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��������� ����������� �����������!�"��� �#$%���� ����&������������'( Cu(2p3/2), 
Cu(2p1/2) � ����&�������( ���������'( K�1,2- � L�1,2-�������� ���� �� +�!��0�!���� 
���� CuPcH16 � �&� +���#!��7����� !�!��&� CuPcF16. ��8 ���������!0�� �������� ��-
���"#��!�� �����" �������! #!�8�!. ���!#!��, %�� K�1- � K�2-����� ����-�$;���! ���� 
���<� ���=�$< ���$��$�$, �;$��������$< ���0���!�� �������! #!�8�! ���!��—��-
&!��. >'8����! ���" �!������! � +�������!��� ���������'( ����?. 
 

 � / 0 � � 5 �  - � � � �: +�!��0�!���', ����&������!8 ���������!8 ������������8, +�-
�����������!8 ������������8, �����" �������! #!�8�!. 

((������ 

�#$%���< ����������? ���$��$�' (���%����( ���������? Cu(II) �����!�� ����&�������-
������? ������������� ����87��� ;��"A�� %���� �����������!�"�'( � �������%����( �!;�� 
[ 1—3 ]. ������� � ����&������������'� ������!� ���( ���������? ��8#!� � ��#��=����"< �( 
�����"#��!��8 ��8 �#$%���8 ���;�������? ����������-�'��%�'( �#!�����?����? � ��7����!( 
� ���"�'�� ���������'�� ������80�8��, ���<7�( � ����� ����!�� ���' ��$(�!������? ���� 
(����(������87�� �$��!�' [ 4 ], �����' � �$�"+��' ���� [ 5, 6 ], ��(!�"��&����' ���� [ 7, 8 ]  
� ��.). 

�#$%!��'� � �!���87�? �!;��� +�!��0�!���' ���� [ 9—11 ] �������!<� ����!��� �����-
���!����? � ��%�� #����8 �#$%���8 ���;�������? ����������-�'��%�'( �#!�����?����? � ���-
���!( � ������� ��������� ���!���$#�! � �!#����? �-����8=����? ����������? �������?. ��-
����� � ���!���+�!��0�!���!� �;$������� �!�=� � ��������������"< �( ��!���%����&� ��-
���"#��!��8 � �����$�8���? �����������. > %!�������, +�!��0�!���' �!(��8� ����������  
� �����%�'( ;!�!��8(, �!�%��!( �!�����8 � ������!�$�', � (���%����( &!#��'( ������!( [ 12, 
13 ]. 

> �!���87�? �!;��� ��������� ����������� �����������!�"��� �#$%���� ����&�������-
�����'( Cu(2p3/2)- � Cu(2p1/2)-��������, ����&�������( ���������'( K�1,2- � L�1,2-�������� ��-
�� �� +�!��0�!���� ���� CuPcH16 � �&� +���#!��7����� !�!��&� CuPcF16. 

�#$%!��'� ���!������������'� ���������8 8��8<��8 ���$���������!��, � � ��$%!� ���-
����8 � �!%����� #!���������? !����� +���! � ����!+�������+�������� ���"0� ��������! ��-
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�8���8 (!�!���� ������������ ����������$<7�( ��7����. > ���? ��8#� �#$%���� ����������&� 
�������8 #!��7���'( ���!���+�!��0�!����� ������!��8�� �!�����8���"�'? ������� ��8 ��-
���!��8 +�#���-(���%����( ���?��� ����������$<7�&� ��!��! ��7���� � �!����!��� �! �( 
������. 

1. �
�	���������
��� ����
 

����&�������� +�$����0����'� K�1,2-������' (�K�1 � 1,540 Å, �K�2 � 1,544 Å) ;'�� ���$%�-
�' �! $������!�"��� ����&�������� ������������ ���-1 � [ 14 ]. > �!%����� �����!��-
!�!��#!���! �����"#��!�� ��!�0 (��������" 13 4 0, 2d = 2,36013 Å). �!��$� �#&�;! �����!��! — 
1000 ��. ��=�� �!;��' ����&�������? ��$;��: �!��8=���� U = 24 �>, ��� I = 20 ��. ������' 
��&��������!���" � ����7"< ���$������������&� ��#�0�����&� ��������! +���' >�
—����-
����������! [ 15 ]. ������!�"��� �!#��A���� ���;��! � �;�!��� K�-����� ���� � 5 �103. �A�;-
�! �#������8 ����&���%����&� ����=���8 K�-����� ���� � 0,2 �>. 

����&�������� +�$����0����'� L�1,2-������' ���� (� = 13,336 Å) ���$%��' �! $�"��!�8&-
��� ����&�������� ������������ ����!�!�� [ 16 ]. > �!%����� �����!��-!�!��#!���! �����"#��!-
�� �����!�� ��<�' (2d = 19,926 Å). �!��$� �#&�;! �����!��! �500 ��. ������!�"��� �!#��A�-
��� �����������! � 6 �103. ��=�� �!;��' ��$;�� U = 8 �>, I = 400 ��. ������' ��&��������!�� 
�����%�'� �%��%���� � !�&��-���!���'� �!���������. 

����&������������'� 2p1/2-, 2p3/2-������' ;'�� ���$%��' �! ����&�������� +�������-
������� ������������ (ES 300 KRATOS) [ 17 ]. ��8 ��#;$=����8 ����&������������'( ����-
���� �����"#��!�� AlK�- � MgK�-�#�$%����. 

2. �����
���6 � �7 �*��8����� 

> �!;�. 1 ��������' ����&�� ���������'( K�1- � K�2-����? ����, ����&�� Cu(2p3/2), 
Cu(2p1/2) ����&�������( +������������'( ����?, ! �!�=� ����&�8 �!������? L�-�����. W���-
�����'� ������' K�1-, K�2- � +������������'� 2p3/2-, 2p1/2-������' ���!#!�' �! ���. 1, ! L�-
���������'� ������' — �! ���. 2. �! ���. 3 ��������! �(��! �!���!����!��'( ������!�"�'( 
����(����. 
!� ����� �# ���? �(��', � ��$%!� K�1,2-�������� �!%!�"��� �����8��� ����&����-
���&� ����������&� ����(��! ����� ��'��$� �! K-$����� !���! ����, ! ����%���, ���������-
�����, ��;� �! $����� 2p3/2 (K�1-����8), ��;� �! 2p1,2 (K�2-����8). W�� =� �����8��8 ���������-
�$<� ����%�'� �����8��8� Cu(2p3/2), Cu(2p1/2) � ����&�������( +������������'( ������!(. 
����������$<7�� �'��%�'� �����8��8 �! Cu(2p3/2,1/2)-$����8( 8��8<��8 ��(���'�� � ��8 
L�1,2-���������'( ����&�������( ����(����. ����$8 �(���, ��=�� ���������" ����&�< ����%-
�'( $�����? LII (2p1/2), LIII (2p3/2) ����-�$;���!, �����"#$8 �����������!�"�'� #�!%���8 ����&�? 
������!�"�'( ����(���� (��. �!;�. 1). 
 

	 ! ; � � 0 !  1  

'��	��� �&�
�	��
�%� &�	������ ((, �>) � &����)���%  
����!�)�� ����	����� �	����� (I, �>) *����)������� 

CuPcH16 CuPcF16 ����8 
( W�������. ( �!�%�� I W�������. I �!�%�� 

((K�1) 8047,8  8047,3  
((K�2) 8027,9  8027,4  
I (2	3/2)   935,8    935,5   935,8   935,7 
I (2	1/2)   955,7   955,4   955,5   955,6 
((L�)   929,3    929,5  
I (3d)        6,2        6,2  
I (3s)  8983,6 8983,3 8982,9 8983,0 
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���. 1. ������!������ ����&�������( ����-
�����'( K�1,2-�������� ���� � ����&�������-
�����'�� ������!�� ���� 2p3/2, 1/2 ��8  
                 CuPcH16 (�) � CuPcF16 (�) 

 
�! ������ �(��' ����(���� (��. 

���. 3) ��=�� #!���!�" �8� �����'( ��-
����A���?, �����"#$8 ���;��!0����'? 
����0��: 

3/2 1(2 ) ( ) (1 ),I 	 ( K I s�� 	            (1) 

1/2 2(2 ) ( ) (1 ),I 	 ( K I s�� 	            (2) 

1( ) ( ) (3 ) (1 ).( L ( K I d I s� �� � 	        (3) 
X���" I(1s), I(2p3/2), I(2p1/2) — �����-
0�!�' ����#!0�� 1s- � 2p3/2-, 2p1/2-$���-
��?; E(K�1), E(K�2), E(L�) — ����&�� 
����&�������( ���������'( ����(����; 
I(3d) — �����0�!� ����#!0�� �!�����'( 
3d-����������. 

��#$�"�!�' ��8�'( ����&�������-
�����'( �#������? I(1s) �#$%!��'( 
���������� �� �#�����'. > ���? ��8#� 
#�!%���� I(1s) ��=�� �0����" �! ������ 
������A���8 (3), �������88 ����%��$ 
I(3d) �# �\W �������� �!������? ����-
�'. X�!%���� I(1s) ��=�� ;'�" �0����� 
�!�=� �� ����=���< &�!��0' �����-
�'���&� ��&��7���8 � K-������!( ��-
&��7���8 ���� � ����������$<7�( ���-

�����!( [ 18 ] (��. �!;�. 1). 	!��� �;�!#��, �����"#$8 ������A���8 (3), ��=�� �0����" ����&�� 
(2p3/2)- � (2p1/2)-$�����? ��8 CuPcH16 
 3/2 1(2 ) (1 ) ( ) 8983,3 8047,8 935,5 �>,I 	 I s   ( K�	 
 	 
 	  (4) 

1/2 2(2 ) (1 ) ( ) 8983,3 8027,9 955,4 �>,I 	 I s   ( K�	 
 	 
 	  
��8 �uPcF16 
 3/2 1(2 ) (1 ) ( ) 8983,0 8047,3 935,7 �>,I 	 I s   ( K�	 
 	 
 	  (5) 

1/2 2(2 ) (1 ) ( ) 8983,0 8027,4 955,6 �>.I 	 I s   ( K�	 
 	 
 	  
�! �����!��� ���������'( �0���� �����, %�� ����&�� 2p3/2- � 2p1/2-$�����?, ����������'� 

�����!�� ����&�������? ����������? (������A���8 (4), (5)) � ����&�������������? �������-
������, ;��#�� (��. �!;�. 1). 

	!��� �;�!#��, �! �����!��� ���������'( �0���� ��=�� ����!�" #!��<%����, %�� �����- 
 

�'� ���������'� ����� � ����&����-
���( ���������'( K�1,2-������!(  
�� �����$ ����&���%�����$ ����=�-
��< ����������$<� &�!��'� ���!�  
� +������������'( 2p3/2,1/2-������!( 
(���. 1, �, �). > �� =� ����8 �����- 
 

���. 2. ����&�������� ���������'� 
L�1,2-������' CuPcH16 (�) � CuPcF16 (�) 
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���. 3. �(��! ����&�������( ����(���� ��8 !���! ����  
�� +�!��0�!���!( ���� 

 
����'� �!�������'� ����� � ����&�����������-
�'( ������!( �� ���<� ����������$<7�( �����-
����'( !�!��&�� � K�1,2-������!(. ���������'� 
�!�������'� ����� � ����&������������'( ����-
��!( (��. ���. 1, �, �), �����87�� �� ������'( ��-
��? �! 7—9 �>, � �!���87�� ����8 ����8�� ����-
���" � �!������!�, ��#���!<7�� ���������� ���-
0����� �������! ��������! ��&!�� � ���!�� 
(L � M), �������=�!<7�� ���0��� ������� �'-
;���! 2p-��������! � ��$%!� ����&�����������-
�'( �������� [ 19, 20 ]. > �!;��!( [ 21, 22 ] �!�-
�������! ��#��=����" ���8�����8 ����������$<7�( �!�������'( ���0�����, ������87�(  
� ��8�����< �!�������� � ����&�������( ���������'( K�1,2-������!( ������� ����. 

> �!���87�? �!;��� ����������$<7�? ���(�� �����"#$���8 ��8 ���������!0�� ����&����-
���( � ����&������������'( �������� +�!��0�!����� ���� � ��������!( Cu���16 � Cu��F16. 

3. �����
 	������� ������ 

�;7�����8��? �����"<, �����"#$���? ��8 ���������!0�� ����&������������'( �������� 
���� � ���������8(, � �����'( !��� ���� �!(�����8 � �����8��� Cu(II), 8��8���8 �����" ����-
���! #!�8�! (charge transfer CT-�����") [ 7, 10, 18, 23 ]. �������� �����8��� ���&�����������? 
������' � ���? ������ ����'�!���8 �$�����#�0��? ��$( ���������'( ���+�&$�!0�? (3d9)  
� (3d10L–1), &�� L — ��&!���!8 &�$����!8 ��;��!�", ���������!8 �!� ����?�!8 ���;��!0�8 
!����'( ��;��!��? !����� ��&!����, ! L–1 �#�!%!�� �!��%�� �'���, ���!��#��!���? �! ��;��!-
�8( ��&!��!. ����������$<7!8 ��&!���!8 L ��;��!�" ��=�� �;�!#��'�!�" ��8#$<7$< (���)  
� �!#�'(�8<7$< (��!#�) ��;��!�� � 3d-�� !���! ���!��! (����): 
 �� ( )cos sin ,dL� 	 � 
 � � 
  (6) 
 �!#� ( )sin cos ,dL� 	 
� 
� � 
  (7) 
&�� �d — Cu(3d)-��; �(L) — &�$����!8 ��;��!�" ��&!����. 

>�����!8 +$��0�8 (>\), ����������$<7!8 �����8��< ������' � �������� �����8��� � ��-
������� #!�8�! L � M [ 8 ], ��=�� ;'�" #!���!�! � ����: 
 9 10 1(L M) cos | 3 sin | 3 .d d L
� � 	 
 � 
 
 �  (8) 
X���" |3d9� � |3d10L–1� — ������������!��'� ���&����������'� >\ (������������ ��������!�-
�'), ����%!<7�� ����������'� ���������'� ���+�&$�!0�8�: |3d9� — ������!8 +$��0�8, (!-
�!�����#$<7!8�8 #�!%����� ����������? ��������� �! !���� ����, ;��#��� � 9�, ! |3d10L–1� 
����������$�� �!��%�< d-��������� ����� 10� � �����������'� $���"A����� ����������? 
��������� �! ��&!��!( [ 1, 5, 22 ]. 

W���&�8 ����������$<7�( �����8��? �������8���8 ������A����� 
 2 2 1/2

0 / 2 ( 4 ) / 2,( ( �� 	 � � � � �  (9) 
&�� (0 = �3d9|H |3d9�, ! � = �3d9|H |3d10L–1� — ����&�!� �������!; � — ����&�8 #!�8����&� ������-
�! (L � M), �������8��!8 �!#����"< ����&�? ����'( ���+�&$�!0�?: 
 10 1 10 1 9 93 | | 3 3 | | 3 .d L H d L d H d
 
� 	 � � 
 � �  (10) 
�!�!���� 
 �������8���8 ������A����� 
 tg(2 ) 2 / .T
 	 �  (11) 
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	 ! ; � � 0 !  2  

+������� &�	����	�� ��� *���-��
�	������ �&�
�	� 

���������� IS/IM W, �> T, �> Q, �> � (17) 
 (11) 
� (16) 
�—
 

CuPcH16  0,38 8,21 2,5 9 2,5 31,7 71,2 39,5 
CuPcF16 0,36  8,1 2,5 9 2,6 31,1 70,9 39,8 

 

4. �������
�����6� �	�
��6 

����&������������'� ������' ���� Cu(2p3/2) (2p1/2) ��#���!<� ��� $�!����� ����������  
� 2p-$�����? ���!��!. > ���� ��$%!� �����8��8 ������' � ����������? �!�!����? �! 2p-$����� 
����'�!<��8 ������'�� +$��0�8��: 
 2 1 9 1 10 1

M cos | 2 3 sin | 2 3 ,p p d p d L
 
 
� �� 	 
 � 
 
 �  (12) 

 2 1 9 1 10 1
S sin | 2 3 cos | 2 3 .p p d p d L
 
 
� �� 	 
 � � 
 �  (13) 

����������$<7�� >\ ����'�!<� �����8��8 ������', ���8��8<7���8 � ����&�������-
�����'( ������!( � ���� &�!���? �'��������������? ����� (M — main) � �!��������? �����  
(S — satellite). W���&���%����� ����=���� � ���������"�!8 ������������" ����������$<7�( 
����&������������'( ����? �������8���8 ������A���8�� (10), (12): 
 2 2 1/2

M, S 0 / 2 (( ) 4 ) / 2,( ( Q �	 � � � � 
 �  (14) 

 2S

M
tg( ) ,I

I
�	 
 
 
  (15) 

&�� 2tg(2 ) .T
Q

�
 	
� 


 (16) 

>���%��! Q � ���( +���$�!( $%��'�!�� �!��%�� ��$������? �'��� � ����'�!�� (2p—3d)-
�'��%��� �#!�����?�����. W���&���%����� �!����8��� ��=�$ &�!���? (M) � �!��������? (S) 
����8�� � ����&������������'( ������!( �������8���8 �!#����"<: 
 2 2 1/2

S M (( ) 4 ) .W ( E Q �	 
 	 � 
 �  (17) 
�!�!����' 
 � 
�, �������8<7�� ��� ����������$<7�( ���������'( ���+�&$�!0�?, ��&$� 
;'�" $��!������' �! ������ +���$� (11) � (16). > �!;��� [ 24 ] ;'�� ���!#!��, %�� �!�!����' � 
� Q �!�� #!���8� �� ������' ��&!���� � �!��': � = 2,5 �> � Q = 9 �>. �! ������ �!������ (11), 
(16) � (17), �����"#$8 �����������!�"�$< �!#����" ����&�? W = ES – EM ��=�$ �������? � �!-
��������? ����8��, ��=�� �0����" ����%��$ �!�!������ 
 � 
� ��8 �#$%!��'( ���������� 
Cu���16 � Cu��F16. ����������$<7�� �0���� ��������' � �!;�. 2. >�����!8 +$��0�8 (13)  
� �����8��� � �'���? � 2p-�;���%�� !���! ���� � CuPcH16 ;$��� ����" ���$��$�$: 
 2 1 9 1 10 1

M 0,32 | 2 3 0,95 | 2 3 ,p p d p d L
 
 
� 	 � 
 �  (18) 
! ��8 CuPcF16 
 2 1 9 1 10 1

M 0,33 | 2 3 0,94 | 2 3 .p p d p d L
 
 
� 	 � 
 �  (19) 
	!��� �;�!#��, &�!����$ �!����$�$ � 1

3/22p
  �\W ������!( +�!��0�!����� ���� �������-
���$�� ���+�&$�!0�8 (3d10L–1), ! �!�������!8 ����8 ��=�� ;'�" �������! � ���+�&$�!0�� (3d9). 

5. ��������(�
�� ���������6� K�1,2-�	�
��6 

����&�������� ���������'� K�1,2-����� ��#���!<� ��� ����(��!( ���������� ��=�$ &�$-
;����� ��$�������� $����8�� ������' (2p � 1s ����(��). �!%!�"�'� �����8���� ����&����-
���&� ����(��! � ��$%!� Cu(K�1,2)-�������� 8��8���8 �!��%�� 1s-�'��� �! &�$;���� ��$����-
��� $����� !���! ���� ((1s). > ����%��� �����8��� K�1,2-����(��! �'��! ���!��#��!�! ��;� 
�! 2p3/2-$����� (K�1-����8), ��;� �! 2p1/2-$����� (K�2-����8). 
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���. 4. �(��! ��#��=�'( ������!�"�'( ����(���� 

 
>!=�$< ���" ��� !�!��#� +���' K�-����? � �������-

�!( +�!��0�!����� �&�!<� ��#$�"�!�' �!���������8 ����&�-
�����������'( 2p3/2,1/2-�������� ���� � ���( ���������8( 
(��. �!#��� 4). > ���( ������!( �!;�<�!<��8 ��� ���������', 
�!#������'� ����&���%����� �!����8���� �8,5 �> (��. ���. 1), 
���%�� ���������! � ;��"A�? ����&��? ����� �'�!=���$< 
�$�"�������$< ���$��$�$. W�� ��� ���������' � ����&���-
���������'( ������!( ����%!<� ��$� ��#��=�'� �'��%�'� 
�����8��8� |2p–13d9� � |2p–13d10L–1�. ��������������, ��=�� �=��!�", %�� ��8������ &�$;���?  
1s-�'��� �! !���� ���� ���=�� �'#'�!�" !�!��&�%�'� ��������?�� ����������? ���$��$�' ��-
����$��'( ����������, �����'� �!;�<�!<��8 � � ��$%!� �'��� �! 2p3/2(2p1/2)-$����8( ������'. 

W����������!�"�'� �!��'� � ���$��$�� Cu(1s) ����&�������������&� ������! ���� � ��-
�������8( ����(II) �!� �� �#�����', ���!�� ��=�� �=��!�", %�� ��#��?����� 2p- � 1s-�'��� �! 
�!�����$< �;���%�$ ;$��� !�!��&�%�'�.  

> ������������ � �!����������? ��$(���+�&$�!0�����? �����"<, ����'�!<7�? ����-
������� �������� �!���!����!��'( +�!��0�!�����'( ���������� ����, >\ �!%!�"��&� � ��-
��%��&� �����8��? ����&�������&� ����������&� ������!�"��&� ����(��! ��=�� #!���!�"  
� ����, !�!��&�%��� �����"#��!����$ �'A� ��� �!���������� ����&������������'( ��������. 

��� �!��%�� 1s-�'���, �;�!#��!�A�?�8 �! �����? ��!��� ����&�������&� K�-����(��!, ��-
���8��� ������' ����'�!���8 >\: 

 
1 1 9 1 10 1
M 1 1
1 1 9 1 10 1
S 1 1

cos |1 3 sin |1 3 ,

sin |1 3 cos |1 3 .

s

s

s d s d L

s d s d L


 
 



 
 


� 	 
 � 
 
 �

� 	 
 � � 
 �
 (20) 

��� �!��%�� 2p-�'���, �;�!#$<7�?�8 �! ����%��� ��!�� ����(��!, �����8��8 ������' ����'-
�!<��8 >\ ���! (12) � (13). ���������"��� ����&���%����� ����=���� �����8��? ������', ��-
��������$<7�( ���������'� ���+�&$�!0�8� ����'�!��'( >\ (20) [ 4 ], �������8���8 ������-
A����� ���!: 
 2 2 1/2

S M (( ) 4 ) ,i i
iW ( ( Q T	 
 	 � 
 �  (21) 

&�� ������ i = 1 ��� 2 ����������$�� 1s–1- � 2p–1-�'��%�'� �����8��8�; Qi — ����%��' �$��-
������( �'��%�'( �#!�����?����?. �!�!����' 
1 � 
2 � (20) �������8<��8 +���$��?, !�!��-
&�%��? +���$�� (16), ����������? �'A�, �.�.: 

 2tg2 , 1, 2.
( )i

i

T i
Q


 	 	
� 


 (22) 

�! ���. 4 ��������! �(��! ��#��=�'( ������!�"�'( ����(���� ��=�$ �����8��8�� �����-
�', �����!��!8 �! ��$(���+�&$�!0�����? ������, �����!8 ����=��! � �����$ ���������!0�� 
������' �!��������? ���$��$�', ���8��8<7�?�8 � ����&������������'( ������!(. ��&�!��� 
���? �(��� � ����&�������( K�1,2-������!( ��#��=�� ���8������ %��'��( ���������. 

> ����&�������� K�1-����(��� ;$�$� ���8��8�"�8 � �������� ����(��' ��=�$ �����8��8�� 
 21

� � ,	s� ��  (23) 

 21
S S ,	s� ��  (24) 

! �!�=� �����������'�� ����(��' 
 21

� S ,	s� ��  (25) 

 21
S M .	s� ��  (26) 

���%�� ��!?��� ���������' (25) � (26) (��. ���. 4) ���=�' �����8�" �� ��$( 0����!�"�'( (23) 
� (24) �! �!����8���, ;��#��� � Wi �!� �'��������&���%����?, �!� � ��#������&���%����? �;- 
 

 



�.�. ��X���>, E.�. �G��Y
���, �.�. ��>��
��� � ��.  1080 

�!���. ��� ���� ������������" ��!?��( ��������� ;$��� �$7�������� ��=� �� ��!�����<  
� ������'�� ���������!�� [ 4 ]. 

W���&���%����� �!����8��� ��=�$ &�!���? � �!��������? ����8�� �������8���8 ������-
A����� [ 5 ]: 
 1cos2 ( ),E Q Q� 	 
� 
 � � �  (27) 
&�� �Q = Q2 – Q1. 

	!��� �;�!#��, ����%��! �( ��=�$ &�!���? � �!��������? ����8�� � K�1-������� ;$��� 
#!�����" �� �!#����� �'��%�'( �$��������( �#!�����?����? Q1(1s—3d) � Q2(2p—3d).  

����A���� �������������? �!��������? � &�!���? ����? � ����&�������� K�-������� ��-
�� �������8���8 ������A�����, ���$%���'� �! ������ ������ ���#!��'( ��#�$7���? [ 6 ]: 

 
21 1 21

S M S 2S
11 21 1 2

M M M M

( | | | )
tg( ) ,

( | | | )

ps ss
q

s ps s
q

rI
I r

�� � ��� � �
	 	 
 
 

�� � ��� � �

 (28) 

&�� 
 � 
1 �������8<��8 ������A���8�� (11) � (22). ��8 ����������8 ����&���%����&� �!����8-
��8 ��=�$ &�!���? � �!��������? ����8��, ! �!�=� ����������8 ����A���8 �������������? 
����������$<7�( ����?, ���8��8<7�(�8 � ����&�������� K�1- � K�2-���������'( ������!(, 
���;(����! �0���! ����%�� �Q, Q1, Q2, 
1 � 
2. >���%��! Q2 ��=�� ;'�" ���$%��! �! �����!-
��� !�!��#! Cu(2p3/2)-����&�������������&� ������! (%!��" 4). ��8 ����������8 ����%��' Q1 
�� ���? �������� ���;(����' �!��'�, ���$%���'� �! ������ Cu(1s)-����&������������'( 
��������, ���!�� ��������� ���$����$<�. > ���? ��8#� ��=�� ������"#��!�"�8 ������� �++��-
�����&� ���!, � ����7"< ������&� $��!�!����!���8 ��8#" ��=�$ ����%��!�� (���%����&� 
����&! K�-����� � �++������'� #!�8��� !���! [ 25 ]. ��� �#������� %���! 3d-���������� �#-
���8���8 ����&���%����� ����=���� 1s- � 2p-$�����? !���!, %�� �������� � (���%�����$ ����-
&$ ��$������( $�����? 1s � 2p �, �!� ���������, � ����&$ K�-�����. 

_���' &!���"����!�!, ����'�!<7�&� �#!�����?����� �������? �'��� � �!������? �;�-
��%��?, ���<� +���$ Qinind, &�� ni — ����%����� 1s- (i = 1) ��� 2p-�'��� (i = 2), nd — ����%�-
���� 3d-����������. ��� �#������� %���! 3d-���������� ����& K�-����� �������8���8 �!#��-
��"< (Q2 – Q1). 

> ���? ��8#� ����%��$ �Q = Q2 – Q1, �(��87$< � +���$�$ (27), ��=�� �0����" �! ������ 
����������8 (���%����&� ����&! K�-����� ��� �#������� %���! 3d-������o��� �! �����0$, �.�. 
 10 9(3 ) (3 ).K K KQ E E d E d� � �� 	 � 	 
  (29) 
> ������������ � [ 5 ] �Q = �EK� = 0,501 �>. 

�!��� ���$%����� #�!%���� ��=�� ;'�" �����"#��!�� ��8 ����������8 Q1 (Q1 = Q2 – �Q 
�8,5 �>). ���$%���'� #�!%���8 ����%�� Q1, Q2, 
1, 
2 ��#���8<� ���������" ���������"��� 
����&���%����� ����=���� �!��������? � &�!���? ����� (�EMS), ! �!�=� ����A���� ��������-
�����? ����������$<7�( ����? (�!;�. 3). 

����&�������� ���������'� K�1-������' �#$%!��'( ���������� +�!��0�!����� ���� 
��������' �! ���. 5. �!#��=���8 ���������'( �������� �! ���������' ��������� � ����7"< 
���&�!��' XPS-peak, $%�� +��! ����� ��$7�����8�� ������� Y���� (Sherley) [ 26 ]. W���&�-
��%����� ����=���8 �!����$��� K�1- � K�2-����? ��������' � �!;�. 1 (%!��" 2). 


!� ����$�� �# ���������'( �!��'(, ����=���� K�1-����� ���!���8 ���#����'� � �����-
�!( �A�;�� �#������?, %�� ��������"���$�� � ;��#��� #!�8����� �����8��� !����� ���� � #!- 
 

	 ! ; � � 0 !  3  

+������� &�	����	�� ��� K�1--����������� �&�
�	� 

���������� �EMS, �> (27) IS/IM (28) T, �> �1 (21) �2 (21) Q1, �> Q2, �> 
1 (22) 
2 (22) 

CuPcH16  0,5 0,54 2,5 3,47 3,97 8,5 9 67,57 67,57 
CuPcF16 0,6 0,50 2,5 3,46 3,96 8,4 9 67,6 67,6 
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���. 5. �!#��=���� ����&�������( ���������'( K1 ����� CuPcH16 (�) � CuPcF16 (�) 
 

��7����� � ��#!��7����� +�!��0�!���!( ����. ��!��&�%�'? �'��� ����$�� �# �!���������8 
����&������������'( ��(2p3/2)-�������� ���� � ����������$<7�( ��������!(. 	������%����� 
��!�����-(���%����� �!�%��' (!�!����! �!����������8 ����������? ��������� � �!���!���-
�!��'( ��������!( [ 17, 27 ] �������=�!<� ;��#��� #!�8����� �����8��� !���! ���� � ���-
�����!( �uPcH16 � �uPcF16 (�!;�. 4). 

����������� �'A� �������%����� �!���������� ���$��$�' K�1,2-����? � $%���� ���0��-
���, ��8#!��'( � ��������� #!�8�! L � M, ���!#'�!��, %�� ����&���%����� ����=���� �!���-
�$�! K�1-����� ;$��� #!�����" �� �#!����&� ���������"��&� ����&���%����&� ����=���8  
� ���������"��? ������������� &�!���? � �!��������? ����?. > ����������$<7�( ������!( 
;$�$� ����$������!�" �!�=� ���������', �;$��������'� �����������'��� ����(��!��. 

��$&�� +!������, �����'? ��!#'�!�� ���8��� �! ����&���%����� ����=���� K�1-�����  
� �� A����', 8��8���8 �!��%�� ����!�����&� ��������! �! ���A��? �� �#$%!��'( ���������� 
(3d9-���+�&$�!0�8). > ���� ��$%!� ���;(����� $%��'�!�" �;������ �#!�����?����� �������-
��� ��#!��������? 2p5-�;���%�� � ����!����'� 3d-����������, �!(��87���8 �! ���A��? �� 
��������!. �%�� ����������$<7�&� 2p—3d-�;�����&� �#!�����?����8 �������� � �$�"��-
������? ���$��$��, �����!8 ��=�� ���8��8�"�8 �!� � ����&������������'(, �!� � ����&����-
���( ���������'( ������!(. 

> ����&�����������'( ������!( �u2p3/2 �$�"��������� �!�7������� ���8��8���8 � (���A� 
�'�!=����? ���$��$�� �!��������? ����� (��. ���. 1). W��? ���������� ������! ����%!�� ��-
���8��� |3d9� ������', �;�!�!<7�� ������'� ��������. ������!���"��, � �!�������!8 �����-
����! ����&�������? ����������? K�1-�����, ����������$<7!8 �����8��<, ;��#���$ � 3d9, 
���=�! �;�!�!�" �$�"��������? ���$��$��?, ������87�? � $A�����< ����? (� %!�������,  
� �!��%�< !��������� K�1-����?). W����������!�"�'� �!��'� (��. ���. 1) ���!#'�!<�, %�� 
A����! �!��������? ����� � ����&�������������� �u2p3/2-������� � 2�2,5 �!#! ����'A!�� A�- 
 

���$ &�!���? �����. > ��$%!� &�!���? ���������' K�1-����� 
�$�"�������!8 ���$��$�! ;$��� ���8��8�"�8 ��#�!%����"�� �#-#! 
�����$7��������&� �����������8 ���? ����� |3d10L–1� �����8-
��<. 

������ ����������$<7�( ���������, �;$��������'( �$�"-
�������'� �!�7�������� ������'( ����(����, � ������!( �!�=� 
���=�' ����$������!�" �!�����������'� ���������', �;$����-
����'� �������������'��� ����(��!��. �!��%�� ��$(�����-
������? ���$��$�' K�1-����� ���=�� ��������" � �� $A���-
��<. > ���? ��8#� � �!��!( �!���!����!���? �	-������ �����-
������!�"�'? ����$� K�-����� ���������� (��. ���. 5, �, �)  
 

	 ! ; � � 0 !  4

+�	������ ��������� ������ 
���� � �!��� � *����)������� 

�uPcH16 � �uPcF16 

X!�8� �� �!������$ 
���� 

CuPcH16 CuPcF16 

Cu   0,79   0,81 
N� –0,35 –0,33 
N� –0,53 –0,52 
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��=�� ������!���" � ���� �$�����#�0�� ��$( ����? �!#��%��? A����', &!$�������?-�����0�-
��? +���' � �!����8���� ��=�$ ���� (�0,5(0,6) �>) � ���������"�'�� ������������8�� — 
I�!� /I&� = 0,54(0,50). ����������$<7�� �!#��=���� ������!����� �! ���. 5. 

6. ��������(�
�� L�-���������6� ����� 

L�-������' ���$� ��+���!0�< � (!�!����� $%!���8 3d-�� � �'�A�( #!�8�'( �����$�8�-
�'( ��;��!�8( (>X��) ����������. > �!%!�"��� �����8��� ����&�������&� ����������&� L�-
����(��! ������8 �'��! �! 2p3/2-$����� !���! ����. > ����%��� �����8��� ����&�������&� ��-
��(��! �'��! �!(�����8 �! ����? �# ���A��( �!�����'( �� ��������!, ������'� +$��0�� 
�����'( ��=�� #!���!�" � ���� (6) � (7). 

����������$<7�� �������������'� ��;��!�� � ��$%!� �'��%�'( ���+�&$�!0�? ��&$� 
;'�" #!���!�' � ����: 

 ��8#

�!#�

( )cos sin ,

( )sin cos .

i
i d i

i
i d i

L

L

� 	 � 
 � � 


� 	 
� 
 � � 

 (30) 

	!��� �;�!#��, � L�-������!(, �!� =� �!� � 2p3/2, 1/2-����&������������'( � K�1,2-���������'( 
������!(, ��=�� �=��!�" ���8�����8 ���+�&$�!0�? (2p53d9) � (2p53d10 L–1), �����'� ������� 
���$<� �!%!�"�'� �����8��8� ����&�������&� L�-����(��!. 
���� ��&�, � L�-������!( ��&$� 
���8��8�"�8 ���+�&$�!0�� (3d8) � (3d9L–1), � �����'( ���$����$�� �������� �! ����? �# ���A-
��( ��8#$<7�( (���8#) ��� �!#�'(�8<7�( (��!#�) ��, ���������'( � $%!����� 3d-�� ����. 
�%������, %�� �!�!���8, �;�!#$<7!8�8 � ��#$�"�!�� ������!�"��&� ����(��!, ��=�� �!(����"-
�8 �! �!#��%�'( >X��, ������$ � �����������!�"�'( ������!( ;$�$� ���8��8�"�8 ��� #!�8�'� 
��, �����'� ��������' � $%!����� 3d-�� ���!��!. 

	!��� �;�!#��, � �!��!( �����"#$���? ��$(���+�&$�!0�����? ������ &�!��!8 � �!���-
����!8 ����� � L�-������!( ;$�$� 8��8�"�8 �$�����#�0��? ������!�"�'( ����(���� � �!����-
�'( >X��. > ��!�"��� ����&�������� L�-������� ;$�$� �!;�<�!�"�8 ��� �����, �!=�!8 �# 
�����'( ��������! �# �����"�'( ����(����, ���!=!<7�( ���$��$�$ #!�8�'( �� ��������!. 

W���&���%����� ����=���� ����������$<7�( ����? ��=�� ;'�" �0����� !�!��&�%�'� �$-
���, �!� � � ��$%!� K�-��������. ��� ���������� �0���� �#!����&� ����=���8 ����������$<-
7�( ����? �� �#��=����? �'A� �������� ���;(����� #�!%���� ����%��' Q3(3d—3d), �(��8-
7�� � ������A���8 (27) � (28). ��&�!��� [ 24, 28 ], #�!%���� Q3(3d—3d) ��=�� � ������!( 5—
9 �>. > ��$%!� �!A�? (��=��?) �0���� Q3(3d—3d) L�-����� ;$��� 8��8�"�8 �$�����#�0��? 
��$( ����?, 0���� �8=���� �����'( ���7!���8 �! 8 �>, ! ����A���� ����&�!�"�'( ����������-
���? �!��� IS/IM = 0,4. 

��� #�!%���� Q3(3d—3d) = 9 �> 0���� �8=���� &�!���? � �!��������? ����? ;$�$� ����!-
�!�", ���!�� ���$��$�! ����������$<7�( ����? ;$��� �!#��%�! �#-#! �!#��%�8 ����-��;��!�"-
�'( �#!�����?����? � ����%�'( �����8��8( ����&���������!�"��&� ����(��!. 

��
�=����� 

���!#!��, %�� K�1- � K�2-����� ����-�$;���! � +�!��0�!���!( ���� ���<� ���=�$< 
���$��$�$, �;$��������$< ���0���!�� �������! #!�8�! ���!��—��&!��. 

W���&���%����� ����=���� �!����$��� K�1,2-������! ;$��� #!�����" �� ���������"��&� 
����=���8 � ���������"�'( ����&�!�"�'( �������������? �!��������? � &�!���? ����?. ��!-
��&�%�!8 ��$(����������!8 ���$��$�! ��=�� ���8��8�"�8 � � ���������'( L�-������!( �!-
�����'( ����� �#$%!��'( ����������. 

��8 +�!��0�!�����'( ���������� CuPcH16 � CuPcF16 ����&�������� K�1,2- � L�-��������-
�'� ������' ���� ���!<��8 ���#����'�� � ������!( ��%����� �#������?, %�� ��������"���$�� 
� �!��� ���8��� #!���������? �! ����������� �������� ���!���$#�! ��������!. 
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