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�� ������ ����������, �����������! � 
��"�����#�� "��#� �$�%#$%��&' ����&', 
(�����)�*������& 28 #���$�))�+��#�' /�����)�#%)!��&' �$�%#$%� �,�-���)��, �* ��' 
(!$0 (�� ��%' $��(���$%��'. �"���%���& ��� ������$� ���&(�)����! �(����)� ���$��-
�����$��+���$�� �.�. 
�$��/�����#�/�: 1) (��")�*�$�)0�� ���$�������$��+�&� ��-
)�#%)& �� *�����7$ (�*���� � ���$��' ��������, (���%$�$�%7��� � (���$����$����&' 
/�%((�'; 2) ���������� �"��*%�$ ��� (�)������&� ������#����, ���� �* #�$��&' (��-
+��!�$�! (����)%, � � ��%/�� ��)�#%)& ���7$ �%���$����� �����$�������$��+�%7 
#���������7. 9�#�*���, +$� ��)�#%)!���� #�������������� +��)�, �(����)!���� �� 
������ ���+�$� ����$�!���, �"<����!�$ ��)�#%)&, �*��������$��! #�$��&' � ���$��)0-
��� ��)�#%)�� +��$� ���7$ ��)0�� �$)�+�&� �#)�� � =���/�7 #���$�))�. >������ (���-
�$��)���� �" =���/�$�+��#�� #�������������� +��)� ��)�#%). �"���%����, +$� � 
�'���&' (� �$�����7 �����$��' =$�$ (�����$� ����$ ���$0 ��*�&� *��+���!, #�$��&� 
�� !�)!7$�! ����*��+�&� �)���$���� +��)� ��������&' ��!*��, �"��*%��&' ��)�#%)�-
��, �)� #�)�+��$��� ��)�#%), ��!*���&' � ���$��)0��� $�#��� ��!*!��. 
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� � � � ! � " !  # � $ � �: ��$�� �$��-�$���&' (�$�����)��, �����)�#%)!��&� �*����-
����$��!, =���/�! #���$�))�, =���/�$�+��#�� #�������������� +��)�, (�)�����&, #��-
��������, �����$��! ��)�#%) � #���$�))�', ��������&� ��!*�, 
��"�����#�� "��# 
�$�%#$%��&' ����&'. 
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> �������� 1940 /. �)�#����� ����#���+ 
�$��/�����#��, �(���!�0 �� �����#�����&� 
����&�, (�)%+���&� �)! ���#�)0#�' ���!$#�� #���$�))�� ��/���+��#�' ���������� #�# (�� �/� 
%+��$��, $�# � � ��%/�' ���)�����$�)0�#�' /�%((�', ���)�) �!� �"�"�����, ���$����G�' ��-
�������� �� $�)0#� �/� ��#$���#�� ������$���� [ 1 ], �� � �� ��)/�� /��& �$��G�' � ������� 
)�$���$%�� [ 2 ] ������� (����$��)���� � ���"�)�� �%���$����&' +��$�' �$�����! $�#�' ��-
���$�. > ��+�)� 1960-' //. �� ��*��) [ 3—5 ] ���� �" ����$�����$� �*��������$��� � ��$�� 
�$��-�$���&' (�$�����)��, (��������! #�$���/� �#�*�)��0 /���*�� G��� �����# =���/�� #��-
�$�))�� ��/���+��#�' ����������.  

�)�#����� ����#���+ ������$����) ��)�#%)& � #���$�))�' /)���&� �"��*�� #�# ��*�+�-
�#�� $�)�, $.�. �"<�#$&, ���7��� ����% � ��*���&, � ������ =$� '���#$����$�#� ��)�#%) �� 
�+�$�) �(����)!7���� �)! #���$�))�+��#�� %(�#��#�. ��)0 ��������&' ��!*�� (�����$���-
�&' �� ���-���-���)0���&' �*��������$���, #�$��&� � $� /��& �$��+�)�) � ������������ #��-
�$�))�+��#�� �$�%#$%�& �� � ��)�� �+�$�) ��*��+�$�)0���, '�$! (� ���� %��)�+���! �������-
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��� � #���$�))�' � $�#��� ��!*!�� (��*����), +$� �(��)�����$�)0��� ���)�������� ����� ��-
���$�, ���������' /����#��)0�&�, /����#��)0�&� � #��"���)0�&�, /����#��)0�&� � �����&� 
/�%((& � $.�.� (����$��)!)� "& ��$���� [ 6, �. 95* ].  

> ���$�!��� ��"�$� ��*������$� � �/����+���! (����$��)���� �.�. 
�$��/�����#�/� �" 
%(�#��#� ��)�#%) ��/���+��#�' ���������� � #���$�))�' (�����)�*������& �� (������ #��-
�$�))�+��#�' �$�%#$%� �,�-���)�� — �(��$��, ���������' /����#��)0�&� /�%((& �� #����' 
�����)0��� �)���$�+��#�� ��(�. 

�
�	���� ����
�	����% 

�$�#& '���"( $ &��#)�����!#&�( #)�*&)*��( �,�-'�$�$�. �����% ���$�!��� ��"�$& 
���$��)!�$ ���������!, ���������!�! � 
��"�����#�� "��#� �$�%#$%��&' ����&' (CSD) [ 7 ] 
(�����! 5.36 � $���! ��(�)����!�� [updates]). �)! (���#� ����&' � �$�%#$%��' �,�-���)�� "&-
)� �"<������& ���#�)0#� *�(����� ('���+��#�� ���$��, ���/���$& �$�%#$%���� � ��)���� 
����%), ��)�+�� #�������$ �$����). 9��#�)0#% ��)0 �����/� ���)�������! ���$�!)� � ���)�*� 
�$�����! /�����)�#%)!��&' #���$�))��, $.�. #���$�))��, ���������' ��)�#%)& $�)0#� ����/� 
'���+��#�/� ���������!, ���$��$�$�%7��� �/����+���� "&)� *����� � #�+��$�� ��� ����/� 
#��$���! (���#�. ����#� ����#%(���$0 %#�*���&' #��$����� �� ��#)7+�)� �* �&"��#� ���)&, 
���������� %/)���������&� *����$�$�)� �)�/� #��$�&� ��!*� � ��(�, ���7��� �� #����' 
H2C(OH)-/�%((&, (�=$��% �$"�� *�(����, �$���!��'�! ������ # �,�-���)��, "&) ���)�� ��%+-
�%7. 
���� $�/�, ��(�)��$�)0�� "&)� �&(�)���& #��$��)0�&� (���#� � (�)���$07 ������-
����&�� �$�%#$%��&�� ����%)��� �)! ���������� HO—(CH2)n—OH (n = 2—30).  

�#�*�)��0, +$� �� � ����� �* *�(���� �)! �,�-���)��, %���)�$���!7��' %#�*���&� �&G� 
%�)���!� (/�����)�#%)!��&� #���$�))& � �(����)���&�� #�������$��� �$����), ��$ %(���-
����� � #�#��-)�"� ��%(��!��+�����$�, �G�"#�' � $.(., (�=$��% ��� ��� "&)� ��(�)0*����&  
� ������ ��"�$� (��. $�")��%).  

��+�#/ #)�*&)*��"( &��##$�. CSD � !���� ���� �������$ ���������7 (��)�, #���+��, 
��� "&)� (����$��)��� ��$�����) � (���$����$������ /�%((� ((�. /�.) � +��)� ����%)0�&' 
������ (Z) � =)����$����� !+��#� #���$�))�, ����#� =$�' ����&' �� ���/�� ���$�$�+�� �)! ��-
��*��+��/� �(����)���! �����$��� (�*����, *��!$&' ��)�#%)���. � ��)07 #)������#���� 
�$�%#$%� ��)�#%)!��&' #���$�))�� 9.�. T��#�� � ����$����� (���)���)� [ 8 ] *�(��&��$0 
�$�%#$%��&� #)���& — %#�*&��$0 � �#�"#�' (��)� +��)� ����%)0�&' ������ (���+��0 *��!$&' 
��"�$ (���$�� =#����)��$�&' (�*����). ��$��& [ 8 ] ��(�)0*���)� #����(��7 �$�%#$%��&' 
#)����� � (��#)����� �)! ���)�*� �$�����! #���$�))�� � (���)�+����� =���/�$�+��#�' ���+�-
$��, �� �)! /�����)�#%)!��&' #���$�))��** (����$��)���� �������� � �����$��� � ����� 
�$�%#$%���/� #)���� ��)��$ �' "�)�� ��/)!��&�� � (�� ��G���� ��%/�' *���+, ��(�����, ��-
(��$��)���� �����$��� ��)�#%) � #���$�))�' � �����$���� $�#�' �� (� �$�����7 ���"���&' 
��)�#%) �)� ���)�*� �����$��� *��!$&' (�*���� � #�#�'-$� /�%((�' #���$�))�+��#�' ��-
���$�. U�� ��* �$��+%, +$� ���/�� �$�%#$%��&� #)��� ��(������$����� �)��%�$ �* ��+�$���! 
(�. /�. � Z, ����#� �����#� �)! �(����)���! �����$��� (�*����, *��!$&' ��)�#%)���, �, ���$-
��$�$�����, �)! *�(��� �$�%#$%���/� #)���� ���"'����� �*�"��*�$0 (��*%�)�*�����$0) �$�%#-
$%�%. 

	+�!'!�!��! &$011�2�!�)� *+�&$�&�. �.�. 
�$��/�����#�� �+�$�) #�=�������$ %(�-
#��#� k, $.�. �$��G���� �"<���, *��!$�/� ��)�#%)��� � ����� =)����$����� !+��#�, # �"<��% 
=$�� !+��#�, ����� �* ����&' '���#$����$�# #���$�))�� ��/���+��#�' ����������. �)! ���+�-
$� �"<��� ��)�#%) �� (���)�/�) ��*"���$0 �' �� /�%((& �$���� (��#�����$&), �"<��& #�$��&' 
����+�$&��$0 �$��)0��, �&"��� (�)� ��*���) ���$��& #���)��$�&' � ���-���-���)0���&' ��-
��%��� �$����. 	�")��&, ���������� �"<��& ���"�)�� ���(���$������&' � ��/���+��#�'  
 

                                                                 
  * T���0 � ��)�� ������ �$����� � [ 2 ] � [ 6 ] %#�*��& �)! �*����� �� �%��#�� !*&#�. 
** �)! �$�%#$%��&' #)����� /�$�����)�#%)!��&' #���$�))�� ���"'����� ��(�)��$�)0�� �(����)�$0, � #�-
#�� (��!�#� (���+��)��& �����$��� (�*���� �)! ��*)�+�&' (� '���+��#��% �$�����7 +��$��, � ��-
*%)0$�$� *�(��0 ����$ �#�*�$0�! ���0�� /����*�#��. 
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"������� �������� � �	��

��������# �
	��
�	
# �,�-������ (CSD ver.5.36+3updates),  
$�
����� ��%���&���

 �!
����� (k), N(E1)*, NE* � ������ ��� 
���&�

�� �������,  

�'(��������# ����	������ ���$���* 

k 
nC 9�)�- 

���� 
�$�%#$%��&�  

#)��� 
�� CSD T, K R-��#$��, 
% 

L��  
(%")�#���� ���$. ��". [ 13 ] 

N(E1) NE H-����-
���$& 

2  P212121, Z = 4(1) NOZKES 130 5,27 1998 0,70 0,693 2 2 F1 
2  P212121, Z = 4(1) NOZKES02 100 2,67 2010 0,72  2 2 F1 
3  P21/n, Z = 4(1) QATTEK 130 4,59 2000 0,70 0,698 1 1 L1 
4  P21/n, Z = 4(1) QATTIO 130 6,32 2000 0,70 0,708 2 4 L2� 
5  P212121, Z = 4(1) QATTOU 130 3,1 2000 0,68 0,672 2 2 F2 
6  P21/c, Z = 4(1) FECCOF 295 7,9 1986 0,69  2 4 L2� 
6  P21/n, Z = 4(1) FECCOF01 130 4,52 2000 0,71 0,714 2 4 L2� 
7  P212121, Z = 4(1) QATVAI 130 5,79 2000 0,69 0,680 2 2 F2 
8  P21/n, Z = 2( 1 ) QATVEM 130 3,57 2000 0,71 0,710 4 8 L2 
8  P21/n, Z = 2( 1 ) QATVEM01 173 3,67 2012 0,71  4 8 L2 
9  P212121, Z = 4(1) WESTET 100 4,4 1994 0,69  2 2 F2 
9  P212121, Z = 4(1) WESTET01 130 7,16 2000 0,69 0,682 2 2 F2 
10  P21/c, Z = 2( 1 ) WESTIX 100 6,4 1994 0,71 0,714 2 8 L2 
10  P21/a, Z = 2( 1 ) WESTIX01 295 3,91 1999 0,67  2 8 L2 
11  P212121, Z = 4(1) HIYHAY 295 4,99 1999 0,66  2 2 F2 
12  P21/c, Z = 2( 1 ) RUVWAG 295 4,9 1997 0,67  2 [4] L2 
13  P212121, Z = 4(1) TIQHAC 295 4,74 1997 0,67  2 2 F2 
14  P21/n, Z = 2( 1 ) CAVDEI 295 5,0 1999 0,67  2 4 L2 
15  P212121, Z = 4(1) MATLIC 295 4,87 2000 0,66  2 2 F2 
16 I, tt P21/n, Z = 2( 1 ) WERTUI 295 4,9 1994 0,70  2 4 L2 
16 II�, tg P21, Z = 2(1) WERTUI01 296 3,64 2008 0,66  2 2 L3 
17  P212121, Z = 4(1) QIMCUK 295 4,35 2001 0,66  2 2 F2 
18 I, tt P21/c, Z = 2( 1 ) GURBUQ 295 4,5 2001 0,67  2 4 L2 
18 II�, tg P21, Z = 2(1) GURBUQ01 296 3,78 2008 0,66  2 2 L3 
19  P212121, Z = 4(1) ICAHID 296 4,0 2001 0,66  2 2 F2 
20 I�, tt C2/c, Z = 4( 1 ) RIWTAT 296 6,87 2008 0,67  2 2+2 L2 
20 II�, tg P21, Z = 2(1) RIWTAT01 296 4,54 2008 0,66  2 2 L3 
21  P212121, Z = 4(1) XAYHOU 295 5,1 2000 0,66  2 2 F2 
22 I�, tt C2/c, Z = 4( 1 ) RIWTEX 296 5,01 2008 0,67  2 2+2 L2 
22 II�, tg P21, Z = 2(1) RIWTEX01 296 4,47 2008 0,67  2 2 L3 
23  P212121, Z = 4(1) QURRUQ 296 4,4 2001 0,67  2 2 F2 
24 I�, tt C2/c, Z = 4( 1 ) RIWTIB 296 5,59 2008 0,67  2 2+2 L2 
24 II�, tg P21, Z = 2(1) RIWTIB01 296 3,94 2008 0,67  2 2 L3 

 
 

 

* ��. $�#�$. 
 
���������!' /�%(( �$����, ��$0 � [ 2 ] � [ 6 ]. �)�#����� ����#���+ �$��+�) [ 6, �. 29 ]: �9�� 
(���+�$� ��"�$�����/� �"<��� ��)�#%)& � (����07 ��#�����$�� ���� ���/�� (����$0 � $��, 
+$� $�#�! �'��� �� %+�$&���$ (���$����$����&' *�$�%������, #�$��&� �����#� ��*��#�7$ ��-
��% ��)��$�� �� ��!*���&�� �$����� ����� ��)�#%)& … 9�� ��)���� �%��&� (�(���#� ��-
/%$ "&$0 ������&. >��"�� �#�*&���$�! ��*����&� ���$���$0 �)! }>� (��/����% $�+��/� 
���+�$� ��"�$�����/� �"<��� ��)�#%)& )7"�� �)�����$�.� 
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9��/����� Mercury [ 9 ] (�*��)!�$ %*��$0 *��+���� #�=�������$� %(�#��#� (packing coeffi-
cient) (�� ��������� ���#�)0#�' #���$�))�+��#�' �$�%#$%�, ���������' �����#��&� (� '���-
+��#��% �$�����7 ��)�#%)&. >�*������$0 ���+�$� k �)! ����� *�(��� � (��/����� �� (���%-
���$����, �� ����� �"��$� =$� �/����+����, �#)7+�� � ��������� �����$�!$�)0�� ��*����&� 
�$�%#$%�& (��� ��/%$ "&$0 � #�(�!�� �$�%#$%�, �������&' � CSD). > �(������ (��/����& 
Mercury ��$ ��$���#� ���+�$� =$�/� #�=�������$�, �� �*���$��, +$� � #�+��$�� ���-���-���)0-
���&' ����%��� *�)����& ��)�+��&, (���)�����&� ����� (Bondi) [ 10 ]. � (����07 Mercury 
����� ������)�*���$0� (�)������ �$���� �������� � ��)�#%)�', $.�. %�$�����$0 ����$�!��! 
C—H, O—H � N—H ����&�� �' ������� *��+���!� (� ���$����/����+��#�� ����&� (1,089, 
0,993 � 1,015 Å ���$��$�$�����) �)� )7"&� �&"����&� (�)0*���$�)�� *��+���!�. �#�*�)��0, 
+$� �$�����$��! ������)�*���!� (�)�����! �$���� H �� �*���!�$ ��)�+��& k �)! �,�-���)�� 
(� ��������7 � (�)%+���&�� �)! ��'���&' (�)������ H (�� $�� $�+���$�, � #�$���� �&����$ 
�' (��/����� (�� ��$&') (��. $�")��%). 

��#�!)" 0�!�3!)��!#&�( +���4!)�$�. >� ���' ������$������&' �����$��' ��)�#%)& *�-
����7$ ���% ��"�$%, (�=$��% ����)�/�+��#� ���+�$ =���/�� � �$��-�$����� (��")������ �)! 
#���$�))�� �)� �$��)0�&' /�%(( ��)�#%) �� (����$��)!) �)�����$��: � #�+��$�� ��'����� 
����� �&"��$0 )7"%7 ��)�#%)%. ��#�$��&� ��%��"�$�� ��*��#)� (�� ��(�)0*������ (��-
/����& Mercury 3.5 �)! �(����)���! �#)���� �$��)0�&' �����)�#%)!��&' �*��������$��� 
(�� "�)0G�' ��*����' =)����$���&' !+��#, (�=$��% �)! #��$��)! "&)� ��(�)0*����� ��"�$-
�����! (��/����� ��$��� �$�$0�. > ������ Mercury 3.7, �&(%������ (��)� *����G���! ������ 
��"�$&, � ���7 ���+�$� =���/�� ��"��)��� �(��! �#)7+���! �����$��+��#� ��!*���&' �*��-
������$��� (�include symmetry related interactions�), #�$���! ���)�)� ���+�$& %��"���.  

> (��/����� Mercury ���+�$ =���/�� �$��-�$���&' �*��������$��� ��%���$�)!�$�! (� ���-
�%)� A �exp(–Br) – Cr(–6), /�� r — ����$�!��� ����% �$����� ��*�&' ��)�#%); A, B � C — (�-
����$�& (�$�����)��, (���)�����&� � [ 11, 12 ]; ���$��$�$����� (�� ��(�)0*������ ��"�$���-
��� (��/����& ��$��� �$�$0� "&)� *����& $�#�� �� (�����$�&. �)! ����#� =���/�� #���$�)-
)�� (��/����� Mercury (�*��)!�$ �%�������$0* =���/�� ��#���%� 200 ���"�)�� ��)0�&' 
�*��������$��� ��'����� ��)�#%)& � �#�%������ (PE200). > (��/����� ��$��� #�)�+��$�� ��-
)�#%) �#�%����! ����$ "&$0 "�)0G�, �� (��#�)0#% ���+�$& � %��)�+���&� +��)�� �����)�#%-
)!��&' �*��������$��� �� (����)� # (�����(��)0�� �$)�+�&� ��*%)0$�$��, � �$�$0� ������$-
���& PE200, $�# #�# ��� ��/%$ "&$0 (�)%+��& � (����07 "�)�� ���$%(��� �)! +�$�$�)�� (��-
/����& Mercury. ���+�$& PE200 "&)� �&(�)���& � ��%' ������$�': "�* �*������! %#�*���&'  
� CSD (�)������ �$���� H � (��)� �$�����$��� ������)�*����� ����$�!��� C—H � O—H. 

�
�5�6���7 � �
 	8�5��
��
 


�# ����� �* $�")��&, #���$�))�+��#�� �$������ �,�-���)�� # ���$�!���% ������� ��-
�)������� ���$�$�+�� (����"��: �(����)��& �$�%#$%�& ���' �,�-���)�� � nC = 2—24, (�� =$�� 
�)! (!$� �����$� (� nC = 2, 6, 8—10) ��$0 ����&� �)! ��%' $��(���$%� � �)! (!$� ����������  
(� nC = 16, 18, 20, 22, 24) ���)������� (� ��� #���$�))�+��#�' ������#����. 	�#�� �"��*��,  
� ������ ��"�$� ������$���& 28 �����$�, �* ��' 5 (�� ��%' $��(���$%��'. 


���$�))�+��#�� �$�%#$%�& ���)�� � +��)�� �$���� %/)����� (nC) �$ 2 �� 9 �#)7+�$�)0�� 
"&)� �(����)��& (�� 130 K � [ 13 ]. > ����� ��"�$ ��#��%�� (Nakamura) � ����$����� � 1994—
2001 //. "&)� (����$��)��& ����&� � �$������ �,�-���)�� � nC � 10 (�� 295—296 K, #�$��&� 
*�$�� "&)� ��(�)���& � �"�"���& � [ 14 ]. }$� �� /�%((� �*%+�)� ��*��&� (���'��& ���)��  
� nC = 13—24 (�� "�)�� �&��#�' $��(���$%��' [ 15 ]. �����#�����&� ���)��������! �$��)0-
�&' #���$�))�+��#�' �,�-���)�� "&)� �&(�)���& � ��%/�' ��%+�&' /�%((�'.  

��$#)���#)�!��"! 3�*++" &��#)�����!#&�( �,�-'�$�$�. 
�# ����� �* $�")��&, ���)�-
������&� �,�-���)& #���$�))�*%7$�! � ����� �* +�$&��' (���$����$����&' /�%(( — P212121, 
                                                                 
* 9�� ����#� =���/�� )7"&' ����#%(���$�� ��)�#%) � #���$�))� � ��)�� *��+���!, (�)%+���&� �%���-
�������� =���/�� ���' �$��-�$���&' �*��������$��� ���$��)0��� ��)�#%)& � ��)�#%)��� �#�%����!, 
��)!$ �� 2. 



�.>. L���V>�  394 

P21/c*, P21 � C2/c. >�� =$� /�%((& "&)� %#�*��& �.�. 
�$��/�����#�� #�# ���"�)�� ����!$�&� 
�)! #���$�))�� ��/���+��#�' ����������, ��'��! �* ���� � ()�$��� %(�#��#� ��)�#%) [ 1, 2 ]. 

�$011�2�!�) *+�&$�&�. > [ 13 ] � #�+��$�� ����/� �* (�����$���, '���#$���*%7��' 
�$������ �,�-���)�� � nC = 2—10, (�������& ��)�+��& #�=�������$� %(�#��#� (��. $�")��%), 
��*�����/� ��$����� ���)! %(�#��#�� (the packing fraction) � �"�*��+����/� *

kC . >����, +$� =$� 
*��+���! ��*��+�$�)0�� (� (����)�' �0,01) �$)�+�7$�! �$ (�)%+���&' � ������ ��"�$� � (�-
���07 (��/����& Mercury.  


 ����)���7, � [ 13 ] ��$ %(�������� � $��, #�# "&)� ����+�$��& *
kC , �, #�# �$��+��� �&-

G�, � �(������ (��/����& Mercury $�#�� ��$ ��$���#� ���+�$� k, (�=$��% "&)� (�������� 
��������� ��*%)0$�$�� ���+�$��, ���)���&' �.�. 
�$��/�����#�� ([ 2 ], ��. $�")��% 12) � (�)%-
+���&' � (����07 Mercury. > (���%7 �+����0 "&)� ��$������ ��(��$���$0 ��*%)0$�$& �)! 
#�����' — ���"�)�� ��*#�' � ���"�)�� �&��#�' — *��+���� k. ����#� �#�*�)��0, +$� �����-
��� � �$������ #���$�))�� 2,6-�-�#$�)���$�)���, #�$��&�, ��/)���� 
�$��/�����#��%, �")�-
��7$ ���"�)�� ��*#�� k — 0,595, ��$ � 
��"�����#�� "��#� �$�%#$%��&' ����&'. > [ 2 ] � ��*-
��)� �(�����! �$�%#$%� �$��+��� (�. 427), +$� �#�������$& �$���� � [���/���)0���] ��"�$� �� 
%#�*��&�, (�=$��% �����$�!$�)0�� ��*��$0 ���) �)! ���+�$� $�#�� ����*�����. �)! ��%/�� 
#���$�))�+��#�� �$�%#$%�& � ��*#�� *��+����� k (� 
�$��/�����#��% — $������)��$��� 
(0,638) — � CSD ��$0 +�$&�� *�(���. >�� ��� �$���!$�! # ����� ������#����, (�� =$�� ���$-
��$�$�%7��� �� ���)�������! ���)��& (��)� 1955 /. (� [ 2 ] �(������ �$�����! #���$�))�� =$�-
/� ���������! $��� �$�%$�$�%�$). ��� *�(��� �� �������$ #�������$ �$���� ��������, � � ��-
��� �* ��' (TPHMET02) #�������$& ����/� �* �$���� %/)����� !��� �G�"�+�&, (�=$��%  
� ������ ��"�$� ��� "&)� ��#)7+��� �* ������$����!. 9��/����� Mercury (�*��)!�$ �� $�)0#� 
�*���!$0 (�)�����! �%���$�%7��' �$���� H, �� � ��"��)!$0 �$�%$�$�%7��� H �� �$�����$-
�&' ����$�!��!', ��)� ��(���)���! #���)��$�&' ��!*�� � H �)��%7$ �* ���(�)�����! ��%/�' 
�$����. T��+���! k, �(����)���&� �� �$�����$��� ������)�*������ � "�* ������)�*�����** 
(�)�����! �$���� H, ��*)�+�7$�! �� 0,2—0,3: 0,70 (�� 110 K (0,68), 0,70 (�� 150 K (0,67), 0,68 
(�� #����$��� $��(���$%�� (0,59***) �, #�# �����, *���$�� �$)�+�7$�! �$ *��+���! � [ 2 ]. ���-
�� (��������&' � [ 2 ] ��)�+�� k �)! #���$�))�� ��/���+��#�' ���������� ��#����)0��� *��-
+���� % (���)��� — 0,805. > CSD ��$0 $�� *�(��� �)! #���$�))�� 1,12-"��*�(���)���, � ��%' �* 
��' �� (�������& #�������$& �$���� H. >�� *�(��� �(��&��7$ ���% ������#���7, ��� ���)�-
������! �&(�)���& (�� #����$��� $��(���$%��. 9�� ���+�$� �� �$�����$�&�� ����$�!��!��  
C—H �)! ���' *�(���� (��/����� Mercury ���$ �����#���� *��+���� k — 0,73. 

	�#�� �"��*��, ��)� (� ����&� 
�$��/�����#�/� [ 2 ] ��*���� ����% ��#����)0�&�  
(� #���$�))�' (���)���) � ����� �* ��*#�' (� #���$�))�' $������)��$���) *��+���� k ���$��-
)!�$ 0,167, $� ��/)���� ���+�$�� Mercury ��� ��'���$�! � ���(�*��� 0,03—0,05, +$�, #�# (�#�-
*��� �&G�, ")�*#� # (�/��G���$� ���+�$��, ��!*���&' � ���0��������� (�)�����! �$���� ��-
������.  

> [ 16 ] (������� ���%��# (fig. 8.2), �))7�$���%7��� *��������$0 ����% k � ��)0�&� 
�"<���� �)! "�)0G�/� #�)�+��$�� #���$�))��. 9�����%�& ���+�$� ��)0��/� �"<��� (� ���$-
��$�$����� k) � �$"��� #���$�))�� � [ 16 ] ��$�)0�� �� �(����&, �� � ��"�$�', (���!����&' �$-
��)0�&� /�%((�� �$�%#$%�, ����� ���$� "�)�� (����"�&� �������!. }$�$ ���%��# (��$���-
����$ �&���& 
�$��/�����#�/� � $��, +$� �#�=�������$ %(�#��#� �����$�+��#�' ��)�#%) #�-
)�")�$�! �$ 0,6 �� 0,8� [ 2, �. 133 ] � �#�=�������$& %(�#��#� �)! (����)!7��/� "�)0G���$�� 
#���$�))�� )���$ � (����)�' �$ 0,65 �� 0,77� [ 6, �. 27 ]. > [ 16 ] (����� ���%�#� (�������& 
������� *��+���! k �)! ��*�&' /�%(( #���$�))�� (Table 8.1). 	�#, ��(�����, �)! #���$�))��  

                                                                 
    * �����)& P21/c, P21/n � P21/a �(��&��7$ �����#���� �*������ ���(�)������ =)����$�� �����$���. 
��*�&� �"�*��+���! �"%�)��)��& ��*�&� �&"���� ��(���)���� ���� #�������$ � ()��#��$�, (���))�)0-
��� ()��#��$!� �#�)0*!��/� �$������!, #�$��&� � ��*%)0$�$� ���7$ �"�*��+���! c, n �)� 
. 
  ** T��+���! (�������& � �#�"#�'. 
*** ��* �$���� H. 
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� Z �* = 1 k�� = 0,710�0,030, �)! #���$�))�� � Z � = 1/2 k�� = 0,720�0,041, �)! #���$�))�� �)���$�-
+��#�' %/)���������� k�� = 0,672�0,025, � �)! #���$�))�� �(��$�� k�� = 0,697�0,032.  

�* $�")��& �����, +$� *��+���! k �)! #���$�))�� �,�-���)�� � nC 	 10 ")�*#� # k�� �)! 
�(��$��, � (�� "�)0G�' nC ��� ���(���7$ � k�� �)! �)���$�+��#�' %/)����������, � =$� '���G� 
��/)��%�$�! � ��$%�$���&� (����$��)����� �" %���0G���� �#)��� /����#��)0�&' /�%((  
� ������������ �$�%#$%�& (�� %��)�+���� �)��& ��(�. > $� �� ����! ��)�+��& k, (�)%+��-
�&� �)! ����� � $�� �� #���$�))�+��#�� ������#���� C10H22O2 (�� ��%' ��*�&' $��(���$%-
��' � ��(�)0*������� #�������$ ����������&' �$����, �(����)���&' ��%�! /�%((��� ���)�-
����$�)��, �$)�+�7$�! ��%/ �$ ��%/� �� 0,04. 
���$�))�+��#�� �$�%#$%�& ���' "�)�� �)����-
��(�+�+�&' ���)�� �(����)��& $�)0#� (�� #����$��� $��(���$%��, $.�. ���0G�� *��+���! k 
��/%$ "&$0 ��!*��& �� $�)0#� � %���0G����� �$����$�)0��/� �#)��� OH-/�%((, �� � � "�)�� 
�&��#�� $��(���$%��� ���)�������!. �* (�)%+���&' ����&' �)��%�$, +$� �"&+�� � %��)�+���-
�� $��(���$%�& ��)�+��& k �)� �� ���!7$�! (nC = 8 (�� 130 � 173 K, nC = 9 (�� 100 � 130 K, 
$������)��$�� (�� 110 � 150 K), �)� %���0G�7$�! �� 0,02—0,04 (nC = 6 (�� 130 � 295 K, 
nC = 10 (�� 100 � 295 K, $������)��$�� (�� 150 K � #����$��� $��(���$%��). �)! #���$�))�� 
=$�����)� ��$%���! (��$���(�)����!: (�� 130 K k �� 0,02 ���0G�, +�� (�� 100 K. �������-
��� �)! �(����)���&' �&����� (�#� �����$�$�+��, ��, �#���� ���/�, =$��% ��#$%, #�# � �$)�+-
���% �� 0,03 (� ��������7 � ���)�/�+�&�� �$�%#$%���� *��+���7 k �)! ������#���� I 
C16H34O2, �� �)��%�$ (������$0 ���"&� ��&�), � ����� �$���$� =$� �$#)�����! # (�/��G��-
�$!� ���+�$� k.  

	�#�� �"��*��, #�=�������$ %(�#��#� ����$ �$����$0 ��#�$��&� $��������, ��!*���&�  
� '���+��#�� �$������� #���$�))�� � �*�������� $��(���$%�&, �� �� ��)� �������$���� (�� 
��������� ��"�)0G�/� #�)�+��$�� � +��-$� (�'���' �$�%#$%�, ���"���� �*%+���&' � ��*�&' 
���)�����$�)0�#�' /�%((�' � (�� ��*�&' %�)���!', (��#�)0#%, #�# �)��%�$ �* ������$����&' 
(�������, (�/��G���$0 �/� ���+�$� ���$��)!�$ �����%� 0,02, � ��#����)0��� ��*)�+�� ����-
��' *��+���� k�� �)! #���$�))�+��#�' �$�%#$%�, �/�%((�������&' (� ��*�&� (��*��#�� � [ 16 ], 
����� 0,066.  

��44!)��9 +$;�2�< 4$�!&*� � &��#)����(. ��#����)0��! �����$��! ��)�#%) �,�-
���)�� � +�$�&�� nC — C2h, � ��+�$�&�� nC — C2
; $�#�� �)! ��' ��*����& #����������  
� �����$���� C2, Ci, C1 � C2, Cs, C1 ���$��$�$�����. �)�����$�)0��, � (�����(� � #���$�))�' 
��)�#%)& � +�$�&�� nC ��/%$ *�����$0 +��$�&� (�*���� 2/m, 2 � 1 , � � ��+�$�&�� nC — 2mm, 
2 � m. 9� �����7 �.�. 
�$��/�����#�/� ([ 2 ], �. 126, #%���� �.�.), ���)�#%)�, �")���7��!  
� +��)� ����' =)����$�� �����$��� ���$��� ��������, �����
 ��'����$ �/� � #���$�))� � !�-

�	��
 ��$�)0�&� =)����$& �����$���. ��)�#%)�, �� �")���7��! ���$��� ��������, ����$ 
*��!$0 �"��� (�)������ �)� (*��+�$�)0�� ����) ��'����$0 ���7 �����$��7 +��$�+�� �)� (�)-
���$07.� > [ 1 ] �� "&) ���#�)0#� ����� #�$�/���+�� �$����$�)0�� ��'������! ���$�� �����-
���, �� $�# �� �"<!��!) )7"�� *��!$�� ��)�#%)�� (�)������ �$���)����� # ()�$��� %(�#��#� 
(�. 202): �(����'��!��! � ��#)7+�$�)0�&' �)%+�!' (�$��! ��)�#%)�� �� ���$�� �����$���  
� #���$�))�, � $�#�� $�# ��*&�����! ����������!� ��)�#%) � #���$�))�, #�/�� � ��*������&' 
(�)�����!' ��'���$�! "�)�� ����� ��)�#%)&, �"%�)��)��& �$���)����� # ()�$���G�� %(�-
#��#��. �����! �" �"!*�$�)0���$� ��'������! ���$�� �������� ��)�#%) � #���$�))�' �)�#-
����� ����#���+ (���������)�! � � ��)0���G�� [ 6, �. 46 ]: �	� �"�$�!$�)0�$��, +$� ��'������� 
���$�� �����$��� � #���$�))� �� ��(�!���� � ���$��� � ()�$���$� %(�#��#�, (������$ # $��%, 
+$� =$�$ =)����$ �����$��� ��'���!�$�! � #���$�))� ���/���.  

��)�#%)& �,�-���)�� � ��+�$�&�� nC � ���$��$�$��� � (����$��)���!�� �.�. 
�$��-
/�����#�/� ����$��$�)0�� �� *�����7$ +��$�&' ��"�$ 2mm, 2 �)� m, � ��'��!$�! � �"��' (�-
)�����!'. ����#�, #�# ����� �* $�")��&, )�G0 (������� � (�)����� ���)�������&' #���$�)-
)�� �,�-���)�� � +�$�&�� nC ��)�#%)& ��'��!$�! � ���$��' ��������, � � ��$�)0�&' �)%+�!' 
��� *�����7$ �"��� (�*����. ��$������ �$��$�$0, +$� #���������� ��)�#%) =$�����)� � ��-

                                                                 
* ���)� ����%)0�&' ������ � ������$��+��� +��$� =)����$����� !+��#�. 
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�)�� � (�)������' II� ����� ��*��$0 ��$���� �����$�������$��+�&��: ��)� �*!$0 �' � #�+�-
�$�� ��+�)0�&' (��")������ (�� (���#� �����%�� =���/�� ���"���&' ��)�#%), ��� (�����%$ 
# �����$�������$��+�&� #����������. > $� �� ����! ��)�#%)& � #���$�))�' 1,4-"%$�����)� 
� 1,6-/�#������)� ��'��!$�! � #���������!' �all-trans� (*��+���! ���' $�������&' %/)�� 
HOCC, OCCC � CCCC �#�)� 180�), $.�. #��������&, (�)%+���&� (�� ������*���� =���/�� 
���"���&' ��)�#%), "%�%$ �")���$0 ���$��� �������� ($�+�+��! /�%((� C2h). 9���$����$���-
��! /�%((� =$�' #���$�))�� (P21/n ��� �� P21/c) �������$ ���$�& ��������, � $�� �� ����� 
��)�#%)& *�����7$ �"��� ��"�$&.  


�# � �)�����)� �����$0, #�=�������$& %(�#��#� � �'���&' (� �$�����7 #���$�))�' (�� 
")�*#�' $��(���$%��' (100 � 130 K) (��#$�+��#� ���(���7$ � (�� ���(�)������ ��)�#%)  
� �"��' (�*���!' (nC = 4 � 6), � (�� ��'������� � ���$��' �������� (nC = 8 � 10) (0,70—0,71) 
(��. $�")��%). 	�#�� �"��*��, �� (������ �,�-���)�� � +�$�&�� nC �����, +$� ()�$���$0 %(�-
#��#� !�)!�$�! �� �����$����&� ��#$����, �(����)!7��� �����$��7 (�*���� ��)�#%) � #��-
�$�))�'. 

=�!�3�9 &��#)���$�. > ��"�$�' �.�. 
�$��/�����#�/� ��$�� �$��-�$���&' (�$�����)�� 
"&) ��(�)0*���� � �������� �)! ��������! (�)%+���&' =���/�� #���$�))�� � $�()�$��� �%"-
)������, ���)�������! (����'���$� (�$�����)0��� =���/�� � ����#� ��#�$��&' ��*�+��#�' 
�����$� (��(�����, ���������$� [ 5 ]). �)! #���$�))�'���+��#�/� ���)�*� =$�$ ��$�� "&) 
�(���&� (�������, (� ���� �������$�, 9.�. T��#�� � ����$����� [ 8, 17 ] (�� �������� (��!-
$�! � �$�%#$%��&' (��#)����'. > ��)0���G�� (����$���$�)� =$�/� #�))�#$��� �#$���� ��*��-
��)� ������ ��(���)����, �� (����� =$�/� �'���&� (��'�� — ���+�$ �#)��� �$��)0�&' /�%(( 
��)�#%) � �"�%7 =���/�7 #���$�))� "&) ��(�)0*���� � (�� �*%+���� ��%/�' (��")��, ��(��-
���, �����)�#%)!��&' #��$�#$�� Cl…Cl [ 18 ].  

> [ 13 ] (�������& *��+���! ��%' �#)���� � =���/�7 #���$�))�� �,�-���)�� � nC = 2—10: 
�$ ��������&' ��!*�� � ���-���-���)0���&' �*��������$���. 9� ���� �������$�, � �%��� ��� 
��)��& ����$0 (�)�%7 =���/�7 #���$�))��. 9����"�� ��$���#� ���+�$�� �� �(�����, �� %#�-
*���, +$� �&+��)���! (�������& � ��(�)0*������� =#�(������$�)0�� �(����)���&' (�)���-
��� �$���� � ��)���/� (�)! Dreiding-II, !�)!7��/��! +��$07 #��()�#�� (��/���� Cerius2. >�-
)�+��& =���/�� #���$�))�� (PE) �* [ 13 ] (����+�$���&� ���� � (���(�)������, +$� ��� !�)!-
7$�! �%���� =���/�� ��������&' ��!*�� � ���-���-���)0���&' �*��������$���) ��(��$��)��& 
� (�)%+���&�� � ���$�!��� ��"�$� �� ���. 1, 
. >����, +$� � [ 13 ] *��+���! PE ���0G� (� �"-
��)7$��� ��)�+���, �� � %��)�+����� nC ��*���� � PE200 �* ������ ��"�$& %���0G��$�!. �)�- 
 

 
 

���. 1. }���/�� #���$�))�� �,�-���)�� (PE), ����+�$���&� � ���$�!��� ��"�$� (PE200) � � [ 13 ] "�* �*��-
����! (�)�����! �$���� �������� (
) � (�� *��+���!' ����$�!��� C—H � O—H 1,089 � 0,993 Å ���$��$- 
                                                                                 �$����� (') 

 



������ �	��
	����� 
����. 2017. 	. 58, N 2  397

�%�$ �$��$�$0, +$� ��� *��+���! PE200 �� ���. 1, 
 ��()�'� )���$�! �� ���% (�!�%7, � �)! ��)�-
+�� �* [ 13 ] !��� �&����� +�$-��+�$��� +����������. 

U�)� �� (����$��$0 �� PE200, ����+�$���&� (�� �$�����$�&' ����$�!��!' C—H � C—O 
(��. ���. 1, '), �����, +$� ��*��#��$ ��*��)���� �� ��� /�%((& ((�!�&� (�������& �)! �����$�, 
���)�������&' (�� 295—296 K). � ��)�#%) � #���$�))�' (����� /�%((& ���� �* $�������&' 
%/)�� HOCC ")�*�# # 180�, ��%/�� — �#�)� 60� (�)� –60�); (�. /�. �� ���7$ ���$��� �������� 
(P212121 % ���)�� � ��+�$�&�� nC � P21 % II� (tg) (�)������� ���)�� � +�$�&�� nC). >$���! 
(�!��! (�������� �)! #���$�))�� ���)�� � +�$�&�� nC, � #�$��&' #���������� ��)�#%) �all-
trans� (tt); � (�. /�. ��$0 ���$�& ��������. 	�#�! #����)!��! ����% �$������� #���$�))��  
� *��+���!�� PE �&/)!��$ �(�)�� ����!$���, (�=$��% � ��)0���G�� �"�%������ ��(�)0*���-
�& ���+�$& =���/��, �&(�)����&� (�� �$�����$��� ������)�*����� (�)������ �$���� H.  

��*%)0$�$& �(����)���! �$�����! #���$�))�� �)! ���/�' ���)�� � nC > 10 "&)� �(%")�#�-
���& (��)� �&'��� �$�$0� [ 13 ], (�=$��% �&��� �� ��$���� � ���0G�� �&/�����$� %(�#��#� 
���)�� � ��+�$�&�� nC (� ��������7 � %(�#��#�� �+�$�&'� ���)�� �� (��$�����+�) �*���$�&� 
��#$��. ����&�, (��������&� � [ 14 ], (�#�*�)�, +$� % ���)�� � +�$�&�� nC �$ 16 �� 24 �%���$-
�%7$ (�)�����&, �$������ #�$��&' �+��0 (�'��� �� %(�#��#% ��)�#%) � ��+�$�&�� nC, $.�., 
��/)���� (����$��)���!� ��$���� [ 13 ], ����� �&/���&� (� ��������7 � tt-(�)��������. � ��-
��� �$����&, =$� ����$ �����$�)0�$����$0 � �����$�$�+��� $�+���$� ����#� =���/�� #���$�)-
)�� � (����07 �$��-�$���&' (�$�����)��. ����#� �&���& ��$���� [ 13 ] "&)� �������& �� 
$�)0#� �� ��)�+���' =���/��, �� � �� +�$-��+�$�&' +���������!' *��+���� $��(���$%� ()��)�-
��! � ()�$���$�. 9�=$��%, (� ���� �������$�, �"��*������ (�)������� II� % ���)�� � +�$�&�� 
nC �$ 16 �� 24 �"%�)��)��� "�)�� �&/���&� ��'���*��� #���$�))�*����, (�����!��� � �$�/� 
# ����� �&/���&� �$�%#$%���. ���)�* $�)0#� #���+�&' �$�%#$%�, ��*%���$�!, �� (�*��)!�$ 
���)�$0 ����*��+�&� �&���& � ��'���*�� (�������, $�� �� ����� �*%+���� )�#�)0�&' '���#-
$����$�# (")����G�/� �#�%����!) ��)�#%) � #���$�))�' ����$ ��$0 #������%7 ���������7 
�" =$�� (��. ��)��). 

�$$�'���2�$��"! ��#�� 4$�!&*�. ��*����! $����7 ()�$��� %(�#��#� ��)�#%), �.�. 
�-
$��/�����#�� ���) (����$��)���� � ��)�#%)!���� #�������������� +��)�, #�$����% (������) 
������ *��+����: ����)�* (�#�*�) ���, +$� �������� *��+���� �)! ()�$���G�� %(�#��#� ��)�-
#%) � #���$�))�' �/���$ �� +��)� #������ ����% ��%�! ������$������&�� ��)�#%)���, #�$�-
��� "%��$ ��)0�� ���0�����$0 �$ �)%+�! # �)%+�7, � +��)� #������ ����% ������ ��)�#%)��  
� ����� �� �����!��. ��*���� ��)�#%)!��&� #������������&� +��)�� +��)� ��)�#%), ���7-
��' '�$! "& ���� #������ � ������$��������. �)��%�$ (�)�/�$0, +$� ��)�#%)!���� #�������-
������� +��)� 12 "%��$ �"��(�+���$0 ���$�$�+�� ()�$�%7 %(�#��#% ��)�#%). 
�# �& %����� 
����, �� ���' ��/���+��#�' #���$�))�' ��%���$�)!�$�!, #�# (����)�, #���������! 12, � � ���-
#�' �)%+�!' #���������! 10 � 14� [ 2, �. 85 ]. 9� �����7 9.�. T��#�/� (��(�����, [ 19 ]), ����-
"�)�� +��$� ��$��+�7����! � ��)�#%)!���� #���$�))� #�������������� +��)� ����� 14, � �� 
12�. �� ���#�)0#� �������$���& #������������&� +��)� ��)�#%), �(����)���&� � ��*%)0$�$� 
�&!�)���! �#�������, (�� #���$�))�'���+��#�� ���)�*� #��#��$�&' �����$�? 

�+������, +$� �)! �&"��� �#���7��'�!� ��)�#%) �%���$������ *��+���� ���7$ (�)���-
��! �$���� �������� � ��)�+��& ��(�)0*%��&' ���-���-���)0���&' ����%���. � $�, � ��%/�� �� 
!�)!7$�! $�+�� �(����)!��&�� (�����$����. 
���� $�/�, ��� �.�. 
�$��/�����#�� �$��+�) 
[ 2, �. 16 ], +$� ������)�#%)!��&� ����$�!��! ����% ��%�! �$����� ����/� =)����$� ��/%$ #�-
)�"�$0�! � (����)�' �� �5 % ���� � ����� � $�� �� #���$�))�. ���$��$�$����� � �$#)�����! 
�(&$�&' *��+���� �����)�#%)!��&' ����$�!��� �$ �%�� �����)�#%)!��&' ����%��� ($.�. 
�$#)�����! �$ ����$�����$�) ��/%$ ���$�/�$0 $�#�� �� ��)�+��&�. > [ 20 ] "&)� (���)����� 
��$���#� �(����)���! ��)�#%)!���/� #�������������/� +��)�, %+�$&��7��! ��*����&� �$-
#)�����! �$ ����$�����$�, �� "�* ���0�������! *��+���� ��(�)0*%��&' ���-���-���)0���&' 
����%���. ����% $�� ��*)�+�&� #��"������ *��+���� ��/%$ (������$0 # ��*)�+�&� #�����-
�������&� +��)��.  
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���. 2. >#)�� � =���/�7 #���$�))�� (PE200) �$ �*��������$��! ��'����� ��)�#%)& � (����� (E1) (
),  
���!$�� (E10) (' ) � +�$&������$�� (E14) (�) (� =���/�� ��)�#%)��� �#�%����!. 

�"�*��+���! ��. �� ���. 1 
 

����#� �������� �����$�$�# =$�/� (�����$�� *�#)7+��$�!, �� ��� �*/)!�, � $��, +$� �� 
�"<����!�$ ��)�#%)&, =���/�! �*��������$��! #�$��&' � ��'����� � �"��� �)%+�� ����$ ��*-
)�+�$0�! �+��0 ��)0��, � �$)�+�� �$ #������������&' +���) �$���� (�����) � #���$�))�' ��-
��/���+��#�' ����������, � #�$��&' (�������� ������$�� ����$���&' (�������&') ����$�!-
��� �*��+��$ � (��")�*�$�)0��� ������$�� =���/�� �*��������$��! ����% ���$��$�$�%7���� 
�$����� (������). �)! �"�%�����! ��*����&' �$���� �"��*�����! �)� ��*�%G���! ��)�#%)!�-
�&' #���$�))�� ����� #�# ��* $� ���������!, #�$��%7 �)�#����� ����#���+ �+�$�) ���%���$-
������: #�)�+��$��, � $�#�� � =���/�! �$��-�$���&' #��$�#$�� ����% #��#��$�&�� ��)�#%)�-
��, #�$��&� ����� �%�������$0 � =���/�7 �*��������$��� ����% =$��� ��)�#%)���. 

> [ 21 ] "&)� �$��+���, +$� �)! ��$��(��$���� ���/�' !�)���� ������ �&��)�$0 ��)�#%-
)&, ���"�)�� ��)0�� �*��������$�%7��� � ��'����� (������$��������) ��)�#%)���, �� =���-
/�$�+��#�� (��'�� �� "&) ���)�*���� � ��"�$�' =$�' ��$���� (� �(����)���7 #�����������-
�&' +���) ��)�#%), '�$!, #�# "&)� %#�*��� �&G�, 9.�. T��#�� � �/� #�))�/� �#$���� (�����!-
)� ���+�$& =���/�� �*��������$��! ����% ��)�#%)��� � ��*�&' ���)�������!'. 

9��#�)0#% (� /����$��+��#�� #��$���!� #������������&� +��)� ��)�#%) � /�����)�#%-
)!��&' #���$�))�' +��� ���/� �#�*&��7$�! � ���(�*��� �$ 10 �� 14, ������� �#)��& � =���/�7 
#���$�))�� �,�-���)�� (PE200) �$ ���"�)�� ��)0��/� (E1) �*��������$��! � �*��������$��!  
� ���!$�� (E10) � +�$&������$�� (E14) ��)�#%)��� (���. 2) (��(���7, +$� =$� ���+�$& �&(�)��- 
 

�& (��)� �$�����$��� ������)�*����� (�)�����! 
�$���� H).  

>����, +$� �#)�� E1 ���!�$�! � G���#�' (��-
��)�': �$ 9,2 �� 28,1 % (��. ���. 2, 
). 9�� �����-
������� #���$�))�� �%���$������ *��+����, �+�-
�����, ����$ �� $�)0#� *��+���� E1, �� � #�)�+��$�� 
���"�)�� ��)0�&' �*��������$��� (�' #��$���$0, 
N(E1)), (�=$��% �� ���. 3 (�#�*�� �#)�� �$ ���"�)�� 
��)0��/� �*��������$��! � %+�$�� #��$���$�.  

> "�)0G���$�� ������$������&' �����$� ��-
)�#%)& ���"�)�� ��)0�� �*��������$�%7$ � ��%�!  
 

���. 3. >#)�� � =���/�7 #���$�))�� ���"�)�� ��)0�&'  
       �*��������$��� (E1) � %+�$�� �' #��$���$� N(E1). 

�"�*��+���! ��. �� ���. 1 
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���. 4. �$��G���� =���/�� ���"�)�� ��)0��/� �*��������$��! ��'����� ��)�#%)& # =���/�� �*�������- 
                  �$��! � ���!$�� (�10) (
) � +�$&������$�� (�14) (' ) (� =���/�� ��)�#%)��� �#�%����!. 

�"�*��+���! ��. �� ���. 1 
 

��)�#%)���, � 1,8-�#$�����)� — � +�$&�0�!, � � 1,3-(��(�����)� � ����� ��)�#%)��, (�=$��% 
(�)�����! $�+�#, ���$��$�$�%7��' ������ =$�� ���������!�, �%���$����� ��*)�+�7$�! �� 
���. 2, 
 � ���. 3. 

>��"��, �)! #���$�))�� � (�. /�. P21 � P212121 14 ���"�)�� ��)0�&' �*��������$��� ��-
'����� ��)�#%)& � �#�%������ ���/��* �#)7+�7$ 7 �����$��+��#� ��*)�+�&' �*��������$-
���. > #���$�))�' 1,3-(��(�����)�, 1,4-"%$�����)� � 1,6-/�#������)� �* 14 ���"�)�� ��)0�&' 
�*��������$��� �����$��+��#� ��*)�+�& 9, % ���)�� � +�$�&� nC �$ 8 �� 18 — 5, � �$ 20 �� 24 — 
6, (�� =$�� +��$0 �����$��+��#� ��=#����)��$�&' �*��������$��� ����$ ���$0 (������� 
����&� *��+���! =���/��. 


�# � �)�����)� �����$0 �)! �������+��#�' ��)�#%), �#)��& �$ �*��������$��! � ���!$�� 
� +�$&������$�� ��)�#%)��� (� ��������7 � E1 � ��*& ���0G�: 1,2—5,8 � 0,7—3,2 % ���$��$-
�$����� (��. ���. 2, ' � �). �� (��#�)0#% � ���� *��+���! E1 � ��*�&' �����$��' �$)�+�7$�!  
� ���#�)0#� ��*, �)! ����#� ��*���& �#)���� � #��#��$�&' �����$��' ����+�$��& �$��G���! 
�10 = E1/E10 � �14 = E1/E14 (���. 4). >����, +$� �10 ����$ ���$�/�$0 14,8, � �14 — 24,8, � ��$0 /�%(-
(� �����$�, � #�$��&' �10 ���$��)!�$ 2—3. �)�����$�)0��, $�)0#� � =$�� /�%((� — � =$� #��-
�$�))& ���)�� � +�$�&�� nC � ��)�#%)��� � tt #���������!' — 10 ��)�#%) �#�%����! ����!$ 
"�)��-����� ��(��$����&� �#)�� � =���/�7 #���$�))��. �#�%����� �* 14 ��)�#%) ����� �+�-
$�$0 =���/�$�+��#� (������� =#����)��$�&� (�14 < 3) $�)0#� % 1,8-�#$�����)�.  

	�#�� �"��*��, �+������, +$� �)! ��$��(��$���� �$�����! � �����$� #���$�))�� �)��%�$ 
��(�)0*���$0 %��	��
������, � �� /����$��+��#� �(����)!���� #�������������� +��)�. �)! 
�/� %�$����)���! ����� ���(�)0*���$0�! �����, �*)������� [ 20 ], $.�. ��#�$0 ��*�&� � (��)�-
����$�)0���$� �#)���� � =���/�7 #���$�))�. �#�*�)��0, +$� � "�)0G���$�� #���$�))�+��#�' 
�,�-���)�� ����� �(����)�$0 =���/�$�+��#�� #�������������� +��)� NE, �"<����!! ��)�#%-
)&, % #�$��&' ��*���� � =���/�� �*��������$��! � ��'����� �� (���&G��$ 1,2 %, � �� �#)7+�! 
$�, % #�$��&' =$� ��*���� (���&G��$ 3,2 %. > #���$�))�' 1,12-����#�����)� !��� �&�������� 
=���/�$�+��#�� #�������������� +��)� �$�%$�$�%�$ (��*�&�& 0,8, 2,1, 2,7, 2,4), (�=$��% � $�"-
)��� ��� %#�*��� � #�����$�&' �#�"#�'. �)! I� (�)������� ���)�� � nC 20, 22 � 24 NE *�(����� 
� �+�, (��#�)0#% (���&� �*��������$��! �$)�+�7$�! �$ �)��%7��' �� 2,4—2,5 %, � *�$�� ��*-
���� ���$��)!�$ 5,8—6,1 %.  
 
                                                                 
* �)! /�����)�#%)!��&' #���$�))�� � Z � = 1. 
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�$;4$>�"! &$��!�92�� 4!>'* 0�!�3!)��!#&�4� +���4!)��4� � $?��;$����!4/��;�*-
A!��!4 &��#)���$�. 
�# "&)� �$��+��� �&G�, �*%+����� �(�����+��#�' �����)�#%)!��&' 
�*��������$��� �.�. 
�$��/�����#�� �� *�����)�!, ����#� "�* %(�������! � ��������&' ��!*!' 
���)�* �$�%#$%�, ���������' ��)�#%)& � /����#��)0�&�� /�%((���, "%��$ !��� ��(�)�&�.  

>� ���' ������$������&' �����$��' #����! /����#��)0��! /�%((� %+��$�%�$ � �"��*���-
��� ��%' �����)�#%)!��&' ��������&' ��!*��, ���$��$�$����� % #����� ��)�#%)& (� +�$&�� 
$�#�' ��!*�. ���)�*%7$�! ��� ��$��� ��)�#%), �"<�������&' H-��!*!�� — #��#��& F  � �)�� L, 
#���&� �* #�$��&' ����$ 2—3 ������$� �$�����! � *��������$� �$ n� � (�)�������� ����-
��#���� (��. $�")��%), �� (�� =$�� �� ���' �����$��' ��$0 ��(� #��(���$���&' ��������&' 
��!*��. 	�#�� �"��*��, � $�+#� *����! �(�����+��#�' — ��������&' — ��!*�� ")����G�� 
�#�%����� ��)�#%) �� ���' #���$�))�+��#�' �,�-���)�' (�'���, ��)� �� %+�$&��$0 �*����%7 
�����$���7 H-��!*��. 

����#�, #�# ����� �* $�")��& � ���. 2—4, =���/�$�+��#�� '���#$����$�#� =$�/� �#�%��-
��! ��)0�� ��*)�+�7$�!. ��(�����, =���/�$�+��#�� #�������������� +��)� ���!�$�! �$ 1  
(� 1,3-(��(�����)�) �� 8 (� 1,8-�#$�����)� � 1,10-��#�����)�).  

> 1,3-(��(�����)� �* +�$&��' �����)�#%)!��&' ��������&' ��!*��, �"��*%��&' ��)�#%-
)��, ��� ���)�*%7$�! � ����� � $�� �� ��)�#%)��, +$� �"<!��!�$ �&��#�� *��+���� E1 � NE = 1. 
�)�����$�)0��, ����� (�)�/�$0, +$� ��+�)0�&� ���/���$�� (�� �"��*������ #���$�))� (� #�-
��+�&� (�� �/� ��*�%G����) % =$�/� ���������! !�)!7$�! �����&. 

>� ���' ��$�)0�&' #���$�))�' �,�-���)�� ��)�#%)& �"��*%7$ +�$&�� �����)�#%)!��&� 
H-��!*� � +�$&�0�! ��)�#%)���, ����#� �#�*&���$�!, +$� (� =���/�$�+��#��% #��$���7 � ")�-
���G�� �#�%����� � �!�� �)%+��� �'��!$ )�G0 ��� ��)�#%)&: % ���)�� � ��+�$�&�� nC (#��-
�������� ��)�#%) tg), � tg-(�)������' ���)�� � +�$�&� nC � � =$�����)� (%�)���� ����� �+�-
$�$0 #���������7 $��� tg, '�$! *��+���! ���$��$�$�%7��' $�������&' %/)�� ��)�#� �$ �$��-
���$�&' — 138,6 � 80,7� � NOZKES). ���$��$�$�����, ����� (���(�)���$0, +$� � =$�' ����-
�$��' ����&� �$�%#$%���"��*%7��� =)����$�� !�)!7$�! /�%((& �* $��' ��)�#%).  

��#����)0��� *��+���� NE (�����0) �%���$�%�$ � #���$�))�' � ������)0�&� �#)����  
� �"�%7 =���/�7 ���"�)�� ��)0��/� �*��������$��! (E1) (nC = 8 � 10) (��. ���. 2, 
): ���&��#�! 
=���/�! �$��)0�&' �����)�#%)!��&' �*��������$��� #��(�����%�$�! �' #�)�+��$���. ����-
#� ���"'������$0 ������������� (��'��!��� �����$���� ����)0�� "�)0G�/� +��)� ��)�#%) 
!��� ���&/���&� ��#$�� �)! �����������! #���$�))�+��#�� �$�%#$%�&. 9� ���� �������$�, 
������ =$�� ����� �"<!���$0 $�, +$� � %��)�+����� nC % �+�$�&'� �,�-���)�� (�!�)!�$�! ��%-
/�� ������$ �����������! �$�%#$%�& — tg-(�)�����&, � #�$��&' NE = 2, � � tt-(�)������' 
(����'���$ %���0G���� NE �� 4, � *�$�� �� 2+2. ��$������, +$� $�( H-�������$�� � tt- � tg-
(�)������' �����#��&� — �)�� ('�$!, ��*%���$�!, *���$�� ��*��/� �$�����!), $.�. ���$#�! 
#����)!��! ����% =���/�$�+��#�� #������������&� +��)�� � (�����$����, ��������&�� �� 
���)�*� H-��!*��, � ������$������ /�%((� �����$� �$�%$�$�%�$. 

	�#�� �)��%�$ �$��$�$0, +$� � �!�% �'���&' (� �$�����7 #���$�))�� �+�$�&'� �,�-���)�� 
��")7��7$�! ��*�&� =���/�$�+��#�� #������������&� +��)� ���� (�� $�� �� (���$����$���-
��� /�%((�: ���+�)� 4 (nC = 4 � 6), *�$�� 8 (nC = 8 � 10) � +���* �$�%$�$��� +�$#� �&�������/� 
NE (nC = 12) ����� 4 (nC = 14, 16 � 18). 	�#�� �"��*��, =���/�$�+��#�� #�������������� +��)� 
!�)!�$�! ��(�)��$�)0�&� (�����$���, (�*��)!7��� )%+G� (��!$0 �$������ #��#��$��/� ��-
���$��.  

����B�
��
 

��"�$& �)�#������ ����#���+� 
�$��/�����#�/� ���)� ������ *��+���! �)! �&!�)���! 
�"��' +��$ �$�����! ��/���+��#�' #���$�))��, ����#�, #�# (�#�*�) ���)�* #���$�))�+��#�' 
�$�%#$%� �,�-���)��, "�)0G�! +��$0 (���)�����&' �� (��!$�� � (�����$��� �� ���$ ���$�-
$�+�� ��$�)0��� ���������� �)! ��������! #���$�))��, �"��*�����&' ")�*#��� (� �$�����7 
��)�#%)���. ���"�)�� (���(�#$���&� �&/)!��$ ��*��$�� (��'����, ��!*���&' � ���+�$�� 
=���/�� �����)�#%)!��&' �*��������$��� � �$��-�$����� (��")������. ��(�����, �� ����-
�� ��������/� � ���$�!��� ��"�$� (����$��)���! �" =���/�$�+��#�� #�������������� +��)� 
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(���)����� �"<!������ (�!�)���! % �+�$�&'� �,�-���)�� � "�)0G��� nC �$���� (�)�������� 
������#����. 
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