄÎÇÐËâ ÎËÐËâ ÓÂÄÐÑ-
ÄÇÔËâ ÃÞÔÕÓÑ ÑÒÖÔÍÂÇÕÔâ ÆÑ T � 200 ¬ ÒÓË ÆÂÄÎÇÐËË
� 42 ¤±Â. ¯ÂÎËÚËÇ ÏÂÍÔËÏÖÏÂ ÑÊÐÂÚÂÇÕ, ÚÕÑ Ä ËÐÕÇÓ-
ÄÂÎÇ ÆÂÄÎÇÐËÌ ÔÒÓÂÄÂ ÑÕ ÏÂÍÔËÏÖÏÂ ÒÎÑÕÐÑÔÕß ÉËÆÍÑÔÕË
ÃÑÎßÛÇ ÒÎÑÕÐÑÔÕË ÓÂÄÐÑÄÇÔÐÑÌ ÕÄÈÓÆÑÌ ×ÂÊÞ (ÂÐÑÏÂÎËâ
ÒÑ ÕËÒÖ ÂÐÑÏÂÎËÌ ÄÑÆÞ, ÄËÔÏÖÕÂ, ÔÖÓßÏÞ Ë ÆÓ.). °ÒÖÃ-
ÎËÍÑÄÂÐÞ ÕÇÑÓÇÕËÚÇÔÍËÇ ÑÙÇÐÍË ×ÂÊÑÄÑÌ ÆËÂÅÓÂÏÏÞ ÎË-
ÕËâ. £ ÓÂÃÑÕÇ [97] ÕÇÏÒÇÓÂÕÖÓÖ ÒÎÂÄÎÇÐËâ ÎËÕËâ ÐÂØÑ-
ÆËÎË, ÒÓÇÆÄÂÓËÕÇÎßÐÑ ÄÞÚËÔÎËÄ ÍÑÎÇÃÂÕÇÎßÐÞÌ ÔÒÇÍÕÓ
ÏÇÕÑÆÑÏ ÎËÐÇÌÐÑÅÑ ÑÕÍÎËÍÂ Ä ÕÇÑÓËË ×ÖÐÍÙËÑÐÂÎÂ
ÒÎÑÕÐÑÔÕË Ë ÒÓËÏÇÐËÄ ÊÂÕÇÏ ÍÓËÕÇÓËÌ ÒÎÂÄÎÇÐËâ ËÐÆÇ-
ÏÂÐÂ, ÔÑÅÎÂÔÐÑ ÍÑÕÑÓÑÏÖ ÒÎÂÄÎÇÐËÇ ÐÂÔÕÖÒÂÇÕ ÕÑÅÆÂ,
ÍÑÅÆÂ ÔÓÇÆÐÇÇ ÍÑÎÇÃÂÕÇÎßÐÑÇ ÔÏÇÜÇÐËÇ ÂÕÑÏÑÄ ÆÑÔÕË-
ÅÂÇÕ ÑÒÓÇÆÇÎÈÐÐÑÌ ÆÑÎË (ÑÃÞÚÐÑ 0,10 ë 0,15) ÏÇÉÂÕÑÏ-
ÐÑÅÑ ÓÂÔÔÕÑâÐËâ. ¿ÕÑÕ ÓÂÔÚÈÕ ÒÓËÄÑÆËÕ Í ÏÂÍÔËÏÖÏÖ ÐÂ
ÎËÐËË ÓÂÄÐÑÄÇÔËâ ÕÄÈÓÆÞÌ (°¸¬ Ë ¤¸¬) ÎËÕËÌ ëÉËÆÍËÌ
ÎËÕËÌ, ÚÕÑ ÔÑÅÎÂÔÖÇÕÔâ Ô ÑÒÞÕÑÏ.

®ÇÕÑÆ ®¥ ÕÂÍÉÇ ÆÂÈÕ ÄÑÊÏÑÉÐÑÔÕß ÓÂÔÔÚËÕÂÕß ÕÇÏ-
ÒÇÓÂÕÖÓÞ ÒÎÂÄÎÇÐËâ Tm ÏÑÆÇÎÇÌ Ë ÒÑÔÕÓÑËÕß ÎËÐËá
ÒÎÂÄÎÇÐËâ. ¯ÂËÃÑÎÇÇ ÑÃÑÔÐÑÄÂÐÞ Ô ÕÇÓÏÑÆËÐÂÏËÚÇÔÍÑÌ
ÕÑÚÍË ÊÓÇÐËâ ÔÎÇÆÖáÜËÇ ÏÇÕÑÆÞ ÓÂÔÚÈÕÐÑÅÑ ÑÒÓÇÆÇÎÇ-
ÐËâ Tm: 1) ÒÑ ÕÇÏÒÇÓÂÕÖÓÇ ÕÑÚÍË ÒÇÓÇÔÇÚÇÐËâ ÅÓÂ×ËÍÑÄ
ÕÇÏÒÇÓÂÕÖÓÐÞØ ÊÂÄËÔËÏÑÔÕÇÌ àÐÇÓÅËÌ ¤ËÃÃÔÂ ÍÓËÔÕÂÎÎÂ
Ë ÉËÆÍÑÔÕË; 2) ÒÑ ÕÇÏÒÇÓÂÕÖÓÇ ÑÃÓÂÜÇÐËâ Ä ÐÖÎß ÔÍÑÓÑ-
ÔÕË ÆÄËÉÇÐËâ ÅÓÂÐËÙÞ ÍÓËÔÕÂÎÎ ëÉËÆÍÑÔÕß Ä ÆÄÖØ×ÂÊÐÑÌ
®¥-ÏÑÆÇÎË Ô ÒÎÑÔÍÑÌ ÅÓÂÐËÙÇÌ ÏÇÉÆÖ ÆÄÖÏâ ×ÂÊÂÏË.
³ÚËÕÂÇÕÔâ, ÚÕÑ ÓÂÔØÑÉÆÇÐËÇ ÏÇÉÆÖ ÏÑÆÇÎßÐÑÌ Tm Ë
ÓÇÂÎßÐÑÌ Tm ÒÑÓâÆÍÂ ÐÇÔÍÑÎßÍËØ ÆÇÔâÕÍÑÄ ÍÇÎßÄËÐÑÄ
âÄÎâÇÕÔâ ÄÒÑÎÐÇ ÒÓËÇÏÎÇÏÞÏ Ë ÔÄËÆÇÕÇÎßÔÕÄÖÇÕ Ä ÒÑÎß-
ÊÖ ÆÑÔÕÂÕÑÚÐÑ ÄÞÔÑÍÑÅÑ ÍÂÚÇÔÕÄÂ ÒÑÕÇÐÙËÂÎÂ. °ÆÐÂÍÑ
àÕË ÏÇÕÑÆÞ ÆÑÄÑÎßÐÑ ÕÓÖÆÑÈÏÍË.

£ ÓÂÃÑÕÇ [68] ÑÒÓÇÆÇÎâÎË ÕÇÏÒÇÓÂÕÖÓÖ ÒÎÂÄÎÇÐËâ
ÏÑÆÇÎË ÎËÕËâ Ô ÒÑÕÇÐÙËÂÎÑÏ ¦¡® "ÏÇÕÑÆÑÏ ÑÕÑÅÓÇÄÂ"
[98]. ®ÇÕÑÆ ÑÔÐÑÄÂÐ ÐÂ ÕÑÏ ×ÂÍÕÇ, ÚÕÑ ®¥-ÏÑÆÇÎË
ÍÓËÔÕÂÎÎËÚÇÔÍÑÅÑ ÏÇÕÂÎÎÂ Ô ÆÇ×ÇÍÕÂÏË ÒÎÂÄâÕÔâ Ô ÑÚÇÐß
ÐÇÃÑÎßÛËÏ ÒÇÓÇÅÓÇÄÑÏ (Ä ÒÓÇÆÇÎÂØ 5 ë 10 ¬). ®ÑÆÇÎß
ÕÄÈÓÆÑÌ ×ÂÊÞ Ô ÆÇ×ÇÍÕÂÏË ÏÑÉÐÑ ÔÑÊÆÂÕß ÎËÃÑ ËÊÝ-
âÕËÇÏ ËÊ ÏÑÆÇÎË ÒÓÂÄËÎßÐÑÅÑ ÍÓËÔÕÂÎÎÂ ÑÆÐÑÅÑ ËÎË
ÐÇÔÍÑÎßÍËØ ÂÕÑÏÑÄ (Õ.Ç. ÔÑÊÆÂÐËÇÏ Ä ÐÇÌ ÄÂÍÂÐÔËÌ), ÎËÃÑ
ÑØÎÂÉÆÇÐËÇÏ Ë ÍÓËÔÕÂÎÎËÊÂÙËÇÌ ÏÑÆÇÎË ÉËÆÍÑÌ ×ÂÊÞ.
´ÇÏÒÇÓÂÕÖÓÖ ÒÎÂÄÎÇÐËâ ÏÑÆÇÎÇÌ ÎËÕËâ ÑÒÓÇÆÇÎâÎË ÒÑ-
ÔÓÇÆÔÕÄÑÏ ÔÕÖÒÇÐÚÂÕÑÅÑ ÐÂÅÓÇÄÂ Ë ÆÎËÕÇÎßÐÞØ ËÊÑÕÇÓÏË-
ÚÇÔÍËØ ÄÞÆÇÓÉÇÍ ÒÓË ÍÂÉÆÑÌ ÕÇÏÒÇÓÂÕÖÓÇ. ¶ÂÍÕ ÒÎÂÄÎÇ-
ÐËâ ÖÔÕÂÐÂÄÎËÄÂÎË ÒÑ ÓÇÊÍÑÏÖ ÒÂÆÇÐËá ÏÂÍÔËÏÂÎßÐÑÌ
ÄÇÎËÚËÐÞ ÔÕÓÖÍÕÖÓÐÑÅÑ ×ÂÍÕÑÓÂ. ´ÇÏÒÇÓÂÕÖÓÂ ÒÎÂÄÎÇ-
ÐËâ ÏÑÆÇÎË ÒÓË ÐÑÓÏÂÎßÐÑÏ ÆÂÄÎÇÐËË ÓÂÄÐÂ (428� 2) ¬,
ÚÕÑ ÐÇÏÐÑÅÑ ÐËÉÇ ÕÇÏÒÇÓÂÕÖÓÞ ÒÎÂÄÎÇÐËâ ÓÇÂÎßÐÑÅÑ
ÎËÕËâ (453,69 ¬). ±ÑÆ ÆÂÄÎÇÐËÇÏ 10 ¤±Â ÒÎÂÄÎÇÐËÇ
ÏÑÆÇÎË ÎËÕËâ ÒÓÑËÔØÑÆËÕ ÒÓË Tm � 688 ¬. ¿ÍÔÒÇÓËÏÇÐÕ
[96, 99] ÒÓË ÆÂÄÎÇÐËË 10 ¤±Â ÆÂÈÕ ÕÇÏÒÇÓÂÕÖÓÖ ÒÎÂÄÎÇÐËâ
ÑÍÑÎÑ 530 ¬, Õ.Ç. ÊÂÏÇÕÐÑ ÃÑÎÇÇ ÐËÊÍÖá, ÚÇÏ ÏÑÆÇÎßÐÂâ.

²ÂÔØÑÉÆÇÐËÇ Ô ÑÒÞÕÑÏ ÒÑ ÕÇÏÒÇÓÂÕÖÓÇ ÒÎÂÄÎÇÐËâ
ÑÃÝâÔÐâÇÕÔâ ÕÇÏ, ÚÕÑ ÒÑÕÇÐÙËÂÎ ¦¡® ÐÇ ÄÒÑÎÐÇ ÒÑÆ-
ØÑÆËÕ ÆÎâ ÍÓËÔÕÂÎÎËÚÇÔÍÑÅÑ ÎËÕËâ. ±ÓË ÕÇÏÒÇÓÂÕÖÓÇ
300 ¬ ÆÂÄÎÇÐËÇ ÏÑÆÇÎË °¸¬-ÎËÕËâ Ô ÒÑÕÇÐÙËÂÎÑÏ (5) ë
(10) Ë ÓÇÂÎßÐÑÌ ÒÎÑÕÐÑÔÕßá 0,535 Å ÔÏÿ3 ÓÂÄÐÑ
ÿ0;507 ¤±Â (ÔÏ. ÕÂÃÎ. 3), Â ÆÂÄÎÇÐËÇ ÏÑÆÇÎË ¤¸¬-ÎËÕËâ
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ÔÑÔÕÂÄÎâÇÕ ÿ0;270 ¤±Â. ¥ÂÄÎÇÐËÇ ÓÇÂÎßÐÑÅÑ ÎËÕËâ ÒÓË
ÕÇÏÒÇÓÂÕÖÓÇ 300 ¬ Ë ÒÎÑÕÐÑÔÕË 0,535 Å ÔÏÿ3 Ä àÕËØ ÖÔÎÑ-
ÄËâØ ÃÎËÊÍÑ Í ÐÖÎá. ªÐÕÇÓÇÔÐÑ ÒÑÄÇÆÇÐËÇ ÏÑÆÇÎÇÌ
¤¸¬-ÎËÕËâ Ä ÑÃÎÂÔÕË ÆÂÄÎÇÐËÌ, ÅÆÇ ¤¸¬-ÓÇÛÈÕÍÂ ÖÔÕÑÌ-
ÚËÄÂ. ¯Â ËÊÑÃÂÓÇ p � 25 ¤±Â, ÅÆÇ ÖÔÕÑÌÚËÄÂ ¤¸¬-×ÂÊÂ
[96], ÒÓË ÐÂÅÓÇÄÂÐËË ÏÑÆÇÎÇÌ ¤¸¬-ÎËÕËâ Ô ÒÑÕÇÐÙËÂÎÑÏ
¦¡® ÑÕ 100 ÆÑ 700 ¬ ÑÃÝÈÏ ÔÐÂÚÂÎÂ ÖÏÇÐßÛÂÇÕÔâ ÑÕ
6,522 ÔÏ3 ÏÑÎßÿ1 (ÒÓË T � 100 ¬) ÆÑ 6,447 ÔÏ3 ÏÑÎßÿ1

(ÒÓË T�400 ¬) (Õ.Ç. �qV=qT �p<0, ÂÐÑÏÂÎËâ ÒÑ ÕËÒÖ ÂÐÑ-
ÏÂÎËË ÄÑÆÞ) Ë ÎËÛß ÒÓË ÆÂÎßÐÇÌÛÇÏ ÐÂÅÓÇÄÂÐËË ÐÂÚË-
ÐÂÇÕ ÖÄÇÎËÚËÄÂÕßÔâ (ÆÑ 6,471 ÔÏ3 ÏÑÎßÿ1 ÒÓË T � 700 ¬).
¡ÐÂÎÑÅËÚÐÞÌ ÔÎÖÚÂÌ ÕÄÈÓÆÑÅÑ ÐÂÕÓËâ ÒÑÆÓÑÃÐÑ ÓÂÔ-
ÔÏÑÕÓÇÐ Ä ÓÂÊÆÇÎÇ 3.1.2. ¹ÕÑ ÍÂÔÂÇÕÔâ ÏÑÆÇÎÇÌ ÉËÆÍÑÅÑ
ÎËÕËâ, ÒÑÔÕÓÑÇÐÐÞØ Ô ÒÑÕÇÐÙËÂÎÑÏ ¦¡®, ÕÑ ÂÐÑÏÂÎËÌ
ËØ ÔÕÓÖÍÕÖÓÞ ÐÇ ÑÃÐÂÓÖÉÇÐÑ. ¯ÂÒÓËÏÇÓ, Ä ÔÎÖÚÂÇ ÔÇÓËË
ÏÑÆÇÎÇÌ ÉËÆÍÑÅÑ ÎËÕËâ ÒÓË ÕÇÏÒÇÓÂÕÖÓÇ 550 ¬ Ë ÆÂÄ-
ÎÇÐËâØ ÑÕ 0 ÆÑ 50 ¤±Â ÒÑÄÇÆÇÐËÇ ÒÎÑÕÐÑÔÕË Ë ÍÑÑÓÆËÐÂ-
ÙËÑÐÐÑÅÑ ÚËÔÎÂ (Í.Ú.) ÑÕÓÂÉÇÐÑ Ä ÕÂÃÎ. 5.

±ÎÑÕÐÑÔÕß ÏÑÆÇÎÇÌ ÉËÆÍÑÅÑ ÎËÕËâ ÒÓË ËÊÑÃÂÓÐÑÏ
ÐÂÅÓÇÄÂÐËË (p � 25;0 ¤±Â) ÏÑÐÑÕÑÐÐÑ ÖÏÇÐßÛÂÇÕÔâ ÑÕ
1,074 ÔÏ3 ÏÑÎßÿ1 ÒÓË T � 700 ¬ ÆÑ 1,057 ÔÏ3 ÏÑÎßÿ1 ÒÓË
T � 1200 ¬. ³ÖÆâ ÒÑ àÕËÏ ÍÓËÕÇÓËâÏ, Ô ÄÑÊÓÂÔÕÂÐËÇÏ
ÒÎÑÕÐÑÔÕË ÑÕ 0,535 ÆÑ 1,46 Å ÔÏÿ3 ÔÕÓÖÍÕÖÓÐÞØ ÒÓÇÄÓÂÜÇ-
ÐËÌ Ä ÉËÆÍÑÏ ÎËÕËË ÐÇ ÒÓÑËÔØÑÆËÕ. £ ÕÑ ÉÇ ÄÓÇÏâ ÒÎÑÕ-
ÐÑÔÕß ÏÑÆÇÎË ¤¸¬-ÎËÕËâ ÒÓË T � 550 ¬ Ë p � 20 ¤±Â
ÓÂÄÐÂ 1,008 Å ÔÏÿ3, Õ.Ç. ÄÔÇÅÑ ÐÂ 0,5% ÄÞÛÇ ÒÎÑÕÐÑÔÕË
ÏÑÆÇÎË ÉËÆÍÑÅÑ ÎËÕËâ ÒÓË ÕÇØ ÉÇ ÖÔÎÑÄËâØ, ÕÂÍ ÚÕÑ
ÒÎÂÄÎÇÐËÇ Ä àÕËØ ÖÔÎÑÄËâØ ÔÑÒÓÑÄÑÉÆÂÇÕÔâ ÑÚÇÐß ÐÇÊÐÂ-
ÚËÕÇÎßÐÞÏ ÖÄÇÎËÚÇÐËÇÏ ÑÃÝÈÏÂ.

®ÇÕÑÆÑÏ ab initio ÒÑÔÕÓÑÇÐÞ ÏÑÆÇÎË ÉËÆÍÑÅÑ ÎËÕËâ Ô
64 ÂÕÑÏÂÏË Ä ÑÔÐÑÄÐÑÏ ÍÖÃÇ [100]. ±ÖÃÎËÍÂÙËË ÒÑ ÏÑÆÇ-
ÎËÓÑÄÂÐËá ÉËÆÍÑÔÕË ÏÇÕÑÆÑÏ ab initio ÑÃÞÚÐÑ ÐÇ ÔÑ-
ÆÇÓÉÂÕ ÆÂÐÐÞØ ÒÑ àÐÇÓÅËË, Ä ÐËØ ÒÓËÄÑÆâÕÔâ ÒÓÇËÏÖÜÇ-
ÔÕÄÇÐÐÑ àÎÇÍÕÓÑÐÐÞÇ ÔÄÑÌÔÕÄÂ, ÔÕÓÖÍÕÖÓÐÞÇ ØÂÓÂÍÕÇÓË-
ÔÕËÍË (±¬¶) Ë ÍÑà××ËÙËÇÐÕ ÔÂÏÑÆË××ÖÊËË (ÄâÊÍÑÔÕß).
±ÓË T � 470 ¬ ÒÑÎÖÚÇÐÑ ÊÐÂÚÇÐËÇ ÍÑà××ËÙËÇÐÕÂ ÔÂÏÑ-
ÆË××ÖÊËË 7� 10ÿ5 ÔÏ2 Ôÿ1, ÔÑÅÎÂÔÖáÜÇÇÔâ Ô ÑÒÞÕÐÞÏ
ÊÐÂÚÇÐËÇÏ.

±ÑÕÇÐÙËÂÎ ËÊ ÓÂÃÑÕÞ [80] ËÔÒÑÎßÊÑÄÂÐ Ä [101] ÆÎâ
ÏÑÆÇÎËÓÑÄÂÐËâ ÍÂÄËÕÂÙËË Ä ÉËÆÍÑÏ ÎËÕËË ÒÓË ÑÕÓËÙÂ-
ÕÇÎßÐÞØ ÆÂÄÎÇÐËâØ.

3.1.2. ¯ÂÕÓËÌ. ¯ÇÍÑÕÑÓÞÇ ÆÂÐÐÞÇ ÒÑ ÏÑÆÇÎËÓÑÄÂÐËá
ÉËÆÍÑÅÑ ÐÂÕÓËâ ÒÓËÄÇÆÇÐÞ Ä [5]. £ ÓÂÃÑÕÇ [102] ÒÔÇÄÆÑ-
ÒÑÕÇÐÙËÂÎßÐÞÏ ÏÇÕÑÆÑÏ ÓÂÔÔÚËÕÂÐ à××ÇÍÕËÄÐÞÌ ÒÂÓ-
ÐÞÌ ÒÑÕÇÐÙËÂÎ ÐÂÕÓËâ, ÒÑÔÕÓÑÇÐÞ ÏÑÆÇÎË ÉËÆÍÑÅÑ Ë
ÂÏÑÓ×ÐÑÅÑ ÐÂÕÓËâ ÒÓË ÆÂÄÎÇÐËâØ 0 Ë 2 ¤±Â Ë ÑÒÓÇÆÇ-
ÎÇÐÞ ÔÕÓÖÍÕÖÓÐÞÇ ØÂÓÂÍÕÇÓËÔÕËÍË. ®ÇÕÑÆÑÏ ab initio
ÒÑÔÕÓÑÇÐÞ ÒÓË ÕÇÏÒÇÓÂÕÖÓÇ 378 ¬ ÏÑÆÇÎË ÉËÆÍÑÅÑ
ÐÂÕÓËâ ÓÂÊÏÇÓÑÏ 54 Ë 60 ÂÕÑÏÑÄ [100].

±ÑÕÇÐÙËÂÎ ¦¡® ÆÎâ ÉËÆÍÑÅÑ ÐÂÕÓËâ ÓÂÔÔÚËÕÂÐ Ä
ÓÂÃÑÕÂØ [55, 56, 60]. ±ÓË r > r1 � 2;55 A

�
ÒÂÓÐÞÌ ÄÍÎÂÆ Ä

ÒÑÕÇÐÙËÂÎ ÑÒËÔÂÐ ÍÖÔÑÚÐÑ-ÐÇÒÓÇÓÞÄÐÑÌ ×ÖÐÍÙËÇÌ ÄËÆÂ
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ain�rÿ ri�1�n H�ri; ri�1� pri r > r1 : �17�

©ÆÇÔß k � 10, L � 6, ×ÖÐÍÙËâ H�ri; ri�1� ÓÂÄÐÂ ÇÆËÐËÙÇ Ä
ËÐÕÇÓÄÂÎÇ ri < r4 ri�1 Ë ÐÖÎá Ä ÑÔÕÂÎßÐÞØ ËÐÕÇÓÄÂÎÂØ.
¯ÖÎÇÄÑÌ ËÐÕÇÓÄÂÎ ÐÂØÑÆËÕÔâ ÒÓË r < r1. ¶ÑÓÏÖÎÂ (17)
ÑÒËÔÞÄÂÇÕ ÒÂÓÐÞÌ ÄÍÎÂÆ Ä ÒÑÕÇÐÙËÂÎ ÆÎâ ËÐÕÇÓÄÂÎÑÄ 1 ë
10. ¬Ñà××ËÙËÇÐÕÞ ain ÒÓËÄÇÆÇÐÞ Ä [55, 56]. ±ÑÕÇÐÙËÂÎ
ÑÃÑÓÄÂÐ ÒÓË r � 10;78 A

�
. £ÇÎËÚËÐÂ r1 ÑÒÓÇÆÇÎâÇÕÔâ

ÏËÐËÏÂÎßÐÞÏ ÓÂÔÔÕÑâÐËÇÏ ÏÇÉÆÖ ÚÂÔÕËÙÂÏË ÒÓË ÕÇÏ-
ÒÇÓÂÕÖÓÇ, ÃÎËÊÍÑÌ Í ÕÑÚÍÇ ÒÎÂÄÎÇÐËâ. ¡ÎÅÑÓËÕÏ ºÑÏ-
ÏÇÓÔÂ ÐÇ ÆÂÈÕ ËÐ×ÑÓÏÂÙËË Ñ ÒÑÕÇÐÙËÂÎÇ ÒÓË r < r1.
±ÑàÕÑÏÖ ÒÓË r < r1 ÒÑÕÇÐÙËÂÎ ÊÂÆÂÄÂÎÔâ ×ÑÓÏÖÎÑÌ

j�r� �|W � � 0;786149 exp
�
1;2�2;55ÿ r�� ;

ÅÆÇ r ÄÞÓÂÉÇÐÑ Ä ÂÐÅÔÕÓÇÏÂØ. ¬ÓÖÕËÊÐÂ ÒÑÕÇÐÙËÂÎÂ Ä
àÕÑÌ ÑÃÎÂÔÕË ÒÑÆÑÃÓÂÐÂ ÑÒÞÕÐÞÏ ÒÖÕÈÏ. ±ÑÎÖÚÇÐÐÞÌ
ÒÓË àÕÑÏ ÒÂÓÐÞÌ ÄÍÎÂÆ j�r� ÒÑÍÂÊÂÐ ÐÂ ÓËÔ. 1.

±ÑÕÇÐÙËÂÎ ÒÑÅÓÖÉÇÐËâ ÐÂÕÓËâ Ä [55, 56] ÃÞÎ ÄÞÃÓÂÐ Ä
×ÑÓÏÇ (5) ë (10), ÍÑà××ËÙËÇÐÕÞ Ä (6) ë (8) ÒÑÆÃËÓÂÎËÔß ÒÑ
ÒÎÑÕÐÑÔÕËÉËÆÍÑÅÑ ÐÂÕÓËâ, Â ÍÑà××ËÙËÇÐÕÞ Ä (9) Ë (10)ì
ÒÑ ×ÑÓÏÇ ÂÆËÂÃÂÕÞ ¤áÅÑÐËÑ ÐÂÕÓËâ. ±ÑÕÇÐÙËÂÎ ÒÑÅÓÖ-
ÉÇÐËâ ÐÂÕÓËâ ÒÑÍÂÊÂÐ ÐÂ ÓËÔ. 3.

®ÑÆÇÎËÓÑÄÂÐËÇ ÐÂÕÓËâ ÒÓÑÄÑÆËÎË ÒÓË ÕÇÏÒÇÓÂÕÖÓÇ
298 ë 2300 ¬, ÍÂÍ Ë Ä ÔÎÖÚÂÇ ÎËÕËâ. ³ÄÑÌÔÕÄÂ ÏÑÆÇÎË
ÐÂÕÓËâ ÒÓË ÕÇÏÒÇÓÂÕÖÓÇ, ÃÎËÊÍÑÌ Í ÕÑÚÍÇ ÒÎÂÄÎÇÐËâ ÒÓË
ÐÑÓÏÂÎßÐÑÏ ÆÂÄÎÇÐËË, ÒÓËÄÇÆÇÐÞ Ä ÕÂÃÎ. 2, Â ÒÓË ÕÇÏ-
ÒÇÓÂÕÖÓÂØ ÆÑ 2300 ¬ ì Ä ÕÂÃÎ. 3. ¥ÂÄÎÇÐËÇ ÏÑÆÇÎÇÌ
ÃÎËÊÍÑ Í ÐÖÎá, ÕÂÍ ÚÕÑ ÒÑÕÇÐÙËÂÎ ¦¡® ØÑÓÑÛÑ ÑÒËÔÞ-
ÄÂÇÕ ÊÂÄËÔËÏÑÔÕß ÒÎÑÕÐÑÔÕË ÑÕ ÕÇÏÒÇÓÂÕÖÓÞ. ¯ÇÄâÊÍËRg

ÏÇÉÆÖ ÏÑÆÇÎßÐÑÌ Ë ÆË×ÓÂÍÙËÑÐÐÑÌ ±¬¶ [89, 90] ÐÇÄÇ-
ÎËÍË, ÕÂÍ ÚÕÑ ÔÕÓÖÍÕÖÓÂ ÏÑÆÇÎÇÌ ÃÎËÊÍÂ Í ÓÇÂÎßÐÑÌ.
£ËÆÐÑ ØÑÓÑÛÇÇ ÔÑÅÎÂÔËÇ Ô ÑÒÞÕÐÞÏË ÆÂÐÐÞÏË ÆÎâ
àÐÇÓÅËË, Â ÕÂÍÉÇ ÆÎâ ÏÑÆÖÎâ ÄÔÇÔÕÑÓÑÐÐÇÅÑ ÔÉÂÕËâ KT Ë
ÍÑà××ËÙËÇÐÕÂ ÔÂÏÑÆË××ÖÊËËD. ±ÓË ÑÒÓÇÆÇÎÇÐËË àÎÇÍÕ-
ÓÑÐÐÑÅÑ ÄÍÎÂÆÂ Eel ÒÓËÐâÎË ÍÑà××ËÙËÇÐÕ àÎÇÍÕÓÑÐÐÑÌ
ÕÇÒÎÑÈÏÍÑÔÕË g0 � 1;38 Ï¥É ¬ÿ2 [93, 94], Â EeT ÓÂÔÔÚË-
ÕÞÄÂÎË ÒÑ ×ÑÓÏÖÎÂÏ (11). µÚÈÕ àÎÇÍÕÓÑÐÐÑÌ àÐÇÓÅËË
ÖÎÖÚÛÂÇÕ ÔÑÅÎÂÔËÇ Ô ÑÒÞÕÑÏ ÒÑ àÐÇÓÅËË ÒÓË ÄÞÔÑÍËØ
ÕÇÏÒÇÓÂÕÖÓÂØ.

£ [95] ÆÎâ ÏÑÆÇÎËÓÑÄÂÐËâ ÆÄÖØ×ÂÊÐÑÌ ÔËÔÕÇÏÞ ÉËÆ-
ÍÑÔÕß ë ÒÂÓ ÒÓË ÕÇÏÒÇÓÂÕÖÓÇ 400 ë 2000 ¬ ËÔÒÑÎßÊÑÄÂÎÔâ
ÒÑÕÇÐÙËÂÎ ¦¡® ËÊ ÓÂÃÑÕÞ [69]. ®ÑÆÇÎË ÐÂÕÓËâ ÔÑÆÇÓ-
ÉÂÎË ÒÑ 8000 ÂÕÑÏÑÄ Ä ÑÔÐÑÄÐÑÌ âÚÇÌÍÇ. ¨ËÆÍÂâ ×ÂÊÂ
ÑÃÓÂÊÑÄÞÄÂÎÂ ÒÎÑÔÍËÌ ÔÎÑÌ. £ ÅÂÊÑÄÑÌ ×ÂÊÇ ÑÕÏÇÚÇÐÂ
ÂÅÓÇÅÂÙËâ ÂÕÑÏÑÄ. ³ÕÓÂÕË×ËÍÂÙËâ ÒÇÓÇØÑÆÐÑÅÑ ÔÎÑâ ÐÇ
ÐÂÃÎáÆÂÎÂÔß. ±Ñ ÊÂÄËÔËÏÑÔÕË ÒÎÑÕÐÑÔÕË ×ÂÊ ÑÕ ÕÇÏÒÇ-
ÓÂÕÖÓÞ ÑÙÇÐÇÐÞ ÍÓËÕËÚÇÔÍÂâ ÕÇÏÒÇÓÂÕÖÓÂ (2462¬), ÒÎÑÕ-
ÐÑÔÕß (0,3493 Å ÔÏÿ3) Ë ÆÂÄÎÇÐËÇ (113 ÃÂÓ) ÐÂÕÓËâ.
²ÂÔÚÈÕÐÞÇ ÊÐÂÚÇÐËâ ÍÑà××ËÙËÇÐÕÑÄ ÔÂÏÑÆË××ÖÊËË Ë
ÄâÊÍÑÔÕË ÐÂÕÓËâ ØÑÓÑÛÑ ÔÑÅÎÂÔÖáÕÔâ Ô ÑÒÞÕÐÞÏË ÊÐÂÚÇ-
ÐËâÏË.

¥Îâ ÓÂÔÚÈÕÂ ÒÂÓÂÏÇÕÓÑÄ ÒÑÕÇÐÙËÂÎÂ ÒÑÅÓÖÉÇÐËâ
ÔËÎßÐÑ ÔÉÂÕÑÅÑ ÐÂÕÓËâ ËÔÒÑÎßÊÑÄÂÎËÔß ÓÇÊÖÎßÕÂÕÞ ÖÆÂÓ-
ÐÞØ ËÔÒÞÕÂÐËÌ [83 ë 87]. ¯Â ÓËÔÖÐÍÇ 4 ÒÑÍÂÊÂÐÂ ÖÆÂÓÐÂâ
ÂÆËÂÃÂÕÂ ÐÂÕÓËâ. ¿ÕË ÆÂÐÐÞÇ ÏÑÉÐÑ ÂÒÒÓÑÍÔËÏËÓÑÄÂÕß
ÒÑÎËÐÑÏÑÏ

p �GPa � � 6024;30Z 4 ÿ 17101;3Z 3 � 18119;7Z 2ÿ
8539;23Z� 1523;15 : �18�

³ ÖÚÈÕÑÏ (18) ÃÞÎË ÓÂÔÔÚËÕÂÐÞ ÒÂÓÂÏÇÕÓÞ ÒÑÕÇÐ-
ÙËÂÎÂ ÒÑÅÓÖÉÇÐËâ (5) ë (10) (ÔÏ. ÓËÔ. 3). ³ÄÑÌÔÕÄÂ ÒÑ-
ÔÕÓÑÇÐÐÞØ ÏÑÆÇÎÇÌ ÐÂÕÓËâ ÒÓËÄÇÆÇÐÞ Ä ÕÂÃÎ. 4. ±ÓË
Z > 0;55 ÏÑÆÇÎË ËÏÇÎË ÍÓËÔÕÂÎÎËÚÇÔÍÖá ÔÕÓÖÍÕÖÓÖ. ¯Â
ÓËÔÖÐÍÇ 4 ÒÑÍÂÊÂÐÑ ÓÂÔÚÈÕÐÑÇ ÆÂÄÎÇÐËÇ pcalc � pM � peT.

´ÂÃÎËÙÂ 5.±ÎÑÕÐÑÔÕß Ë Í.Ú. ÏÑÆÇÎÇÌ ÉËÆÍÑÅÑ ÎËÕËâ

p, ¤±Â 0 10 20 30 40 50

±ÎÑÕÐÑÔÕß, Å ÔÏÿ3 0,508 0,829 1,003 1,148 1,277 1,461

¬.Ú. 13,5 13,9 13,8 13,8 13,6 13,6

3*
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¥ÂÐÐÞÇ ÓÂÔÚÈÕÂ ØÑÓÑÛÑ ÔÑÅÎÂÔÖáÕÔâ Ô ÑÒÞÕÐÞÏË ÊÐÂÚÇ-
ÐËâÏË, Ë ÔÓÇÆÐÇÇ ÑÕÍÎÑÐÇÐËÇ ÔÑÔÕÂÄÎâÇÕ 0,41 ¤±Â. ´ÂÍÉÇ
ØÑÓÑÛÑ ÔÑÅÎÂÔÖáÕÔâ ÓÂÔÚÈÕÐÞÇ àÐÇÓÅËË Ë ®¥-àÐÇÓÅËË
(ÔÓÇÆÐÇÇ ÑÕÍÎÑÐÇÐËÇ 0,39 Í¥É ÏÑÎßÿ1).

´ÂÍËÏ ÑÃÓÂÊÑÏ, ÒÓËÄÇÆÈÐÐÞÌ Ä àÕÑÏ ÓÂÊÆÇÎÇ ÒÑÕÇÐ-
ÙËÂÎ ¦¡® âÄÎâÇÕÔâ ÄÒÑÎÐÇ ÒÓËÇÏÎÇÏÞÏ ÆÎâ ÑÒËÔÂÐËâ
ÔËÎßÐÑ ÔÉÂÕÞØ ÔÑÔÕÑâÐËÌ ÐÂÕÓËâ.

¿ÎÇÍÕÓÑÐÐÞÌ ÄÍÎÂÆ Ä àÐÇÓÅËá ÄÑÊÓÂÔÕÂÇÕ Ô ÖÄÇÎËÚÇ-
ÐËÇÏ ÕÇÏÒÇÓÂÕÖÓÞ, Ë ÒÓË Z � 0;35 ÕÇÒÎÑÄÂâ àÐÇÓÅËâ
àÎÇÍÕÓÑÐÑÄ ÔÑÔÕÂÄÎâÇÕ 22% ÑÕ ÒÑÎÐÑÌ àÐÇÓÅËË. ªÔÍÎá-
ÚÇÐËÇ ÕÇÒÎÑÄÑÌ àÐÇÓÅËË àÎÇÍÕÓÑÐÑÄ ËÊ ÒÑÕÇÐÙËÂÎßÐÑÌ
àÐÇÓÅËË ÏÇÕÂÎÎÂ ÒÓËÄÑÆËÕ ÕÂÍÉÇ Í ÖÏÇÐßÛÇÐËá ÕÇÏÒÇ-
ÓÂÕÖÓÞ ÒÑ ÔÓÂÄÐÇÐËá Ô ÕÂÍÑÄÑÌ, ÒÑÎÖÚÇÐÐÑÌ Ä ÓÂÔÚÈÕÂØ
[88] ÒÑ ÔÕÂÐÆÂÓÕÐÑÏÖ ÏÇÕÑÆÖ.

¶ÂÊÑÄÂâ ÆËÂÅÓÂÏÏÂ ÐÂÕÓËâ ÒÑÔÕÓÑÇÐÂ Ä [103] ÒÓË
ÆÂÄÎÇÐËâØ ÆÑ 140 ¤±Â. ¯Â ×ÂÊÑÄÑÌ ÆËÂÅÓÂÏÏÇ ËÏÇÇÕÔâ
ÄÞÔÑÍËÌ ÏÂÍÔËÏÖÏ ÒÓË ÆÂÄÎÇÐËË � 32 ¤±Â Ë ÕÇÏÒÇÓÂ-
ÕÖÓÇ 1000 ¬. ±ÓË ÆÂÎßÐÇÌÛÇÏ ÄÑÊÓÂÔÕÂÐËË ÆÂÄÎÇÐËâ
ÎËÐËâ ÓÂÄÐÑÄÇÔËâ ÃÞÔÕÓÑ ÑÒÖÔÍÂÇÕÔâ ÆÑ ÕÇÏÒÇÓÂÕÖÓÞ
300 ¬ ÒÓË ÆÂÄÎÇÐËË � 120 ¤±Â. £ ÓÂÃÑÕÂØ [64, 65, 97]
ÒÓÑÄÇÆÇÐÞ ÕÇÑÓÇÕËÚÇÔÍËÇ ÓÂÔÚÈÕÞ ×ÂÊÑÄÑÌ ÆËÂÅÓÂÏÏÞ
ÐÂÕÓËâ ÆÄÖÏâ ÏÇÕÑÆÂÏË ÍÄÂÐÕÑÄÑÌ®¥ (ÕÇÑÓËâ ×ÖÐÍÙËÑ-
ÐÂÎÂ ÒÎÑÕÐÑÔÕË+ÍÓËÕÇÓËÌ ËÐÆÇÏÂÐÂ Ë BOMD). ±ÇÓ-
ÄÞÌ ÏÇÕÑÆ ÒÓËÄÈÎ Í ØÑÓÑÛÇÏÖ ÔÑÅÎÂÔËá Ô ÑÒÞÕÑÏ ÒÑ
×ÑÓÏÇ ÎËÐËË ÓÂÄÐÑÄÇÔËâ ÒÓË ÆÂÄÎÇÐËâØ ÆÑ 100 ¤±Â.
²ÇÊÖÎßÕÂÕÞ ÏÇÕÑÆÂ BOMD ÄÞÅÎâÆâÕ ØÖÉÇ.

£ [69] ÏÑÆÇÎËÓÑÄÂÎË ÒÎÂÄÎÇÐËÇ°¸¬-ÐÂÕÓËâÏÇÕÑÆÑÏ
ÑÕÑÅÓÇÄÂ. ´ÇÏÒÇÓÂÕÖÓÂ ÒÎÂÄÎÇÐËâ ÏÑÆÇÎÇÌ ÓÂÄÐâÎÂÔß
358 ¬ ÒÓË ÐÑÓÏÂÎßÐÑÏ ÆÂÄÎÇÐËË (×ÂÍÕËÚÇÔÍÑÇ ÊÐÂÚÇÐËÇ
371 ¬), Â ÒÓË ÆÂÄÎÇÐËË 10 ¤±Â ÓÂÔÚÈÕÐÂâ Tm ÒÓË ËÔ-
ÒÑÎßÊÑÄÂÐËË ÒÑÕÇÐÙËÂÎÂ ¦¡® ËÊ [55, 56] ÃÞÎÂ ÃÎËÊÍÂ Í
1200 ¬ Ë ÑÍÂÊÂÎÂÔß ÊÂÄÞÛÇÐÐÑÌ ÒÑ ÑÕÐÑÛÇÐËá Í ÑÙÇÐÍÇ
ÆÎâ ÓÇÂÎßÐÑÅÑ ÐÂÕÓËâ (� 750 ¬ [96, 99]). ®ÑÎÇÍÖÎâÓÐÑ-
ÆËÐÂÏËÚÇÔÍËÇ ÓÂÔÚÈÕÞ Ô ÒÑÕÇÐÙËÂÎÑÏ ¦¡® ÆÂÎË ÒÓË-
ÏÇÓÐÑ ÕÂÍËÇÉÇ ÓÇÊÖÎßÕÂÕÞ Ä ËÐÕÇÓÄÂÎÇ ÆÂÄÎÇÐËÌ ÑÕ 35 ÆÑ
50 ¤±Â [69]. ±ÓËÚËÐÂ ÓÂÔØÑÉÆÇÐËÌ ÕÂÍÉÇ ÔÄâÊÂÐÂ, ÄË-
ÆËÏÑ, Ô ÐÇÆÑÔÕÂÕÑÚÐÑÌ ÂÆÇÍÄÂÕÐÑÔÕßá ÒÑÕÇÐÙËÂÎÂ ¦¡®
ÆÎâ ÍÓËÔÕÂÎÎËÚÇÔÍÑÅÑ ÐÂÕÓËâ. ±ÓË ÕÇÏÒÇÓÂÕÖÓÇ 298 ¬
ÆÂÄÎÇÐËÇ ÏÑÆÇÎË °¸¬-ÐÂÕÓËâ ÒÓË ÓÇÂÎßÐÑÌ ÒÎÑÕÐÑÔÕË
0,966 Å ÔÏÿ3 ÓÂÄÐâÇÕÔâÿ0;107 ¤±Â, ÊÂÏÇÕÐÑ ÑÕÎËÚÂâÔß ÑÕ
ÐÖÎâ, ØÑÕâ Ë Ä ÏÇÐßÛÇÌ ÔÕÇÒÇÐË, ÚÇÏ Ä ÔÎÖÚÂÇ ÎËÕËâ.

£ ÕÂÃÎËÙÇ 6 ÒÓËÄÇÆÇÐÞ ÔÕÓÖÍÕÖÓÐÞÇ ØÂÓÂÍÕÇÓËÔÕËÍË
ÏÑÆÇÎÇÌ ÐÂÕÓËâ: ÍÑÑÓÆËÐÂÕÂ ÕÑÚÍË ÑÃÓÂÜÇÐËâ ±¬¶ Ä
ÐÖÎß r00, ÍÑÑÓÆËÐÂÕÂ ÒÇÓÄÑÅÑ ÒËÍÂ ±¬¶ r1, ÄÞÔÑÕÂ àÕÑÅÑ
ÒËÍÂ g�r1�, ÍÑÑÓÆËÐÂÙËÑÐÐÑÇ ÚËÔÎÑ Ë ÕÑÒÑÎÑÅËÚÇÔÍËÌ
ÒÂÓÂÏÇÕÓ rt � r1�N=V�1=3, âÄÎâáÜËÌÔâ ÏÇÓÑÌ ÓÞØÎÑÔÕË
ÔÕÓÖÍÕÖÓÞ. ¥Îâ ÒÎÑÕÐÞØ ÐÇÍÓËÔÕÂÎÎËÚÇÔÍËØ ÔÕÓÖÍÕÖÓ
rt � 1;08� 0;02 [20], ÆÎâ ÓÞØÎÑÌ ÔÕÓÖÍÕÖÓÞ ÔÕÇÍÎÑÑÃÓÂÊ-
ÐÑÅÑ ÍÓÇÏÐÇÊÈÏÂ rt � 0;930. ¬ÑÑÓÆËÐÂÙËÑÐÐÑÇ ÚËÔÎÑ ÓÂÔ-
ÔÚËÕÞÄÂÎÑÔß ÆÑ ÍÑÑÓÆËÐÂÕÞ ÒÇÓÄÑÅÑ ÏËÐËÏÖÏÂ ±¬¶ Ä
ÕÇØ ÔÎÖÚÂâØ, ÍÑÅÆÂ àÕÑÕ ÏËÐËÏÖÏ ÃÞÎ ÚÈÕÍÑ ÄÞÓÂÉÇÐ.
±ÂÓÂÏÇÕÓÞ ÔÕÓÖÍÕÖÓÞ ÐÂÕÓËâ ÄÆÑÎß ËÊÑÃÂÓÞ p � 0, Ä
ÑÃÜÇÏ, ÒÎÂÄÐÑ ÊÂÄËÔâÕ ÑÕ ÕÇÏÒÇÓÂÕÖÓÞ. ±ÓË ÕÇÏÒÇÓÂÕÖ-
ÓÂØ ÄÞÛÇ 573 ¬ ÔÕÓÖÍÕÖÓÂ ÉËÆÍÑÔÕË âÄÎâÇÕÔâ ÐÇÏÐÑÅÑ
ÓÞØÎÑÌ Ë Ä ÐÇÌ ËÏÇáÕÔâ ÒÖÔÕÑÕÞ (ÒÑÓÞ). °ÛËÃÍÂ
ÑÒÓÇÆÇÎÇÐËâ Í.Ú. Ä ÔÑÔÕÑâÐËâØ 4 ë 8 (ÔÏ. ÕÂÃÎ. 6) ÄÇÎËÍÂ
ÄÔÎÇÆÔÕÄËÇ ÑÚÇÐß ÐÇÅÎÖÃÑÍÑÅÑ ÏËÐËÏÖÏÂ ±¬¶ ÔÒÓÂÄÂ ÑÕ
ÒÇÓÄÑÅÑ ÒËÍÂ ËÎË ËÊ-ÊÂ ÇÅÑ ÑÕÔÖÕÔÕÄËâ ÒÓË T > 2000 ¬.

£ ÔÎÖÚÂÇ ÉËÆÍÑÅÑ ÐÂÕÓËâ ®¥-ÓÂÔÚÈÕÞ ÒÑÍÂÊÂÎË, ÚÕÑ
ÒÓË ÒÎÑÕÐÑÔÕâØ, ÒÓÇÄÞÛÂáÜËØ ÐÑÓÏÂÎßÐÖá Ä 2,00 ë
2,75 ÓÂÊÂ, ËÏÇáÕÔâ ÑÃÎÂÔÕË ÔÑÔÕÑâÐËÌ, Ä ÍÑÕÑÓÞØ ÒÓÑ-
ËÊÄÑÆÐÂâ �qp=qT �V ÑÕÓËÙÂÕÇÎßÐÂ (ÂÐÑÏÂÎËâ ÒÑ ÕËÒÖ
ÂÐÑÏÂÎËË ÄÑÆÞ) [69]. ´ÇÒÎÑÈÏÍÑÔÕß CV Ä àÕÑÏ ËÐÕÇÓ-
ÄÂÎÇ ÆÂÄÎÇÐËÌ (25 ë 65 ¤±Â) ÂÐÑÏÂÎßÐÑ ÄÇÎËÍÂ (ÆÑ
56 ¥É ÏÑÎßÿ1 ¬ÿ1), ÚÕÑ ÖÍÂÊÞÄÂÇÕ ÐÂ àÐÆÑÕÇÓÏËÚÇÔÍËÇ
à××ÇÍÕÞ ÒÇÓÇÔÕÓÑÌÍË ÔÕÓÖÍÕÖÓÞ ÉËÆÍÑÅÑ ÐÂÕÓËâ. £ËÊÖ-
ÂÎßÐÞÌ ÂÐÂÎËÊ ÓÂÔÒÑÎÑÉÇÐËâ ÂÕÑÏÑÄ Ä ÏÑÆÇÎâØ ÒÑÍÂÊÞ-
ÄÂÇÕ, ÚÕÑ ÒÓË T � 300 ¬ ÒÓÂÄËÎßÐÂâ ÍÓËÔÕÂÎÎËÚÇÔÍÂâ
°¸¬-ÔÕÓÖÍÕÖÓÂ ÔÑØÓÂÐâÇÕÔâ ÒÓË ÊÐÂÚÇÐËâØ ÔÕÇÒÇÐË
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²ËÔ. 4. µÆÂÓÐÂâ ÂÆËÂÃÂÕÂ ÐÂÕÓËâ: 1 ì ÆÂÐÐÞÇ [84], 2 ì ÆÂÐÐÞÇ [86],
3ìÏÑÎÇÍÖÎâÓÐÑ-ÆËÐÂÏËÚÇÔÍËÇ ÆÂÐÐÞÇ pcalc � pM � peT.

´ÂÃÎËÙÂ 6.³ÕÓÖÍÕÖÓÐÞÇ ØÂÓÂÍÕÇÓËÔÕËÍË ÏÑÆÇÎÇÌ ÐÂÕÓËâ, ÒÑÎÖÚÇÐÐÞÇ ÏÇÕÑÆÑÏ®¥ Ô ÒÑÕÇÐÙËÂÎÑÏ ¦¡® (r00 ìÍÑÑÓÆËÐÂÕÂ ÕÑÚÍË ÑÃÓÂÜÇÐËâ
±¬¶ Ä ÐÖÎß)

³ÑÔÕÑâÐËÇ T, ¬ d, Å ÔÏÿ3 r00, A
�

±ÇÓÄÞÌ ÒËÍ ±¬¶ ¬ÑÑÓÆËÐÂ-
ÙËÑÐÐÑÇ ÚËÔÎÑ

rt

r1, A
�

g�r1�

1
2
3
4
5
6
7
8
9
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11
12
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823
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1500
2000
2300
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0,9239
0,9041
0,8688
0,8196
0,7309
0,6561
0,5097
0,3793
2,148
2,148
2,148
2,148

2,84
2,80
2,80
2,75
2,65
2,35
2,30
1,90
1,85
1,75
1,55
1,55

3,69
3,69
3,73
3,70
3,91
3,80
3,95
3,75

2,25; 2,91*
2.25; 2,90*
2,15; 2,86*
2,15; 2,90*

2,50
2,28
2,10
1,86
1,66
2,31
1,68
2,07

0,035; 8,55
0,521; 5,37
0,737; 3,34
0,779; 2,72

13,5� 1,1
13,3� 1,2
13,0� 1,3

?
?
?
?
?

0,48� 0,6**
0,82� 0,7**
1,34� 0,8**
1,60� 0,8**

1,083
1,046
1,061
1,043
1,004
0,997
0,844
0,762
1,042
ì
ì
ì

* ±ÓÇÆÒËÍ Ë ÅÎÂÄÐÞÌ ÒËÍ.

** ¬ÑÑÓÆËÐÂÙËÑÐÐÑÇ ÚËÔÎÑ ÒÓÇÆÒËÍÂ.
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ÔÉÂÕËâ ÆÑ Z � 0;6 (Z � V=V0, ÅÆÇ V ì ÑÃÝÈÏ, V0 �
� 23;79 ÔÏ3 ÏÑÎßÿ1 ì ÐÑÓÏÂÎßÐÞÌ ÑÃÝÈÏ ÐÂÕÓËâ). £
ÔÎÖÚÂÇ ÆÂÎßÐÇÌÛÇÅÑ ÔÉÂÕËâ ÂÕÑÏÐÞÇ ÓâÆÞ ÐÂÚËÐÂáÕ
ËÊÅËÃÂÕßÔâ, ÔÕÓÖÍÕÖÓÐÞÌ ×ÂÍÕÑÓ ÖÃÞÄÂÇÕ, Ä ÓÇÊÖÎßÕÂÕÇ
ÒÓË Z � 0;45 ÓÇÛÈÕÍÂ ÕÇÓâÇÕ ÖÔÕÑÌÚËÄÑÔÕß Ë ÏÑÆÇÎß
ÂÏÑÓ×ËÊÖÇÕÔâ. £ ÑÃÎÂÔÕË ÂÐÑÏÂÎËË ÔÄÑÌÔÕÄ ÔÕÓÖÍÕÖÓÂ
ÐÂÕÓËâ ÔÖÜÇÔÕÄÇÐÐÑ ËÊÏÇÐâÇÕÔâ.

¯Â ÓËÔÖÐÍÇ 5 ÒÑÍÂÊÂÐÞ ±¬¶ ÏÑÆÇÎÇÌ ÐÂÕÓËâ ÒÓË
Z � 0;45 Ë ÕÇÏÒÇÓÂÕÖÓÂØ 400, 700, 1000 Ë 1300 ¬ [69]. ±ÓË
T � 400 ¬ ÏÑÆÇÎß ÔÑØÓÂÐâÇÕ ÍÓËÔÕÂÎÎËÚÇÔÍÖá ÔÕÓÖÍ-
ÕÖÓÖ Ô ÏÂÍÔËÏÂÎßÐÑÌ ÄÇÎËÚËÐÑÌ ÔÕÓÖÍÕÖÓÐÑÅÑ ×ÂÍÕÑÓÂ
Smax�K� � 1072 (K ì ÄÇÍÕÑÓ ÓÂÔÔÇâÐËâ; ÆÎâ ËÆÇÂÎßÐÑÅÑ
ÍÓËÔÕÂÎÎÂ ÒÓË ÂÃÔÑÎáÕÐÑÏ ÐÖÎÇ Smax�K� � N � 2000),
ÑÆÐÂÍÑ ÐÂ ±¬¶ ÒÑâÄÎâÇÕÔâ ÐÇÃÑÎßÛÑÌ ÒÓÇÆÒËÍ ÐÂ
ÓÂÔÔÕÑâÐËË 2;25 A

�
. ±ÓË ÕÇÏÒÇÓÂÕÖÓÇ 700 ¬ ÔÕÓÖÍÕÖÓÐÞÌ

×ÂÍÕÑÓ Smax�K� � 1026, Õ.Ç. ÔÕÇÒÇÐß ÍÓËÔÕÂÎÎËÚÐÑÔÕË
ÏÑÆÇÎË ÇÜÈ ÄÇÎËÍÂ. £ ÔÎÖÚÂÇ T � 1000 Ë 1300 ¬ ÄÇÎËÚËÐÂ
Smax�K� ÓÇÊÍÑ ÖÃÞÄÂÇÕ ÆÑ 17 ë 18 ì ÏÑÆÇÎË ÒÇÓÇØÑÆâÕ Ä
ÉËÆÍÑÇ ÔÑÔÕÑâÐËÇ. ±ÓË ËÊÑØÑÓÐÑÏ ÐÂÅÓÇÄÂÐËË ÄÞÔÑÕÂ
ÒÓÇÆÒËÍÂ ±¬¶ ÄÑÊÓÂÔÕÂÇÕ. £ ÕÂÃÎËÙÇ 6 ÒÓËÄÇÆÇÐÞ ÍÑÑÓ-
ÆËÐÂÕÞ Ë ÄÞÔÑÕÞ ÒÓÇÆÒËÍÂ Ë ÅÎÂÄÐÑÅÑ ÒËÍÂ, Â ÕÂÍÉÇ
ÍÑÑÓÆËÐÂÙËÑÐÐÞÇ ÚËÔÎÂ ÂÕÑÏÑÄ ÒÓÇÆÒËÍÂ. £ËÆÐÑ, ÚÕÑ
ÒÓÇÆÒËÍ ÑÕÑÃÓÂÉÂÇÕ ÅÓÖÒÒËÓÑÄÍË ÃÎËÊÍÑ ÓÂÔÒÑÎÑÉÇÐ-
ÐÞØ ÂÕÑÏÑÄ Ô ÐËÊÍËÏË Í.Ú., ÒÓÇËÏÖÜÇÔÕÄÇÐÐÑ 1 ë 3,
ÑÆÐÂÍÑ ÒÓË T � 1300 ¬ Ä ÏÑÆÇÎË ÐÂØÑÆËÕÔâ ÖÉÇ 19 ÂÕÑ-
ÏÑÄ Ô Í.Ú.=4. ¿××ÇÍÕËÄÐÞÌ ÆËÂÏÇÕÓ "ÂÕÑÏÑÄ ÒÓÇÆÒËÍÂ"
ÏÑÉÐÑ ÑÙÇÐËÕß ÒÑ ÊÐÂÚÇÐËá ÍÑÑÓÆËÐÂÕÞ r1 (ÔÏ. ÕÂÃÎ. 6)
ì ÑÐ ÔÑÔÕÂÄÎâÇÕ � 0;57 ÑÕ ÆËÂÏÇÕÓÂ "ÐÑÓÏÂÎßÐÑÅÑ"
ÂÕÑÏÂ.

¢ÞÎÑ ÒÓÑÂÐÂÎËÊËÓÑÄÂÐÑ ÒÓÑÔÕÓÂÐÔÕÄÇÐÐÑÇ ÓÂÔÒÑÎÑ-
ÉÇÐËÇ ÂÕÑÏÑÄ, ÆÂáÜËØ ÄÍÎÂÆ Ä ÒÓÇÆÒËÍ ±¬¶ (ÂÕÑÏÑÄ
ÒÓÇÆÒËÍÂ). ³ àÕÑÌ ÙÇÎßá ÒÓÑÄÇÎË ÒÑËÔÍ ÔÄâÊÐÞØ ÅÓÖÒÒ
(ÍÎÂÔÕÇÓÑÄ), ÑÃÓÂÊÑÄÂÐÐÞØ ÂÕÑÏÂÏË ÒÓÇÆÒËÍÂ. ¬ÎÂÔÕÇÓ
ÑÒÓÇÆÇÎâÇÕÔâ ÖÔÎÑÄËÇÏ, ÚÕÑ Ö ÍÂÉÆÑÅÑ ÚÎÇÐÂ ÅÓÖÒÒÞ
ÆÑÎÉÇÐ ÃÞÕß ØÑÕâ ÃÞ ÑÆËÐ ÔÑÔÇÆ ËÊ àÕÑÌ ÉÇ ÅÓÖÒÒÞ ÐÂ
ÓÂÔÔÕÑâÐËË ÐÇ ÃÑÎÇÇ 2;55 A

�
. ªÐÕÇÐÔËÄÐÑÇ ÖÄÇÎËÚÇÐËÇ

ÚËÔÎÂ ÂÕÑÏÑÄ ÒÓÇÆÒËÍÂ Ë ËØ ÍÎÂÔÕÇÓËÊÂÙËâ ÒÓÑËÔØÑÆâÕ Ä
ËÐÕÇÓÄÂÎÇ Z � 0;45ÿ0;40. ±ÑÄÞÛÇÐËÇ ÕÇÏÒÇÓÂÕÖÓÞ ÔÕË-
ÏÖÎËÓÖÇÕ ÑÃÓÂÊÑÄÂÐËÇ ÂÕÑÏÑÄ ÒÓÇÆÒËÍÂ. ¯ÂÒÓËÏÇÓ, Ä
ÔÎÖÚÂÇ Z � 0;450 ËØ ÑÃÜÇÇ ÚËÔÎÑ ÖÄÇÎËÚËÄÂÇÕÔâ ÑÕ 835
ÒÓË T � 400 ¬ ÆÑ 1838 ÒÓË T � 1300 ¬. ±ÑÔÍÑÎßÍÖ àÕÑÕ
ÒÓÑÙÇÔÔ ÔÑÒÓÑÄÑÉÆÂÇÕÔâ ÔÃÎËÉÇÐËÇÏ ÂÕÑÏÑÄ, ÑÐ ÒÓËÄÑ-
ÆËÕ Í ÂÐÑÏÂÎßÐÑÌ ÊÂÄËÔËÏÑÔÕË ÒÎÑÕÐÑÔÕË ÑÕ ÕÇÏÒÇÓÂ-
ÕÖÓÞ, ÑÕÓËÙÂÕÇÎßÐÑÔÕË ÒÓÑËÊÄÑÆÐÞØ �qV=qT �p, �qp=qT �V
Ä ÕÇÏÒÇÓÂÕÖÓÐÑÏ ËÐÕÇÓÄÂÎÇ 500 ë 1300 ¬ Ë ÒÑÄÞÛÇÐÐÞÏ
ÊÐÂÚÇÐËâÏ ÕÇÒÎÑÈÏÍÑÔÕË. ±ÓËZ � 0;363 ÒÑÚÕË ÄÔÇ ÂÕÑÏÞ

ÏÑÆÇÎË ÒÇÓÇØÑÆâÕ Ä ÔÑÔÕÑâÐËÇ ÂÕÑÏÑÄ ÒÓÇÆÒËÍÂ Ë
ÑÃÝÇÆËÐâáÕÔâ Ä ÑÆËÐ ÃÑÎßÛÑÌ ÍÎÂÔÕÇÓ.

µÄÇÎËÚÇÐËÇ ÍÑÐÙÇÐÕÓÂÙËË ÂÕÑÏÑÄ ÒÓÇÆÒËÍÂ ÒÓË ÔÉÂ-
ÕËË ÄÞÊÞÄÂÇÕ ÖÏÇÐßÛÇÐËÇ ÔÓÇÆÐÇÅÑ ÓÂÊÏÇÓÂ ÂÕÑÏÑÄ. ¿ÕÑ
ÒÓËÄÑÆËÕ Í ÒÑÄÞÛÇÐËá ÆË××ÖÊËÑÐÐÑÌ ÒÑÆÄËÉÐÑÔÕË,
ÍÑÕÑÓÑÇ ÐÂÍÎÂÆÞÄÂÇÕÔâ ÐÂ ÑÃÞÚÐÑÇ ÖÃÞÄÂÐËÇ ÒÑÆÄËÉ-
ÐÑÔÕË ÒÓË ÔÉÂÕËË. £ ËÕÑÅÇ ÐÂ ÊÂÄËÔËÏÑÔÕâØ ÍÑà××Ë-
ÙËÇÐÕÂ ÔÂÏÑÆË××ÖÊËË ÑÕ ÕÇÏÒÇÓÂÕÖÓÞ Ë ÒÎÑÕÐÑÔÕË ÒÓË
0;4 < Z < 0;6 ÒÑâÄÎâáÕÔâ ÒÓÑÏÇÉÖÕÑÚÐÞÇ ÏÂÍÔËÏÖÏÞ
[69].

£ÑÊÏÑÉÐÑÔÕß ÒÇÓÇØÑÆÂ ÑÕ ÄÞÔÑÍÑÔËÏÏÇÕÓËÚÐÑÌ ÍÓË-
ÔÕÂÎÎËÚÇÔÍÑÌ ÔÕÓÖÍÕÖÓÞ Í ÏÇÐÇÇ ÔËÏÏÇÕÓËÚÐÑÌ ÒÓË ÄÞ-
ÔÑÍËØ ÆÂÄÎÇÐËâØ ÕÇÑÓÇÕËÚÇÔÍË ÑÃÔÖÉÆÂÎÂÔß Ä [66].

3.1.3. ¬ÂÎËÌ. £ [104] ËÔÒÑÎßÊÑÄÂÎË ÒÔÇÄÆÑÒÑÕÇÐÙËÂÎßÐÞÌ
ÒÂÓÐÞÌ ÒÑÕÇÐÙËÂÎ ÆÎâ ÓÂÔÚÈÕÂ ÔÕÓÖÍÕÖÓÐÞØ ØÂÓÂÍÕÇÓË-
ÔÕËÍ ÉËÆÍÑÅÑ ÍÂÎËâ ÐÂ ÑÔÐÑÄÇ ËÐÕÇÅÓÂÎßÐÞØ ÖÓÂÄÐÇÐËÌ
ÕÇÑÓËË ÉËÆÍÑÔÕÇÌ (ÏÑÆË×ËÙËÓÑÄÂÐÐÑÇ ÅËÒÇÓÙÇÒÐÑÇ Ë
ÔÓÇÆÐÇÔ×ÇÓËÚÇÔÍÑÇ ÖÓÂÄÐÇÐËâ). ²ÂÔÚÈÕÐÞÇ ÔÕÓÖÍÕÖÓÐÞÇ
×ÂÍÕÑÓÞ ÍÂÎËâ ÒÓË T � 338ÿ973 ¬ ÑÚÇÐß ØÑÓÑÛÑ ÔÑÅÎÂ-
ÔÖáÕÔâ Ô ÆË×ÓÂÍÙËÑÐÐÞÏË. ¯ÇÍÑÕÑÓÞÇ ÆÂÐÐÞÇ ÒÑ ÏÑÆÇ-
ÎËÓÑÄÂÐËá ÉËÆÍÑÅÑ ÍÂÎËâ ÒÓËÄÇÆÇÐÞ Ä [5]. ®¥-ÏÑÆÇÎË-
ÓÑÄÂÐËÇ ÉËÆÍÑÅÑ ÍÂÎËâ Ë ÓÂÔÕÄÑÓÑÄ ÍÂÎËÌ ë ÍËÔÎÑÓÑÆ Ô
ËÔÒÑÎßÊÑÄÂÐËÇÏ ÒÂÓÐÞØ ÒÑÕÇÐÙËÂÎÑÄ ÒÓÑÄÇÎË Ä [105].

£ [54, 70] ÒÓÇÆÎÑÉÇÐ ÒÑÕÇÐÙËÂÎ ¦¡® Ë ÒÓÑÄÇÆÇÐÑ
ÏÑÆÇÎËÓÑÄÂÐËÇ ÉËÆÍÑÅÑ ÍÂÎËâ ÄÆÑÎß ËÊÑÃÂÓÞ p � 0 ÒÓË
ÕÇÏÒÇÓÂÕÖÓÇ ÆÑ 2200 ¬. ±ÂÓÐÞÌ ÄÍÎÂÆ Ä ÒÑÕÇÐÙËÂÎ
ÒÑÎÖÚÇÐ Ô ÒÑÏÑÜßá ÂÎÅÑÓËÕÏÂ ºÑÏÏÇÓÔÂ Ä ÄËÆÇ
ÕÂÃÎËÙÞ ÆÂÐÐÞØ. £ ÓÂÃÑÕÂØ [55, 56] àÕÖ ÕÂÃÎËÙÖ ÂÒÒÓÑ-
ÍÔËÏËÓÑÄÂÎË ÒÓË r > 3;60 A

�
ÓâÆÑÏ ÒÑ ÔÕÇÒÇÐâÏ ÏÇÉÚÂÔ-

ÕËÚÐÑÅÑ ÓÂÔÔÕÑâÐËâ. ²ÂÆËÖÔ ÑÃÓÞÄÂ ÄÊÂËÏÑÆÇÌÔÕÄËâ
ÓÂÄÐâÎÔâ 9;57 A

�
. ³ÑÑÕÄÇÕÔÕÄÇÐÐÑ, ÒÓË r4 3;60 A

�
ÒÑÕÇÐ-

ÙËÂÎ ÑÒËÔÞÄÂÎÔâ àÍÔÒÑÐÇÐÕÑÌ, ÂÐÂÎÑÅËÚÐÑ ÒÑÕÇÐÙËÂÎÖ Ä
ÔÎÖÚÂâØ ÎËÕËâ Ë ÐÂÕÓËâ.±ÂÓÐÞÌ ÄÍÎÂÆ Ä ÒÑÕÇÐÙËÂÎ ÍÂÎËâ
ÒÑÍÂÊÂÐ ÐÂ ÓËÔ. 1. ±Ñ ÊÂÄËÔËÏÑÔÕË ÒÎÑÕÐÑÔÕË ÉËÆÍÑÅÑ
ÍÂÎËâ ÑÕ ÕÇÏÒÇÓÂÕÖÓÞ Ä [55, 56, 60] ÑÒÓÇÆÇÎÇÐÞ ÒÂÓÂ-
ÏÇÕÓÞ ÒÑÕÇÐÙËÂÎÂ ÒÑÅÓÖÉÇÐËâ (5) ë (8) ÉËÆÍÑÅÑ ÍÂÎËâ
ÆÎâ ÔÑÔÕÑâÐËÌ Ô ÐÇÃÑÎßÛËÏ ÆÂÄÎÇÐËÇÏ. ±ÑÕÇÐÙËÂÎ ÒÑ-
ÅÓÖÉÇÐËâ ÍÂÎËâ ÒÑÍÂÊÂÐ ÐÂ ÓËÔ. 3.

®ÑÆÇÎËÓÑÄÂÐËÇ ÍÂÎËâ ÒÓÑÄÑÆËÎË Ä [55, 56] ÒÓË T �
� 200ÿ2200 ¬, ÍÂÍ Ë Ä ÔÎÖÚÂâØ Li Ë Na. ²ÇÊÖÎßÕÂÕÞ
®¥-ÓÂÔÚÈÕÑÄ ÒÓÇÆÔÕÂÄÎÇÐÞ Ä ÕÂÃÎ. 2, 7. ±ÑÎÖÚÇÐÑ ØÑÓÑ-
ÛÇÇ ÔÑÅÎÂÔËÇ Ô ÑÒÞÕÑÏ ÆÎâ ÆÂÄÎÇÐËâ, àÐÇÓÅËË, ÏÑÆÖÎâ
ÄÔÇÔÕÑÓÑÐÐÇÅÑ ÔÉÂÕËâ Ë ÊÂÏÇÕÐÑÇ ÓÂÔØÑÉÆÇÐËÇ ÆÎâ ÍÑà×-
×ËÙËÇÐÕÂ ÔÂÏÑÆË××ÖÊËË. ¥Ë×ÓÂÍÙËÑÐÐÞÇ±¬¶, ÐÇÑÃØÑ-
ÆËÏÞÇ ÆÎâ ÔÓÂÄÐÇÐËâ Ô ÏÑÆÇÎßÐÞÏË, ÃÞÎË ÄÊâÕÞ ËÊ
ÓÂÃÑÕ [89, 90]. £ ÔÎÖÚÂÇ ÍÂÎËâ ÐÇÄâÊÍÂ ÏÇÉÆÖ ÆË×ÓÂÍÙËÑÐ-
ÐÑÌ Ë ÏÑÆÇÎßÐÑÌ ±¬¶ ÑÚÇÐß ÏÂÎÂ ÒÓË T � 343 ¬, ÐÑ
ÊÂÏÇÕÐÑ ÖÄÇÎËÚËÄÂÇÕÔâ ÒÓË ÐÂÅÓÇÄÂÐËË ÆÑ T � 723 ¬.

±ÓË ÑÒÓÇÆÇÎÇÐËË àÎÇÍÕÓÑÐÐÑÅÑ ÄÍÎÂÆÂEel ÒÓËÐâÎË ÍÑà×-
×ËÙËÇÐÕ àÎÇÍÕÓÑÐÐÑÌ ÕÇÒÎÑÈÏÍÑÔÕË g0�2;08 Ï¥É ¬ÿ2 [93,
94], Â EeT ÓÂÔÔÚËÕÞÄÂÎË ÒÑ ×ÑÓÏÖÎÂÏ (11). µÚÈÕ àÎÇÍÕ-
ÓÑÐÐÑÅÑ ÄÍÎÂÆÂ ÒÑÊÄÑÎâÇÕ ÒÑÎÖÚËÕß ØÑÓÑÛÇÇ ÔÑÅÎÂÔËÇ
ÆÂÄÎÇÐËâ Ë ÓÂÔÚÈÕÐÑÌ àÐÇÓÅËË ÏÑÆÇÎÇÌ (10-â ÍÑÎÑÐÍÂ
ÕÂÃÎ. 7) Ô ÑÒÞÕÐÞÏË ÆÂÐÐÞÏË (11-â ÍÑÎÑÐÍÂ) ÒÓË ÄÔÇØ
ÕÇÏÒÇÓÂÕÖÓÂØ ÆÑ 2200 ¬.

£ ÓÂÃÑÕÂØ [82, 106] ÒÓÑÄÑÆËÎË ÔÕÂÕËÚÇÔÍÑÇ ÔÉÂÕËÇ
ÍÂÎËâ ÒÓË ÆÂÄÎÇÐËâØ ÆÑ 4,5 ¤±Â, Â Ä [107] ì ÆÑ 52,9 ¤±Â.
£ [54] ÒÑÆÑÃÓÂÐ ÒÑÕÇÐÙËÂÎ ¦¡®, ÒÑÊÄÑÎËÄÛËÌ ÐÇÒÎÑØÑ
ÑÒËÔÂÕß ÆÂÐÐÞÇ ÒÑ ÔÕÂÕËÚÇÔÍÑÏÖ ÔÉÂÕËá ÍÓËÔÕÂÎÎËÚÇ-
ÔÍÑÅÑ ÍÂÎËâ ("ÒÑÕÇÐÙËÂÎ ¡"). £ [60] ÏÞ ËÔÒÑÎßÊÑÄÂÎË
ÓÇÊÖÎßÕÂÕÞ ÖÆÂÓÐÞØ ËÔÒÞÕÂÐËÌ ÍÂÎËâ [84 ë 87], Ä ÍÑÕÑÓÞØ
ÆÂÄÎÇÐËÇ ÆÑÔÕËÅÂÎÑ 50¤±Â. ¯Â ÓËÔÖÐÍÇ 6 ÒÑÍÂÊÂÐÂ
ÖÆÂÓÐÂâ ÂÆËÂÃÂÕÂ ÍÂÎËâ. ¿ÕË ÆÂÐÐÞÇ ÏÑÉÐÑ ÂÒÒÓÑÍÔË-
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²ËÔ. 5.±ÂÓÐÞÇ ÍÑÓÓÇÎâÙËÑÐÐÞÇ ×ÖÐÍÙËË ÔËÎßÐÑ ÔÉÂÕÑÅÑ ÐÂÕÓËâ ÒÓË
Z � 0;45: 1 ì T � 400 ¬; 2 ì T � 700 ¬; 3 ì T � 1000 ¬, 4 ì
� 1300 ¬.
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´ÂÃÎËÙÂ 7. ²ÂÔÚÈÕÐÞÇ ÔÄÑÌÔÕÄÂ ÍÂÎËâ, ÓÖÃËÆËâ Ë ÙÇÊËâ, ÒÑÎÖÚÇÐÐÞÇ ÏÇÕÑÆÑÏ ®¥ Ô ÒÑÕÇÐÙËÂÎÑÏ ¦¡®

å T, ¬ d, Å ÔÏÿ1 pEAM,
¤±Â

hri Rg U, Í¥É ÏÑÎßÿ1

EAM Eel EeT EAM+EeT °ÒÞÕ [81]

1 2 3 4 5 6 7 8 9 10 11

¬ÂÎËÌ

1
2
3
4
5
6

343
473
723

1000
1500
2200

0,8278
0,7986
0,7401
0,6735
0,5455
0,2712

0,005
ÿ0,029
ÿ0,008
ÿ0,002
ÿ0,031
0,031

0,994� 0,069
0,954� 0,090
0,873� 0,117
0,779� 0,131
0,616� 0,130
0,366� 0,189

0,028
0,040
0,072
ì
ì
ì

ÿ79,00
ÿ75,32
ÿ68,13
ÿ60,93
ÿ44,94
ÿ14,94

0,12
0,23
0,54
1,04
2,34
5,03

0,024
0,121
0,412
0,920
2,495
8,195

ÿ78,76
ÿ75,21
ÿ67,72
ÿ60,01
ÿ42,44
ÿ6,74

ÿ79,09
ÿ75,01
ÿ67,44
ÿ59,11
ÿ42,13
ÿ7,69

²ÖÃËÆËÌ

1*
2
3
4
6
7

250
313
500
1000
1600
2000

1,532
1,4785
1,4065
1,1826
0,8702
0,5220

0,003
ÿ0,0045
ÿ0,0004
ÿ0,0004
ÿ0,0150
0,0124

1,035� 0,058
1,000� 0,078
0,949� 0,101
0,794� 0,135
0,632� 0,172
0,557� 0,216

ì
0,018
0,018
ì

0,068
ì

ÿ76,60
ÿ72,47
ÿ66,75
ÿ52,48
ÿ34,56
ÿ21,45

0,11
0,12
0,30
1,20
3,08
4,82

ÿ0,028
0,008
0,168
1,068
3,500
7,379

ÿ76,63
ÿ72,46
ÿ66,58
ÿ51,41
ÿ31,06
ÿ14,07

ÿ74,70
ÿ72,35
ÿ66,55
ÿ51,2
ÿ30,2
ÿ10,9

¸ÇÊËÌ

1*
2
3
4
5
6
7

298
323
573
773
1173
1673
1923

1,8790
1,8237
1,6783
1,5684
1,3286
0,9550
0,5894

0,086
0,007
ÿ0,016
ÿ0,008
ÿ0,011
0,007
0,011

1,022� 0,055
1,001� 0,087
0,924� 0,117
0,869� 0,132
0,745� 0,154
0,653� 0,235
0,520� 0,251

ì
0,031
0,029
0,022
0,018
0,099
0,270

ÿ68,89
ÿ65,89
ÿ57,93
ÿ52,10
ÿ40,85
ÿ26,32
ÿ14,51

0,16
0,17
0,52
0,96
2,20
4,48
5,92

0
0,017
0,298
0,664
1,865
4,760
8,153

ÿ68,89
ÿ65,87
ÿ57,63
ÿ51,44
ÿ38,98
ÿ21,56
ÿ6,36

ÿ70,31
ÿ65,97
ÿ58,05
ÿ52,16
ÿ40,17
ÿ20,94
ÿ7,62

* ¬ÓËÔÕÂÎÎËÚÇÔÍÑÇ ÔÑÔÕÑâÐËÇ.

´ÂÃÎËÙÂ 8. ³ÄÑÌÔÕÄÂ ÏÑÆÇÎÇÌ ÍÂÎËâ, ÓÖÃËÆËâ Ë ÙÇÊËâ ÒÓË ÒÂÓÂÏÇÕÓÂØ ÖÆÂÓÐÑÅÑ ÔÉÂÕËâ [60]

Z p, ¤±Â,
ÑÒÞÕ

U2ÿU1,
Í¥É ÏÑÎßÿ1,

ÒÑ (13)

T, ¬,
ÏÑÆÇÎß

T, ¬ [88] m, à£ EeT,
Í¥É ÏÑÎßÿ1,

ÒÑ (11)

peT,
¤±Â

EM,
Í¥É ÏÑÎßÿ1,

ÒÑ (16)

EMD,
Í¥É ÏÑÎßÿ1

pM, ¤±Â,
ÏÑÆÇÎß

pM � peT,
¤±Â

1 2 3 4 5 6 7 8 9 10 11 12

¬ÂÎËÌ

1,00*
0,70*
0,60
0,50
0,40
0,35
0,30

0
1,72
5,15
9,66
23,87
39,41
74,02

0
11,71
46,85

109,84
325,63
582,37
1177,8

298
300

1090
2560
9340

17800
38250

300
640

1220
3048
9715
ì
ì

2,041
2,589
2,867
3,228
3,606
3,546
2,063

0,080
0,000
0,675
3,501

37,580
106,40
313,7

0
0,00
0,02
0,11
1,38
4,45

15,33

ÿ82,88
ÿ71,17
ÿ36,70
23,46
205,17
393,09
781,22

ÿ82,01
ÿ71,10
ÿ36,51
23,44
205,75
392,81
780,7

0,134
2,02
4,78
9,73
22,30
35,00
60,60

0
2,02
4,80
9,84

23,68
39,45
75,93

²ÖÃËÆËÌ

1,00*
0,60*
0,50
0,40
0,37
0,35**

0
1,71
8,08
19,36
32,19
48,39

0
19,17

112,89
324,42
566,52
878,54

300
300
3340

10170
18600
29520

300
1202
2980
10185
ì
ì

1,779
2,501
2,800
3,060
2,695
1,695

0,000
0,000
6,809
48,62

125,60
240,70

0,00
0,00
0,17
1,45
4,05
8,21

ÿ74,67
ÿ55,50
31,41
201,13
366,25
563,18

ì
ÿ54,77
31,53
201,60
366,50
564,10

0,00
2,84
7,74
18,85
28,37
39,40

ì
2,84
7,91

20,30
32,42
47,61

¸ÇÊËÌ

1,00*
0,45
0,40
0,36
0,32**

0
5,87
12,9
27,1
49,1

0
115,1
275,0
616,3
1184

300
3300
9240

21400
40280

ì
ì
ì
ì
ì

1,517
2,557
2,581
1,815
ÿ0,516

0,000
7,244
46,20
164,8
374,05

0
0,16
1,09
4,30

10,99

ÿ70,40
37,46
158,4
381,0
739,55

ÿ69,83
37,22
158,3
380,23
709,42

0,05
5,88
12,18
22,64
38,15

0,05
6,04

12,27
26,94
49,14

* ¬ÓËÔÕÂÎÎËÚÇÔÍËÇ ÔÑÔÕÑâÐËâ. ** ¿ÍÔÕÓÂÒÑÎËÓÑÄÂÐÑ.
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ÏËÓÑÄÂÕß ÒÑÎËÐÑÏÑÏ

p �GPa � � ÿ0;633756� 103 � 0;145929� 104

Z
ÿ

ÿ 0;131948� 104

Z 2
� 0;585789� 103

Z 3
ÿ 0;127078� 103

Z 4
�

� 0;109280� 102

Z 5
�19�

(Z � V=V0, ÅÆÇ V0 � 45;46 ÔÏ3 ÏÑÎßÿ1). ±ÑÕÇÐÙËÂÎ
ÒÑÅÓÖÉÇÐËâ ÊÂÆÂÄÂÎÔâ ÄÞÓÂÉÇÐËâÏË (5) ë (10). ©ÐÂÚÇÐËâ
ÒÂÓÂÏÇÕÓÑÄ ÒÑÕÇÐÙËÂÎÂ, ÑÕÄÇÚÂáÜËØ ÊÂ ÔÉÂÕÞÇ ÔÑÔÕÑâ-
ÐËâ, ÓÂÔÔÚËÕÞÄÂÎËÔß ÂÐÂÎÑÅËÚÐÑ ÕÂÍÑÄÞÏ Ä ÔÎÖÚÂâØ
ÎËÕËâ Ë ÐÂÕÓËâ. ±ÑÕÇÐÙËÂÎ ÒÑÅÓÖÉÇÐËâ ÍÂÎËâ ÒÑÍÂÊÂÐ
ÐÂ ÓËÔ. 3.

²ÇÊÖÎßÕÂÕÞÓÂÔÚÈÕÑÄÒÓËÄÇÆÇÐÞÄÕÂÃÎ. 8.¯ÂÓËÔÖÐÍÇ6
ÒÑÍÂÊÂÐÑ ÓÂÔÚÈÕÐÑÇ ÆÂÄÎÇÐËÇ ÍÂÎËâ pcalc � pM � peT.
³ÑÅÎÂÔËÇ ×ÂÍÕËÚÇÔÍÑÅÑ Ë ÏÑÆÇÎßÐÑÅÑ ÆÂÄÎÇÐËÌ (Ô ÖÚÈ-
ÕÑÏ ÕÇÒÎÑÄÑÅÑ ÆÂÄÎÇÐËâ àÎÇÍÕÓÑÐÑÄ) âÄÎâÇÕÔâ ØÑÓÑÛËÏ
(ÍÑÎÑÐÍË 2 Ë 12), ÔÓÇÆÐÇÇ ÓÂÔØÑÉÆÇÐËÇ ÏÇÉÆÖ ÐËÏË
0,22 ¤±Â. ´ÂÍÉÇ ÐÇÒÎÑØÑ ÔÑÅÎÂÔÖáÕÔâ (Ô ÖÚÈÕÑÏ ÕÇÒÎÑ-
ÄÑÌ àÐÇÓÅËË àÎÇÍÕÓÑÐÑÄ) ×ÂÍÕËÚÇÔÍÂâ àÐÇÓÅËâ Ë àÐÇÓÅËâ
ÏÑÆÇÎÇÌ (ÍÑÎÑÐÍË 9 Ë 10) (ÔÓÇÆÐÇÇ ÓÂÔØÑÉÆÇÐËÇ
0,26 Í¥É ÏÑÎßÿ1). ´ÂÍËÏ ÑÃÓÂÊÑÏ, ÒÓËÄÇÆÈÐÐÞÌ Ä [60]
ÒÑÕÇÐÙËÂÎ ¦¡® âÄÎâÇÕÔâ ÄÒÑÎÐÇ ÒÓËÇÏÎÇÏÞÏ ÆÎâ
ÑÒËÔÂÐËâ ÔËÎßÐÑ ÔÉÂÕÞØ ÔÑÔÕÑâÐËÌ ÍÂÎËâ.

¿ÎÇÍÕÓÑÐÐÞÌ ÄÍÎÂÆ Ä àÐÇÓÅËá ÄÑÊÓÂÔÕÂÇÕ Ô ÒÑÄÞÛÇ-
ÐËÇÏ ÕÇÏÒÇÓÂÕÖÓÞ, Ë ÒÓË Z � 0;30 ÕÇÒÎÑÄÂâ àÐÇÓÅËâ
àÎÇÍÕÓÑÐÑÄ ÒÓÑÄÑÆËÏÑÔÕË (313,7 Í¥É ÏÑÎßÿ1) ÔÑÔÕÂÄ-
ÎâÇÕ 29% ÑÕ ÒÑÎÐÑÌ àÐÇÓÅËË (ÒÑÎÐÂâ àÐÇÓÅËâ 313;7�
�781;2 � 1094;9 Í¥É ÏÑÎßÿ1). ´ÇÏÒÇÓÂÕÖÓÂ ÐÂ ÂÆËÂÃÂÕÇ
ÐËÉÇ, ÚÇÏ ÒÓË ÓÂÔÚÈÕÂØ ÒÑ ÔÕÂÐÆÂÓÕÐÑÏÖ ÏÇÕÑÆÖ [88].

¥Îâ ÑÙÇÐÍË ÕÇÏÒÇÓÂÕÖÓÞ ÒÎÂÄÎÇÐËâ ÒÓËÏÇÐâÎÔâ
ÏÇÕÑÆ ÑÕÑÅÓÇÄÂ. ´ÇÏÒÇÓÂÕÖÓÂ ÒÎÂÄÎÇÐËâ ÏÑÆÇÎÇÌ ÍÂÎËâ
ÒÓË ÐÑÓÏÂÎßÐÑÏ ÆÂÄÎÇÐËË ÔÑÔÕÂÄÎâÎÂ �319� 1� ¬ (×ÂÍ-
ÕËÚÇÔÍÂâ Tm � 336;4 ¬) Ë ÏÑÐÑÕÑÐÐÑ ÄÑÊÓÂÔÕÂÎÂ Ô ÖÄÇÎË-
ÚÇÐËÇÏ ÆÂÄÎÇÐËâ (ÕÂÃÎ. 9). ³ÑÅÎÂÔËÇ Ô ÑÒÞÕÑÏ [99]
ÐÂÃÎáÆÂÇÕÔâ ÒÓË ÆÂÄÎÇÐËâØ ÆÑ 5 ¤±Â, Â ÒÓË ÃÑÎÇÇ ÄÞ-
ÔÑÍËØ ÆÂÄÎÇÐËâØ ÓÂÔÚÈÕÐÂâ ÍÓËÄÂâ ËÆÈÕ ÐÇÔÍÑÎßÍÑ ÄÞÛÇ
×ÂÍÕËÚÇÔÍÑÌ.

3.1.4. ²ÖÃËÆËÌ. £ [108] ÓÂÔÔÚËÕÞÄÂÎË à××ÇÍÕËÄÐÞÌ ÒÂÓ-
ÐÞÌ ÒÑÕÇÐÙËÂÎ ÒÓË ÕÇÏÒÇÓÂÕÖÓÂØ 350 ë 2000 ¬ ÒÑ ÆÂÐÐÞÏ
ÆÎâ ÔÕÓÖÍÕÖÓÐÑÅÑ ×ÂÍÕÑÓÂ ÓÖÃËÆËâ ÏÇÕÑÆÑÏ ²ÇÂÕÕÑ [18] Ô
ÄÍÎáÚÇÐËÇÏ ÖÓÂÄÐÇÐËâ °ÓÐÛÕÇÌÐÂ ë ¸ÇÓÐËÍÇ. ±ÓË
ÖÏÇÐßÛÇÐËË ÒÎÑÕÐÑÔÕË ÑÕÕÂÎÍËÄÂÕÇÎßÐÂâ ÄÇÕÄß ÒÑÕÇÐ-
ÙËÂÎÂ ÔÕÂÐÑÄËÕÔâ ÏÇÐÇÇ ÍÓÖÕÑÌ, Â ÑÃÎÂÔÕß ÒÓËÕâÉÇÐËâì
ÃÑÎÇÇ ÆÂÎßÐÑÆÇÌÔÕÄÖáÜÇÌ. ®ÑÆÇÎß ÒÑÚÕË ÔÄÑÃÑÆÐÞØ
àÎÇÍÕÓÑÐÑÄ ÒÇÓÇÔÕÂÈÕ ÓÂÃÑÕÂÕß ÒÓË ÕÇÏÒÇÓÂÕÖÓÇ ÑÍÑÎÑ
2000 ¬. ±ÂÓÐÞÌ ÒÑÕÇÐÙËÂÎ ØÑÓÑÛÑ ÑÒËÔÞÄÂÇÕ ÆËÐÂÏËÍÖ
ÚÂÔÕËÙ Ä ÕÇÏÒÇÓÂÕÖÓÐÑÏ ËÐÕÇÓÄÂÎÇ ÑÕ ÕÓÑÌÐÑÌ ÕÑÚÍË ÆÑ
ÑÍÓÇÔÕÐÑÔÕË ÍÓËÕËÚÇÔÍÑÌ ÕÇÏÒÇÓÂÕÖÓÞ [109].

£ ÓÂÃÑÕÂØ ÂÄÕÑÓÂ ÐÂÔÕÑâÜÇÅÑ ÑÃÊÑÓÂ [55, 56, 71, 73]
ÒÓÑÄÇÆÇÐÑ ÏÑÆÇÎËÓÑÄÂÐËÇ ÍÓËÔÕÂÎÎËÚÇÔÍÑÅÑ Ë ÉËÆÍÑÅÑ
ÓÖÃËÆËâ ®¥-ÏÇÕÑÆÑÏ Ô ËÔÒÑÎßÊÑÄÂÐËÇÏ ÒÑÕÇÐÙËÂÎÂ
EAM. ±ÂÓÐÞÌ ÄÍÎÂÆ Ä ÒÑÕÇÐÙËÂÎ ÒÑÎÖÚÇÐ Ô ÒÑÏÑÜßá
ÂÎÅÑÓËÕÏÂ ºÑÏÏÇÓÔÂ. £ [71] ÒÓÑÄÇÆÇÐÑ ÏÑÆÇÎËÓÑÄÂÐËÇ
ÉËÆÍÑÅÑ ÓÖÃËÆËâ ÄÆÑÎß ËÊÑÃÂÓÞ p � 0 ÒÓË ÕÇÏÒÇÓÂÕÖÓÂØ
ÆÑ 2000 ¬. £ ÓÂÃÑÕÇ [73] ÒÓÑÄÇÆÇÐÂ ÍÑÓÓÇÍÕËÓÑÄÍÂ
ÒÑÕÇÐÙËÂÎÂ ÆÎâ ÑÒËÔÂÐËâ ÔËÎßÐÑ ÔÉÂÕÞØ ÔÑÔÕÑâÐËÌ.
©ÂÕÇÏ Ä ÓÂÃÑÕÂØ [55, 56, 60] ÒÂÓÐÞÌ ÄÍÎÂÆ Ä ÒÑÕÇÐÙËÂÎ
ÂÒÒÓÑÍÔËÏËÓÑÄÂÎË ÓâÆÑÏ ÒÑ ÔÕÇÒÇÐâÏ ÏÇÉÚÂÔÕËÚÐÑÅÑ
ÓÂÔÔÕÑâÐËâ ÒÓË r > 3;70 A

�
. ²ÂÆËÖÔ ÑÃÓÞÄÂ ÄÊÂËÏÑÆÇÌ-

ÔÕÄËâ ÓÂÄÐâÎÔâ 14;35 A
�
. ³ÑÑÕÄÇÕÔÕÄÇÐÐÑ, ÒÓË r4 3;70 A

�

ÒÑÕÇÐÙËÂÎ ÑÒËÔÞÄÂÎÔâ àÍÔÒÑÐÇÐÕÑÌ. ±ÂÓÐÞÌ ÄÍÎÂÆ Ä
ÒÑÕÇÐÙËÂÎ ¦¡® ÓÖÃËÆËâ ÒÑÍÂÊÂÐ ÐÂ ÓËÔ. 1. ±ÑÕÇÐÙËÂÎ
ÒÑÅÓÖÉÇÐËâ ÊÂÆÂÄÂÎÔâ ÄÞÓÂÉÇÐËâÏË (5) ë (8).

²ÇÊÖÎßÕÂÕÞ ÏÑÆÇÎËÓÑÄÂÐËâ ÒÓË ÕÇÏÒÇÓÂÕÖÓÂØ, ÃÎËÊ-
ÍËØ Í ÕÑÚÍÇ ÒÎÂÄÎÇÐËâ, ÒÓËÄÇÆÇÐÞ Ä ÕÂÃÎ. 2, Â ÒÓË ÕÇÏ-
ÒÇÓÂÕÖÓÂØ ÆÑ 2000 ¬ì Ä ÕÂÃÎ. 7. ¥Îâ ÔÓÂÄÐÇÐËâ ÔÕÓÖÍÕÖÓ
ËÔÒÑÎßÊÑÄÂÎË ÆË×ÓÂÍÙËÑÐÐÞÇ ±¬¶ ËÊ [89, 90, 110]. ¯Ç-
ÄâÊÍË Rg ÔÓÂÄÐËÕÇÎßÐÑ ÐÇÄÇÎËÍË ÆÂÉÇ ÒÓË T � 1600 ¬.
¥Îâ ÍÑà××ËÙËÇÐÕÂ àÎÇÍÕÓÑÐÐÑÌ ÕÇÒÎÑÈÏÍÑÔÕË ÃÞÎÑ ÒÓË-
ÐâÕÑ ÊÐÂÚÇÐËÇ g0 � 2;41 Ï¥É ÏÑÎßÿ1 ¬ÿ2 [93, 94]. ²ÂÔÚÈÕ
ÒÑ ×ÑÓÏÖÎÂÏ (11) ÆÂÈÕ ÊÐÂÚÇÐËâ ÕÇÒÎÑÄÑÌ àÐÇÓÅËË EeT,
ÆÑÄÑÎßÐÑ ÃÎËÊÍËÇ Í Eel ÒÓË ÕÇÏÒÇÓÂÕÖÓÂØ ÆÑ 1400 ¬. µÚÈÕ
àÎÇÍÕÓÑÐÐÑÅÑ ÄÍÎÂÆÂ ÔÖÜÇÔÕÄÇÐÐÑ ÖÎÖÚÛÂÇÕ ÔÑÅÎÂÔËÇ
ÓÂÔÚÈÕÐÞØ (10-â ÍÑÎÑÐÍÂ ÕÂÃÎ. 7) Ë ×ÂÍÕËÚÇÔÍËØ (11-â ÍÑ-
ÎÑÐÍÂ ÕÂÃÎ. 7) ÆÂÐÐÞØ ÆÎâ àÐÇÓÅËË ÓÖÃËÆËâ ÒÓË ÕÇÏÒÇÓÂ-
ÕÖÓÂØ ÄÒÎÑÕß ÆÑ 1600 ¬.

¥Îâ ÓÖÃËÆËâ ËÊÄÇÔÕÐÞ ÊÂÄËÔËÏÑÔÕË ÆÂÄÎÇÐËâ ÑÕ ÑÃÝ-
ÈÏÂ ÍÂÍ Ä ÔÕÂÕËÚÇÔÍËØ ÖÔÎÑÄËâØ ÒÓË ÆÂÄÎÇÐËâØ ÆÑ 4,5 ¤±Â
[82, 106] Ë 48 ¤±Â [107], ÕÂÍ Ë ÒÓË ÖÆÂÓÐÑÏ ÔÉÂÕËËìÆÑ 39
¤±Â [83, 86, 87]. µÆÂÓÐÂâ ÂÆËÂÃÂÕÂ ÆÎâ ÓÖÃËÆËâ, ÒÑÍÂ-
ÊÂÐÐÂâ ÐÂ ÓËÔ. 7, ÂÒÒÓÑÍÔËÏËÓÖÇÕÔâ ×ÑÓÏÖÎÑÌ
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²ËÔ. 7. µÆÂÓÐÂâ ÂÆËÂÃÂÕÂ ÓÖÃËÆËâ: 1 ì ÆÂÐÐÞÇ [86], 2 ì ÏÑÎÇÍÖÎâÓ-
ÐÑ-ÆËÐÂÏËÚÇÔÍËÇ ÆÂÐÐÞÇ pcalc � pM � peT.

´ÂÃÎËÙÂ 9. ´ÇÏÒÇÓÂÕÖÓÂ ÒÎÂÄÎÇÐËâ ÏÑÆÇÎÇÌ ÍÂÎËâ

p, ¤±Â 0,0 2,35 4,60 8,60 17,5 30,0 41,2

Tm, ¬ 319 466 581 681 794 994 1231
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²ËÔ. 6.µÆÂÓÐÂâ ÂÆËÂÃÂÕÂ ÍÂÎËâ: 1ìÆÂÐÐÞÇ [84], 2ìÆÂÐÐÞÇ [86], 3ì
ÏÑÎÇÍÖÎâÓÐÑ-ÆËÐÂÏËÚÇÔÍËÇ ÆÂÐÐÞÇ pcalc � pM � peT.
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³ ÖÚÈÕÑÏ àÕËØ ÆÂÐÐÞØ ÓÂÔÔÚËÕÂÐ ÒÑÕÇÐÙËÂÎ ÒÑÅÓÖÉÇ-
ÐËâ ÓÖÃËÆËâ (ÔÏ. ÓËÔ. 3). ¯Â ÓËÔÖÐÍÇ 7 ÒÓËÄÇÆÇÐÑ ÓÂÔ-
ÚÈÕÐÑÇ ÆÂÄÎÇÐËÇ pcalc � pM � peT. ³ÑÅÎÂÔËÇ ×ÂÍÕËÚÇÔÍÑÅÑ
Ë ÏÑÆÇÎßÐÑÅÑ ÆÂÄÎÇÐËÌ ì ØÑÓÑÛÇÇ (ÔÏ. ÕÂÃÎ. 8, ÍÑÎÑÐÍË
2 Ë 12), ÔÓÇÆÐÇÇ ÑÕÍÎÑÐÇÐËÇ ÏÇÉÆÖ ÐËÏË 0,46 ¤±Â. ´ÂÍÉÇ
ÐÇÒÎÑØÑ ÔÑÅÎÂÔÖáÕÔâ (Ô ÖÚÈÕÑÏ ÕÇÒÎÑÄÑÌ àÐÇÓÅËË àÎÇÍÕ-
ÓÑÐÑÄ) ×ÂÍÕËÚÇÔÍÂâ àÐÇÓÅËâ Ë àÐÇÓÅËâ ÏÑÆÇÎÇÌ (ÍÑÎÑÐÍË
9 Ë 10); ÔÓÇÆÐÇÇ ÑÕÍÎÑÐÇÐËÇ ÏÇÉÆÖ ÐËÏË 0,43 Í¥É ÏÑÎßÿ1.
´ÂÍËÏ ÑÃÓÂÊÑÏ, ÒÓÇÆÎÑÉÇÐÐÞÌ Ä [55, 56, 60] ÒÑÕÇÐÙËÂÎ
¦¡® âÄÎâÇÕÔâ ÄÒÑÎÐÇ ÒÓËÇÏÎÇÏÞÏ ÆÎâ ÑÒËÔÂÐËâ
ÔËÎßÐÑ ÔÉÂÕÞØ ÔÑÔÕÑâÐËÌ ÓÖÃËÆËâ. ´ÇÏÒÇÓÂÕÖÓÞ ÏÑÆÇ-
ÎÇÌ ÆÑÄÑÎßÐÑ ÃÎËÊÍË Í ÓÂÔÔÚËÕÂÐÐÞÏ ÐÂ ÑÔÐÑÄÇ ÔÕÂÐ-
ÆÂÓÕÐÑÅÑ ÏÇÕÑÆÂ [88]. ¿ÎÇÍÕÓÑÐÐÞÌ ÄÍÎÂÆ Ä àÐÇÓÅËá
ÄÑÊÓÂÔÕÂÇÕ Ô ÒÑÄÞÛÇÐËÇÏ ÕÇÏÒÇÓÂÕÖÓÞ, Ë ÒÓË Z � 0;37
ËÊÏÇÐÇÐËÇ ÕÇÒÎÑÄÑÌ àÐÇÓÅËË àÎÇÍÕÓÑÐÑÄ ÒÓÑÄÑÆËÏÑÔÕË
(125,60 Í¥É ÏÑÎßÿ1) ÔÑÔÕÂÄÎâÇÕ 26% ÑÕ ÒÑÎÐÑÌ àÐÇÓÅËË
125;60� 366;50 � 491;10 Í¥É ÏÑÎßÿ1).

¶ÂÊÑÄÂâ ÆËÂÅÓÂÏÏÂ ÓÖÃËÆËâ ÒÑÔÕÓÑÇÐÂ Ä [111] ÒÓË
ÆÂÄÎÇÐËâØ ÆÑ 15 ¤±Â. ËÐËâ ÓÂÄÐÑÄÇÔËâ ÍÓËÔÕÂÎÎ ë
ÉËÆÍÑÔÕß ÒÓÑØÑÆËÕ ÚÇÓÇÊ ÏÂÍÔËÏÖÏ ÒÓË p � 5 ¤±Â (T �
� 553 ¬). ´ÇÏÒÇÓÂÕÖÓÖ ÒÎÂÄÎÇÐËâ ÒÓË ÓÂÊÎËÚÐÞØ ÔÕÇÒÇ-
ÐâØ ÔÉÂÕËâ Ä [73] ÑÒÓÇÆÇÎâÎË ÏÇÕÑÆÑÏ ÑÕÑÅÓÇÄÂ. ±ÓË
ÃÎËÊÍÑÏ Í ÐÖÎá ÆÂÄÎÇÐËË ÕÇÏÒÇÓÂÕÖÓÂ ÏÑÆÇÎË Tm �
� 328 ¬ âÄÎâÇÕÔâ ÃÎËÊÍÑÌ Í ×ÂÍÕËÚÇÔÍÑÌ ÆÎâ ÓÖÃËÆËâ
(312,46 ¬), ÊÂÕÇÏ Ô ÄÑÊÓÂÔÕÂÐËÇÏ ÆÂÄÎÇÐËâ ÒÓÑØÑÆËÕ
ÚÇÓÇÊ ÒÑÎÑÅËÌ ÏÂÍÔËÏÖÏ (� 480 ¬) Ä ÑÍÓÇÔÕÐÑÔÕË p �
� 2 ¤±Â, ÐÇÏÐÑÅÑ ÖÃÞÄÂÇÕ Ë ÆÂÎÇÇ ÔÐÑÄÂ ÖÄÇÎËÚËÄÂÇÕ-
Ôâ ÆÑ �841� 2� ¬ ÒÓË p � 9 ¤±Â. ¿ÕË ÓÇÊÖÎßÕÂÕÞ ØÑ-
ÓÑÛÑ ÔÑÅÎÂÔÖáÕÔâ Ô ÑÒÞÕÐÞÏË ÆÂÐÐÞÏË [99, 111] ÒÓË
p < 2 ¤±Â. ±ÓË ÆÂÄÎÇÐËâØ ÔÄÞÛÇ 10 ¤±Â ÑÒÓÇÆÇÎËÕß
ÕÇÏÒÇÓÂÕÖÓÖ ÒÎÂÄÎÇÐËâ ÏÇÕÑÆÑÏ ®¥ ÐÇ ÖÆÂÈÕÔâ ËÊ-ÊÂ
ÂÏÑÓ×ËÊÂÙËË ÏÑÆÇÎÇÌ ÖÉÇ ÒÓË ÐÇÄÞÔÑÍËØ ÕÇÏÒÇÓÂÕÖÓÂØ.

£ [72, 112] ËÔÔÎÇÆÑÄÂÐ ÏÇØÂÐËÊÏ ÍÓËÔÕÂÎÎËÊÂÙËË
ÉËÆÍÑÅÑ ÓÖÃËÆËâ Ô ÒÂÓÐÞÏ ÒÑÕÇÐÙËÂÎÑÏ ËÊ ÓÂÃÑÕÞ
[113] (ÔÍÑÓÓÇÍÕËÓÑÄÂÐÐÞÏ ÐÂ ÓÂÔÔÕÑâÐËâØ ÏÇÐÇÇ 3;75 A

�
).

²ÂÄÐÑÄÇÔÐÂâ ÕÇÏÒÇÓÂÕÖÓÂ ÍÓËÔÕÂÎÎËÊÂÙËË Tm ÏÑÆÇÎÇÌ,
ÑÒÓÇÆÇÎÈÐÐÂâ ÏÇÕÑÆÑÏ ÑÕÑÅÓÇÄÂ, ÔÑÔÕÂÄËÎÂ �313� 1� ¬
(×ÂÍÕËÚÇÔÍÂâ Tm � 312;46 ¬). ° ÔÕÓÖÍÕÖÓÇ ÔÖÆËÎË ÒÑ
ÍÑÎËÚÇÔÕÄÖ ÂÕÑÏÑÄ Ô ÏÐÑÅÑÅÓÂÐÐËÍÂÏË £ÑÓÑÐÑÅÑ (®£)
ÕËÒÑÄ 0608 Ë 0446 Ë ÒÑ ÑÃÓÂÊÑÄÂÐËá ÔÄâÊÐÞØ ÅÓÖÒÒ
(ÍÎÂÔÕÇÓÑÄ) ËÊ ÕÂÍËØ ÂÕÑÏÑÄ. ±ÓË ÔËÎßÐÑÏ ÒÇÓÇÑØÎÂÉÆÇ-
ÐËË, ÆÑ ÕÇÏÒÇÓÂÕÖÓ 70,0 ë 182,5 ¬ (ÐÑ ÐÇ ÄÞÛÇ!), ÐÂÃÎá-
ÆÂÇÕÔâ ÊÂÕÄÇÓÆÇÄÂÐËÇ ÉËÆÍÑÔÕË Ô ÑÃÓÂÊÑÄÂÐËÇÏ ÒÓÇËÏÖ-
ÜÇÔÕÄÇÐÐÑ °¸¬-ÔÕÓÖÍÕÖÓÞ. ¡ÕÑÏÞ ÉËÆÍÑÔÕË, ÑÃÎÂÆÂá-
ÜËÇ ®£ ÕËÒÑÄ 0608 Ë 0446, âÄÎâáÕÔâ ÔÄÑÇÑÃÓÂÊÐÞÏ
"ÎÑÍÑÏÑÕËÄÑÏ" ÒÓÑÙÇÔÔÂ ÍÓËÔÕÂÎÎËÊÂÙËË ÓÖÃËÆËâ. £ÑÊ-
ÐËÍÂáÜËÇ Ä ÒÇÓÇÑØÎÂÉÆÈÐÐÑÏ ÔÑÔÕÑâÐËË ÂÕÑÏÞ Ô ÕÂÍÑÌ
ÍÑÑÓÆËÐÂÙËÇÌ ËÏÇáÕ àÐÇÓÅÇÕËÚÇÔÍÑÇ ÒÓÇËÏÖÜÇÔÕÄÑ
ÒÇÓÇÆ ÆÓÖÅËÏË ÂÕÑÏÂÏË. £ÐÂÚÂÎÇ ÓÂÔÒÑÎÑÉÇÐËÇ ÂÕÑÏÑÄ,
ÑÃÎÂÆÂáÜËØ àÐÇÓÅÇÕËÚÇÔÍËÏ ÒÓÇËÏÖÜÇÔÕÄÑÏ, Ä ÉËÆÍÑ-
ÔÕË (ËÎË ÂÏÑÓ×ÐÑÌ ×ÂÊÇ) ØÂÑÕËÚÐÑ, ÑÆÐÂÍÑ ÒÑÔÕÇÒÇÐÐÑ
ÒÓÑËÔØÑÆËÕ ËØ ÂÅÓÇÅÂÙËâ Ä ÍÎÂÔÕÇÓÞ, ÕÂÍÉÇ ÔÑÒÓÑÄÑÉ-
ÆÂáÜÂâÔâ ÐÇÃÑÎßÛËÏ ÄÞËÅÓÞÛÇÏ Ä àÐÇÓÅËË. ¯Â ÐÂÚÂÎß-
ÐÑÏ àÕÂÒÇ ÔÄâÊÐÞÇ ÅÓÖÒÒÞ ËÏÇáÕ ÑÚÇÐß ÓÞØÎÖá ÔÕÓÖÍ-
ÕÖÓÖ Ë ÄÍÎáÚÂáÕ Ä ÔÇÃâ ÊÐÂÚËÕÇÎßÐÑÇ ÚËÔÎÑ ÂÕÑÏÑÄ Ô
ËÐÞÏË ÕËÒÂÏË ®£, ÒÓËÚÈÏ ÎËÐÇÌÐÞÌ ÓÂÊÏÇÓ ÏÂÍÔË-
ÏÂÎßÐÑÌ ÅÓÖÒÒÞ ÃÞÔÕÓÑ ÒÓËÃÎËÉÂÇÕÔâ Í ÓÂÊÏÇÓÖ ÑÔÐÑÄ-
ÐÑÅÑ ÍÖÃÂ. ²ÑÔÕ 0608-ÍÎÂÔÕÇÓÑÄ ÒÓÑËÔØÑÆËÕ ÒÑÔÓÇÆÔÕÄÑÏ
ÒÓËÔÑÇÆËÐÇÐËâ ÃÑÎÇÇ ÏÇÎÍËØ ÍÎÂÔÕÇÓÑÄ Í ÃÑÎÇÇ ÍÓÖÒÐÞÏ,
ÒÑÆÑÃÐÑ ÕÑÏÖ ÍÂÍ àÕÑ ÒÓÑËÔØÑÆËÕ ÒÓË ÍÑÂÅÖÎâÙËË ÒÓË-
ÏÇÔË ËÊ ÒÇÓÇÔÞÜÇÐÐÑÅÑ ÓÂÔÕÄÑÓÂ [114 ë 116]. ±ÓË àÕÑÏ
ÚÂÔÕß ÂÕÑÏÑÄ ÏÑÆÇÎË ÒÇÓÇØÑÆËÕ Ä ÓÂÊÓâÆ 0608-ÂÕÑÏÑÄ.
¥ÂÎßÐÇÌÛËÌ ÓÑÔÕ ÍÎÂÔÕÇÓÂ ÒÓÑËÔØÑÆËÕ ÃÎÂÅÑÆÂÓâ ÄÞ-
ÔÕÓÂËÄÂÐËá "ÒÑÔÕÑÓÑÐÐËØ" ÂÕÑÏÑÄ, ÐÂØÑÆâÜËØÔâ ÄÐÖÕÓË

ÍÎÂÔÕÇÓÂ Ë ÓâÆÑÏ Ô ÐËÏ, Ä ÐÖÉÐÖá ÍÑÑÓÆËÐÂÙËá Ô ÒÓÇ-
ÄÓÂÜÇÐËÇÏ ÕËÒÂ ËØ®£ Ä ÕËÒ 0608 ËÎË 0446. ©ÂÄËÔËÏÑÔÕß
ÄÇÓÑâÕÐÑÔÕË ÑÃÓÂÊÑÄÂÐËâ ÔÄâÊÐÑÌ ÅÓÖÒÒÞ ÆÂÐÐÑÅÑ ÓÂÊ-
ÏÇÓÂ ÑÕ ÓÂÊÏÇÓÂ ÏÑÆÇÎË ÐÇ ÑÃÐÂÓÖÉÇÐÂ.

¥ÎËÐÂ ®¥-ÒÓÑÅÑÐÑÄ ÆÑ ÐÂÚÂÎÂ ÍÓËÔÕÂÎÎËÊÂÙËË
ÑÃÞÚÐÑ ÔÑÔÕÂÄÎâÇÕ ÐÇÔÍÑÎßÍÑ ÆÇÔâÕÍÑÄ ÕÞÔâÚ ÛÂÅÑÄ ÒÑ
ÄÓÇÏÇÐË, ÑÆÐÂÍÑ Ä ÓÂÊÎËÚÐÞØ àÍÔÒÇÓËÏÇÐÕÂØ ÒÓË ÑÆÐÑÌ Ë
ÕÑÌ ÉÇ ÕÇÏÒÇÓÂÕÖÓÇ ÑÐÂ ÏÑÉÇÕ ÓÂÊÎËÚÂÕßÔâ. £ÂÉÐÖá
ÓÑÎß Ä ÑÃÓÂÊÑÄÂÐËË 0608-ÍÎÂÔÕÇÓÂ ÒÑÓÑÅÑÄÑÅÑ ("ÍÓËÕË-
ÚÇÔÍÑÅÑ") ÓÂÊÏÇÓÂ ËÅÓÂáÕ ×ÎÖÍÕÖÂÙËË ÓÂÊÏÇÓÑÄ ÍÎÂÔÕÇ-
ÓÑÄ, ÑÔÑÃÇÐÐÑ ÔËÎßÐÞÇ Ä ÕÇÏÒÇÓÂÕÖÓÐÑÏ ËÐÕÇÓÄÂÎÇ 180 ë
185 ¬ (ÓËÔ. 8). ° ÐÂÚÂÎÇ ÊÂÕÄÇÓÆÇÄÂÐËâ ÏÑÉÐÑ ÔÖÆËÕß ÒÑ
ÒÑâÄÎÇÐËá ÍÓÖÒÐÑÌ ÔÄâÊÐÑÌ ÅÓÖÒÒÞ Ô ÒÑÓÑÅÑÄÞÏ ÓÂÊÏÇ-
ÓÑÏ Nc, ÍÑÕÑÓÂâ ÒÓË ÆÂÎßÐÇÌÛÇÏ ÏÑÆÇÎËÓÑÄÂÐËË ÖÉÇ ÐÇ
ÖÏÇÐßÛÂÇÕÔâ, Â ÏÑÉÇÕ ÕÑÎßÍÑ ÖÄÇÎËÚËÄÂÕßÔâ, Ë ÒÑ ÒÓÇ-
ÄÞÛÇÐËá ÔÕÓÖÍÕÖÓÐÞÏ ×ÂÍÕÑÓÑÏ ÐÇÍÑÕÑÓÑÅÑ ÒÑÓÑÅÑ-
ÄÑÅÑ ÊÐÂÚÇÐËâ Sc Ä ÍÂÍÑÏ-ÕÑ ËÊ ÐÂÒÓÂÄÎÇÐËÌ. ±ÑÓÑÅÑÄÞÇ
ÊÐÂÚÇÐËâ ÓÂÊÏÇÓÂ 0608-ÍÎÂÔÕÇÓÂ (ÊÂÓÑÆÞÛÂ) ÔÑÔÕÂÄÎâáÕ
120 ë 150 ÂÕÑÏÑÄ Ë ÐÇ ÊÂÄËÔâÕ ÑÒÓÇÆÇÎÈÐÐÞÏ ÑÃÓÂÊÑÏ ÑÕ
ÕÇÏÒÇÓÂÕÖÓÞ ÔËÔÕÇÏÞ. ´ÂÍÉÇ ÒÓËÏÇÓÐÑ ÑÆËÐÂÍÑÄÞ ÏÂÍ-
ÔËÏÂÎßÐÞÇ ÊÐÂÚÇÐËâ ÔÕÓÖÍÕÖÓÐÞØ ×ÂÍÕÑÓÑÄ Ä ÒÑÓÑÅÑÄÑÏ
ÔÑÔÕÑâÐËË (104 ë 130). ¿ÕÑÕ ÓÇÊÖÎßÕÂÕ ÐÇ ÔÑÑÕÄÇÕÔÕÄÖÇÕ
ÍÎÂÔÔËÚÇÔÍÑÌ ÕÇÑÓËË ÐÖÍÎÇÂÙËË, Ä ÍÑÕÑÓÑÌ ÍÓËÕËÚÇÔÍËÌ
ÓÂÊÏÇÓ ÊÂÓÑÆÞÛÂ ÖÃÞÄÂÇÕ Ô ÖÄÇÎËÚÇÐËÇÏ ÒÇÓÇÑØÎÂÉÆÇ-
ÐËâ.

ªÕÂÍ, ÏÇØÂÐËÊÏ ÊÂÕÄÇÓÆÇÄÂÐËâ ÓÖÃËÆËâ ÒÓË ÔËÎßÐÑÏ
ÒÇÓÇÑØÎÂÉÆÇÐËË ÑÕÎËÚÂÇÕÔâ ÑÕ ÒÓËÐâÕÑÅÑ Ä ÍÎÂÔÔËÚÇÔÍÑÌ
ÕÇÑÓËË ÐÖÍÎÇÂÙËË Ë ÊÂÍÎáÚÂÇÕÔâ Ä ÎÂÄËÐÑÑÃÓÂÊÐÑÏ ÐÂ-
ÓÂÔÕÂÐËË ÚËÔÎÂ ÂÕÑÏÑÄ Ô ®£ ÕËÒÑÄ 0608 Ë 0446, ÑÃÓÂ-
ÊÑÄÂÐËË ÍÎÂÔÕÇÓÑÄ ËÊ ÕÂÍËØ ÂÕÑÏÑÄ Ë ÓÑÔÕÇ àÕËØ ÍÎÂÔÕÇ-
ÓÑÄ. ¿ÕÑÕ ÏÇØÂÐËÊÏ, ÐÂÊÄÂÐÐÞÌ Ä [72] "ÍÎÂÔÕÇÓÐÞÏ",
ØÂÓÂÍÕÇÓÇÐ ÆÎâ ÔËÎßÐÑ ÒÇÓÇÑØÎÂÉÆÈÐÐÞØ ÉËÆÍÑÔÕÇÌ. °Ð
ÐÂÃÎáÆÂÎÔâ ÕÂÍÉÇ ÒÓË ÑØÎÂÉÆÇÐËË Ä ®¥-ÏÑÆÇÎâØ ÔÇÓÇ-
ÃÓÂ Ë ÐËÍÇÎâ (ÔÏ. ÓÂÊÆÇÎÞ 3.2.2 Ë 9.3). £ ÔÎÖÚÂÇ ÓÖÃËÆËâ
àÕÑÕ ÏÇØÂÐËÊÏ ÓÇÂÎËÊÖÇÕÔâ ÒÓË ÕÇÏÒÇÓÂÕÖÓÇ ÐËÉÇ 183 ¬,
ÍÑÕÑÓÂâ âÄÎâÇÕÔâ, ÕÂÍËÏ ÑÃÓÂÊÑÏ, ÐËÉÐÇÌ ÅÓÂÐËÙÇÌ ÒÇ-
ÓÇÑØÎÂÉÆÇÐËâ (Tb). ©ÂÕÄÇÓÆÇÄÂÐËÇ ÒÑ ÍÎÂÔÕÇÓÐÑÏÖ ÏÇØÂ-
ÐËÊÏÖ ÊÂÍÂÐÚËÄÂÇÕÔâ ÍÓËÔÕÂÎÎËÊÂÙËÇÌ, ÇÔÎË ÆÑÔÕÂÕÑÚÐÑ
ÄÇÎËÍÑ ÄÓÇÏâ ÐÂØÑÉÆÇÐËâ ÔËÔÕÇÏÞ Ä ËÐÕÇÓÄÂÎÇ ÕÇÏÒÇÓÂ-
ÕÖÓ ÐËÉÇ Tb Ô ÆË××ÖÊËÑÐÐÑÌ ÒÑÆÄËÉÐÑÔÕßá ÂÕÑÏÑÄ, ÐÇ-
ÑÃØÑÆËÏÑÌ ÆÎâ ÒÇÓÇÔÕÓÑÌÍË ÔÕÓÖÍÕÖÓÞ. ¦ÔÎË àÕÑ ÄÓÇÏâ
ÐÇÆÑÔÕÂÕÑÚÐÑ ÄÇÎËÍÑ, ÕÑ ÒÓË ÃÞÔÕÓÑÏ ÑØÎÂÉÆÇÐËË ÒÑ-
ÎÖÚÂÇÕÔâ ÂÏÑÓ×ÐÂâ ×ÂÊÂ.

®ÇÕÑÆ ab initio ÒÓËÏÇÐËÎË ÆÎâ ÓÖÃËÆËâ Ä [117] ÒÓË
ÕÇÏÒÇÓÂÕÖÓÇ 350 ë 1400 ¬ (54 ÂÕÑÏÂ Ä ÑÔÐÑÄÐÑÏ ÍÖÃÇ Ô
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²ËÔ. 8. ±ÑÄÇÆÇÐËÇ ÄÑ ÄÓÇÏÇÐË ÔÓÇÆÐÇÅÑ ÓÂÊÏÇÓÂ 0608-ÍÎÂÔÕÇÓÑÄ Ä
ÏÑÆÇÎË ÓÖÃËÆËâ. ¹ËÔÎÑ ÂÕÑÏÑÄ ÏÑÆÇÎË N � 1968, T � 185 ¬, n ì
ÚËÔÎÑ ÛÂÅÑÄ ÒÑ ÄÓÇÏÇÐË.
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ÆÎËÐÑÌ ÓÇÃÓÂ ÑÕ 17,38 ÆÑ 19;92 A
�
). ±ÑÎÖÚÇÐÑ ÖÆÑÄÎÇÕÄÑ-

ÓËÕÇÎßÐÑÇ ÔÑÅÎÂÔËÇ ±¬¶ Ô ÆË×ÓÂÍÙËÑÐÐÞÏË ÆÂÐÐÞÏË.
µÆÂÎÑÔß ÑÙÇÐËÕß ÍÑà××ËÙËÇÐÕÞ ÔÂÏÑÆË××ÖÊËË Ë ÒÑÎÖ-
ÚËÕß ÒÓÑ×ËÎË àÎÇÍÕÓÑÐÐÑÌ ÒÎÑÕÐÑÔÕË. ±ÓË T � 350 ¬
àÎÇÍÕÓÑÐÞ ÓÂÊÏÂÊÂÐÞ ÒÑ ÄÔÇÏÖ ÑÃÝÈÏÖ, ÊÂ ËÔÍÎáÚÇÐËÇÏ
ÑÃÎÂÔÕÇÌ ÄÃÎËÊË ËÑÐÑÄ. ±ÓËT � 1400 ¬ ÄËÆÐÂ ÕÇÐÆÇÐÙËâ
Í ÎÑÍÂÎËÊÂÙËË àÎÇÍÕÓÑÐÑÄ ËÊ-ÊÂ ÔËÎßÐÑ ÓÂÊÄËÕÞØ ×ÎÖÍ-
ÕÖÂÙËÌ ÂÕÑÏÐÑÌ ÒÎÑÕÐÑÔÕË. ¿ÎÇÍÕÓÑÐÞ ÔÍÂÒÎËÄÂáÕÔâ Ä
ÕÇØ ÑÃÎÂÔÕâØ, ÅÆÇ ÂÕÑÏÞ ÔÃÎËÉÂáÕÔâ ÆÑ ÏÂÎÞØ ÓÂÔÔÕÑâ-
ÐËÌ. ±ÎÑÕÐÑÔÕß ÔÑÔÕÑâÐËÌ ÑÚÇÐß ÃÎËÊÍÂ Í ÕÂÍÑÄÑÌ Ä ÏÑ-
ÆÇÎË ÔÄÑÃÑÆÐÞØ àÎÇÍÕÓÑÐÑÄ. ±ÓË ÖÄÇÎËÚÇÐËË ÆÂÄÎÇÐËâ
ÆÑ 6,1 ¤±Â ÒÓË ÕÇÏÒÇÓÂÕÖÓÇ 520 ë 570 ¬ ÔËÎßÐÑ ÄÑÊÓÂÔ-
ÕÂÇÕ ÆÑÎâ d-ÔÑÔÕÑâÐËÌ Ä ÑÃÜÇÌ àÎÇÍÕÓÑÐÐÑÌ ÒÎÑÕÐÑÔÕË.

£ ÓÂÃÑÕÇ [118] ÏÑÆÇÎËÓÑÄÂÎË ÓÖÃËÆËÌ ÏÇÕÑÆÑÏ ab
initio Ä ÕÇÏÒÇÓÂÕÖÓÐÑÏ ËÐÕÇÓÄÂÎÇ 350 ë 2000 ¬ ÒÓË ÓÂÊ-
ÎËÚÐÞØ ÒÎÑÕÐÑÔÕâØ. ²ÂÊÏÇÓÏÑÆÇÎÇÌì54 ËÎË 250 ÂÕÑÏÑÄ
Ä âÚÇÌÍÇ. ²ÂÔÔÚËÕÂÐÞ ÔÕÂÕËÚÇÔÍËÇ ÔÕÓÖÍÕÖÓÐÞÇ ×ÂÍÕÑÓÞ Ë
±¬¶ ÓÖÃËÆËâ. ¬ÑÑÓÆËÐÂÙËÑÐÐÑÇ ÚËÔÎÑ ÖÃÞÄÂÇÕ ÒÓË
ÐÂÅÓÇÄÂÐËË ÑÕ 8,0 (ÒÎÑÕÐÑÔÕß 1,45 Å ÔÏÿ3) ÆÑ 2,5 (ÒÎÑÕ-
ÐÑÔÕß 0,61 Å ÔÏÿ3). °ÃÐÂÓÖÉÇÐÞ ÔÃÎËÉÇÐÐÞÇ ÂÕÑÏÐÞÇ
ÒÂÓÞ, âÄÎâáÜËÇÔâ ÒÓÇÆÛÇÔÕÄÇÐÐËÍÂÏË ÆËÏÇÓÑÄ. ¬ÑÐ-
ÙÇÐÕÓÂÙËâ àÎÇÍÕÓÑÐÑÄ ÏÇÉÆÖ àÕËÏË ÂÕÑÏÂÏË ÒÑÄÞÛÇÐÂ.

£ ÓÂÃÑÕÇ [119] ÏÑÆÇÎËÓÑÄÂÎË ÓÖÃËÆËÌ Ô ÒÑÏÑÜßá
ÏÇÕÑÆÂ ab initio Ë ÏÇÕÑÆÂ LMTO (Linear Mufén-Tin
Orbitals) ÒÓË ÕÇÏÒÇÓÂÕÖÓÂØ ÆÑ 2200 ¬. ±ÑÎÖÚÇÐÑ ÔÑÅÎÂ-
ÔËÇ ÍÑà××ËÙËÇÐÕÑÄ ÔÂÏÑÆË××ÖÊËË Ô ÑÙÇÐÍÑÌ ÒÑ ÄâÊÍÑÔÕË
ÐÂ ÑÔÐÑÄÇ ×ÑÓÏÖÎÞ ³ÕÑÍÔÂ ë¿ÌÐÛÕÇÌÐÂ, Â ÕÂÍÉÇ ÔÑÅÎÂ-
ÔËÇ Ô ÑÒÞÕÑÏ ÒÑ àÎÇÍÕÓÑÒÓÑÄÑÆÐÑÔÕË.

3.1.5. ¸ÇÊËÌ. £ ÓÂÃÑÕÂØ [78, 120] ÒÂÓÐÞÌ ÄÍÎÂÆ Ä ÒÑÕÇÐ-
ÙËÂÎ ¦¡® ÙÇÊËâ ÓÂÔÔÚËÕÂÐ ÂÎÅÑÓËÕÏÑÏ ºÑÏÏÇÓÔÂ Ä
ÄËÆÇ ÕÂÃÎËÙÞ. £ [55, 56, 60] àÕÑÕ ÒÂÓÐÞÌ ÄÍÎÂÆ ÃÞÎ
ÒÓÇÆÔÕÂÄÎÇÐ Ä ÂÐÂÎËÕËÚÇÔÍÑÏ ÄËÆÇ. ²ÂÆËÖÔ ÑÃÓÞÄÂ
ÄÊÂËÏÑÆÇÌÔÕÄËâ ÓÂÄÇÐ 13;15 A

�
. ±ÂÓÐÞÌ ÄÍÎÂÆ Ä ÒÑÕÇÐ-

ÙËÂÎ ¦¡® ÙÇÊËâ ÒÑÍÂÊÂÐ ÐÂ ÓËÔ. 1. ±ÂÓÂÏÇÕÓÞ ÒÑÕÇÐ-
ÙËÂÎÂ ÒÑÅÓÖÉÇÐËâ ÙÇÊËâ ÃÞÎË ÒÑÆÑÃÓÂÐÞ ÒÑ ÊÂÄËÔËÏÑ-
ÔÕË ÒÎÑÕÐÑÔÕË ÏÇÕÂÎÎÂ ÑÕ ÕÇÏÒÇÓÂÕÖÓÞ.

®ÑÆÇÎË ÙÇÊËâ ÃÞÎË ÒÑÔÕÓÑÇÐÞ ÒÓË ÕÇÏÒÇÓÂÕÖÓÇ 298 ë
1923 ¬ [55, 56]. ²ÇÊÖÎßÕÂÕÞ ÓÂÔÚÈÕÑÄ ÏÇÕÑÆÑÏÏÑÎÇÍÖÎâÓ-
ÐÑÌ ÆËÐÂÏËÍË ÄÃÎËÊË Tm ÒÓËÄÇÆÇÐÞ Ä ÕÂÃÎ. 2. ¥Îâ ÙÇÊËâ
ÖÆÂÎÑÔß ÒÓË ÄÔÇØ ÕÇÏÒÇÓÂÕÖÓÂØ ÆÑ 1600 ¬ ÒÑÎÖÚËÕß
ÆÑÔÕÂÕÑÚÐÑ ÐËÊÍËÇ ÆÂÄÎÇÐËâ Ë ÐÇÄâÊÍË Rg ÏÇÉÆÖ ÆË×-
ÓÂÍÙËÑÐÐÞÏË [121] Ë ÏÑÆÇÎßÐÞÏË ±¬¶ (ÔÏ. ÕÂÃÎ. 7).
µÚÈÕ àÎÇÍÕÓÑÐÐÑÅÑ ÄÍÎÂÆÂ ÊÐÂÚËÕÇÎßÐÑ ÖÎÖÚÛÂÇÕ ÔÑÅÎÂ-
ÔËÇ Ô ÑÒÞÕÑÏ ÒÑ àÐÇÓÅËË.

³ÄÑÌÔÕÄÂ ÉËÆÍÑÅÑ ÙÇÊËâ ÒÓË ÄÞÔÑÍËØ ÆÂÄÎÇÐËâØ
ËÔÔÎÇÆÑÄÂÐÞ ÏÇÕÑÆÂÏË ÔÕÂÕËÚÇÔÍÑÅÑ (ÆÑ 9,8 ¤±Â Ä [122]
Ë ÆÑ 5 ¤±Â Ä [123]) Ë ÖÆÂÓÐÑÅÑ (ÆÑ 40 ë 43 ¤±Â [83, 87])
ÔÉÂÕËâ. £ [78] ÒÑÕÇÐÙËÂÎ ¦¡® ÒÓËÏÇÐÈÐ ÆÎâ ÏÑÆÇÎËÓÑ-
ÄÂÐËâ ÔËÎßÐÑ ÔÉÂÕÑÅÑ ÙÇÊËâ. ©ÂÄËÔËÏÑÔÕß ÆÂÄÎÇÐËâ ÑÕ
ÑÃÝÈÏÂ ÄÆÑÎß ÂÆËÂÃÂÕÞ ¤áÅÑÐËÑ, ÒÓÇÆÔÕÂÄÎÇÐÐÂâ ÐÂ
ÓËÔ. 9, ØÑÓÑÛÑ ÂÒÒÓÑÍÔËÏËÓÖÇÕÔâ ÄÞÓÂÉÇÐËÇÏ

p �GPa � � ÿ4;579855� 102Z 3 � 2;923059� 103Z 2ÿ
ÿ 2;377560� 103Z� 5;255829� 102 : �21�

£ ÓÂÃÑÕÇ [60] ÒÑÕÇÐÙËÂÎ ÒÑÅÓÖÉÇÐËâ ÉËÆÍÑÅÑ ÙÇÊËâ
ÄÞÃÓÂÐ Ä ÄËÆÇ (5) ë (10) (ÔÏ. ÓËÔ. 3).

²ÇÊÖÎßÕÂÕÞÓÂÔÚÈÕÑÄÒÓËÄÇÆÇÐÞÄÕÂÃÎ. 8.¯ÂÓËÔÖÐÍÇ 9
ÒÑÍÂÊÂÐÑ ÕÂÍÉÇ ÓÂÔÚÈÕÐÑÇ ÆÂÄÎÇÐËÇ pcalc � pM � peT. µÆÂ-
ÎÑÔß ÒÑÚÕË ÄÔáÆÖ ÒÑÎÖÚËÕß ÐÇÒÎÑØÑÇ ÔÑÅÎÂÔËÇ ÏÇÉÆÖ
×ÂÍÕËÚÇÔÍËÏ Ë ÏÑÆÇÎßÐÞÏ ÆÂÄÎÇÐËÇÏ (2-â Ë 12-â ÍÑ-
ÎÑÐÍË, ÔÓÇÆÐÇÇ ÑÕÍÎÑÐÇÐËÇ 0,32 ¤±Â), Â ÕÂÍÉÇ ÏÇÉÆÖ
ÔÑÑÕÄÇÕÔÕÄÖáÜËÏË àÐÇÓÅËâÏË (9-â Ë 10-â ÍÑÎÑÐÍË, ÔÓÇÆ-

ÐÇÇ ÑÕÍÎÑÐÇÐËÇ 0,78 Í¥É ÏÑÎßÿ1). ´ÇÒÎÑÄÂâ àÐÇÓÅËâ
àÎÇÍÕÓÑÐÑÄ ÒÓË Z � 0;33 ÓÂÄÐÂ 322,2 Í¥É ÏÑÎßÿ1, ÚÕÑ
ÔÑÔÕÂÄÎâÇÕ 33%ÑÕ ÒÑÎÐÑÌ àÐÇÓÅËË ÙÇÊËâ (627;0� 322;2 �
� 949;2 Í¥É ÏÑÎßÿ1).

´ÇÏÒÇÓÂÕÖÓÖ ÒÎÂÄÎÇÐËâ ÏÑÆÇÎÇÌ ÙÇÊËâ ÏÑÉÐÑ ÑÒÓÇ-
ÆÇÎËÕß ÏÇÕÑÆÑÏ ÑÕÑÅÓÇÄÂ. ¬ÂÍ ÄËÆÐÑ ËÊ ÕÂÃÎ. 10, Ä ÍÑ-
ÕÑÓÑÌ ÒÓËÄÇÆÇÐÞ ÊÐÂÚÇÐËâ, ÒÑÎÖÚÇÐÐÞÇ ÒÓË ËÔÒÑÎßÊÑÄÂ-
ÐËË ÒÑÕÇÐÙËÂÎÂ EAM [78], ÕÇÏÒÇÓÂÕÖÓÂ ÒÎÂÄÎÇÐËâ ÒÓÑ-
ØÑÆËÕ ÚÇÓÇÊ ÏËÐËÏÖÏ ÒÓË ÆÂÄÎÇÐËË ÑÍÑÎÑ 1 ¤±Â. ¶ÂÍÕË-
ÚÇÔÍÂâ ÕÇÏÒÇÓÂÕÖÓÂ ÒÎÂÄÎÇÐËâ ÒÓË ÐÑÓÏÂÎßÐÑÏ ÆÂÄÎÇ-
ÐËË ÓÂÄÐÂ 301,8 ¬, ÒÓÑØÑÆËÕ ÚÇÓÇÊ ÆÄÂ ÏÂÍÔËÏÖÏÂ (473 Ë
471 ¬) ÒÓË ÆÂÄÎÇÐËâØ 2 Ë 3 ¤±Â, Â ÊÂÕÇÏ ÚÇÓÇÊ ÏËÐËÏÖÏ
(360 ¬) ÒÓË p � 4;1 ¤±Â Ë ÔÐÑÄÂ ÄÑÊÓÂÔÕÂÇÕ ÆÑ 498 ¬ ÒÓË
p � 5;5 ¤±Â [99]. ²ÂÔÚÈÕÞ Ô ÒÑÕÇÐÙËÂÎÑÏ ¦¡® ÔÖÜÇ-
ÔÕÄÇÐÐÑ ÊÂÐËÉÂáÕ Tm ÒÓË ÆÂÄÎÇÐËâØ ÔÄÞÛÇ 0,5 ¤±Â,
ØÑÕâ Ë ÄÑÔÒÓÑËÊÄÑÆâÕ ÐÂÎËÚËÇ ÏËÐËÏÖÏÂ.

®ÇÕÑÆ ab initio ÒÓËÏÇÐÈÐ ÆÎâ ÙÇÊËâ Ä ÓÂÃÑÕÂØ [124,
125]. £ ÓÂÃÑÕÇ [124] ÒÓÑÄÇÆÇÐÑ ÏÑÆÇÎËÓÑÄÂÐËÇ ÙÇÊËâ ÒÓË
T � 323ÿ1673 ¬ Ë ÒÎÑÕÐÑÔÕâØ ÑÕ 1,83 ÆÑ 0,96 Å ÔÏÿ3

(125 ÂÕÑÏÑÄ Ä âÚÇÌÍÇ) Ë ÓÂÔÔÚËÕÂÐÞ ÔÕÓÖÍÕÖÓÐÞÇ Ë
ÆË××ÖÊËÑÐÐÞÇ ØÂÓÂÍÕÇÓËÔÕËÍË ÙÇÊËâ. ±ÑÎÖÚÇÐÑ ÐÇÒÎÑ-
ØÑÇ ÔÑÅÎÂÔËÇ Ô ÑÒÞÕÑÏ ÒÑ ÔÕÓÖÍÕÖÓÐÞÏ ×ÂÍÕÑÓÂÏ, Â
ÍÑÑÓÆËÐÂÙËÑÐÐÑÇ ÚËÔÎÑ ÖÃÞÄÂÇÕ Ô ÖÄÇÎËÚÇÐËÇÏ ÕÇÏÒÇÓÂ-
ÕÖÓÞ ÒÑÚÕË ÎËÐÇÌÐÑ ÑÕ 6,6 ë 7,5 ÆÑ 3,1 ë 4,0. £ [125] ÏÑÆÇÎË
ÔÑÆÇÓÉÂÎË 54 ÂÕÑÏÂ Ä âÚÇÌÍÇ (ËÕÑÅÑ 378 àÎÇÍÕÓÑÐÑÄ).
²ÇÊÖÎßÕÂÕÞ Ä ÑÃÜÇÏ ØÑÓÑÛÑ ÔÑÅÎÂÔÖáÕÔâ Ô ÆÂÐÐÞÏË
ÍÎÂÔÔËÚÇÔÍÑÅÑ ÏÑÆÇÎËÓÑÄÂÐËâ Ô ÒÂÓÐÞÏ ÒÑÕÇÐÙËÂÎÑÏ,
ÒÑÎÖÚÇÐÐÞÏ ÒÑ ÂÎÅÑÓËÕÏÖ ºÑÏÏÇÓÔÂ, Ë ÒÑÕÇÐÙËÂÎÑÏ
¦¡®. °ÆÐÂÍÑ ËÏÇáÕÔâ ÓÂÔØÑÉÆÇÐËâ ÒÑ ÄÇÎËÚËÐÇ ÍÑà×-
×ËÙËÇÐÕÂ ÔÂÏÑÆË××ÖÊËË D. £ [125] ÍÑà××ËÙËÇÐÕ D
ÄÑÊÓÂÔÕÂÇÕ ÒÓË ÖÄÇÎËÚÇÐËË ÕÇÏÒÇÓÂÕÖÓÞ ÒÑÚÕË ÎËÐÇÌÐÑ
Ë ÓÂÄÐâÇÕÔâ 40� 10ÿ5 ÔÏ2 Ôÿ1 ÒÓË ÕÇÏÒÇÓÂÕÖÓÇ 1600 ¬, Â
ÏÑÆÇÎËÓÑÄÂÐËÇ Ô ÒÑÕÇÐÙËÂÎÑÏ ¦¡® ÆÂÈÕ ÄÇÎËÚËÐÖ
D � 70� 10ÿ5 ÔÏ2 Ôÿ1 [78]. ±Ñ àÕËÏ ÆÂÐÐÞÏ ÏÑÉÐÑ ÒÓÑ-
ÄÇÓËÕß ÔÕÇÒÇÐß ÄÞÒÑÎÐËÏÑÔÕË ÔÑÑÕÐÑÛÇÐËâ ³ÕÑÍÔÂ ë
¿ÌÐÛÕÇÌÐÂ
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²ËÔ. 9.µÆÂÓÐÂâ ÂÆËÂÃÂÕÂ ÙÇÊËâ: 1ìÆÂÐÐÞÇ [83], 2ìÔÕÂÕËÚÇÔÍËÇ ÆÂÐ-
ÐÞÇ [122], 3ìÏÑÎÇÍÖÎâÓÐÑ-ÆËÐÂÏËÚÇÔÍËÇ ÆÂÐÐÞÇ pcalc � pM � peT.

´ÂÃÎËÙÂ 10. ´ÇÏÒÇÓÂÕÖÓÂ ÒÎÂÄÎÇÐËâ ÏÑÆÇÎÇÌ ÙÇÊËâ

Z � V=V0 1 0,90 0,80 0,70 0,60 0,50 0,40 0,35

¥ÂÄÎÇÐËÇ, ¤±Â 0 0,32 0,68 1,07 1,63 2,78 7,22 14,00

Tm, ¬ 363 338 165 96 143 160 250 473
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ÅÆÇ ri ì à××ÇÍÕËÄÐÞÌ ÓÂÆËÖÔ ËÑÐÂ, Z ì ÆËÐÂÏËÚÇÔÍÂâ
ÄâÊÍÑÔÕß. °ÃÞÚÐÑ ÔÑÑÕÐÑÛÇÐËÇ (22) ÐÇÒÎÑØÑ ÄÞÒÑÎ-
ÐâÇÕÔâ, ÇÔÎË Ä ÍÂÚÇÔÕÄÇ ri ÄÞÃÓÂÕß ÓÂÆËÖÔ ÑÆÐÑÊÂÓâÆÐÑÅÑ
ËÑÐÂ (1,65 A

�
ÆÎâ ÙÇÊËâ). ©ÐÂÚÇÐËâ D, ÓÂÔÔÚËÕÂÐÐÞÇ Ä [78]

ÒÑ ÆÂÐÐÞÏ ÄâÊÍÑÔÕË ËÊ [81], ÑÚÇÐß ØÑÓÑÛÑ ÔÑÅÎÂÔÖáÕÔâ Ô
ÐÂÌÆÇÐÐÞÏË ®¥-ÏÇÕÑÆÑÏ Ô ÒÑÕÇÐÙËÂÎÑÏ ¦¡®. ²ÂÔÚÈÕ
ab initio ÊÂÐËÉÂÇÕ ÄÇÎËÚËÐÖD ÒÓË T � 1600 ¬ ÒÓËÏÇÓÐÑ Ä
1,8 ÓÂÊ, Â à××ÇÍÕËÄÐÞÌ ÓÂÆËÖÔ ËÑÐÂ ËÊ (22) ÖÄÇÎËÚËÄÂÇÕÔâ
Ô ÄÑÊÓÂÔÕÂÐËÇÏ ÕÇÏÒÇÓÂÕÖÓÞ.

3.1.6. °ÔÐÑÄÐÞÇ ÓÇÊÖÎßÕÂÕÞ ÆÎâ ÉËÆÍËØ ÜÇÎÑÚÐÞØ ÏÇÕÂÎ-
ÎÑÄ.¬ÂÍ ÄËÆÐÑ ËÊ ÕÂÃÎ. 1, ÒÑÕÇÐÙËÂÎ ¦¡®, ÒÑÆÑÃÓÂÐÐÞÌ
ÒÑ ÔÄÑÌÔÕÄÂÏ ÕÄÈÓÆÑÌ ×ÂÊÞ, ÏÑÉÇÕ ÃÞÕß ÐÇÆÑÔÕÂÕÑÚÐÑ
ØÑÓÑÛ ÆÎâ ÉËÆÍÑÔÕË. ¯ÂÑÃÑÓÑÕ, ÒÑÕÇÐÙËÂÎ ¦¡®, ÒÑÆÑ-
ÃÓÂÐÐÞÌ Ô ÖÚÈÕÑÏ ÕÑÎßÍÑ ÔÄÑÌÔÕÄ ÉËÆÍÑÌ ×ÂÊÞ, ÏÑÉÇÕ
ÆÂÄÂÕß ÐÇÄÇÓÐÞÇ ÓÇÊÖÎßÕÂÕÞ ÒÓË ÓÂÔÚÈÕÇ ÔÄÑÌÔÕÄ ÕÄÈÓÆÑÌ
×ÂÊÞ, ÕÇÏÒÇÓÂÕÖÓÞ ÒÎÂÄÎÇÐËâ Tm Ë ÆÓÖÅËØ ØÂÓÂÍÕÇÓË-
ÔÕËÍ ÆÄÖØ×ÂÊÐÑÅÑ ÓÂÄÐÑÄÇÔËâ. £ ÕÂÃÎËÙÇ 11 ÒÓËÄÇÆÇÐÞ
ÓÂÔÚÈÕÐÞÇ ÊÐÂÚÇÐËâ TEAM

m ÜÇÎÑÚÐÞØ ÏÇÕÂÎÎÑÄ (ÒÑÕÇÐ-
ÙËÂÎ ¦¡®) Ä ÔÓÂÄÐÇÐËË Ô àÍÔÒÇÓËÏÇÐÕÂÎßÐÞÏË ÊÐÂÚÇ-
ÐËâÏËT exp

m . ©ÐÂÚÇÐËâTEAM
m ÑÕÎËÚÂáÕÔâ ÑÕT exp

m Ä ÔÓÇÆÐÇÏ
ÐÂ 15 ë 25 ¬ ÍÂÍ Ä ÃoÂ ÎßÛÖá, ÕÂÍ Ë Ä ÏÇÐßÛÖá ÔÕÑÓÑÐÖ.
±ÓË ÒÇÓÇØÑÆÇ Í ÄÞÔÑÍËÏ ÆÂÄÎÇÐËâÏ àÕÑ ÓÂÔØÑÉÆÇÐËÇ
ÔËÎßÐÑ ÄÑÊÓÂÔÕÂÇÕ ÆÎâ ÄÔÇØ ÏÇÕÂÎÎÑÄ, ÍÓÑÏÇ ÍÂÎËâ (ÔÏ.
ÓÂÊÆÇÎ 3.1.3). ²ÂÔØÑÉÆÇÐËâ ÒÑ ÕÇÏÒÇÓÂÕÖÓÇ ÒÎÂÄÎÇÐËâ
ÐÇËÊÃÇÉÐÞ, ÇÔÎË ÒÑÕÇÐÙËÂÎ ÒÓËÄÑÆËÕ Í ÐÇÕÑÚÐÞÏ ÊÐÂÚÇ-
ÐËâÏ ÕÇÒÎÑÕÞ ÒÎÂÄÎÇÐËâ DH Ë ËÊÏÇÐÇÐËâ ÑÃÝÈÏÂ ÒÓË
ÒÎÂÄÎÇÐËËDV. ¯ÂÒÓËÏÇÓ, Ä ÔÎÖÚÂÇ ÐÂÕÓËâ Ô ÒÑÕÇÐÙËÂÎÑÏ
¦¡® [55, 56] ÒÓË ÐÖÎÇÄÑÏ ÆÂÄÎÇÐËË ÓÂÊÐÑÔÕß àÐÇÓÅËÌ
ÏÑÆÇÎË ÉËÆÍÑÅÑ ÔÑÔÕÑâÐËâ Ë °¸¬-ÏÑÆÇÎË ÒÓË
T � 375 ¬ ÓÂÄÐÂ 2,35 Í¥É ÏÑÎßÿ1 (×ÂÍÕËÚÇÔÍÑÇ ÊÐÂÚÇ-
ÐËÇ ÕÇÒÎÑÕÞ ÒÎÂÄÎÇÐËâ DH � DU � 2;70 Í¥É ÏÑÎßÿ1),
ÒÎÑÕÐÑÔÕË °¸¬-×ÂÊÞ Ë ÉËÆÍÑÌ ×ÂÊÞ ÓÂÄÐÞ ÔÑÑÕÄÇÕ-
ÔÕÄÇÐÐÑ 0,9663 Ë 0,9266 Å ÔÏÿ3, ÕÂÍ ÚÕÑ ËÊÏÇÐÇÐËÇ
ÑÃÝÈÏÂ ÒÓË ÒÎÂÄÎÇÐËË ÔÑÔÕÂÄÎâÇÕ 1,019 ÔÏ3 ÏÑÎßÿ1

(×ÂÍÕËÚÇÔÍÑÇ ÊÐÂÚÇÐËÇ 0,64 ÔÏ3 ÏÑÎßÿ1). °ÕÔáÆÂ ÒÑ
ÖÓÂÄÐÇÐËá ¬ÎÂÒÇÌÓÑÐÂ ë¬ÎÂÖÊËÖÔÂ ÒÑÎÖÚÂÇÏ dTm=dp �
� TDV=DH�164 ¬ ¤±Âÿ1. ¶ÂÍÕËÚÇÔÍÑÇ ÊÐÂÚÇÐËÇ
dTm=dp � 85 ¬ ¤±Âÿ1 [99], ÕÂÍ ÚÕÑ ÍÂÉÆÑÇ ÆÑÃÂÄÑÚÐÑÇ
ÒÓËÓÂÜÇÐËÇ ÆÂÄÎÇÐËâ ÐÂ 1 ¤±Â ÖÄÇÎËÚËÄÂÇÕ ÓÂÔØÑÉÆÇÐËÇ
Ô ÑÒÞÕÑÏ ÒÑ ÕÇÏÒÇÓÂÕÖÓÇ ÒÎÂÄÎÇÐËâ ÒÓËÏÇÓÐÑ ÐÂ 85 ¬.

£ ÔÎÖÚÂÇ ÐÂÕÓËâ ÑÃÐÂÓÖÉÇÐÂ ÂÐÑÏÂÎËâ Ä ÒÑÄÇÆÇÐËË
ÏÑÆÇÎÇÌ Ô °¸¬-ÓÇÛÈÕÍÑÌ, ÂÐÂÎÑÅËÚÐÂâ ÂÐÑÏÂÎËË ÒÑÄÇ-
ÆÇÐËâ ÄÑÆÞ ÒÓË ÄÞÔÑÍËØ ÆÂÄÎÇÐËâØ. £ ËÐÕÇÓÄÂÎÇ Z �
� 0;45ÿ0;50 ÒÓÑËÔØÑÆËÕ ÔÕÓÖÍÕÖÓÐÑÇ ÒÓÇÄÓÂÜÇÐËÇ, ÒÓË
ÍÑÕÑÓÑÏ Ä ÏÑÆÇÎË ÒÑâÄÎâáÕÔâ ÅÓÖÒÒÞ ÃÎËÊÍÑ ÓÂÔÒÑÎÑ-
ÉÇÐÐÞØ ÂÕÑÏÑÄ, ËÏÇáÜËØ ÒÑÐËÉÇÐÐÞÌ à××ÇÍÕËÄÐÞÌ
ÆËÂÏÇÕÓ. ¹ËÔÎÑ ÕÂÍËØ ÂÕÑÏÑÄ ÒÎÂÄÐÑ ÄÑÊÓÂÔÕÂÇÕ ÒÓË
ÐÂÅÓÇÄÂÐËË Ë ÔÉÂÕËË. ±ÓË T � 300 ¬ ÒÓÂÄËÎßÐÂâ °¸¬-
ÔÕÓÖÍÕÖÓÂ ÔÑØÓÂÐâÇÕÔâ ÒÓË ÊÐÂÚÇÐËâØ Z ÆÑ Z � 0;6. ±ÓË
ÆÂÎßÐÇÌÛÇÏ ÔÉÂÕËË ÂÕÑÏÐÞÇ ÓâÆÞ ÐÂÚËÐÂáÕ ËÊÅË-
ÃÂÕßÔâ, ÔÕÓÖÍÕÖÓÐÞÌ ×ÂÍÕÑÓ ÏÑÆÇÎË ÖÃÞÄÂÇÕ, Ä ÓÇÊÖÎß-
ÕÂÕÇ ÒÓË Z � 0;45 ÓÇÛÈÕÍÂ ÕÇÓâÇÕ ÖÔÕÑÌÚËÄÑÔÕß Ë ÏÑÆÇÎß
ÂÏÑÓ×ËÊÖÇÕÔâ. µÄÇÎËÚÇÐËÇ ÕÇÏÒÇÓÂÕÖÓÞ ÔÕËÏÖÎËÓÖÇÕ

ÑÃÓÂÊÑÄÂÐËÇ ÂÕÑÏÑÄ ÒÓÇÆÒËÍÂ, ÚÕÑ ÔÑÒÓÑÄÑÉÆÂÇÕÔâ ÔÃÎË-
ÉÇÐËÇÏ ÂÕÑÏÑÄ, ÒÓËÄÑÆâÜËÏ Í ÂÐÑÏÂÎßÐÑÌ ÊÂÄËÔËÏÑÔÕË
ÒÎÑÕÐÑÔÕË ÑÕ ÕÇÏÒÇÓÂÕÖÓÞ, ÑÕÓËÙÂÕÇÎßÐÑÔÕË ÒÓÑËÊÄÑÆ-
ÐÞØ �qV=qT �p, �qp=qT �V ÒÓË T � 500 ë 1300 ¬ Ë ÒÑÄÞ-
ÛÇÐÐÞÏ ÊÐÂÚÇÐËâÏ ÕÇÒÎÑÈÏÍÑÔÕË. ±ÓË Z � 0;363 ÒÑÚÕË
ÄÔÇ ÂÕÑÏÞ ÏÑÆÇÎË ÒÇÓÇØÑÆâÕ Ä ÔÑÔÕÑâÐËÇ ÂÕÑÏÑÄ ÒÓÇÆ-
ÒËÍÂ Ë ÑÃÝÇÆËÐâáÕÔâ Ä ÑÆËÐ ÃÑÎßÛÑÌ ÍÎÂÔÕÇÓ.

±ÓË ÏÑÆÇÎËÓÑÄÂÐËË Ô ÒÑÕÇÐÙËÂÎÑÏ ¦¡® ÐÇ ÐÂÃÎá-
ÆÂÎÔâ ÑÃÐÂÓÖÉÇÐÐÞÌ Ä [122] à××ÇÍÕ ÔËÎßÐÑÅÑ ÖÏÇÐßÛÇÐËâ
ÍÑÑÓÆËÐÂÙËÑÐÐÑÅÑ ÚËÔÎÂ ÉËÆÍÑÅÑ ÙÇÊËâ ÒÓË T�623¬ Ë
ÄÞÔÑÍËØ ÆÂÄÎÇÐËâØ. ´ÂÍÑÌ à××ÇÍÕ ÔÂÏ ÒÑ ÔÇÃÇ ÆÑÄÑÎßÐÑ
ÐÇÑÃÞÚÇÐ, Ë ÑÐ ÑÃÝâÔÐâÎÔâ Ä [122, 123, 126] 6s ë 5d-ÅËÃ-
ÓËÆËÊÂÙËÇÌ Ë ÒÑâÄÎÇÐËÇÏ ÐÂÒÓÂÄÎÇÐÐÞØ ÔÄâÊÇÌ ÕËÒÂ
dsp3.

¬Ñà××ËÙËÇÐÕÞ ÔÂÏÑÆË××ÖÊËË Ä ÉËÆÍËØ ÏÇÕÂÎÎÂØ
ÑÒÓÇÆÇÎâáÕÔâ ÑÃÞÚÐÑ ÒÑ ÐÂÍÎÑÐÖ ÊÂÄËÔËÏÑÔÕË ÔÓÇÆÐÇÅÑ
ÍÄÂÆÓÂÕÂ ÔÏÇÜÇÐËâ ÂÕÑÏÑÄ h�Dr�2i ÑÕ ÄÓÇÏÇÐË t ÒÑ ×ÑÓ-
ÏÖÎÇ h�Dr�2i � 6Dt. ²ÂÔÚÈÕÐÞÇ ÍÑà××ËÙËÇÐÕÞ ÔÂÏÑÆË×-
×ÖÊËË ÜÇÎÑÚÐÞØ ÏÇÕÂÎÎÑÄ ÒÓË ÐÑÓÏÂÎßÐÑÏ ÆÂÄÎÇÐËË
(ÒÑÕÇÐÙËÂÎ ¦¡®) ÔÎÇÆÖáÜËÇ:
� D � 2;688� 10ÿ9 T 1;7182 [ÔÏ2 Ôÿ1] ÆÎâ ÎËÕËâ ÒÓË

T < 3400 ¬;
� D � 2;861� 10ÿ9 T 1;6546 [ÔÏ2 Ôÿ1] ÆÎâ ÐÂÕÓËâ ÒÓË

T < 2300 ¬;
� D � 3;233� 10ÿ5 exp �0;001941T � [ÔÏ2 Ôÿ1] ÆÎâ ÍÂÎËâ

ÒÓË T < 2200 ¬;
� D � 9;605� 10ÿ10 T 1;81035 [ÔÏ2 Ôÿ1] ÆÎâ ÓÖÃËÆËâ ÒÓË

T < 2000 ¬;
� D � 1;4896� 10ÿ10 T 2;0820 [ÔÏ2 Ôÿ1] ÆÎâ ÙÇÊËâ ÒÓË

T < 1923 ¬.
®ÇØÂÐËÊÏ ÆË××ÖÊËË Ä ÉËÆÍÑÏ ÏÇÕÂÎÎÇ âÄÎâÇÕÔâ

ÆÓÇÌ×ÑÄÞÏ [127]. °ÛËÃÍÂ ÒÓÇÆÔÍÂÊÂÐËâ ÍÑà××ËÙËÇÐÕÂ
D ÑÃÞÚÐÑ ÐÇÄÇÎËÍÂ. ¯ÂÒÓËÏÇÓ, ÆÎâ ÏÑÆÇÎÇÌ Ô ÒÑÕÇÐÙËÂ-
ÎÑÏ ¦¡® ÑÕÐÑÛÇÐËÇ ÓÂÔÚÈÕÐÞØ ÊÐÂÚÇÐËÌ Í àÍÔÒÇÓËÏÇÐ-
ÕÂÎßÐÞÏ DMD=Dexp ÒÓË T � Tm ÓÂÄÐÑ 1,34, 1,05, 1,22 Ë
0,83 ÆÎâ Li, Na, K Ë Rb ÔÑÑÕÄÇÕÔÕÄÇÐÐÑ. ¿ÕË ÑÕÍÎÑÐÇÐËâ
ÐÇÄÇÎËÍË, ÇÔÎË ÒÓËÐâÕß ÄÑ ÄÐËÏÂÐËÇ ÑÃÞÚÐÖá àÍÔÒÇÓË-
ÏÇÐÕÂÎßÐÖá ÑÛËÃÍÖ 10 ë 15%. ¬ÂÍ ÒÓÂÄËÎÑ, ÔÄâÊß ÆË×-
×ÖÊËË Ô ÄâÊÍÑÔÕßá ØÑÓÑÛÑ ÑÒËÔÞÄÂÇÕÔâ ÔÑÑÕÐÑÛÇÐËÇÏ
³ÕÑÍÔÂ ë¿ÌÐÛÕÇÌÐÂ (22).

£ÑÊÏÑÉÐÑÔÕß ÓÂÔÔÚËÕÂÕß ÏÇÕÑÆÑÏ ®¥ ÍÓËÕËÚÇÔÍÖá
ÕÇÏÒÇÓÂÕÖÓÖ ÏÇÕÂÎÎÂ ÒÓÇÆÔÕÂÄÎâÇÕÔâ ÆÑÄÑÎßÐÑ ÔÑÏÐË-
ÕÇÎßÐÑÌ, ÕÂÍ ÍÂÍ ÄÃÎËÊË ÍÓËÕËÚÇÔÍÑÌ ÕÑÚÍË ÄÇÜÇÔÕÄÑ
ÕÇÓâÇÕ ÏÇÕÂÎÎËÚÇÔÍËÇ ÔÄÑÌÔÕÄÂ Ë ÒÑÕÇÐÙËÂÎ ÏÑÉÇÕ ËÊ-
ÏÇÐËÕßÔâ. °ÆÐÂÍÑ ÕÂÍÂâ ÒÓÑÄÇÓÍÂ ÒÓÑÄÑÆËÎÂÔß. £ ÔÎÖÚÂÇ
ÓÖÃËÆËâ ÖÆÂÎÑÔß ÒÑÎÖÚËÕß ÑÙÇÐÍÖ ÍÓËÕËÚÇÔÍÑÌ ÕÇÏÒÇÓÂ-
ÕÖÓÞTc [71]. ³ àÕÑÌ ÙÇÎßá ÃÞÎÂ ÒÑÔÕÓÑÇÐÂ ÔÇÓËâ ÏÑÆÇÎÇÌ
ÒÓË ÕÇÏÒÇÓÂÕÖÓÂØ 1900 ë 2150 ¬ Ë ÒÑÔÕÑâÐÐÑÌ ÒÎÑÕÐÑÔÕË
0,3631 Å ÔÏÿ3, ÃÎËÊÍÑÌ Í ÍÓËÕËÚÇÔÍÑÌ ÒÎÑÕÐÑÔÕË ÓÖÃËÆËâ.
³ÓÇÆÐÇÍÄÂÆÓÂÕËÚÐÂâ ÛËÓËÐÂ ÓÂÔÒÓÇÆÇÎÇÐËâ ÑÃÝÈÏÑÄ
ÏÐÑÅÑÅÓÂÐÐËÍÑÄ £ÑÓÑÐÑÅÑ sV (ÕÂÃÎ. 12) ÒÓÑØÑÆËÕ ÚÇÓÇÊ
ÏÂÍÔËÏÖÏ ÒÓË ÕÇÏÒÇÓÂÕÖÓÇ ÑÍÑÎÑ T � 2000 ¬. ´ÑÚÐÇÇ
ÑÒÓÇÆÇÎËÕß ÍÓËÕËÚÇÔÍÖá ÕÇÏÒÇÓÂÕÖÓÖ ÐÇÒÓÑÔÕÑ ËÊ-ÊÂ
ÔËÎßÐÞØ ×ÎÖÍÕÖÂÙËÌ ÔÕÓÖÍÕÖÓÞ Ë ÃÑÎßÛËØ ÑÕÍÎÑÐÇÐËÌ
ÓÂÔÒÓÇÆÇÎÇÐËâ ÑÃÝÈÏÑÄ ÑÕ ÅÂÖÔÔÑÄÂ.

¥Îâ ÑÙÇÐÍË ÍÓËÕËÚÇÔÍÑÌ ÕÇÏÒÇÓÂÕÖÓÞ ÙÇÊËâ ÃÞÎÂ
ÕÂÍÉÇ ÒÑÔÕÓÑÇÐÂ ÔÇÓËâ ÏÑÆÇÎÇÌ ÒÓË T � 773ÿ2500 ¬ Ô

´ÂÃÎËÙÂ 11. ²ÂÔÚÈÕÐÞÇ Tm ÏÑÆÇÎÇÌ ÜÇÎÑÚÐÞØ ÏÇÕÂÎÎÑÄ Ô ÒÑÕÇÐÙËÂ-
ÎÑÏ EAM

®ÇÕÂÎÎ T EAM
m T exp

m

Li
Na
K
Rb
Cs

428
358
319
328
363

453,7
371,0
336,0
312,5
301,8

´ÂÃÎËÙÂ 12. ³ÓÇÆÐÇÍÄÂÆÓÂÕËÚÐÂâ ÛËÓËÐÂ ÓÂÔÒÓÇÆÇÎÇÐËâ ÑÃÝÈÏÑÄ
ÏÐÑÅÑÅÓÂÐÐËÍÑÄ £ÑÓÑÐÑÅÑ sV

T, ¬ 1900 1950 1975 2000 2025 2050 2100 2150

sV, A
� 3 338 341 356 394 351 357 344 317
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ÒÑÔÕÑâÐÐÑÌ ÒÎÑÕÐÑÔÕßá 0,431 Å ÔÏÿ3, ÃÎËÊÍÑÌ Í ÍÓËÕËÚÇ-
ÔÍÑÌ ÒÎÑÕÐÑÔÕË ÙÇÊËâ [78]. ´ÇÏÒÇÓÂÕÖÓÐÂâ ÊÂÄËÔËÏÑÔÕß
sV ËÏÇÇÕ ÄËÆ ÆÄÖØ ÒÓâÏÑÎËÐÇÌÐÞØ ÑÕÓÇÊÍÑÄ, ÒÇÓÇÔÇÍÂá-
ÜËØÔâ ÒÓË ÕÇÏÒÇÓÂÕÖÓÇ ÑÍÑÎÑ 2000 ¬. ¿ÕÂ ÕÑÚÍÂ ÒÇÓÇ-
ÔÇÚÇÐËâ ÐÂØÑÆËÕÔâ ÄÃÎËÊË Tc ÙÇÊËâ (2043 ¬). ´ÑÚÐÇÇ
ÑÒÓÇÆÇÎËÕß Tc ÐÇ ÖÆÂÈÕÔâ.

¯ÂÛË ÒÑÕÇÐÙËÂÎÞ ¦¡® ØÑÓÑÛÑ ÑÒËÔÞÄÂáÕ ÒÑÄÇÆÇ-
ÐËÇ ÉËÆÍËØ ÜÇÎÑÚÐÞØ ÏÇÕÂÎÎÑÄ Ä ÖÔÎÑÄËâØ ÖÆÂÓÐÑÅÑ
ÔÉÂÕËâ. £ÞÃËÓÂâ àÕË ÒÑÕÇÐÙËÂÎÞ, ÏÑÉÐÑ ÒÑÔÕÓÑËÕß
ÏÑÆÇÎË ÍÓËÔÕÂÎÎËÚÇÔÍËØ ÏÇÕÂÎÎÑÄ ÒÓË ÕÇÏÒÇÓÂÕÖÓÂØ,
ÃÎËÊÍËØ Í ÂÃÔÑÎáÕÐÑÏÖ ÐÖÎá, Ë ÓÂÔÔÚËÕÂÕß "ØÑÎÑÆÐÑÇ
ÆÂÄÎÇÐËÇ" ÆÎâ ÔÓÂÄÐÇÐËâ Ô ÓÇÊÖÎßÕÂÕÂÏË "ÔÕÂÐÆÂÓÕÐÞØ"
ÓÂÔÚÈÕÑÄ. ²ÇÊÖÎßÕÂÕÞ ÒÓËÄÇÆÇÐÞ Ä ÕÂÃÎ. 13. ·ÑÓÑÛÇÅÑ
ÔÑÅÎÂÔËâ ÑÉËÆÂÕß ÃÞÎÑ ÐÇÎßÊâ, ÒÑÔÍÑÎßÍÖ ÒÑÕÇÐÙËÂÎÞ
¦¡® ÒÑÆÑÃÓÂÐÞ ÒÑ ÔÄÑÌÔÕÄÂÏ ÉËÆÍËØ ×ÂÊ Ë ÑÐË ÏÑÅÖÕ
ÃÞÕß ÐÇÆÑÔÕÂÕÑÚÐÑ ØÑÓÑÛË ÆÎâ ÍÓËÔÕÂÎÎËÚÇÔÍËØ ×ÂÊ.
°ÆÐÂÍÑ Ä ÃÑÎßÛËÐÔÕÄÇ ÔÎÖÚÂÇÄ ÔÑÅÎÂÔËÇ ÏÇÉÆÖ ÓÇÊÖÎß-
ÕÂÕÂÏË ÒÓâÏÑÅÑ ÏÑÆÇÎËÓÑÄÂÐËâ Ë ÔÕÂÐÆÂÓÕÐÞØ ÓÂÔÚÈÕÑÄ
ì ÐÇÒÎÑØÑÇ, ÑÔÑÃÇÐÐÑ ÆÎâ ÎËÕËâ, ÍÂÎËâ Ë ÓÖÃËÆËâ. µÚÈÕ
àÎÇÍÕÓÑÐÐÞØ ÄÍÎÂÆÑÄ ÆÑÎÉÇÐ ÖÄÇÎËÚËÄÂÕß ØÑÎÑÆÐÑÇ
ÆÂÄÎÇÐËÇ, Ë àÕÑÕ à××ÇÍÕ ÆÇÌÔÕÄËÕÇÎßÐÑ ÐÂÃÎáÆÂÇÕÔâ
ÒÓË ÃÑÎßÛËØ ÔÕÇÒÇÐâØ ÔÉÂÕËâ ÆÎâ ÐÂÕÓËâ Ë Ä ÏÇÐßÛÇÌ
ÏÇÓÇ ì ÆÎâ ÎËÕËâ.

®ÇÕÑÆ ab initio ÒÑÊÄÑÎâÇÕ ÓÂÔÔÚËÕÂÕß àÎÇÍÕÓÑÐÐÞÇ
ÔÄÑÌÔÕÄÂ (ÔÒÇÍÕÓÞ, ÒÎÑÕÐÑÔÕß ÔÑÔÕÑâÐËÌ, ÒÓÑÄÑÆËÏÑÔÕß
Ë Õ.Ò.), ÚÕÑ ÐÇÄÑÊÏÑÉÐÑ Ä ÓÂÏÍÂØ ÍÎÂÔÔËÚÇÔÍÑÅÑ ÏÇÕÑÆÂ
®¥. £ ÑÕÐÑÛÇÐËË ÔÕÓÖÍÕÖÓÐÞØ ÔÄÑÌÔÕÄ (±¬¶, ÔÕÓÖÍÕÖÓ-
ÐÞÇ ×ÂÍÕÑÓÞ) àÕÑÕ ÏÇÕÑÆ ÆÂÈÕ ÓÇÊÖÎßÕÂÕÞ, ÃÎËÊÍËÇ Í
ÒÑÎÖÚÇÐÐÞÏ Ô ÒÂÓÐÞÏË ÒÑÕÇÐÙËÂÎÂÏË ËÎË ¦¡®-ÒÑÕÇÐ-
ÙËÂÎÂÏË. °ÆÐÂÍÑ ÆÎâ ÒÖÃÎËÍÂÙËÌ ÒÑ ÏÇÕÑÆÖ ab initio ØÂ-
ÓÂÍÕÇÓÇÐ ÐÇÆÑÔÕÂÕÑÍ ÆÂÐÐÞØ Ñ ÕÇÓÏÑÆËÐÂÏËÚÇÔÍËØ ÔÄÑÌ-
ÔÕÄÂØ ÏÑÆÇÎÇÌ. ±ÑàÕÑÏÖ ÐÂËÎÖÚÛÇÌ ÔÕÓÂÕÇÅËÇÌ âÄÎâÇÕÔâ
ÊÆÇÔß ÍÑÏÃËÐÂÙËâ ÏÇÕÑÆÑÄ ÑÃÑËØ ÕËÒÑÄ. £ ÑÔÑÃÇÐÐÑÔÕË
àÕÑ ÑÕÐÑÔËÕÔâ Í ÒÑÔÕÓÑÇÐËá ÒÑÕÇÐÙËÂÎÑÄ ¦¡®, ÍÑÕÑÓÞÇ
ÆÑÔÕÂÕÑÚÐÑ ØÑÓÑÛÑ ÑÒËÔÞÄÂÎË ÃÞ Ë ÍÓËÔÕÂÎÎËÚÇÔÍÖá, Ë
ÉËÆÍÖá ×ÂÊÞ.

3.2. ¢ÎÂÅÑÓÑÆÐÞÇ ÏÇÕÂÎÎÞ
£ÓÂÃÑÕÇ [128] ÓÂÔÔÚËÕÂÐÞ ÔÕÓÖÍÕÖÓÐÞÇ ×ÂÍÕÑÓÞ Ë ÕÇÓÏÑ-
ÆËÐÂÏËÚÇÔÍËÇ ÔÄÑÌÔÕÄÂ ÉËÆÍËØ Cu, Ag, Au, Ni ÒÓË
ÕÇÏÒÇÓÂÕÖÓÇ, ÃÎËÊÍÑÌ Í ÕÑÚÍÇ ÒÎÂÄÎÇÐËâ, Ô ËÔÒÑÎßÊÑÄÂ-
ÐËÇÏ ÒÑÕÇÐÙËÂÎÑÄ ¦¡® Ë ÒÑÎÖÚÇÐÑ ÐÇÒÎÑØÑÇ ÔÑÅÎÂÔËÇ Ô
ÆË×ÓÂÍÙËÑÐÐÞÏË ÆÂÐÐÞÏË. £ [129] ÂÐÂÎÑÅËÚÐÞÇ ÓÂÔÚÈÕÞ
ÒÓÑÄÇÆÇÐÞ ÆÎâ ÉËÆÍËØ Cu, Ag, Au, Ni, Pd, Pt Ë ÒÑÎÖÚÇÐÑ

ÔÑÅÎÂÔËÇ Ô ÑÒÞÕÑÏ ÆÎâ ÔÕÓÖÍÕÖÓÐÑÅÑ ×ÂÍÕÑÓÂ, Â ÕÂÍÉÇ
ÆÎâ àÐÇÓÅËË Ë àÐÕÓÑÒËË ÉËÆÍÑÔÕÇÌ ÒÓË ÕÇÏÒÇÓÂÕÖÓÇ,
ÃÎËÊÑÌ Í ÕÑÚÍÇ ÒÎÂÄÎÇÐËâ.

3.2.1. ®ÇÆß. £ ÎËÕÇÓÂÕÖÓÇ ÒÓËÄÑÆËÕÔâ ÐÇÔÍÑÎßÍÑ ÒÑÕÇÐ-
ÙËÂÎÑÄ ¦¡® ÆÎâ ÏÇÆË. ¿ÕË ÒÑÕÇÐÙËÂÎÞ ÒÓÇÆÎÑÉÇÐÞ
ÒÓÇËÏÖÜÇÔÕÄÇÐÐÑ ÆÎâ ÑÒËÔÂÐËâ ÍÓËÔÕÂÎÎËÚÇÔÍÑÌ ×ÂÊÞ
(ÐÂÒÓËÏÇÓ, Ä [130]), ÐÑ Ä ÓÂÃÑÕÂØ [35, 131 ë 136] ÒÑÕÇÐÙËÂÎ
¦¡® ÒÓËÏÇÐÈÐ ÆÎâ ÑÒËÔÂÐËâ ÉËÆÍÑÅÑ ÏÇÕÂÎÎÂ. £ [35]
ÒÑÎÖÚÇÐÑ ØÑÓÑÛÇÇ ÔÑÅÎÂÔËÇ Ô ÑÒÞÕÑÏ ÒÑ ÔÕÓÖÍÕÖÓÇ. £
[136] ÖÆÂÎÑÔß ÏÑÆË×ËÙËÓÑÄÂÕß ËÊÄÇÔÕÐÞÇ ÒÑÕÇÐÙËÂÎÞ
¦¡® ÕÂÍ, ÚÕÑÃÞ ÖÎÖÚÛËÕß ÔÑÅÎÂÔËÇ Ô ÑÒÞÕÑÏ ÆÎâ ±¬¶
ÉËÆÍÑÌ ÏÇÆË ÒÓË T � 1373 ¬.

£ ÓÂÃÑÕÂØ [135, 137] ÓÂÔÔÚËÕÂÐÞ ÒÑÕÇÐÙËÂÎÞ¦¡®ÆÎâ
ÉËÆÍÑÌ ÏÇÆË, ÒÑÔÕÓÑÇÐÐÞÇ Ô ËÔÒÑÎßÊÑÄÂÐËÇÏ ÆË×ÓÂÍ-
ÙËÑÐÐÞØ ÆÂÐÐÞØ Ñ ÔÕÓÖÍÕÖÓÇ ÏÇÕÂÎÎÂ ÄÃÎËÊË ÕÑÚÍË
ÒÎÂÄÎÇÐËâ. £ [137] ÒÑÎÖÚÇÐÑ ØÑÓÑÛÇÇ ÔÑÅÎÂÔËÇ Ô ÑÒÞÕÑÏ
ÒÑ ×ÑÓÏÇ ±¬¶ ÒÓË ÕÇÏÒÇÓÂÕÖÓÂØ 1573 ë 1873 ¬. ±ÓÇÆ-
ÎÑÉÇÐÐÞÌ ÒÑÕÇÐÙËÂÎ ØÑÓÑÛÑ ÑÒËÔÞÄÂÎ ÔÄÑÌÔÕÄÂ ÉËÆÍÑÌ
ÏÇÆË ÍÂÍ ÒÓË ÐÇÃÑÎßÛËØ ÆÂÄÎÇÐËâØ, ÕÂÍ Ë Ä ÖÔÎÑÄËâØ
ÔËÎßÐÑÅÑ ÔÉÂÕËâ. £ ÓÂÃÑÕÇ [131] ÒÂÓÐÞÌ ÄÍÎÂÆ Ä ÒÑÕÇÐ-
ÙËÂÎ ËÊ [135] ÂÒÒÓÑÍÔËÏËÓÑÄÂÐ ×ÖÐÍÙËÇÌ (17) ÒÓË k � 4 Ë
L � 6 (ÓËÔ. 10). ²ÂÆËÖÔ ÑÃÓÞÄÂ ÄÊÂËÏÑÆÇÌÔÕÄËâ ÒÓË
ÏÑÆÇÎËÓÑÄÂÐËË ÔÑÔÕÂÄÎâÎ 8,10 A

�
. ¯Â ÓÂÔÔÕÑâÐËâØ, ÏÇÐß-

ÛËØ 2,10 A
�
, ÒÂÓÐÞÌ ÄÍÎÂÆ ÑÒËÔÂÐ àÍÔÒÑÐÇÐÙËÂÎßÐÑÌ

´ÂÃÎËÙÂ 13. ·ÑÎÑÆÐÑÇ ÆÂÄÎÇÐËÇ ÜÇÎÑÚÐÞØ ÏÇÕÂÎÎÑÄ (°¸¬-ÓÇÛÈÕÍË)

®ÇÕÂÎÎ ¥ÂÐÐÞÇ* ³ÕÇÒÇÐß ÔÉÂÕËâ Z

0,9 0,8 0,7 0,6 0,5 0,45 0,4 0,35

Li
Li
Li
Na
Na
Na
K
K
K
Rb
Rb
Cs

[88]
[84]
EAM
[88]
[84]
EAM
[88]
[84]
EAM
[88]
EAM
EAM

0,99
0,89
1,39
0,46
0,55
0,66
0,28
0,20
0,49
ì
0,23
0,31

3,09
3,34
2,44
1,80
1,72
2,52
0,97
0,61
1,10
0,65
0,67
0,69

6,60
6,80
6,03
3,74
4,12
3,87
1,86
2,08
1,81
1,33
1,61
1,15

12,78
11,9
11,30
7,67
7,45
5,22
3,52
3,62
3,14
2,39
2,65
1,72

22,84**
20,9
23,42
14,95
14,45
18,67
6,91
6,40
6,31
4,78
5,23
2,68

ì
28,0
29,27
20,28
20,85
37,97
9,56
9,11

10,59
6,85
6,78
3,80

ì
37,7
37,79
26,97**
30,31
50,64
13,01
13,36
15,73
9,68
9,21
5,92

ì
50,6
61,24
ì

43,88
71,69
17,38**
19,80
19,24
13,42
14,00
11,53

* ¥ÂÐÐÞÇ [88] ËÐÕÇÓÒÑÎËÓÑÄÂÐÞ. ¥ÂÐÐÞÇ EAM ÓÂÔÔÚËÕÂÐÞ ÒÓË T � 10 ¬ Ô ËÔÒÑÎßÊÑÄÂÐËÇÏ ÒÑÕÇÐÙËÂÎÑÄ EAM ÓÂÃÑÕ [55, 56, 60].
** ¿ÍÔÕÓÂÒÑÎËÓÑÄÂÐÐÑÇ ÊÐÂÚÇÐËÇ.
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²ËÔ. 10.±ÂÓÐÞÇ ÄÍÎÂÆÞj�r� Ä ÒÑÕÇÐÙËÂÎÞ¦¡®: 1ìCu [131], 2ìAg
[138], 3ìZn [139], 4ìHg [140], 5ìGa [141].
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×ÑÓÏÖÎÑÌ. ±ÑÕÇÐÙËÂÎ ÒÑÅÓÖÉÇÐËâ ÆÎâ ÏÇÆË ÒÓË ÐÇÃÑÎß-
ÛËØ ÆÂÄÎÇÐËâØ ÃÞÎ ÕÂÍÉÇ ÄÊâÕ ËÊ [135] (ÓËÔ. 11). ªÔØÑÆ-
ÐÞÇ ÏÑÆÇÎË ÏÇÆË ËÏÇÎË ¤¸¬-ÔÕÓÖÍÕÖÓÖ Ë ÔÑÆÇÓÉÂÎË ÒÑ
2048 ÚÂÔÕËÙ. ±ÑÔÕÓÑÇÐÞ ÏÑÆÇÎË ÒÓË ÕÇÏÒÇÓÂÕÖÓÂØ 298 ë
4500 ¬. ±ÓËÏÇÐâÎË ÂÎÅÑÓËÕÏ . £ÇÓÎÇ Ô ÛÂÅÑÏ ÒÑ
ÄÓÇÏÇÐË (0,010 ë 0,002) t0 ÒÓË ÄÐÖÕÓÇÐÐÇÌ ÇÆËÐËÙÇ ÄÓÇ-
ÏÇÐË t0 � 8;116� 10ÿ14 c.

²ÇÊÖÎßÕÂÕÞ ®¥-ÏÑÆÇÎËÓÑÄÂÐËâ ÉËÆÍÑÌ ÏÇÆË ÄÃÎËÊË
Tm ÒÓËÄÇÆÇÐÞ Ä ÕÂÃÎ. 2. ±¬¶ ÏÑÆÇÎÇÌ ÒÓË ÕÇÏÒÇÓÂÕÖÓÇ
1423 ë 1773 ¬ ØÑÓÑÛÑ ÔÑÅÎÂÔÖáÕÔâ Ô ÆË×ÓÂÍÙËÑÐÐÞÏË
[89, 90] (ÕÂÃÎ. 14). £ ÍÂÚÇÔÕÄÇ ÒÓËÏÇÓÂ ÐÂ ÓËÔ. 12 ÒÓËÄÇ-
ÆÇÐÞ ÏÑÆÇÎßÐÂâ Ë ÆË×ÓÂÍÙËÑÐÐÂâ ±¬¶ ÏÇÆË ÒÓË
T � 1423 ¬. ©ÐÂÚÇÐËâ ÒÎÑÕÐÑÔÕË ÏÑÆÇÎÇÌ ÒÓË ÃÎËÊÍÑÏ Í
ÐÖÎá ÆÂÄÎÇÐËË ÕÂÍÉÇ ÔÑÅÎÂÔÖáÕÔâ Ô ÑÒÞÕÐÞÏË ÆÂÐÐÞÏË
ÒÓË ÄÔÇØ ÕÇÏÒÇÓÂÕÖÓÂØ ÄÒÎÑÕß ÆÑ T � 4500 ¬, ÐÑ ÒÓË
ÄÞÔÑÍËØ ÕÇÏÒÇÓÂÕÖÓÂØ ÒÎÑÕÐÑÔÕß ÏÑÆÇÎÇÌ ÄÔáÆÖ ÐÇ-
ÏÐÑÅÑ ÐËÉÇ ËÊÏÇÓÇÐÐÑÌ ÏÇÕÑÆÑÏ ËÏÒÖÎßÔÐÑÅÑ ÐÂÅÓÇÄÂ
[142, 143].

±ÓË ÕÇÏÒÇÓÂÕÖÓÂØ ÆÑ 1873 ¬ àÐÇÓÅËâ ÏÑÆÇÎÇÌ ÉËÆ-
ÍÑÌ ÏÇÆË Ä [131] ÔÑÅÎÂÔÖÇÕÔâ Ô ÑÒÞÕÐÞÏË ÊÐÂÚÇÐËâÏË

[142, 143] (ÔÏ. ÕÂÃÎ. 14), Â ÒÓË ÃÑÎÇÇ ÄÞÔÑÍËØ ÕÇÏÒÇ-
ÓÂÕÖÓÂØ ÐÂÃÎáÆÂÇÕÔâ ÔËÔÕÇÏÂÕËÚÇÔÍÑÇ ÊÂÐËÉÇÐËÇ àÐÇÓ-
ÅËË ÏÑÆÇÎÇÌ, ÍÑÕÑÓÑÇ ÆÑÔÕËÅÂÇÕ � 5;1 Í¥É ÏÑÎßÿ1 ÒÓË
T�4000 ¬. ¿ÕÑ ÓÂÔØÑÉÆÇÐËÇ ÒÓÂÍÕËÚÇÔÍË ÖÔÕÓÂÐâÇÕÔâ
ÒÓË T < 4500 ¬ ÒÑÔÓÇÆÔÕÄÑÏ ÖÚÈÕÂ ÄÍÎÂÆÂ ÕÇÒÎÑÄÑÌ
àÐÇÓÅËË àÎÇÍÕÓÑÐÑÄ. £ ÕÂÃÎËÙÇ 14 ÒÓÇÆÔÕÂÄÎÇÐÞ ÕÂÍÉÇ
ÆÂÐÐÞÇ ÒÑ ÏÑÆÖÎá ÄÔÇÔÕÑÓÑÐÐÇÅÑ ÔÉÂÕËâ KT Ë ÍÑà××Ë-
ÙËÇÐÕÖ ÔÂÏÑÆË××ÖÊËË ÏÇÆË D.

®ÑÆÇÎË¤¸¬-ÏÇÆË Ä [131] ÔÑÆÇÓÉÂÎË ÒÑ 2048 ÂÕÑÏÑÄ Ä
ÑÔÐÑÄÐÑÏ ÍÖÃÇ. ¢ÎËÊÍÑÇ Í ÐÖÎá ÓÂÔÚÈÕÐÑÇ ÆÂÄÎÇÐËÇ
ÒÑÎÖÚÂÇÕÔâ ÒÓË ÒÎÑÕÐÑÔÕË, ÍÑÕÑÓÂâ ÐËÉÇ ×ÂÍÕËÚÇÔÍÑÌ
ÐÂ 1,8%. ¿ÐÇÓÅËâ ÏÑÆÇÎË ÍÓËÔÕÂÎÎËÚÇÔÍÑÌ ÏÇÆË ÒÓË
T � 298 ¬ ÐËÉÇ ×ÂÍÕËÚÇÔÍÑÌ ÐÂ � 8;7 Í¥É ÏÑÎßÿ1.
´ÂÍËÏ ÑÃÓÂÊÑÏ, ÒÑÕÇÐÙËÂÎ ¦¡®, ÒÑÆÑÃÓÂÐÐÞÌ ÒÑ ÔÄÑÌ-
ÔÕÄÂÏ ÉËÆÍÑÌ ÏÇÆË, ÐÇÆÑÔÕÂÕÑÚÐÑ ÕÑÚÇÐ ÆÎâ ÑÒËÔÂÐËâ
ÍÓËÔÕÂÎÎËÚÇÔÍÑÌ ÏÇÆË (ÔÏ. ÕÂÃÎ. 14).

¥ÂÐÐÞÇ ÒÑ ÖÆÂÓÐÑÏÖ ÔÉÂÕËá ÏÇÆË ÒÑÎÖÚÇÐÞ ÒÓË
ÆÂÄÎÇÐËâØ ÆÑ ÐÇÔÍÑÎßÍËØ ÕÞÔâÚ ¤±Â. ¯Â ÓËÔÖÐÍÇ 13
ËÊÑÃÓÂÉÇÐÂ ÂÆËÂÃÂÕÂ ¤áÅÑÐËÑ ÆÎâ ÏÇÆË ÒÑ ÆÂÐÐÞÏ [85,
86, 150 ë 152]. ¿ÕË ÆÂÐÐÞÇ ØÑÓÑÛÑ ÂÒÒÓÑÍÔËÏËÓÖáÕÔâ
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²ËÔ. 11.±ÑÕÇÐÙËÂÎÞ ÒÑÅÓÖÉÇÐËâF�r�: 1ìCu [131], 2ìCu [138], 3ì
Ag [138], 4ìZn [139], 5ìHg [140], 6ìGa [141].

´ÂÃÎËÙÂ 14. ²ÂÔÚÈÕÐÞÇ ÔÄÑÌÔÕÄÂ ÏÇÆË Ë ÔÇÓÇÃÓÂ*, ÒÑÎÖÚÇÐÐÞÇ ÏÇÕÑÆÑÏ ®¥ Ô ÒÑÕÇÐÙËÂÎÑÏ ¦¡® [131]

å T, ¬ d, Å ÔÏÿ3 p, ¤±Â,
ÑÒÞÕ

hri Rg U, Í¥É ÏÑÎßÿ1 KT, ¤±Â D� 105, ÔÏ2 Ôÿ1

®ÑÆÇÎß °ÒÞÕ EAM EeT EAM+EeT °ÒÞÕ EAM °ÒÞÕ EAM °ÒÞÕ

®ÇÆß

1
2
3
4
5
6

298
1423
1773
1873
3500
4500

8,758
7,978
7,686
7,611
6,404
5,719

8,920
7,978
7,681
7,618
6,437
5,854

� 0
� 0
� 0
� 0
� 0,3
� 0,3

1,10
1,00
0,96
0,95
0,77
0,67

ì
0,0215
0,0328
0,0671
ì
ì

ÿ339,96
ÿ287,70
ÿ275,81
ÿ272,67
ÿ223,64
ÿ194,03

0
0,517
0,837
0,943
3,752
6,679

ÿ339,96
ÿ287,2
ÿ275,0
ÿ271,7
ÿ219,9
ÿ187,4

ÿ331,2
ÿ287,8
ÿ274,9
ÿ271,3
ÿ218,4
ÿ191,3

ì
75� 6
ì

65� 3
37� 8

9,3� 0,1

ì
69,0
ì
ì
ì
ì

ì
3,58
ì
7,16
26,1
42,4

ì
4,63, 4,70

ì
7,29, 10,7

ì
ì

³ÇÓÇÃÓÑ

1
2
3
4
5
6

298
1273
1423
1673
2000
2400

10,026
9,261
9,155
8,980
8,683
8,279

10,49
9,261
9,118
8,885
8,651
8,289

� 0
� 0
� 0
� 0
� 10ÿ5

� 10ÿ4

1,09
1,00
0,99
0,96
0,93
0,87

ì
0,0269
0,0434
0,0594
ì
ì

ÿ271,08
ÿ239,77
ÿ235,53
ÿ228,56
ÿ218,51
ÿ207,0

0
0,535
0,680
0,965
1,423
2,128

ÿ271,1
ÿ239,2
ÿ234,8
ÿ227,6
ÿ217,1
ÿ204,9

ÿ278,70
ÿ239,69
ÿ233,41
ÿ225,92
ÿ216,87
ÿ204,31

ì
53,8
48,54
35,91
23,91
17,49

100
53,8

50,5**
45,3**
ì
ì

ì
3,45
4,68
6,47
8,16
11,56

ì
2,80
3,86
5,78
ì
ì

* ¥ÂÐÐÞÇ ÒÑ ÒÎÑÕÐÑÔÕË Ë àÐÇÓÅËË [135, 142 ë 144], ÒÑ ÆË××ÖÊËË [145 ë 148]. ±ÓË ËÏÒÖÎßÔÐÑÏ ÐÂÅÓÇÄÇ ÏÇÆË ÆÂÐÐÞÇ [142, 143] ÒÑÎÖÚÇÐÞ ÒÓË
ÆÂÄÎÇÐËË � 0;3 ¤±Â. ±ÓË ÏÑÆÇÎËÓÑÄÂÐËË ÏÇÆË ÒÑÆÆÇÓÉËÄÂÎÑÔß ÆÂÄÎÇÐËÇ, ÃÎËÊÍÑÇ Í ÑÍÓÖÉÂáÜÇÏÖ.
** ²ÂÔÔÚËÕÂÐÑ ÒÑ ÆÂÐÐÞÏ [149] Ä ÒÓÇÆÒÑÎÑÉÇÐËË, ÚÕÑ Cp=CV � const. ºËÓËÐÂ ÓÂÔÒÓÇÆÇÎÇÐËâ hri ÄÑÊÓÂÔÕÂÇÕ Ä ÐÂÒÓÂÄÎÇÐËË ÔÄÇÓØÖ ÄÐËÊ ÒÑ
ÔÕÑÎÃÙÖ ÕÂÃÎËÙÞ ÑÕ �0;03 ÆÑ �0;10.
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²ËÔ. 12. ±ÂÓÐÂâ ÍÑÓÓÇÎâÙËÑÐÐÂâ ×ÖÐÍÙËâ g�r� ÉËÆÍÑÌ ÏÇÆË ÒÓË
T � 1423 ¬. ºÕÓËØÑÄÂâ ÍÓËÄÂâ ì ÆË×ÓÂÍÙËÑÐÐÞÇ ÆÂÐÐÞÇ [89, 90],
ÍÓÖÉÍË ì ÏÑÆÇÎß Ô ÒÑÕÇÐÙËÂÎÑÏ ¦¡®.
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ÖÓÂÄÐÇÐËÇÏ

p �GPa � � ÿ148420;8915Z 5 � 610577;1637Z 4ÿ
ÿ 1006240;4673Z 3 � 832344;6559Z 2ÿ
ÿ 346818;4603Z� 58547;3376 :

©ÆÇÔß Z � V=V0, ÅÆÇ V ì ÏÑÎßÐÞÌ ÑÃÝÈÏ Ä ÔÉÂÕÑÌ
ÑÃÎÂÔÕË, V0 ì ÑÃÝÈÏ ÒÓË ÐÑÓÏÂÎßÐÞØ ÖÔÎÑÄËâØ,
V0 � 7;115 ÔÏ3 ÏÑÎßÿ1.

£ ÔÎÖÚÂÇ ÏÇÆË ÒÎÂÄÎÇÐËÇ ÏÇÕÂÎÎÂ Ä ÏÑÆÇÎË ÒÓË
ÖÆÂÓÐÑÏ ÔÉÂÕËË ÒÓÑËÔØÑÆËÎÑ ÎËÛß ÒÓË ÔÕÇÒÇÐË ÔÉÂÕËâ
Z < 0;65, ÍÑÅÆÂ ÕÇÏÒÇÓÂÕÖÓÂ ÆÑÔÕËÅÂÎÂ 6000 ë 7000 ¬.
±ÑàÕÑÏÖ ÒÓË ÏÑÆÇÎËÓÑÄÂÐËË ÔÉÂÕÞØ ÔÑÔÕÑâÐËÌ ÖÆÑÃÐÑ
ÃÞÎÑ ËÔÒÑÎßÊÑÄÂÕß ÒÑÕÇÐÙËÂÎ, ÓÂÔÔÚËÕÂÐÐÞÌ ÆÎâ ÍÓË-
ÔÕÂÎÎËÚÇÔÍÑÌ ÏÇÆË. £ ÓÂÃÑÕÇ [138] ÆÎâ ÑÒËÔÂÐËâ ÖÆÂÓÐÑÅÑ
ÔÉÂÕËâ ÏÇÆË ÒÓËÏÇÐËÎË ÒÑÕÇÐÙËÂÎ ¦¡® ÓÂÃÑÕÞ [45].
±ÂÓÐÞÌ ÄÍÎÂÆ Ä ÒÑÕÇÐÙËÂÎ ÒÑØÑÉ ÐÂ ×ÖÐÍÙËá ËÊ [131]
(ÔÏ. ÓËÔ. 10). ¿ÕÑÕ ÒÑÕÇÐÙËÂÎ ¦¡® ÆÂÈÕ ØÑÓÑÛËÇ ÓÇ-
ÊÖÎßÕÂÕÞ ÒÓË ÔÕÇÒÇÐâØ ÔÉÂÕËâ Z ÑÕ 1,0 ÆÑ 0,7, ÐÑ ÒÓË

Z � 0;65 Ë 0,60 ÊÂÄÞÛÂÇÕ ÆÂÄÎÇÐËÇ ÐÂ ÂÆËÂÃÂÕÇ ¤áÅÑÐËÑ
ÐÂ ÐÇÔÍÑÎßÍÑ ¤±Â, Â ÒÓË Z < 0;60 ÊÂÐËÉÂÇÕ ÆÂÄÎÇÐËÇ ÐÂ
ÐÇÔÍÑÎßÍÑ ÆÇÔâÕÍÑÄ ¤±Â. ±ÑàÕÑÏÖ ÒÑÕÇÐÙËÂÎ ÒÑÅÓÖÉÇ-
ÐËâ ËÊ [45] ÃÞÎ ÔÍÑÓÓÇÍÕËÓÑÄÂÐ Ä [138] ÆÎâ ËÔÒÑÎßÊÑÄÂÐËâ
Ä ÑÃÎÂÔÕË ÄÞÔÑÍËØ ÆÂÄÎÇÐËÌ. ±ÑÒÓÂÄÍÂ Í ÒÑÕÇÐÙËÂÎÖ
ÒÑÅÓÖÉÇÐËâ ÓÂÃÑÕÞ [45] ËÏÇÇÕ ÄËÆ

DF�r� � 0;215�rÿ 2;35�2 H�rÿ 2;35� �|W � ; �23�

ÒÓËÚÈÏ ×ÖÐÍÙËâH�x� � 0 ÒÓË x < 0 ËH�x� � 1 ÒÓË x5 0.
¿ÕÂ ÍÑÓÓÇÍÙËâ ÄÎËâÇÕ ÐÂ ÔÄÑÌÔÕÄÂ ÕÑÎßÍÑ ÕÇØ ÏÑÆÇÎÇÌ,
Ä ÍÑÕÑÓÞØ ÄÔÕÓÇÚÂáÕÔâ ÊÐÂÚÇÐËâ r > 2;35 (Õ.Ç. ÒÓË
Z < 0;60). ±ÑÕÇÐÙËÂÎ ÒÑÅÓÖÉÇÐËâ ÏÇÆË Ô ÒÑÒÓÂÄÍÑÌ (23)
ÒÑÍÂÊÂÐ ÐÂ ÓËÔ. 11.

²ÇÊÖÎßÕÂÕÞ ®¥-ÓÂÔÚÈÕÑÄ ÔÄÑÌÔÕÄ ÏÇÆË Ô àÕËÏ ÒÑÕÇÐ-
ÙËÂÎÑÏ ÒÓË ÒÂÓÂÏÇÕÓÂØ ÖÆÂÓÐÑÅÑ ÔÉÂÕËâ ÒÓËÄÇÆÇÐÞ Ä
ÕÂÃÎ. 15. ±ÓË ÕÇÏÒÇÓÂÕÖÓÇ 300 ¬ (ÍÑÅÆÂ ÒÑÒÓÂÄÍÂ (23) ÐÇ
ËÅÓÂÇÕ ÔÍÑÎßÍÑ-ÐËÃÖÆß ÔÖÜÇÔÕÄÇÐÐÑÌ ÓÑÎË) ÔÑÅÎÂÔËÇ Ô
ÑÒÞÕÑÏ âÄÎâÇÕÔâ ÐÇÆÑÔÕÂÕÑÚÐÑ ØÑÓÑÛËÏ; ÒÓË ÓÇÂÎßÐÑÌ
ÒÎÑÕÐÑÔÕË ÏÇÆË ÆÂÄÎÇÐËÇ ÓÂÄÐÑ 1,82 ¤±Â ÄÏÇÔÕÑ ÐÖÎâ, Â
àÐÇÓÅËâ ÐÇÏÐÑÅÑ ÑÕÎËÚÂÇÕÔâ ÑÕ ÓÇÂÎßÐÑÅÑ ÊÐÂÚÇÐËâ
ÿ331;2 Í¥É ÏÑÎßÿ1. °ÆÐÂÍÑ, Ä ÙÇÎÑÏ, ÒÑÕÇÐÙËÂÎ ÓÂÃÑÕÞ
[45] Ô ÖÚÈÕÑÏ ÒÑÒÓÂÄÍË (23) ÒÓËÄÑÆËÕ Í ØÑÓÑÛÇÏÖ ÔÑ-
ÅÎÂÔËá ÓÂÔÚÈÕÐÞØ àÐÇÓÅËË Ë ÆÂÄÎÇÐËâ ÏÑÆÇÎÇÌ Ô ÑÒÞÕ-
ÐÞÏË ÆÂÐÐÞÏË, ÇÔÎË ÖÚËÕÞÄÂÕß ÕÇÒÎÑÄÞÇ ÄÍÎÂÆÞ àÎÇÍÕ-
ÓÑÐÑÄ.

£ ÕÂÃÎËÙÇ 15 ÒÓËÄÇÆÇÐÞ ÕÂÍÉÇ ÓÇÊÖÎßÕÂÕÞ ÓÂÔÚÈÕÑÄ Ô
ÒÓËÏÇÐÇÐËÇÏ ÒÑÕÇÐÙËÂÎÂ ÓÂÃÑÕÞ [45] ÃÇÊ ÒÑÒÓÂÄÍË (23).
£ àÕÑÏ ÔÎÖÚÂÇ ÒÓË Z � 0;50 Ë 0,46 ÏÑÆÇÎßÐÞÇ ÆÂÄÎÇÐËâ
ÒÑÎÖÚÂáÕÔâ ÊÂÐËÉÇÐÐÞÏË ÒÑ ÔÓÂÄÐÇÐËá Ô ÑÒÞÕÐÞÏË
ÒÓËÏÇÓÐÑ ÐÂ 20 ¤±Â (ÒÓË ØÑÓÑÛÇÏ ÔÑÅÎÂÔËË Ô ÑÒÞÕÑÏ
ÒÑ àÐÇÓÅËË).

3.2.2. ³ÇÓÇÃÓÑ. ±ÑÕÇÐÙËÂÎÞ ¦¡® ÆÎâ ÔÇÓÇÃÓÂ, ÒÓÇÆÎÑ-
ÉÇÐÐÞÇ Ä [35, 53], ÒÓËÏÇÐÇÐÞ ÆÎâ ÓÂÔÚÈÕÂ ÔÕÓÖÍÕÖÓÞ
ÉËÆÍÑÔÕË Ä [35]. £ [138] ÒÂÓÐÞÌ ÄÍÎÂÆ Ä ÒÑÕÇÐÙËÂÎ ¦¡®
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²ËÔ. 13. µÆÂÓÐÂâ ÂÆËÂÃÂÕÂ ÏÇÆË: 1 ì àÍÔÒÇÓËÏÇÐÕ [86, 150], 2 ì
ÓÂÔÚÈÕ [138].

´ÂÃÎËÙÂ 15. ³ÄÑÌÔÕÄÂ ÏÑÆÇÎÇÌ ÏÇÆË Ë ÔÇÓÇÃÓÂ ÒÓË ÒÂÓÂÏÇÕÓÂØ ÖÆÂÓÐÑÅÑ ÔÉÂÕËâ [138]

Z ±ÎÑÕÐÑÔÕß,
Å ÔÏÿ3

p, ¤±Â,
ÑÒÞÕ

U2ÿU1,
Í¥É ÏÑÎßÿ1

T, ¬,
ÏÑÆÇÎß

hri m, à£ EeT,
Í¥É ÏÑÎßÿ1

peT,
¤±Â

EM,
Í¥É ÏÑÎßÿ1,

ÒÑ (16)

EMD,
Í¥É ÏÑÎßÿ1

pM, ¤±Â,
ÏÑÆÇÎß

pM � peT,
¤±Â

1 2 3 4 5 6 7 8 9 10 11 12 13

®ÇÆß

1,00*
0,90*
0,80*
0,70*
0,65*
0,60
0,50
0,46
0,46**

8,929
9,922
11,161
12,756
13,738
14,883
17,86
19,413
19,413

0
19,22
55,88
137,29
212,87
341,99
967,13

1472,9
1472,9

0
6,837
39,76

146,53
265,05
486,65

1720,3
2829,6
2829,6

300
300
600

2590
3920
8720
40800
71100
71400

1,00
1,18
1,41
1,72
1,92
2,15
2,78
3,11
3,12

7,029
7,541
8,157
8,912
8,912
9,834

10,098
8,519
8,490

0
0,00
0,058
1,31
2,880
13,46

218,87
505,68
508,80

0
0
0,01
0,18
0,41
2,11

41,02
103,01
103,64

ÿ331,20
ÿ327,26
ÿ294,40
ÿ188,88
ÿ71,93
139,1
1167,3
1989,8
1986,7

ÿ334,10
ÿ328,4
ÿ297,37
ÿ189,05
ÿ72,39
138,1
1167,2
1989,4
1984,5

1,82
20,20
56,49
137,3
217,3
344,8
922,7
1379
1345

1,82
20,2
56,5
137,5
217,7
346,9
963,7
1482
1449

³ÇÓÇÃÓÑ

1,00*
0,90*
0,80*
0,70*
0,60
0,55

10,490
11,656
13,112
14,986
17,483
19,073

0
17,9
44,2

121,2
315,8
478,1

0
9,22
45,49

186,97
649,48

1106,2

300
330
640

3420
11060
19670

1,00
1,36
1,62
1,79
2,48
2,82

5,499
5,899
6,381
6,965
7,632
7,880

0,000
0,006
0,088
2,932
27,25
76,95

0
0

0,01
0,27
2,94
9,07

ÿ271,08
ÿ261,87
ÿ225,68
ÿ87,04
351,15
758,17

ÿ271,24
ÿ262,32
ÿ225,78
ÿ86,70
351,98
758,84

3,42
18,03
44,5

120,35
308,64
468,9

3,42
18,0
44,5
120,7
311,5
478,0

* ¬ÓËÔÕÂÎÎËÚÇÔÍËÇ ÔÑÔÕÑâÐËâ.
** ²ÂÔÚÈÕ ÃÇÊ ÒÑÒÓÂÄÍË (23) Í ÒÑÕÇÐÙËÂÎÖ ËÊ ÓÂÃÑÕÞ [45].
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ÓÂÔÔÚËÕÂÐ ÂÎÅÑÓËÕÏÑÏ ºÑÏÏÇÓÔÂ ÒÑ ÆË×ÓÂÍÙËÑÐÐÞÏ
ÆÂÐÐÞÏ Ë ÂÒÒÓÑÍÔËÏËÓÑÄÂÐ ×ÑÓÏÖÎÑÌ (17) ÒÓË k � 4,
L � 6. ²ÂÆËÖÔ ÑÃÓÞÄÂ ÄÊÂËÏÑÆÇÌÔÕÄËâ ÓÂÄÐâÎÔâ 8;40 A

�
.

¿ÕÑÕ ÒÑÕÇÐÙËÂÎ ÒÑÍÂÊÂÐ ÐÂ ÓËÔ. 10. ±ÑÕÇÐÙËÂÎ ÒÑÅÓÖÉÇ-
ÐËâ ÄËÆÂ (5) ë (10) ÓÂÔÔÚËÕÂÐ Ä [131] Ô ÖÚÈÕÑÏ ÆÂÐÐÞØ ÒÑ
ÔÄÑÌÔÕÄÂÏ ÉËÆÍÑÅÑ ÔÇÓÇÃÓÂ ÒÓË ÕÇÏÒÇÓÂÕÖÓÂØ ÆÑ 3000 ¬
(ÔÏ. ÓËÔ. 11).

®ÑÆÇÎË ÔÇÓÇÃÓÂ ÓÂÊÏÇÓÑÏ 2048 ÚÂÔÕËÙ ÃÞÎË ÒÑÔÕÓÑÇ-
ÐÞ ÒÓË ÕÇÏÒÇÓÂÕÖÓÇ 298 ë 3000 ¬. ±ÓËÏÇÐâÎË ÂÎÅÑÓËÕÏ
. £ÇÓÎÇ. ²ÇÊÖÎßÕÂÕÞ ÒÑÍÂÊÂÐÞ Ä ÕÂÃÎ. 2 Ë 8. ·ÑÓÑÛÇÇ
ÔÑÅÎÂÔËÇ Ô ÑÒÞÕÑÏ ÒÑ ÔÕÓÖÍÕÖÓÇ ÉËÆÍÑÔÕË ÒÑÎÖÚÂÇÕÔâ
ÆÂÉÇ ÒÓË T � 1673 ¬ (Rg � 0;0594). £Ñ ÄÔÈÏ ËÐÕÇÓÄÂÎÇ
ÕÇÏÒÇÓÂÕÖÓ ÓÂÔØÑÉÆÇÐËÇ ÏÇÉÆÖ ÓÂÔÚÈÕÐÞÏË Ë ÒÑÎÖÚÇÐ-
ÐÞÏËËÊ ÑÒÞÕÂ àÐÇÓÅËâÏË ÐÇ ÒÓÇÄÑÔØÑÆËÎÑ 2 Í¥ÉÏÑÎßÿ1,
ÇÔÎË ÖÚÇÔÕß ÒÑÒÓÂÄÍË ÐÂ ÕÇÒÎÑÄÖá àÐÇÓÅËá àÎÇÍÕÓÑÐÑÄ.
¬ÂÍ Ë Ä ÔÎÖÚÂÇ ÏÇÆË, ÓÂÔÚÈÕÐÂâ àÐÇÓÅËâ ¤¸¬-ÔÇÓÇÃÓÂ ÒÓË
T � 298 ¬ ÊÐÂÚËÕÇÎßÐÑ ÒÓÇÄÞÛÂÇÕ ×ÂÍÕËÚÇÔÍÖá.

²ÂÔÚÈÕÐÞÌ ÍÑà××ËÙËÇÐÕ ÔÂÏÑÆË××ÖÊËË ÄÞÛÇ ËÊÏÇ-
ÓÇÐÐÑÅÑ Ä ÓÂÃÑÕÇ [148] ÒÓËÏÇÓÐÑ ÐÂ 15 ë 20%. ªÊÑÕÇÓÏË-
ÚÇÔÍËÌ ÏÑÆÖÎß ÄÔÇÔÕÑÓÑÐÐÇÅÑ ÔÉÂÕËâ KT ØÑÓÑÛÑ ÔÑÅÎÂ-
ÔÖÇÕÔâ Ô ×ÂÍÕËÚÇÔÍËÏ ÒÓË T � 1273 ¬, ÐÑ ÖÃÞÄÂÇÕ ÒÓË
ÐÂÅÓÇÄÂÐËË ÃÞÔÕÓÇÇ, ÚÇÏ ÓÇÂÎßÐÞÌ.

¡ÆËÂÃÂÕÂ ¤áÅÑÐËÑ ÔÇÓÇÃÓÂ, ÓÂÔÔÚËÕÂÐÐÂâ ÒÑ ËÕÑÅÂÏ
ÏÐÑÅÑÚËÔÎÇÐÐÞØ ÖÆÂÓÐÞØ ËÔÒÞÕÂÐËÌ ÒÓË ÆÂÄÎÇÐËâØ ÆÑ
441 ¤±Â [86, 150], ÒÑÍÂÊÂÐÂ ÐÂ ÓËÔ. 14. ±ÓÇÆÔÕÂÄÎÇÐÐÞÇ
ÆÂÐÐÞÇ ØÑÓÑÛÑ ÑÒËÔÞÄÂáÕÔâ ×ÑÓÏÖÎÑÌ

p �GPa � � ÿ11156;739Z 3 � 29309;836Z 2ÿ
ÿ 25879;621Z� 7701;890 ;

ÅÆÇ Z � V=V0, V0 � 10;283 ÔÏ3 ÏÑÎßÿ1. ±ÓË ÓÂÔÚÈÕÇ
ÒÑÕÇÐÙËÂÎÂ ¦¡® ËÔÒÑÎßÊÑÄÂÎÂÔß ÏÇÕÑÆËÍÂ, ÂÐÂÎÑÅËÚ-
ÐÂâ ÕÂÍÑÄÑÌ Ä ÔÎÖÚÂÇ ÏÇÆË, Ë ÖÚËÕÞÄÂÎÔâ ÕÇÒÎÑÄÑÌ ÄÍÎÂÆ
ÍÑÎÎÇÍÕËÄËÊËÓÑÄÂÐÐÞØ àÎÇÍÕÓÑÐÑÄ Ä àÐÇÓÅËá Ë ÆÂÄÎÇ-
ÐËÇ. ±ÑÕÇÐÙËÂÎ ÒÑÅÓÖÉÇÐËâ ÔÇÓÇÃÓÂ ÒÑÍÂÊÂÐ ÐÂ ÓËÔ.11.

²ÇÊÖÎßÕÂÕÞ ÓÂÔÚÈÕÑÄ ÔÉÂÕÞØ ÔÑÔÕÑâÐËÌ ÔÇÓÇÃÓÂ ÒÓË-
ÄÇÆÇÐÞ Ä ÕÂÃÎ. 15. £Ñ ÄÔÇØ ÔÎÖÚÂâØ ÒÑÎÖÚÇÐÑ ØÑÓÑÛÇÇ
ÔÑÅÎÂÔËÇ Ô ÑÒÞÕÑÏ ÒÑ ÆÂÄÎÇÐËá Ë àÐÇÓÅËË ÐÂ ÂÆËÂÃÂÕÇ
¤áÅÑÐËÑ. ³ÓÇÆÐÇÇ ÑÕÍÎÑÐÇÐËÇ ÓÂÔÚÈÕÐÞØ ®¥-ÊÐÂÚÇÐËÌ
àÐÇÓÅËË ÑÕ ÑÒÞÕÐÞØ ÔÑÔÕÂÄÎâÇÕ 0,18%, Â ÆÎâ ÆÂÄÎÇÐËâì
0,38%.

£ ÓÂÃÑÕÇ [153] ÏÇÕÑÆÑÏ ®¥ ËÔÔÎÇÆÑÄÂÐ ÒÓÑÙÇÔÔ
ÅÑÏÑÅÇÐÐÑÌ ÍÓËÔÕÂÎÎËÊÂÙËË (ÒÓË ÐÖÎÇÄÑÏ ÆÂÄÎÇÐËË) Ä
ÏÑÆÇÎâØ ÔÇÓÇÃÓÂ, ÔÑÆÇÓÉÂÜËØ ÒÑ 2048 ÂÕÑÏÑÄ Ä ÑÔÐÑÄ-
ÐÑÏ ÍÖÃÇ. ±ÓËÏÇÐâÎË ÒÑÕÇÐÙËÂÎ ¦¡® ÓÂÃÑÕÞ [53].
³ÕÓÖÍÕÖÓÖ ÏÑÆÇÎÇÌ ÂÐÂÎËÊËÓÑÄÂÎË, ÐÂÃÎáÆÂâ ÊÂ ÎÑÍÂÎß-
ÐÞÏ ÒÂÓÂÏÇÕÓÑÏ ÒÑÓâÆÍÂ, ÔÕÓÖÍÕÖÓÐÞÏ ×ÂÍÕÑÓÑÏ, ÚËÔ-
ÎÑÏ "ÕÄÇÓÆÑÒÑÆÑÃÐÞØ" ÚÂÔÕËÙ (ËÏÇáÜËØ ÎÑÍÂÎßÐÑÇ

ÑÍÓÖÉÇÐËÇ ÔÑÔÇÆâÏË ÒÑ ÕËÒÖ ¤¸¬-ÓÇÛÈÕÍË) Ë àÐÇÓÅËÇÌ.
±ÓË ËÊÑÕÇÓÏËÚÇÔÍËØ ®¥-ÒÓÑÅÑÐÂØ ÒÓË ÕÇÏÒÇÓÂÕÖÓÂØ
ÐËÉÇ 802 ¬ ÒÓÑËÔØÑÆËÎÑ ÊÂÕÄÇÓÆÇÄÂÐËÇ ÒÑ ÍÎÂÔÕÇÓÐÑÏÖ
ÏÇØÂÐËÊÏÖ, ÂÐÂÎÑÅËÚÐÑ ÓÂÔÔÏÑÕÓÇÐÐÑÏÖ Ä ÓÂÊÆÇÎÇ 3.1.4
ÆÎâ ÓÖÃËÆËâ. ±ÓË àÕÑÏ ÐÂÃÎáÆÂÎÑÔß ÒÑÔÕÇÒÇÐÐÑÇ ÖÄÇÎË-
ÚÇÐËÇ ÚËÔÎÂ ÕÄÇÓÆÑÒÑÆÑÃÐÞØ ÂÕÑÏÑÄ, ÑÃÓÂÊÑÄÂÐËÇ Ë ÓÑÔÕ
ËÊ ÐËØ ÍÎÂÔÕÇÓÑÄ. ¯Â ÐÂÚÂÎßÐÑÌ ÔÕÂÆËË ÒÓÑÙÇÔÔÂ ÍÎÂ-
ÔÕÇÓÞ ËÏÇÎË ÑÚÇÐß ÓÞØÎÖá ÔÕÓÖÍÕÖÓÖ, Ë ÎËÐÇÌÐÞÌ
ÓÂÊÏÇÓ ÍÎÂÔÕÇÓÑÄ ÃÞÔÕÓÑ ÆÑÔÕËÅÂÎ ÓÂÊÏÇÓÑÄ ÑÔÐÑÄÐÑÅÑ
ÍÖÃÂ. £ ÍÑÐÙÇ ËÊÑÕÇÓÏËÚÇÔÍÑÅÑ ÒÓÑÅÑÐÂ ÑÃÓÂÊÑÄÞÄÂÎÂÔß
¤¸¬-×ÂÊÂ. £ÇÆÖÜÖá ÓÑÎß Ä ÒÓÑÙÇÔÔÇ ÊÂÕÄÇÓÆÇÄÂÐËâ
ËÅÓÂáÕ ÕÄÇÓÆÑÒÑÆÑÃÐÞÇ ÂÕÑÏÞ. µÔÕÂÐÑÄÎÇÐÂ ÐËÉÐââ
ÅÓÂÐËÙÂ ÒÇÓÇÑØÎÂÉÆÇÐËâ ÔÇÓÇÃÓÂ (ÑÍÑÎÑ 803 ¬), ÒÓË ÒÓÇ-
ÄÞÛÇÐËË ÍÑÕÑÓÑÌ ÍÎÂÔÕÇÓÐÞÌ ÏÇØÂÐËÊÏ ÐÇ ÓÂÃÑÕÂÇÕ.

3.2.3. ©ÑÎÑÕÑ. £ [35, 128, 129] ÓÂÔÔÚËÕÂÐÞ ÔÕÓÖÍÕÖÓÐÞÇ
×ÂÍÕÑÓÞ Ë ÐÇÍÑÕÑÓÞÇ ÕÇÓÏÑÆËÐÂÏËÚÇÔÍËÇ ÔÄÑÌÔÕÄÂ ÉËÆ-
ÍÑÅÑ ÊÑÎÑÕÂ ÄÃÎËÊË ÕÑÚÍË ÒÎÂÄÎÇÐËâ Ô ËÔÒÑÎßÊÑÄÂÐËÇÏ
ÒÑÕÇÐÙËÂÎÑÄ ¦¡® Ë ÒÑÎÖÚÇÐÑ ÐÇÒÎÑØÑÇ ÔÑÅÎÂÔËÇ Ô
ÆË×ÓÂÍÙËÑÐÐÞÏË ÆÂÐÐÞÏË.

4. ®ÇÕÂÎÎÞ II ÅÓÖÒÒÞ ±ÇÓËÑÆËÚÇÔÍÑÌ ÔËÔÕÇÏÞ

±ÓË ÑÒÓÇÆÇÎÇÐËË ÒÂÓÂÏÇÕÓÑÄ ÒÑÕÇÐÙËÂÎÑÄ ¦¡® ÆÎâ
ÏÇÕÂÎÎÑÄ II ÅÓÖÒÒÞ ÕÇÒÎÑÄÞÇ ÄÍÎÂÆÞ àÎÇÍÕÓÑÐÑÄ Ä
ÆÂÄÎÇÐËÇ Ë àÐÇÓÅËá ÆÑ ÔËØ ÒÑÓ ÐÇ ÖÚËÕÞÄÂÎËÔß ËÊ-ÊÂ
ÐÇâÔÐÑÔÕË ÕÑÅÑ, ÍÂÍÑÄÂ Ä àÕËØ ÔÎÖÚÂâØ ÕÑÚÐÑÔÕß ×ÑÓÏÖÎ
(11) Ë (12).

4.1. ®ÂÅÐËÌ
£ [154] ÒÑÔÕÓÑÇÐÞ ÏÑÆÇÎË ÉËÆÍÑÅÑ ÏÂÅÐËâ ÄÃÎËÊË ÕÑÚÍË
ÒÎÂÄÎÇÐËâ ÏÇÕÑÆÑÏ ab initio. ³ÕÓÖÍÕÖÓÐÞÌ ×ÂÍÕÑÓ
ØÑÓÑÛÑ ÔÑÅÎÂÔÖÇÕÔâ Ô ÑÒÞÕÐÞÏË ÆÂÐÐÞÏË, ÄÍÎáÚÂâ
ÂÔËÏÏÇÕÓËá 2-ÅÑ ÒËÍÂ. ±ÓÑÂÐÂÎËÊËÓÑÄÂÐÂ ÆËÐÂÏËÍÂ
ÆÄËÉÇÐËâ ÚÂÔÕËÙ Ë ÓÂÔÔÚËÕÂÐÞ ÍÑà××ËÙËÇÐÕÞ ÒÇÓÇÐÑÔÂ.

4.2. ¸ËÐÍ
£ ÓÂÃÑÕÂØ [155 ë 159] ÒÓÇÆÎÑÉÇÐÞ ÓÂÊÎËÚÐÞÇ ÄÂÓËÂÐÕÞ
ÒÑÕÇÐÙËÂÎÂ ¦¡® ÆÎâ ÙËÐÍÂ. £ [139] ÒÓÇÆÎÑÉÇÐ ÒÑÕÇÐ-
ÙËÂÎ ¦¡®, ÒÑÊÄÑÎâáÜËÌ ÓÂÔÔÚËÕÞÄÂÕß ÏÇÕÑÆÑÏ ®¥
ÔÄÑÌÔÕÄÂ ÉËÆÍÑÅÑ ÙËÐÍÂ ÍÂÍ ÒÓË ÑÃÞÚÐÑÏ ÆÂÄÎÇÐËË, ÕÂÍ
Ë Ä ÔËÎßÐÑ ÔÉÂÕÞØ ÔÑÔÕÑâÐËâØ. ±ÓË ÓÂÔÚÈÕÇ ÒÑÕÇÐÙËÂÎÂ
ËÔÒÑÎßÊÑÄÂÐÞ ÆÂÐÐÞÇ ÒÑ ÒÎÑÕÐÑÔÕË, àÐÇÓÅËË Ë ÔÉËÏÂÇ-
ÏÑÔÕË ÉËÆÍÑÅÑ ÙËÐÍÂ, Â ÕÂÍÉÇ ÒÑ ÖÆÂÓÐÑÏÖ ÔÉÂÕËá.
±ÂÓÐÞÌ ÄÍÎÂÆ Ä ÒÑÕÇÐÙËÂÎ ÒÓÇÆÔÕÂÄÎÇÐ Ä ÄËÆÇ

j�r� �|W � � g0 � g1
r
� g2
r 2
� g3
r 3
� g4
r 4
;

ÅÆÇ ÓÂÔÔÕÑâÐËÇ r ÄÞÓÂÉÇÐÑ Ä ÂÐÅÔÕÓÇÏÂØ. ¬Ñà××ËÙËÇÐÕÞ
ËÏÇáÕ ÔÎÇÆÖáÜËÇ ÊÐÂÚÇÐËâ:

g0 � 0;72001055937877� 101 ;

g1 � ÿ0;80150841136324� 102 ;

g2 � 0;31892147780205� 103 ;

g3 � ÿ0;57541465681597� 103 ;

g4 � 0;42163547603305� 103 pri 2;154 r < 4;50 ;

g0 � 0;12841892080241� 102 ;

g1 � ÿ0;30964955609560� 103 ;

g2 � 0;2736980719079� 104 ;

g3 � ÿ0;10473860807972� 105 ;

g4 � 0;14598307517979� 105 pri 4;50 < r < 7;62 :
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²ËÔ. 14. µÆÂÓÐÂâ ÂÆËÂÃÂÕÂ ÔÇÓÇÃÓÂ: 1 ì àÍÔÒÇÓËÏÇÐÕ [86, 150], 2 ì
ÓÂÔÚÈÕ [138].
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±ÓË r < 2;15

j�r� �|W � � 0;748224� 0;63277�2;15ÿ r��
� 0;72

�
exp

�
2;96�2;15ÿ r��ÿ 1

	
:

¿ÕÂ ×ÖÐÍÙËâ j�r� Ë ÇÈ ÒÇÓÄÂâ ÒÓÑËÊÄÑÆÐÂâ ÐÇÒÓÇÓÞÄÐÞ Ä
ÕÑÚÍÂØ ÔÑÒÓâÉÇÐËâ. ²ÂÆËÖÔ ÑÃÓÞÄÂ ÒÂÓÐÑÅÑ ÒÑÕÇÐÙËÂÎÂ
7,62 A

�
. ±ÂÓÐÞÌ ÒÑÕÇÐÙËÂÎ ÙËÐÍÂ ÒÑÍÂÊÂÐ ÐÂ ÓËÔ. 10. ±Ñ-

ÕÇÐÙËÂÎ ÒÑÅÓÖÉÇÐËâ Ä ÄËÆÇ (5) ë (10) ÓÂÔÔÚËÕÂÐ ÒÑ ÊÂÄËÔË-
ÏÑÔÕË ÒÎÑÕÐÑÔÕË ÉËÆÍÑÅÑ ÙËÐÍÂ ÑÕ ÕÇÏÒÇÓÂÕÖÓÞ (ÔÏ.
ÓËÔ. 11). ³ àÕËÏ ÒÑÕÇÐÙËÂÎÑÏ ÃÞÎË ÓÂÔÔÚËÕÂÐÞ ÔÄÑÌÔÕÄÂ
ÉËÆÍÑÅÑ ÙËÐÍÂ ÒÓË ÕÇÏÒÇÓÂÕÖÓÂØ ÆÑ 1500 ¬ (ÕÂÃÎ. 16).
©ÐÂÚÇÐËâ ÔÄÑÌÔÕÄ ÒÓË T � Tm ÒÓËÄÇÆÇÐÞ Ä ÕÂÃÎ. 2. ±ÓË
T < 1000 ¬ ÏÑÆÖÎß ÄÔÇÔÕÑÓÑÐÐÇÅÑ ÔÉÂÕËâ Ë ÍÑà××ËÙËÇÐ-
ÕÞ ÔÂÏÑÆË××ÖÊËË, Â ÕÂÍÉÇ ±¬¶ ØÑÓÑÛÑ ÔÑÅÎÂÔÖáÕÔâ Ô
ÑÒÞÕÐÞÏË ÆÂÐÐÞÏË. ¿ÎÇÍÕÓÑÐÐÞÌ ÄÍÎÂÆ Ä àÐÇÓÅËá ÒÓË
àÕËØ ÕÇÏÒÇÓÂÕÖÓÂØ ÐÇÄÇÎËÍ (0,914 Í¥É ÏÑÎßÿ1 ÒÓË
T � 1500 ¬, ÇÔÎË ÒÓËÐâÕß ÊÂÓâÆ ËÑÐÂ ÙËÐÍÂ ÓÂÄÐÞÏ 2). ³
ÖÚÈÕÑÏ àÕÑÅÑ ÄÍÎÂÆÂ ÒÑÎÖÚÇÐÑ ØÑÓÑÛÇÇ ÔÑÅÎÂÔËÇ Ô ÑÒÞ-
ÕÑÏ ÆÎâ àÐÇÓÅËË ÒÓË ÄÔÇØ ÕÇÏÒÇÓÂÕÖÓÂØ ÆÑ 1500 ¬.

£ ÓÂÃÑÕÂØ [85, 86, 150, 167 ë 172] ÏÇÕÑÆÑÏ ÖÆÂÓÐÑÅÑ
ÔÉÂÕËâ ÒÑÔÕÓÑÇÐÞ ÂÆËÂÃÂÕÞ ¤áÅÑÐËÑ ÙËÐÍÂ. ±ÓË ÏÂÍÔË-
ÏÂÎßÐÑÌ ÔÕÇÒÇÐË ÔÉÂÕËâ, ÒÑÎÖÚÇÐÐÑÌ Ä ÓÂÃÑÕÇ [170],
ÄÇÎËÚËÐÂ Z � V=V0 � 0;4474 Ë ÆÂÄÎÇÐËÇ ÓÂÄÐÑ 794 ¤±Â.
°ÒÞÕÐÞÇ ÆÂÐÐÞÇ ÒÓË ÔÕÇÒÇÐâØ ÔÉÂÕËâ ÆÑ Z � 0;6 Ë
ÆÂÄÎÇÐËË ÆÑ � 170 ¤±Â, ÒÑÍÂÊÂÐÐÞÇ ÐÂ ÓËÔ. 15, ÂÒÒÓÑ-
ÍÔËÏËÓÑÄÂÎËÔß ×ÑÓÏÖÎÑÌ

p �GPa � � 4;521984� 104Z 4 ÿ 1;387623� 105Z 3�
� 1;612700� 105Z 2ÿ8;448182�104Z� 1;692306� 104

�24�

ÒÓË V0 � 9;158 ÔÏ3 ÏÑÎßÿ1. ¯Â ÓËÔÖÐÍÇ 11 ÒÑÍÂÊÂÐÂ
ÊÂÄËÔËÏÑÔÕß ÓÂÔÚÈÕÐÑÅÑ F ÑÕ r.

³ÄÑÌÔÕÄÂ ÙËÐÍÂ Ä ÔËÎßÐÑ ÔÉÂÕÞØ ÔÑÔÕÑâÐËâØ ÒÓËÄÇ-
ÆÇÐÞ Ä ÕÂÃÎ. 17 [139]. ±ÓË ÖÆÂÓÐÑÏ ÔÉÂÕËË ÒÎÂÄÎÇÐËÇ Ä

ÏÑÆÇÎâØ ÙËÐÍÂ ÒÓÑËÔØÑÆËÕ ÒÓË ÔÕÇÒÇÐâØ ÔÉÂÕËâZ < 0;7 Ë
ÕÇÏÒÇÓÂÕÖÓÂØ ÔÄÞÛÇ 1900 ¬. ¥Îâ ÔÓÂÄÐÇÐËâ Ä ÕÂÃÎ. 16
ÒÓËÄÇÆÇÐÞ ÕÂÍÉÇ ÕÇÒÎÑÄÂâ àÐÇÓÅËâ Ë ÕÇÒÎÑÄÑÇ ÆÂÄÎÇÐËÇ
àÎÇÍÕÓÑÐÑÄ, ÓÂÔÔÚËÕÂÐÐÞÇ ÒÑ ×ÑÓÏÖÎÂÏ (11) Ë (12). ±ÓË
ÔÕÇÒÇÐâØ ÔÉÂÕËâ Z5 0;65 ÓÂÔÚÈÕÐÞÇ ÔÄÑÌÔÕÄÂ ØÑÓÑÛÑ
ÔÑÅÎÂÔÖáÕÔâ Ô ÑÒÞÕÐÞÏË ÆÂÐÐÞÏË ÃÇÊ ÖÚÈÕÂ àÎÇÍÕÓÑÐ-
ÐÞØ ÄÍÎÂÆÑÄ. °ÆÐÂÍÑ ÒÓË ÏÇÐßÛËØ Z ÖÚÈÕ àÎÇÍÕÓÑÐÐÞØ
ÄÍÎÂÆÑÄ ÖÉÇ ÐÇÑÃØÑÆËÏ.

4.3. ²ÕÖÕß
²ÂÔÚÈÕÞ ÏÇÉÚÂÔÕËÚÐÞØ ÒÑÕÇÐÙËÂÎÑÄ Ä ÉËÆÍÑÌ ÓÕÖÕË
ÓÂÐÇÇ ÒÓÑÄÑÆËÎËÔß ÓÂÊÎËÚÐÞÏË ÏÇÕÑÆÂÏË. £ [173] ÒÑÕÇÐ-
ÙËÂÎ ÃÞÎ ÓÂÔÔÚËÕÂÐ ÒÑ ÖÓÂÄÐÇÐËá °ÓÐÛÕÇÌÐÂ ë¸ÇÓÐËÍÇ
Ô ËÔÒÑÎßÊÑÄÂÐËÇÏ ÆË×ÓÂÍÙËÑÐÐÞØ ÆÂÐÐÞØ Ñ ÔÕÓÖÍÕÖÓÇ, Â
ÕÂÍÉÇ ÒÔÇÄÆÑÒÑÕÇÐÙËÂÎßÐÞÏ ÏÇÕÑÆÑÏ. £ àÕËØ ÆÄÖØ ÏÇ-
ÕÑÆÂØ ÓÂÔÚÈÕÂ ÒÑÎÖÚÇÐÞ ÓÂÊÐÞÇ ÒÑ ØÂÓÂÍÕÇÓÖ ÒÂÓÐÞÇ
ÒÑÕÇÐÙËÂÎÞ. £ [174, 175] ÒÑÍÂÊÂÐÑ, ÚÕÑ ÒÓË ÕÇÑÓÇÕËÚÇ-
ÔÍÑÏ ÑÒËÔÂÐËË ÓÕÖÕË ÕÓÇÃÖáÕÔâ âÄÐÑÇ ÓÂÔÔÏÑÕÓÇÐËÇ
d-àÎÇÍÕÓÑÐÑÄ Ë ÖÚÈÕ ÓÇÎâÕËÄËÔÕÔÍËØ à××ÇÍÕÑÄ. ¡ÄÕÑÓÞ
[174] ÒÓÑÄÇÎË ÏÑÎÇÍÖÎâÓÐÑ-ÆËÐÂÏËÚÇÔÍÑÇ ÏÑÆÇÎËÓÑÄÂ-
ÐËÇ ÓÕÖÕË Ô ÒÑÎÖÚÇÐÐÞÏ ËÏË ÒÑÕÇÐÙËÂÎÑÏ.

´ÂÃÎËÙÂ 16. ²ÂÔÚÈÕÐÞÇ ÔÄÑÌÔÕÄÂ ÙËÐÍÂ Ë ÓÕÖÕË, ÒÑÎÖÚÇÐÐÞÇ ÏÇÕÑÆÑÏ ®¥ Ô ÒÑÕÇÐÙËÂÎÑÏ ¦¡® [139, 140]. ¥ÂÐÐÞÇ ÒÑ ÒÎÑÕÐÑÔÕË [160 ë 162], ÒÑ
àÐÇÓÅËË [160, 163], ÒÑ ÔÉËÏÂÇÏÑÔÕË [160, 164], ÒÑ ÆË××ÖÊËË [165]

T, ¬ d, Å ÔÏÿ3 p, ¤±Â hri Rg ÿU, Í¥É ÏÑÎßÿ1 KT, ¤±Â D� 105, ÔÏ2 Ôÿ1

®ÑÆÇÎß °ÒÞÕ EAM °ÒÞÕ EAM °ÒÞÕ EAM °ÒÞÕ

¸ËÐÍ

300*
723
933
933

1200
1500

7,140
6,546
6,340
6,362
6,156
5,949

7,14
6,546
6,340
6,340
ì
ì

ÿ2,69
ÿ0,008
ÿ0,076
0,004
ÿ0,004
0,008

1,080
1,001
0,965
0,975
0,935
0,900

ì
0,029
0,042
0,043
ì
ì

122,52
103,80
97,43
97,60
90,35
82,56

124,2
103,6
97,0
ì
88,6**
79,2**

ì
41,5
ì
35,4
ì
ì

70
ì
ì
ì
ì
ì

ì
3,39
6,42
6,60
10,6
14,9

ì
2,43
ì
5,84
11,4
18,3

²ÕÖÕß

293
523
773

1073
1273
1473
1673
1773

13,55
13,04
12,38
11,42
10,81
10,12
8,63
8,26

13,55
12,87
12,37
11,42
10,82
10,13
89,63
8,26

1,00
0,96
0,90
0,82
0,77
0,72
0,62
0,60

0,009
0,010
0,021
ÿ0,026
0,028
0,038
0,159
0,285

0,0334
0,0825
0,0800
0,105
0,0859
0,0974
0,118
0,121

55,28
49,17
42,52
34,22
28,61
22,69
14,46
12,29

55,32
49,02
42,17*
32,79**
26,9***
19,8***
9,4***
ì

25,3
19,7
11,13
6,98
5,22
ì
ì
ì

24,9
19,0
13,9
9,34**
5,51**

ì
ì
ì

1,02
2,81
4,58
7,64
10,1
12,3
17,7
ì

1,42 ë 1,72
ì
ì
ì
ì
ì
ì
ì

* ±ÓË ÆÂÄÎÇÐËË 10 ÃÂÓ.
** ±ÓË ÆÂÄÎÇÐËË 500 ÃÂÓ.

*** ±ÓË ËÔÒÑÎßÊÑÄÂÐËË ÆÂÐÐÞØ [166] ÒÑ ÕÇÒÎÑÈÏÍÑÔÕË.
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²ËÔ. 15. µÆÂÓÐÂâ ÂÆËÂÃÂÕÂ ÙËÐÍÂ: 1 ì àÍÔÒÇÓËÏÇÐÕ [85, 86, 150, 167 ë
172], 2ìÏÇÕÑÆ ®¥ [139].

´. 183, å 12] ¬°®±¾À´¦²¯°¦ ®°¥¦ª²°£¡¯ª¦ ¨ª¥¬ª· ®¦´¡°£ 1303



£ [176] ÓÂÔÔÚËÕÂÎË à××ÇÍÕËÄÐÞÌ ÒÂÓÐÞÌ ÒÑÕÇÐÙËÂÎ
ÒÑ ÔÕÓÖÍÕÖÓÐÞÏ ÆÂÐÐÞÏ Ô ÒÑÏÑÜßá ÖÓÂÄÐÇÐËâ °ÓÐ-
ÛÕÇÌÐÂ ë¸ÇÓÐËÍÇ ÒÓË ÕÇÏÒÇÓÂÕÖÓÂØ ÆÑ 1823 ¬, ÊÂÕÇÏ
ÒÓÑÄÇÎË ®¥-ËÔÔÎÇÆÑÄÂÐËÇ ÔÕÂÕËÚÇÔÍÑÌ Ë ÆËÐÂÏËÚÇÔÍÑÌ
ÔÕÓÖÍÕÖÓÞ ÓÕÖÕË Ë ÒÑÎÖÚËÎË ØÑÓÑÛÇÇ ÔÑÅÎÂÔËÇ Ô ÑÒÞÕÑÏ
ÆÎâ ÔÍÑÓÑÔÕË ÊÄÖÍÂ. ¶ÑÓÏÂ ÒÑÎÖÚÇÐÐÞØ ÒÑÕÇÐÙËÂÎÑÄ
ÔÖÜÇÔÕÄÇÐÐÑ ÊÂÄËÔËÕ ÑÕ ÕÇÏÒÇÓÂÕÖÓÞ. £ [177, 178] ÆÎâ
ÒÑÔÕÓÑÇÐËâ ®¥ ÏÑÆÇÎÇÌ ÓÕÖÕË ÒÓËÏÇÐâÎÔâ ÒÑÕÇÐÙËÂÎ,
ÐÂÌÆÇÐÐÞÌ ÏÇÕÑÆÑÏ ÏÑÎÇÍÖÎâÓÐÞØ ÑÓÃËÕÂÎÇÌ ÆÎâ ÆË-
ÏÇÓÐÞØÏÑÎÇÍÖÎHg2. µÆÂÎÑÔß ÆÑÔÕËÚß ÖÆÑÄÎÇÕÄÑÓËÕÇÎß-
ÐÑÅÑ ÔÑÅÎÂÔËâ Ô ÆË×ÓÂÍÙËÑÐÐÞÏË ÆÂÐÐÞÏË ÒÑ ÔÕÓÖÍÕÖÓÇ
ÕÑÎßÍÑ ÒÓË ÕÇÏÒÇÓÂÕÖÓÂØ ÆÑ 1273 ¬, Â ÒÓË ÆÂÎßÐÇÌÛÇÏ
ÒÑÄÞÛÇÐËË ÕÇÏÒÇÓÂÕÖÓÞ ÓÂÔØÑÉÆÇÐËÇ Ô ÑÒÞÕÑÏ ÔÖÜÇÔÕ-
ÄÇÐÐÑ ÖÄÇÎËÚËÄÂÎÑÔß. £ [179] ÒÓËÏÇÐËÎË ÒÓÑÔÕÑÌ ÒÂÓÐÞÌ
ÒÑÕÇÐÙËÂÎ Ä ÄËÆÇ ÔÖÏÏÞ àÍÔÒÑÐÇÐÕÞ Ë ÅÂÖÔÔÑÄÑÌ ÒÑÕÇÐ-
ÙËÂÎßÐÑÌ âÏÞ, ÒÑÆÑÃÓÂÄ ÇÅÑ ÒÂÓÂÏÇÕÓÞ Ô ÖÚÈÕÑÏ ÆÂÐÐÞØ
[176]. £ ÓÂÃÑÕÇ [179] ÖÆÂÎÑÔß ÒÑÎÖÚËÕß ÒÓÂÄËÎßÐÖá
ÊÂÄËÔËÏÑÔÕß ÒÎÑÕÐÑÔÕË ÉËÆÍÑÌ ×ÂÊÞ ÑÕ ÕÇÏÒÇÓÂÕÖÓÞ.

£ [180] ÏÇÕÑÆÑÏ ab initio ÒÓÑÄÇÎË ®¥-ÏÑÆÇÎËÓÑÄÂÐËÇ
ÉËÆÍÑÌ ÓÕÖÕË ÄÆÑÎß ÍÓËÄÑÌ ÔÑÔÖÜÇÔÕÄÑÄÂÐËâÉËÆÍÑÔÕß ë
ÒÂÓ ÄÒÎÑÕß ÆÑ ÍÓËÕËÚÇÔÍÑÌ ÕÑÚÍË Ë ÒÓÑÂÐÂÎËÊËÓÑÄÂÎË
ÏÇØÂÐËÊÏ ÒÇÓÇØÑÆÂ ÏÇÕÂÎÎ ë ÐÇÏÇÕÂÎÎ. ®ÑÆÇÎË ÉËÆÍÑÌ
ÓÕÖÕË ÔÑÆÇÓÉÂÎË ÒÑ 50 ÚÂÔÕËÙ Ä ÑÔÐÑÄÐÑÏ ÍÖÃÇ. ±ÓË
ÕÂÍÑÏ ÚËÔÎÇ ÚÂÔÕËÙ ÖÆÂÈÕÔâ ÓÂÔÔÚËÕÂÕß ±¬¶ ÉËÆÍÑÔÕË
ÎËÛß Ä ÑÃÎÂÔÕË ÒÇÓÄÞØ ÆÄÖØ ÒËÍÑÄ.

±ÂÓÐÞÌ ÄÍÎÂÆ Ä ÒÑÕÇÐÙËÂÎ ¦¡® ÆÎâ ÓÕÖÕË ÃÞÎ
ÓÂÔÔÚËÕÂÐ Ä [181] ÂÎÅÑÓËÕÏÑÏ ºÑÏÏÇÓÔÂ ÒÑ ËÊÄÇÔÕÐÞÏ
±¬¶. ¥ÂÎÇÇ Ä [163] ÆÎâ ÓÕÖÕË ÃÞÎ ÓÂÔÔÚËÕÂÐ ÒÑÕÇÐÙËÂÎ
ÒÑÅÓÖÉÇÐËâ Ë ÃÞÎË ÒÑÔÕÓÑÇÐÞ ÏÑÆÇÎË ÓÕÖÕË Ô ÓÇÂÎß-
ÐÑÌ ÒÎÑÕÐÑÔÕßá ÒÓË ÕÇÏÒÇÓÂÕÖÓÇ 293 ë 1803 ¬. ±ÓË
T > 1000 ¬ ÓÂÔÚÈÕÐÂâ ÔÕÓÖÍÕÖÓÂ ÏÑÆÇÎÇÌ ÊÂÏÇÕÐÑ ÑÕÎË-
ÚÂÇÕÔâ ÑÕ ×ÂÍÕËÚÇÔÍÑÌ. °ÆÐÂÍÑ ÒÓË ÄÔÇØ ÕÇÏÒÇÓÂÕÖÓÂØ ÆÑ
1673 ¬ ÓÂÔÚÈÕÐÂâ àÐÇÓÅËâ Ë ÍÑà××ËÙËÇÐÕ ÔÂÏÑÆË××ÖÊËË
ØÑÓÑÛÑ ÔÑÅÎÂÔÖáÕÔâ Ô ËØ ÑÒÞÕÐÞÏË ÊÐÂÚÇÐËâÏË.

£ ÓÂÃÑÕÇ [140] ÒÑÕÇÐÙËÂÎ ¦¡® ÓÕÖÕË ÖÕÑÚÐÈÐ Ë
ÒÓÇÆÔÕÂÄÎÇÐ Ä ÂÐÂÎËÕËÚÇÔÍÑÏ ÄËÆÇ. ±ÂÓÐÞÌ ÄÍÎÂÆ ÄÞ-
ÃÓÂÎË Ä ÄËÆÇ (17) ÒÓË k � 5,L � 8 (ÔÏ. ÓËÔ. 10). ±ÑÕÇÐÙËÂÎ
ÒÑÅÓÖÉÇÐËâ F�r�, âÄÎâáÜËÌÔâ ÍÖÔÑÚÐÑ-ÐÇÒÓÇÓÞÄÐÑÌ
×ÖÐÍÙËÇÌ ÑÕ r, ÃÞÎ ÄÊâÕ Ä ÄËÆÇ (5) ë (10) Ô ÆÑÃÂÄÍÑÌ ÇÜÈ

ÑÆÐÑÅÑ ÆÇÎÇÐËâ ÑÔË r ÒÓË r � r7. ¬Ñà××ËÙËÇÐÕÞ ÒÑÆ-
ÃËÓÂÎËÔß ÕÂÍËÏ ÑÃÓÂÊÑÏ, ÚÕÑÃÞ ÒÑÎÖÚËÕß ÃÎËÊÍËÇ Í
×ÂÍÕËÚÇÔÍËÏ ÆÂÄÎÇÐËâ ÒÓË ÄÔÇØ ÕÇÏÒÇÓÂÕÖÓÂØ ÑÕ 293 ÆÑ
1673¬ Ë ÓÇÂÎßÐÞØ ÒÎÑÕÐÑÔÕâØ ÓÕÖÕË (ÎËÃÑ Ä ÓÂÄÐÑÄÇÔËË Ô
ÇÈ ÒÂÓÑÏ, ÎËÃÑ ÒÓË ÊÂÆÂÐÐÑÏ ÆÂÄÎÇÐËË). ±ÑÕÇÐÙËÂÎ ÒÑ-
ÅÓÖÉÇÐËâ ÒÑÍÂÊÂÐ ÐÂ ÓËÔ. 11. ²ÇÊÖÎßÕÂÕÞ ÓÂÔÚÈÕÑÄ ÒÓË-
ÄÇÆÇÐÞ Ä ÕÂÃÎ. 2 Ë 14. ±ÑÎÖÚÇÐÑ ÐÇÒÎÑØÑÇ ÔÑÅÎÂÔËÇ Ô
ÑÒÞÕÐÞÏË ÆÂÐÐÞÏË ÒÑ ÒÎÑÕÐÑÔÕË (ÒÓË ÕÇÏÒÇÓÂÕÖÓÂØ ÆÑ
1773 ¬) Ë ÒÑ ÏÑÆÖÎá ÄÔÇÔÕÑÓÑÐÐÇÅÑ ÔÉÂÕËâ (ÒÓË ÕÇÏÒÇ-
ÓÂÕÖÓÂØ ÆÑ 1273 ¬). ¯ÇÄâÊÍÂ ±¬¶ ÆÑÄÑÎßÐÑ ÄÇÎËÍÂ
(� 0;08) ÒÓË ÄÔÇØ ÕÇÏÒÇÓÂÕÖÓÂØ ÄÞÛÇ 293 ¬ ËÊ-ÊÂ ÓÂÔ-
ØÑÉÆÇÐËâ ÄÞÔÑÕ ÒÇÓÄÑÅÑ ÒËÍÂ ÐÂ 10 ë 20%.¿ÐÇÓÅËâ ÏÑÆÇ-
ÎÇÌ ÐÇÒÎÑØÑ ÔÑÅÎÂÔÖÇÕÔâ Ô ÑÒÞÕÐÞÏË ÆÂÐÐÞÏË ÒÓË ÕÇÏ-
ÒÇÓÂÕÖÓÂØ ÆÑ 1273¬ (ÓÂÔØÑÉÆÇÐËÇ 4 1;7 Í¥ÉÏÑÎßÿ1), ÐÑ
ÒÓË ÃÑÎÇÇ ÄÞÔÑÍËØ ÕÇÏÒÇÓÂÕÖÓÂØ ÐÂÃÎáÆÂÇÕÔâ ÊÂÏÇÕÐÑÇ
ÒÓÇÄÞÛÇÐËÇ ÓÇÂÎßÐÑÌ àÐÇÓÅËË ÐÂÆÏÑÆÇÎßÐÑÌ. °ÙÇÐÍË ÒÑ
×ÑÓÏÖÎÂÏ (11) ÒÑÊÄÑÎâáÕ ÑÃÝâÔÐËÕß ÒÓËÏÇÓÐÑ ÒÑÎÑÄË-
ÐÖ ÓÂÔØÑÉÆÇÐËÌ ÏÇÉÆÖ àÐÇÓÅËâÏË ÏÑÆÇÎË Ë ÓÇÂÎßÐÑÌ
ÓÕÖÕË ÍÂÍ ÑÃÖÔÎÑÄÎÇÐÐÖá àÎÇÍÕÓÑÐÐÞÏ ÄÍÎÂÆÑÏ. °ÔÐÑÄ-
ÐÑÌ ÒÓËÚËÐÑÌ ÓÂÔØÑÉÆÇÐËÌ âÄÎâÇÕÔâ, ÄËÆËÏÑ, ÒÇÓÇØÑÆ
ÏÇÕÂÎÎ ë ÐÇÏÇÕÂÎÎ ÒÓË ÒÑÐËÉÇÐËË ÒÎÑÕÐÑÔÕË ÐÂ 25% Ë
ÃÑÎÇÇ.

³ÎÇÆÖÇÕ ÑÕÏÇÕËÕß, ÚÕÑ ÔÄâÊß ÏÇÉÆÖ ÑÕÍÎÑÐÇÐËâÏË ÑÕ
ÆÂÐÐÞØ ÑÒÞÕÂ ÆÎâ àÐÇÓÅËË Ë ÏÑÆÖÎâ ÄÔÇÔÕÑÓÑÐÐÇÅÑ ÔÉÂ-
ÕËâKT ÆÑÎÉÐÂ ÔÖÜÇÔÕÄÑÄÂÕß ÄÔÎÇÆÔÕÄËÇ ÕÇÓÏÑÆËÐÂÏËÚÇ-
ÔÍÑÅÑ ÔÑÑÕÐÑÛÇÐËâ Cp � CV � VTa2KT, ÅÆÇ Cp Ë CV ì
ÕÇÒÎÑÈÏÍÑÔÕË, aìÍÑà××ËÙËÇÐÕ ÑÃÝÈÏÐÑÅÑ ÓÂÔÛËÓÇÐËâ.
°ÃÞÚÐÑ ÕÇÒÎÑÈÏÍÑÔÕß CV ÏÑÆÇÎÇÌ ÒÓË ÒÑÔÕÑâÐÐÑÏ
ÑÃÝÈÏÇ ÃÎËÊÍÂ Í ×ÂÍÕËÚÇÔÍÑÌ. ±ÑÔÍÑÎßÍÖ ÍÑà××ËÙËÇÐÕ
ÓÂÔÛËÓÇÐËâ ÏÑÆÇÎÇÌ ÃÎËÊÑÍ Í ÓÇÂÎßÐÑÏÖ, ÒÓË ÊÂÐËÉÇÐËË
ÕÇÒÎÑÈÏÍÑÔÕË Cp ÆÑÎÉÐÑ ÐÂÃÎáÆÂÕßÔâ ÕÂÍÉÇ ÊÂÐËÉÇÐËÇ
ÏÑÆÖÎâ KT. ¿ÕÑ Ë ÐÂÃÎáÆÂÇÕÔâ Ä ÔÎÖÚÂÇ ÓÕÖÕË (ÔÏ.
ÕÂÃÎ. 16).

¬Ñà××ËÙËÇÐÕ ÔÂÏÑÆË××ÖÊËË ÓÕÖÕË ÒÓË ÕÇÏÒÇÓÂÕÖ-
ÓÂØ ÆÑ 1673 ¬ ÑÒËÔÞÄÂÇÕÔâ ×ÑÓÏÖÎÑÌ D � 8;73�
�10ÿ10 T 1;63963 [ÔÏ2 Ôÿ1].

£ ÓÂÃÑÕÂØ [85 ë 87] ÒÓËÄÇÆÇÐÞ ÆÂÐÐÞÇ Ñ ÊÂÄËÔËÏÑÔÕË
ÆÂÄÎÇÐËâ ÑÕ ÑÃÝÈÏÂ ÓÕÖÕË ÄÆÑÎß ÂÆËÂÃÂÕÞ ¤áÅÑÐËÑ,
ÒÑÎÖÚÇÐÐÞÇ ÏÇÕÑÆÑÏ ÖÆÂÓÐÑÅÑ ÔÉÂÕËâ. ±ÓË ÏÂÍÔËÏÂÎß-

´ÂÃÎËÙÂ 17. ³ÄÑÌÔÕÄÂ ÏÑÆÇÎÇÌ ÙËÐÍÂ Ë ÓÕÖÕË ÒÓË ÒÂÓÂÏÇÕÓÂØ ÖÆÂÓÐÑÅÑ ÔÉÂÕËâ [139, 140]

Z p, ¤±Â,
ÑÒÞÕ

U2ÿU1,
Í¥É ÏÑÎßÿ1,

ÒÑ (13)

T, ¬,
ÏÑÆÇÎß

T, ¬ [57] m, à£ EeT,
Í¥É ÏÑÎßÿ1,

ÒÑ (11)

peT, ¤±Â EM,
Í¥É ÏÑÎßÿ1,

ÒÑ (16)

EMD,
Í¥É ÏÑÎßÿ1

pm, ¤±Â,
ÏÑÆÇÎß

¸ËÐÍ

1,00*
0,80*
0,70*
0,65
0,60
0,55
0,50
0,45

0
28,4
67,1

106,8
179,0
293,6
480,4
773,0

0
26,02
92,13
171,26
327,86
604,88

1100,3
1946,8

300
595

1855
2520
7050
16020
31300
52560

300
730

2260
4590
9840
ì
ì
ì

9,43
10,94
11,96
12,56
13,233
13,93
14,55
14,95

0,000
0,086
0,990
1,760

13,19
63,58

217,00
488,38

0,00
0,01
0,10
0,20
1,60
8,41
31,58
79,01

ÿ123,14
ÿ97,12
ÿ31,01
48,12
204,72
481,74
977,16
1823,66

ÿ123,14
ÿ96,88
ÿ30,80
47,68
205,3
481,3
905,9
1497

ì
28,4
67,1

107,0
176,7
293,6
480,7
773,1

²ÕÖÕß

1,00*
0,886
0,794
0,779
0,751
0,721
0,714

0
13,4
20,62
22,66
32,01
46,40
46,45

0
11,3
31,49
37,11
58,98
95,88
98,49

298
725
1030
1106
1702
2816
2780

298
ì
ì
ì
ì
ì
ì

6,85
7,42
7,98
8,09
8,28
8,51
8,56

0
0,207
0,430
0,495
1,20
3,25
3,15

0
0,01
0,03
0,03
0,07
0,20
0,20

ÿ55,28
ÿ43,96
ÿ23,79
ÿ18,17
3,70
40,60
43,21

ÿ55,28
ÿ43,51
ÿ23,80
ÿ18,37
3,67
40,69
43,25

0
7,63

20,6
23,5
31,8
44,8
46,6

* ¬ÓËÔÕÂÎÎËÚÇÔÍÑÇ ÔÑÔÕÑâÐËÇ.
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ÐÑÌ ÔÕÇÒÇÐË ÔÉÂÕËâ ÄÇÎËÚËÐÂ Z � V=V0 � 0;7138 (ÅÆÇ
V0 � 14;815 ÔÏ3 ÏÑÎßÿ1 ì ËÔØÑÆÐÞÌ ÑÃÝÈÏ) Ë ÆÂÄÎÇÐËÇ
ÓÕÖÕË ÓÂÄÐÑ 46,4 ¤±Â. ±Ñ ÑÒËÔÂÐÐÑÌ ÄÞÛÇ ÏÇÕÑÆËÍÇ Ä
[140] ÓÂÔÔÚËÕÂÐ ÒÑÕÇÐÙËÂÎ ÒÑÅÓÖÉÇÐËâ (ÔÏ. ÓËÔ. 11).
²ÇÊÖÎßÕÂÕÞ ÓÂÔÚÈÕÑÄ ÆÎâ ÔËÎßÐÑ ÔÉÂÕÑÌ ÓÕÖÕË ÒÓËÄÇ-
ÆÇÐÞ Ä ÕÂÃÎ. 17. ¥Îâ ËÐÕÇÓÄÂÎÂ 0;7138 < Z < 0;7943 ÓÂÔ-
ØÑÉÆÇÐËÇ Ô ÑÒÞÕÐÞÏË ÆÂÐÐÞÏË ÒÑ àÐÇÓÅËË ÐÇ ÒÓÇÄÞÛÂÇÕ
0,2 Í¥É ÏÑÎßÿ1, Â ÒÑ ÆÂÄÎÇÐËá ì 0,8 ¤±Â. ²ÂÔÚÈÕÐÞÇ
ÕÇÏÒÇÓÂÕÖÓÞ ÐÂ ÂÆËÂÃÂÕÇ ¤áÅÑÐËÑ ÄÑÊÓÂÔÕÂáÕ Ô ÖÏÇÐß-
ÛÇÐËÇÏ Z, ÐÑ ÐÇ ÒÓÇÄÞÛÂáÕ 2900 ¬. ´ÂÍËÇ ÕÇÏÒÇÓÂÕÖÓÞ
ÐÇ ÐÂÔÕÑÎßÍÑ ÄÇÎËÍË, ÚÕÑÃÞ ÔÖÜÇÔÕÄÇÐÐÖá ÓÑÎß ËÅÓÂÎÂ
àÎÇÍÕÓÑÐÐÂâ ÕÇÒÎÑÈÏÍÑÔÕß.

5. ®ÇÕÂÎÎÞ III ÅÓÖÒÒÞ
±ÇÓËÑÆËÚÇÔÍÑÌ ÔËÔÕÇÏÞ

±ÓË ÑÒÓÇÆÇÎÇÐËË ÒÂÓÂÏÇÕÓÑÄ ÒÑÕÇÐÙËÂÎÑÄ ¦¡® ÆÎâ
ÏÇÕÂÎÎÑÄ III ÅÓÖÒÒÞ ÕÇÒÎÑÄÞÇ ÄÍÎÂÆÞ àÎÇÍÕÓÑÐÑÄ Ä
ÆÂÄÎÇÐËÇ Ë àÐÇÓÅËá ÐÇ ÖÚËÕÞÄÂÎËÔß, ÒÑÔÍÑÎßÍÖ ÐÇâÔÐÑ,
ÍÂÍÑÄÂ Ä àÕËØ ÔÎÖÚÂâØ ÕÑÚÐÑÔÕß ×ÑÓÏÖÎ (11) Ë (12).

5.1. ¡ÎáÏËÐËÌ
£ ÎËÕÇÓÂÕÖÓÇ ÒÓÇÆÎÑÉÇÐÑ ÐÇÔÍÑÎßÍÑ ÒÑÕÇÐÙËÂÎÑÄ EAM
ÆÎâ ÂÎáÏËÐËâ. ±ÂÓÐÞÌ ÒÑÕÇÐÙËÂÎ, ÓÂÔÔÚËÕÂÐÐÞÌ ÒÔÇÄ-
ÆÑÒÑÕÇÐÙËÂÎßÐÞÏ ÏÇÕÑÆÑÏ Ä [182], ÒÓËÄÈÎ Í ÊÂÄÞÛÇÐËá
ÄÞÔÑÕÞ ÒÇÓÄÑÅÑ ÒËÍÂ ±¬¶ ÄÃÎËÊË ÕÑÚÍË ÒÎÂÄÎÇÐËâ ÒÑ
ÔÓÂÄÐÇÐËá Ô ÄÞÔÑÕÑÌ ÒËÍÂ ÆË×ÓÂÍÙËÑÐÐÑÌ±¬¶, Â ÕÂÍÉÇ
Í ÊÂÄÞÛÇÐËá ÕÇÏÒÇÓÂÕÖÓÞ ÒÎÂÄÎÇÐËâ ÆÑ 1530 ¬. ¡ÄÕÑÓÞ
[183] ÓÂÊÓÂÃÑÕÂÎË ÒÑÕÇÐÙËÂÎ EAM ÆÎâ ÂÎáÏËÐËâ, ÒÑÆ-
ÃËÓÂâ ÇÅÑ ÒÑ ÒÂÓÂÏÇÕÓÖ ÓÇÛÈÕÍË, àÐÇÓÅËË ÔÄâÊË, ÖÒÓÖÅËÏ
ÍÑÐÔÕÂÐÕÂÏ Ë àÐÇÓÅËË ÑÃÓÂÊÑÄÂÐËâ ÄÂÍÂÐÔËË. £ [31]
ÒÑÎÖÚÇÐÞ ÒÑÕÇÐÙËÂÎÞ ÆÎâ Ni3Al. ±ÑÊÆÐÇÇ Ä [184] ÃÞÎ
ÓÂÊÓÂÃÑÕÂÐ ÍÑÓÑÕÍÑÆÇÌÔÕÄÖáÜËÌ ÒÑÕÇÐÙËÂÎ EAM ÆÎâ
ÂÎáÏËÐËâ, Â Ä [130] ì ÆÂÎßÐÑÆÇÌÔÕÄÖáÜËÌ. ¥ÂÎÇÇ ÂÄÕÑÓ
[185] ÒÓÇÆÎÑÉËÎ ÐÑÄÞÌ ÐÂÃÑÓ ÒÑÕÇÐÙËÂÎÑÄ ÂÎáÏËÐËâ
(ÆÎâ ÕÓÑÌÐÞØ ÔÒÎÂÄÑÄ Al ëCu ëAg), ÍÑÕÑÓÞÇ ÆÂáÕ ÒÓÂ-
ÄËÎßÐÞÇ ÊÐÂÚÇÐËâ ÖÒÓÖÅËØ ÍÑÐÔÕÂÐÕ Ë àÐÇÓÅËË ÆÇ×ÇÍÕÂ
ÖÒÂÍÑÄÍË, ÐÑ ÐÇÆÑÔÕÂÕÑÚÐÑ ÕÑÚÐÞ ÆÎâ ÓÂÔÚÈÕÂ ÒÑÄÇÓØ-
ÐÑÔÕÐÞØ ÔÄÑÌÔÕÄ. £ [186] ÒÓÇÆÎÑÉÇÐ ÒÑÕÇÐÙËÂÎ ¦¡®,
ÒÑÊÄÑÎâáÜËÌ ÑÒËÔÞÄÂÕß ÓÂÊÎËÚÐÞÇ ÍÓËÔÕÂÎÎËÚÇÔÍËÇ

×ÂÊÞ ÂÎáÏËÐËâ. ¿ÕÑÕ ÒÑÕÇÐÙËÂÎ ËÔÒÑÎßÊÑÄÂÐ Ä [187]
ÆÎâ ÏÑÆÇÎËÓÑÄÂÐËâ ÍÓËÔÕÂÎÎËÊÂÙËË ÒÇÓÇÑØÎÂÉÆÈÐÐÑÅÑ
ÂÎáÏËÐËâ.

£ ÓÂÃÑÕÇ [188] ÓÂÔÔÏÑÕÓÇÐÂ ÓÑÎß ÕÇÏÒÇÓÂÕÖÓÞ ÒÓË
ÓÂÊÐÞØ ÒÑÕÇÐÙËÂÎÂØ Ë ÐÂÌÆÇÐÑ, ÚÕÑ àÕË ÒÑÕÇÐÙËÂÎÞ
ÒÎÑØÑ ÑÒËÔÞÄÂáÕ ÕÇÒÎÑÄÑÇ ÓÂÔÛËÓÇÐËÇ Ë ÕÇÏÒÇÓÂÕÖÓÖ
ÒÎÂÄÎÇÐËâ. £ [136] ÖÆÂÎÑÔß ÏÑÆË×ËÙËÓÑÄÂÕß ËÊÄÇÔÕÐÞÇ
ÒÑÕÇÐÙËÂÎÞ ¦¡® ÕÂÍ, ÚÕÑÃÞ ÖÎÖÚÛËÕß ÔÑÅÎÂÔËÇ ÏÑ-
ÆÇÎßÐÞØ Ë ÆË×ÓÂÍÙÑËÐÐÞØ ±¬¶ ÆÎâ ÉËÆÍÑÅÑ ÂÎáÏËÐËâ
ÒÓË T � 973 ¬. ¯ÇÍÑÕÑÓÞÇ ÆÂÐÐÞÇ ÒÑ ÏÑÆÇÎËÓÑÄÂÐËá
ÉËÆÍÑÅÑ ÂÎáÏËÐËâ ÒÓËÄÇÆÇÐÞ Ä [5].

£ ÓÂÃÑÕÇ [44] ÒÓÇÆÎÑÉÇÐ ÒÑÕÇÐÙËÂÎ EAM ÆÎâ ¤¸¬-
ÂÎáÏËÐËâ, ÒÑÆÑÃÓÂÐÐÞÌ ÐÂ ÑÔÐÑÄÇ ÆÂÐÐÞØ ÆÎâ ÏÇÉÚÂÔ-
ÕËÚÐÞØ ÔËÎ ÏÇÕÑÆÂ ab initio Ë ÓÂÊÎËÚÐÞØ àÍÔÒÇÓËÏÇÐ-
ÕÂÎßÐÞØ ÆÂÐÐÞØ (àÐÇÓÅËË ÔÄâÊË, ÒÑÔÕÑâÐÐÑÌ ÓÇÛÈÕÍË,
àÐÇÓÅËË ÆÇ×ÇÍÕÂ ÖÒÂÍÑÄÍË, ÖÒÓÖÅËØ ÒÑÔÕÑâÐÐÞØ Ë ÆÓ.). £
ÑÃÜÇÌ ÔÎÑÉÐÑÔÕË ÒÑÕÇÐÙËÂÎ ÒÂÓÂÏÇÕÓËÊÖÇÕÔâ 43 ÒÂÓÂ-
ÏÇÕÓÂÏË. ²ÂÆËÖÔ ÑÃÓÞÄÂ ÄÔÇØ ÄÍÎÂÆÑÄ Ä ÒÑÕÇÐÙËÂÎ ÓÂÄ-
ÐâÇÕÔâ 6,063 A

�
. ¥ÂÐÐÞÌ ÒÑÕÇÐÙËÂÎ ÒÑÊÄÑÎâÇÕ ÒÑÎÖÚËÕß

ÒÓË ÂÃÔÑÎáÕÐÑÏ ÐÖÎÇ ÐÇÒÎÑØÑÇ ÔÑÅÎÂÔËÇ Ô ÑÒÞÕÐÞÏË
ÆÂÐÐÞÏË ÆÎâ ÔÄÑÌÔÕÄ ÂÎáÏËÐËâ. ±ÓË T � 298 ¬ ÒÑÕÇÐ-
ÙËÂÎ [44] ÆÂÈÕ ÑÛËÃÍÖ ÒÑ àÐÇÓÅËË� 2% (7,0 Í¥É ÏÑÎßÿ1)
(ÔÏ. ÕÂÃÎ. 1). ¥Îâ ÉËÆÍÑÅÑ ÂÎáÏËÐËâ ÔÑÅÎÂÔËÇ ÓÂÔÚÈÕÑÄ Ô
ÑÒÞÕÑÏ ÊÂÏÇÕÐÑ ØÖÉÇ (ÕÂÃÎ. 18). ¿ÎÇÍÕÓÑÐÐÞÇ ÕÇÒÎÑÄÞÇ
ÄÍÎÂÆÞ ÊÆÇÔß ÐÇÄÇÎËÍË. ²ÂÔÚÈÕ ÒÑ (11) Ô ÊÂÓâÆÑÏ ËÑÐÂ 3
ÆÂÈÕ ÒÓË ÕÇÏÒÇÓÂÕÖÓÇ 3000 ¬ Ë ÐÖÎÇÄÑÏ ÆÂÄÎÇÐËË ÏÑÆÇÎË
ÄÇÎËÚËÐÖ àÎÇÍÕÓÑÐÐÑÅÑ ÆÂÄÎÇÐËâ ÄÔÇÅÑ 0,25 ¤±Â Ë ÕÇÒ-
ÎÑÄÖá àÐÇÓÅËá àÎÇÍÕÓÑÐÑÄ 4,92 Í¥É ÏÑÎßÿ1 (2,1% ÑÕ
ÒÑÎÐÑÌ àÐÇÓÅËË).

¥ÂÐÐÞÇ ÒÑ ÖÆÂÓÐÑÏÖ ÔÉÂÕËá ÂÎáÏËÐËâ, ÑÒÖÃÎËÍÑ-
ÄÂÐÐÞÇ Ä ÓâÆÇ ÓÂÃÑÕ [85 ë 87, 151, 192 ë 195], ÒÑÍÂÊÂÐÞ ÐÂ
ÓËÔ. 16. ³ÅÎÂÉÇÐÐÂâ ÊÂÄËÔËÏÑÔÕß ÆÂÄÎÇÐËâ ÑÕ ÔÕÇÒÇÐË
ÔÉÂÕËâ ÄÆÑÎß ÖÆÂÓÐÑÌ ÂÆËÂÃÂÕÞ ÒÓË 0;526 < Z < 1 ËÏÇÇÕ
ÄËÆ

p �GPa � � ÿ 133;1269

Z 4
� 902;4080

Z 3
ÿ 1893;434

Z 2
�

� 1702;105

Z
ÿ 578;1931 ; �25�

´ÂÃÎËÙÂ 18. ²ÂÔÚÈÕÐÞÇ ÔÄÑÌÔÕÄÂ ÂÎáÏËÐËâ Ë ÅÂÎÎËâ, ÒÑÎÖÚÇÐÐÞÇ ÏÇÕÑÆÑÏ ®¥ Ô ÒÑÕÇÐÙËÂÎÑÏ ¦¡®

T, ¬ ±ÎÑÕÐÑÔÕß, Å ÔÏÿ3 hri p, ¤±Â Rg ÿU, Í¥É ÏÑÎßÿ1 KT, ¤±Â D� 105, ÔÏ2 Ôÿ1

EAM °ÒÞÕ
[143, 189]

EAM °ÒÞÕ
[143, 190]

EAM °ÒÞÕ EAM °ÒÞÕ
[191]

¡ÎáÏËÐËÌ

943
1023
1323
2500

2,370
2,348
2,271
2,084

2,370
2,348
2,328
2,077

ì
ì
ì
ì

0,44
0,48
0,48
ÿ0,03

0,065
0,083
0,101
ì

ÿ288,63
ÿ286,09
ÿ277,15
ÿ246,66

ÿ297,14
ÿ294,71
ÿ285,60
ÿ248,80

ì
ì
ì
ì

ì
ì
ì
ì

ì
ì
ì
ì

ì
ì
ì
ì

¤ÂÎÎËÌ

293
473
823

1073
1273
1500
2000
3000

6,103
5,976
5,727
5,591
5,491
5,387
5,094
4,417

6,1015
5,974
5,720
5,604
5,500
5,378
5,068**
4,448**

1,000
0,978
0,932
0,906
0,893
0,874
0,818
0,715

0,000
0,000
0,003
ÿ0,001
0,001
0,000
ÿ0,005
0,006

0,0176
0,0719
0,0444
0,0335
0,0240
ì
ì
ì

265,24
260,31
251,02
244,85
239,97
234,64
222,08
196,70

265,2
260,5*
251,4*
244,9*
239,6*
233,7*
220,7*
194,6*

48,3
40,3
28,4
27,8
25,0
22,7
16,8
6,70

48,1
ì
ì
ì
ì
ì
ì
ì

1,23
3,10
7,11
10,7
12,9
16,8
22,5
40,4

1,56
ì
ì
ì
ì
ì
ì
ì

* ²ÂÔÔÚËÕÂÐÑ Ä ÒÓËÃÎËÉÇÐËË ÒÑÔÕÑâÐÐÑÌ ÕÇÒÎÑÈÏÍÑÔÕË ÅÂÎÎËâ 26,07 ¥É ÏÑÎßÿ1 ¬ÿ1.
** ²ÇÊÖÎßÕÂÕ àÍÔÕÓÂÒÑÎâÙËË.

4 µ¶¯, Õ. 183, å 12
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ÅÆÇ Z � V=V0, V0 � 9;9926 ÔÏ3 ÏÑÎßÿ1 ì ÐÑÓÏÂÎßÐÞÌ
ÑÃÝÈÏ ÒÓË 300 ¬.

£ [196] ÒÑÕÇÐÙËÂÎ ÓÂÃÑÕÞ [44] ÒÓËÏÇÐËÎË ÆÎâ ÓÂÔÚÈÕÑÄ
ÔÄÑÌÔÕÄ ÂÎáÏËÐËâ ÒÓË ÄÞÔÑÍËØ ÆÂÄÎÇÐËâØ. ±ÑÕÇÐÙËÂÎ
ÒÑÅÓÖÉÇÐËâ F�r� Ä [44] âÄÎâÇÕÔâ ÅÎÂÆÍÑÌ ×ÖÐÍÙËÇÌ
à××ÇÍÕËÄÐÑÌ àÎÇÍÕÓÑÐÐÑÌ ÒÎÑÕÐÑÔÕË r Ë ÔÕÂÐÑÄËÕÔâ
ÓÂÄÐÞÏ ÿ2;6358 ÒÓË r � 1;20, ÒÑÔÎÇ ÚÇÅÑ ÐÇ ËÊÏÇÐâÇÕÔâ,
Õ.Ç.F�r� � ÿ2;6358 ÒÓË r5 1;20. ±ÑÔÍÑÎßÍÖ ÒÓË ÃÑÎßÛËØ
ÔÕÇÒÇÐâØ ÔÉÂÕËâ ÓÂÔÚÈÕÐÞÇ ÆÂÄÎÇÐËâ ÏÑÆÇÎÇÌ ÊÂÏÇÕÐÑ
ÒÓÇÄÞÛÂÎË ÑÒÞÕÐÞÇ, ÂÄÕÑÓÞ [196] ÄÄÇÎË Ä ÒÑÕÇÐÙËÂÎ [44]
ÒÑÒÓÂÄÍÖ Ä ÄËÆÇ ÆÑÃÂÄÍË ÒÓË r5 1;20: F�r� � ÿ2;6358�
�a�rÿ 1;2�b, ÅÆÇ a � ÿ1;301 à£ Ë b � 2;500. £ àÕËØ
ÓÂÔÚÈÕÂØ àÎÇÍÕÓÑÐÐÞÇ ÄÍÎÂÆÞ Ä àÐÇÓÅËá Ë ÆÂÄÎÇÐËÇ ÐÇ
ÖÚËÕÞÄÂÎËÔß.

®ÑÆÇÎË ÂÎáÏËÐËâ Ä [196] ÔÑÆÇÓÉÂÎË 2048 ÚÂÔÕËÙ Ä
ÑÔÐÑÄÐÑÏ ÍÖÃÇ. ²ÂÆËÖÔ ÑÃÓÞÄÂ ÄÔÇØ ÄÍÎÂÆÑÄ Ä ÒÑÕÇÐÙËÂÎ
ÓÂÄÐâÎÔâ 6,063 A

�
. £ ÕÂÃÎËÙÇ 19 ÒÓËÄÇÆÇÐÞ ÊÐÂÚÇÐËâ ÆÂÄ-

ÎÇÐËÌ ÄÆÑÎß ÖÆÂÓÐÑÌ ÂÆËÂÃÂÕÞ, ÓÂÔÔÚËÕÂÐÐÞÇ Ô ÒÓËÏÇ-
ÐÇÐËÇÏ ÔÍÑÓÓÇÍÕËÓÑÄÂÐÐÑÅÑ ÒÑÕÇÐÙËÂÎÂ ¦¡®. ¿ÎÇÍÕ-
ÓÑÐÐÞÇ ÒÑÒÓÂÄÍË Ä àÐÇÓÅËá Ë ÆÂÄÎÇÐËÇ ÐÇ ÖÚËÕÞÄÂÎËÔß
ËÊ-ÊÂ ÐÇâÔÐÑÔÕË Ä ÕÑÏ, Ä ÍÂÍÑÌ ÏÇÓÇ ÒÓËÏÇÐËÏÂ ÏÑÆÇÎß
ÔÄÑÃÑÆÐÞØ àÎÇÍÕÓÑÐÑÄ Í ÏÇÕÂÎÎÂÏ III ëV ÅÓÖÒÒ ±ÇÓËÑ-
ÆËÚÇÔÍÑÌ ÔËÔÕÇÏÞ. ¬ÑÓÓÇÍÙËâ ÒÓËÄÇÎÂ Í ÓÇÊÍÑÏÖ ÖÎÖÚ-
ÛÇÐËá ÔÑÅÎÂÔËâ ÓÇÊÖÎßÕÂÕÑÄ ÏÑÆÇÎßÐÞØ ÓÂÔÚÈÕÑÄ Ô
ÑÒÞÕÑÏ Ë Í ÖÏÇÐßÛÇÐËá ÔÕÂÐÆÂÓÕÐÑÅÑ ÑÕÍÎÑÐÇÐËâ ÓÂ-
ÚÈÕÐÞØ ÆÂÐÐÞØ ÑÕ ÑÒÞÕÐÞØ Ä ÛÇÔÕß ÓÂÊ. ´ÇÏÒÇÓÂÕÖÓÞ
ÏÑÆÇÎÇÌ ÄÆÑÎß ÖÆÂÓÐÑÌ ÂÆËÂÃÂÕÞ ÐËÉÇ ÓÂÔÔÚËÕÂÐÐÞØ
ÔÕÂÐÆÂÓÕÐÞÏ ÏÇÕÑÆÑÏ [57]. ³ÑÅÎÂÔÐÑ ÏÑÆÇÎâÏ, ÂÎáÏË-
ÐËÌ ÑÔÕÂÈÕÔâ ÍÓËÔÕÂÎÎËÚÇÔÍËÏ ÒÓË ÕÇÏÒÇÓÂÕÖÓÂØ ÆÑ
6130 ¬, ÔÕÇÒÇÐË ÔÉÂÕËâ Z � 0;588 Ë ÆÂÄÎÇÐËË 160 ë

165 ¤±Â, Â ÒÓË ÃÑÎÇÇ ÄÞÔÑÍËØ ÕÇÏÒÇÓÂÕÖÓÂØ ÒÎÂÄËÕÔâ.
µÚÈÕ àÎÇÍÕÓÑÐÐÞØ ÒÑÒÓÂÄÑÍ Ä ÔËÎßÐÑ ÔÉÂÕÞØ ÔÑÔÕÑâÐËâØ
ÃÞÎ ÃÞ ÔÖÜÇÔÕÄÇÐÐÞÏ (ÔÏ. ÕÂÃÎ. 19).

£ [196] ÓÂÔÔÚËÕÂÐÞ ÔÄÑÌÔÕÄÂ ÏÑÆÇÎÇÌ ÂÎáÏËÐËâ ÒÓË
ÕÇÏÒÇÓÂÕÖÓÂØ ÆÑ 10000 ¬ Ë ÔÕÇÒÇÐâØ ÔÉÂÕËâ ÆÑZ � 0;534,
Â ÕÂÍÉÇ ÕÇÏÒÇÓÂÕÖÓÞ ÒÎÂÄÎÇÐËâ (6806 ¬ ÒÓË ÆÂÄÎÇÐËË
150 ¤±Â Ë 7156 ¬ ÒÓË ÆÂÄÎÇÐËË 200 ¤±Â). ±Ñ ÄËÆÖ ÊÂ-
ÄËÔËÏÑÔÕË ÆÂÄÎÇÐËâ ÑÕ ÑÃÝÈÏÂ ÑÒÓÇÆÇÎÇÐÞ ÍÓËÕËÚÇÔÍËÇ
ÒÂÓÂÏÇÕÓÞ ÂÎáÏËÐËâ: ÕÇÏÒÇÓÂÕÖÓÂ �7050� 20� ¬, ÆÂÄ-
ÎÇÐËÇ �0;325� 0;020� ¤±Â, ÑÃÝÈÏ �40;0� 2;0� ÔÏ3 ÏÑÎßÿ1,
ÒÎÑÕÐÑÔÕß �0;675� 0;034� Å ÔÏÿ3.

®ÑÆÇÎËÓÑÄÂÐËÇ ÏÇÕÑÆÑÏ ab initio ÃÞÎÑ ÒÓËÏÇÐÇÐÑ
ÆÎâ ÑÙÇÐÍË ÕÇÏÒÇÓÂÕÖÓÞ ÒÎÂÄÎÇÐËâ [197, 198] Ë ÆÎâ ÓÂÔ-
ÚÈÕÂ ÄâÊÍÑÔÕË [199] (64 ÂÕÑÏÂ Ä âÚÇÌÍÇ). ±ÓË T � 1000 ¬ Ë
ÒÎÑÕÐÑÔÕË 2,47 Å ÔÏÿ3 (ÄÞÛÇ ×ÂÍÕËÚÇÔÍÑÌ ÐÂ 5%) ÒÑÎÖ-
ÚÇÐÑ ÊÐÂÚÇÐËÇ ÄâÊÍÑÔÕË �2;2� 0;1� Ï±Â Ô ÒÓË ÇÈ ×ÂÍÕËÚÇ-
ÔÍÑÌ ÄÇÎËÚËÐÇ 1,25 Ï±Â Ô. ¦ÔÎË ÄÏÑÆÇÎË ÊÂÆÂÕß ÓÇÂÎßÐÖá
ÒÎÑÕÐÑÔÕß, 2,35 Å ÔÏÿ3, ÕÑ ÆÂÄÎÇÐËÇ ÔÑÔÕÂÄËÕ 2 ¤±Â, Â
ÄâÊÍÑÔÕß ì �1;40� 0;15� Ï±Â Ô. ²ÂÔÚÈÕÐÞÇ ÕÇÏÒÇÓÂÕÖÓÞ
ÒÎÂÄÎÇÐËâ Al Ä [198] ÐËÉÇ ÐÂÌÆÇÐÐÞØ Ä [196]. ¯ÂÒÓËÏÇÓ,
ÒÓË ÆÂÄÎÇÐËË 150 ¤±Â Ä [198] ÒÑÎÖÚÇÐÑ Tm � 5000 ¬
ÄÏÇÔÕÑ Tm � 6806 ¬ Ô ÒÑÕÇÐÙËÂÎÑÏ ¦¡® [196].

5.2. ¤ÂÎÎËÌ
±ÂÓÐÞÌ ÒÑÕÇÐÙËÂÎ ÆÎâ ÉËÆÍÑÅÑ ÅÂÎÎËâ ÄÒÇÓÄÞÇ ÃÞÎ
ÓÂÔÔÚËÕÂÐ ÂÎÅÑÓËÕÏÑÏ ºÑÏÏÇÓÔÂ Ä [17] ÒÑ ËÊÄÇÔÕÐÑÌ
±¬¶. £ [200] ÒÓË ÕÇÏÒÇÓÂÕÖÓÇ 293 ë 1273 ¬ Ô ÒÑÏÑÜßá
ÂÎÅÑÓËÕÏÂ ºÑÏÏÇÓÔÂ ÒÑÔÕÓÑÇÐÞ ÏÑÆÇÎË ÅÂÎÎËâ ÒÑ
ÆË×ÓÂÍÙËÑÐÐÞÏ ÆÂÐÐÞÏ Ë ÄÑÔÔÕÂÐÑÄÎÇÐÞ (Ä ×ÑÓÏÇ
ÕÂÃÎËÙ) à××ÇÍÕËÄÐÞÇ ÒÂÓÐÞÇ ÒÑÕÇÐÙËÂÎÞ. ²ÂÔÚÈÕÐÞÇ
ÍÑà××ËÙËÇÐÕÞ ÔÂÏÑÆË××ÖÊËË ÔÑÅÎÂÔÖáÕÔâ Ô ÑÒÞÕÐÞÏË
ÆÂÐÐÞÏË, Ë ØÑÓÑÛÑ ÄÞÒÑÎÐâÇÕÔâ ÔÑÑÕÐÑÛÇÐËÇ ³ÕÑÍÔÂ ë
¿ÌÐÛÕÇÌÐÂ. ±ÂÓÐÞÇ ÒÑÕÇÐÙËÂÎÞ ÊÂÏÇÕÐÑ ÊÂÄËÔÇÎË ÑÕ
ÕÇÏÒÇÓÂÕÖÓÞ.

¿ÕÑÕ ÒÑÕÇÐÙËÂÎ ËÔÒÑÎßÊÑÄÂÐ Ä [201] Ä ÍÂÚÇÔÕÄÇ ÒÂÓ-
ÐÑÅÑ ÄÍÎÂÆÂ Ä ÒÑÕÇÐÙËÂÎ ¦¡® ÆÎâ ÅÂÎÎËâ, ÓÂÔÔÚËÕÂÐ
ÒÑÕÇÐÙËÂÎ ÒÑÅÓÖÉÇÐËâ Ë ÒÑÔÕÓÑÇÐÞ ÏÑÆÇÎË ÅÂÎÎËâ ÒÓË
ÕÇÏÒÇÓÂÕÖÓÇ 293 ë 5300 ¬. ±ÑÎÖÚÇÐÑ ØÑÓÑÛÇÇ ÔÑÅÎÂÔËÇ Ô
ÑÒÞÕÑÏ ÒÑ ÒÎÑÕÐÑÔÕË Ë àÐÇÓÅËË (ÒÓË ÕÇÏÒÇÓÂÕÖÓÇ ÆÑ
4000 ¬), ÒÑ ÔÕÓÖÍÕÖÓÇ (±¬¶) Ë ÍÑà××ËÙËÇÐÕÂÏ ÔÂÏÑ-
ÆË××ÖÊËË (ÒÓË ÕÇÏÒÇÓÂÕÖÓÇ ÆÑ 1273 ¬). ¬ÓËÕËÚÇÔÍÖá
ÕÇÏÒÇÓÂÕÖÓÖ ÅÂÎÎËâ ÑÙÇÐËÎË ÄÇÎËÚËÐÑÌ � 5000 ¬ ÒÑ ÐÂ-
ÎËÚËá ÏÂÍÔËÏÖÏÑÄ ÕÇÒÎÑÈÏÍÑÔÕË Ë ÆËÔÒÇÓÔËË ×ÎÖÍÕÖÂ-
ÙËÌ ÆÂÄÎÇÐËâ.

£ [141] ÒÂÓÐÞÌ ÄÍÎÂÆ Ä ÒÑÕÇÐÙËÂÎ ¦¡® ÑÒËÔÂÐ ×ÑÓ-
ÏÖÎÑÌ (17) ÒÓË k � 5, L � 8 (ÔÏ. ÓËÔ. 10). ±ÂÓÂÏÇÕÓÞ
ÒÑÕÇÐÙËÂÎÂ ÒÑÅÓÖÉÇÐËâ ÒÑÆÃËÓÂÎË ÕÂÍËÏ ÑÃÓÂÊÑÏ,
ÚÕÑÃÞ ÒÑÎÖÚËÕß ÃÎËÊÍËÇ Í ÐÖÎá ÊÐÂÚÇÐËâ ÆÂÄÎÇÐËâ ÒÓË
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²ËÔ. 16. µÆÂÓÐÂâ ÂÆËÂÃÂÕÂ ÂÎáÏËÐËâ. ³ÄÇÕÎÞÏË ÔËÏÄÑÎÂÏË ÒÑÍÂ-
ÊÂÐÞ àÍÔÒÇÓËÏÇÐÕÂÎßÐÞÇ ÆÂÐÐÞÇ [85 ë 87, 151, 192 ë 195], ÕÈÏÐÞÏË ì
ÓÇÊÖÎßÕÂÕÞ ÏÇÕÑÆÂ ®¥ [196].

´ÂÃÎËÙÂ 19. ³ÄÑÌÔÕÄÂ ÏÑÆÇÎÇÌ ÂÎáÏËÐËâ ÒÓË ÒÂÓÂÏÇÕÓÂØ ÖÆÂÓÐÑÅÑ ÔÉÂÕËâ [196]

Z p, ¤±Â,
ÑÒÞÕ*

U2ÿU1,
Í¥É ÏÑÎßÿ1,

ÒÑ (13)

T, ¬,
ÏÑÆÇÎß

T, ¬ [192] m, à£ EeT,
Í¥É ÏÑÎßÿ1,

ÒÑ (11)

peT, ¤±Â EM,
Í¥É ÏÑÎßÿ1,

ÒÑ (16)

EMD,
Í¥É ÏÑÎßÿ1

pM, ¤±Â,
ÏÑÆÇÎß

1,00**
0,833**
0,714**
0,625**
0,571
0,534

0
21,10
58,41

128,79
189,61
258,52

0
17,66
83,66

228,18
407,85
601,44

298
425

1590
4600
7850
12290

298
488

1476
4410
8180
ì

11,66
13,17
14,59
15,94
16,92
17,66

0
0,036
0,089
7,00

19,00
44,95

0
0,00
0,08
0,75
2,24
5,61

ÿ323,8***
ÿ299,18
ÿ233,18
ÿ88,66
91,01
284,6

ÿ316,84
ÿ299,20
ÿ233,99
ÿ87,32
93,69
260,64

0
21,86
58,48

118,5
186,7
259,5

* ¿ÍÔÒÇÓËÏÇÐÕÂÎßÐÞÇ ÊÐÂÚÇÐËâ ÔÅÎÂÉÇÐÞ Ô ËÔÒÑÎßÊÑÄÂÐËÇÏ (25).
** ¬ÓËÔÕÂÎÎËÚÇÔÍÑÇ ÔÑÔÕÑâÐËÇ.

*** ¿ÐÇÓÅËâ ÒÓËÐâÕÂ ÓÂÄÐÑÌ àÐÇÓÅËË ÏÑÆÇÎË, àÎÇÍÕÓÑÐÐÞÇ ÄÍÎÂÆÞ ÐÇ ÖÚËÕÞÄÂÎËÔß.
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ÄÔÇØ ÕÇÏÒÇÓÂÕÖÓÂØ ÆÑ 1500 ¬. ±ÑÕÇÐÙËÂÎ ÒÑÅÓÖÉÇÐËâ
ÅÂÎÎËâ ÒÓËÄÇÆÈÐ ÐÂ ÓËÔ. 11.

®ÑÆÇÎË ÉËÆÍÑÅÑ ÅÂÎÎËâ ÔÑÆÇÓÉÂÎË ÒÑ 2000 ÂÕÑÏÑÄ Ä
ÑÔÐÑÄÐÑÏ ÍÖÃÇ. ®¥-ÓÂÔÚÈÕÞ ÒÓÑÄÑÆËÎË ÂÎÅÑÓËÕÏÑÏ
£ÇÓÎÇ. ²ÂÆËÖÔ ÑÃÓÞÄÂ ÄÊÂËÏÑÆÇÌÔÕÄËâ ÓÂÄÐâÎÔâ 8,30 A

�
.

¥ÎËÐÂ ®¥ ÒÓÑÅÑÐÑÄ ÑÃÞÚÐÑ ÔÑÔÕÂÄÎâÎÂ ÑÕ 10000 ÆÑ
100000 ÛÂÅÑÄ ÒÑ ÄÓÇÏÇÐË (ÑÆËÐ ÛÂÅ ÓÂÄÐâÎÔâ 0;010t0 ë
0;005t0, ÅÆÇ t0 � 8;501� 10ÿ14 Ô ì ÄÐÖÕÓÇÐÐââ ÇÆËÐËÙÂ
ÄÓÇÏÇÐË). ²ÇÊÖÎßÕÂÕÞ ÒÓËÄÇÆÇÐÞ Ä ÕÂÃÎ. 18. ²ÂÔØÑÉÆÇ-
ÐËÇÏÇÉÆÖÏÑÆÇÎßÐÑÌ ÒÎÑÕÐÑÔÕßáÒÓË ÐÖÎÇÄÑÏ ÆÂÄÎÇÐËË
Ë ÓÇÂÎßÐÑÌ ÒÎÑÕÐÑÔÕßá ÒÓË ÕÇÏÒÇÓÂÕÖÓÂØ 4 1500 ¬ ÐÇ
ÒÓÇÄÞÛÂÇÕ � 0;2%. ¯ÇÄâÊÍË Rg Ä ÑÃÎÂÔÕË ÕÇÏÒÇÓÂÕÖÓ
293 ë 1273 ¬ ÐÇÄÇÎËÍË. ·ÑÓÑÛÑ ÔÑÅÎÂÔÖÇÕÔâ Ô ÑÒÞÕÐÞÏË
ÊÐÂÚÇÐËâÏË Ë àÐÇÓÅËâ ÏÑÆÇÎÇÌ. ²ÂÔØÑÉÆÇÐËÇ ÓÂÔÚÈÕÐÑÌ
àÐÇÓÅËË ÏÑÆÇÎË ÅÂÎÎËâ Ô ÑÒÞÕÐÞÏ ÊÐÂÚÇÐËÇÏ ÒÓË
T � 2000 ¬ ÔÑÔÕÂÄÎâÇÕ ÄÔÇÅÑ 1,3 Í¥É ÏÑÎßÿ1 [141]. ´ÇÏ-
ÒÇÓÂÕÖÓÐÂâ ÊÂÄËÔËÏÑÔÕß ÍÑà××ËÙËÇÐÕÂ ÔÂÏÑÆË××ÖÊËË
ÅÂÎÎËâ Ä ËÐÕÇÓÄÂÎÇ 293 ë 3000 ¬ ÑÚÇÐß ØÑÓÑÛÑ ÑÒËÔÞ-
ÄÂÇÕÔâ ÄÞÓÂÉÇÐËÇÏ

D� 105 �sm2 sÿ1� � ÿ1;679� 0;009688T�
� 1;42466� 10ÿ6T 2 :

£ [141, 201] ÐÇ ÖÚËÕÞÄÂÎË ÕÇÒÎÑÄÑÌ ÄÍÎÂÆ àÎÇÍÕÓÑÐÑÄ
Ä ÆÂÄÎÇÐËÇ Ë àÐÇÓÅËá. °ÆÐÂÍÑ ÓÂÔÚÈÕ ÒÑ ×ÑÓÏÖÎÂÏ (11)
ÆÂÈÕ ÒÓË ÊÂÓâÆÇ ËÑÐÑÄ 3 ÔÓÂÄÐËÕÇÎßÐÑ ÐÇÃÑÎßÛËÇ ÄÍÎÂ-
ÆÞ Ä àÎÇÍÕÓÑÐÐÞÇ ÆÂÄÎÇÐËÇ Ë àÐÇÓÅËá: ÔÑÑÕÄÇÕÔÕÄÇÐÐÑ
0,11 ¤±Â Ë 2,23 Í¥ÉÏÑÎßÿ1 (1,0%ÑÕ ÒÑÎÐÑÌ àÐÇÓÅËË) ÒÓË
ÕÇÏÒÇÓÂÕÖÓÇ 2000 ¬, Ë 0,23 ¤±Â Ë 5,61 Í¥É ÏÑÎßÿ1 (2,8%
ÑÕ ÒÑÎÐÑÌ àÐÇÓÅËË) ÒÓË ÕÇÏÒÇÓÂÕÖÓÇ 3000 ¬.

£ [202] ÒÓÇÆÎÑÉÇÐ ÒÑÕÇÐÙËÂÎ ¦¡® ÆÎâ ÅÂÎÎËâ Ë
ÓÂÔÔÚËÕÂÐÞ ÔÄÑÌÔÕÄÂ ÍÓËÔÕÂÎÎËÚÇÔÍÑÌ ×ÂÊÞ, Â ÕÂÍÉÇ
±¬¶, ÒÎÑÕÐÑÔÕß, ÍÑà××ËÙËÇÐÕ ÔÂÏÑÆË××ÖÊËË Ë ÄâÊ-
ÍÑÔÕß ÉËÆÍÑÔÕË ÒÓË ÕÇÏÒÇÓÂÕÖÓÂØ ÆÑ 1000 ¬. ·ÑÓÑÛÇÇ
ÔÑÅÎÂÔËÇ Ô ÑÒÞÕÑÏ ÒÑÎÖÚÇÐÑ ÕÑÎßÍÑ ÆÎâ ÒÎÑÕÐÑÔÕË.

5.3. ´ÂÎÎËÌ
¡ÄÕÑÓÞ [182] ÓÂÔÔÚËÕÂÎË ÒÂÓÐÞÌ ÒÑÕÇÐÙËÂÎ ÆÎâ ÕÂÎÎËâ
ÒÔÇÄÆÑÒÑÕÇÐÙËÂÎßÐÞÏ ÏÇÕÑÆÑÏ Ë ÒÑÔÕÓÑËÎË ÏÑÆÇÎß
ÉËÆÍÑÔÕË ÒÓË ÕÇÏÒÇÓÂÕÖÓÇ 577 ¬. ³ÕÓÖÍÕÖÓÐÞÌ ×ÂÍÕÑÓ
Ë ÕÇÏÒÇÓÂÕÖÓÂ ÒÎÂÄÎÇÐËâ ÏÑÆÇÎË ØÑÓÑÛÑ ÔÑÅÎÂÔÑÄÂÎËÔß
Ô ÑÒÞÕÐÞÏË ÆÂÐÐÞÏË.

6. £ÇÜÇÔÕÄÂ IV ÅÓÖÒÒÞ
±ÇÓËÑÆËÚÇÔÍÑÌ ÔËÔÕÇÏÞ

±ÓË ÑÒÓÇÆÇÎÇÐËË ÒÂÓÂÏÇÕÓÑÄ ÒÑÕÇÐÙËÂÎÑÄ ¦¡® ÆÎâ
ÄÇÜÇÔÕÄ IV ÅÓÖÒÒÞ ÕÇÒÎÑÄÞÇ ÄÍÎÂÆÞ àÎÇÍÕÓÑÐÑÄ Ä
ÆÂÄÎÇÐËÇ Ë àÐÇÓÅËá ÐÇ ÖÚËÕÞÄÂÎËÔß ËÊ-ÊÂ ÐÇâÔÐÑÔÕË,
ÍÂÍÑÄÂ Ä àÕËØ ÔÎÖÚÂâØ ÕÑÚÐÑÔÕß ×ÑÓÏÖÎ (11) Ë (12).

6.1. µÅÎÇÓÑÆ
£ ÓÂÃÑÕÇ [203] ÏÇÕÑÆÑÏ ab initio ®¥ ËÔÔÎÇÆÑÄÂÐÂ ÊÂÄËÔË-
ÏÑÔÕß ÔÕÓÖÍÕÖÓÞ ÉËÆÍÑÅÑ ÖÅÎÇÓÑÆÂ ÑÕ ÆÂÄÎÇÐËâ. ±ÓË
ÒÑÔÕÑâÐÐÑÌ ÒÎÑÕÐÑÔÕË 2,9 Å ÔÏÿ3 ÒÑÄÞÛÇÐËÇ ÕÇÏÒÇÓÂ-
ÕÖÓÞ ÑÕ 5000 ÆÑ 12000 ¬ ÒÓËÄÑÆËÕ Í ÄÑÊÓÂÔÕÂÐËá
ÆÂÄÎÇÐËâ ÑÕ 7,4 ÆÑ 18 ¤±Â. ¦ÔÎË ÒÑÄÞÛÂÕß ÆÂÄÎÇÐËÇ ÒÓË
ÕÇÏÒÇÓÂÕÖÓÇ 9000 ¬ ÑÕ 16 ¤±Â (ÒÎÑÕÐÑÔÕß 2,9 Å ÔÏÿ3) ÆÑ
2000 ¤±Â (ÒÎÑÕÐÑÔÕß 11,6 Å ÔÏÿ3), ÕÑ ÔÕÓÖÍÕÖÓÂ ÉËÆÍÑÔÕË
ÓÇÊÍÑ ËÊÏÇÐâÇÕÔâ, ÒÇÓÄÞÌ ÒËÍ ±¬¶ ÖÄÇÎËÚËÄÂÇÕÔâ ÒÑ
ÄÞÔÑÕÇ Ë ÔÏÇÜÂÇÕÔâ Í ÏÇÐßÛËÏ ÓÂÔÔÕÑâÐËâÏ, Â ÔÓÇÆÐÇÇ
ÍÑÑÓÆËÐÂÙËÑÐÐÑÇ ÚËÔÎÑ ÄÑÊÓÂÔÕÂÇÕ ÑÕ 4 ÆÑ 8. ±ÓË àÕÑÏ
×ÑÓÏÂ ÔÕÓÖÍÕÖÓÐÑÅÑ ×ÂÍÕÑÓÂ (³¶) ÒÓËÃÎËÉÂÇÕÔâ Í

ÕÂÍÑÄÑÌ ÆÎâ ÉËÆÍËØ ÍÓÇÏÐËâ Ë ÅÇÓÏÂÐËâ ÒÓË ÑÃÞÚÐÑÏ
ÆÂÄÎÇÐËË.

¥Îâ ÂÐÂÎËÊÂ ÔÕÓÖÍÕÖÓÞ ÒÑÎÇÊÐÑ ÑÙÇÐËÕß ÔÑÑÕÐÑÛÇ-
ÐËÇ r1 � r1�N=V �1=3, ÅÆÇ r1 ì ÍÑÑÓÆËÐÂÕÂ ÒÇÓÄÑÅÑ ÒËÍÂ
±¬¶. £ÇÎËÚËÐÂ r1 ÆÎâ ÒÎÑÕÐÞØ ÐÇÖÒÑÓâÆÑÚÇÐÐÞØ ÔÕÓÖÍ-
ÕÖÓ ÃÎËÊÍÂ Í 1;08� 0;02 (ÔÏ. ÒÇÓÄÑÇ ÕÑÒÑÎÑÅËÚÇÔÍÑÇ
ÒÓÂÄËÎÑ Ä [20]). ±ÓË ÕÇÏÒÇÓÂÕÖÓÇ 9000 ¬ Ë ÒÎÑÕÐÑÔÕË
2,9 Å ÔÏÿ3 ÆÎâ ÉËÆÍÑÅÑ ÖÅÎÇÓÑÆÂ r1 � 0;74 (ÍÂÍ Ö ÍÓÇÏ-
ÐÇÊÈÏÂ ÔÑ ÔÕÓÖÍÕÖÓÑÌ Ä ÄËÆÇ ÐÇÒÓÇÓÞÄÐÑÌ ÔÎÖÚÂÌÐÑÌ
ÔÇÕÍË), Â ÒÓË ÒÎÑÕÐÑÔÕË 11,6 Å ÔÏÿ3 ÄÇÎËÚËÐÂ r1 � 1;00,
Õ.Ç. ÑÔÕÂÈÕÔâ ÐÇÍÑÕÑÓÂâ ÓÞØÎÑÔÕß ÔÕÓÖÍÕÖÓÞ ÉËÆÍÑÅÑ
ÖÅÎÇÓÑÆÂ Ë ÒÓË ÏÂÍÔËÏÂÎßÐÑÌ ÒÎÑÕÐÑÔÕË. ®ÇÕÑÆ ab initio
ÒÓËÏÇÐÈÐ ÆÎâ ÏÑÆÇÎËÓÑÄÂÐËâ ÖÅÎÇÓÑÆÂ ÒÓË ÄÞÔÑÍËØ
ÆÂÄÎÇÐËâØ ÕÂÍÉÇ Ä [204].

6.2. ¤ÇÓÏÂÐËÌ
®ÑÉÐÑ ÑÕÏÇÕËÕß ÓÂÔÚÈÕÞ ab initio ÔÕÓÖÍÕÖÓÞÉËÆÍÑÅÑ Ge
ÒÓË ÕÇÏÒÇÓÂÕÖÓÇ 1253 ¬ Ä ÓÂÃÑÕÇ [205], ÅÆÇ ÑÒÓÇÆÇÎÇÐÞ
ÔÕÂÕËÚÇÔÍËÌ Ë ÆËÐÂÏËÚÇÔÍËÌ ÔÕÓÖÍÕÖÓÐÞÇ ×ÂÍÕÑÓÞ Ë
ÒÓÑÂÐÂÎËÊËÓÑÄÂÐ ØÂÓÂÍÕÇÓ ÆË××ÖÊËÑÐÐÞØ ÒÓÑÙÇÔÔÑÄ.

6.3. °ÎÑÄÑ
£ ÓÂÃÑÕÇ [206] ÓÂÔÔÚËÕÂÐÞ Ä ÄËÆÇ ÕÂÃÎËÙ à××ÇÍÕËÄÐÞÇ
ÒÂÓÐÞÇ ÒÑÕÇÐÙËÂÎÞ ÑÎÑÄÂ ÒÓË ÕÇÏÒÇÓÂÕÖÓÂØ 673 Ë 1973 ¬
ÒÑ ÆË×ÓÂÍÙËÑÐÐÞÏ ÆÂÐÐÞÏ Ô ÒÑÏÑÜßá ÖÓÂÄÐÇÐËâ
¢ÑÓÐÂ ë ¤ÓËÐÂ ë ¢ÑÅÑÎáÃÑÄÂ. ±ÑÎÖÚÇÐÞ ØÑÓÑÛËÇ ÓÇ-
ÊÖÎßÕÂÕÞ ÆÎâ ±¬¶ Ë ÍÑà××ËÙËÇÐÕÑÄ ÔÂÏÑÆË××ÖÊËË,
ÑÆÐÂÍÑ ÆÂÄÎÇÐËÇ ÏÑÆÇÎÇÌ ÐÇ ÃÞÎÑ ÃÎËÊÍÑ Í ÐÖÎá.

£ [207] Ô ËÔÒÑÎßÊÑÄÂÐËÇÏ ÓÂÊÎËÚÐÞØ ÆË×ÓÂÍÙËÑÐÐÞØ
ÆÂÐÐÞØ Ä ÕÇÏÒÇÓÂÕÖÓÐÑÏ ËÐÕÇÓÄÂÎÇ 523 ë 1923 ¬ ÒÑÔÕÓÑ-
ÇÐÞ ÏÑÆÇÎË ÉËÆÍÑÅÑ ÑÎÑÄÂ Ô ÒÑÏÑÜßá ÂÎÅÑÓËÕÏÂ
ºÑÏÏÇÓÔÂ Ë ÄÑÔÔÕÂÐÑÄÎÇÐÞ à××ÇÍÕËÄÐÞÇ ÒÂÓÐÞÇ ÏÇÉÚÂ-
ÔÕËÚÐÞÇ ÒÑÕÇÐÙËÂÎÞ. ¿ÕË ÒÑÕÇÐÙËÂÎÞ ØÂÓÂÍÕÇÓËÊÖáÕÔâ
ÍÓÖÕÑ ÄÑÔØÑÆâÜÇÌ ÑÕÕÂÎÍËÄÂÕÇÎßÐÑÌ ÄÇÕÄßá ÐÂ ÏÂÎÞØ
ÓÂÔÔÕÑâÐËâØ Ë ÔÓÂÄÐËÕÇÎßÐÑ ÔÎÂÃÑÌ ÑÔÙËÎÎËÓÖáÜÇÌ
ÄÇÕÄßá ÐÂ ÃÑÎßÛËØ. ©ÂÍÑÐÑÏÇÓÐÑÅÑ ËÊÏÇÐÇÐËâ ÒÑÕÇÐ-
ÙËÂÎÂ Ô ÄÑÊÓÂÔÕÂÐËÇÏ ÕÇÏÒÇÓÂÕÖÓÞ ÐÇ ÐÂÃÎáÆÂÎÑÔß.
²ÂÔÚÈÕÐÞÇ ÍÑà××ËÙËÇÐÕÞ ÔÂÏÑÆË××ÖÊËË Ä ÉËÆÍÑÏ
ÑÎÑÄÇ ØÑÓÑÛÑ ÔÑÅÎÂÔÖáÕÔâ Ô àÍÔÒÇÓËÏÇÐÕÂÎßÐÞÏË ÆÂÐ-
ÐÞÏË, ÒÑÎÖÚÇÐÐÞÏË Ä ÖÔÎÑÄËâØ ÏËÍÓÑÅÓÂÄËÕÂÙËË. ¿ÕË
ÒÂÓÐÞÇ ÒÑÕÇÐÙËÂÎÞ ÒÓËÏÇÐÇÐÞ Ä [67] ÆÎâ ÓÂÔÚÈÕÂ ËÊÑ-
ÕÑÒÐÑÅÑ à××ÇÍÕÂ ÒÓË ÔÂÏÑÆË××ÖÊËË (ËÊÑÕÑÒÞ 113Sn Ë
125Sn).

±ÓË ËÔÒÑÎßÊÑÄÂÐËË ÆË×ÓÂÍÙËÑÐÐÞØ ÆÂÐÐÞØ [89, 90]
ÂÎÅÑÓËÕÏ ºÑÏÏÇÓÔÂ ÒÑÊÄÑÎâÇÕ ÒÑÎÖÚËÕß ÒÓÇÍÓÂÔÐÑÇ
ÔÑÅÎÂÔËÇ ÏÇÉÆÖ ÏÑÆÇÎßÐÑÌ Ë ×ÂÍÕËÚÇÔÍÑÌ ±¬¶ ÑÎÑÄÂ
ÒÓË T � 523 ¬ Ô ÐÇÄâÊÍÑÌ Rg � 0;015. ¥ÂÎÇÇ ÕÂÃÎËÙÂ
ÒÂÓÐÑÅÑ ÒÑÕÇÐÙËÂÎÂ, ÒÑÎÖÚÇÐÐÑÅÑ Ô ÒÑÏÑÜßá àÕÑÅÑ
ÂÎÅÑÓËÕÏÂ, ÃÞÎÂ ÂÒÒÓÑÍÔËÏËÓÑÄÂÐÂ ×ÑÓÏÖÎÑÌ (17) ÒÓË
k � 5 Ë L � 8. ¬ÑÑÓÆËÐÂÕÞ ri ÆÇÎÇÐËÌ ÑÔË ÕÂÍÑÄÞ: 2,65,
3,00, 3,40, 5,45, 7,50 Ë 8,50 A

�
. ²ÂÆËÖÔ ÑÃÓÞÄÂ ÄÊÂËÏÑÆÇÌ-

ÔÕÄËâ 8,50 A
�
. ¬Ñà××ËÙËÇÐÕÞ ain ÒÓËÄÇÆÇÐÞ Ä ÕÂÃÎ. 20. ¯Â

ÓÂÔÔÕÑâÐËâØ r < 2;65 A
�
ÒÑÕÇÐÙËÂÎ ÄÞÓÂÉÂÇÕÔâ ÍÂÍ

j�r� �|W � � 0;302706� 10ÿ1 ÿ 6;23244 �2;65ÿ r��
� 3;05

�
exp

�
2;96 �2;65ÿ r��ÿ 1

	
;

ÅÆÇ ÓÂÔÔÕÑâÐËÇ r ÃÇÓÈÕÔâ Ä ÂÐÅÔÕÓÇÏÂØ. ¬ÓÑÏÇ ÕÑÅÑ, Ä
ÒÑÕÇÐÙËÂÎ ÄÄÇÆÇÐÂ ÆÑÃÂÄÍÂ Dj�r�. ±ÓË ÄÔÇØ r < 8;50 A

�

Dj�r� �|W � � ÿ 0;0132�rc ÿ r�2
1� 10�rc ÿ r� ;

4*
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ÅÆÇ rc � 8;50 A
�
. ±ÂÓÐÞÌ ÄÍÎÂÆ Ä ÒÑÕÇÐÙËÂÎ ¦¡® ÒÑÍÂÊÂÐ

ÐÂ ÓËÔ. 17. ®ÑÆÇÎËÓÑÄÂÐËÇ ÒÓË ÕÇÏÒÇÓÂÕÖÓÇ 523 ¬ Ô ÒÑ-
ÕÇÐÙËÂÎÑÏ Ä ÄËÆÇ (17) ÒÓËÄÑÆËÕ Í ÐÇÄâÊÍÇRg � 0;03ÿ0;04.
·ÑÕâ àÕÂ ÐÇÄâÊÍÂ ÔÓÂÄÐËÕÇÎßÐÑ ÐÇÄÇÎËÍÂ, ÑÆÐÂÍÑ ÄÞÔÑÕÂ
ÒÇÓÄÑÅÑ ÒËÍÂ ±¬¶ ÏÑÆÇÎË ÃÑÎßÛÇ ÐÂ 0,2 ë 0,3, ÚÇÏ Ö
ÆË×ÓÂÍÙËÑÐÐÑÌ ±¬¶.

±ÂÓÂÏÇÕÓÞ ÒÑÕÇÐÙËÂÎÂ ÒÑÅÓÖÉÇÐËâ ÃÞÎË ÑÒÓÇÆÇ-
ÎÇÐÞ ÕÂÍ, ÚÕÑÃÞ ÒÑÎÖÚËÕß ÒÓÂÄËÎßÐÞÇ ÊÐÂÚÇÐËâ ÒÎÑÕÐÑ-
ÔÕË ÉËÆÍÑÅÑ ÑÎÑÄÂ ÒÓË ÆÂÄÎÇÐËË, ÃÎËÊÍÑÏ Í ÐÖÎá. ±ÓË
ÄÞÃÑÓÇ ÒÑÕÇÐÙËÂÎÂ ÒÑÅÓÖÉÇÐËâ Ä ÄËÆÇ (5) ë (10) ÑÒÕË-
ÏÂÎßÐÞÇ ÒÂÓÂÏÇÕÓÞ ÕÂÍÑÄÞ: p1�4;0244, p2�1;2000 A

� ÿ1,
r1 � 0;90, r2 � 0;78, r3 � 0;70, r4 � 0;50, r5 � 0;28,
r6 � 1;40, a1 � ÿ1;800 à£, c1 � 1;1832, c2 � 1;602 à£,
c3 � 1;200 à£, c4 � 4;000 à£, c5 � 1;000 à£, c6 � 0. °ÔÕÂÎß-
ÐÞÇ ÒÂÓÂÏÇÕÓÞ ËÏÇáÕ ÊÐÂÚÇÐËâ: a2 � ÿ1;788168 à£,

b2�ÿ0;236640 à£, a3 � ÿ1;736731 à£, b3 � ÿ0;620640 à£,
a4 � ÿ1;679400 à£, b4 � ÿ0;812640 à£, a5�ÿ1;356872 à£,
b5 � ÿ2;412640 à£, a6 � ÿ0;777691 à£, b6�ÿ2;852640 à£.
±ÑÕÇÐÙËÂÎ ÒÑÅÓÖÉÇÐËâ ÒÑÍÂÊÂÐ ÐÂ ÓËÔ. 18.

³ÄÑÌÔÕÄÂ ÏÑÆÇÎÇÌ ÑÎÑÄÂ Ô ÒÑÕÇÐÙËÂÎÑÏ ¦¡® ÒÓËÄÇ-
ÆÇÐÞ Ä ÕÂÃÎ. 21. ±ÓË ÄÔÇØ ÕÇÏÒÇÓÂÕÖÓÂØ ÆÑ 3000 ¬ ÒÑ-
ÎÖÚÇÐÑ ÐÇÒÎÑØÑÇ ÔÑÅÎÂÔËÇ Ô ÑÒÞÕÑÏ ÒÑ ÒÎÑÕÐÑÔÕË. ¯Ç-
ÄâÊÍË ÏÇÉÆÖ ±¬¶ âÄÎâáÕÔâ ÐÇÃÑÎßÛËÏË ÕÑÎßÍÑ ÒÓË
ÕÇÏÒÇÓÂÕÖÓÂØ 523 Ë 573 ¬, Â ÒÓË ÃÑÎÇÇ ÄÞÔÑÍËØ ÕÇÏÒÇÓÂ-
ÕÖÓÂØ ÄÑÊÓÂÔÕÂáÕ. ¯ÇÄâÊÍË ÄÞÊÄÂÐÞ Ä ÑÔÐÑÄÐÑÏ ÓÂÔØÑÉ-
ÆÇÐËÇÏ ÄÞÔÑÕ ÒÇÓÄÞØ ÒËÍÑÄ ±¬¶ c ÑÒÞÕÐÞÏË ÆÂÐÐÞÏË
(ÕÂÃÎ. 22).

±ÓË ÐÂÅÓÇÄÂÐËË ÖÄÇÎËÚËÄÂÇÕÔâ ÕÂÍÉÇ ÓÂÊÐËÙÂ ÏÇÉÆÖ
ÓÂÔÚÈÕÐÞÏË Ë ×ÂÍÕËÚÇÔÍËÏË ÊÐÂÚÇÐËâÏË àÐÇÓÅËË, ÍÑÕÑ-
ÓÂâ ÒÓË ÕÇÏÒÇÓÂÕÖÓÇ 1373 ¬ ÆÑÔÕËÅÂÇÕ ÄÇÎËÚËÐÞ

´ÂÃÎËÙÂ 20. ¬Ñà××ËÙËÇÐÕÞ ÓÂÊÎÑÉÇÐËâ Ä ÓâÆ ÒÂÓÐÑÅÑ ÄÍÎÂÆÂ Ä ÒÑÕÇÐÙËÂÎ ÑÎÑÄÂ

aim

¯ÑÏÇÓ ËÐÕÇÓÄÂÎÂ i / ¤ÓÂÐËÙÞ ËÐÕÇÓÄÂÎÂ ri ÿ ri�1, A
�

1
2,65 ë 3,00

2
3,00 ë 3,40

3
3,40 ë 5,45

4
5,45 ë 7,50

5
7,50 ë 8,50

ai0
ai1
ai2
ai3
ai4
ai5
ai6
ai7
ai8

ÿ0;33106768131256� 100

ÿ0;48710763454437� 100

0;73051608198480� 101

0;17566696341141� 103

0;16738880892739� 104

0;76502392003637� 104

0;18127859936692� 105

0;21096194926789� 105

0;94975016835125� 104

ÿ0;41096881031990� 100

0;30007066205144� 10ÿ1

ÿ0;11913647759856� 101

ÿ0;35525441525311� 102

ÿ0;31058274355591� 103

ÿ0;13463118233280� 104

ÿ0;30288034782816� 104

ÿ0;33940974414758� 104

ÿ0;14973915397130� 104

0;47654975205660� 10ÿ1

0;14828810095787� 100

0;37681420549854� 10ÿ1

0;92885382042840� 100

0;20927957423544� 101

0;23058378948296� 101

0;13647846975519� 101

0;41013594462625� 100

0;49114643645453� 10ÿ1

0;22879535332322� 10ÿ1

ÿ0;28597315773368�10ÿ1
0;86736796909025� 10ÿ1

0;21374987066953� 100

0;36381108189423� 100

0;37353610158349� 100

0;21467007473032� 100

0;64954924498744� 10ÿ1

0;79890145283860� 10ÿ2

0
0

ÿ0;16480555234605� 100

ÿ0;22990000922706� 101

ÿ0;92156038929245� 101

ÿ0;17672737566504� 102

ÿ0;17783100643326� 102

ÿ0;90586784211199� 101

ÿ0;18440259147500� 101

´ÂÃÎËÙÂ 21. ²ÂÔÚÈÕÐÞÇ ÔÄÑÌÔÕÄÂ ÑÎÑÄÂ, ÔÄËÐÙÂ Ë ÄËÔÏÖÕÂ*, ÒÑÎÖÚÇÐÐÞÇ ÏÇÕÑÆÑÏ ®¥ Ô ÒÑÕÇÐÙËÂÎÑÏ ¦¡® ÒÓË p � 0

T, ¬ d, Å ÔÏÿ3 hri** p, ¤±Â Rg ÿU, Í¥É ÏÑÎßÿ1 KT, ¤±Â D� 105, ÔÏ2 Ôÿ1

®ÑÆÇÎß °ÒÞÕ EAM °ÒÞÕ EAM °ÒÞÕ EAM °ÒÞÕ

°ÎÑÄÑ

523
573
973

1373
1500
2000
3000

6,93
6,913
6,767
6,533
6,454
6,084
5,181

6,93
6,900 ë 6,958
6,643 ë 6,71

6,468
6,390
6,084

5,471***

1,000
0,999
0,977
0,949
0,939
0,907
0,861

ÿ0,002
ÿ0,022
� 0

ÿ0,027
ÿ0,026
0,005
0,005

0,037
0,044
0,076
0,054
ì
ì
ì

288,53
287,23
277,40
267,93
264,79
253,33
229,44

288,56
287,04
274,82
262,60
ì
ì
ì

36,6
ì
15,3
ì
ì
ì
ì

36,6
ì
ì
ì
ì
ì
ì

2,09
2,40
5,34
8,25
9,80
11,9
19,9

2,63
ì
7,72

10,8
ì
� 14

ì

³ÄËÐÇÙ

823
1023
1023
1173
2000
3000

10,39
10,15
10,13
9,875
8,172
4,969

10,39
10,15
10,15
9,875
8,172
4,969

0,975
0,956
0,954
0,928
0,769
0,506

ÿ0,009
0,065
ÿ0,003
ÿ0,026
0,038
ÿ0,002

0,036
0,046
0,047
0,035
ì
ì

169,60
164,28
164,16
159,82
135,00
98,44

169,1
163,2
163,2
158,8
136,0
ì

24,1
17,8
ì
15,0
2,97
ì

ì
ì
ì
ì
ì
ì

3,91
5,58

ì
6,92

19,7
72,1

4,05, 6,01
10,2***

ì
7,23

19,4
51,4

£ËÔÏÖÕ

700
773

1073
1223
1500
1800

9,880
9,785
9,396
9,207
8,879
8,513

9,85
9,76
9,38
9,19
8,89
8,54

0,990
0,984
0,952
0,932
0,910
0,875

ÿ0,003
0,002
ÿ0,007
ÿ0,005
0,016
ÿ0,013

ì
0,068
0,065
0,072
ì
ì

ÿ178,56
ÿ176,62
ÿ169,17
ÿ165,61
ÿ159,45
ÿ152,75

ÿ178,1
ÿ175,8
ÿ166,4
ÿ161,7
ÿ153,0
ÿ143,6

ì
19,3
13,7
11,4
9,29
ì

ì
ì
ì
ì
ì
ì

ì
5,71
9,84
12,2
15,3
20,0

ì
3,31
11,5
ì
ì
ì

* ¥ÂÐÐÞÇ ÒÑ ÒÎÑÕÐÑÔÕË ÑÎÑÄÂì [89, 90, 209], ÔÄËÐÙÂì [89, 209, 210], ÄËÔÏÖÕÂì [209, 211]; ÆÂÐÐÞÇ ÒÑ àÐÇÓÅËËì [212, 213]. ¥Ë××ÖÊËÑÐÐÞÇ
ÆÂÐÐÞÇ ì [191, 214 ë 217].
** ³ÕÂÐÆÂÓÕÐÑÇ ÑÕÍÎÑÐÇÐËÇ Ö ÍÂÉÆÑÅÑ ÏÇÕÂÎÎÂ ÄÑÊÓÂÔÕÂÇÕ (ÔÄÇÓØÖ ÄÐËÊ) ÒÑ ÔÕÑÎÃÙÖ ÕÂÃÎËÙÞ ÑÕ � 0;06 ÆÑ � 0;16.

*** ¿ÍÔÕÓÂÒÑÎËÓÑÄÂÐÐÑÇ ÊÐÂÚÇÐËÇ.

1308 ¥.¬. ¢¦¡»¦¯¬° [µ¶¯ 2013



5 Í¥É ÏÑÎßÿ1. ¿ÕÂ ÓÂÊÐËÙÂ ÄÞÊÄÂÐÂ ÓÂÊÎËÚËÇÏ ÕÇÒÎÑÈÏ-
ÍÑÔÕÇÌ ÏÑÆÇÎÇÌ (� 24 ¥É ÏÑÎßÿ1 ¬ÿ1) Ë ÓÇÂÎßÐÑÅÑ ÑÎÑÄÂ
(� 34 ¥É ÏÑÎßÿ1 ¬ÿ1). ¦ÔÎË ÒÓËÐâÕß ÊÂÓâÆ ËÑÐÑÄ ÑÎÑÄÂ
ÓÂÄÐÞÏ 4, ÕÑ ÒÑ×ÑÓÏÖÎÇ (11) ÒÓËT � 1373 ¬ÒÑÎÖÚÂáÕÔâ
ÕÇÒÎÑÄÂâ àÐÇÓÅËâ àÎÇÍÕÓÑÐÑÄ 1,339 Í¥É ÏÑÎßÿ1 Ë ÆÂÄÎÇ-
ÐËÇ 0,05 ¤±Â, Â ÒÓË T � 3000 ¬ ì ÕÇÒÎÑÄÂâ àÐÇÓÅËâ
àÎÇÍÕÓÑÐÑÄ 7,47 Í¥É ÏÑÎßÿ1 Ë ÆÂÄÎÇÐËÇ 0,23 ¤±Â.
´ÂÍËÏ ÑÃÓÂÊÑÏ, ÖÚÈÕ àÎÇÍÕÓÑÐÐÑÅÑ ÄÍÎÂÆÂ ÒÑ (11) ÐÇ
ÖÔÕÓÂÐâÇÕ ÓÂÔØÑÉÆÇÐËâ ÓÇÊÖÎßÕÂÕÑÄ ®¥-ÓÂÔÚÈÕÂ Ô ÑÒÞÕ-
ÐÞÏË ÆÂÐÐÞÏË.

±ÓËÄÇÆÈÐÐÞÇ Ä ÕÂÃÎ. 21 ÍÑà××ËÙËÇÐÕÞ ÔÂÏÑÆË×-
×ÖÊËË ÏÑÆÇÎÇÌ ÑÒËÔÞÄÂáÕÔâ ×ÑÓÏÖÎÑÌ D� 105 �
� �7;088� 10ÿ3Tÿ 1;4948� [ÔÏ2 Ôÿ1].

£ [219] ÒÑÔÕÓÑËÎË ÏÇÕÑÆÑÏ ab initio ÏÑÆÇÎË ÉËÆÍÑÅÑ
ÑÎÑÄÂ ÒÓË ÕÇÏÒÇÓÂÕÖÓÂØ ÆÑ 1873 ¬ (64 ÂÕÑÏÂ Ä ÑÔÐÑÄÐÑÌ
âÚÇÌÍÇ). ¯ÇÃÑÎßÛÑÌ ÓÂÊÏÇÓ âÚÇÌÍË ÒÓËÄÑÆËÕ Í ÊÂÐËÉÇ-
ÐËá ÍÑà××ËÙËÇÐÕÂ ÔÂÏÑÆË××ÖÊËË ÑÎÑÄÂ ÒÓË ÄÔÇØ ÕÇÏÒÇ-

ÓÂÕÖÓÂØ ÒÓËÏÇÓÐÑ Ä 1,5 ë 2,0 ÓÂÊÂ ÒÑ ÔÓÂÄÐÇÐËá Ô ÑÒÞÕ-
ÐÞÏË ÆÂÐÐÞÏË.

6.4. ³ÄËÐÇÙ
±ÇÓÄÞÇ ÓÂÔÚÈÕÞ ÒÑÕÇÐÙËÂÎÂ ÏÇÉÚÂÔÕËÚÐÑÅÑ ÄÊÂËÏÑÆÇÌ-
ÔÕÄËâ Ä ÔÄËÐÙÇ ÃÞÎË ÒÓÑÄÇÆÇÐÞ Ä ÄÂÓËÂÐÕÇ ÒÂÓÐÑÅÑ
ÄÊÂËÏÑÆÇÌÔÕÄËâ [206, 220 ë 222]. £ [206] ÒÂÓÐÞÌ ÒÑÕÇÐ-
ÙËÂÎ ÓÂÔÔÚËÕÂÐ ÒÑ ÆË×ÓÂÍÙËÑÐÐÞÏ ÆÂÐÐÞÏ (±¬¶) ÒÓË
ÕÇÏÒÇÓÂÕÖÓÂØ 613 Ë 1023 ¬ Ô ÖÚÈÕÑÏ ÖÓÂÄÐÇÐËâ ¢ÑÓÐÂ ë
¤ÓËÐÂ ë¢ÑÅÑÎáÃÑÄÂ. ±ÑÕÇÐÙËÂÎÞ ÊÂÄËÔÇÎË ÑÕ ÕÇÏÒÇÓÂ-
ÕÖÓÞ. ±ÓË T � 613 ¬ ÒÂÓÐÞÌ ÄÍÎÂÆ ÃÞÎ ÓÂÔÔÚËÕÂÐ Ä [223]
ÂÎÅÑÓËÕÏÑÏ ºÑÏÏÇÓÔÂ. ¡ÄÕÑÓÞ [182] ÓÂÔÔÚËÕÂÎË ÒÂÓ-
ÐÞÌ ÒÑÕÇÐÙËÂÎ ÆÎâ ÔÄËÐÙÂ ÒÔÇÄÆÑÒÑÕÇÐÙËÂÎßÐÞÏ ÏÇÕÑ-
ÆÑÏË ÒÑÔÕÓÑËÎËÏÑÆÇÎßÉËÆÍÑÔÕË ÒÓËT � 650 ¬.³ÕÓÖÍ-
ÕÖÓÐÞÌ ×ÂÍÕÑÓ ÏÑÆÇÎË ÔÑÅÎÂÔÑÄÞÄÂÎÔâ Ô ÆË×ÓÂÍÙËÑÐ-
ÐÞÏË ÆÂÐÐÞÏË (ØÑÕâ ÄÞÔÑÕÂ ÒÇÓÄÑÅÑ ÒËÍÂ ÃÞÎÂ ÊÂÄÞ-
ÛÇÐÂ ÐÂ 0,8), ÐÑ ÕÇÏÒÇÓÂÕÖÓÂ ÒÎÂÄÎÇÐËâ ÑÍÂÊÂÎÂÔß
ÊÂÄÞÛÇÐÐÑÌ ÆÑ 860 ¬.

¥ÂÎÇÇ Ä [224] ÃÞÎ ÓÂÔÔÚËÕÂÐ ÒÑÕÇÐÙËÂÎ ¦¡® ÆÎâ
¤¸¬-ÔÄËÐÙÂ, Â ÆÎâ ÏÑÆÇÎËÓÑÄÂÐËâ ÉËÆÍÑÅÑ ÔÄËÐÙÂ
ÒÑÕÇÐÙËÂÎ ¦¡® ÒÓËÏÇÐËÎË Ä [141, 223, 225 ë 229]. £ [141]
ÒÂÓÐÞÌ ÄÍÎÂÆ (ÔÏ. ÓËÔ. 17) ÑÒËÔÂÐ ×ÑÓÏÖÎÑÌ (17) ÒÓË
k � 3, L � 8. ±ÑÕÇÐÙËÂÎ ÒÑÅÓÖÉÇÐËâ Ä [141] ÃÞÎ ÄÞÃÓÂÐ Ä
ÄËÆÇ (5) ë (8) Ë ÔÉÂÕÞÇ ÔÑÔÕÑâÐËâ ÐÇ ÓÂÔÔÏÂÕÓËÄÂÎËÔß.
±ÑÆÃÑÓ ÒÂÓÂÏÇÕÓÑÄ ÒÑÕÇÐÙËÂÎÂ ÒÑÅÓÖÉÇÐËâ ÒÓÑÄÇÎË ÒÑ
ÒÎÑÕÐÑÔÕË, àÐÇÓÅËËËÏÑÆÖÎáÄÔÇÔÕÑÓÑÐÐÇÅÑ ÔÉÂÕËâ ÔÄËÐ-
ÙÂ ÒÓË ÐÑÓÏÂÎßÐÑÏ ÆÂÄÎÇÐËË Ë ÕÇÏÒÇÓÂÕÖÓÂØ ÑÕ 613 ÆÑ
1500¬.±ÑÎÖÚÇÐÐÂâ ÊÂÄËÔËÏÑÔÕßF�r� ÒÑÍÂÊÂÐÂ ÐÂ ÓËÔ. 18.
ªÔÒÑÎßÊÖâ ÒÑÕÇÐÙËÂÎ ¦¡®, Ä [141] ÏÇÕÑÆÑÏ ®¥ ÒÑ-
ÔÕÓÑËÎË ÏÑÆÇÎË ÉËÆÍÑÅÑ ÔÄËÐÙÂ ÒÓË ÕÇÏÒÇÓÂÕÖÓÇ 613 ë
3000 ¬ Ô ÒÎÑÕÐÑÔÕßá, ÓÂÄÐÑÌ ÒÎÑÕÐÑÔÕË ÓÇÂÎßÐÑÅÑ ÔÄËÐ-
ÙÂ. ®ÑÆÇÎË ÔÑÆÇÓÉÂÎË ÒÑ 2000 ÂÕÑÏÑÄ Ä ÑÔÐÑÄÐÑÏ ÍÖÃÇ.
²ÂÆËÖÔ ÑÃÓÞÄÂ ÄÔÇØ ÄÍÎÂÆÑÄ Ä ÒÑÕÇÐÙËÂÎ ÓÂÄÐâÎÔâ 9;01 A

�
.

·ÂÓÂÍÕÇÓËÔÕËÍË ËÔÔÎÇÆÑÄÂÐÐÞØ ÔÑÔÕÑâÐËÌ ÔÄËÐÙÂ
ÒÓËÄÇÆÇÐÞ Ä ÕÂÃÎ. 21. £ËÆÐÑ, ÚÕÑ ÆÂÄÎÇÐËÇ ÏÑÆÇÎÇÌ
ÑÚÇÐß ÏÂÎÑ ÒÑ ÂÕÑÏÐÞÏ ÏÂÔÛÕÂÃÂÏ (ÇÆËÐËÙÂ ÆÂÄÎÇÐËâ
Ä ®¥-ÏÇÕÑÆÇ 1 à£A

� ÿ3 � 160 ¤±Â). ¯ÇÄâÊÍË ÏÇÉÆÖ ÏÑ-
ÆÇÎßÐÞÏË Ë ÆË×ÓÂÍÙËÑÐÐÞÏË ±¬¶ ÐÇÄÇÎËÍË, Ë ÓÂÔØÑÉ-
ÆÇÐËâ ±¬¶ ÒÑ ×ÑÓÏÇ ÐÇ ÒÓÇÄÑÔØÑÆâÕ ÑÃÞÚÐÞØ ÑÛËÃÑÍ
ÆË×ÓÂÍÙËÑÐÐÑÅÑ àÍÔÒÇÓËÏÇÐÕÂ. ²ÂÔÚÈÕ ÒÑ ×ÑÓÏÖÎÂÏ (11)
ÆÂÈÕ ÒÓË ÕÇÏÒÇÓÂÕÖÓÇ 2000 ¬ ÕÇÒÎÑÄÖá ÒÑÒÓÂÄÍÖ àÎÇÍÕ-
ÓÑÐÑÄ Í ÆÂÄÎÇÐËá 0,09 ¤±Â Ë Í àÐÇÓÅËË 3,638 Í¥É ÏÑÎßÿ1

(ÒÓË ÊÂÓâÆÇ ËÑÐÑÄ, ÓÂÄÐÑÏ 4). °ÆÐÂÍÑ ÓÂÔÚÈÕÐÂâ àÐÇÓÅËâ
ÔÑÅÎÂÔÖÇÕÔâ Ô ÑÒÞÕÐÞÏË ÆÂÐÐÞÏË ÒÓË ÄÔÇØ ÕÇÏÒÇÓÂÕÖÓÂØ
ÆÑ 2000 ¬ ÃÇÊ àÎÇÍÕÓÑÐÐÑÌ ÒÑÒÓÂÄÍË. ©ÂÄËÔËÏÑÔÕß ÍÑ-
à××ËÙËÇÐÕÂ ÔÂÏÑÆË××ÖÊËË ÑÕ ÕÇÏÒÇÓÂÕÖÓÞ Ä ÑÃÎÂÔÕË
613 ë 3000 ¬ ÑÒËÔÞÄÂÇÕÔâ ÔÕÇÒÇÐÐoÂ Ì ×ÑÓÏÖÎÑÌ: D �
� 6;91� 10ÿ11T 1;96495 [ÔÏ2 Ôÿ1].

±ÑÕÇÐÙËÂÎ ÓÂÃÑÕ [225 ë 228], ÍÑÕÑÓÞÌ ÑÚÇÐß ØÑÓÑÛÑ
ÑÒËÔÞÄÂÇÕ ÔÄÑÌÔÕÄÂ ¤¸¬-ÔÄËÐÙÂ ÒÓË ÂÃÔÑÎáÕÐÑÏ ÐÖÎÇ,
ÏÂÎÑ ÒÓËÅÑÆÇÐ ÆÎâ ÏÑÆÇÎËÓÑÄÂÐËâ ÉËÆÍÑÅÑ ÔÄËÐÙÂ.
³ËÎßÐÑ ÑÕÎËÚÂáÕÔâ ÑÕ ÑÒÞÕÐÞØ ÆÂÐÐÞØ ÑÃÝÈÏ ÒÓË ÐÖ-
ÎÇÄÑÏ ÆÂÄÎÇÐËË, àÐÇÓÅËâ, ÍÑÑÓÆËÐÂÕÂ Ë ÄÞÔÑÕÂ ÒÇÓÄÑÅÑ
ÒËÍÂ ±¬¶ ÒÓË ÕÇÏÒÇÓÂÕÖÓÂØ 600 ë 1173 ¬.

±ÑÕÇÐÙËÂÎ ÓÂÃÑÕÞ [224] ËÔÒÑÎßÊÑÄÂÐ Ä [101] ÆÎâ
ÏÑÆÇÎËÓÑÄÂÐËâ ÍÂÄËÕÂÙËË Ä ÉËÆÍÑÏ ÔÄËÐÙÇ ÒÓË ÑÕÓËÙÂ-
ÕÇÎßÐÞØ ÆÂÄÎÇÐËâØ.

7. £ÇÜÇÔÕÄÂ V ÅÓÖÒÒÞ ±ÇÓËÑÆËÚÇÔÍÑÌ ÔËÔÕÇÏÞ

7.1. ¶ÑÔ×ÑÓ
®ÑÆÇÎË ×ÑÔ×ÑÓÂ ÒÓË ÄÞÔÑÍËØ ÆÂÄÎÇÐËâØ ÒÑÔÕÓÑÇÐÞ Ë
ËÊÖÚÇÐÞ ÏÇÕÑÆÑÏ ab initio Ä [204, 230, 231].

´ÂÃÎËÙÂ 22. £ÞÔÑÕÂ ÒÇÓÄÞØ ÒËÍÑÄ ±¬¶ ÉËÆÍÑÅÑ ÑÎÑÄÂ

T, ¬ 523 573 973 1173 1973

g�r1�, ÆË×ÓÂÍÙËÑÐÐÂâ [89, 90] 2,66 2,65 2,08 1,92 ì

g�r1�, ÆË×ÓÂÍÙËÑÐÐÂâ [218] ì ì ì ì 2,05

g�r1�, ÏÑÆÇÎß 2,87 2,77 2,32 2,23 2,02

ÿ1,0

ÿ1,5

ÿ2,0

ÿ2,5
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ÿ0,5
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r
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²ËÔ. 18. ±ÑÕÇÐÙËÂÎÞ ÒÑÅÓÖÉÇÐËâ F�r�: 1 ì Sn, 2 ì Pb [141], 3 ì Bi
[141], 4ìFe [208], 5ìNi [208].
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²ËÔ. 17.±ÂÓÐÞÇ ÄÍÎÂÆÞj�r� Ä ÒÑÕÇÐÙËÂÎÞ¦¡®: 1ìSn, 2ìPb [141],
3ìBi [141], 4ìFe [208], 5ìNi [208].
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7.2. ®ÞÛßâÍ
®ÑÆÇÎË ÏÞÛßâÍÂ ÒÓË ÄÞÔÑÍËØ ÆÂÄÎÇÐËâØ ÒÑÔÕÓÑÇÐÞ Ë
ËÊÖÚÇÐÞ ÏÇÕÑÆÑÏ ab initio Ä [204].

7.3. ³ÖÓßÏÂ
³ÖÓßÏÂ ÒÓËÐÂÆÎÇÉËÕ ÅÓÖÒÒÇ ÂÐÑÏÂÎßÐÞØ ÏÇÕÂÎÎÑÄ. £
[232] ÒÑÔÕÓÑÇÐÞ ÏÑÆÇÎË ÉËÆÍÑÌ ÔÖÓßÏÞ Ô ÒÎÑÕÐÑÔÕßá
6,95 Å ÔÏÿ3 ÏÇÕÑÆÑÏ ab initio. ±ÓË ÐÂÅÓÇÄÂÐËË ÑÕ
T � 1000 ¬ ÆÑ T � 2000 ¬ ËÔÚÇÊÂÇÕ ÐÇÃÑÎßÛÑÇ "ÒÎÇÚÑ"
ÒÓÂÄÇÇ ÒÇÓÄÑÅÑ ÒËÍÂ ±¬¶. £ [233] ÕÇÏ ÉÇ ÏÇÕÑÆÑÏ
ËÔÔÎÇÆÑÄÂÐÂ ÔÕÓÖÍÕÖÓÂ ÔÖÓßÏÞ ÒÓË ÕÇÏÒÇÓÂÕÖÓÂØ 913 ë
1193 ¬.

7.4. £ËÔÏÖÕ
£ËÔÏÖÕ ÒÓËÐÂÆÎÇÉËÕ ÅÓÖÒÒÇ ÂÐÑÏÂÎßÐÞØ ÏÇÕÂÎÎÑÄ.
±ÑÕÇÐÙËÂÎ ¦¡® ÆÎâ ÄËÔÏÖÕÂ ÓÂÔÔÚËÕÂÐ Ä ÓÂÃÑÕÇ [234] Ë
ËÔÒÑÎßÊÑÄÂÐ ÆÎâ ÏÑÆÇÎËÓÑÄÂÐËâ ÕÄÈÓÆÞØ ÓÂÔÕÄÑÓÑÄ
ÔËÔÕÇÏÞ Bi ë Pb. °ÆÐÂÍÑ àÕÑÕ ÒÑÕÇÐÙËÂÎ ÐÇÆÑÔÕÂÕÑÚÐÑ
ÕÑÚÇÐ ÆÎâ ÉËÆÍÑÔÕË [201]. ±ÓË ÒÑÔÕÓÑÇÐËË ÏÑÆÇÎË ÉËÆ-
ÍÑÅÑ Bi ÒÓË T � 573 ¬ ÑÃÝÈÏÑÏ 20,835 ÔÏ3 ÏÑÎßÿ1 ÒÑÎÖ-
ÚÇÐÞ ÆÂÄÎÇÐËÇÿ1;568 ¤±Â Ë àÐÇÓÅËâÿ142;6 Í¥ÉÏÑÎßÿ1.
¶ÂÍÕËÚÇÔÍÑÇ ÆÂÄÎÇÐËÇ ÃÎËÊÍÑ Í ÐÖÎá, Â àÐÇÓÅËâ ÓÂÄ-
ÐâÇÕÔâ ÿ158;2 Í¥É ÏÑÎßÿ1. ±ÓË ÕÇÏÒÇÓÂÕÖÓÇ 1223 ¬
×ÂÍÕËÚÇÔÍËÌ ÑÃÝÈÏ ÓÂÔÒÎÂÄÂ ÓÂÄÇÐ 22,30 ÔÏ3 ÏÑÎßÿ1, Â
ÏÇÕÑÆ ®¥ ÆÂÈÕ 21,20 ÔÏ3 ÏÑÎßÿ1. °ÕÔáÆÂ ÄËÆÐÑ, ÚÕÑ Ä
ÔÎÖÚÂÇ ÄËÔÏÖÕÂ ÒÑÕÇÐÙËÂÎ ¦¡®, ÓÂÔÔÚËÕÂÐÐÞÌ ÆÎâ
ÍÓËÔÕÂÎÎÂ, ÐÇ ÅÑÆËÕÔâ ÆÎâ ÂÆÇÍÄÂÕÐÑÅÑ ÑÒËÔÂÐËâ ÉËÆÍÑÌ
×ÂÊÞ.

£ ÓÂÃÑÕÇ [201] ÒÂÓÐÞÌ ÄÍÎÂÆ Ä ÒÑÕÇÐÙËÂÎ ÐÂÌÆÇÐ ÒÑ
ËÊÄÇÔÕÐÞÏ ±¬¶ [89, 90] Ô ÒÑÏÑÜßá ÂÎÅÑÓËÕÏÂ ºÑÏ-
ÏÇÓÔÂ Ä ÄËÆÇ ÕÂÃÎËÙÞ. ±ÑÆÃÑÓ ÒÂÓÂÏÇÕÓÑÄ ÒÑÕÇÐÙËÂÎÂ
ÒÓÑÄÇÎË Ô ÖÚÈÕÑÏ ÔÉËÏÂÇÏÑÔÕË ÄËÔÏÖÕÂ, Â ÕÂÍÉÇ ÊÂÄËÔË-
ÏÑÔÕË ÒÎÑÕÐÑÔÕË Ë àÐÇÓÅËË ÑÕ ÕÇÏÒÇÓÂÕÖÓÞ. ±ÑÎÖÚÇÐÑ
ØÑÓÑÛÇÇ ÔÑÅÎÂÔËÇ Ô ÑÒÞÕÑÏ ÒÑ àÐÇÓÅËË ÒÓË ÕÇÏÒÇÓÂÕÖÓÂØ
ÆÑ 1800 ¬. ±ÓË ÆÄËÉÇÐËË ÒÑ ÎËÐËË ÒÑÔÕÑâÐÐÑÌ ÒÎÑÕÐÑ-
ÔÕË 7;496� 10ÿ3 ÂÕÑÏÑÄ ÐÂ 1 A

� 3 Ä ËÐÕÇÓÄÂÎÇ ÕÇÏÒÇÓÂÕÖÓ
4000 ë 4400 ¬ ÃÞÎ ÑÃÐÂÓÖÉÇÐ ÏÂÍÔËÏÖÏ ÕÇÒÎÑÈÏÍÑÔÕËCV

ÒÓË T � 4225 ¬, ÑÕÄÇÚÂáÜËÌ ÊÂ ÒÓÑØÑÉÆÇÐËÇ ÚÇÓÇÊ
ÍÓËÕËÚÇÔÍÖá ÕÑÚÍÖ. ¯ÂÌÆÇÐÐÞÇ ÍÓËÕËÚÇÔÍËÇ ÒÂÓÂÏÇÕÓÞ
ÄËÔÏÖÕÂ ÕÂÍÑÄÞ: Tc � 4225 ¬, Vc � 80;34 ÔÏ3 ÏÑÎßÿ1 (ÔÑ-
ÑÕÄÇÕÔÕÄÇÐÐÑ, ÒÎÑÕÐÑÔÕß 2,60 Å ÔÏÿ3), pc � 0;0076 ¤±Â,
Zc � pcVc=RTc � 0;0174.

±ÓÇÆÎÑÉÇÐÐÑÇ Ä ÓÂÃÑÕÇ [235] ÊÐÂÚÇÐËÇ ÍÓËÕËÚÇÔÍÑÌ
ÕÇÏÒÇÓÂÕÖÓÞ ÄËÔÏÖÕÂ Tc � 3780 ¬ ÒÑÎÖÚÇÐÑ ÐÂ ÑÔÐÑÄÇ
ÊÂÍÑÐÂ ÔÑÑÕÄÇÕÔÕÄÇÐÐÞØ ÔÑÔÕÑâÐËÌ; ÑÐÑ ÊÂÏÇÕÐÑ ÑÕÎË-
ÚÂÇÕÔâ ÑÕ ÒÓËÄÇÆÈÐÐÑÅÑ ÄÞÛÇ (4225 ¬). ¬ÓËÕËÚÇÔÍÂâ
ÒÎÑÕÐÑÔÕß ÄËÔÏÖÕÂ Ä [235] ÑÙÇÐÇÐÂ ÄÇÎËÚËÐÑÌ 3,07 Å ÔÏÿ3,
ÍÑÕÑÓÂâ ÕÂÍÉÇ ÔÖÜÇÔÕÄÇÐÐÑ ÑÕÎËÚÂÇÕÔâ ÑÕ ÊÐÂÚÇÐËâ,
ÓÂÔÔÚËÕÂÐÐÑÅÑ ÏÇÕÑÆÑÏ ¦¡®.

£ [141] ÒÂÓÐÞÌ ÄÍÎÂÆ Ä ÒÑÕÇÐÙËÂÎ ÂÒÒÓÑÍÔËÏËÓÑÄÂÐ
×ÑÓÏÖÎÑÌ (17). ²ÂÆËÖÔ ÑÃÓÞÄÂ ÄÊÂËÏÑÆÇÌÔÕÄËâ 9;01 A

�
.

±ÂÓÐÞÌ ÄÍÎÂÆ Ä ÒÑÕÇÐÙËÂÎ ÒÑÍÂÊÂÐ ÐÂ ÓËÔ. 17.±ÑÕÇÐÙËÂÎ
ÒÑÅÓÖÉÇÐËâ ÃÞÎ ÄÞÃÓÂÐ Ä ÄËÆÇ (5) ë (8) Ë ÓÂÔÔÏÂÕÓËÄÂ-
ÎËÔß ÕÑÎßÍÑ ÔÑÔÕÑâÐËâ ÒÓË ÐÇÃÑÎßÛËØ ÆÂÄÎÇÐËâØ. ±ÂÓÂ-
ÏÇÕÓÞ ÒÑÕÇÐÙËÂÎÂ ÒÑÆÃËÓÂÎË ÕÂÍËÏ ÑÃÓÂÊÑÏ, ÚÕÑÃÞ
ÒÑÎÖÚËÕß ÃÎËÊÍËÇ Í ÐÖÎá ÊÐÂÚÇÐËâ ÆÂÄÎÇÐËâ ÒÓË ÄÔÇØ
ÕÇÏÒÇÓÂÕÖÓÂØ ÑÕ 573 ÆÑ 1800 ¬. ±ÑÕÇÐÙËÂÎ ÒÑÅÓÖÉÇÐËâ
ÒÑÍÂÊÂÐ ÐÂ ÓËÔ. 18.

²ÇÊÖÎßÕÂÕÞ ÏÑÆÇÎËÓÑÄÂÐËâ ÄËÔÏÖÕÂ ÒÓËÄÇÆÇÐÞ Ä
ÕÂÃÎ. 2 Ë 18. ³ÑÅÎÂÔËÇ Ô ÑÒÞÕÑÏ ÒÑ ÒÎÑÕÐÑÔÕË ØÑÓÑÛÇÇ.
±ÓË ÕÇÏÒÇÓÂÕÖÓÇ, ÃÎËÊÍÑÌ Í ÕÑÚÍÇ ÒÎÂÄÎÇÐËâ, ÐÇÄâÊÍÂ Rg

ÓÂÄÐÂ ÄÔÇÅÑ 0,0184, ÑÆÐÂÍÑ ÒÓË ÐÂÅÓÇÄÂÐËË ÄËÔÏÖÕÂ ÑÐÂ
ÊÂÏÇÕÐÑ ÄÑÊÓÂÔÕÂÇÕ. ´ÂÍËÇ ÉÇ ÐÇÄâÊÍË ÒÑÎÖÚÇÐÞ Ä ÓÂÃÑÕÇ
[201].

ªÊ ÕÂÃÎËÙÞ 18 ÄËÆÐÑ, ÚÕÑ ÒÓË ÐÂÅÓÇÄÂÐËË ×ÂÍÕË-
ÚÇÔÍÂâ àÐÇÓÅËâ ÄÑÊÓÂÔÕÂÇÕ ÃÞÔÕÓÇÇ, ÚÇÏ ÏÑÆÇÎßÐÂâ. ¿ÕÑ
ÔÄâÊÂÐÑ Ô ÕÇÏ, ÚÕÑ ÕÇÒÎÑÈÏÍÑÔÕß Cp ÓÇÂÎßÐÑÅÑ ÄËÔÏÖÕÂ
(� 31 ¥É ÏÑÎßÿ1 ¬ÿ1) ÄÞÛÇ ÕÇÒÎÑÈÏÍÑÔÕË ÏÑÆÇÎÇÌ
(�24 ¥É ÏÑÎßÿ1 ¬ÿ1), ÍÑÕÑÓÂâ ÑÃÞÚÐÑ ÃÎËÊÍÂ Í ÍÎÂÔÔË-
ÚÇÔÍÑÌ ÄÇÎËÚËÐÇ 3R. ªÊÃÞÕÑÚÐÂâ ÕÇÒÎÑÈÏÍÑÔÕß ÓÇÂÎß-
ÐÑÅÑ ÄËÔÏÖÕÂ ÑÃÖÔÎÑÄÎÇÐÂ, ÄÇÓÑâÕÐÑ, ÄÍÎÂÆÑÏ àÎÇÍÕ-
ÓÑÐÐÑÌ ÕÇÒÎÑÈÏÍÑÔÕË. °ÙÇÐÍÖ ÒÑ ×ÑÓÏÖÎÂÏ (11) ÏÑÉÐÑ
ÒÓÑÄÇÔÕË, ÒÓËÐâÄ ×ÑÓÏÂÎßÐÑ, ÚÕÑ ÐÂ ÍÂÉÆÞÌ ÂÕÑÏ
ÒÓËØÑÆËÕÔâ ÒâÕß àÎÇÍÕÓÑÐÑÄ. ±ÓË ÕÇÏÒÇÓÂÕÖÓÇ 1500 ¬
Ë ÒÎÑÕÐÑÔÕË ÄËÔÏÖÕÂ 8,879 Å ÔÏÿ3 ÄÇÎËÚËÐÂ EeT �
� 2;072 Í¥É ÏÑÎßÿ1 Ë peT � 0;06 ¤±Â. ²ÂÔØÑÉÆÇÐËÇ Ô
ÑÒÞÕÐÞÏË ÆÂÐÐÞÏË àÕË ÄÍÎÂÆÞ ÖÔÕÓÂÐâáÕ ÎËÛß ÚÂÔ-
ÕËÚÐÑ.

£ ÏÑÆÇÎâØ ÄËÔÏÖÕÂ ÊÂÄËÔËÏÑÔÕß ÍÑà××ËÙËÇÐÕÂ ÔÂ-
ÏÑÆË××ÖÊËË ÑÕ ÕÇÏÒÇÓÂÕÖÓÞ âÄÎâÇÕÔâ ÒÓÂÍÕËÚÇÔÍË ÎË-
ÐÇÌÐÑÌ Ë ÏÑÉÇÕ ÃÞÕß ÑÒËÔÂÐÂ ÄÞÓÂÉÇÐËÇÏ D� 105 �
� 0;0133Tÿ 4;26 [ÔÏ2 Ôÿ1]. ²ÂÔÚÈÕÐÞÇ ÊÐÂÚÇÐËâ ÍÑà××Ë-
ÙËÇÐÕÂ ÔÂÏÑÆË××ÖÊËË Ä ÑÃÎÂÔÕË ÕÇÏÒÇÓÂÕÖÓ 573 ë 773 ¬
ÊÂÏÇÕÐÑ ÒÓÇÄÞÛÂáÕ ÑÒÞÕÐÞÇ ÆÂÐÐÞÇ [214]. ´ÂÍÑÇ ÔÑÑÕ-
ÐÑÛÇÐËÇ ÏÇÉÆÖ ÓÇÊÖÎßÕÂÕÂÏË àÍÔÒÇÓËÏÇÐÕÑÄ Ë ®¥-ÓÂÔ-
ÚÈÕÑÄ ÆÑÄÑÎßÐÑ ÐÇÑÃÞÚÐÑ, ÕÂÍ ÍÂÍ Ä ÓÇÂÎßÐÞØ ËÊÏÇÓÇ-
ÐËâØ ÐÂÎËÚËÇ ÍÑÐÄÇÍÙËË ÒÓËÄÑÆËÕ Í ÊÂÄÞÛÇÐËá ÄÇÎË-
ÚËÐÞ D.

8. £ÇÜÇÔÕÄÂ VI ÅÓÖÒÒÞ
±ÇÓËÑÆËÚÇÔÍÑÌ ÔËÔÕÇÏÞ

8.1. ³ÇÎÇÐ
®ÑÆÇÎË ÉËÆÍÑÅÑ ÔÇÎÇÐÂ ÒÓË ÄÞÔÑÍËØ ÆÂÄÎÇÐËâØ ÏÇÕÑÆÑÏ
ab initio ÒÑÔÕÓÑÇÐÞ Ä ÓÂÃÑÕÂØ [236 ë 239].

8.2. ´ÇÎÎÖÓ
®ÑÆÇÎË ÉËÆÍÑÅÑ ÕÇÎÎÖÓÂ ÒÓË ÄÞÔÑÍËØ ÆÂÄÎÇÐËâØ ÏÇÕÑ-
ÆÑÏ ab initio ÒÑÔÕÓÑÇÐÞ Ä ÓÂÃÑÕÇ [204].

9. ±ÇÓÇØÑÆÐÞÇ ÏÇÕÂÎÎÞ

9.1. ¨ÇÎÇÊÑ
±ÂÓÐÞÇ ÒÑÕÇÐÙËÂÎÞ ÉÇÎÇÊÂ Ä ÄËÆÇ ÒÑÎËÐÑÏÂ ÒÓÇÆÎÑ-
ÉÇÐÞ Ä [240, 241]. ¿ÕË ÒÑÕÇÐÙËÂÎÞ ÆÂÄÂÎË ÐÇÒÎÑØËÇ
ÓÇÊÖÎßÕÂÕÞ ÒÓË ÓÂÔÚÈÕÇ ÖÒÓÖÅËØ ÔÄÑÌÔÕÄ ÉÇÎÇÊÂ, ÐÑ
ÒÎÑØÑ ÒÓÇÆÔÍÂÊÞÄÂÎË àÐÇÓÅËá. ±ÑÕÇÐÙËÂÎ [240] ËÔÒÑÎß-
ÊÑÄÂÐ ÆÎâ ÏÑÆÇÎËÓÑÄÂÐËâ ÔÕÓÖÍÕÖÓÞ Ë ÓÂÔÚÈÕÂ ÕÇÓÏÑ-
ÆËÐÂÏËÚÇÔÍËØ ÔÄÑÌÔÕÄ ÉÇÎÇÊÂ ÏÇÕÑÆÑÏ ®¥ Ä [242 ë 244].
£ [245, 246] ÒÂÓÐÞÌ ÒÑÕÇÐÙËÂÎ Ä ÉËÆÍËØ ÐËÍÇÎÇ Ë ÉÇÎÇÊÇ
ÓÂÔÔÚËÕÂÐ ÒÑ ÆË×ÓÂÍÙËÑÐÐÞÏ ÆÂÐÐÞÏ Ô ÒÑÏÑÜßá ÖÓÂÄ-
ÐÇÐËâ ±ÇÓÍÖÔÂ ë«ÇÄËÍÂ.

£ ÆÂÎßÐÇÌÛÇÏ ÃÞÎË ÒÓÇÆÎÑÉÇÐÞ ÓÂÊÎËÚÐÞÇ ÒÑÕÇÐ-
ÙËÂÎÞ ¦¡® ÆÎâ °¸¬-ÉÇÎÇÊÂ (ÐÂÒÓËÏÇÓ, [31, 247]) Ë
ÉËÆÍÑÅÑ ÉÇÎÇÊÂ. £ [248] ÄÞÃÓÂÎË ÒÑÕÇÐÙËÂÎ ¦¡® Ä
×ÑÓÏÇ ³ÂÕÕÑÐÂ ë¹ÇÐÂ [249], ÑÒÓÇÆÇÎËÎË ÒÂÓÂÏÇÕÓÞ ÒÑ-
ÕÇÐÙËÂÎÂ ÒÑ ÆÂÐÐÞÏ ÍÄÂÐÕÑÄÑ-ØËÏËÚÇÔÍËØ ÓÂÔÚÈÕÑÄ Ë
ÄÞÚËÔÎËÎË ÍÓËÄÖá ÒÎÂÄÎÇÐËâ ÒÓË ÆÂÄÎÇÐËâØ ÑÕ 60 ¤±Â
(T � 2500 ¬) ÆÑ 360 ¤±Â (T � 7500 ¬). £ [250] ÒÓËÏÇÐËÎË
ÕÂÍÑÌ ÉÇ ÒÑÕÇÐÙËÂÎ ¦¡® ÆÎâ ÓÂÔÚÈÕÂ ÔÕÓÖÍÕÖÓÞ ÉËÆ-
ÍÑÅÑ ÉÇÎÇÊÂ ÒÓË ÆÂÄÎÇÐËâØ ÆÑ 58 ¤±Â Ë ÕÇÏÒÇÓÂÕÖÓÂØ ÆÑ
2900¬.±ÎÑÕÐÑÔÕßÉÇÎÇÊÂ ÑÍÂÊÂÎÂÔß ÒÓËÏÇÓÐÑ ÐÂ 1 Å ÔÏÿ3

ÄÞÛÇ ÆÂÐÐÞØ PREM (Preliminary Reference Earth Model
[251]). £ ÕÑÌ ÉÇ ÓÂÃÑÕÇ [250] ÓÂÔÔÚËÕÂÎË ÍÑà××ËÙËÇÐÕÞ
ÔÂÏÑÆË××ÖÊËËÉÇÎÇÊÂ ÒÓË ÕÇÏÒÇÓÂÕÖÓÂØ ÆÑ 7000¬.±ÇÓÇ-
ÒÂÆ ÕÇÏÒÇÓÂÕÖÓÞ ÐÂ ÄÐÇÛÐÇÏ âÆÓÇ ©ÇÏÎË ÑÙÇÐËÎË Ä
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2100 ¬ [252], ÒÓËÚÈÏ ÑÕÏÇÕËÎË ÐÇÑÃØÑÆËÏÑÔÕß ÖÚÈÕÂ
àÎÇÍÕÓÑÐÐÑÌ ÕÇÒÎÑÈÏÍÑÔÕË ÒÓË ®¥-ÓÂÔÚÈÕÂØ.

£ [46] ÒÓË ÒÑÆÃÑÓÇ ÒÂÓÂÏÇÕÓÑÄ ÒÑÕÇÐÙËÂÎÂ ¦¡®
ËÔÒÑÎßÊÑÄÂÎË ÐÇ ÕÑÎßÍÑ ÔÄÑÌÔÕÄÂ ÍÓËÔÕÂÎÎËÚÇÔÍÑÅÑ
ÉÇÎÇÊÂ, ÐÑ Ë ÔÕÓÖÍÕÖÓÐÞÇ ÆÂÐÐÞÇ ÆÎâ ÉËÆÍÑÔÕË ÄÃÎËÊË
ÕÑÚÍË ÒÎÂÄÎÇÐËâ. ¿ÕÑÕ ÒÑÕÇÐÙËÂÎ ÒÓËÄÑÆËÕ Í ØÑÓÑÛÇÏÖ
ÔÑÅÎÂÔËá Ô ÑÒÞÕÑÏ ÒÑ ÔÕÓÖÍÕÖÓÐÑÏÖ ×ÂÍÕÑÓÖ Ë ±¬¶, ÐÑ
ËÊÏÇÐÇÐËÇ ÑÃÝÈÏÂ ÒÓË ÒÎÂÄÎÇÐËË ÒÑÎÖÚÂÇÕÔâ ÊÂÄÞÛÇÐ-
ÐÞÏ ÒÓËÏÇÓÐÑ Ä 1;5 ÓÂÊÂ. £ ÓÂÃÑÕÂØ [253, 254] ËÔÒÑÎßÊÑ-
ÄÂÐ ÒÑÕÇÐÙËÂÎ ¦¡® [46] ÆÎâ ÓÂÔÚÈÕÂ ÄâÊÍÑÔÕË ÉËÆÍÑÅÑ
ÉÇÎÇÊÂ ÒÓË ÕÇÏÒÇÓÂÕÖÓÂØ ÆÑ 2000 ¬ Ë ÑÃÞÚÐÑÏ ÆÂÄÎÇÐËË
Ô ËÔÒÑÎßÊÑÄÂÐËÇÏ ×ÑÓÏÖÎ ¤ÓËÐÂ ë¬ÖÃÑ Ë ÒÑÎÖÚÇÐÑ
ÓÂÊÖÏÐÑÇ ÔÑÅÎÂÔËÇ Ô ÑÒÞÕÐÞÏË ÆÂÐÐÞÏË.

£ ÑÕÏÇÚÇÐÐÞØ ÓÂÃÑÕÂØ ÐÇ ÔÕÂÄËÎÂÔß ÊÂÆÂÚÂ ÒÓÂÄËÎßÐÑ
ÑÒËÔÂÕß ÕÂÍËÇ ÕÇÓÏÑÆËÐÂÏËÚÇÔÍËÇ ÔÄÑÌÔÕÄÂ ÉËÆÍÑÅÑ
ÉÇÎÇÊÂ, ÍÂÍ àÐÇÓÅËâ Ë ÕÇÒÎÑÈÏÍÑÔÕß. ¿ÕÂ ÊÂÆÂÚÂ ÓÇÛÂ-
ÎÂÔß Ä [208, 255 ë 257]. £ [255] ÒÂÓÐÞÌ ÄÍÎÂÆ Ä ÒÑÕÇÐÙËÂÎ
¦¡® ÃÞÎ ÓÂÔÔÚËÕÂÐ ÂÎÅÑÓËÕÏÑÏ ºÑÏÏÇÓÔÂ (Ô ÐÇÄâÊÍÑÌ
Rg � 0;0237). ±ÂÓÂÏÇÕÓÞ ÒÑÕÇÐÙËÂÎÂ ÒÑÅÓÖÉÇÐËâ ÐÂÛÎË
ÒÑ ÕÇÒÎÑÕÇ ËÔÒÂÓÇÐËâ, ÔÉËÏÂÇÏÑÔÕË ÉÇÎÇÊÂ, ÕÇÏÒÇÓÂ-
ÕÖÓÇ, ÒÎÑÕÐÑÔÕË Ë ÆÂÄÎÇÐËá Ä ÙÇÐÕÓÇ ©ÇÏÎË (ÔÑÅÎÂÔÐÑ
PREM [251]). ¢ÞÎÑ ÒÓËÐâÕÑ, ÚÕÑ Ä ÙÇÐÕÓÇ ©ÇÏÎË ÐÂØÑ-
ÆËÕÔâ ÚËÔÕÑÇ ÕÄÈÓÆÑÇ ÉÇÎÇÊÑ, Ë ÄÍÎÂÆÞ ÑÕ àÎÇÍÕÓÑÐÐÑÌ
ÕÇÒÎÑÈÏÍÑÔÕË ÐÇ ÖÚËÕÞÄÂÎËÔß. ®¥-ÓÂÔÚÈÕÞ ÒÑÍÂÊÂÎË,
ÚÕÑ ÒÓË ÐÂÅÓÇÄÂÐËË ÉÇÎÇÊÂ ÑÕ T � 1820 ÆÑ T � 2500 ¬
àÐÇÓÅËâ ÏÑÆÇÎÇÌ ÖÄÇÎËÚËÄÂÇÕÔâ ÏÇÆÎÇÐÐÇÇ, ÚÇÏ Ö ÓÇÂÎß-
ÐÑÅÑ ÉÇÎÇÊÂ, Ë ÒÓË T � 2500 ¬ ÓÂÔØÑÉÆÇÐËÇ ÔÑÔÕÂÄÎâÇÕ
7,8 Í¥ÉÏÑÎßÿ1. ±ÓË ÒÎÑÕÐÑÔÕË 12,5 Å ÔÏÿ3 Ë ÕÇÏÒÇÓÂÕÖÓÇ
5000 ¬ ÆÂÄÎÇÐËÇ ÏÑÆÇÎË ÔÑÔÕÂÄËÎÑ 360 ¤±Â (Ä ÔÑÅÎÂÔËË Ô
ÆÂÐÐÞÏË PREM), Ä ÕÑ ÄÓÇÏâ ÍÂÍ ÒÑÕÇÐÙËÂÎ ËÊ ÓÂÃÑÕÞ
[46] ÒÓË àÕËØ ÖÔÎÑÄËâØ ÆÂÈÕ ÆÂÄÎÇÐËÇ 184 ¤±Â.

£ [258, 259] ÒÑÕÇÐÙËÂÎ ËÊ ÓÂÃÑÕÞ [255] ÃÞÎ ÒÓËÏÇÐÈÐ
ÆÎâ ÓÂÔÚÈÕÂ ÕÇÓÏÑÆËÐÂÏËÚÇÔÍËØ ÔÄÑÌÔÕÄ ÉËÆÍÑÅÑ ÉÇÎÇÊÂ
Ë ÓÂÔÕÄÑÓÑÄ ÉÇÎÇÊÑ ë ÔÇÓÂ ÒÓË ÄÞÔÑÍËØ ÆÂÄÎÇÐËâØ Ë ÕÇÏ-
ÒÇÓÂÕÖÓÂØ. ±ÂÓÐÞÌ ÄÍÎÂÆ Ä ÒÑÕÇÐÙËÂÎ ¦¡® ÂÒÒÓÑÍÔË-

ÏËÓÑÄÂÎÔâ ÄÞÓÂÉÇÐËÇÏ (17) ÒÓË k � 4 Ë L � 6. ²ÂÆËÖÔ
ÑÃÓÞÄÂ ÄÊÂËÏÑÆÇÌÔÕÄËâ ÓÂÄÐâÎÔâ 7;35 A

�
(ÔÇÓÇÆËÐÂ ÒÓÂ-

ÄÑÅÑ ÔÍÎÑÐÂ ÕÓÇÕßÇÅÑ ÒËÍÂ ±¬¶ ÒÓË T � 1820 ¬). ±ÂÓ-
ÐÞÌ ÄÍÎÂÆ Ä ÒÑÕÇÐÙËÂÎ ÒÑÍÂÊÂÐ ÐÂ ÓËÔ. 17. ±ÑÕÇÐÙËÂÎ
ÒÑÅÓÖÉÇÐËâ ÄÞÃÓÂÎË Ä ×ÑÓÏÇ (5) ë (10) (ÔÏ. ÓËÔ. 18).

¢ÞÎË ÒÑÔÕÓÑÇÐÞ ÏÑÆÇÎË Ô ÆÂÄÎÇÐËâÏË 0 ËÎË 0,2 ¤±Â
ÒÓË ÕÇÏÒÇÓÂÕÖÓÂØ ÆÑ 4000 ¬ (ÕÂÃÎ. 23). ±ÓË T � 1820 ¬
àÐÇÓÅËË ÉËÆÍÑÅÑ ÉÇÎÇÊÂ Ë ÏÑÆÇÎË ÒÑÚÕË ÔÑÄÒÂÆÂáÕ, Â
ÒÓË T � 4000 ¬ ÓÂÔØÑÉÆÇÐËÇ ÏÇÉÆÖ ÐËÏË ÆÑÔÕËÅÂÇÕ
44 Í¥É ÏÑÎßÿ1. ²ÂÔØÑÉÆÇÐËÇ ÃÞÎÑ ÑÃÝâÔÐÇÐÑ ÄÍÎÂÆÑÏ
ÑÕ ÕÇÒÎÑÄÑÌ àÐÇÓÅËË àÎÇÍÕÓÑÐÑÄ. £ ÔÎÖÚÂÇ ÉÇÎÇÊÂ àÕÖ
ÄÇÓÔËá ÏÑÉÐÑ ÒÓÑÄÇÓËÕß, ÖÚËÕÞÄÂâ ÕÇÑÓÇÕËÚÇÔÍË ÓÂÔ-
ÔÚËÕÂÐÐÖá àÎÇÍÕÓÑÐÐÖá ÕÇÒÎÑÈÏÍÑÔÕß ÉÇÎÇÊÂ Cel [262,
263]. ªÐÕÇÅÓËÓÖâ ÕÇÒÎÑÈÏÍÑÔÕß ÒÑ ÕÇÏÒÇÓÂÕÖÓÇ, ÒÑÎÖÚËÏ
ÕÇÒÎÑÄÖá àÐÇÓÅËá àÎÇÍÕÓÑÐÑÄ Eel, ÍÑÕÑÓÂâ ÒÓË T �
� 4000 ¬ ÔÑÔÕÂÄÎâÇÕ 35,9 Í¥É ÏÑÎßÿ1. £ ËÕÑÅÇ ÑÔÕÂÈÕÔâ
ÓÂÔØÑÉÆÇÐËÇ ÒÑ àÐÇÓÅËË ÏÇÉÆÖ ÑÒÞÕÑÏ Ë ÏÑÆÇÎßá
ÄÇÎËÚËÐÑÌ Ä 8,1 Í¥É ÏÑÎßÿ1. ´ÂÍËÏ ÑÃÓÂÊÑÏ, ÖÚÈÕ ÕÇÒ-
ÎÑÄÑÌ àÐÇÓÅËË àÎÇÍÕÓÑÐÑÄ ÒÑÊÄÑÎâÇÕ ÊÐÂÚËÕÇÎßÐÑ ÖÎÖÚ-
ÛËÕß ÔÑÅÎÂÔËÇ ÏÇÉÆÖ ÓÇÊÖÎßÕÂÕÂÏË ®¥-ÓÂÔÚÈÕÑÄ Ë
ÑÒÞÕÐÞÏË ÆÂÐÐÞÏË, ØÑÕâ Ë ÐÇ ÖÔÕÓÂÐâÇÕ ÓÂÔØÑÉÆÇÐËâ
ÒÑÎÐÑÔÕßá. ¬ÓÑÏÇ ÕÑÅÑ, ÒÓË ÕÇÏÒÇÓÂÕÖÓÇ 4000 ¬ Ë
ÒÎÑÕÐÑÔÕË 5,637 Å ÔÏÿ3 ÕÇÒÎÑÄÑÇ ÆÂÄÎÇÐËÇ àÎÇÍÕÓÑÐÑÄ
ÔÑÔÕÂÄÎâÇÕ 2,4 ¤±Â, Ë ÇÅÑ ÐÖÉÐÑ ÖÚËÕÞÄÂÕß Ä ÓÂÔÚÈÕÂØ.

¯ÇÆÑÔÕÂÕÍÑÏ ÒÑÕÇÐÙËÂÎÂ [255, 258] âÄÎâÇÕÔâ ÕÂÍÉÇ ÕÑ,
ÚÕÑ ÑÐ ÒÎÑØÑ ÑÒËÔÞÄÂÇÕ °¸¬-ÉÇÎÇÊÑ. ¯ÂÒÓËÏÇÓ, ÒÓË
ÐÑÓÏÂÎßÐÞØ ÖÔÎÑÄËâØ àÕÑÕ ÒÑÕÇÐÙËÂÎ ÆÂÈÕ ÆÂÄÎÇÐËÇ
10 ¤±Â ÆÎâ °¸¬-ÉÇÎÇÊÂ, 5,5 ¤±Â ÆÎâ ¤¸¬-ÉÇÎÇÊÂ Ë
3,5 ¤±Â ÆÎâ ÂÏÑÓ×ÐÑÅÑ. ¯ÂÑÃÑÓÑÕ, ÒÑÕÇÐÙËÂÎ ¦¡®
ÓÂÃÑÕ [46, 48] ØÑÓÑÛÑ ÑÒËÔÞÄÂÇÕ ÔÄÑÌÔÕÄÂ °¸¬-ÉÇÎÇÊÂ
ÒÓË ÂÃÔÑÎáÕÐÑÏ ÐÖÎÇ ÕÇÏÒÇÓÂÕÖÓÞ. ±ÑàÕÑÏÖ Ä ÓÂÃÑÕÇ
[256] ÆÎâ ÏÑÆÇÎËÓÑÄÂÐËâ ÉÇÎÇÊÂ Ä ÖÔÎÑÄËâØ âÆÓÂ ©ÇÏÎË
ËÔÒÑÎßÊÑÄÂÎÔâ ÒÑÕÇÐÙËÂÎ å 2 ËÊ ÓÂÃÑÕÞ [46], ÑÕÍÑÓÓÇÍ-
ÕËÓÑÄÂÐÐÞÌ ÕÂÍËÏ ÑÃÓÂÊÑÏ, ÚÕÑÃÞ ÑÐ ÒÓÂÄËÎßÐÑ ÑÒËÔÞ-
ÄÂÎ ÖÆÂÓÐÖá ÂÆËÂÃÂÕÖ ÉÇÎÇÊÂ. ¿ÎÇÍÕÓÑÐÐÞÇ ÄÍÎÂÆÞ Ä

´ÂÃÎËÙÂ 23. ²ÂÔÚÈÕÐÞÇ ÔÄÑÌÔÕÄÂ ÉÇÎÇÊÂ Ë ÐËÍÇÎâ, ÒÑÎÖÚÇÐÐÞÇ ÏÇÕÑÆÑÏ ®¥ Ô ÒÑÕÇÐÙËÂÎÑÏ ¦¡® [208, 257, 258]. ¥ÂÐÐÞÇ ÒÑ ÒÎÑÕÐÑÔÕË ì [260,
261], ÒÑ àÐÇÓÅËË ì [260], ÒÑ àÎÇÍÕÓÑÐÐÑÌ ÕÇÒÎÑÈÏÍÑÔÕË ì [262, 263]

å T, ¬ d, Å ÔÏÿ3 hri* Rg U,
Í¥É ÏÑÎßÿ1,

°ÒÞÕ

Eel,
Í¥É ÏÑÎßÿ1

Uexp ÿ Eel,
Í¥É ÏÑÎßÿ1

U (EAM),
Í¥É ÏÑÎßÿ1

UexpÿEelÿU,
Í¥É ÏÑÎßÿ1

EAM °ÒÞÕ

¨ÇÎÇÊÑ

1
2
3
4
5
6
7

298
1820
1923
2023
2173
3000
4000

7,742**
6,991**
6,933**
6,891**
6,800**
6,124***
5,637***

7,97
7,01
6,94
6,86
6,73
6,221
5,572

1,116
0,999
0,991
0,981
0,968
0,849
0,761

ì
0,0199
0,0816
0,0814
ì
ì
ì

ÿ410,3
ÿ316,5
ÿ311,8
ÿ307,2
ÿ300,4
ÿ262,8
ÿ217,2

0,348
11,46
12,50
13,52
14,56
24,11
35,86

ÿ410,6
ÿ328,0
ÿ324,3
ÿ320,7
ÿ315,0
ÿ286,9
ÿ253,1

ÿ388,41
ÿ327,80
ÿ324,50
ÿ321,65
ÿ316,99
ÿ289,55
ÿ261,16

ì
0,0
0,2
0,9
2,0
2,6
8,1

¯ËÍÇÎß

1
2
3
4
5
7
8

10
11

298
1730
1773
1873
2073
2573
3073
4073
4273

8,418
7,857
7,836
7,784
7,652
7,301
6,938
6,383
6,248

8,908
7,867
7,840
7,775
7,646
7,324
7,002
6,358
6,230

1,060
1,000
0,994
0,989
0,972
0,920
0,920
0,796
0,785

ì
0,0264
0,0215
0,0359
ì
ì
ì
ì
ì

ÿ428,5
ÿ359,3
ÿ357,5
ÿ353,2
ÿ344,7
ÿ323,5
ÿ302,3
ÿ259,9
ÿ251,4

0,406
5,992
6,124
6,424
7,785
10,987
14,688
23,606
25,546

ÿ428,9
ÿ365,3
ÿ363,6
ÿ359,6
ÿ352,5
ÿ334,5
ÿ317,0
ÿ283,5
ÿ276,9

ÿ437,07
ÿ365,36
ÿ363,80
ÿ360,33
ÿ353,38
ÿ337,36
ÿ322,74
ÿ296,95
ÿ291,20

ì
0,00
0,20
0,73
0,88
2,86
5,74
13,45
14,30

* ²ÂÊÃÓÑÔ r ÄÑÊÓÂÔÕÂÇÕ ÔÄÇÓØÖ ÄÐËÊ ÒÑ ÔÕÑÎÃÙÖ ÕÂÃÎËÙÞ ÑÕ 0,02 ÆÑ 0,10.
** ±ÓË ÏÑÆÇÎËÓÑÄÂÐËË ÒÑÆÆÇÓÉËÄÂÎÑÔß ÆÂÄÎÇÐËÇ p � 0.

*** ±ÓË ÏÑÆÇÎËÓÑÄÂÐËË ÒÑÆÆÇÓÉËÄÂÎÑÔß ÆÂÄÎÇÐËÇ 0,2 ¤±Â.
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[256] ÐÇ ÖÚËÕÞÄÂÎËÔß. ©ÂÄËÔËÏÑÔÕß ÆÂÄÎÇÐËâ ÑÕ ÑÃÝÈÏÂ ÐÂ
ÂÆËÂÃÂÕÇ ¤áÅÑÐËÑ, ÒÑÎÖÚÇÐÐÂâ, ÐÂÒÓËÏÇÓ, Ä [85 ë 87, 150,
167, 169, 170, 264], ÑÒËÔÞÄÂÇÕÔâ ÔÎÇÆÖáÜËÏ ÓâÆÑÏ:

p �GPa � � ÿ9;33426249� 104 Z 5�
� 3;95863936� 105 Z 4 ÿ 6;74599715� 105 Z 3�
� 5;79152527� 105 Z 2 ÿ 2;51513311� 105 Z�
� 4;44392206� 104 ;

Z � V=V0, ÅÆÇV0 � 7;0926 ÔÏ3 ÏÑÎßÿ1. ±ÑÕÇÐÙËÂÎ ÒÑÅÓÖ-
ÉÇÐËâ å 2 Ä [46] ËÏÇÇÕ ÄËÆ F1�r� � ÿr1=2 �Dr 2, ÅÆÇ
D � ÿ3;53871� 10ÿ4. ®Þ ÆÑÒÑÎÐËÎË ÇÅÑ ÔÎÇÆÖáÜËÏ
ÑÃÓÂÊÑÏ:

F1�r��a7 � b7�rÿ r6� � c7�rÿ r6�m pri r6 < r < r7 ;

F1�r��a8 � b8�rÿ r7� � c8�rÿ r7�n pri r7 < r ;
�26�

ÅÆÇ r6�38;00, r7�60;00, c7�0;00275 à£, c8�ÿ0;00020 à£,
m � 1;73, n � 1;80. £ ËÕÑÅÇ Ä [256] ÃÞÎÑ ÒÑÎÖÚÇÐÑ ØÑÓÑÛÇÇ
ÔÑÅÎÂÔËÇ ÆÂÄÎÇÐËâ ÏÑÆÇÎÇÌ Ô ÂÆËÂÃÂÕÑÌ ¤áÅÑÐËÑ ÉÇÎÇÊÂ.
³ÓÇÆÐÇÇ ÑÕÍÎÑÐÇÐËÇ ÏÑÆÇÎßÐÞØ ÆÂÐÐÞØ ÑÕ ÑÒÞÕÐÞØ
ÔÑÔÕÂÄËÎÑ 1,44 ¤±Â. °ÆÐÂÍÑ àÕÑÕ ÒÑÕÇÐÙËÂÎ ¦¡® ÐÇ-
ÔÍÑÎßÍÑ ØÖÉÇ ÑÒËÔÞÄÂÇÕ ÔÄÑÌÔÕÄÂ ÉËÆÍÑÅÑ ÉÇÎÇÊÂ ÒÓË
T � 1820 ¬ (Rg � 0;0442 ÄÏÇÔÕÑ Rg � 0;0244 ÆÎâ ÒÑÕÇÐ-
ÙËÂÎÂ ËÊ ÓÂÃÑÕÞ [255]).

ªÔÒÑÎßÊÖâ ÒÑÕÇÐÙËÂÎ ¦¡® [256], ÏÑÉÐÑ ÒÑÔÕÓÑËÕß
ÏÑÆÇÎË °¸¬-ÉÇÎÇÊÂ ÄÃÎËÊË ÂÃÔÑÎáÕÐÑÅÑ ÐÖÎâ, ÓÂÔÔÚË-
ÕÂÕß ÕÂÍËÏ ÑÃÓÂÊÑÏ "ØÑÎÑÆÐÑÇ ÆÂÄÎÇÐËÇ" ÉÇÎÇÊÂ �pEAM�
Ë ÔÓÂÄÐËÕß ÇÅÑ Ô ÆÂÐÐÞÏË ÔÕÂÐÆÂÓÕÐÑÅÑ ÏÇÕÑÆÂ �pstand�
[57]. ´ÂÍÑÇ ÔÓÂÄÐÇÐËÇ ÒÓÇÆÔÕÂÄÎÇÐÑ Ä ÕÂÃÎ. 24, ËÊ ÍÑÕÑÓÑÌ
ÄËÆÐÑ, ÚÕÑ ÔÕÂÐÆÂÓÕÐÞÌ ÏÇÕÑÆ ÔËÔÕÇÏÂÕËÚÇÔÍË ÊÂÄÞÛÂÇÕ
ØÑÎÑÆÐÑÇ ÆÂÄÎÇÐËÇ ÒÓË Z < 0;6.

³ÑÅÎÂÔÐÑ ÏÑÆÇÎË PREM [251], ÒÎÑÕÐÑÔÕß Ä ÙÇÐÕÓÇ
©ÇÏÎË ÔÑÔÕÂÄÎâÇÕ ÑÍÑÎÑ 13 Å ÔÏÿ3, ÕÇÏÒÇÓÂÕÖÓÂ ì
5000 ë 6000 ¬ Ë ÆÂÄÎÇÐËÇ ÒÑÓâÆÍÂ 360 ¤±Â. ¬ÓÑÏÇ ÕÑÅÑ,
ËÊÄÇÔÕÐÑ, ÚÕÑ ÄÐÖÕÓÇÐÐÇÇ âÆÓÑ ©ÇÏÎË âÄÎâÇÕÔâ ÕÄÈÓÆÞÏ,
ÕÂÍ ÚÕÑ ÇÅÑ ÕÇÏÒÇÓÂÕÖÓÂ ÊÂÄÇÆÑÏÑ ÐËÉÇ ÕÇÏÒÇÓÂÕÖÓÞ
ÒÎÂÄÎÇÐËâ. ±ÑÔÕÓÑÇÐÐÂâ Ô ÒÑÕÇÐÙËÂÎÑÏ [256] ÒÓË T �
� 5000 ¬ Ë ÒÎÑÕÐÑÔÕË 12,5 Å ÔÏÿ3 ÏÑÆÇÎß ËÏÇÎÂ ÆÂÄÎÇÐËÇ
251,9 ¤±Â. £ ÓÂÃÑÕÂØ [265, 266] ÒÓË T�5000 ¬ Ë ÒÎÑÕÐÑ-
ÔÕË � 12;5 Å ÔÏÿ3 ÏÇÕÑÆÑÏ ab initio ÒÑÎÖÚÇÐÑ ÆÂÄÎÇÐËÇ
�270¤±Â, ÚÕÑ ÐÇÏÐÑÅÑ ÄÞÛÇ ÐÂÛËØ ÆÂÐÐÞØ. °ÕÔáÆÂ
ÔÎÇÆÖÇÕ, ÚÕÑ ÆÂÄÎÇÐËÇ ÚËÔÕÑÅÑ ÉÇÎÇÊÂ Ô ÒÎÑÕÐÑÔÕßá
12,5 Å ÔÏÿ3 Ä ÙÇÐÕÓÇ ©ÇÏÎË ÃÞÎÑ ÃÞ ÔÖÜÇÔÕÄÇÐÐÑ ÏÇÐß-
ÛÇ, ÚÇÏ ÆÂÈÕ PREM. ¦ÔÎË ÃÞ ÅËÒÑÕÇÊÂ ÚËÔÕÑ ÉÇÎÇÊÐÑÅÑ
âÆÓÂ ÃÞÎÂ ÔÒÓÂÄÇÆÎËÄÂ, ÕÑ ËÏÇÎÑÔß ÃÞ ÔËÎßÐÑÇ ÓÂÔØÑÉ-

ÆÇÐËÇ ÏÇÉÆÖ ÆÂÐÐÞÏË ÖÆÂÓÐÑÅÑ ÔÉÂÕËâ Ë ÅÇÑ×ËÊËÚÇ-
ÔÍËÏË ÆÂÐÐÞÏË ÑÃ ÖÔÎÑÄËâØ Ä ÙÇÐÕÓÇ ©ÇÏÎË. ²ÂÔØÑÉÆÇ-
ÐËÇ Ô PREM ÒÑ ÆÂÄÎÇÐËá ÏÑÉÐÑ ÑÃÝâÔÐËÕß ÕÇÏ, ÚÕÑ Ä
ÙÇÐÕÓÇ ©ÇÏÎË ÐÂØÑÆËÕÔâ ÐÇ ÚËÔÕÑÇ ÉÇÎÇÊÑ, Â ÓÂÔÕÄÑÓ,
ÔÄÑÌÔÕÄÂ ÍÑÕÑÓÑÅÑ ÑÕÎËÚÂáÕÔâ ÑÕ ÔÄÑÌÔÕÄ ÉÇÎÇÊÂ.

´ÇÏÒÇÓÂÕÖÓÖ ÒÎÂÄÎÇÐËâ ÉÇÎÇÊÂ ÒÓË ÄÞÔÑÍËØ ÆÂÄÎÇ-
ÐËâØ ÑÙÇÐËÎË Ä [256] ÏÇÕÑÆÑÏ ÑÕÑÅÓÇÄÂ ÆÇ×ÇÍÕÐÑÌ °¸¬-
ÓÇÛÈÕÍË. ±ÓÑÄÑÆËÎË ÔÕÖÒÇÐÚÂÕÑÇ ÐÂÅÓÇÄÂÐËÇ Ä ÏÑÆÇÎË
°¸¬-ÉÇÎÇÊÂ Ô ÆÎËÕÇÎßÐÞÏË ËÊÑÕÇÓÏËÚÇÔÍËÏË ÄÞÆÇÓÉ-
ÍÂÏË Ä ËÊÑÃÂÓÐÞØ ÖÔÎÑÄËâØ. ´ÇÏÒÇÓÂÕÖÓÖ ×ËÍÔËÓÑÄÂÎË
ÒÑ ÓÇÊÍÑÏÖ ÖÏÇÐßÛÇÐËá ÏÂÍÔËÏÂÎßÐÑÌ ÄÇÎËÚËÐÞ ÔÕÓÖÍ-
ÕÖÓÐÑÅÑ ×ÂÍÕÑÓÂ. ²ÇÊÖÎßÕÂÕÞ ÒÓËÄÇÆÇÐÞ Ä ÕÂÃÎ. 25.

£ ÕÂÃÎËÙÇ 25 Z � V=V0, ÅÆÇ V ì ÏÑÎßÐÞÌ ÑÃÝÈÏ,
V0 � 7;0926 ÔÏ3 ÏÑÎßÿ1 ì ÑÃÝÈÏ ÒÓË T � 298 ¬. £ÇÎËÚË-
ÐÂ Tm ÒÓË ÐÑÓÏÂÎßÐÑÏ ÆÂÄÎÇÐËË ÊÂÄÞÛÇÐÂ. ±ÓË ÒÎÑÕÐÑ-
ÔÕË 12,5 Å ÔÏÿ3 ÄÇÎËÚËÐÂ Z � 0;6298 Ë Tm � 5800 ¬. ©ÂÄË-
ÔËÏÑÔÕß Tm ÑÕ p ÏÑÉÐÑ ÂÒÒÓÑÍÔËÏËÓÑÄÂÕß ÄÞÓÂÉÇÐËÇÏ

Tm �K� � ÿ3;553257� 10ÿ3p 2 � 1;459459� 101p�
� 2;445713� 103 ; �27�

ÅÆÇ p ì ÆÂÄÎÇÐËÇ Ä ¤±Â. ¿ÕË ÆÂÐÐÞÇ ÐÇÒÎÑØÑ ÔÑÅÎÂ-
ÔÖáÕÔâ Ô ÆÓÖÅËÏË ÑÙÇÐÍÂÏË [248, 267]. ¯ÂÒÓËÏÇÓ, Ä [248]
ÕÇÏÒÇÓÂÕÖÓÂ ÒÎÂÄÎÇÐËâ ÉÇÎÇÊÂ ÔÑÔÕÂÄËÎÂ 5800 ¬ ÒÓË
p � 250 ¤±Â Ë 6700 ¬ ÒÓË p � 300 ¤±Â, Â Ä [267] ì
5500 ¬ ÒÓË p � 250 ¤±Â Ë 6200 ¬ ÒÓË p � 300 ¤±Â. ±Ñ
ËÊÄÇÔÕÐÑÌ ÊÂÄËÔËÏÑÔÕË ÆÂÄÎÇÐËâ ÑÕ ÓÂÔÔÕÑâÐËâ ÆÑ
ÙÇÐÕÓÂ ©ÇÏÎË R (ÏÑÆÇÎß PREM) ÏÑÉÐÑ ÓÂÔÔÚËÕÂÕß
ÊÂÄËÔËÏÑÔÕß ÕÇÏÒÇÓÂÕÖÓÞ ÒÎÂÄÎÇÐËâ ÑÕ R Ä ÅËÒÑÕÇÕËÚÇ-
ÔÍÑÏ ÄÂÓËÂÐÕÇ ÚËÔÕÑ ÉÇÎÇÊÐÑÅÑ âÆÓÂ (ÓËÔ. 19).

£ ÖÔÎÑÄËâØ ÙÇÐÕÓÂ ©ÇÏÎË (p � 364 ¤±Â [251]) ÕÇÏÒÇ-
ÓÂÕÖÓÂ ÒÎÂÄÎÇÐËâ ÉÇÎÇÊÂ ÓÂÄÐÂ 7265 ¬ [256]. ³ÑÅÎÂÔÐÑ
PREM, ÒÎÑÕÐÑÔÕß Ä ÙÇÐÕÓÇ ©ÇÏÎË ÔÑÔÕÂÄÎâÇÕ 13,09 Å ÔÏÿ3.
°ÆÐÂÍÑ Ä ÄÂÓËÂÐÕÇ ÚËÔÕÑ ÉÇÎÇÊÐÑÅÑ ÄÐÖÕÓÇÐÐÇÅÑ âÆÓÂ Ô
ÒÑÕÇÐÙËÂÎÑÏ [256] ÇÅÑ ÕÇÏÒÇÓÂÕÖÓÂ ÒÓËÆÂÄÎÇÐËË 364¤±Â

´ÂÃÎËÙÂ 24. "·ÑÎÑÆÐÑÇ ÆÂÄÎÇÐËÇ" ÉÇÎÇÊÂ

Z � V=V0 0,9 0,8 0,7 0,6 0,55 0,5 0,45 0,4

PEAM, ¤±Â 17,41 44,68 104,4 267,7 352,0 417,6 689 1041

pstand [57], ¤±Â ì 42,7 127,5 254,2 365,7 542,2 818 1235

´ÂÃÎËÙÂ 25. ´ÇÏÒÇÓÂÕÖÓÂ ÒÎÂÄÎÇÐËâ ÏÑÆÇÎÇÌ ÉÇÎÇÊÂ

Z 1 0,900 0,838 0,800 0,750 0,700 0,659 0,600 0,558 0,550 0,500

p, ¤±Â 31 50 69,5 100 151,5 200 307 400 421 584

Tm, ¬ 2028 2990 3388 3606 3972 4625 5104 6497 7745 7863 9823
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²ËÔ. 19. ©ÂÄËÔËÏÑÔÕß ÕÇÏÒÇÓÂÕÖÓÞ ÒÎÂÄÎÇÐËâ ÚËÔÕÑÅÑ ÉÇÎÇÊÂ ÑÕ
ÓÂÔÔÕÑâÐËâ r ÆÑ ÙÇÐÕÓÂ ©ÇÏÎË Ä ÅËÒÑÕÇÕËÚÇÔÍÑÏ ÄÂÓËÂÐÕÇ ÚËÔÕÑ
ÉÇÎÇÊÐÑÅÑ âÆÓÂ: 1 ì ÆÂÄÎÇÐËÇ (ÆÂÐÐÞÇ PREM [251]), 2 ì ÕÇÏÒÇÓÂ-
ÕÖÓÂ ÒÎÂÄÎÇÐËâ ÚËÔÕÑÅÑ ÉÇÎÇÊÂ [256] Ä ÊÂÄËÔËÏÑÔÕË ÑÕ ÓÂÔÔÕÑâÐËâ ÆÑ
ÙÇÐÕÓÂ ©ÇÏÎË. ÇÄÂâ ÔÕÓÇÎÍÂ ÒÑÍÂÊÞÄÂÇÕ ÅÓÂÐËÙÖ ÏÇÉÆÖ ÄÐÖÕÓÇÐÐËÏ
Ë ÄÐÇÛÐËÏ âÆÓÑÏ, ÒÓÂÄÂâ ì ÅÓÂÐËÙÖ âÆÓÑ ëÏÂÐÕËâ (PREM).
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Ë ÒÎÑÕÐÑÔÕË 13,09 Å ÔÏÿ3 ÓÂÄÐâÎÂÔß ÃÞ 12430 ¬ (ËÎË ÆÂÉÇ
20500 ¬ ÒÓË ÒÎÑÕÐÑÔÕË 12,5 Å ÔÏÿ3) Ë âÆÓÑ ÐÇ ÏÑÅÎÑ ÃÞ
ÃÞÕß ÕÄÈÓÆÞÏ. ¥ÂÎÇÇ, ÒÓË ÕÇÏÒÇÓÂÕÖÓÇ 4400 ¬ Ë ÒÎÑÕÐÑ-
ÔÕË 9,903 Å ÔÏÿ3 (PREM, ÅÓÂÐËÙÂ Ô ÏÂÐÕËÇÌ) ÆÂÄÎÇÐËÇ
ÉËÆÍÑÅÑ ÉÇÎÇÊÂ Ô ÒÑÕÇÐÙËÂÎÑÏ [256] ÓÂÄÐÑ 78,93 ¤±Â
(ÄÏÇÔÕÑ 136 ¤±Â ÒÑ PREM). ±ÑàÕÑÏÖ ÄÂÓËÂÐÕ ÚËÔÕÑ
ÉÇÎÇÊÐÑÅÑ âÆÓÂ ÐÇ ÔÑÅÎÂÔÖÇÕÔâ Ô PREM. ±ÓËØÑÆËÕÔâ
ÒÓËÐâÕß, ÚÕÑ âÆÓÑ ÔÑÔÕÑËÕ ËÊ ÓÂÔÕÄÑÓÂ ÐÂ ÑÔÐÑÄÇ ÉÇÎÇÊÂ.

¬ ÓÇÊÖÎßÕÂÕÂÏ ÏÑÆÇÎËÓÑÄÂÐËâ ÉÇÎÇÊÂ Ô ÒÑÕÇÐÙËÂ-
ÎÂÏË ¦¡® Ä ÙÇÎÑÏ ÃÎËÊÍË ÆÂÐÐÞÇ ÏÇÕÑÆÂ ab initio. ¿ÕÑÕ
ÏÇÕÑÆ ÒÓËÏÇÐâÎË ÆÎâ ÓÂÔÚÈÕÑÄ ÔÄÑÌÔÕÄ ÍÂÍ ÚËÔÕÑÅÑ
ÉÇÎÇÊÂ [198, 265, 268, 269], ÕÂÍ Ë ÓÂÔÕÄÑÓÑÄ ÉÇÎÇÊÑ ë ÔÇÓÂ
[270, 271]. £ ÔÎÖÚÂÇ ÚËÔÕÑÅÑ ÉÇÎÇÊÂ ÒÓË ÕÇÏÒÇÓÂÕÖÓÇ
6000 ¬ Ë ÒÎÑÕÐÑÔÕË 13,3 Å ÔÏÿ3 ÆÂÄÎÇÐËÇ ÔÑÔÕÂÄÎâÇÕ
�358� 6� ¤±Â, ÔÕÓÖÍÕÖÓÂ ÏÑÆÇÎË âÄÎâÇÕÔâ ÒÎÑÕÐÑÌ Ô
ÍÑÑÓÆËÐÂÙËÑÐÐÞÏ ÚËÔÎÑÏ 13,8, Â ÍÑà××ËÙËÇÐÕ ÔÂÏÑ-
ÆË××ÖÊËË ÔÑÔÕÂÄÎâÇÕ �4ÿ5� � 10ÿ5 ÔÏ2 Ôÿ1, Õ.Ç. ËÏÇÇÕ
ÒÑÓâÆÑÍ ÄÇÎËÚËÐÞ, ÕËÒËÚÐÞÌ ÆÎâ ÉËÆÍÑÔÕÇÌ ÒÓË ÑÃÞÚ-
ÐÞØ ÆÂÄÎÇÐËâØ. ®ÑÆÇÎËÓÑÄÂÐËÇ Ô ÒÑÕÇÐÙËÂÎÑÏ ¦¡®
ÓÂÃÑÕÞ [256] (Ô ÒÑÒÓÂÄÍÑÌ (26)) ÆÂÈÕ ÒÓË àÕËØ ÉÇ ÕÇÏ-
ÒÇÓÂÕÖÓÇ Ë ÒÎÑÕÐÑÔÕË ÄÇÎËÚËÐÖ ÆÂÄÎÇÐËâ 329,3 ¤±Â Ë
ÍÑà××ËÙËÇÐÕ ÔÂÏÑÆË××ÖÊËË 6;26� 10ÿ5 ÔÏ2 Ôÿ1 Ä ØÑÓÑ-
ÛÇÏ ÔÑÅÎÂÔËË Ô ÆÂÐÐÞÏË ÏÇÕÑÆÂ ab initio.

£ ÕÂÃÎËÙÇ 26 ÒÓËÄÇÆÇÐÞ ÃÑÎÇÇ ÒÑÆÓÑÃÐÞÇ ÆÂÐÐÞÇ Ñ
ÊÂÄËÔËÏÑÔÕË ÍÑà××ËÙËÇÐÕÂ ÔÂÏÑÆË××ÖÊËË ÏÑÆÇÎÇÌ ÉÇ-
ÎÇÊÂ Ô ÒÑÕÇÐÙËÂÎÑÏ ¦¡® ËÊ ÓÂÃÑÕÞ [256] (Ô ÒÑÒÓÂÄÍÑÌ
(26)) ÑÕ ÆÂÄÎÇÐËâ (ÒÎÑÕÐÑÔÕË) ÒÓË ÕÇÏÒÇÓÂÕÖÓÇ 6000 ¬.

¯Â ËÐÕÇÓÄÂÎÇ ÆÂÄÎÇÐËÌ ÑÕ 7,2 ÆÑ 314 ¤±Â ÍÑà××Ë-
ÙËÇÐÕ ÔÂÏÑÆË××ÖÊËË ÖÃÞÄÂÇÕ Ä 5,4 ÓÂÊÂ. £ÇÎËÚËÐÞ
ÍÑà××ËÙËÇÐÕÂ ÔÂÏÑÆË××ÖÊËË ÒÑÓâÆÍÂ 10ÿ5 ÔÏ2 Ôÿ1 ØÂ-
ÓÂÍÕÇÓÐÞ ÆÎâ ÒÓÑÔÕÞØ ÉËÆÍÑÔÕÇÌ [20] ÄÃÎËÊË ÕÑÚÍË
ÒÎÂÄÎÇÐËâ. ¬ÂÍ ËÊÄÇÔÕÐÑ, ÒÓË ÄÞÔÑÍËØ ÒÎÑÕÐÑÔÕâØ ÔÑÑÕ-
ÐÑÛÇÐËÇ ³ÕÑÍÔÂ ë¿ÌÐÛÕÇÌÐÂ (22) ÄÞÒÑÎÐâÇÕÔâ ÑÚÇÐß
ØÑÓÑÛÑ [30]. ±ÑàÕÑÏÖ ÄâÊÍÑÔÕß ÉÇÎÇÊÂ ÆÑÎÉÐÂ ÄÑÊÓÂÔ-
ÕÂÕß Ä ÖÍÂÊÂÐÐÑÏ ËÐÕÇÓÄÂÎÇ ÆÂÄÎÇÐËÌ ÄÔÇÅÑ Ä 5,4 ÓÂÊÂ.

°ÃÞÚÐÑ ÊÂÄËÔËÏÑÔÕß ÍÑà××ËÙËÇÐÕÂ ÔÂÏÑÆË××ÖÊËË
ÑÕ ÆÂÄÎÇÐËâ Ä ÂÍÕËÄÂÙËÑÐÐÑÌ ÏÑÆÇÎË ÑÒËÔÞÄÂáÕ ×ÑÓÏÖ-
ÎÑÌ D � D0 exp �ÿpDV=kBT �, ÅÆÇ p ì ÆÂÄÎÇÐËÇ, DV ì
ÂÍÕËÄÂÙËÑÐÐÞÌ ÑÃÝÈÏ. ©Â ËÔÍÎáÚÇÐËÇÏ ÑÃÎÂÔÕË ÐÇÃÑÎß-
ÛËØ ÆÂÄÎÇÐËÌ (ÏÇÐßÛËØ 39 ¤±Â) ÊÂÄËÔËÏÑÔÕß lnD ÑÕ p
ÒÓËÃÎËÊËÕÇÎßÐÑ ÎËÐÇÌÐÂ Ô ÐÂÍÎÑÐÑÏÿ4;089�10ÿ3 ¤±Âÿ1.
°ÕÔáÆÂ ÒÓË ÕÇÏÒÇÓÂÕÖÓÇ 6000 ¬ ÒÑÎÖÚÂÇÏ ÊÐÂÚÇÐËÇ
DV � 0;3386 A

� 3, ÍÑÕÑÓÑÇ ÔÑÔÕÂÄÎâÇÕ 0,0256 ÑÕ ÂÕÑÏÐÑÅÑ
ÑÃÝÈÏÂ ÒÓË ÒÎÑÕÐÑÔÕË 7,14 Å ÔÏÿ3, ÑÕÄÇÚÂáÜÇÌ ÐÑÓÏÂÎß-
ÐÑÌ ÕÇÏÒÇÓÂÕÖÓÇ ÒÎÂÄÎÇÐËâ ÉÇÎÇÊÂ, ÓÂÄÐÑÌ 1820 ¬.

ªÕÂÍ, ÓÂÔÚÈÕÞ ÄâÊÍÑÔÕË Ä ÓÂÃÑÕÂØ ÒÑ ÏÑÆÇÎËÓÑÄÂÐËá
ÍÂÍ Ô ÒÑÕÇÐÙËÂÎÑÏ¦¡®, ÕÂÍ ËÏÇÕÑÆÑÏ ab initio ÒÓËÄÑÆâÕ
Í ÊÐÂÚÇÐËá ÄâÊÍÑÔÕË ÉËÆÍÑÅÑ ÉÇÎÇÊÂ Ä ÖÔÎÑÄËâØ âÆÓÂ
©ÇÏÎË, ÃÎËÊÍÑÏÖ Í ÊÐÂÚÇÐËá ÄâÊÍÑÔÕË ÉÇÎÇÊÂ ÒÓË ÐÑÓ-
ÏÂÎßÐÑÏ ÆÂÄÎÇÐËË ÄÃÎËÊË ÕÑÚÍË ÒÎÂÄÎÇÐËâ. °ÆÐÂÍÑ Ä
ÓÂÃÑÕÂØ [272 ë274] ÑÙÇÐÍË, ÑÔÐÑÄÂÐÐÞÇ ÐÂ ËÐÞØ ÔÑÑÃÓÂ-
ÉÇÐËâØ (Ô ËÔÒÑÎßÊÑÄÂÐËÇÏ ÂÍÕËÄÂÙËÑÐÐÑÌ ÏÑÆÇÎË ÄâÊÍÑ-
ÔÕË Ë ×ÑÓÏÖÎÞ ¡ÓÓÇÐËÖÔÂ, Â ÕÂÍÉÇ ÆÂÐÐÞØ ÒÑ ÍÑÎÇÃÂ-
ÐËâÏ ÊÇÏÐÑÅÑ âÆÓÂ), ÒÓËÄÑÆâÕ Í ÄâÊÍÑÔÕË ÐÂ ÅÓÂÐËÙÇ

ÄÐÖÕÓÇÐÐÇÅÑ Ë ÄÐÇÛÐÇÅÑ âÆÓÂ ÒÑÓâÆÍÂ 1011 ±Â Ô. ´ÂÍÂâ
ÄÇÎËÚËÐÂ ÏÑÉÇÕ ÓÇÂÎËÊÑÄÂÕßÔâ ÕÑÎßÍÑ Ä ÍÓËÔÕÂÎÎËÚÇ-
ÔÍÑÌ ËÎË ÂÏÑÓ×ÐÑÌ ×ÂÊÂØ. Á ÆÖÏÂá, ÚÕÑ ÃÑÎÇÇ ÓÂÊÖÏ-
ÐÞÏË ÄÞÅÎâÆâÕ ÑÒËÔÂÐÐÞÇ ÄÞÛÇ ÆÂÐÐÞÇ ÐÇÊÂÄËÔËÏÑÅÑ
ÏÑÆÇÎËÓÑÄÂÐËâ ÆÄÖÏâ ÓÂÊÎËÚÐÞÏË ÏÇÕÑÆÂÏË (ÔÏ. ÕÂÍÉÇ
[275]), ÒÑÔÍÑÎßÍÖ ÑÐË ÔÑÅÎÂÔÖáÕÔâ Ô ÆÂÐÐÞÏË ÒÓâÏÞØ
àÍÔÒÇÓËÏÇÐÕÑÄ ÒÑ ÖÆÂÓÐÑÏÖ ÔÉÂÕËá.

£ ÓÂÃÑÕÇ [198] ÏÇÕÑÆÑÏ ab initio ÃÞÎÂ ÓÂÔÔÚËÕÂÐÂ
ÍÓËÄÂâ ÒÎÂÄÎÇÐËâ ÚËÔÕÑÅÑ ÉÇÎÇÊÂ ÒÓË ÆÂÄÎÇÐËâØ ÆÑ
� 300 ¤±Â (Tm � 5700 ¬ ÒÓË p�250 ¤±Â Ë Tm � 6200 ¬
ÒÓË p � 300 ¤±Â), ÍÑÕÑÓÂâ ÔÑÅÎÂÔÖÇÕÔâ Ô ÒÓËÄÇÆÈÐÐÞÏË
ÄÞÛÇ ÑÙÇÐÍÂÏË. ¡ÄÕÑÓÞ [265] ÏÇÕÑÆÑÏ ab initio ÑÒÓÇÆÇ-
ÎËÎË àÐÇÓÅËá ¤ÇÎßÏÅÑÎßÙÂ, ËÊÏÇÐÇÐËÇ ÑÃÝÈÏÂ Ë àÐÕÓÑ-
ÒËË ÒÓË ÒÎÂÄÎÇÐËË Ë ÓâÆ ÆÓÖÅËØ ÔÄÑÌÔÕÄ ÉÇÎÇÊÂ Ä
ÖÔÎÑÄËâØ âÆÓÂ ©ÇÏÎË. ²ÂÔÔÚËÕÂÎË ÕÂÍÉÇ ÍÓËÄÖá ÒÎÂÄÎÇ-
ÐËâ ÉÇÎÇÊÂ ÒÓË ÆÂÄÎÇÐËâØ ÆÑ 350 ¤±Â (6500 ¬). µÚÈÕ
àÎÇÍÕÓÑÐÐÑÌ ÕÇÒÎÑÈÏÍÑÔÕË ÒÑÐËÉÂÇÕ àÕÖ ÍÓËÄÖá ÒÓË-
ÏÇÓÐÑ ÐÂ 100 ¬. °ÛËÃÍÂ ÓÂÔÚÈÕÂ ÕÇÏÒÇÓÂÕÖÓÞ ÒÎÂÄÎÇ-
ÐËâ ÑÙÇÐÇÐÂ Ä �300 ¬. £ [198] ÒÑÔÕÓÑÇÐÂ ÕÂÍÉÇ ÖÆÂÓÐÂâ
ÂÆËÂÃÂÕÂ ¤áÅÑÐËÑ (ÑÕÆÇÎßÐÑ ÆÎâ ÕÄÈÓÆÑÅÑ Ë ÉËÆÍÑÅÑ
ÉÇÎÇÊÂ) Ä ÔÑÅÎÂÔËË Ô ÑÒÞÕÐÞÏË ÆÂÐÐÞÏË. ¥ÂÄÎÇÐËâ,
ÑÕÄÇÚÂáÜËÇ ÐÂÚÂÎÖ Ë ÍÑÐÙÖ ÒÎÂÄÎÇÐËâ ÐÂ ÂÆËÂÃÂÕÇ ¤á-
ÅÑÐËÑ, ÓÂÄÐÞ ÔÑÑÕÄÇÕÔÕÄÇÐÐÑ 243 Ë 298 ¤±Â. £ ËÐÕÇÓÄÂÎÇ
ÆÂÄÎÇÐËÌ ÑÕ 280 ÆÑ 340 ¤±Â ÍÑà××ËÙËÇÐÕ ¤ÓáÐÂÌÊÇÐÂ
ÒÑÚÕË ÒÑÔÕÑâÐÇÐ Ë ÓÂÄÇÐ 1,51 ë 1,52.

±ÑÎÇÊÐÑ ÔÓÂÄÐËÕß ÓÇÊÖÎßÕÂÕÞ ÓÂÔÚÈÕÑÄ ÓÂÊÎËÚÐÞÏË
ÏÇÕÑÆÂÏË. ®ÑÆÇÎß ÉÇÎÇÊÂ Ô ÒÑÕÇÐÙËÂÎÑÏ ¦¡® [256] ÒÓË
ÕÇÏÒÇÓÂÕÖÓÇ 6000 ¬ Ë ÒÎÑÕÐÑÔÕË 13,3 Å ÔÏÿ3 ËÏÇÇÕ ÆÂÄ-
ÎÇÐËÇ 329 ¤±Â, Õ.Ç. ÐÂ 8% ÐËÉÇ, ÚÇÏ ÒÑÎÖÚÇÐÐÑÇ ÏÇÕÑÆÑÏ
ab initio (358 ¤±Â) (ÔÏ. ÄÞÛÇ). ¥ÂÎÇÇ, ÒÑ ÆÂÐÐÞÏ ¦¡®
ÕÇÏÒÇÓÂÕÖÓÂ ÒÎÂÄÎÇÐËâ ÉÇÎÇÊÂ ÒÓË ÆÂÄÎÇÐËË 300 ¤±Â
ÓÂÄÐÂ 6500 ¬ [256], Â ÏÇÕÑÆ ab initio ÆÂÈÕ 6200 ¬ [198]. £
ËÕÑÅÇ ÏÇÕÑÆ ab initio ÊÂÄÞÛÂÇÕ ÆÂÄÎÇÐËÇ ÉËÆÍÑÔÕË ÒÑ
ÑÕÐÑÛÇÐËá Í ÕÂÍÑÄÑÏÖ Ä ¦¡®-ÏÑÆÇÎâØ ÐÂ 8% Ë, ÐÂ-
ÒÓÑÕËÄ, ÊÂÐËÉÂÇÕ ÕÇÏÒÇÓÂÕÖÓÖ ÒÎÂÄÎÇÐËâ ÒÓËÏÇÓÐÑ ÐÂ
5% (ÆÂÐÐÞÇ ab initio ÓÂÃÑÕÞ [269] ÆÑÒÑÎÐËÕÇÎßÐÑ ÊÂÐË-
ÉÂáÕ ÕÇÏÒÇÓÂÕÖÓÖ ÒÎÂÄÎÇÐËâ ÉÇÎÇÊÂ).

³ÑÅÎÂÔÐÑ PREM, ÅÓÂÐËÙÂ ÏÇÉÆÖ ÄÐÖÕÓÇÐÐËÏ Ë ÄÐÇÛ-
ÐËÏ âÆÓÑÏ ÓÂÔÒÑÎÑÉÇÐÂ ÐÂ ÓÂÔÔÕÑâÐËË 1221,5 ÍÏ ÑÕ
ÙÇÐÕÓÂ, Ë ÊÆÇÔß ÆÂÄÎÇÐËÇ ÔÑÔÕÂÄÎâÇÕ � 329 ¤±Â. ´ÇÏ-
ÒÇÓÂÕÖÓÂ Tm ÚËÔÕÑÅÑ ÉÇÎÇÊÂ ÒÓË àÕÑÏ ÆÂÄÎÇÐËË ÓÂÄ-
ÐâÇÕÔâ 6792 ¬ [256] ËÎË 6863 ¬ ÒÑ ÒÓËÄÇÆÈÐÐÑÌ ÄÞÛÇ
ËÐÕÇÓÒÑÎâÙËË (27). ¥Îâ ÕÑÅÑ ÚÕÑÃÞ ÄÐÖÕÓÇÐÐÇÇ âÆÓÑ Ä
ÅËÒÑÕÇÕËÚÇÔÍÑÏ ÚËÔÕÑ ÉÇÎÇÊÐÑÏ ÄÂÓËÂÐÕÇ ÃÞÎÑ ÕÄÈÓ-
ÆÞÏ, ÕÓÇÃÖÇÕÔâ, ÚÕÑÃÞ ÕÇÏÒÇÓÂÕÖÓÂ ÒÓË ÒÓËÃÎËÉÇÐËË Í
ÙÇÐÕÓÖ ÛÎÂ ÐËÉÇ ÅÓÂ×ËÍÂ ÐÂ ÓËÔ. 19 Ë ÒÇÓÇÔÇÍÂÎÂ ÇÅÑ ÒÓË
R � 1221;5 ÍÏ. £Ñ ÄÐÇÛÐÇÏ âÆÓÇ ÕÇÏÒÇÓÂÕÖÓÂ ÆÑÎÉÐÂ
ËÆÕË ÄÞÛÇ ÅÓÂ×ËÍÂ Tm, ÚÕÑÃÞ ÑÐÑ ÃÞÎÑ ÉËÆÍËÏ. ³ÎÇ-
ÆÑÄÂÕÇÎßÐÑ, ÄÑ ÄÐÖÕÓÇÐÐÇÏ âÆÓÇ ÕÇÏÒÇÓÂÕÖÓÂ ÏÑÉÇÕ
ÐÂØÑÆËÕßÔâ Ä ÆËÂÒÂÊÑÐÇ 6792 ë 7265 ¬ Ë Ä ÙÇÐÕÓÇ ©ÇÏÎË
ÏÑÉÇÕ ÃÞÕß ÃÎËÊÍÂ Í 7000 ë 7200 ¬. ¯Â ÅÓÂÐËÙÇ âÆÓÑ ë
ÏÂÐÕËâ, ÒÓË ÆÂÄÎÇÐËË 136 ¤±Â, Tm�4401 ¬, ÕÂÍ ÚÕÑ ÕÇÏ-
ÒÇÓÂÕÖÓÂ âÆÓÂ ÆÑÎÉÐÂ ÃÞÕß ÊÆÇÔß ÄÞÛÇ àÕÑÌ ÄÇÎËÚËÐÞ
(ÔÏ. ÓËÔ. 19). ±ÓÇÄÞÛÇÐËÇ ÐÂÆ ÕÇÏÒÇÓÂÕÖÓÑÌ ÒÎÂÄÎÇÐËâ
ÚËÔÕÑÅÑ ÉÇÎÇÊÂ ÒÓË ÐÑÓÏÂÎßÐÑÏ ÆÂÄÎÇÐËË (Tm � 1811 ¬)
ÔÑÔÕÂÄËÎÑ ÃÞ� 2590 ¬. ¯ÂÑÃÑÓÑÕ, ÄÇÜÇÔÕÄÑ ÏÂÐÕËË ÒÓË
àÕËØ ÖÔÎÑÄËâØ ÆÑÎÉÐÑ ÃÞÕß ÕÄÈÓÆÞÏ, ÐÂ ÚÕÑ ÖÍÂÊÞÄÂáÕ
ÔÇÌÔÏËÚÇÔÍËÇ ÆÂÐÐÞÇ (PREM). ±ÓË ÕÂÍËØ ÕÇÏÒÇÓÂÕÖÓÂØ Ë
ÐÑÓÏÂÎßÐÑÏ ÆÂÄÎÇÐËË ÑÔÐÑÄÐÞÇ ÑÍÔËÆÞ, ËÊ ÍÑÕÑÓÞØ
ÔÑÔÕÑËÕ ÏÂÐÕËâ, ÐÂØÑÆËÎËÔß ÃÞ Ä ÉËÆÍÑÏ ÔÑÔÕÑâÐËË
(ÐÂÒÓËÏÇÓ, ÆÎâ ÚËÔÕÑÅÑ MgO Tm � 2825 ¬, ÆÎâ ÚËÔÕÑÅÑ
CaO Tm � 2570 ¬, ÔÎÑÉÐÞÇ ÑÍÔËÆÞ ÒÎÂÄâÕÔâ ÒÓË ÃÑÎÇÇ
ÐËÊÍËØ ÕÇÏÒÇÓÂÕÖÓÂØ), ÑÆÐÂÍÑ ÒÓË ÆÂÄÎÇÐËË 136 ¤±Â ËØ
ÕÇÏÒÇÓÂÕÖÓÂ ÒÎÂÄÎÇÐËâ ÄÒÑÎÐÇ ÏÑÉÇÕ ÒÓÇÄÞÔËÕß 4400 ¬.

´ÂÃÎËÙÂ 26. ¬Ñà××ËÙËÇÐÕÞ ÔÂÏÑÆË××ÖÊËË ÏÑÆÇÎÇÌ ÉËÆÍÑÅÑ ÉÇÎÇÊÂ

±ÎÑÕÐÑÔÕß,
Å ÔÏÿ3

6,00 7,01 7,79 8,77 9,35 10,02 10,79 11,69

¥ÂÄÎÇÐËÇ,
¤±Â

7,19 17,2 50,2 87,0 119,5 165,9 229,0 313,8

D� 105,
ÔÏ2 Ôÿ1

34,8 31,8 19,2 15,6 12,5 10,4 8,20 6,45
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°ÔÐÑÄÐÂâ ÕÓÖÆÐÑÔÕß ÓÂÔÚÈÕÑÄ ÔÄÑÌÔÕÄ ÄÇÜÇÔÕÄ Ä àÍÔ-
ÕÓÇÏÂÎßÐÞØ ÔÑÔÕÑâÐËâØ ÊÂÍÎáÚÂÇÕÔâ Ä ÐÇÑÒÓÇÆÇÎÈÐÐÑÔÕË
ÄÇÎËÚËÐÞ àÎÇÍÕÓÑÐÐÑÅÑ ÄÍÎÂÆÂ Ä ÕÇÒÎÑÈÏÍÑÔÕß ÒÓË ÄÞ-
ÔÑÍÑÌ ÕÇÏÒÇÓÂÕÖÓÇ. µÕÑÚÐÇÐËáÏÇÕÑÆÂ ÏÑÅÎË ÃÞ ÒÑÏÑÚß
ÒÑÎÖÚÇÐËÇ àÍÔÒÇÓËÏÇÐÕÂÎßÐÞØ ÆÂÐÐÞØ ÒÑ ÕÇÏÒÇÓÂÕÖÓÇ
ÐÂ ÂÆËÂÃÂÕÇ ¤áÅÑÐËÑ ÎËÃÑ ÒÓÑÄÇÆÇÐËÇ ÆÑÔÕÂÕÑÚÐÑ ÕÑÚ-
ÐÞØ ÓÂÔÚÈÕÑÄ ÆÑÒÑÎÐËÕÇÎßÐÑÅÑ ÄÍÎÂÆÂ Ä àÎÇÍÕÓÑÐÐÖá
ÕÇÒÎÑÈÏÍÑÔÕß Ë, ÔÑÑÕÄÇÕÔÕÄÇÐÐÑ, àÎÇÍÕÓÑÐÐÑÅÑ ÄÍÎÂÆÂ Ä
àÐÇÓÅËá Ë ÆÂÄÎÇÐËÇ.

9.2. ²ÂÔÕÄÑÓÞ ÐÂ ÑÔÐÑÄÇ ÉÇÎÇÊÂ. ÁÆÓÑ ©ÇÏÎË
±ÓËÐâÕÑ ÔÚËÕÂÕß, ÚÕÑ âÆÓÑ ©ÇÏÎË ÒÓÇÆÔÕÂÄÎâÇÕ ÔÑÃÑÌ
ÓÂÔÕÄÑÓ ÐËÍÇÎâ Ë ÎÈÅÍËØ àÎÇÏÇÐÕÑÄ (Si, S, O, H, C) Ä
ÉÇÎÇÊÇ. ¬ÓÑÏÇ ÕÄÈÓÆÑÅÑ Ë ÉËÆÍÑÅÑ ÓÂÔÕÄÑÓÑÄ ÐÂ ÑÔÐÑÄÇ
ÉÇÎÇÊÂ, ÒÓË ÖÔÎÑÄËâØ âÆÓÂ ÏÑÉÇÕ ÔÖÜÇÔÕÄÑÄÂÕß ÓâÆ
ÕÄÈÓÆÞØ ÔÑÇÆËÐÇÐËÌ ÐÂ ÑÔÐÑÄÇ ÉÇÎÇÊÂ. £ ÚÂÔÕÐÑÔÕË, Ä
ÓÂÃÑÕÇ [276], ÅÆÇ ÓÂÔÔÚËÕÂÐÞ ÔÄÑÌÔÕÄÂ ÓÂÊÎËÚÐÞØ ÍÂÓÃË-
ÆÑÄ Ë ÅËÆÓËÆÑÄ ÉÇÎÇÊÂ, ÐÂÌÆÇÐÑ, ÚÕÑ ÐÂËÃÑÎÇÇ ÖÔÕÑÌÚË-
ÄÞÇ ËÊ ÐËØ Ä ÖÔÎÑÄËâØ âÆÓÂìàÕÑFe2C, FeH,FeH3 ËFeH4.
°ÆÐÂÍÑ ÓÂÔÚÈÕÞ ×ÂÊÑÄÞØ ÆËÂÅÓÂÏÏ ÔËÔÕÇÏ ÉÇÎÇÊÑ ë
ÒÓËÏÇÔß ÒÓË ÖÔÎÑÄËâØ âÆÓÂ ©ÇÏÎË ÆÑÄÑÎßÐÑ ÕÓÖÆÑÈÏÍË,
Ë Ä àÕÑÏ ÐÂÒÓÂÄÎÇÐËË ÔÆÇÎÂÐÑ ÒÑÍÂ ÆÑÄÑÎßÐÑ ÏÂÎÑ. £
ÓÂÊÆÇÎÇ 9.1 ÖÉÇ ÖÒÑÏËÐÂÎÑÔß, ÚÕÑ ÓÂÔÕÄÑÓÞ Fe ë S ÏÑÆÇ-
ÎËÓÑÄÂÎË ÏÇÕÑÆÑÏ ab initio [270, 271].

£ ÓÂÃÑÕÇ [257] ÒÓËÐâÕ Ä ÒÇÓÄÑÏ ÒÓËÃÎËÉÇÐËË ÆÄÖØ-
ÍÑÏÒÑÐÇÐÕÐÞÌ ÄÂÓËÂÐÕ âÆÓÂ, Ä ÍÑÕÑÓÑÏ ÑÔÐÑÄÐÞÏË ÍÑÏ-
ÒÑÐÇÐÕÂÏË âÄÎâáÕÔâ ÉÇÎÇÊÑ Ë ÔÇÓÂ. ±ÑÕÇÐÙËÂÎ ¦¡® ÆÎâ
ÕÂÍÑÌ ÔËÔÕÇÏÞ ÃÞÎ ÒÓÇÆÎÑÉÇÐ Ä [256] Ë ÖÕÑÚÐÈÐ Ä [257]
ÕÂÍËÏ ÑÃÓÂÊÑÏ, ÚÕÑÃÞ ÒÑÎÖÚËÕß ÐÂËÎÖÚÛÇÇ ÔÑÅÎÂÔËÇ Ô
PREM-ÆÂÐÐÞÏË ÒÑ ÆÂÄÎÇÐËá Ë ÒÎÑÕÐÑÔÕË Ä ÍÎáÚÇÄÞØ
ÒÑÊËÙËâØ: Ä ÙÇÐÕÓÇ ©ÇÏÎË, ÐÂ ÅÓÂÐËÙÇ ÄÐÖÕÓÇÐÐÇÇ âÆÓÑ ë
ÄÐÇÛÐÇÇ âÆÓÑ Ë ÐÂ ÅÓÂÐËÙÇ ÄÐÇÛÐÇÇ âÆÓÑ ëÏÂÐÕËâ.

±ÂÓÐÞÌ ÒÑÕÇÐÙËÂÎ ÆÎâ ÒÂÓ Fe ëFe Ä [257] ÄÊâÎË ÕÂÍËÏ
ÉÇ, ÍÂÍ Ë Ä ÓÂÃÑÕÇ [46], ÐÑ Ô ÒÑÒÓÂÄÍÑÌ (26). ¥Îâ ÒÂÓ Fe ë S
Ë S ë S ÄÞÃÓÂÎË ÒÑÕÇÐÙËÂÎÞ ÔÑÑÕÄÇÕÔÕÄÇÐÐÑ
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ÅÆÇ s12 � 2;366 A
�
, e12 � 0;262 à£, s22 � 2;236 A

�
, e22 �

� 1;0767 à£. ±ÑÕÇÐÙËÂÎ ÒÑÅÓÖÉÇÐËâ ÆÎâ ÔÇÓÞ ËÏÇÇÕ ÄËÆ:

F2�r��ar1=2 � br pri 0 < r4r3 ;

F2�r��a3 � b3�rÿ r3��c3�rÿ r3� p pri r3 < r < r4 ;

F2�r��a4 � b4�rÿ r4��c4�rÿ r4�q pri r4 < r :

¶ÖÐÍÙËâ F2 Ë ÇÈ ÒÇÓÄÂâ ÒÓÑËÊÄÑÆÐÂâ ÆÑÎÉÐÞ ÃÞÕß
ÐÇÒÓÇÓÞÄÐÞÏË ÒÓË r � r3 Ë r � r4. ±ÓË ÒÑÆÅÑÐÍÇ ÒÂÓÂ-
ÏÇÕÓÑÄ Ä [256] Ä ÍÂÚÇÔÕÄÇ ÑÒÑÓÐÑÌ ÕÑÚÍË ÒÓËÐâÎË, ÚÕÑ Ä
ÙÇÐÕÓÇ ©ÇÏÎË ÕÇÏÒÇÓÂÕÖÓÂ 5000 ¬, ÆÂÄÎÇÐËÇ 360 ¤±Â Ë

ÍÑÐÙÇÐÕÓÂÙËâ ÓÂÔÕÄÑÓÂ Fe ëS ÔÑÔÕÂÄÎâÇÕ 10 ÂÕÑÏÐÞØ ÒÓÑ-
ÙÇÐÕÑÄ (ÂÕ.%) ÔÇÓÞ. ¬ÓÑÏÇ ÕÑÅÑ, ÔÚËÕÂÎÑÔß, ÚÕÑ à××ÇÍ-
ÕËÄÐÂâ àÎÇÍÕÓÑÐÐÂâ ÒÎÑÕÐÑÔÕß, ÔÑÊÆÂÄÂÇÏÂâ ÔÇÓÑÌ, ËÏÇÇÕ
ÄËÆc�r� � 89;80 exp �ÿ1;3860 r�, ÅÆÇ r ÄÞÓÂÉÇÐÑ Ä ÂÐÅÔÕÓÇ-
ÏÂØ. £ ËÕÑÅÇ ÃÞÎË ÐÂÌÆÇÐÞ ÔÎÇÆÖáÜËÇ ÊÐÂÚÇÐËâ ÒÂÓÂÏÇÕ-
ÓÑÄ: a � ÿ0;85, b � 0;2842, r3 � 12;00, r4 � 40;00, c3 � 0,
c4 � ÿ0;002, p�q�1;5. ¥ÂÎßÐÇÌÛÂâ ÍÑÓÓÇÍÙËâ ÒÑÕÇÐ-
ÙËÂÎÂ ¦¡® ÆÎâ ÔÇÓÞ ÒÓÑÄÑÆËÎÂÔß Ä [257] ÄÂÓËÂÙËÇÌ
ÕÑÎßÍÑ ÑÆÐÑÅÑ ÍÑà××ËÙËÇÐÕÂ, c4, ÒÓË ÒÑÔÕÑâÐÐÞØ ÆÓÖÅËØ
ÒÂÓÂÏÇÕÓÂØ. ±ÓËÏÇÐâÎË ÒÑÕÇÐÙËÂÎ ¦¡® Ô ÓÂÆËÖÔÑÏ
ÑÃÓÞÄÂ ÄÊÂËÏÑÆÇÌÔÕÄËâ 5;30 A

�
, ÍÂÍ Ë Ä [46]. ¯ÂËÎÖÚÛÇÇ

ÔÑÅÎÂÔËÇ Ô PREM-ÆÂÐÐÞÏËÒÑÎÖÚÂÇÕÔâ ÒÓË c4 � ÿ0;0505Ë
ÍÑÐÙÇÐÕÓÂÙËË ÔÇÓÞ ÄÑ ÄÐÖÕÓÇÐÐÇÏ âÆÓÇ 5 ÂÕ.%. ´ÇÏÒÇÓÂ-
ÕÖÓÂ ÐÂ ÅÓÂÐËÙÇ ÏÇÉÆÖ ÄÐÖÕÓÇÐÐËÏ Ë ÄÐÇÛÐËÏ âÆÓÑÏ
ÃÎËÊÍÂ Í 6325 ¬.

²ÇÊÖÎßÕÂÕÞ ÓÂÔÚÈÕÑÄ ÒÓËÄÇÆÇÐÞ Ä ÕÂÃÎ. 27. £ËÆÐÑ, ÚÕÑ
ÆÂÐÐÞÇ ®¥-ÓÂÔÚÈÕÑÄ Ë ÏÑÆÇÎË PREM ÑÚÇÐß ØÑÓÑÛÑ
ÔÑÅÎÂÔÖáÕÔâ ÐÂ ÄÔÇØ ÍÓËÕËÚÇÔÍËØ ÖÓÑÄÐâØ Ä âÆÓÇ ©ÇÏÎË.
¯ÇÔÍÑÎßÍÑ ØÖÉÇ ÒÓÇÆÔÍÂÊÞÄÂÇÕÔâ ÔÍÑÓÑÔÕß ÊÄÖÍÂ (Ô ÑÛËÃ-
ÍÑÌ Ä 5 ë 10%). £Ñ ÄÐÖÕÓÇÐÐÇÏ âÆÓÇ ÍÑÐÙÇÐÕÓÂÙËâ ÄÔáÆÖ
ÃÎËÊÍÂ Í 5 ÂÕ.%, Â ÄÑ ÄÐÇÛÐÇÏ âÆÓÇ ËÊÏÇÐâÇÕÔâ Ä
ËÐÕÇÓÄÂÎÇ 11 ë 12 ÂÕ.%. ¦ÔÎË ÃÞ ÓÂÔÒÓÇÆÇÎÇÐËÇ ÔÇÓÞ ÒÑ
ÄÞÔÑÕÇ ÃÞÎÑ ÓÂÄÐÑÄÇÔÐÞÏ, ÕÑ ÒÓÂÍÕËÚÇÔÍË ÄÔâ ÔÇÓÂ ÔÑ-
ÔÓÇÆÑÕÑÚËÎÂÔß ÃÞ Ö ÅÓÂÐËÙÞ âÆÓÂ Ô ÏÂÐÕËÇÌ (ËÊ-ÊÂ ËÅÓÞ
ÒÂÓÙËÂÎßÐÞØ ÏÑÎßÐÞØ ÑÃÝÈÏÑÄ ÉÇÎÇÊÂ Ë ÔÇÓÞ). °ÆÐÂÍÑ
ÓÇÂÎßÐÑÇ ÒÓËÔÖÕÔÕÄËÇ ÔÇÓÞ ÄÑ ÄÐÖÕÓÇÐÐÇÏ âÆÓÇ ÖÍÂÊÞ-
ÄÂÇÕ ÐÂ ÕÑ, ÚÕÑ ÓÂÔÒÓÇÆÇÎÇÐËÇ ÔÇÓÞ ÒÑ ÄÞÔÑÕÇ ÐÇÓÂÄÐÑ-
ÄÇÔÐÑ ËÊ-ÊÂ ÍÑÐÄÇÍÕËÄÐÑÌ ÙËÓÍÖÎâÙËË ÓÂÔÒÎÂÄÂ. ±ÓËÄÇ-
ÆÈÐÐÞÌ Ä ÕÂÃÎ. 27 ÄÂÓËÂÐÕ Ô ÕÇÏÒÇÓÂÕÖÓÑÌ ÐÂ ÅÓÂÐËÙÂØ
6325 Ë 4325 ¬ ÔÂÏÑÔÑÅÎÂÔÑÄÂÐ, Ë ÄÔá àÕÖ ÓÂÊÐËÙÖ
ÕÇÏÒÇÓÂÕÖÓ ÏÑÉÐÑ ÒÑÚÕË ÕÑÚÐÑ ÑÃÝâÔÐËÕß ÂÆËÂÃÂÕÐÞÏ
ÒÇÓÇÒÂÆÑÏ. ²ÂÊÐËÙÂ àÕËØ ÕÇÏÒÇÓÂÕÖÓ (1920 ¬) ÃÎËÊÍÂ Í
ÑÙÇÐÍÇ, ÒÑÎÖÚÇÐÐÑÌ ÓÂÐÇÇ Ä ÓÂÃÑÕÇ [252] (2100¬). °ÕÎËÚËÇ
ÑÕ ÓÇÊÖÎßÕÂÕÑÄ [252] Ä àÕÑÏ ÑÕÐÑÛÇÐËË ÊÂÍÎáÚÂÇÕÔâ Ä
ÕÑÏ, ÚÕÑ ÕÇÏÒÇÓÂÕÖÓÞ ÐÂ ÅÓÂÐËÙÂØ ÄÐÇÛÐÇÅÑ âÆÓÂ Ä
ÓÂÔÚÈÕÂØ [257] ÑÒÓÇÆÇÎâáÕÔâ ÒÓÂÍÕËÚÇÔÍË ÑÆÐÑÊÐÂÚÐÑ.

£ [257] ÒÑÔÕÓÑÇÐÑ ÔÇÚÇÐËÇ ×ÂÊÑÄÑÌ ÆËÂÅÓÂÏÏÞ Fe ë S
ÒÓË ÆÂÄÎÇÐËË 329 ¤±Â, ÑÕÄÇÚÂáÜÇÏ ÅÓÂÐËÙÇ ÏÇÉÆÖ ÄÐÖÕ-
ÓÇÐÐËÏ Ë ÄÐÇÛÐËÏ âÆÓÑÏ. ²ÂÔÔÚËÕÂÐÞ àÐÇÓÅËË ¤ËÃÃÔÂ
ÕÄÈÓÆÑÌ Ë ÉËÆÍÑÌ ×ÂÊ ÐÂ ÅÓÂÐËÙÇ Ë ÏÇÕÑÆÑÏ ÑÃÜÇÌ
ÍÂÔÂÕÇÎßÐÑÌ ÑÒÓÇÆÇÎÇÐÂ ÍÑÐÙÇÐÕÓÂÙËâ ÓÂÄÐÑÄÇÔÐÑÌ ÉËÆ-
ÍÑÌ ×ÂÊÞ (10 ë 12 ÂÕ.% ÔÇÓÞ) Ä ÔÑÅÎÂÔËË Ô ÆÂÐÐÞÏË
ÕÂÃÎ. 27. ´ÂÍËÏ ÑÃÓÂÊÑÏ, ®¥-ÓÂÔÚÈÕÞ ÑÍÂÊÂÎËÔß ÔÂÏÑ-
ÔÑÅÎÂÔÑÄÂÐÐÞÏË.

ªÕÂÍ, ÆÄÖØÍÑÏÒÑÐÇÐÕÐÞÌ ÄÂÓËÂÐÕ âÆÓÂ ©ÇÏÎË ÒÑÊÄÑ-
ÎâÇÕ ÒÑÎÖÚËÕß ÐÇÒÎÑØÑÇ ÔÑÅÎÂÔËÇ Ô PREM. °ÔÐÑÄÐÞÇ
ÓÇÊÖÎßÕÂÕÞ ÓÂÔÚÈÕÑÄ [257] ÕÂÍÑÄÞ:

ì ÆÂÄÎÇÐËÇ Ä ÙÇÐÕÓÇ ©ÇÏÎË, ÐÂ ÅÓÂÐËÙÇ ÏÇÉÆÖ ÄÐÖÕ-
ÓÇÐÐËÏ Ë ÄÐÇÛÐËÏ âÆÓÑÏ Ë ÐÂ ÅÓÂÐËÙÇ âÆÓÑ ëÏÂÐÕËâ
ÔÑÄÒÂÆÂÇÕ Ô ÆÂÐÐÞÏË PREM;

´ÂÃÎËÙÂ 27. ²ÇÊÖÎßÕÂÕÞ ®¥-ÓÂÔÚÈÕÑÄ [257] Ä ÔÓÂÄÐÇÐËË Ô ÆÂÐÐÞÏË PREM

µÓÑÄÇÐß* R, ÍÏ,
PREM

T, ¬,

®¥

¬ÑÐÙÇÐÕÓÂÙËâ S, ÂÕ.% ¥ÂÄÎÇÐËÇ, ¤±Â ±ÎÑÕÐÑÔÕß, Å ÔÏÿ3 ³ÍÑÓÑÔÕß ÊÄÖÍÂ, ÍÏ Ôÿ1

®¥ PREM ®¥ PREM ®¥ PREM ®¥ PREM

¸ÇÐÕÓ 0 6700 5,0 ? 364 363,85 13,16 13,088 10,69 11,266

¤ÓÂÐËÙÂ 1, ÕÄÈÓÆÂâ ×ÂÊÂ 1221,5 6325 5,0 ? 329,0 328,85 12,81 12,763 10,35 11,028

¤ÓÂÐËÙÂ 1, ÉËÆÍÂâ ×ÂÊÂ 1221,5 6325 11,7 ? 329,0 328,85 12,22 12,166 ì 10,356

¤ÓÂÐËÙÂ 2,
âÆÓÑ

3480 4325
3300?

11
12

?
?

136,0 135,75 9,903 9,903 8,86
8,48

8,065

* ¤ÓÂÐËÙÂ 1 ì ÄÐÖÕÓÇÐÐÇÇ âÆÓÑ ë ÄÐÇÛÐÇÇ âÆÓÑ, ÅÓÂÐËÙÂ 2 ì âÆÓÑ ëÏÂÐÕËâ.
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ì ÄÐÖÕÓÇÐÐÇÇ âÆÓÑ ©ÇÏÎË ÄÔáÆÖ ËÏÇÇÕ ÍÑÐÙÇÐÕÓÂ-
ÙËá ÑÍÑÎÑ 5 ÂÕ.% ÔÇÓÞ. ´ÇÏÒÇÓÂÕÖÓÂ Ä ÐÈÏ ËÊÏÇÐâÇÕÔâ ÑÕ
6700 ¬ (ÙÇÐÕÓ) ÆÑ 6325 ¬ ÐÂ ÅÓÂÐËÙÇ Ô ÄÐÇÛÐËÏ âÆÓÑÏ.
±ÂÆÇÐËÇ ÕÇÏÒÇÓÂÕÖÓÞ ÐÂ ÄÐÖÕÓÇÐÐÇÏ âÆÓÇ ÒÓË àÕÑÏ ÔÑ-
ÔÕÂÄÎâÇÕ 6700ÿ 6325 � 375 ¬;

ì ÄÑÄÐÇÛÐÇÏâÆÓÇ ÕÇÏÒÇÓÂÕÖÓÂËÊÏÇÐâÇÕÔâ ÑÕ 6325¬
ÐÂ ÅÓÂÐËÙÇ Ô ÄÐÖÕÓÇÐÐËÏ âÆÓÑÏ ÆÑ 4325 ë 3300 ¬ (Ä
ÊÂÄËÔËÏÑÔÕË ÑÕ ÄÞÃÑÓÂ ÍÑÐÙÇÐÕÓÂÙËË ÔÇÓÞ) ÐÂ ÅÓÂÐËÙÇ
Ô ÏÂÐÕËÇÌ. ¬ÑÐÙÇÐÕÓÂÙËâ ÔÇÓÞ ÄÑ ÄÐÇÛÐÇÏ âÆÓÇ ÔÎÂÃÑ
ÊÂÄËÔËÕ ÑÕ ÓÂÔÔÕÑâÐËâ ÆÑ ÙÇÐÕÓÂ. ²ÂÔÚÈÕÞ ÆÂáÕ ÄÇÎËÚËÐÖ
ÍÑÐÙÇÐÕÓÂÙËË ÑÕ 10,7 ÂÕ.% S Ö ÅÓÂÐËÙÞ Ô ÄÐÖÕÓÇÐÐËÏ
âÆÓÑÏ ÆÑ 11 ë 12 ÂÕ.% S ÐÂ ÅÓÂÐËÙÇ Ô ÏÂÐÕËÇÌ. ´ÂÍÑÇ
ÏÂÎÑÇ ËÊÏÇÐÇÐËÇ ÍÑÐÙÇÐÕÓÂÙËË ÖÍÂÊÞÄÂÇÕ ÐÂ à××ÇÍÕËÄ-
ÐÑÇ ÍÑÐÄÇÍÕËÄÐÑÇ ÒÇÓÇÏÇÛËÄÂÐËÇ ÓÂÔÒÎÂÄÂ. ²ÂÔÚÈÕ ÂÆËÂ-
ÃÂÕÐÑÅÑ ÒÇÓÇÒÂÆÂ ÔÄËÆÇÕÇÎßÔÕÄÖÇÕ Ä ÒÑÎßÊÖ ÕÇÏÒÇÓÂÕÖÓÞ
4325 ¬ Ë ÍÑÐÙÇÐÕÓÂÙËË ÔÇÓÞ ÑÍÑÎÑ 11 ÂÕ.%;

ì Ä ÓÂÏÍÂØ ÒÓËÐâÕÞØ ÒÓËÃÎËÉÇÐËÌ ÑÕÐÑÔËÕÇÎßÐÑ
ÔÑÔÕÂÄÂ âÆÓÂ ÄÇÓÑâÕÐÂâ ÑÛËÃÍÂ ÓÂÔÚÈÕÂ ÍÑÐÙÇÐÕÓÂÙËË Ä
ÍÎáÚÇÄÞØ ÕÑÚÍÂØ ÐÇÄÇÎËÍÂ (�0;5 ÂÕ.%);

ì ÓÂÔÚÈÕÐÞÇ ÒÎÑÕÐÑÔÕË ÐÂ ÄÔÇØ ÍÓËÕËÚÇÔÍËØ ÖÓÑÄÐâØ
ÐÇÏÐÑÅÑ ÄÞÛÇÆÂÐÐÞØPREM(ÐÇÃÑÎÇÇ ÚÇÏÐÂ0,05 Å ÔÏÿ3).
¿ÕÑ ÓÂÔØÑÉÆÇÐËÇ ÏÑÉÇÕ ÃÞÕß ÔÄâÊÂÐÑ Ô ÐÇÆÑÔÕÂÕÑÚÐÑÌ
ÕÑÚÐÑÔÕßá ÒÑÕÇÐÙËÂÎÂ ¦¡® ÎËÃÑ Ô ÐÂÎËÚËÇÏ ËÐÞØ ÍÑÏ-
ÒÑÐÇÐÕÑÄ ÓÂÔÕÄÑÓÂ ÍÓÑÏÇ ÔÇÓÞ;

ì ÓÂÔÚÈÕÐÞÇ ÊÐÂÚÇÐËâ ÔÍÑÓÑÔÕË ÊÄÖÍÂ Ä ÙÇÐÕÓÇ ©ÇÏÎË
Ë ÐÂ ÅÓÂÐËÙÇ ÄÐÖÕÓÇÐÐÇÇ âÆÓÑ ë ÄÐÇÛÐÇÇ âÆÓÑ ÊÂÐËÉÇÐÞ
ÒÑ ÑÕÐÑÛÇÐËá Í ÕÂÍÑÄÞÏ ÄPREMÐÂ 6 ë 7%, Â ÐÂ ÅÓÂÐËÙÇ
Ô ÏÂÐÕËÇÌ ÊÂÄÞÛÇÐÞ ÐÂ 5 ë 10%.±ÓËÚËÐÂ àÕËØ ÓÂÔØÑÉÆÇ-
ÐËÌ ÏÑÉÇÕ ÊÂÍÎáÚÂÕßÔâ Ä ÑÕÍÎÑÐÇÐËË ÑÕ ÆÄÖØÍÑÏÒÑÐÇÐÕ-
ÐÑÌ ÏÑÆÇÎË âÆÓÂ;

ì ×ÑÓÏÂ ×ÂÊÑÄÑÌ ÆËÂÅÓÂÏÏÞ ÔËÔÕÇÏÞ Fe ë S ÒÓË
ÆÂÄÎÇÐËË 329 ¤±Â Ë ÕÇÏÒÇÓÂÕÖÓÇ 6325 ¬ ØÑÓÑÛÑ ÔÑÅÎÂ-
ÔÖÇÕÔâ Ô ÒÓËÄÇÆÈÐÐÞÏË ÄÞÛÇ ÓÇÊÖÎßÕÂÕÂÏË ÓÂÔÚÈÕÑÄ
ÑÕÐÑÔËÕÇÎßÐÑ ÔÑÔÕÂÄÂ ÓÂÄÐÑÄÇÔÐÑÌ ÉËÆÍÑÌ ×ÂÊÞ (11 ë
12 ÂÕ.% S), ÑÆÐÂÍÑ ÕÑÚÐÑÔÕß ÓÂÔÚÈÕÑÄ ÐÇÆÑÔÕÂÕÑÚÐÑ ÄÞ-
ÔÑÍÂ ÆÎâ ÑÙÇÐÍË ÓÂÄÐÑÄÇÔÐÑÅÑ ÔÑÔÕÂÄÂ ÕÄÈÓÆÑÌ ×ÂÊÞ.

¥Îâ ÔËÔÕÇÏÞ Fe ë S ÒÓÑÄÇÆÇÐÑ ÐÇÔÍÑÎßÍÑ ÓÂÔÚÈÕÑÄ
ÏÇÕÑÆÑÏ ab initio. £ ÔÎÖÚÂÇ ÓÂÔÕÄÑÓÂ ÔÇÓÞ Ä ÉÇÎÇÊÇ
(18,75 ÏÑÎ.% S) ÒÓË ÕÇÏÒÇÓÂÕÖÓÇ 6000 ¬ Ë ÒÎÑÕÐÑÔÕË
12,33 Å ÔÏÿ3 (64 ÚÂÔÕËÙÞ Ä ÑÔÐÑÄÐÑÏ ÍÖÃÇ) ÆÂÄÎÇÐËÇ
ÔÑÔÕÂÄËÎÑ �345� 6� ¤±Â, ÍÑà××ËÙËÇÐÕ ÔÂÏÑÆË××ÖÊËË
ÉÇÎÇÊÂ D�Fe� � �4ÿ6� � 10ÿ5 ÔÏ2 Ôÿ1 Ë ÕÂÍÑÇ ÉÇ ÊÐÂÚÇÐËÇ
ËÏÇÎ ÍÑà××ËÙËÇÐÕ ÔÂÏÑÆË××ÖÊËË ÔÇÓÞ [270]. °ÙÇÐÍÂ ÒÑ
ÔÑÑÕÐÑÛÇÐËá ³ÕÑÍÔÂ ë¿ÌÐÛÕÇÌÐÂ ÆÂÈÕ ÄÇÎËÚËÐÖ ÄâÊÍÑ-
ÔÕË ÓÂÔÒÎÂÄÂ ÑÍÑÎÑ 13 Ï±Â Ô, Õ.Ç. ÄÔÇÅÑ Ä 2 ë 3 ÓÂÊÂ ÃÑÎßÛÇ
ÄâÊÍÑÔÕË, ÕËÒËÚÐÑÌ ÆÎâ ÉËÆÍËØ ÏÇÕÂÎÎÑÄ ÒÓË ÕÇÏÒÇÓÂ-
ÕÖÓÇ, ÃÎËÊÍÑÌ Í ÕÇÏÒÇÓÂÕÖÓÇ ÒÎÂÄÎÇÐËâ (� 1 Ï±Â Ô). £
[271] ÆÎâ ÓÂÔÒÎÂÄÂ Fe ë S ÒÓË ÕÇØ ÉÇ ÖÔÎÑÄËâØ ÒÑÎÖÚÇÐÂ
ÄâÊÍÑÔÕß ÑÍÑÎÑ 9 Ï±Â Ô, ÍÑÕÑÓÂâ ÐÇÒÎÑØÑ ÔÑÅÎÂÔÖÇÕÔâ Ô
ÑÙÇÐÍÑÌ ÒÑ ³ÕÑÍÔÖ ë¿ÌÐÛÕÇÌÐÖ. ´ÂÍÑÌ ÒÑÓâÆÑÍ ÄÇÎË-
ÚËÐÞ ÄâÊÍÑÔÕË ÔËÎßÐÑ ÓÂÔØÑÆËÕÔâ Ô ÐÂÌÆÇÐÐÞÏ àÍÔÕÓÂÒÑ-
ÎâÙËÇÌ ËÊ ÑÃÎÂÔÕË ÐËÊÍËØ ÆÂÄÎÇÐËÌ (103 ë 106 ±Â Ô ÄÑ
ÄÐÇÛÐÇÏ âÆÓÇ [271]).

¥ÓÖÅÑÌ ÑÃÝÇÍÕ, ËÅÓÂáÜËÌ ÃÑÎßÛÖá ÓÑÎß Ä ÏÇÕÂÎ-
ÎÖÓÅËË, ì àÕÑ ÔËÔÕÇÏÂ Fe ëC. £ ÓÂÃÑÕÇ [277] ÒÓÑ-
ÄÇÆÇÐÑ ÏÑÆÇÎËÓÑÄÂÐËÇ ÓÂÔÒÎÂÄÑÄ Fe ëC ÒÓË ÍÑÐÙÇÐÕ-
ÓÂÙËË ÖÅÎÇÓÑÆÂ ÆÑ 20 ÂÕ.% Ë ÕÇÏÒÇÓÂÕÖÓÂØ ÆÑ 2500 ¬.
¥Îâ ÒÂÓ Fe ëFe ÃÞÎ ÄÊâÕ ÒÑÕÇÐÙËÂÎ ¦¡® ËÊ [255], Â ÆÎâ
ÒÂÓ Fe ëC Ë CëC ÄÞÃÓÂÐÞ ÔÑÑÕÄÇÕÔÕÄÇÐÐÑ ÒÑÕÇÐÙËÂÎÞ
ÄËÆÂ
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�
. ®ÑÆÇÎËÓÑÄÂÐËÇ ÒÓÑÄÑÆËÎÑÔß ÏÇÕÑÆÑÏ

®¥. ¬ÂÍËØ-ÎËÃÑ ÑÔÑÃÇÐÐÑÔÕÇÌ Ä ÒÑÄÇÆÇÐËË ÕÇÓÏÑÆËÐÂ-
ÏËÚÇÔÍËØ ÔÄÑÌÔÕÄ Ä ËÐÕÇÓÄÂÎÇ ÕÇÏÒÇÓÂÕÖÓ 1500 ë 2500 ¬
ÐÇ ÑÃÐÂÓÖÉÇÐÑ. ³ ÄÑÊÓÂÔÕÂÐËÇÏ ÍÑÐÙÇÐÕÓÂÙËË ÖÅÎÇÓÑÆÂ
ÒÎÑÕÐÑÔÕß Ë ÏÑÎßÐÞÌ ÑÃÝÈÏ ÓÂÔÒÎÂÄÑÄ ÒÓË ÕÇÏÒÇÓÂÕÖÓÇ
1873 ¬ ÖÃÞÄÂáÕ, ÒÓËÚÈÏ ÅÓÂ×ËÍË ÕÇÏÒÇÓÂÕÖÓÐÞØ ÊÂÄË-
ÔËÏÑÔÕÇÌ ÒÎÑÕÐÑÔÕË ÔÏÇÜÂáÕÔâ ÒÑÚÕË ÒÂÓÂÎÎÇÎßÐÑ.
®ÇÉÂÕÑÏÐÞÇ ÓÂÔÔÕÑâÐËâ ÒÂÓ 1 ë 1 Ë 1 ë 2, Â ÕÂÍÉÇ ÔÖÏÏÂ
ÍÑÑÓÆËÐÂÙËÑÐÐÞØ ÚËÔÇÎ ÒÂÓ 1 ë 1 Ë 1 ë 2 ÑÚÇÐß ÔÎÂÃÑ
ËÊÏÇÐâáÕÔâ ÒÓË ÆÑÃÂÄÎÇÐËË ÖÅÎÇÓÑÆÂ. ³ÇÅÓÇÅÂÙËâ ÂÕÑ-
ÏÑÄ ³ ÑÕÔÖÕÔÕÄÖÇÕ, Ë Ä ÓÂÔÒÎÂÄÂØ Fe ë³ ÓÂÔÒÓÇÆÇÎÇÐËÇ
ÂÕÑÏÑÄ ÍÑÏÒÑÐÇÐÕÑÄ Ä ÒÇÓÄÑÌ ÍÑÑÓÆËÐÂÙËÑÐÐÑÌ Ô×ÇÓÇ
ÃÎËÊÍÑ Í ÔÕÂÕËÔÕËÚÇÔÍÑÏÖ.

£ [278] àÕÖ ÔËÔÕÇÏÖ ËÔÔÎÇÆÑÄÂÎË ÏÇÕÑÆÑÏ ab initio Ë
ÒÓÑÄÇÎË ÔÕÂÕËÔÕËÚÇÔÍËÌ ÂÐÂÎËÊ ÔÕÓÖÍÕÖÓÞ. ¢ÎËÉÐËÌ ÒÑ-
ÓâÆÑÍ Ä ÓÂÔÒÑÎÑÉÇÐËË ÂÕÑÏÑÄ ÖÅÎÇÓÑÆÂ ËÊÏÇÐâÇÕÔâ Ô
ÄÑÊÓÂÔÕÂÐËÇÏ ÍÑÐÙÇÐÕÓÂÙËË ÑÕ ÔÕÂÕËÔÕËÚÇÔÍÑÅÑ ÆÑ ÒÑ-
ØÑÉÇÅÑ ÐÂ ÓÂÔÒÑÎÑÉÇÐËÇ Ä ÙÇÏÇÐÕËÕÇ (Fe3C).

9.3. ¯ËÍÇÎß
£ [246] à××ÇÍÕËÄÐÞÌ ÒÂÓÐÞÌ ÒÑÕÇÐÙËÂÎ ÉËÆÍÑÅÑ ÐËÍÇÎâ
ÓÂÔÔÚËÕÂÎË ÒÑ ÆË×ÓÂÍÙËÑÐÐÞÏ ÆÂÐÐÞÏ Ô ÒÑÏÑÜßá
ÖÓÂÄÐÇÐËâ ±ÇÓÍÖÔÂ ë«ÇÄËÍÂ. £ ÓÂÃÑÕÂØ [130, 226, 279,
280] ÒÓÇÆÎÑÉÇÐÞ ÒÑÕÇÐÙËÂÎÞ ¦¡®ÆÎâ ÑÒËÔÂÐËâ ÔÄÑÌÔÕÄ
¤¸¬-ÐËÍÇÎâ.±ÂÓÐÞÌÒÑÕÇÐÙËÂÎËÒÑÕÇÐÙËÂÎÒÑÅÓÖÉÇÐËâ
ÒÓÇÆÔÕÂÄÎÇÐÞ Ä ÄËÆÇ ÔÖÏÏ ÍÖÃËÚÇÔÍËØ ÔÒÎÂÌÐÑÄ. ®ÑÆË-
×ËÙËÓÑÄÂÐÐÞÌ ÒÑÕÇÐÙËÂÎ ¦¡® ÆÎâ ¤¸¬-ÐËÍÇÎâ ÒÓÇÆ-
ÎÑÉÇÐ Ä [39], Â ÆÎâ ÉËÆÍÑÅÑ ÐËÍÇÎâ ì Ä [35]. ¡ÄÕÑÓÞ [128]
ËÔÒÑÎßÊÑÄÂÎË àÕÑÕ ÒÑÕÇÐÙËÂÎ ¦¡® Ë Ô ÒÑÏÑÜßá ÏÑÆË-
×ËÙËÓÑÄÂÐÐÑÅÑ ÅËÒÇÓÙÇÒÐÑÅÑ ÖÓÂÄÐÇÐËâ ÕÇÑÓËË ÉËÆÍÑ-
ÔÕË ÓÂÔÔÚËÕÂÎË ÔÕÓÖÍÕÖÓÐÞÇ ×ÂÍÕÑÓÞ ÉËÆÍÑÅÑ ÐËÍÇÎâ Ë
ÓâÆÂ ÆÓÖÅËØ ÏÇÕÂÎÎÑÄ ÄÃÎËÊË ÕÑÚÍË ÒÎÂÄÎÇÐËâ. £ [129]
ÕÂÍÉÇ ÓÂÔÔÚËÕÂÐÞ ÔÕÓÖÍÕÖÓÐÞÇ ×ÂÍÕÑÓÞ ÉËÆÍËØ Ni, Pd,
Pt, Cu, Ag, Au ÒÑ ÆÂÐÐÞÏ®¥-ÏÑÆÇÎËÓÑÄÂÐËâ Ô ÒÑÕÇÐÙË-
ÂÎÑÏ ¦¡® ÕËÒÂ [33, 34] Ä ØÑÓÑÛÇÏ ÔÑÅÎÂÔËË Ô ÑÒÞÕÐÞÏË
ÆÂÐÐÞÏË. ²ÂÔÚÈÕ ÒÑÕÇÐÙËÂÎÂ ¦¡® ÆÎâ ¤¸¬-ÐËÍÇÎâ
ÒÑÆÓÑÃÐÑ ÑÒËÔÂÐ Ä [186]. £ ÓÂÃÑÕÇ [281] ÒÑÕÇÐÙËÂÎ ¦¡®
[249] ÒÓËÏÇÐÈÐ ÆÎâ ÏÑÆÇÎËÓÑÄÂÐËâ ÐÂÐÑÍÎÂÔÕÇÓÑÄ ÐËÍÇÎâ
ÐÂ ÒÑÆÎÑÉÍÇ ËÊ ÅÓÂ×ÇÐÂ [282].

£ [98] ËÔÔÎÇÆÑÄÂÐ ÏÇØÂÐËÊÏ ÍÓËÔÕÂÎÎËÊÂÙËË ÉËÆÍÑÅÑ
ÐËÍÇÎâ Ô ÒÑÕÇÐÙËÂÎÑÏ ¦¡® [226, 279, 280]. ° ÔÕÓÖÍÕÖÓÇ
ÔÖÆËÎË ÒÑ ÍÑÎËÚÇÔÕÄÖ ÂÕÑÏÑÄ Ô Í.Ú.� 12. ¬ÑÐÙÇÐÕÓÂÙËâ
ÕÂÍËØ ÂÕÑÏÑÄ Ä ÔÕÂÃËÎßÐÑÌ Ë ÏÇÕÂÔÕÂÃËÎßÐÑÌ ÉËÆÍÑÔÕâØ
ÄÑÊÓÂÔÕÂÇÕ Ô ÒÑÐËÉÇÐËÇÏ ÕÇÏÒÇÓÂÕÖÓÞ. ²ÂÄÐÑÄÇÔÐÂâ ÕÇÏ-
ÒÇÓÂÕÖÓÂ ÍÓËÔÕÂÎÎËÊÂÙËË ÐËÍÇÎâ ÒÓË ÐÖÎÇÄÑÏ ÆÂÄÎÇÐËË
ÔÑÔÕÂÄÎâÇÕ 1415 ¬. °ÃÐÂÓÖÉÇÐÑ ÔÖÜÇÔÕÄÑÄÂÐËÇ ÐËÉÐÇÌ
ÅÓÂÐËÙÞ ÒÇÓÇÑØÎÂÉÆÇÐËâ ÉËÆÍÑÅÑ ÐËÍÇÎâ, ÍÂÍ Ë Ä ÔÎÖ-
ÚÂâØ ÓÖÃËÆËâ [72] Ë ÔÇÓÇÃÓÂ [153]. ±ÓË ÕÇÏÒÇÓÂÕÖÓÂØ ÐËÉÇ
850 ¬ Ä ÓÇÉËÏÇ ÐÖÎÇÄÑÅÑ ÆÂÄÎÇÐËâ Ë ÐËÉÇ 1075 ¬ ÒÓË
ÒÑÔÕÑâÐÐÑÏ ÑÃÝÈÏÇ (6,588 ÔÏ3 ÏÑÎßÿ1) ÐÂÃÎáÆÂÇÕÔâ
ÍÓËÔÕÂÎÎËÊÂÙËâ ÉËÆÍÑÔÕË Ä ËÊÑÕÇÓÏËÚÇÔÍËØ ÖÔÎÑÄËâØ
ÒÑ ÍÎÂÔÕÇÓÐÑÏÖ ÏÇØÂÐËÊÏÖ Ô ÑÃÓÂÊÑÄÂÐËÇÏ ÒÓÇËÏÖÜÇ-
ÔÕÄÇÐÐÑ ÒÎÑÕÐÑÖÒÂÍÑÄÂÐÐÑÌ ÔÕÓÖÍÕÖÓÞ. ®ÇØÂÐËÊÏ ÍÓË-
ÔÕÂÎÎËÊÂÙËË, Ä ÑÕÎËÚËÇ ÑÕ ÒÓËÐâÕÑÅÑ Ä ÍÎÂÔÔËÚÇÔÍÑÌ ÕÇÑ-
ÓËË ÐÖÍÎÇÂÙËË, ÊÂÍÎáÚÂÇÕÔâ Ä ÐÂÓÂÔÕÂÐËË ÄÑ ÄÔÈÏ ÑÃÝÈÏÇ
ÍÑÎËÚÇÔÕÄÂ ÂÕÑÏÑÄ Ô Í.Ú.� 12, ÑÃÓÂÊÑÄÂÐËË ÔÄâÊÐÞØ
ÅÓÖÒÒ (12-ÍÎÂÔÕÇÓÑÄ) ËÊ àÕËØ ÂÕÑÏÑÄ Ë ÓÑÔÕÇ àÕËØ ÅÓÖÒÒ,
ÍÂÍ Ë Ä ÔÎÖÚÂâØ ÍÓËÔÕÂÎÎËÊÂÙËË ÓÖÃËÆËâ Ë ÔÇÓÇÃÓÂ ÒÓË
ÃÑÎßÛÑÏ ÒÇÓÇÑØÎÂÉÆÇÐËË Ë ÍÑÂÅÖÎâÙËË ÒÓËÏÇÔË ËÊ
ÒÇÓÇÔÞÜÇÐÐÑÅÑ ÓÂÔÕÄÑÓÂ [114 ë 116]. £ÑÊÓÂÔÕÂÐËÇ ÚËÔÎÂ
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ÂÕÑÏÑÄ ÏÑÆÇÎË ÐËÍÇÎâ Ô Í.Ú.� 12 Ä ËÊÑÕÇÓÏËÚÇÔÍÑÏ
ÒÓÑÅÑÐÇ Ë ËØ ÍÎÂÔÕÇÓËÊÂÙËâ ÒÑÍÂÊÂÐÞ ÐÂ ÓËÔ. 20. ¯Â
ÐÂÚÂÎßÐÑÏ àÕÂÒÇ ÔÄâÊÐÞÇ ÅÓÖÒÒÞ ËÏÇáÕ ÑÚÇÐß ÓÞØÎÖá
ÔÕÓÖÍÕÖÓÖ Ë ÄÍÎáÚÂáÕ Ä ÔÇÃâ ÊÐÂÚËÕÇÎßÐÑÇ ÚËÔÎÑ ÂÕÑÏÑÄ
Ô ËÐÞÏË ÍÑÑÓÆËÐÂÙËÑÐÐÞÏË ÚËÔÎÂÏË, ÒÓËÚÈÏ ÎËÐÇÌÐÞÌ
ÓÂÊÏÇÓ ÏÂÍÔËÏÂÎßÐÑÌ ÅÓÖÒÒÞ ÃÞÔÕÓÑ ÒÓËÃÎËÉÂÇÕÔâ
Í ÓÂÊÏÇÓÖ ÑÔÐÑÄÐÑÅÑ ÍÖÃÂ. ¡ÕÑÏÞ Ô Í.Ú.� 12 ËÅÓÂáÕ
ÄÇÆÖÜÖá ÓÑÎß Ä ÒÓÑÙÇÔÔÇ ÍÓËÔÕÂÎÎËÊÂÙËË Ë ÂÍÕËÄËÓÖáÕ
ÒÇÓÇØÑÆ ÄÍÎáÚÈÐÐÞØ Ä ÔÄâÊÐÞÇ ÅÓÖÒÒÞ ÂÕÑÏÑÄ ËÐÑÌ
ÍÑÑÓÆËÐÂÙËË Ä ÍÑÑÓÆËÐÂÙËá ÒÎÑÕÐÑÖÒÂÍÑÄÂÐÐÑÌ ÓÇ-
ÛÈÕÍË.

£ÓÇÏâ ÒÓÑØÑÉÆÇÐËâ (ÒÓË ÑØÎÂÉÆÇÐËË) ËÐÕÇÓÄÂÎÂ ÑÕ
ÐËÉÐÇÌ ÅÓÂÐËÙÞ ÒÇÓÇÑØÎÂÉÆÇÐËâ ÆÑ ÕÇÏÒÇÓÂÕÖÓ ÒÓÂÍÕË-
ÚÇÔÍÑÌ ÑÔÕÂÐÑÄÍË ÆË××ÖÊËË ÑÒÓÇÆÇÎâÇÕ ÔÕÓÖÍÕÖÓÖ ÒÑÎÖ-
ÚÇÐÐÑÅÑ ÕÄÈÓÆÑÅÑ ÕÇÎÂìÍÓËÔÕÂÎÎËÚÇÔÍÖá (ÒÓË ÄÓÇÏÇÐË,
ÃÑÎßÛÇÏ ÍÓËÕËÚÇÔÍÑÅÑ) ËÎË ÂÏÑÓ×ÐÖá (ÒÓË ÏÇÐßÛÇÏ
ÄÓÇÏÇÐË). £ ÔÎÖÚÂÇ ÐËÍÇÎâ àÕÑ ÍÓËÕËÚÇÔÍÑÇ ÄÓÇÏâ ÔÑÔÕÂ-
ÄËÎÑ � 7;8� 10ÿ11 Ô Ë ÍÓËÕËÚÇÔÍÂâ ÔÍÑÓÑÔÕß ÑØÎÂÉÆÇÐËâ
ËÏÇÎÂ ÄÇÎËÚËÐÖ 4;4� 1012 ¬ Ôÿ1. ¥ÇÌÔÕÄËÕÇÎßÐÑ, Ä ÓÂÃÑÕÇ
[283] ÍÓËÔÕÂÎÎËÊÂÙËâ Ä ÓÇÉËÏÇ ÐÇÒÓÇÓÞÄÐÑÅÑ ÑØÎÂÉÆÇ-
ÐËâ ÐÇ ÐÂÃÎáÆÂÎÂÔß ÖÉÇ ÒÓË ÔÍÑÓÑÔÕË ÑØÎÂÉÆÇÐËâ ÏÑ-
ÆÇÎË 5� 1012 ¬ Ôÿ1.

£ ÓÂÃÑÕÇ [208] ÒÂÓÐÞÌ ÄÍÎÂÆ Ä ÒÑÕÇÐÙËÂÎ ¦¡® ÓÂÔ-
ÔÚËÕÂÐ Ô ÒÑÏÑÜßá ÒÓÑÙÇÆÖÓÞ ºÑÏÏÇÓÔÂ ÒÑ ÆË×ÓÂÍ-
ÙËÑÐÐÑÌ ±¬¶ ÒÓË ÕÇÏÒÇÓÂÕÖÓÇ 1773 ¬ Ë ÂÒÒÓÑÍÔËÏËÓÑ-
ÄÂÐ ×ÖÐÍÙËÇÌ (17). ²ÂÆËÖÔ ÑÃÓÞÄÂ ÄÊÂËÏÑÆÇÌÔÕÄËâ ÓÂÄ-
ÐâÎÔâ 7;05 A

�
(ÔÇÓÇÆËÐÂ ÒÓÂÄÑÅÑ ÔÍÎÑÐÂ ÕÓÇÕßÇÅÑ ÒËÍÂ

±¬¶ ÒÓË T � 1773 ¬). ±ÂÓÐÞÌ ÄÍÎÂÆ Ä ÒÑÕÇÐÙËÂÎ ¦¡®
ÆÎâ ÉËÆÍÑÅÑ ÐËÍÇÎâ ÒÑÍÂÊÂÐ ÐÂ ÓËÔ. 17. ±ÑÕÇÐÙËÂÎ ÒÑ-
ÅÓÖÉÇÐËâ ÄÞÃÓÂÎË Ä ×ÑÓÏÇ (5) ë (10) (ÔÏ. ÓËÔ. 18).

²ÇÊÖÎßÕÂÕÞ ®¥-ÓÂÔÚÈÕÑÄ ÆÎâ ÐËÍÇÎâ ÒÓËÄÇÆÇÐÞ Ä
ÕÂÃÎ. 23. ±ÓË ÕÇÏÒÇÓÂÕÖÓÂØ ÆÑ 1873 ¬ ÒÑÎÖÚÇÐÑ ØÑÓÑÛÇÇ
ÔÑÅÎÂÔËÇ Ô ÑÒÞÕÐÞÏË ÆÂÐÐÞÏË ÒÑ ÔÕÓÖÍÕÖÓÇ (ÐËÊÍËÇ Rg).
²ÂÔØÑÉÆÇÐËÇ ÒÑ àÐÇÓÅËË ÒÓË ÕÇÏÒÇÓÂÕÖÓÇ ÑÍÑÎÑ 4000 ¬ Ä
ÔÎÖÚÂÇ ÐËÍÇÎâ ÆÑÔÕËÅÂÇÕ 33 Í¥É ÏÑÎßÿ1. ©ÐÂÚËÕÇÎßÐÂâ
ÚÂÔÕß àÕÑÅÑ ÓÂÔØÑÉÆÇÐËâ ÑÃÖÔÎÑÄÎÇÐÂ ÄÍÎÂÆÑÏ ÑÕ ÕÇÒ-
ÎÑÄÑÌ àÐÇÓÅËË àÎÇÍÕÓÑÐÑÄ. ±ÑÔÎÇ ÄÞÚÇÕÂ àÕÑÅÑ ÄÍÎÂÆÂ
ÆÎâ ÐËÍÇÎâ ÑÔÕÂÈÕÔâ ÓÂÔØÑÉÆÇÐËÇ Ä 14,3 Í¥É ÏÑÎßÿ1. ¿ÕÑ
ÓÂÔØÑÉÆÇÐËÇ ÏÑÉÇÕ ÃÞÕß ÑÕÚÂÔÕË ÑÃÖÔÎÑÄÎÇÐÑ ÐÇÆÑÔÕÂ-
ÕÑÚÐÑÌ ÂÆÇÍÄÂÕÐÑÔÕßá ÒÑÕÇÐÙËÂÎÂ ¦¡® ÒÓË ÑÒËÔÂÐËË
ÛËÓÑÍËØ ËÐÕÇÓÄÂÎÑÄ ÕÇÏÒÇÓÂÕÖÓÞ.

9.4. ¥ÓÖÅËÇ ÏÇÕÂÎÎÞ
±ÑÕÇÐÙËÂÎÞ ¦¡® ÒÓÇÆÎÑÉÇÐÞ ÆÎâ ÏÐÑÅËØ ÏÇÕÂÎÎÑÄ, Ä
ÚÂÔÕÐÑÔÕË ÆÎâ Al, Cu, Ag, Au, Ni, Pd, Pt [284], Cu, Ag, Au,

Ni [128], Ni, Pd [32], Cu, Ag, Au, Nb, Ta, V [53], V, Nb, Ta,
Cr, Mo,W, Fe [31], Nb [285], Zr [286], Cu, Ag, Au, Ni, Pd, Pt
[35, 129, 287], Al, Ti [288], Mo [289], Cu, Ag, Au, Al, Ni, Pd,
Pt [290], Mo, W, V, Nb, Ta, Fe [40] Ë ÆÎâ 14 ÏÇÕÂÎÎÑÄ Ô
¤¸¬-ÓÇÛÈÕÍÑÌ [291], ÐÑ ÐÇ ÄÔÇ ÑÐË ÒÓËÏÇÐâÎËÔß ÆÎâ
ÏÑÆÇÎËÓÑÄÂÐËâ ÉËÆÍÑÌ ×ÂÊÞ. ¿ÕÑÕ ÒÇÓÇÚÇÐß, ÍÑÐÇÚÐÑ,
ÐÇ ËÔÚÇÓÒÞÄÂáÜËÌ. £ ÓâÆÇ ÔÎÖÚÂÇÄ ÒÑÎÖÚÇÐÑ ØÑÓÑÛÇÇ
ÔÑÅÎÂÔËÇ Ô ÑÒÞÕÐÞÏË ÆÂÐÐÞÏË ÒÑ ÕÇÏÒÇÓÂÕÖÓÂÏ ÒÎÂÄÎÇ-
ÐËâ [287]. ¥Îâ ÍÓËÔÕÂÎÎËÚÇÔÍËØ ÏÇÕÂÎÎÑÄ Ô ÅÇÍÔÂÅÑÐÂÎß-
ÐÑÌ ÒÎÑÕÐÑÖÒÂÍÑÄÂÐÐÑÌ (¤±µ) ÓÇÛÈÕÍÑÌ (Cd, Zn, Be, Y,
Zr) ÒÑÆÑÃÓÂÕß ÂÆÇÍÄÂÕÐÞÇ ÒÑÕÇÐÙËÂÎÞ ¦¡® Ä [292] ÐÇ
ÖÆÂÎÑÔß. ´ÂÍËÇ ÏÇÕÂÎÎÞ ÏÑÅÖÕ ÃÞÕß ÖÆÑÄÎÇÕÄÑÓËÕÇÎßÐÑ
ÑÒËÔÂÐÞ ÒÓË ËÔÒÑÎßÊÑÄÂÐËË ÐÇ Ô×ÇÓËÚÇÔÍË-ÔËÏÏÇÕÓËÚ-
ÐÑÅÑ ÒÑÕÇÐÙËÂÎÂ ¦¡®. ³ÕÓÖÍÕÖÓÖ ÉËÆÍÑÔÕË ÄÃÎËÊË
ÕÇÏÒÇÓÂÕÖÓÞ ÒÎÂÄÎÇÐËâ ÓÂÔÔÚËÕÞÄÂÎË, ÐÂÒÓËÏÇÓ, Ä [35,
128, 129, 202]. ©ÐÂÚËÕÇÎßÐÑ ÏÇÐßÛÇÇ ÄÐËÏÂÐËÇ ÖÆÇÎâÎË
ÔÓÂÄÐÇÐËá ÕÇÓÏÑÆËÐÂÏËÚÇÔÍËØ ÔÄÑÌÔÕÄ Ô ÑÒÞÕÐÞÏË
ÆÂÐÐÞÏË. ¿ÕÑ ÉÇ ÑÕÐÑÔËÕÔâ Ë Í ÓÂÃÑÕÂÏ, ÄÞÒÑÎÐÇÐÐÞÏ
ÏÇÕÑÆÑÏ ab initio.

°ÕÐÑÔËÕÇÎßÐÑ ÏÂÎÑ ÓÂÃÑÕ ÒÓÑÄÇÆÇÐÑ ÒÑ ÏÑÆÇÎËÓÑÄÂ-
ÐËá ÉËÆÍÑÅÑ ÖÓÂÐÂ. £ [293] ÒÑÆÑÃÓÂÐ ÒÑÕÇÐÙËÂÎ ¦¡®
ÆÎâ ÖÓÂÐÂ ÒÓË ÕÇÏÒÇÓÂÕÖÓÂØ ÆÑ 6000 ¬ ÒÓË ÑÃÞÚÐÑÏ
ÆÂÄÎÇÐËË Ë ÒÓË ÕÇÏÒÇÓÂÕÖÓÂØ ÆÑ � 9000 ¬ (ÆÂÄÎÇÐËÇ
360 ¤±Â) ÒÓË ÖÆÂÓÐÑÏ ÔÉÂÕËË. ±ÓË ÕÇÏÒÇÓÂÕÖÓÂØ ÄÞÛÇ
1000 ¬ ÒÑâÄÎâáÕÔâ ÊÐÂÚËÕÇÎßÐÞÇ ÓÂÔØÑÉÆÇÐËâ ÓÂÔÚÈÕ-
ÐÑÌ Ë ×ÂÍÕËÚÇÔÍÑÌ àÐÇÓÅËÌ ÏÇÕÂÎÎÂ, ÑÃÖÔÎÑÄÎÇÐÐÞÇ
àÎÇÍÕÓÑÐÐÞÏ ÄÍÎÂÆÑÏ. ´ÇÒÎÑÄÂâ àÐÇÓÅËâ àÎÇÍÕÓÑÐÑÄ
ÒÓË ÕÇÏÒÇÓÂÕÖÓÂØ 5000 ë 6000 ¬ ÃÎËÊÍÂ Í 100 Í¥ÉÏÑÎßÿ1.
±ÓË ÕÇÏÒÇÓÂÕÖÓÂØ ÄÞÛÇ 1500 ¬ ÔÕÓÖÍÕÖÓÂ ÉËÆÍÑÔÕË
âÄÎâÇÕÔâ ÓÞØÎÑÌ Ë ÔÑÆÇÓÉËÕ ÒÖÔÕÑÕÞ (ÒÑÓÞ). ©ÂÄËÔË-
ÏÑÔÕß ÍÑà××ËÙËÇÐÕÂ ÔÂÏÑÆË××ÖÊËË ÑÕ ÕÇÏÒÇÓÂÕÖÓÞ
ÄÆÑÎß ËÊÑÃÂÓÞ p � 0 ØÑÓÑÛÑ ÑÒËÔÞÄÂÇÕÔâ ÔÕÇÒÇÐÐoÂ Ì
×ÑÓÏÖÎÑÌ D � 5;17� 10ÿ12T 2;1029 [ÔÏ2 Ôÿ1].

²ÂÔÔÚËÕÂÐÞ àÐÇÓÅËâ Ë ÆÂÄÎÇÐËÇ ÖÓÂÐÂ ÒÓË ÕÇÏÒÇÓÂ-
ÕÖÓÂØ ÆÑ 12000 ¬ Ë ÔÕÇÒÇÐâØ ÔÉÂÕËâ 0;554Z4 1. £
ÓÂÃÑÕÇ [294] ÓÂÊÓÂÃÑÕÂÐ ÒÑÕÇÐÙËÂÎ ¦¡® ÆÎâ ÕÄÈÓÆÑÅÑ
ÖÓÂÐÂ, Â Ä [295] ÒÓÇÆÎÑÉÇÐ ÒÑÕÇÐÙËÂÎ ¦¡® ÆÎâ ÕÓÑÌÐÑÌ
ÔËÔÕÇÏÞ UëMoëXe, ÒÑÆÑÃÓÂÐÐÞÌ ÒÑ ÆÂÐÐÞÏ ÏÇÕÑÆÂ
ab initio (force-matching method) (ÔÏ. ÓÂÊÆÇÎ 2.1). ±ÑÕÇÐ-
ÙËÂÎ ÒÓËÅÑÆÇÐ ÆÎâ ÏÑÆÇÎËÓÑÄÂÐËâ ÍÂÍ ÚËÔÕÞØ ÍÑÏÒÑ-
ÐÇÐÕÑÄ, ÕÂÍ Ë ÓÂÔÕÄÑÓÑÄ UëMo, Â ÕÂÍÉÇ ÔÑÇÆËÐÇÐËâ
U2Mo.

²ÂÔÚÈÕÐÂâ ÕÇÏÒÇÓÂÕÖÓÂ ÒÎÂÄÎÇÐËâ ÖÓÂÐÂ ÒÑÎÖÚÂÇÕÔâ
ÐÇÏÐÑÅÑ ÊÂÄÞÛÇÐÐÑÌ (1530 ¬ ÄÏÇÔÕÑ 1408 ¬), Â ÆÎâ
ÏÑÎËÃÆÇÐÂ ì ÊÂÐËÉÇÐÐÑÌ (2690 ¬ ÄÏÇÔÕÑ 2890 ¬).

Â Ã Ä

²ËÔ. 20. (a) ²ÂÔÒÑÎÑÉÇÐËÇ ÂÕÑÏÑÄ Ô Í.Ú.� 12 (12-ÂÕÑÏÑÄ) Ä ÏÑÆÇÎË ÐËÍÇÎâ ÒÑÔÎÇ ÃÞÔÕÓÑÅÑ ÑØÎÂÉÆÇÐËâ ÑÕ T � 2500 ¬ Ä ÓÇÉËÏÇ p � 0 ÆÑ
T � 843 ¬ Ë ÓÇÎÂÍÔÂÙËË Ä ÕÇÚÇÐËÇ 48000 ÛÂÅÑÄ. ¹ËÔÎÑ ÂÕÑÏÑÄ ÏÑÆÇÎË 2048, ÆÎËÐÂ ÓÇÃÓÂ ÍÖÃÂ 28,886 A

�
, ÓÂÆËÖÔ Ô×ÇÓÞ ÃÎËÉÂÌÛËØ ÔÑÔÇÆÇÌ

2,95 A
�
, ÚËÔÎÑ 12-ÂÕÑÏÑÄ Ä ÏÑÆÇÎË m�12� � 346. (Ã) ´Ñ ÉÇ ÐÂ ÛÂÅÇ 54000, m�12� � 581. (Ä) ´Ñ ÉÇ ÐÂ ÛÂÅÇ 60000, m�12� � 693.
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10. ³ÓÂÄÐÇÐËÇ ÓÇÊÖÎßÕÂÕÑÄ ÓÂÔÚÈÕÑÄ
Ô ÓÂÊÎËÚÐÞÏË ÒÑÕÇÐÙËÂÎÂÏË

´Ç ÔÄÑÌÔÕÄÂ ÉËÆÍÑÔÕË, ÍÑÕÑÓÞÇ ÊÂÄËÔâÕ ÅÎÂÄÐÞÏ ÑÃÓÂ-
ÊÑÏ ÑÕ ÍÑÓÑÕÍÑÆÇÌÔÕÄÖáÜÇÌ ÑÕÕÂÎÍËÄÂÕÇÎßÐÑÌ ÄÇÕÄË
ÏÇÉÚÂÔÕËÚÐÑÅÑ ÒÑÕÇÐÙËÂÎÂ, ÑÃÞÚÐÑ ÐÇÒÎÑØÑ ÑÒËÔÞ-
ÄÂáÕÔâ ÒÓË ËÔÒÑÎßÊÑÄÂÐËË Ë ÒÂÓÐÑÅÑ ÒÑÕÇÐÙËÂÎÂ, Ë
¦¡®-ÒÑÕÇÐÙËÂÎÂ. ¬ ÕÂÍËÏ ÔÄÑÌÔÕÄÂÏ ÑÕÐÑÔâÕÔâ ÔÕÓÖÍ-
ÕÖÓÂ (±¬¶, ÔÕÂÕËÚÇÔÍËÌ ÔÕÓÖÍÕÖÓÐÞÌ ×ÂÍÕÑÓ), ÆËÐÂÏË-
ÚÇÔÍËÇ ØÂÓÂÍÕÇÓËÔÕËÍË (ÂÄÕÑÍÑÓÓÇÎâÙËÑÐÐÞÇ ×ÖÐÍÙËË,
ÆËÐÂÏËÚÇÔÍËÌ ÔÕÓÖÍÕÖÓÐÞÌ ×ÂÍÕÑÓ, ÍÑÎÇÃÂÕÇÎßÐÞÌ
ÔÒÇÍÕÓ Ë Õ.Æ.), ÍÑà××ËÙËÇÐÕ ÔÂÏÑÆË××ÖÊËË, ÄâÊÍÑÔÕß.
±ÑàÕÑÏÖ ÆÎâ ÒÇÓÇÚËÔÎÇÐÐÞØ ÔÄÑÌÔÕÄ ÉËÆÍËØ ÏÇÕÂÎÎÑÄ
ÏÐÑÅËÇ ®¥-ÓÂÔÚÈÕÞ Ô ÒÂÓÐÞÏË ÒÑÕÇÐÙËÂÎÂÏË ÆÂÎË
ØÑÓÑÛËÇ ÓÇÊÖÎßÕÂÕÞ [5, 20, 30, 296]. °ÆÐÂÍÑ ÕÇÓÏÑÆËÐÂ-
ÏËÚÇÔÍËÇ ÔÄÑÌÔÕÄÂ ÏÇÕÂÎÎÂ (Ä ÒÇÓÄÖá ÑÚÇÓÇÆß, àÐÇÓÅËâ)
ÚÖÄÔÕÄËÕÇÎßÐÞ Í ÄËÆÖ ÏÇÉÚÂÔÕËÚÐÑÅÑ ÒÑÕÇÐÙËÂÎÂ,
ÒÑàÕÑÏÖ ÒÂÓÐÞÌ ÒÑÕÇÐÙËÂÎ ÑÃÞÚÐÑ ÐÇ ÆÂÈÕ ÄÑÊÏÑÉÐÑ-
ÔÕË ÒÑÎÖÚËÕß ÓÂÊÖÏÐÞÇ ÓÇÊÖÎßÕÂÕÞ. ¬ÓÑÏÇ ÕÑÅÑ, ÒÑÕÇÐ-
ÙËÂÎ ¦¡®, ÒÓËÅÑÆÐÞÌ ÆÎâ ÑÒËÔÂÐËâ ÉËÆÍÑÅÑ ÏÇÕÂÎÎÂ,
ÑÃÞÚÐÑ ÐÇÆÑÔÕÂÕÑÚÐÑ ÕÑÚÇÐ ÆÎâ ÍÓËÔÕÂÎÎËÚÇÔÍÑÅÑ (Ë
ÐÂÑÃÑÓÑÕ). £ ÔÄâÊË Ô àÕËÏ ÆÑÄÑÎßÐÑ ÔÎÑÉÐÑ ÒÑÎÖÚËÕß
ÔÑÅÎÂÔËÇ Ô ÑÒÞÕÑÏ, ÐÂÒÓËÏÇÓ, ÆÎâ ÕÇÒÎÑÕÞ ÒÎÂÄÎÇÐËâ.
°ÕÔáÆÂ ÔÓÂÊÖ ÔÎÇÆÖáÕ ÓÂÔØÑÉÆÇÐËâ Ô ÑÒÞÕÑÏ ÒÑ ÊÂÄËÔË-
ÏÑÔÕË ÕÇÏÒÇÓÂÕÖÓÞ ÒÎÂÄÎÇÐËâ ÑÕ ÆÂÄÎÇÐËâ. ¿ÕÂ ÒÓÑÃ-
ÎÇÏÂ ÒÑÍÂ ÒÑÆÓÑÃÐÑ ÐÇ ËÔÔÎÇÆÑÄÂÐÂ. ³ÎÑÉÐÑÔÕË Ä
ÓÂÔÚÈÕÇ ÒÑÄÇÓØÐÑÔÕÐÞØ ÔÄÑÌÔÕÄ ÑÃÖÔÎÑÄÎÇÐÞ ÊÐÂÚËÕÇÎß-
ÐÞÏ ËÊÏÇÐÇÐËÇÏ ÒÎÑÕÐÑÔÕË ÒÓË ÒÇÓÇØÑÆÇ ÚÇÓÇÊ ÏÇÉ×ÂÊ-
ÐÖá ÅÓÂÐËÙÖ, ÚÕÑ âÄÎâÇÕÔâ ÔÇÓßÈÊÐÞÏ ËÔÒÞÕÂÐËÇÏ ÆÎâ
ÒÑÕÇÐÙËÂÎÂ ¦¡®.

®ÂÎÑ ËÔÔÎÇÆÑÄÂÐÂ Ë ÂÆÇÍÄÂÕÐÑÔÕß ÒÑÕÇÐÙËÂÎÂ ¦¡®
ÒÓË ÃÑÎßÛËØ ËÊÏÇÐÇÐËâØ ÕÇÏÒÇÓÂÕÖÓÞ. ¬ÂÍ ÃÞÎÑ ÒÑÍÂ-
ÊÂÐÑ ÐÂ ÒÓËÏÇÓÇ ÓÕÖÕË, Ä ÐÇÍÑÕÑÓÞØ ÔÎÖÚÂâØ àÕÑÕ ÒÑÕÇÐ-
ÙËÂÎ ØÑÓÑÛÑ ÑÒËÔÞÄÂÇÕ ÊÂÄËÔËÏÑÔÕß àÐÇÓÅËË ÑÕ ÕÇÏÒÇ-
ÓÂÕÖÓÞ ÐÂ ËÐÕÇÓÄÂÎÂØ ÒÑÓâÆÍÂ 1000 ¬ ÃÇÊ ÒÓËÄÎÇÚÇÐËâ
ÆÑÒÑÎÐËÕÇÎßÐÞØ à××ÇÍÕÑÄ. £ ÔÎÖÚÂÇ ÜÇÎÑÚÐÞØ ÏÇÕÂÎÎÑÄ
ÔÑÅÎÂÔËÇ Ô ÑÒÞÕÐÞÏË ÆÂÐÐÞÏË ÒÑ àÐÇÓÅËË ÏÑÉÇÕ ÃÞÕß
ÆÑÔÕËÅÐÖÕÑ ÎËÛß Ô ÖÚÈÕÑÏ ÕÇÒÎÑÄÑÌ àÐÇÓÅËË ÍÑÎÎÇÍÕË-
ÄËÊËÓÑÄÂÐÐÞØ àÎÇÍÕÓÑÐÑÄ. °ÆÐÂÍÑ Ä ÔÎÖÚÂÇ ÏÇÕÂÎÎÑÄ
II ëV ÅÓÖÒÒ Ë ÒÇÓÇØÑÆÐÞØ ÏÇÕÂÎÎÑÄ ÕËÒÂ ÉÇÎÇÊÂ ÒÓËÚËÐÂ
ÓÂÔØÑÉÆÇÐËÌ ÇÜÈ ÑÍÑÐÚÂÕÇÎßÐÑ ÐÇ ÄÞâÔÐÇÐÂ Ë ÑÔÕÂÈÕÔâ
ÄÇÓÑâÕÐÑÔÕß, ÚÕÑ ÒÑÕÇÐÙËÂÎ ¦¡® ÐÇÆÑÔÕÂÕÑÚÐÑ ÂÆÇÍÄÂ-
ÕÇÐ ÎËÃÑ ÄÑÑÃÜÇ, ÎËÃÑ Ä ËÔÒÑÎßÊÖÇÏÑÌ ×ÑÓÏÇ.

°ÔÑÃÇÐÐÑ ËÐÕÇÓÇÔÐÑ ÏÑÆÇÎËÓÑÄÂÕß ÖÆÂÓÐÑÇ ÔÉÂÕËÇ Ä
ÔÎÖÚÂÇ, ÍÑÅÆÂ ÕÇÏÒÇÓÂÕÖÓÞ ÆÑÔÕËÅÂáÕ ÐÇÔÍÑÎßÍËØ ÆÇÔâÕ-
ÍÑÄ ÕÞÔâÚ ÍÇÎßÄËÐÑÄ [297]. £ ÒÓËÐÙËÒÇ ÏÑÉÐÑ ÒÑÆÑÃÓÂÕß
ÕÂÍËÇ ÒÂÓÂÏÇÕÓÞ ÒÑÕÇÐÙËÂÎÂ ¦¡® (Ä ×ÑÓÏÖÎÂØ (9) Ë
(10)), ÒÓË ÍÑÕÑÓÞØ ÒÑÎÖÚÂÇÕÔâ ÔÑÅÎÂÔËÇ Ô ÑÒÞÕÐÞÏË ÆÂÐ-
ÐÞÏË ÒÑ ÆÂÄÎÇÐËá Ë àÐÇÓÅËË ÐÂ ÂÆËÂÃÂÕÇ ¤áÅÑÐËÑ ÍÂÍ
ÃÇÊ ÖÚÈÕÂ, ÕÂÍ Ë Ô ÖÚÈÕÑÏ ÕÇÒÎÑÄÞØ àÎÇÍÕÓÑÐÐÞØ ÄÍÎÂÆÑÄ.
¿ÕË ÆÄÂ ÄÂÓËÂÐÕÂ ÑÒËÔÂÐËâ ÒÓËÄÑÆâÕ Í ÓÂÊÎËÚÐÞÏ ÕÇÏ-
ÒÇÓÂÕÖÓÂÏ ÐÂ ÂÆËÂÃÂÕÇ Ë ÓÂÊÎËÚÐÞÏ ÊÂÄËÔËÏÑÔÕâÏ ØÑ-
ÎÑÆÐÑÅÑ ÆÂÄÎÇÐËâ ÑÕ ÑÃÝÈÏÂ ÏÇÕÂÎÎÂ. ¥Îâ ÆÂÎßÐÇÌÛÇÅÑ
ÒÓÑÆÄËÉÇÐËâ Ä àÕÑÏ ÐÂÒÓÂÄÎÇÐËË ÒÑÍÂ ÐÇ ØÄÂÕÂÇÕ ÑÒÞÕ-
ÐÞØ ÆÂÐÐÞØ ÒÑ ÕÇÏÒÇÓÂÕÖÓÇ Ä ÖÆÂÓÐÑÌ ÄÑÎÐÇ, ØÑÎÑÆÐÑÏÖ
ÆÂÄÎÇÐËá Ë ÓÇÐÕÅÇÐÑÔÕÓÖÍÕÖÓÐÞÏ ËÊÏÇÓÇÐËâÏ [298].

11. ®ÑÆÇÎËÓÑÄÂÐËÇ ÆÄÑÌÐÞØ ÔËÔÕÇÏ

±ÓË ÏÑÆÇÎËÓÑÄÂÐËË ÆÄÖØ- Ë ÏÐÑÅÑÍÑÏÒÑÐÇÐÕÐÞØ ÔËÔÕÇÏ
ÐÇÑÃØÑÆËÏÂ ÏÑÆË×ËÍÂÙËâ ÔØÇÏÞ ¦¡® [36]. ¦ÔÎË, ÐÂÒÓË-
ÏÇÓ, Ä ÚËÔÕÞØ ÍÑÏÒÑÐÇÐÕÂØ ÔÓÇÆÐËÇ ÊÐÂÚÇÐËâ à××ÇÍÕËÄ-
ÐÑÌ àÎÇÍÕÓÑÐÐÑÌ ÒÎÑÕÐÑÔÕË ÓÂÊÎËÚÐÞ, ÕÑ ÒÑÎÇÊÐÑ ÒÓÇÆ-
ÄÂÓËÕÇÎßÐÑ "ÖÐË×ËÙËÓÑÄÂÕß" à××ÇÍÕËÄÐÖá àÎÇÍÕÓÑÐ-

ÐÖá ÒÎÑÕÐÑÔÕß c�r�, ÚÕÑÃÞ ÑÐÂ ÃÞÎÂ ÒÓËÏÇÓÐÑ
ÑÆËÐÂÍÑÄÑÌ Ö ÑÃÑËØ ÍÑÏÒÑÐÇÐÕÑÄ. £ ÕÂÍËØ ÔÎÖÚÂâØ ÆÎâ
ÍÂÉÆÑÅÑ ÍÑÏÒÑÐÇÐÕÂ ÖÆÑÃÐÑ ÄÄÇÔÕË ÒÓÇÑÃÓÂÊÑÄÂÐËÇ (3)

c �i �r� � li ci�r� ; r �i �
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ÅÆÇ li ì ÒÑÎÑÉËÕÇÎßÐÞÌ ÔÑÓÕÑÄÑÌ ÍÑà××ËÙËÇÐÕ ÆÎâ i-ÅÑ
ÂÕÑÏÂ. ±ÓË ËÊÏÇÐÇÐËË ÍÑÐÙÇÐÕÓÂÙËË ÓÂÔÕÄÑÓÂ ÃÖÆÖÕ
ÏÇÐâÕßÔâ ÕÑÎßÍÑ ÄÇÎËÚËÐÞ r �. ¥Îâ ÑÆÐÑÍÑÏÒÑÐÇÐÕÐÑÌ
ÔËÔÕÇÏÞ àÕÂ ÊÂÒËÔß ÒÓËÄÑÆËÕ Í ÕÑÏÖ ÉÇ ÊÐÂÚÇÐËá
àÐÇÓÅËË, ÚÕÑ Ë ÄÞÓÂÉÇÐËÇ (2). ³ÑÑÕÄÇÕÔÕÄÇÐÐÑ, ×ÑÓÏÖÎÂ
(4) ÑÔÕÂÈÕÔâ ÔÒÓÂÄÇÆÎËÄÑÌ Ô ÊÂÏÇÐÑÌ c! c � Ë F! F �.
¥ÑÒÑÎÐËÕÇÎßÐÑ ÕÓÇÃÖÇÕÔâ ÄÄÇÔÕË ÒÂÓÐÞÌ ÄÍÎÂÆ Ä ÒÑÕÇÐ-
ÙËÂÎ ¦¡® ÆÎâ ÒÂÓ Ô ËÐÆÇÍÔÑÏ 12. £ ÒÓÑÔÕÇÌÛËØ ÔÎÖÚÂâØ
ÒÂÓÐÞÌ ÄÍÎÂÆ j12�r� ÄÞÃËÓÂáÕ Ä ÄËÆÇ ÔÓÇÆÐÇÅÑ ÂÓË×ÏÇ-
ÕËÚÇÔÍÑÅÑ ËÎË ÔÓÇÆÐÇÅÑ ÅÇÑÏÇÕÓËÚÇÔÍÑÅÑ ÑÕ ÄÍÎÂÆÑÄ
j11�r� Ë j22�r�.

°ÒÖÃÎËÍÑÄÂÐÞ ÓÂÃÑÕÞ ÒÑ ÏÑÆÇÎËÓÑÄÂÐËá Ô ÒÑÕÇÐ-
ÙËÂÎÂÏË ¦¡® ÔËÔÕÇÏ Al ëMg [31], Al ë Pb [227, 299],
Cu ëBi [234], Cu ëPb [134], Cu ëNi [33, 300], Fe ëCr [301],
Ni ëNb [302], Pb ëBi Ë Pb ëNi [226], Ti ëAl [287], Fe ëC
[277], Fe ë S [208, 256, 259], Mo ë Si [303], Cu ëNi, Cu ëAg,
Au ëNi [304], Ni ëAl [305], (Ni, Al, Ti, Zr, Fe) ë¯ [306] Ë
ÓâÆÂ ÆÓÖÅËØ. ¥Îâ ÔËÔÕÇÏ Ô ÊÂÏÇÕÐÑÌ ÆÑÎÇÌ ÍÑÄÂÎÇÐÕÐÑÌ
ÔÄâÊË ÒÓËÏÇÐâÎË ÏÑÆË×ËÙËÓÑÄÂÐÐÖá ÔØÇÏÖ ¦¡® Ô
ÖÚÈÕÑÏ ÄÍÎÂÆÑÄ, ÊÂÄËÔâÜËØ ÑÕ ÄÂÎÇÐÕÐÞØ ÖÅÎÑÄ [36, 42].
´ÓÂÐÔ×ÇÓÂÃÇÎßÐÑÔÕß ÒÑÕÇÐÙËÂÎÂ ¦¡® ÄÞÒÑÎÐâÇÕÔâ,
ÇÔÎË ÒÓË ÑÃÓÂÊÑÄÂÐËË ÓÂÔÕÄÑÓÂ ËÎË ÔÑÇÆËÐÇÐËâ ØÂÓÂÍ-
ÕÇÓ ØËÏËÚÇÔÍÑÌ ÔÄâÊË ÐÇ ÏÇÐâÇÕÔâ.

¯ÇÍÑÕÑÓÞÇ ÆÄÑÌÐÞÇ ÔËÔÕÇÏÞ ËÔÔÎÇÆÑÄÂÐÞ ÏÇÕÑÆÑÏ
ab initio, Ä ÚÂÔÕÐÑÔÕË Fe ëC [278], Fe ë S [270, 271], Li ëNa
[307]. °ÔÑÃÑÇ ÄÐËÏÂÐËÇ ÃÞÎÑ ÖÆÇÎÇÐÑ ÔËÔÕÇÏÂÏ ÜÇÎÑÚ-
ÐÑÌ ÏÇÕÂÎÎ ëÏÇÕÂÎÎ IV Ë V ÅÓÖÒÒ ±ÇÓËÑÆËÚÇÔÍÑÌ ÔËÔÕÇ-
ÏÞ. °ÒÖÃÎËÍÑÄÂÐÞ ÆÂÐÐÞÇ ÆÎâ ÓÂÔÒÎÂÄÑÄ ÔËÔÕÇÏ Li ë Pb
[308], Na ëPb [309, 310], K ëPb [311], (Li, Na, K) ë Pb [312],
K ë (Sn, Sb, Te) [313], K ëTe [314], Rb ëTe [315, 316] Ë
ÔÑÇÆËÐÇÐËÌ As2S3 [317, 318], As2Te3 [319] Ë ÆÓ. ¥Îâ ÕÂÍËØ
ÔËÔÕÇÏ ØÂÓÂÍÕÇÓÇÐ ÒÇÓÇÐÑÔ àÎÇÍÕÓÑÐÐÑÌ ÒÎÑÕÐÑÔÕË ÑÕ
ÂÕÑÏÑÄ ÜÇÎÑÚÐÑÅÑ ÏÇÕÂÎÎÂ ÍÑ ÄÕÑÓÑÏÖ ÍÑÏÒÑÐÇÐÕÖ, Ä
ÓÇÊÖÎßÕÂÕÇ ÚÇÅÑ ØÂÓÂÍÕÇÓ ÔÄâÊË ÔËÎßÐÑ ÊÂÄËÔËÕ ÑÕ ÔÑÔÕÂÄÂ
Ë ÏÑÉÇÕ ÆÂÉÇ ÔÕÂÕß ËÑÐÐÞÏ (ÐÂÒÓËÏÇÓ, Ä ÓÂÔÒÎÂÄÇ Li4Pb
Ë ÂÐÂÎÑÅËÚÐÞØ). £ àÕËØ ÔÎÖÚÂâØ ÂÆÇÍÄÂÕÐÑÔÕß ÒÑÕÇÐÙËÂÎÂ
¦¡® ÏÑÉÇÕ ÑÍÂÊÂÕßÔâ ÐÇÆÑÔÕÂÕÑÚÐÑÌ.

12. ©ÂÍÎáÚÇÐËÇ

¬ÑÐÇÚÐÑ, ËÔÒÑÎßÊÖâ ÒÂÓÐÞÇ ÒÑÕÇÐÙËÂÎÞ j�r�, ÒÓË ÏÑÆÇ-
ÎËÓÑÄÂÐËË ÏÇÕÑÆÑÏ ®¥ ÏÑÉÐÑ ÒÑÎÖÚËÕß ÏÐÑÅÑ ÑÚÇÐß
ÒÑÎÇÊÐÑÌ ËÐ×ÑÓÏÂÙËË (ÔÕÂÕËÚÇÔÍÂâ Ë ÆËÐÂÏËÚÇÔÍÂâ
ÔÕÓÖÍÕÖÓÂ, ÍÑà××ËÙËÇÐÕÞ ÔÂÏÑÆË××ÖÊËË Ë ÄâÊÍÑÔÕË,
ÂÄÕÑÍÑÓÓÇÎâÙËÑÐÐÞÇ ×ÖÐÍÙËË Ë Õ.Æ.), Ë àÕË ÒÑÕÇÐÙËÂÎÞ
ÂÍÕËÄÐÑ ËÔÒÑÎßÊÑÄÂÎËÔß ÄÑ ÄÕÑÓÑÌ ÒÑÎÑÄËÐÇ XX Ä.
®ÇÉÚÂÔÕËÚÐÂâ ÔËÎÂ Ä ÏÑÆÇÎË ÒÂÓÐÑÅÑ ÄÊÂËÏÑÆÇÌÔÕÄËâ
ÄÞÓÂÉÂÇÕÔâ ÒÓÑÔÕÑ ÍÂÍ f �r� � ÿdj�r�=dr. ®ÑÆÇÎËÓÑÄÂ-
ÐËÇ ÒÑÊÄÑÎâÎÑ ÒÓÑÄÇÓâÕß ÓÇÊÖÎßÕÂÕÞ ÕÇÑÓËË ÒÓÑÔÕÞØ
ÉËÆÍÑÔÕÇÌ Ë ÊÐÂÚËÕÇÎßÐÑ ÔÕËÏÖÎËÓÑÄÂÎÑ ÓÂÊÄËÕËÇ àÕÑÌ
ÕÇÑÓËË. °ÆÐÂÍÑ ÚËÔÎÑ ÄÇÜÇÔÕÄ, ÆÎâ ÍÑÕÑÓÞØ ÏÑÆÇÎß
ÒÂÓÐÑÅÑ ÄÊÂËÏÑÆÇÌÔÕÄËâ ÆÂÈÕ ØÑÓÑÛËÇ ÓÇÊÖÎßÕÂÕÞ,
ÆÑÄÑÎßÐÑ ÏÂÎoÂ (ÒÑ ÔÖÜÇÔÕÄÖ, ÕÑÎßÍÑ ÂÓÅÑÐ).

°ÕÍÂÊ ÑÕ ËÔÒÑÎßÊÑÄÂÐËâ ÒÂÓÐÞØ ÒÑÕÇÐÙËÂÎÑÄ ÃÞÎ
ÑÃÖÔÎÑÄÎÇÐ ÐÇÄÑÊÏÑÉÐÑÔÕßá ÑÆÐÑÄÓÇÏÇÐÐÑ ÑÒËÔÞÄÂÕß

´. 183, å 12] ¬°®±¾À´¦²¯°¦ ®°¥¦ª²°£¡¯ª¦ ¨ª¥¬ª· ®¦´¡°£ 1317



Ä ÓÂÏÍÂØ ÒÂÓÐÑÅÑ ÄÊÂËÏÑÆÇÌÔÕÄËâ Ë ÔÕÓÖÍÕÖÓÐÞÇ (ÔÕÂ-
ÕËÚÇÔÍËÇ Ë ÆËÐÂÏËÚÇÔÍËÇ), Ë ÕÇÓÏÑÆËÐÂÏËÚÇÔÍËÇ ÔÄÑÌ-
ÔÕÄÂ ÉËÆÍÑÅÑ ÏÇÕÂÎÎÂ. ±ÇÓÇØÑÆ Í ÏÐÑÅÑÚÂÔÕËÚÐÞÏ
ÒÑÕÇÐÙËÂÎÂÏ ÃÞÎ ÐÇÑÃØÑÆËÏ. ¥ÑÄÑÎßÐÑ ÖÆÂÚÐÞÏ ÑÍÂ-
ÊÂÎÔâ ÄÞÃÑÓ ÕÂÍËØ ÒÑÕÇÐÙËÂÎÑÄ Ä ÄËÆÇ ¦¡®. ¦ÔÎË ÄÔÇ
ÂÕÑÏÞ ÐÂØÑÆâÕÔâ Ä àÍÄËÄÂÎÇÐÕÐÞØ ÖÔÎÑÄËâØ, ÕÑ ÏÇÉÚÂÔ-
ÕËÚÐÂâ ÔËÎÂ Ä àÕÑÏ ÔÎÖÚÂÇ ËÏÇÇÕ ÄËÆ f �r� � ÿdj�r�=dr ÿ
ÿ2�dF=dr��dc=dr�. ±ÓËÄÇÆÈÐÐÞÌ Ä ÑÃÊÑÓÇ ÂÐÂÎËÊ ÆÂÐ-
ÐÞØ ÒÑ ÍÑÏÒßáÕÇÓÐÑÏÖ ÏÑÆÇÎËÓÑÄÂÐËá ÉËÆÍËØ ÏÇÕÂÎ-
ÎÑÄ ÒÑÍÂÊÞÄÂÇÕ, ÚÕÑ ÒÓË ËÔÒÑÎßÊÑÄÂÐËË ÒÑÕÇÐÙËÂÎÑÄ
¦¡® ÖÆÂÈÕÔâ ÔÕÓÑËÕß ÏÇÕÑÆÑÏ ÏÑÎÇÍÖÎâÓÐÑÌ ÆËÐÂÏËÍË
ÆÑÔÕÂÕÑÚÐÑ ÂÆÇÍÄÂÕÐÞÇ ÏÑÆÇÎË. ·ÑÓÑÛËÏ ÒÑÆÔÒÑÓßÇÏ Ä
ÆÂÐÐÑÏ ÔÎÖÚÂÇ ÑÍÂÊÞÄÂÇÕÔâ ÏÇÕÑÆ ab initio, ÍÑÕÑÓÞÌ,
ÒÑÏËÏÑ ÓÇÛÇÐËâ ÔÂÏÑÔÕÑâÕÇÎßÐÞØ ÊÂÆÂÚ (ÓÂÔÚÈÕÞ àÎÇÍÕ-
ÓÑÐÐÑÌ ÔÕÓÖÍÕÖÓÞ), ÆÂÈÕ ÆÑÒÑÎÐËÕÇÎßÐÖá ËÐ×ÑÓÏÂÙËá
ÆÎâ ÐÂØÑÉÆÇÐËâÏÇÉÚÂÔÕËÚÐÞØ ÔËÎ Ë ÒÑÕÇÐÙËÂÎÂ.®ÑÉÐÑ
ÆÑÄÑÎßÐÑ ÖÄÇÓÇÐÐÑ ÔÚËÕÂÕß, ÚÕÑ ÆÎâ ÆÂÐÐÑÌ ÍÑÏÃËÐÂÙËË
ÒÂÓÂÏÇÕÓÑÄ (ÕÇÏÒÇÓÂÕÖÓÂ, ÆÂÄÎÇÐËÇ) ÒÑÕÇÐÙËÂÎ ¦¡®
ÉËÆÍÑÅÑ ÏÇÕÂÎÎÂ ÏÑÉÇÕ ÃÞÕß ÒÂÓÂÏÇÕÓËÊÑÄÂÐ ÕÂÍ, ÚÕÑ-
ÃÞ ÑÔÐÑÄÐÞÇ ÔÄÑÌÔÕÄÂ ÃÑÎßÛÑÌ ÏÑÆÇÎË ØÑÓÑÛÑ ÔÑÅÎÂ-
ÔÑÄÂÎËÔß Ô ÑÒÞÕÐÞÏË ÆÂÐÐÞÏË. ¯Ñ ÆÂÎÇÇ ÄÑÊÐËÍÂÇÕ
ÄÑÒÓÑÔ: ÏÑÉÐÑ ÎË Ô àÕËÏ ÒÑÕÇÐÙËÂÎÑÏ ÒÑÔÕÓÑËÕß ØÑÓÑ-
ÛËÇ ÏÑÆÇÎË Ë ÒÓË ÆÓÖÅËØ ÄÐÇÛÐËØ ÒÂÓÂÏÇÕÓÂØ?

±ÓËÄÇÆÈÐÐÞÇ Ä ÑÃÊÑÓÇ ÆÂÐÐÞÇ ÒÑÍÂÊÞÄÂáÕ, ÚÕÑ ÒÓË
ÒÑÄÞÛÇÐËË ÕÇÏÒÇÓÂÕÖÓÞ ÒÓÂÍÕËÚÇÔÍË ÄÑ ÄÔÇØ ÓÂÔÔÏÑÕ-
ÓÇÐÐÞØ ÔÎÖÚÂâØ ÕÇÒÎÑÈÏÍÑÔÕß ÏÑÆÇÎË ÄÑÊÓÂÔÕÂÇÕ ÏÇÆ-
ÎÇÐÐÇÇ ÕÇÒÎÑÈÏÍÑÔÕË ÓÇÂÎßÐÑÅÑ ÏÇÕÂÎÎÂ. ±ÑàÕÑÏÖ ÄÑÊ-
ÐËÍÂÇÕ ÓÂÔØÑÉÆÇÐËÇ àÐÇÓÅËÌ ÏÑÆÇÎË Ë ÓÇÂÎßÐÑÅÑ ÏÇ-
ÕÂÎÎÂ, ÍÑÕÑÓÑÇ ÒÓË ÐÂÅÓÇÄÂÐËË ÐÂ 1000 ¬ ÆÑÔÕËÅÂÇÕ Ä
ÒÓÑÔÕÇÌÛËØ ÔÎÖÚÂâØ ÐÇÔÍÑÎßÍËØ Í¥É ÏÑÎßÿ1, Â ÆÎâ ÒÇ-
ÓÇØÑÆÐÞØ ÏÇÕÂÎÎÑÄ ì ÃÑÎÇÇ ÚÇÏ ÐÇÔÍÑÎßÍËØ ÆÇÔâÕÍÑÄ
Í¥É ÏÑÎßÿ1. £ ÑÃÊÑÓÇ ÒÑÍÂÊÂÐÑ, ÚÕÑ àÕÑ ÓÂÔØÑÉÆÇÐËÇ Ä
ÊÐÂÚËÕÇÎßÐÑÌ ÔÕÇÒÇÐË ÑÃÖÔÎÑÄÎÇÐÑ ÄÍÎÂÆÑÏ ÍÑÎÎÇÍÕË-
ÄËÊËÓÑÄÂÐÐÞØ àÎÇÍÕÓÑÐÑÄ Ä àÐÇÓÅËá Ë ÆÂÄÎÇÐËÇ. ¥Îâ
ÒÓÑÔÕÞØ ÉËÆÍËØ ÏÇÕÂÎÎÑÄ (ÐÂÒÓËÏÇÓ, ÜÇÎÑÚÐÞØ), Ä ÍÑ-
ÕÑÓÞØ àÕË àÎÇÍÕÓÑÐÞ ÒÓËÃÎËÉÈÐÐÑ ÑÒËÔÞÄÂáÕÔâ ÏÑ-
ÆÇÎßá ÔÄÑÃÑÆÐÞØ àÎÇÍÕÓÑÐÑÄ, ÏÑÉÐÑ ËÔÒÑÎßÊÑÄÂÕß ÔÑ-
ÑÕÄÇÕÔÕÄÖáÜËÇ ×ÑÓÏÖÎÞ Ë Ä ÊÐÂÚËÕÇÎßÐÑÌ ÔÕÇÒÇÐË
ÖÔÕÓÂÐËÕß ÖÍÂÊÂÐÐÞÇ ÓÂÔØÑÉÆÇÐËâ. °ÆÐÂÍÑ àÕÑÅÑ ÐÇ
ÄÔÇÅÆÂ ÖÆÂÈÕÔâ ÆÑÔÕËÚß, Ë ÓÂÔØÑÉÆÇÐËâ ÒÑ àÐÇÓÅËË ÑÔÕÂ-
áÕÔâ Ë ÒÑÔÎÇ ÖÚÈÕÂ àÎÇÍÕÓÑÐÐÞØ ÄÍÎÂÆÑÄ. ³ÑÔÕÑËÕ ÎË
ÒÓËÚËÐÂ àÕËØ ÓÂÔØÑÉÆÇÐËÌ Ä ÐÇÖÆÂÚÐÑÏ ÒÑÆÃÑÓÇ ×ÑÓÏÞ
ÒÑÕÇÐÙËÂÎÂ ¦¡® ËÎË Ä ÇÅÑ ÒÓËÐÙËÒËÂÎßÐÑÌ ÐÇÔÒÑÔÑÃÐÑ-
ÔÕË ÓÂÃÑÕÂÕß Ä ÛËÓÑÍËØ ËÐÕÇÓÄÂÎÂØ ÒÂÓÂÏÇÕÓÑÄ ì
ÄÑÒÓÑÔ ÒÑÍÂ ÑÕÍÓÞÕ.

´ÇÔÕÑÏ ÐÂ ÂÆÇÍÄÂÕÐÑÔÕß ÒÑÕÇÐÙËÂÎÑÄ ¦¡® ÒÓË ÒÑ-
ÄÞÛÇÐÐÞØ ÕÇÏÒÇÓÂÕÖÓÂØ âÄÎâÇÕÔâ ÔÕÇÒÇÐß ÔÑÅÎÂÔËâ±¬¶
ÏÑÆÇÎÇÌ ÉËÆÍÑÅÑ ÏÇÕÂÎÎÂ Ô ÆË×ÓÂÍÙËÑÐÐÞÏË ÆÂÐÐÞÏË.
¬ ÔÑÉÂÎÇÐËá, ÑÒÖÃÎËÍÑÄÂÐÑ ÆÑÄÑÎßÐÑ ÏÂÎÑ ÓÂÃÑÕ, Ä ÍÑ-
ÕÑÓÞØ ÔÕÓÖÍÕÖÓÂ ÉËÆÍÑÔÕË ËÊÏÇÓÇÐÂ Ä ÆÑÔÕÂÕÑÚÐÑ ÛËÓÑ-
ÍÑÏ ËÐÕÇÓÄÂÎÇ ÕÇÏÒÇÓÂÕÖÓ ì ÑÕ ÕÑÚÍË ÒÎÂÄÎÇÐËâ ÆÑ
ÍÓËÕËÚÇÔÍÑÌ ÑÃÎÂÔÕË. °ÒËÔÂÐÐÂâ Ä ÑÃÊÑÓÇ ÒÓÑÙÇÆÖÓÂ
ÄÞÃÑÓÂ ÒÑÕÇÐÙËÂÎÂ ¦¡® ÑÃÇÔÒÇÚËÄÂÇÕ ÏÂÎÞÇ ÊÐÂÚÇÐËâ
ÐÇÄâÊÍË Rg (ÏÇÐÇÇ ÚÇÏ 0,03 ë 0,04) ÏÇÉÆÖ ±¬¶ ÏÑÆÇÎÇÌ Ë
ÆË×ÓÂÍÙËÑÐÐÞÏË ÆÂÐÐÞÏË ÒÓË ÕÇÏÒÇÓÂÕÖÓÂØ, ÃÎËÊÍËØ Í
ÕÑÚÍÇ ÒÎÂÄÎÇÐËâ. £ ÓâÆÇ ÔÎÖÚÂÇÄ ØÑÓÑÛÇÇ ÔÑÅÎÂÔËÇ ÏÇÉÆÖ
ÏÑÆÇÎßÐÞÏË Ë ÆË×ÓÂÍÙËÑÐÐÞÏË ±¬¶ ÒÑÎÖÚÇÐÑ ÄÑ ÄÔÈÏ
ËÐÕÇÓÄÂÎÇ ÆË×ÓÂÍÙËÑÐÐÞØ ËÊÏÇÓÇÐËÌ ì ÆÎâ ÙËÐÍÂ (ÆÑ
933 ¬), ÔÄËÐÙÂ (ÆÑ 1173 ¬), ÑÎÑÄÂ (ÆÑ 1373 ¬), ÅÂÎÎËâ (ÆÑ
1273 ¬, ÊÂ ËÔÍÎáÚÇÐËÇÏ ÊÐÂÚÇÐËâ T � 473 ¬, ÒÓË ÍÑÕÑ-
ÓÑÏ Rg � 0;072). £ ÔÎÖÚÂÇ ÙÇÊËâ ØÑÓÑÛÇÇ ÔÑÅÎÂÔËÇ ÒÑÎÖ-
ÚÇÐÑ ÒÓË ÄÔÇØ ÕÇÏÒÇÓÂÕÖÓÂØ ÐËÉÇ 1673 ¬ (ÕÂÃÎËÙÞ
ÔÕÓÖÍÕÖÓÐÞØ ÆÂÐÐÞØ ÎáÃÇÊÐÑ ÒÓÇÆÑÔÕÂÄËÎ ¶. ·ÇÐÊÇÎ,
®ÂÓÃÖÓÅ). °ÆÐÂÍÑ ÄÑ ÏÐÑÅËØ ÔÎÖÚÂâØ ÒÓË ÐÂÅÓÇÄÂÐËË

ÐÇÄâÊÍË ÄÑÊÓÂÔÕÂáÕ. £ ÕÂÃÎËÙÇ 28 ÖÍÂÊÂÐÞ ÕÇÏÒÇÓÂÕÖÓÞ
Tx, ÒÓË ÍÑÕÑÓÞØ ÒÑâÄÎâáÕÔâ ÊÐÂÚËÕÇÎßÐÞÇ ÓÂÔØÑÉÆÇÐËâ
ÏÇÉÆÖ ÆÄÖÏâ ±¬¶ (¦¡®-ÆÂÐÐÞÇ ÂÄÕÑÓÂ).

²ÂÔØÑÉÆÇÐËâ ÏÇÉÆÖ ÆÄÖÏâ ±¬¶ ÑÃÞÚÐÑ ÒÓÑâÄÎâ-
áÕÔâ Ä ÓÂÊÎËÚÐÑÌ ÄÞÔÑÕÇ ÒÇÓÄÞØ ÒËÍÑÄ Ë ËÔÍÂÉÇÐËË
×ÑÓÏÞ ÑÔÕÂÎßÐÞØ ÒËÍÑÄ ±¬¶. °ÆÐÂÍÑ ÕÑÚÐÑÔÕß ÆË×-
ÓÂÍÙËÑÐÐÞØ±¬¶ÐÇ ÐÂÔÕÑÎßÍÑ ÄÞÔÑÍÂ, ÚÕÑÃÞ ÑÃÝâÔÐËÕß
ÄÔÇ ÓÂÔØÑÉÆÇÐËâ ÐÇÕÑÚÐÑÔÕßá ÒÑÕÇÐÙËÂÎÂ. ³ÎÖÚÂÌ ÙÇÊËâ
ÒÑÍÂÊÞÄÂÇÕ, ÚÕÑ ÏÑÉÇÕ ÐÂÃÎáÆÂÕßÔâ ÑÚÇÐß ØÑÓÑÛÇÇ
ÔÑÅÎÂÔËÇ ÏÑÆÇÎßÐÞØ Ë ÆË×ÓÂÍÙËÑÐÐÞØ ±¬¶ ÒÓË ÕÇÏÒÇ-
ÓÂÕÖÓÂØ ÒÑÚÕË ÆÑ ÍÓËÕËÚÇÔÍÑÌ.

¥ÓÖÅÑÌ ÕÇÔÕì àÕÑ ÒÓÑÄÇÓÍÂ ÕÑÚÐÑÔÕË ÓÂÔÚÈÕÂ ÏÑÆÖÎâ
ÄÔÇÔÕÑÓÑÐÐÇÅÑ ÔÉÂÕËâ KT. ±Ñ ÖÔÎÑÄËá, ÄÃÎËÊË ÑÕ ÕÑÚÍË
ÒÎÂÄÎÇÐËâ ÓÂÔÚÈÕÐÞÌ ÏÑÆÖÎß ÑÚÇÐß ÃÎËÊÑÍ Í ×ÂÍÕËÚÇ-
ÔÍÑÏÖ. £ ÕÂÃÎËÙÇ 29 ÒÓËÄÇÆÇÐÑ ÔÓÂÄÐÇÐËÇ ÓÂÔÚÈÕÐÞØ
KEAM

T Ë ×ÂÍÕËÚÇÔÍËØ ÏÑÆÖÎÇÌ K exp
T ÆÎâ ÐÇÍÑÕÑÓÞØ ÏÇ-

ÕÂÎÎÑÄ ÒÓË ÒÑÄÞÛÇÐÐÞØ ÕÇÏÒÇÓÂÕÖÓÂØ (¦¡®-ÆÂÐÐÞÇ
ÂÄÕÑÓÂ). £ËÆÐÑ, ÚÕÑ ÔÑÅÎÂÔËÇ Ä ÙÇÎÑÏ ÖÆÑÄÎÇÕÄÑÓËÕÇÎß-
ÐÑÇ, ÊÂ ËÔÍÎáÚÇÐËÇÏ ÔÎÖÚÂâ ÔÇÓÇÃÓÂ. ³ÖÆâ ÒÑ àÕËÏ
ÓÇÊÖÎßÕÂÕÂÏ, ÒÑÕÇÐÙËÂÎ ¦¡® Ä ÒÓËÐÙËÒÇ ÒÓËÅÑÆÇÐ ÆÎâ
ÑÒËÔÂÐËâ ÔÄÑÌÔÕÄÉËÆÍÑÅÑÏÇÕÂÎÎÂ ÄÛËÓÑÍÑÏ ËÐÕÇÓÄÂÎÇ
ÕÇÏÒÇÓÂÕÖÓ.

°ÚÇÐß ÒÇÓÔÒÇÍÕËÄÐÞÏ ÄÞÅÎâÆËÕ ÒÓËÏÇÐÇÐËÇ ÒÑÕÇÐ-
ÙËÂÎÑÄ ¦¡®ÆÎâ ÑÒËÔÂÐËâ ÔËÎßÐÑ ÔÉÂÕÞØ ÉËÆÍËØ ÏÇÕÂÎ-
ÎÑÄ, Ä ÚÂÔÕÐÑÔÕË Ä ÖÔÎÑÄËâØ ÖÆÂÓÐÑÅÑ ÔÉÂÕËâ. £ ÐÂÔÕÑâ-
ÜÇÏ ÑÃÊÑÓÇ ÑÒËÔÂÐÂ ÏÇÕÑÆËÍÂ ÒÓÑÆÎÇÐËâ ÒÑÕÇÐÙËÂÎÂ
¦¡® Ä ÑÃÎÂÔÕß ÒÑÄÞÛÇÐÐÞØ ÒÎÑÕÐÑÔÕÇÌ Ë ÓÂÔÔÏÑÕÓÇÐ
ÓâÆ ÒÓËÏÇÓÑÄ ÓÂÔÚÈÕÂ ÔÄÑÌÔÕÄ ÏÇÕÂÎÎÂ Ô ÖÚÈÕÑÏ ËÊÄÇÔÕ-
ÐÑÌ ×ÑÓÏÞ ÂÆËÂÃÂÕÞ ¤áÅÑÐËÑ.®ÑÆÇÎËÓÑÄÂÐËÇ ÉËÆÍÑÅÑ
ÏÇÕÂÎÎÂÏÇÕÑÆÑÏ®¥ÆÂÈÕÄÑÊÏÑÉÐÑÔÕßÖÕÑÚÐËÕßËÐ×ÑÓ-
ÏÂÙËá, ÍÑÕÑÓÖá ÖÆÂÈÕÔâ ËÊÄÎÇÚß ËÊ ÖÆÂÓÐÑ-ÄÑÎÐÑÄÞØ
ÆÂÐÐÞØ. °ÆÐÂÍÑ ÊÆÇÔß ÇÜÈ ÃÑÎÇÇ ÄÂÉÐÖá ÓÑÎß ËÅÓÂáÕ
àÎÇÍÕÓÑÐÐÞÇ ÄÍÎÂÆÞ, ÍÑÕÑÓÞÇ ÏÑÉÐÑ ÓÂÔÔÚËÕÂÕß ÆÎâ
ÒÓÑÔÕÞØ ÏÇÕÂÎÎÑÄ ÒÑ ×ÑÓÏÖÎÂÏ (11) Ë (12), ÐÑ ÐÇÒÓÑÔÕÑ
ÑÙÇÐËÕß ÆÎâ ÒÇÓÇØÑÆÐÞØÏÇÕÂÎÎÑÄ. ©ÐÂÚËÕÇÎßÐÑÇ ÒÓÑÆÄË-
ÉÇÐËÇ Ä ÂÐÂÎËÊÇ ÆÂÐÐÞØ ÔÕÂÐÇÕ ÄÑÊÏÑÉÐÞÏ, ÇÔÎË ÃÖÆÖÕ
ËÊÏÇÓâÕßÔâ ÕÇÏÒÇÓÂÕÖÓÞ Ä ÖÆÂÓÐÑÌ ÄÑÎÐÇ. ¬ÑÐÇÚÐÑ,
ÏÑÉÐÑ ÒÑÆÑÃÓÂÕß ÕÂÍËÇ ÒÂÓÂÏÇÕÓÞ ÒÑÕÇÐÙËÂÎÂ ¦¡®,
ÒÓË ÍÑÕÑÓÞØ ÑÐ ØÑÓÑÛÑ ÑÒËÔÞÄÂÎ ÃÞ ÂÆËÂÃÂÕÖ ¤áÅÑÐËÑ
Ë ÃÇÊ ÖÚÈÕÂ àÎÇÍÕÓÑÐÐÞØ ÄÍÎÂÆÑÄ, ÑÆÐÂÍÑ ÒÓË àÕÑÏ ÃÖÆÖÕ
ÒÑÎÖÚÇÐÞ ÊÂÄÞÛÇÐÐÞÇ ÊÐÂÚÇÐËâ ÕÇÏÒÇÓÂÕÖÓÞ ÐÂ ÂÆËÂ-
ÃÂÕÇ Ë ÊÂÐËÉÇÐÐÞÇ ÄÇÎËÚËÐÞ ØÑÎÑÆÐÑÅÑ ÆÂÄÎÇÐËâ.

¥ÑÄÑÎßÐÑ ÔÍÓÑÏÐÑ ÄÞÅÎâÆâÕ ÒÑÍÂ ÖÔÒÇØË Ä ÓÂÔÚÈÕÂØ
ÕÂÍËØ ÒÑÕÇÐÙËÂÎÑÄ ¦¡®, ÍÑÕÑÓÞÇ ØÑÓÑÛÑ ÑÒËÔÞÄÂÎË ÃÞ
ÔÄÑÌÔÕÄÂ Ë ÉËÆÍÑÌ, Ë ÕÄÈÓÆÑÌ ×ÂÊ. °ÛËÃÍË Ä ÓÂÔÚÈÕÇ
ËÊÏÇÐÇÐËÌ àÐÇÓÅËË Ë ÑÃÝÈÏÂ ÒÓË ÒÎÂÄÎÇÐËË ÒÓËÄÑÆâÕ Í

´ÂÃÎËÙÂ 28. ´ÇÏÒÇÓÂÕÖÓÞ ÒÑâÄÎÇÐËâ ÓÂÔØÑÉÆÇÐËÌ ÏÇÉÆÖ ÏÑÆÇÎßÐÞ-
ÏË Ë ÆË×ÓÂÍÙËÑÐÐÞÏË ±¬¶

®ÇÕÂÎÎ Na K Cs Cu Ag Hg Bi

Tx, ¬ 823 723 1673 1873 1573 523 773

Rg ÒÓË Tx 0,071 0,072 0,100 0,067 0,050 0,082 0,068

´ÂÃÎËÙÂ 29. ³ÓÂÄÐÇÐËÇ ÏÑÆÖÎÇÌ ÄÔÇÔÕÑÓÑÐÐÇÅÑ ÔÉÂÕËâ ÏÑÆÇÎÇÌ Ô
ÑÒÞÕÐÞÏË ÊÐÂÚÇÐËâÏË

®ÇÕÂÎÎ Na K Rb Cs Ag Hg

T, ¬ 1500 1500 1000 1373 1800 1273

KEAM
T , ¤±Â 1,24 0,50 0,88 0,28 32,50 5,22

K exp
T , ¤±Â 1,40 0,58 0,89 0,35 42,70 5,51
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ÒÑÅÓÇÛÐÑÔÕâÏ ÒÓË ÑÒÓÇÆÇÎÇÐËË ÕÇÏÒÇÓÂÕÖÓ ÒÎÂÄÎÇÐËâ
ÒÓË ÄÞÔÑÍËØ ÆÂÄÎÇÐËâØ. ±ÑÆÃÑÓ ÔÑÑÕÄÇÕÔÕÄÖáÜËØ ÒÑ-
ÕÇÐÙËÂÎÑÄ ¦¡® ÏÑÉÇÕ ÃÞÕß ÒÓÑÄÇÆÈÐ ÍÂÍ Ô ÒÓËÄÎÇÚÇ-
ÐËÇÏ ÆÂÐÐÞØ ÏÇÕÑÆÂ ab initio, ÕÂÍ Ë ÃÇÊ ÐÇÅÑ, ÑÆÐÂÍÑ àÕÑ
ÐÂÒÓÂÄÎÇÐËÇ ÓÂÊÄËÄÂÇÕÔâ ÒÑÍÂ ÔÎÂÃÑ.

¯ÂÍÑÐÇÙ, ÔÎÇÆÖÇÕ ÑÕÏÇÕËÕß ÐÇÍÑÕÑÓÞÇ ËÐÕÇÓÇÔÐÞÇ
ÓÇÊÖÎßÕÂÕÞ, ÑÕÐÑÔâÜËÇÔâ Í ÏÇØÂÐËÊÏÖ ÊÂÕÄÇÓÆÇÄÂÐËâ.
¿ÕÑ ÑÃÐÂÓÖÉÇÐËÇ (ÐÂ ÒÓËÏÇÓÂØ ÓÖÃËÆËâ, ÐËÍÇÎâ Ë
ÔÇÓÇÃÓÂ (ÔÏ. ÓÂÊÆÇÎÞ 3.1.4, 3.2.2, 9.3)) ÐËÉÐÇÅÑ ÒÓÇÆÇÎÂ
ÒÇÓÇÑØÎÂÉÆÇÐËâ. ±ÓË ÒÑÐËÉÇÐËË ÕÇÏÒÇÓÂÕÖÓÞ ÐËÉÇ
àÕÑÌ ÅÓÂÐËÙÞ ÊÂÕÄÇÓÆÇÄÂÐËÇ ËÆÈÕ ÒÑ ÍÎÂÔÕÇÓÐÑÏÖ ÏÇØÂ-
ÐËÊÏÖ, ÐÇ ËÏÇáÜÇÏÖ ÐËÚÇÅÑ ÑÃÜÇÅÑ Ô ÍÎÂÔÔËÚÇÔÍÑÌ
ÐÖÍÎÇÂÙËÇÌ. ±ÓË ÄÞÔÑÍËØ ÔÍÑÓÑÔÕâØ ÑØÎÂÉÆÇÐËâ ÉËÆÍÑ-
ÔÕË, ÍÑÅÆÂ ÐÖÍÎÇÂÙËâ ÐÇ ÖÔÒÇÄÂÇÕ ÓÂÊÄËÕßÔâ, ÉËÆÍÑÔÕß
ÆÑÔÕËÅÂÇÕ ÐËÉÐÇÅÑ ÒÓÇÆÇÎÂ ÒÇÓÇÑØÎÂÉÆÇÐËâ Ë ÐÂÚËÐÂÇÕ
ÓÂÃÑÕÂÕß ÍÎÂÔÕÇÓÐÞÌ ÏÇØÂÐËÊÏ ÊÂÕÄÇÓÆÇÄÂÐËâ. ¦ÔÎË
ÆË××ÖÊËâ ÖÔÒÇÄÂÇÕ ÑÃÇÔÒÇÚËÕß ÒÇÓÇÔÕÓÑÌÍÖ ÔÕÓÖÍÕÖÓÞ,
ÕÑ Ä ËÕÑÅÇ ÒÓÑËÔØÑÆËÕ ÍÓËÔÕÂÎÎËÊÂÙËâ ÄÇÜÇÔÕÄÂ. ¦ÔÎË ÉÇ
ÔÍÑÓÑÔÕß ÑØÎÂÉÆÇÐËâ ÄÞÛÇ ÑÒÓÇÆÇÎÈÐÐÑÅÑ ÒÓÇÆÇÎÂ, ÕÑ
ÍÓËÔÕÂÎÎËÊÂÙËâ ÒÓÑÌÕË ÐÇ ÖÔÒÇÄÂÇÕ Ë Ä ËÕÑÅÇ ÒÑÎÖÚÂÇÕÔâ
ÂÏÑÓ×ÐÂâ ×ÂÊÂ.
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Computer simulation of liquid metals
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Methods for and the results of the computer simulation of liquid metals are reviewed. Two basic methods, classical molecular dynamics
with known inter-particle potentials and the ab initiomethod, are considered. Most attention is given to the simulation results obtained

using the Embedded Atom Model (EAM). The thermodynamic, structural and diffusion properties of liquid metal models under

normal and extreme (shock) pressure conditions are considered. Liquid metal simulation results for the elements of Groups I ± IV, a

number of transition metals and some binary systems (Fe ±C, Fe ± S) are examined. The possibilities for the simulation to account for

the thermal contribution of delocalized electrons to energy and pressure are considered. Solidification features of supercooledmetals are

discussed.
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