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������� ������������ ���������!�� ��!����� "��#���!� ��������#�!�� $����%� 
&���'�!(��� # ���"������!�� �!���#��� 293—363 K. ��������!) *�!�+�� ������/!�-
�%��#�%� ���"������!�� ��� �������!�� ��$�� "���������� '�!(��/!)& ����+ � �%��� 
��$�� !���; *�!�+�� ������/!�%� ���"������!�� ��� �������!�� ��$�� ������� &��-
��; ��7**�+��!�) ������**�(��, �����/!)� ��"��/!)� ����!�) � ��7������������ 
"��!�+������/. 8� #��� �!���#��� ���"������ �������) �'<���!�=��� # �%�������) 
"�������#�� ��!�����# ��$�� ������� &���� (%���%�!-�%��%�+��) � '��%����� �"�+�*�-
������ #(���������#��� '�!(��/!)& ����+, "��#���A�� � �& "�����A���#�!!� "����-
���/!�� � "��"�!�������!�� ����!��+��� # "��#�� ������!�+��!!�� �*���. �������) 
# �%��������& "�����A���#�!!� ��%�!�(�#�!) "� 1D ����#�: +�"���� �( �����# &���� 
� ���"�� �( '�!(��/!)& ����+. � ������ ���"������) "����&���� "���������� �������-
�) �%��������#, !��'���� (����!) �(��!�!�� # ���"������!)& �!���#���& 293—298, 
313—323 � 343—353 K. 
 
DOI: 10.15372/JSC20160612 
 
� � ! " � � # �  � � � � �: $����� &���'�!(��, ��������� $�������, ���������!�-��!�-
�������� ��������#�!��, ���"������!�� (�#�������/, �%�������), %���%�!-�%��%�+��, 
*�!�+�� ������/!�-�%��#�%� ���"������!��, *�!�+�� ������/!�%� ���"������!��, ��-
7**�+��!� ������**�(��, �����/!)� ��"��/!)� ����!�, ��7������������ "��!�+��-
����/.  

 
H��"�����!���/!)� �������#�!�� $����%� &���'�!(��� (�
L) # ���"������!�� �!���#�-

�� 293—403 K ���()#�=�, ��� � ������ ���"������) "����&���� ��������!)� "���������� 
[ 1—3 ]. M�#�������� ��7**�+��!��# �#���������!�� � *�!�+�� "��!)& �%��#)& �������+�� 
(N�
) ���=� ���$!)� #�� � ��!������� # �'����� 323 K [ 1 ]. �� ���"������!�� (�#�������� 
#����!� ����!��+��!!�� �������+�� "�� 323 K !�'�=������ �(���, ���, "� �!�!�= �#����#, 
�#�(�!� � "�������!��+��� ������� #������#�� �����%��#�� #��A����/!�� ��**�(�� [ 3 ]. P�� 
"���&��� �� 293 � 383 K #����!� ����'����/!�� �������+�� ������� &���'�!(��� "����"�!!� 
���!/Q�=���.  

��� '�!��!)& ����#���# &���'�!(��� � ���%��� �������������� #�A���#��� ')�� �'!�-
��$�!) !����#���/!)� (�#�������� ��7**�+��!��# ���������!�%� �#���������!��, �������� 
(#���, �(')���!�%� �����!�%� �'<���, ����'��������� �$���������, "���(����� "�������!�� 
[ 4—6 ]. ��(��/���) ���������!�-��!��������%� ��������#�!�� ��!!)& ����#���# [ 7—9 ] ���-
()#�=�, ��� 7�� �(��!�!�� �#�(�!) � #����+���� ��������) � ��(���� ���������!)& �%����-
����#, ��A���#�=A�& # $����� *�(�.  

8 !�����A�� ��'��� ������� ������������ ���������!�� ��!����� �������#�!) �����!�� 
� �#����#� �
L # ���"������!�� �!���#��� 293—363 K. R��/= ��'��) ')�� �'<��!�!�� 7��-
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"�����!���/!)& (���!����!�����, ���'�� #!���!�� ��������/ �(���!�= �#����#, �'����#��!-
!)& �����%�����%�!!���/= ������) (��A���#�#�!��� �%��������#). 8)'�� ���"������!�%� 
�!���#��� �'����#��! �����"!���/= 7��"�����!���/!)& ��!!)& "� �#����#�� ������) # ��!-
!�� �'����� [ 1—3, 10 ]. 

���$����% $���&

���'"��(� )����'�*+��-�(��)("���(/ 0+���0�+(1. ���������!�-��!��������� ����-
����#�!�� �
L "��#���!� � ��"��/(�#�!��� "��%����!�%� "����� GROMACS [ 11 ] � !���$�-
!��� "�����������& %��!��!)& ����#�� # NPT-�!���'�� "�� ��#��!�� 1 ��� � "�� ���"�����-
��& 293, 298, 303, 313, 323, 333, 343, 353, 363 K. P���!���/ ������!)& ����� �( 1000 ������� 
(���!� # ����#����#�� � ���������!)�� ��!!)�� [ 10 ]*. ��� �"���!�� #!�������������!)&  
� #�!-���-#���/��#)& #(���������#�� ��� #��& "�� �����# #(��) "�������) "���!+���� OPLS-
AA [ 12 ]. M����) !� �����& #(��) �( ��'��) [ 13 ], %�� �!� ')�� ��������!) !�7�"��������� 
������� DFT/B3-LYP/RHF/MP2/6-31G**. ��� #)�����!�� ����!�#���& #(���������#�� ��-
"��/(�#��� ��%����� PME (Particle-Mesh Ewald). ������ ������!�� ��� ����!�#���& � #�!-���-
#���/��#)& #(���������#�� �����#�� 10 Å. H!��%�� ������ ')�� ��!���(���#�!� "� ��%������ 
L�����!�—N�������—j��/�*��'�—k�!!� � �%��!���!!)� ��"��/(�#�!��� "����� (l-BFGS). 
��!���(�+�= 7!��%�� "��#����� �� ��& "��, "��� (!���!�� ���), �����#�=A�� !� ���! ����, 
!� "��#)Q��� 10 ��$ ����/–1 �!�–1. ��� �!��%����#�!�� ���#!�!�� �#�$�!�� ��"��/(�#��� 
��%����� leap-frog � Q�%�� �!��%����#�!�� 0,001 "�; �%��!���!�� � ������!��) �����# ���-
����)#����/ �#�$�) !� ��$��� Q�%� �!��%����#�!��. ��� "�����$�!�� ���"������) � ��#��-
!�� ��"��/(�#��� ��������� ��(�—j�#��� � '������� P����!����—����!�. ��� ��$��� ���-
"������) "�����!) ���������!�-��!��������� ���������� ���!�� 500 "� � (�"��/= ����� 
���������� ��$�)� 0,5 "�. 

�5+�5�0�� 0+���0�+(1. ��� ��$��� ���"������) ��������!) *�!�+�� ������/!�-�%��-
#�%� ���"������!�� G(r, �) (N���) ��� �������!�� ��$�� +�!����� ���� '�!(��/!)& ����+ 
������� &���'�!(��� � �%��# ��$�� !���: 
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%�� rij — �������!�� ��$�� +�!����� ���� '�!(��/!)& ����+ ������� i � j; �ij — �%�� ��$�� 
"���������� '�!(��/!)& ����+; �(r,�) = (N /V)2�r2sin��r�� — �����#�� "���!���/ �������  
# ��%��!��, �%��!���!!�� �������!��� �r � �%��� ��.  

��� ���"������, �����!)& �� 293 K, ��������!) ��(!���!)� N���:  
 �G(r, �, T) = G(r, �, T) – G(r, �, 293), (2) 
%�� G(r, �, T) — (!���!�� N��� ��� �������!�� r � �%�� � "�� (���!!�� ���"������� T ; G(r, �, 
293) — (!���!�� N��� "�� ���"������� 293 K � ����#����#�=A�& "��������& r � �. 

N�!�+�� ������/!�%� ���"������!�� (N��) ��� �������!��  ��$�� ������� &���� ������-
��!) �����=A�� �'��(��: 
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%�� rij — �������!�� ��$�� ������� &����; � — "���!���/ ������� # �!���#��� �������!�� �r.  
��� ���"������, �����!)& �� 293 K, ')�� ��������!) ��(!���!)� N�� "� *������: 

 �g(r, T) = g(r, T) – g(r, 293), (4) 
%�� g(r, T) — N�� "�� (���!!)& ���"������� T � �������!�� r; g(r, 293) — (!���!�� N�� "�� 
���"������� 293 K � ��!!�� (!���!�� r. 
 
                                                                 
* ��"�����, "�� ���"������� 298 K 7��"�����!���/!�� "���!���/ �����#���� 1,106 %/��, � ���!� ��'�� 
������!�� ������ ��#!� 55,364 Å. 
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��� &������������� �����/!�� ��������) �
L ')�� �"������!) �����/!)� ��"��/!)� 
����!�) 
 (���). ��� 7��%� #����% ��$��� �������) � Q�%�� 2,5 Å ������� �*��) ������� �� 
7,5 �� 22,5 Å. �������� ��������/ "�"�#Q�� # �*���, ���� &��� ') ���! �� ���� ')� #!���� 
��!!�� �*��). P� ��$��� �*��� ')� ��������! ��"��/!)� ����!� 
, (!���!�� ��� �����!�-
���/ "� #��� ����������.  

��"��/!)� ����!� �������)#���� "� �"������!�=: 
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%�� qi — (���� ����� i; rij — ������!��) i-%� ����� j-� �������); r0 — ������!��) +�!��� ���� 
+�!����/!�� �������) �*��); r — (���!!)� ������ �*��).  

��"��!����/!� ��������!) ��!������/!)� ��7������������ "��!�+������� ������!)& 
����� "� *������, "�����$�!!�� �/=��!�� [ 14 ]: 
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%�� V — �'<�� ������; 
 — ��"��/!)� ����!� #��� ������, �����!�!!)� "� ����������; k — 
"�����!!�� L��/+��!�; �0 — 7������������ "�����!!��. 


�7**�+��!�) ������**�(�� �"������!), ��&��� �( ����!��#�������!)& ���A�!�� +�!-
���# ���� �������, "� �""�������+��: 

 21lim [ ( ) (0)] ,
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N
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  (7) 

%�� ri(t) — ������!��� +�!��� ���� i-� �������) # ����!� #����!� t; N — �'A�� ����� ������� 
# �������. ��� �""�������+�� ��"��/(�#����/ ��!!)� "� ����!��#�������!)� ���A�!��� ��-
����� !� �������& ���������� �� 50 �� 450 "�. 

�����
��	� �����&����� 

8 ��'��� [ 8 ] "�� �'��$��!�� ��(��/����# ��������#�!�� ��������) �
L "�� 298 K ')�� 
#)����!) �#� *������, "��#���A�� � �%������+�� �������: �"�+�*������� #(���������#�� 
'�!(��/!)& ����+ � &���-�%��%�+�� (����� ���"���$�!�� �������, "�� ������� �����(�=��� 
�������� �������!�� ��$�� ������� &����).  

�"�+�*������� #(���������#�� '�!(��/!)& ����+, �"���'��#�=A�� �& �"������!!�� 
����!��+��, ��!�� �"���!) ��� ���������# ������������& �����!�!�� [ 15 ]. 8 �'(��� [ 16 ], 
"��#�A�!!�� �������#�!��� ��������) $����%� '�!(���, ���������� �!�!�� �!�%�& �������-
#������, ��� # $����� *�(� "�������/!)� � "��"�!�������!)� ����!��+�� ������� '�!(��� 
�#��=��� !��'���� #�����!)��. �#���!�� �' �%������+�� ������� "�������#�� ����%� ���� 
�"�+�*������& #(���������#�� ��$!� "������/ �( �!���(� N���, ��������) ������� ��#�-
��=� !��'���� #�����!��� #(���!��� ���"���$�!�= �������.  

{#��!�� &���-�%��%�+��, "��$�� �"���!!�� ��� ��������������& �������� &���������$�-
A�& �����!�!�� [ 17 ], ���$� �(����� # $����� *�(� !� "������ ���� &��������$�A�& �����-
�������& $�������� � �& '�!��!)& ����#���# � "���A/= ���������!�-��!��������%� ����-
����#�!�� [ 7—9 ]. N�� ��� �������!�� ��$�� ������� &���� # ����)& $�������& ���=� &�-
������!)� #��, �����)� #��"���(#������ # ����#���& # Q������ �'����� ��!+�!���+��. 

7'��8(( +��(��;��-'������� +��<+������(*. N��� ��� ���"������) 293 K "��#���!� 
!� ���. 1, 
, �. ��������) N�� # �'����� 4—5 Å ���()#�=� !� "���'����!�� "�������/!)&  
� "��"�!�������!)& ��!�����# '�!(��/!)& ����+ # "��#�� ������!�+��!!�� �*���. 8�����-
!���/ "�������/!)& ����!��+�� # "��#�� ������!�+��!!�� �*��� #)Q�, ��� ����%�!��/!)&  
# 1,5—2 ��(�. (M!���!�� N��� "�� �%��&, '��(��& � 0°, �����#��=� 2,5—3,0 Å, � "�� �%��&, 
'��(��& � 90�, ��#!) 1,5—2,0 Å.)  

�(#���!�, ��� ��� $����%� '�!(���, ��%���!� ��!!)� ��������#�!�� (��. �'(�� [ 16 ]), "��-
"�!�������!)� � "�������/!)� ��!����) ������� # "��#�� ������!�+��!!�� �*��� "�������- 
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���. 1. �����/!�� ��������� &���'�!(��� "�� ��(!)& ���"�������&: N��� �������!�� G(r, �) ��$�� +�!-
����� '�!(��/!)& ����+ � �%���� ��$�� "���������� ������� "�� ���"������� 293 K (
) � �� "����+�� 
"�� 293 K (� ); "����+�� ��(!���!)& N��� �G(r, �, T) ��!������/!� 293 K: 298 K (�), 303 K (�), 313 K (�),  
 323 K (�), 333 K (!), 343 K ("); "����� ���"���$�!�� ������� &���'�!(��� # ����"��!��� �%�������� (�) 

 
��� ��#!�#�����!). 8�����!�, "�����A���#�!!� "�������/!�� ����!��+�� ������� �
L # "��-
#�� ������!�+��!!�� �*��� �#�(�!� � !������� (���������� # '�!(��/!�� ���/+� (����� &��-
��) � "��#��!��� ��"��/!�%� ����!�� � �������) &���'�!(���. 

�������� N��� "�� 10—12 Å (��!�� #)��$�!, ��� "�� 4—5 Å) ��#����� #����� ������-
!�+��!!�� �*��� "�� ����%�!��/!�� "���$�!�� ������� � ����/�� ������!�+��!!�� �*��� 
"�� �& "�������/!�� ���"���$�!��. ��&��� �( ���A�!) '�!(��/!�%� ���/+� 3,6 Å � "���$�-
!�� ���������# N���, �) ��$�� "���"���$��/ �������#���/ �%��������# �( 3—4 ������� 
(��. ���. 1, �). 8� #����� � ����/�� ������!�+��!!�� �*��� �������� "���"�������/!���/ "�-
������/!)& � ����%�!��/!)& ��!�����# '�!(��/!)& ����+: (!���!�� N��� ��� #��& �%��# ��-
���#��=� 1,3—1,4. �� �������!��&, 'ó�/Q�& 12 Å, �������+�� ���'� #)��$�!) � (!���!�� 
N��� '��(�� � ���!�+�, ��� %�#���� � !��������#���� '���� "����$�!!)& �%��������# (�'��-
(�#�!!)& �"�+�*�������� #(���������#���� '�!(��/!)& ����+).  

8�� N��� ��� ���%�& ���"������ ��&��!��� ���'�!!����, ��A���#�=A�� "�� 293 K: #)-
��$�!!�� "��#�� ������!�+��!!�� �*��� � "���"�������/!)�� "�������/!)�� � "��"�!����-
���!)�� ��!������� '�!(��/!)& ����+; ��!�� #)��$�!!�� #����� ������!�+��!!�� �*���,  
# ������� #�� �%�) ��$�� '�!(��/!)�� ���/+��� ���!�#���� ��#!�#�����!)��, � !� 'ó�/Q�& 
�������!��& — ���')� �������+��. ������� (������/, ��� # ������ '�!(��� �������+�� #� #(�-
��!�� "���$�!�� ������� ������=��� �� 20—25 Å [ 16 ]. 

� ������ ���"������) "����&���� "����"�!!�� ���!/Q�!�� #)���) � �#�����!�� Q���-
!) ���������# N���, ��� '���� (����!� "� #��� ��(!���!)& N��� (��. ���. 1, � � �). P�� "�-
��&��� �� 293 K � 298 K !�'�=������ !�'��/Q�� (����� 5 %) �#�����!�� ��������� # �'����� 
�������!�� 4—4,5 Å � �%��# 0°—15°, ��� �#������/��#��� �' �#�����!�� ���� "�������/!)& 
����!��+�� ��$�� ����������. P�� 313 K ���� "�������/!)& � "��"�!�������!)& ��!�����# 
# "��#�� ������!�+��!!�� �*��� #)��#!�#�=���. P���� 323 K �������� "���"�������/!���/ 
"�������/!)& � "��"�!�������!)& ����!��+�� ������� # "��#�� ������!�+��!!�� �*���,  
� #�� ��!*�%���+�� ���!�#���� ��#!�#�����!), ��� �#������/��#��� �' ����'��!�� �"�+�*���-
���& #(���������#�� ��$�� '�!(��/!)�� ���/+���. 
���� ��%�, "����&���� ���!/Q�!�� ��(- 
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���. 2. N�� g(r) ��$�� ������� &���� "�� ���"������� 293 K (
); "����� 
���"���$�!�� ������� &���'�!(��� # +�"����!�� &���-�%��%��� (�); ��(!�-
��!)� *�!�+�� ������/!�%� ���"������!�� �g(r, T) ��� ���"������ 298— 
                                        363 K (�) ��!������/!� 293 K 

 
���� �%��������#, !� ��� ���()#��� ���!/Q�!�� ��(!���!)& N��� "�� 10—12 Å (��. ���. 1,  
�—").  


��+-��+���8(*. N�� ��� �������!�� ��$�� ������� &���� "�� #��& ���"�������& ���=� 
"�&�$�� #��. �� ���. 2 "��#���!� N�� ��� ���"������) 293 K: ������� �������� # �'����� 
4 Å, ����#����#�=A�� "��#�� ������!�+��!!�� �*��� (#)���� 1,4—1,5), � �������� # �'����� 
8 Å (#)���� 1,2). 	��$� !�'�=������, &��� � ��!�� #)��$�!, �������� # �'����� 6 Å, �����)�, 
"�-#�������, ��#����� �������!�= ��$�� ������� &���� "�� ����%�!��/!�� ����!��+�� "��) 
������� &���'�!(���.  

� �#�����!��� ���"������) #�� N�� ��A���#�!!� !� �(��!�����, ��� �#������/��#���  
� ��&��!�!�� &���-�%��%�+�� #� #��� �������#�!!�� ���"������!�� �!���#���. ��!��� ��(!�-
��!)� N�� ����$�=� "��+���) �(��!�!�� ��������) &���-�%��%���# � �#�����!��� ��"��#�%� 
�#�$�!�� (���. 2, �): "�� ���"�������& #)Q� 323 K "����&���� ���!/Q�!�� �!��!��#!����  
� �#�����!�� Q���!) ���������#.  

�) "���!���(���#��� ��(���) � �����!�� &���-�%��%���#. ��� #)����!�� �������, �#�-
(�!!)& # &���-�%��%��, �) ��"��/(�#��� # ������#� %������������%� �������� �������!�� ��$-
�� ������� &����, ��#!�� 4,35 Å, ��� !� 0,5 Å '��/Q� ����) #�!-���-#���/��#)& �������# &��-
�� "�� ��"��/(����� "���!+���� #(���������#��.  

8�����!���� !�&�$��!�� �������) # &���-�%��%��� p(n) �� �%� ��(���� n (��������#� ��-
����� # �%��%���) ��� ��(!)& ���"������ "��#���!) !� ���. 3, 
. ��� #��& ���"������ (�#���-
����� '��(��, !� � ������ ���"������) ����!�� ����� ������� # &���-�%��%��� "����"�!!� 
���!/Q����� (��. ���. 3, �). �����!�!�� �� ��!��!�%� &��� !�'�=������ "�� "���&��� �� 293  
� 298 K � �� 313 � 323 K �, ��!�� #)��$�!!��, "�� "���&��� �� 343 � 353 K.  

P�� 293 K ����!�� ����� ������� # �%��%��� ��#!� 7, � ����� 18 % ������� !� �#�(�!)  
# &���-�%��%��. 8 �!���#��� 298—313 K ����!�� ����� ������� # &���-�%�������� �����#���� 
6—7 �������. 8 �!���#��� 323—343 K ����!�� ����� ������� ���!/Q����� �� 5—6. P�� ���/-
!��Q�� �#�����!�� ���"������) ����!�� ��(��� &���-�%��%��� �����#���� 4—5 �������.  
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���. 3. 	��"������!)� "�������) %���%�!-�%��%�+��: (�#�������/ #�����!���� p(n) !�&�$��!�� ������-
�) # &���-�%��%��� �� ����� #&���A�& # !�%� ������� n (
); ���"������!�� (�#�������/ ����!�%� ����� 
�������, #&���A�& # &���-�%��%�� (� ); (�#�������� 7!���/"�� � 7!���"�� &���-�%��%�+�� �� ����� ����-
���, #&���A�& # &���-�%��%�� (�); ���� +�"����!)& (��(#��#��!!)& � !���(#��#��!!)&) &���-�%��%���#  
        # �������#�!!)& �������& (�); ���� ��(#��#��!!)& &���-�%��%���# # �������#�!!)& �������& (�) 

 
T��� (�#�������/ #�����!���� !�&�$��!�� �������) # &���-�%��%��� �� �%� ��(���� 

(��. ���. 3, 
) �"����/ # �����& ��#!�#���� L��/+��!�: 

 
( ) / (1) exp[ ( 1)],

ln[ ( ) / (1)] ( 1) ( 1) ( 1),

p n p b n
G H Sp n p b n n n

RT RT R

� � �

� � �� �� � � � � � � � � �� �
� �

 (8) 

%�� �G, �H, �S — 7!��%�� j�''��, 7!���/"�� � 7!���"�� &���-�%��%�+�� ����#����#�!!�; 
b = �G /RT, �� "�� (���!!�� ��(���� �%��%��� n ��$!� ���������/ "���� ��!����(�+�� "���-
��!!)& (�#��������� # ������!���& ln[p(n)/p(1)] – 1/T �������!��������� "�������): 7!���/-
"�= � 7!���"�= �%��%�+��.  

��������!!)� (!���!�� 7!���/"�� � 7!���"�� �%��%�+�� �� ����� ������� # �%��%��� n 
"������#��!) !� ���. 3, �. ��!��!�� ���!/Q�!�� 7!���"�� "�� "�������!�!�� !�#�� ������-
�) ��$!� �!���"������#��/ ���, ��� "�������!�!�� �������) � �%��%��� #��%�� #)()#��� 
���!/Q�!�� ��"�����)& ��!*�%���+�� # *������#�!!�� ����� ��(. � ���%�� �����!), ��!��-
!�� ���!/Q�!�� 7!���/"�� �%��%�+�� ���$� �#������/��#���, ��� "�� "���&��� �� �%��%��� �( 
n – 1 ������� � �%��%��� �( n ������� #��%�� �'��(����� ��!� ��$���������!�� �#�(/ &���-
&���. H�� #�(��$!� ���/�� # ��� ������, ���� "����&���� "������#����/!�� "�������!�!�� 
������� � &���-�%��%���. ���%��� ���#���, 7�� (�#�������� �#������/��#�=�, ��� &���-�%��-
%��) ���=� "�����A���#�!!� +�"����!�� �����!��.  

�!���( ��"���%�� &���-�%��%���# "���(��, ��� �%��%��) +�"����!�%�, � !� +���������%� 
�����!�� "���'����=� "�� #��& ���"�������&. ��"�����, "�� 293 K ��������#� +�"����!)& 
�%��%���# �����#���� "������ 77,5 % �� �'A�%� ����� �%��%���#, "�� 7��� 95 % �( !�& �����#-
��=� ��(#��#��!!)� +�"���� (��. ���. 3, �, �). P�� 298 K "� ���#!�!�= � 293 K !�'�=������ 
!�'��/Q�� ���!/Q�!�� ����� +�"����!)& �%��������#. P�� ���/!��Q�� ����� ���"������) 
��������#� +�"����!)& &���-�%��%���# "����"�!!� �#�����#����� � "�� 363 K �����%��� 83 %.  
 
 



T.�. ��T
�TT8, 	.8. L�j���  1208 

�'A�� ��!��!+�� ����#�, ��� "���'����!�� ���������� ��"��!����/!�� ��!��������� 
7!��%�� �"���'��#��� �#�����!�= ��������#� ��(#��#��!!)& +�"����!)& &���-�%��%���#. P�-
#�������, �#�����!�� 7!���"��!�%� #����� � ������ ���"������) ���"�!�������� ���!/Q�-
!��� 7!���/"�� "�� �'��(�#�!�� ��$���������!)& �#�(�� # ��(#��#��!!)& +�"����!)& �%��-
������&. ��!��� ����� ��(#��#��!!)& +�"���� ���$� �(��!����� !���!���!!�: !�'�=��=��� 
��!����) "�� 298 � 343 K � �������� "�� 333 K.  

�) ��"����#��� ��!!)� "� �%������+�� ������� &���'�!(��� "�������#�� �"�+�*���-
���& #(���������#�� ��$�� '�!(��/!)�� ���/+��� (N���) � &���-�%��%�+�� (N��). P�� "�-
��&��� �� 293 � 298 K ����� ����� �#�����!�� ��������#� ���"��!)& ��!*�%���+�� ��$�� 
'�!(��/!)�� ���/+���, ��� �#������/��#��� � #�(�����!�� ���� #(���������#�� �-������ '�!-
(��/!)& ����+. �#�����!�� "�������/!)& ����!��+�� ������� # "��#�� ������!�+��!!�� 
�*��� ��"��#�$������ ���!/Q�!��� ����!�%� ��(���� &���-�%��%��� (�� 7 �� 6 �������) � ���!/-
Q�!��� ��������#� ��(#��#��!!)& +�"����!)& &���-�%��%���#.  

8 ���"������!�� �!���#��� 313—323 K ��!������/!�� ��������#� "�������/!)& � "��-
"�!�������!)& ����!��+�� # "��#�� ������!�+��!!�� �*��� #)��#!�#�����. 
���-�%��%��)  
# ��!!�� �'����� �����$�� 5—6 ������� &���'�!(���. P�� ���/!��Q�� "�#)Q�!�� ���"���-
���) #�� #(���!)� ����!��+�� ������� ���!�#���� ��#!�#�����!), !�'�=������ �'A�� ��!-
��!+�� ����'��!�� �"�+�*������& #(���������#�� ��$�� '�!(��/!)�� ���/+���. H��� "��-
+��� ��"��#�$������ ���!/Q�!��� ��������#� ��(#��#��!!)& &���-�%��%���# "�� 343 K. 8)Q� 
343 K ����!�� ��(��� &���-�%�������� ���!/Q����� �� 4—5 �������. P�� "���&��� �� 333  
� 343 K � ����� ������ �(������������ �$��������/ [ 1 ], ��� ���$� ��$!� �#�(��/ � ���!/Q�-
!��� ��(���� �%��������#.  

P��#���!!)� �!���( ��"���%�� �%��������# �) ��"��!��� ��������� �����/!)& ��"��/-
!)& ����!��#, ��7**�+��!��# ������**�(�� � ��7������������ "��!�+�������. 

�����;�#� �(<��;�#� )�)��0#. �� ���. 4, 
 "��#���!) ��(��/���) ������� �����/!)& 
��"��/!)& ����!��# (���). P�� �!���"����+�� ��(��/����# �) ����#����#�#����/ ���, ��� 
��� ���$!) (�#����/ �� ������� �*�� r, ��� �����)& �!� ��������!) (��. *������ (5)), ���-
��=A�� �'��(��: 

1) 
 � r0 — �������#��� "���"�������/!�� ����!��+�� �������; 
2) 
 � r1 — �������) �'��(�=� "�����A���#�!!� ��!��!)� �%�������) (1D ��������)); 
3) 
 � r2 — �������) �'��(�=� !�����������!)� 2D ��������); 
4) 
 � N � r3 — ��"��/!)� ����!� ��!��!� (�#���� �� ����� ������� # �*��� � # �������-

�� $������� !�'�=������ �'��(�#�!�� ����� (3D ��������)). 
��� #��& �������#�!!)& ������ "�����!!)� (�#�������� ��� # �'����� �������!��, 

��!/Q�& 16 Å, !���� ��!��!)� &�������. ��!!)� ��(��/��� �#������/��#��� � "���"�������/-
!�� �'��(�#�!�� ��!����!)& �������� (1D ����#) #� #��� �������#�!!�� �!���#��� ���"���-
���. H��� #)#�� ��%�������� � (���=��!��� � "���"�������/!�� �'��(�#�!�� ����"��!)&� �%-
��������# �( ������� &���'�!(��� (� "�������/!�� ����!��+��� '�!(��/!)& ����+) � +�"����- 
 

 
 

���. 4. 	��"������!)� (�#�������� �#����# $����%� &���'�!(���: (�#�������/ �����/!�%� ��"��/!�%� 
����!�� 
 �� ������� �*�� r, ��� �����)& �! ��������! (
); ��������!!�� ��!������/!�� ��7��������- 
                                       ���� "��!�+������/ � (� ); ��7**�+��!� ������**�(�� D (�) 
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!)& &���-�%��%���#. 8 �'����� �������!�� > 20 Å (����!� �����!�!�� �� ��!��!�� (�#�����-
���, ��� �#������/��#��� �' �������#�� "���"�������/!�� ����!��+�� �������. � ������ 
����A�!)� �������) &���'�!(��� ("������ 4 Å), ��$!� ������/ #)#��, ��� ���"��!)� �%����-
���) "�����A���#�!!� �����$�� !� '���� ���)��& ������� &���'�!(���. (��!!�� (���=��!�� 
����#����#��� #)#���, �����!!��� !��� ��!�� "�� �!���(� N���.)  


(=���0+("����* <+��(8��)��0;. P�� �'A�� ��!��!+�� � �!�$�!�= ��7������������ 
"�����!!�� (�P) � ������ ���"������) "�����!!�� (�#�������/ !���� ���$!)� &�������: ���-
�����/!)� (!���!�� ��#���=� ���"�������� 298 K � 343—353 K, ��!����/!�� — 333 K 
(���. 4, �)*. 8 �!���#��� 293—298 K #�(������� ���/ �—�-#(���������#�� ��$�� '�!(��/!)�� 
���/+���, �(��!�!�� ����!��+�� ������� "��#���� � '���� ���"���!�� �"���#��. �������#�� 
"���"�������/!�� ����!��+�� ������� # "��#�� ������!�+��!!�� �*��� #������#�� �#�����-
!�� ��"��#�%� �#�$�!�� � #�(�����!�� ��������#� ��(#��#��!!)& &���-�%��%���# "�� 333 K 
��#����� ��!����� ��7������������ "��!�+�������. 8�(�����!�� �P "�� 343—353 K, "�-
#�������, �'<��!����� �'A�� ���!/Q�!��� ��(���� �%��������#. ������� (������/, ��� "�-
��'!� #���� ��'� *�!�+�� "��!)& �%��#)& �������+��, &��������(�=A�� #(���!�= ����!��-
+�= �������, ��!���� ������� "��&������ !� �'����/ 333 K [ 1 ]. 

��=>>(8(��0 ��)��(>>'?((. M�#�������/ ��7**�+��!�� ������**�(�� �� ���"������) 
!���� ���$!)� &������� (��. ���. 4, �), ��� �#������/��#��� �' �(��!�!�� ��(���� ��**�!��-
��=A�& �����+ (�%��������#). P�� "���&��� �� 293 � 298 K ��7**�+��!� ������**�(�� �#�-
����#����� �� 1,56 �10–5 �� 1,86 �10–5 ��2/�, � ����� "�� 303 K ���!/Q����� �� 1,74 �10–5 ��2/�. 
�������, ��� �'����/ �����/!�%� ��!����� "�� 303 K &��������(����� "���'����!��� ���-
"��!)& ��!�����# # "��#�� ������!�+��!!�� �*��� ������� ("�� ���/!��Q�� "�#)Q�!�� 
���"������) "�������/!�� ����!��+�� ������� !� �#������ "���'����=A��) "�� ��&��!�!�� 
����!�%� ��(���� &���-�%�������� 6 �������. 8�����!�, ��#����!�� �����#�� �—�-#(�������-
��#�� '�!(��/!)& ����+ � &���-�%��%�+�� "�� 303 K "��#���� � ����"!�!�= �%��������#  
� ��������'���(�+�� ��������). �'����/ 313—323 K ��#����� "�������!��+�� ������� # "��-
#�� ������!�+��!!�� �*���, !��(��!!���/ (!���!�� ��7**�+��!�� ������**�(�� �#������/-
��#���, ��� "�� 7��� ��(��� �%��������# !� �(��!�����. P�� ���/!��Q�� "�#)Q�!�� ���"���-
���) ��7**�+��!� ������**�(�� ��!���!!� ������, ��� ��#����� ���!/Q�!�= ��(���� �%��-
������#.  

����@$��	� 

������� ������������ ���������!�� ��!����� "��#���!� ��������#�!�� �
L # ���"�-
�����!�� �!���#��� 293—363 K � Q�%�� �� 5 �� 10 %������#. ��������!) *�!�+�� ������/!�-
�%��#�%� ���"������!�� ��� �������!�� ��$�� "���������� '�!(��/!)& ����+ � �%��� ��$�� 
!���; *�!�+�� ������/!�%� ���"������!�� ��� �������!�� ��$�� ������� &����; ��7**�+�-
�!�) ������**�(��, �����/!)� ��"��/!)� ����!�) � ��7������������ "��!�+������/. 8� 
#��� �!���#��� ���"������ �������) �'<���!�=��� # �%�������) "�������#�� ��!�����# ��$-
�� ������� &���� (%���%�!-�%��%��)) � '��%����� �"�+�*������� #(���������#��� '�!(��/!)& 
����+, "��#���A�� � �& "�����A���#�!!� "�������/!�� � "��"�!�������!�� ����!��+��  
# "��#�� ������!�+��!!�� �*���. 8!� (�#�������� �� ��"� #(���������#�� # $����� &���'�!-
(��� "�����A���#�!!� �'��(�=��� 1D ��������): +�"����!)� &���-�%��%��) � ���"�� �( '�!-
(��/!)& ����+. �(��!�!�� ��������) � ��(���� &���-�%��%���# "����&���� "�� "���&��� �� 
293 � 298 K � �� 313 � 323 K. 8 �!���#��� 298—313 K ��(���) &���-�%��%���# !� ��!�=���. 
�(��!�!�� # ��������� &���-�%��%���# ��"��#�$��=��� ���!�� #(���!�%� ���"���$�!�� ����-
���. P�� "���&��� �� 293 � 298 K # "��#�� ������!�+��!!�� �*��� ������� ������ ���� "����-
���/!)& ��!�����#. �'����/ 303 K, %�� ��&��!����� "���'����!�� "�������/!)& ����!��+�� 
������� # "��#�� ������!�+��!!�� �*��� � !� ��!����� ����!�� ��(��� &���-�%��������, ��-
#����� ��������'���(�+�� ��������), "���#��=A���� # ��!����� ��7**�+��!�� ������**�-

                                                                 
* P�����!!)� !��� (!���!�� (!������/!� ��!/Q�, ��� 7��"�����!���/!)�, ��!��� ��%� $� "������: 
!�"�����, "�� 298 K ������!�� (!���!�� 2,2 "����# 7��"�����!���/!�%� 5,6 [ 18 ]. 
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(��. 8 ���"������!�� �!���#��� 313—323 K "����&���� "���������� ��������) �%��������#, 
�'��(�#�!!)& �"�+�*�������� #(���������#���� '�!(��/!)& ����+, ���!/Q����� ��(!�+� 
��$�� ��������#�� "�������/!)& � "��"�!�������!)& ����!��+�� # "��#�� ������!�+��!!�� 
�*��� ������� � �#�����#����� ���� "����$����!)& ��!*�%���+��. ��!���� ������!�� ��-
7������������ "��!�+������� "�� 333 K �) �'<��!��� �������#��� "���"�������/!�� ����!-
��+�� ������� # "��#�� ������!�+��!!�� �*���. 8 �'����� 333—353 K "����&���� ���!/Q�-
!�� ��(����# �%��������# #������#�� ��"��#�%� �#�$�!��. 

������� (������/, ��� # $����� '�!(���, "� ��(��/����� ���������!�-��!��������%� ��-
������#�!�� [ 19 ], ������ "���"�������/!�� ����!��+�� '�!(��/!)& ����+ !�'�=������ "�� 
333 K. L���� #)����� ���"������� ��������!�� "���������� # ������ !�(���A�!!�%� '�!(���, 
#�����!�, �#�(�!� � '��/Q�� �������#���/= �%��������#, �'��(�#�!!)& �"�+�*�������� #(��-
�������#���� '�!(��/!)& ����+ # !�(���A�!!�� '�!(���, "� ���#!�!�= � (���A�!!)�� "��-
�(#��!)��. 

 
��'��� #)"��!�!� "�� *�!�!��#�� "�����$�� ���������%� *�!�� *�!����!���/!)& ��-

�����#�!�� (%��!� N 16-03-00931). 
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