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��������� �����������-��������!��� ������������� ��!"����� ��#��� � ����, � "��$� 
!�!"��% "����� ������ &�����—��#�� &�� ��'��( "��&���"���(. 
������)�� � ���$�-
���( ���( *��'�� ��!&���$���%( ���# � ���#� �"���� ��#��� ��!�" ���#�+ (����"��, 
��� �������)�� ���( �"���� ����� � "������ ��!"���� ����� �� �/�� II. 0 !"���"��� 
#����"�%( �*������ �"���� ��#��� ��*�1��1"!� &�"������%� ���/)� �' ������� ���%. 
��!"������!"/ ��#��� � �����+ &����� &�� ��'��+ "��&���"��� '���"�� �%6�, ��� &�� 
�����"��+ "��&���"���. 9!�� ������ &����� !������ *%�� �(��$���� �� !"�����*��'��-
#� !�!"�����, � &�"�� � ��+ *%�� ��*�����% �"��% ��#���, "� �� &����(��!"�( &����� 
��!��*����"!� &������� !"��/�� $� �"���� ��#���, !���/�� �( !����$�"!� � �(��$���-
��+ &�����, ��(���;�+!� � �������!�� ! �"��!<���+ ��#���. �"��% ��#��� ��#����1" 
&� &����(��!"� "�����+ �����+ &�����, &�����;��!/ �' ����#� �#��*����� �� 6���(�-
��"�+ &����(��!"� � ���#��. 
 
DOI: 10.26902/JSC20170711 
 
� � � � � � � �  � � � � �: !�!"��� ��#��—����, ��!"���%, "����� &�����, ������������ 
��������.  

������� 

0 ��*�"� [ 1 ] *%�� &�������� !�������� !"���"����+ �����������!"� $����#� ��#��� 
(T  = 110 K, &��"��!"/ 1,513 #/!�3) � $����+ ���% &�� ������/�%( �!�����(. 
���� "�#�, � L"�+ 
!"�"/� &������"!� !������� � �������� �"���� ��#��� � &���!"� ���"��"��#� #����"� ��#��� 
(&�� "��&���"��� 267 K) � � ������ ��!"���� ��#��� (&�� �����"��+ "��&���"���). M%�� &���-
'���, �"� ����$���� �"���� ��#��� � ������ ��!"���� ���� &�(�$� �� �( ����$���� � ���"��"-
��� #����"�. ��'��/"�"% �!!��������� !�!"��% ������ &�����—��#�� (� #���+) &������"!�  
� ��*�"� [ 2 ]. �������� �"���� ��#��� � ������ ��!"���� �*!�$���"!� "��$� � [ 3 ]. ���#����-
����%� �������)�� �"���� ��#��� (� #����) � ����%( ��!"����( �!!����1"!� � ��6�+ ��*�"� 
[ 4 ]. ��� �'������ L"�( �������)�+ �!&��/'�1"!� ��"��%, �&�!���%� � [ 5 ]. �!%��� �� ��*�"% 
��6�( &���6�!"�������� � �!!��������� ��!"����� ��#��� &������"!� � [ 1 ] � [ 4 ]. 0 &�����-
#����+ ��*�"� �*!�$��1"!� ��'��/"�"% ������������� !�!"��% ��#��—���� (�*N���%� ��!-
"���% � ��#�� — "����� ������ &����� &�� ��'��( "��&���"���(). �!!��������� L"�( !�!"�� 
��"���!��, � ��!"��!"�, &�"���, �"� � ��+ ��$�" ��*�1��"/!� ������)�� ���"��"��#� #����"�. 
������)�1 "���#� #����"� ��*�1���� &�� ������������� !�!"��% ��"��—���� [ 6 ].  
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�����������!� ��!"���, !����$�;�+ 103 �"��� ��#��� � 3353 �������% ���% (��� � � ��-
*�"� [ 1 ]) � &��������!��+ ��*���!��+ ���+�� � !�!"��� ��#��—"����� ������ &����� (192  
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���. 1. R���!���!"/ !�����#� ������"� !��;���� )��-
"�� "�$�!"� ������� ���% � ������ ��!"���� ��#���  
                             &�� "��&���"��� 150 K 

 
�"��� ��#��� � 3456 ������� ���% � &��������-
!��+ ���+�� (&�����% ����/ �!�+ x � y 60 Å, &���-
�� ����/ �!� z 140 Å). 	��&���"��� ���<�#���)�+, 
&�������%( ����� ��� �����"��+ "��&���"��% 
[ 1, 2 ], &�!"�&���� &���$���!/, &��� � !�!"��� �� 
&�����"���!/ &�!"�&�"��/��� ��<<�'�� (<���)�� 
r2(t) (��!. 1). ��� ��$��+ &����$�"����+ "��&�-
��"��% &������� ����"��1 �����������-����-
����!��1 "����"���1 �����+ ��!���/�� &���!�-
����. ������ �����+ &�����, ��(���;�+!� � �������!�� ! �"��!<���+ ��#���, �!!�������� 
��!"�1 �(��$�����1 �����1 &�����, ����$����1 �"����� ��#���. ��� L"�#� � �����+ &����� 
&�� ��'��+ "��&���"��� ��*������ 192 �"��� ��#���, ��'��;���%( � &��!"���!"�� ��$�� &�-
�������!���� �*��'��� &�����. ������������� &�������� ! &���;/1 &��#����%, �&���%� 
�!&��/'������+ ��� �!!��������� ���"��"��#� #����"� ��#��� [ 7 ]. ��� *%�� ��!���/�� ����-
<�)������� ��� ������������� &����� � �"��!<��� ��#��� [ 2 ] � ��!"����� ��#��� [ 1 ]. 0'��-
����+!"��� ��$�� ���������� ���% �&�!%���� ! &���;/1 �"��-�"���%( &�"��)���/�%( 
<���)�+, &�����$���%( � [ 8 ]. T"� <���)�� �!&��/'�����!/ �� ���#�( ��6�( ��*�"�(. 0'��-
����+!"��� ��#��—��#�� � ��#��—���� �&�!%����!/ �������-�$��!��%�� &�"��)������, &�-
����"�% ��"��%( *%�� &�����$��% � [ 7 ]. ��� $� *%�� �!&��/'����% � [ 1 ]. 0!� ��!����%� 
L�!&������"% &�������� � NVE (�������������!���) ��!��*��. �'�*��$���� �����������#� 
!"������ ����$���� �"���� ��#��� *%�� &������% ! &���;/1 &��#����% HyperChem. 

�����"���� � �� 
#��$���� 


%��&'����� (��)��(� �(*���. 0 ���<�#���)��(, !����$�;�( 103 �"��� ��#��� � 3353 
�������% ���%, &��!��"%���� ������!"�� &�� �"���� ��#���, � ��"��%( ��!!"����� ��$�� �"�-
���� �� &���%6��" 5 Å. V�!�� "���( &�� ����*���!/ �" 15 �� 18 � �� '���!��� �" "��&���"��%. 
V�!"/ �"����, �(���;�( � !�!"�� L"�( &��, ���!"������ � �*��'������ "����, � ���#�� � ��"��-
��� *��'�� ��!&���$���%( ���# �" ���#� �"����. 0 ���<�#���)��(, &�������%( &�� "��&���-
"���( ��$� 240 K, !&�!�� &�� &��"� �� �'�����!�, � !������ ��!!"����� ��$�� �"�����, �*��-
'�1;��� &���, &���!"��� '���!�"/ �" �������, (�"� ������ !�����#� ������"� !��;���� ����-
��� ���% *%� �� �����%� �&��"/ �� 160 K. ��-��������, &�� "��&���"���( ��$� 240 K "���!-
��)������ &����$��!"/ �"���� ��#��� &��"� &�����;���!/ (�% �� ��!!��"%���� <���)�1 
�r2(t)�, �� !������ '� '���!���!"/1 ��������" ����"��%( �"���� ��#��� �" ������� � '� ��!-
!"������ ��$�� ����"��%�� �"�����, �*��'�1;��� &���). ��$�� &���&���$�"/, �"� &�� 
"��&���"���( 240—160 K � !�"�� ��������%( !��'�+ ��$�� ���������� ���% &���!(���" 
����/ �������%� !"���"���%� �'�������. �* L"�� !����"��/!"���" � ��'����"��/�%+ ��!" 
"��&���"��% � (��� ��!�����#� L�!&������"�. ��� "��&���"��� ��$� 160 K <���)�� �r2(t)� 
!"��� �%(���"/ �� &��"� (!�. ��!. 1), ��!" "��&���"��% !"�� ��'���"��.  

0 ��*�"�( [ 1, 3 ] �% &�������� &�����% &�� �"���� ��#���, ��!!"����� ��$�� ��"��%�� 
(rAr—Ar) � "������ ����"���#� ������� (�� ��!���/��( ��!�"��� &���!�����) ����*��"!� �����# 
&�!"�����#� !�����#� '�������. ��� ����"��%( �' ��( &��������!/ '������� ��!���!� �#�� 
��$�� ���"����� !��;��� �"���� (cos�). 0������� cos� �����"!� ��L<<�)���"�� �������)��, 
!��$�;�� ����+ !�#��!������!"� ���$���� ���( �"���� [ 5 ]. ����%� �* rAr—Ar � cos�, &����-
���%� � [ 1, 3 ], �"��!�"!� � �����"�%� "��&���"����. �"��% ��#��� &�����;�1"!� � &��-
!"���!"�� � &�!"���!"�� rAr—Ar ��+!"��"��/�� !����"��/!"���" � !�#��!������!"� � ���$����( 
�"����. ��!"���!"�� rAr—Ar, ��*�1������ &�� ��'��( "��&���"���(, ����" ���#�+ (����"��: 
�"��% �� &�����;�1"!� � &��!"���!"��, � ����*�1"!� �����# !�����( &���$���+ "��, ��� L"�  
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���. 2. 0���(� ��$��#� ��!���� — '���!���!"/ ��!!"����� ��$�� ����� �"����� ��#��� �" �������; 
���'� — '���!���!"/ ��!���!� �#�� ��$� ���"����� !��;���� �"���� ��#��� �" �������. R�����$��-
�%+ ��!"��� ��#��� � ����. 103 �"��� ��#���, 3353 ������� ���% � &��������!��+ ���+��. ���'��% "��- 
                               &���"��% � !������ '������� cos� �� &���'����� ���!"�� "����"���� 

 
&���!(���" � ���!"����(. ������ � '��!/ ��$�� #�����"/ � cos� ��� ���� !�#��!������!"� 
���$���� �"����. 0 ��*�"� [ 9 ] �% &���'���, �"� ��� ���( �"���� #����, ��(���;�(!� � !�!��-
��( &���!"�( !"���"��% �/�� II, !������ '������� cos� *��'�� � ���1 (�#�� � ��$�� ���"����� 
!��;���� �"����), � ��� ���( �"���� ����� ��� ����� 0,36. �� ��!. 2 &���'��% &�����% '���-
!���!"� rAr—Ar � cos� �" ������� ��� &�� �"����, *��'�� �"!"��;�( ���# �" ���#�. 

0����, �"� (����"�� '���!���!"�+ cos�(t), &���'���%( �� ��!. 2, ���+, ��� ��� $����( 
��!"����� ��#��� &�� �����"��+ "��&���"��� (��!. 8 � &�*����)�� [ 3 ]). ��� �����"�%( "��-
&���"���( cos� ��� ���( *��'����!&���$���%( ���# �" ���#� �"���� ��#��� �� !����6��" ���-
'�&��������!��� ��'��6�!"%� ����*����, � �� �����/��� �"��'�� "����"���� &��*��$��"!�  
� �����)� � �!"��"!� �*��'� ���, &��� ��!!"����� rAr—Ar �!"��"!� ���%� [ 3 ]. �� &�������� 
cos�(t), �'�*��$����� �� ��!. 2, �"�����"!� � �" ��*�1�����#� ��� ���( �"���� #���� � �����, 
��(���;�(!� � !�!����( &���!"�( �/�� II ([ 9 ]). 0������� cos� ��� �"���� #���� � ����� !�-
���6��" ��'��6�!"%� ����*����, � (����"�� L"�( ����*���+ �� �'�����"!� �� &��"�$���� ��-
���/�� ������+ "����"���� (����� 100 &!). 0 "� $� ����� (����"�� ����*���+ cos� ��� ���( 
�"���� ��#��� � �(��$������ ��!"���� ��'����� �� ��'�%( ���!"��( "����"����. �� ��!. 2, � 
�'������� L"�#� (����"��� �����/�� ����#������. �� ��!. 2, � � ! &���%� 13 &! !������ '����-
��� cos� *%�� '���"�� *��/6� ����, ".�. ��*�1����!/ �%!���� !��������������!"/ ���$���+ 
�"���� ��#���, � '�"�� ����*���� !"��� *���� !����"����%�� �"��!�"��/�� ����, ".�. !"�&��/  
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���. 3. ����$���� �"���� ��#��� (� � � ), &��% �"���� ��#��� (!) � #��&&% �' ��"%��( �"���� ��#��� (#)  
                                                               � �(��$������ ������ ��!"����. 

����'��% �"��% ��#��� (����%� 6�����), �"��% ��!������ ������� ���% (!��%� 6�����) � ��������%� !��'� 
 

�������)�� �&���. ���*���", �� ��!. 2, # �� �����/��� L"�&� !"�&��/ �������)�� *%�� !��*�+,  
� &�!�� 16 &! ��'�� ��'��!��. ������( �!�*����!"�+ � &�������� rAr—Ar (t) &�� L"�� �� ��*�1-
���"!�. �% &��!��"���� &�������� cos�(t) ��� ���#�( &�� *��'�� ��!&���$���%( �"���� ��-
#���. 0� �!�( !�����( !������ '������� cos� *%�� '���"�� *��/6� ���� � �!� "����"���� ��'-
*�����!/ �� ���!"�� ! ��'�����+ !"�&��/1 �������)��. ������� L"�#� ������� &��� ��&���"��. 
�"����, �"� ��� &��% �"���� ��#���, ��!&���$���%( � *��/6�+ &���!"� ���"��"��#� #����"�, 
!������ '������� cos� *��'�� � ���1. ��!!"����� rAr—Ar ����*���!/ �����# 3,45 Å, &��� ������� 
���;���!/ � &���!"� [ 1 ]. ������� '������� ��L<<�)���"� �������)�� cos� ��� *��'�� ��!&�-
��$���%( �"���� ��#��� � ������ ��!"���� ��#��� �� �����/��� ���!"�� �����������-
��������!��+ "����"���� !�!"�����" 0,21, ��� � ��� $����#� ��#��� [ 4 ].  

0 [ 1 ] *%�� �"������, �"� ����$���� �"���� ��#��� � ������ ��!"���� &�� �����"��+ 
"��&���"��� �� &�(�$� �� �( ����$���� � ���"��"�%( #����"�(, ��� � � !����� ��!"�����. �% 
&��!��"���� ���#� ��!�"��� �'�*��$���+ �������%( �"���� ��#��� � �( ���"��"�%( &�� � �(-
��$����%( ����%( ��!"����(. �% �� '���"��� !�;�!"������� '����%6�+ ���"��"��#� #����"�, 
(�"� !�'���"!� �&���"�����, �"� &��!��� &�"��#��/�%� ���/)� �' ������� ���% � #����"�%( 
�*������( �"���� ��#��� &�� ��'��( "��&���"���( �!"����1"!� ��;�, ��� &�� �����"��+ "��-
&���"���. �� ��!. 3 &������"!� &�����% !"���"��% *��$�+6�#� ����$���� �������%( �"���� 
��#���, ���"��"��+ &��% � #��&&% �' ��"%��( �"���� ��#���.  

��+�(�&����� ��'��� ,����- � �)+��/�(� �(*���. ��� &���$���� "��&���"��% ���-
��+ &�����, ��(���;�+!� � �������!�� ! ��#����, !����$���� ��#��� � &����� '���"�� ��'��!-
��. 0 ��*�"� [ 2 ] *%�� &���'���, �"� &�� �����"��+ "��&���"��� � ��6�+ !�!"��� (192 �"��� 
��#��� � 3456 ������� ���%) � &����� � !������ !����$�"!� 120 �"���� ��#���. 0 �(��$�����+ 
&����� � "��� �������, ��#�� ��� '�!"��������!/ (��<<�'�� � &����� &�����"���!/), � &����� 
��(�����!/ 158 ������� (��!. 4). 

����$���� �"���� ��#��� ���������� ���% "���� $�, ��� � � �*N����+ <�'� ��!"���� ��#�-
��. 	� $� ��$�� !��'�"/ � ������� ���"��"�%( &�� � *���� ���&�%( �!!�)��"�� �"���� ��#���. 

V"� ��!��"!� �(��$����%( ��!"%( ����%( &�����, &���;���%( � �"��!<��� ��#���, "� 
��! ��"���!����� ��!��*)�� ��#��� �� &����(��!"� ����<��+ &����� (��!. 5) � &�������� �"�-
��� ��#��� �� L"�+ &����(��!"�.  

	��;��� !���, � ��"���� ����&����1"!� �"��% ��#���, !�!"�����" &������� 10 Å, �"� !�-
�"��"!"���" "��;��� &����(��!"��#� &���(����#� !��� �����+ &����� ! &���$����+ !�����+ 
&��"��!"/1, � �!������ �*�!��������+ 6���(���"�!"/1 &����(��!"� ([ 2 ], ��!. 3, [ 10 ], ��!. 2 
� 3). ��"���!��, �"� � ���( &��&����(��!"�%( !���( '�����$����+ &����� !����$�"!� &��-
����� !"��/�� $� �"���� ��#��� (159), �"� � � &�����, ��(���;�+!� � �������!�� ! �"��!<���+ 
��#��� &�� ��'��( "��&���"���(. �� � L�����"� �*N��� &��&����(��!"��#� !��� ���!"�+� �(-
��$�����+ &����� !����$�"!� *��/6� �"���� ��#���, ��� � !����� ��!%;����+ ��#���� ���-
��+ &�����. 	��;��� ���( ��!��*)����%( !���� !�!"�����" ����� 20 Å, "��;��� &�����, ���1- 
 



P.P. ���9�
�0  1392 

 
 

���. 4. ��'��;���� �"���� ��#��� � �(��$�����+ �����+ &�����, T  = 170 K: ��$��� "���� — �"�� ��#�-
��; &� �!� �*!)�!! — ��������"% x �"���� ��#���, &� �!� ������" — �( ��������"% z; *��/6��!"�� �"�-
��� ��#��� ��(���"!� ���"�� &����� (�); �"��% ��#��� ���$������% &� ��������"�� z. R���!���!"/ ��-
������" z �" ������ �"��� (#����)% &����� �!"�!"����� �%����1"!�, ���"�� ��� ��(���"!� 158 �"����  
                                                                                  ��#��� (� )) 

 
��� ��� &���(���%( !���, — ����� 36 Å. ���*(����� &�� L"�� �"��"�"/, �"� '����"��/��1 
��!"/ �*N��� &���(����#� !��� !�!"����1" �(���%� �' ������� ���%. ��'����"!�, �"��% ��#���, 
��(���;��!� � &����(��!"��� !���, �*��'�1" #���'�� *��/6� ���"��"�%( &�� � *���� ���&�%( 
!��&����+, ��� � �*N����� ��!"���� � "����+ &�����, !����$�;�+ ���"�� !�*� �"��% ��#���. 

�% ���������"�� ��*�1����, ��� �"��% ��#��� ���'���!/ � &����(��!"/ "�����+ &�����  
� �������� &� ��+ *��$��"/ (��!. 6). 

���#�� �"�� ��#��� ���'��"!� � &����(��!"/ &����� � �!���� ���"��" �" ��� (��!. 7). �� L"� 
&���!(���" ��$�, ��� !�*%"��, &���*�%� �'�*��$���%� �� ��!. 6. �"��/ $� ����� �"��% ��#�-
�� ���"�1" �" &����(��!"� &�!�� &�����$�"��/��#� *��$����� &� ��+.  

�"��% ��#���, *��$��� &� &����(��!"� &�����, �������� &���&��'�1" �' ����#� �#��*��-
��� � ���#�� (��!. 8). 

 

 
 

���. 5. T"�" ��!���� &�!"���� "�� $�, ��� � ��!. 4. 0����, �"� �"��% ��#��� ����&����1"!� �� &����(��-
!"� ����<��+ &����� ���%. 0��"�� &����� �"���� ��#��� ��". �� &����(��!"�( ����&���!/ 83 % �"����  
                                                                 ��#��� (159 6"��). T  = 158 K 
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���. 7. �"�� ��#��� !"������!� ! &����(��-
!"/1 � "�" $� ���"�� � &��!"���!"�� ��$�� 
�*��'��� &�����. R���!���!"/ ��������"% z
                        ��#��� �" ������� 

 

 
 

���. 6. �"�� ��#��� ���'��"!� � &����(��!"/ "�����+ �����+ &����� � �������" &� 
��+ *����"/: '���!���!"/ ��������"% z �"��� ��#��� �" ������� (�); '���!���!"/  
                                          ��������"% z �" ��������"% x (�) 

 

    
 

 
 

���. 8. M��$����� �"��� ��#��� &� &����(��!"� "�����+ �����+ &�����: '���!���!"/ 
��������" x, y � z �" ������� (�); '���!���!"/ ��������"% z �" ��������"% � (� ); &�- 
                                        ����;���� &���!(����� !&���� ������ 

 
���� *%�� ��!!��"���� ��!���/�� ��!�"��� "����"���+, &���*�%( �'�*��$����+ �� ��!. 8. 

�"��% ��#��� �����-"� ����� ����*�1"!� � �#��*����� �� &����(��!"� &�����, � &�"�� &�����-
;�1"!� � ���#�� �#��*�����. �*%��� "���� &�����;���� ����)����"!� !"����������� ! ���#�� 
�"���� ��#���, ��(���;��!� � "�� $� �#��*�����. 
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0 ����%( ��!"����( ��#��� � ���"�� ����%( &�����, ��!%;���%( ��#����, !����$�"!� 
*��/6�� ������!"�� *��'�� ��!&���$���%( �"���� ��#���. 
�����!"�� "���( &�� �"���� ���� 
'���!�" �" "��&���"��%. �� '���!���!"/ ��L<<�)���"� �������)�� �( ���$���+ (��!���!� 
�#�� ��$�� ���"����� �( !��;����) �" ������� &�� ��'��( "��&���"���( ��'�� �"�����"!� �" 
��*�1�����+ &�� �����"��+ "��&���"��� � $����( !�!"���( [ 1, 3 ] � �" ��*�1�����+ ��� �"�-
��� ����� � !�!����( &���!"�( �/�� II [ 9 ]. 0 &�!������ !����� &�������� cos� �� '���!�" �" 
�������. ��� �����"�%( "��&���"���(, ��#�� �"��% ��#��� ��<<������1" � ��!"���� &�� !�-
(������� &�!"�����#� ��!!"����� ��$�� ����, cos� !��/�� �!)�������" �� �����/��� ���!"�� 
"����"����, � '�"�� &��*��$��"!� � �����)�. 0 �(��$����%( !�!"���( ��<<�'�� �"!�"!"���", 
� '������� cos� !��/�� �!)�������", �"� (����"���� ��� "����%( "��. �� � �"����� �" &�����-
��� cos� �"���� ����� �� �/�� II [ 9 ], (����"�� L"�( �!)����)�+ ��&�!"����� �� �!�+ ������-
�����-��������!��+ "����"����. V�!"� ��� ��'*����"!� �� ���!"�� �����+ ����� 10 &!. �� ��-
$��� �' L"�( ���!"��� cos� �!)�������" �����# ��'�%( !�����( '������+ (!�. ��!. 2, � , ! � #). 

��'���"!� �&���"�����, �"� &��!��� &�"������%� ���/)� �' ������� ���% � !"���"���( 
#����"�%( �*������ �"���� ��#��� &�� ��'��( "��&���"���( �!"����1"!� ��;�, ��� &�� ���-
��"�%(. 

��!"������!"/ ��#��� � "����( ����%( &�����( '���"�� &��%6��"!� &�� &���$���� "��-
&���"��%. 9!�� ��!"�1 �(��$�����1 &����� &���!"�"/ � �"��!<��� ��#���, "� �� �� &����(��-
!"�( ��!��*����"!� &������� !"��/�� $� �"���� ��#���, !���/�� �( ��!"�����"!� � &����� &�� 
��'��( "��&���"���(. ��!��*�������%� �"��% ��#��� ��#����1" &� 6���(���"�+ &����(��!"� 
&�����, &���&��'�� �' ����#� �#��*����� � ���#��. 

�%��&'  (��)���*�+ 
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