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����������� ������� ���� !�"�#"��$�� �"�%��"��& ����� ����"����% ��'(�) �� ���-
+�� ��"����'�� �$� ����������& ��"����"� # ��#�$����� ���)���$ /��) 6#�����#, �$�  
# %$"$���" �($#����)���#) � #���# �������$�#. ���$�� �� #(�����$ ($�#�#����� /��"-
+## �-��'(# �� +�����"## �� ����"����+� ����#�$: ��#�� RO…O # ����#��)����#�, �.�. 
��������#' �$�"$����#) ��"$(�&8#% /�� ��'(� +"���� O—� # �����������) �$"� �� 
���#�$����+� (�+�� � = H—O…O # � = —O…O ��������������). �$6� � �����$% ���-
��&��"��+� �����#"��$�#' ���$� �-��'(�) � ����$"��) �����<#$� �� �������, >�� �� 
��(���'�� ����(�$>�� ��"����'�� /�# ��'(# � �����# # ���#>�������� $�$�#(#"��$�� 
%$"$���"#��#�# #% �����. ?��� �$���) "$���� — �������#�� /��� �"����, ��"$(#� /��"-
+#& E >�"�( +�����"#>���#� �$"$���"� (R, �, �). 
$>����� "�@��#' ����"��#"����' ��-
+�$�#�� "$��>#�$���% � �+� ����8�& "$��"������#) >$���� �����$�#) �� (�>��� >��-
���#������% � �#�� �-��'(#) � !�"��) /����"#����$����% �����"�� � @#"���� #���"-
�$�� �����"$��". �$ �+� ������ "$��>#�$�� �$�6� "$��"������#' /��"+#) �-��'(# 
P(%, T) # �+��� #% #(+#�$ P(�, T) # P(�, T ). A��$($��, >�� �������) ���$� � �����"� �$-
&� �$#����� ��"���#� ��'(#, ��6$8#� ���#(# �#�#���$ �����<#$�$ E(R). A"# /��� 
�#(��>$������) ����� ������ ������������� ��$��#(�+����� �-��'('�, $ <���"$���$' 
>$��� — ��6� ��"���#�, �� �����$ ���#��)���. ���#����� �-��'(# ������������ ����-
�� ($ #(������� ������>$������� �"��� B��"$!��$ ���#(# 3620 ��–1. D�# ��$��� ��'(#  
� ���� 6� �>��� �#���� #(�+����. 
 
� ! " # $ � % $  & ! � � ': 6#��$' ���$, ����#��$���$' ������, ����"���$' ��'(�, !���-
��$<#���$' ���"#', +�����"#', �����<#$�, �����$������� �����"�. 

��	
	��	 

���"�"���$' ������ (continuum model) [ 1 ] �"�����$+$��, >�� � ���� ��� �#��"����% ��"-
��� $���<#$��� (������"��, �#��"�� # �.�.). ������ �� ��"����"� ��"����'�� �"�%��"�$' ����$ 
�-��'(�), "$(�#>$&8#%�' +�����"#>���#�# �$"$���"$�# ����"����% ����#��� O—�…�  
# /��"+#'�# ��'(# E. �$��� #(������, >�� >$����$ �$��#���$ @#"��#% ����� �����$�#) O—�  
� "$(�#>��% �#����$% (�� ������ �����%) ��""��#"��� �� �"����) /��"+#�) �-��'(�) � �#����� 
[ 2 ]. ��$(��$���', /�� ��"�� # ��' �$6��) ����"����) ����"����) ��'(#, �.�. @#"��$' ����-
�"$���$' �����$ '��'���' ������������& ���6����$ �(�#% �#�#). E$����$ �$6��) #( �#% ��� 
����(�$>�� ��"����'�� /��"+#& �-��'(# E, � ����"�& �����>��$ �$��$' +"���$ O—� [ 3 ]. 
F�"�$ ��$�#��#>����+� "$��"������#' /�#% >$���� # �$6� �� �>��� %$"$���"�$' �����"$��"�$' 
/���&<#' �"��"$��� ��#���$&��' �"����) G���<�$������) !�"����) [ 4 ] 
 � � � �–1( , )  ( )exp[– ( ) / ].P T Q T W E kT� � � �  (1) 
J���� Q(T) — ��$�#��#>���#) #���+"$� (��$�����$), ��"�#"�&8#) "$��"������#� P(�, T);  
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W(�), ��"�6�������� �����'�#) � >$�����) � — ���' ���% � �"#�<#�� ��(��6��% +�����"#>�-
��#% ���!#+�"$<#) ����"����+� ����#�$, ��"�6�$&8#% �$���& >$����� �. F$��#>���$' "�$-
�#(������� �$�#% ���!#+�"$<#) �"# �����"$��"� � ��"����'���' /���������) exp[–E(�)/(kT)]. 
�"$����#� /����"#����$����% �����"�� �����$�#) �—� ���� �"# ��������#% �����"$��"$% 
��(���#�� � '���� �#�� �$)�# ��'(� E # W � >$�����) ���, �"#>�� ��� �%��'8#� � (1) !���<## 
E(�) # W(�) ��)���#������ ��$($�#�� �� ($�#�'8#�# �� �����"$��"�. B "�(����$�� ���"���  
� "$��$% ��#��) ���"## ���# ���#>�������� ��#�$�� ��8�������� "$(��� �� !�"�� �����"� 
�
 ��+��8��#' # ����#�$<#����+� "$���'�#' ������� HOD � D2O �"# �����'���) ��������# 
�� ���� #(�>����� #���"�$�� �����"$��" [ 5, 6 ]. D�� '��'���' ����#� ��#����������� � ����(� 
���"�"����) �����# ��"���#' ����. 

����% ���"��#>����+� ��#�$�#' !�"�� # �����"$��"��) /���&<## ��$�#��#>����+� "$�-
�"������#' >$���� ��� ��(���'�� �"������6#��, >�� # ��"�'������ "�$�#($<## ����"����+� 
����#�$ � +�����"#�) (R, �, �) ��6�� ��#�$�� $�$��+#>��� ��"$6��#�� 
 –1P( , , , )  ( ) ( , , ) exp[– ( , , ) / ( )].R T Q T W R E R kT� � � � � � �  (2) 
���$��, ���# � [ 5, 6 ]��"�6�������� �-��'(�) W(�), ����"�� ��"�6�$&� � �����"� >$����� ���, 
���$ ���8�& � ����� # �$%��#�$�� #( /����"#����$, �� � (2) �� $�$��+ ��6�� ���� ����(�$>�� 
��"������ �$� /������ ��T��$ � �"���"$����� ���!#+�"$<#), W(R, �, �) = 4	R2sin(�)sin(�) [ 7 ]. 
�� ��"����'�� >#��� +�����"#>����& ��"�'������ ��' �"���������"��) +"���� �� ����) ��-
������ ���� ���"��#�� $�<����" �"����$ � �"�+�) �������� �$ "$����'�## R�…�, ���# �+�� 
��������#' �$�"$����#' +"���� �—� # �����������) �$"� �#���"��$ �� #��$����) (�#��)-
��)) ���!#+�"$<## ����"����+� ����#�$ ����$��'&� � # � ��������������. J$�$��$' �$�#� ��-
"$(�� ��"�6�������� ����"����) ���!#+�"$<## ����"����+� ����#�$, "$(������', �� ($�#�#� �� 
/��"+## ��'(#. A������'' ��"����'�� �����& ��"�'������ "�$�#($<## �$��) ���!#+�"$<## �"# 
�����"$��"� � �����6#����� exp[–E(R,�,�)/(kT)], �$� # � !�"���� (1). B "�(����$�� ($�$>$ ���-
�#��' � �$%�6���#& �$��+� �#�$ E(R, �, �), ����"�) ��(���#� �� � �>���� #(������% W(�)  
# %(�), ����"�#(����# � �����&��"��� /����"#����� !�"�� # �����"$��"��& /���&<#& "�$��-
��% �����"�� �"# ��"���"� �����(��6��% �"��� �$"$���"�� (R, �, �) � ����� W(R, �, �) 
  

exp[–E(R, �, �)/(kT)]. ��"�+�� "�@��#� ���� �$)���� ������ ��' �����$"$���"#>���#% �����-
<#$��� E(R) #�# E(�), � ��"�#�$% ����"�% ��"���$>$���� !�"���#"��$�$�� /�$ ($�$>$ [ 8 ]. 
�6� � ���>$� ���% �$"$���"�� (R, �) [ 7 ] ��$ ��$���#��' ����""�����) ��"$���) ($�$>�) ��#��$ 
���(R, �), ���&>$&8�) "�@��#� #���+"$����+� �"$����#' �#�$ 

 OH

OH
0

( , ):
( , ) ( ) .

R
W R dRd W dv�

� ���

� � � ��� ��  (3) 

A"# "$(����% ��"�8��#'% � [ 7 ] ��$���� ����>#�� #�����& ($�#�#����� �$� ��' E(R, �), �$�  
# ��' $����"�$�#���+� �����<#$�$ E(�, �). �$��$' "$���$ ($��"@$�� ��"#& [ 7, 8 ] "�@��#�� 
�����) ($�$># � �"�%�$"$���"#>����� �����<#$�� ����"����) ��'(#.  

������	��	 ��	�����
	����	����� ���	������ 


$� # � [ 7 ], ��#'�#� ��#�� ����"����) ��'(# R # ���#% �+��� �� #(+#�$ � # � �$ �#(��>$�-
�����) ���#+ >$����� ��� �����#������ ����(��8����+� (�������"��+��) (�$>��#' �u = 
= 3707 ��–1 ����� �>#�$�� �����#��#�$�#����, 
 OH( )  F( ) ( ) ( ),u R F f� 
 � � 
 � 
 �  (4) 
$ "$�#$����& ($�#�#����� F(R) ($#������� #( /��#"#>����) ��""��'<## [ 9 ], +�� R ��"$6��� 
� $�+��"��$%, $ >$����� � (4) — � ��"$���% �$��#���"$%: 
 7( )  2,222 10 exp( 3,925 ).& R R� 
 
  (5) 
J$�#�#����# F(�) # f (�) ���6�� ���� !���<#'�#, ��������� ��$�$&8#�# �� ��#�#<� �� ���' 
�"# ����#>��## �����������&8�+� �+�$ �� ���' (�#��)�$' ����"���$' ��'(�) �� �"�������% 
(�$>��#) � lim # �lim, �"#���'8#% � "$("��� /��) ��'(# # ��"$(��$�#& ����). B >$������#, ��' 
�#��)��% �-��'(�) � 6#�����# !�"���$ (4) �"���#���$�� �����@��#� ���#+$ >$����� � ���#-
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���#�� ��'(#, #(������� #( ����$ ��' �"#��$���� [ 10, 9 ]. ��������#� �$�"$����#' +"����  
�—� # �����������) �$"� �� ��#��)��)� +�����"## �"#���#� � �$����)@��� ���$����#& 
��'(# # �����@��#& /��+� ���#+$, ��������� �"#��#6$' ��� � >$����� �����$�#) ��������) 
+"���� �—� �u = 3707 ��–1.  

A�������� �6� � ���>$� ���%�$"$���"#>����+� �����<#$�$ �� ��$���� �$)�# ��"�+�+� "�-
@��#' �(�, �) ��"$���) ($�$># [ 7 ], �� (���� �� # �� ���$���' "�@$�� �"�%�$"$���"#>���#) 
$�$��+ #���+"$����+� �"$����#' (3). B����� /��+�, �"#���#"�'�� �$ !�"�� "$��� �$)�����% 
�+����% ($�#�#�����) ("#�. 1, �), ����$"$���' �$#����� �"���� ($�$�� �#� #% !���<#��$����) 
($�#�#����# � �#�#����� �$"$���"�� (��$): 
 ( ) 1 / [1  ( / ) ],nF � � � � �  (6$) 

 ( ) 1 / [1  ( / 2 ) ],nf � � � � �  (6�) 
# �$��� ���>�'�� #%, "�@$' ()*�+" ($�$>� ��"$6��#' � >�"�( (R, �, �) � (4) �$�, >���� ����#+-
���� �$#��>@�+� ��+�$�#' "$��>#���$���) !���<## W(�) � #(������) #( ����$. ��������) 
�$"$���" �@#"#��� 2� ��' �+��� � � (6�) ������������� "$(�#>#& "$��� �$)�����% ��( �>��$ R 
�"#��% 2 (��' �) # 3 (��' �) �$ "#�. 1, �, $ !#(#>���# ��"$6$�� �ó��@�& >�����#��������� ��-
��"����) ��'(# � �"#���$<## +"���� O—�, >�� �����������) �$"�. (��+�� ($���#��, >�� �"# 
n = 2 �"#��� (6) �$&� ��"���<����#) �����".)  

��' "$�>��$ !���<## W(�) �"# ($�$���% n # � �� "$�����"�� ��"��#"$�# ����� �#��#��$ 
�"��� �$"$���"�� (R, �, �) � #���"�$�$% Rmin � R � Rlim, 0 � �, � � 	/2. �$�$' ��"���$' �-��'(�  
� ��#��) Rmin = 2,6857 Å �� !�"���$� (4) # (5) �"# F(�) = f (�) = 1 (�.�. � = � = 0) ������������� 
�#(��>$������) +"$�#<� �����"$ �����$�#) �—�, �min = 3120 ��–1, �"�������� �+�� #(+#�$  
�-��'(# � lim # �lim ��' �"������ �"#�'�� "$����# 	/2. J�$>��#� �"�������) ��#�� �-��'(# 
Rlim � 3,1 Å, �"#�'��� � [ 7, 8 ], ���>�'�# � %��� "$�>����. ��' �$6��) �"�)�# (R, �, �) �� !�"��-
�� (4) ��>#��'�# �����������&8�& �) >$����� ���, # � ����������� � ��) /������� �#��"����-
+� �$��#�$ W[�i] ���$��'�# ���$� /��) �"�)�# �Wi = R2sin(�)sin(�) � ����$"��& ��"�6���- 
 

 

 

 

 
 

�	�. 1 (�$�!�). �+����� !$���"� ���$����#' �-��'(# F(�) 
                     # f (�), �����6#���# !�"���� (4). 
�) Z�"#%���� �#�## ($#������$�� #( [ 7 ] �$� 1 ( )F �  ��' ($-

�#�#����# � (R, �) (�"#�$' 1) # �$� F (�) # f (�) ��' ($�#�#����# 
� (�, �) ��( �>��$ ��#'�#' R (�"#��� 2 # 3). ����@��� �"#��� 4 
# 5 "$��>#�$�� ��+�$��� !�"���$� (6) � n = 1,45 # � = 0,75; 
") 
"#��� 4 # 5 #( "#�. 1, � (����@���) # #% ���#!#�$<#' ��-
                                   "$6��#�� (7) (@�"#%) 

 
�	�. 2 (�#��!�). F���<#' ��"�6�������# ���!#+�"$<#) 
           �-��'(#, ��"�6�$&8#% � �����"� >$����� ���: 
1 — �$@ "$�>�� (��. �����), 2 — ����>���$' #( /����"#���$��-
��% �����"�� W(�), 3 # 4 — ��# 6�, ����6����� �$ 100 ��' 
             ���>@����+� ����"$6��#' ���$��# �#(�#% >$���� 
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����� �����'�#), ��"�6�$&8#% >$����� ��� = �i � 5 ��–1. �$(������', � /���� 6� /������� �$�-
�#�$ W[�i] � �"�<���� �>��$ ���$��'�# ���$�� �� �"�+#% �"��� (R, �, �), >�# ��>#������� >$�-
���� ��� ��$(��$�#�� � #���"�$�� �5 ��–1 �����#������ <���"$ i-+� �'8#�$�, �i.  

�����"������ � W(�) � ��� 6� �"�)��� <#��� �"�+"$��� (�� R, � # �) ��>#��'�# ��$�#-
��#>���#� "$��"������#' >$���� P(�) # �+��� P(�) # P(�). ��' /��+� �$�6� ($���#�# ���������-
��&8#� �$��#�� (��������$��������# �'8#����) P[�i], P[�i], P[�i], ������'���� �"�#(����-
�#'�# �Wi �$ /��"+��#>����& ��"�'������ "�$�#($<## �$���) ���!#+�"$<## �"# �����"$��"� 
T, exp[–E(R, �, �)/(kT)]. ����%��#��& ��' /��+� /��"+#& ����"����) ��'(# E(R, �, �) 
(� ��6/����) ��>#��'�# #( �$)�����) >$����� ��� �� �$)�����) � [ 11 ] !�"����: 

 
2 6 3 8 4 12 5

–1
OH

( )  0,07   0,000104 0,493 10   0,1224 10 0,828 10 ;

  3707 (�� ).

E x x x x x x

x


 
 
�
 � 
 
 � 
 
 


� 
 �
 (7) 

�����%�� ��+�$�#� "$��>#�$���) !���<## W(�) ("#�. 2, �#�##) � ����>����) � [ 11 ] �$ ��-
���� /����"#����$ [ 12 ] (��>�#) ����#+���� �"# n = 1,45, � = 0,75 � !�"���$% (6). A"# /��� 
�"�������& ��#�� Rlim �-��'(# �"#@���� �����@#�� �$ 0,05 Å �� 3,05 Å. �����������&8#� 
�"#��� F(�) # f (�) #(��"$6��� ����@���# �#�#'�# �$ "#�. 1, �. ���$��, � ���#>#� �� �"#��% 
2 # 3, ����>����% � [ 7 ] ��( �>��$ "��# R, ��# �� ��"$8$&��' � ���� �"# ��"�����## � # �  
� �"��������� (�$>��#&. B "�(����$�� # "$��>#�$���� "$��"������#' �+��� P(�) # P(�) ��6� 
�� ��"��'��' � ���& �"# 	/2. D��� ������$��� ��+�� #��"$�#��, ����6#� �+����� !$���"� ��-
�$����#' �-��'(# (6) �$ !���<#&, �� #��$6$&8�& #% �#� � �������) ���$��# (�$>��#), �� 
"�(�� �����@$&8�&�' ���#(# 	/2: 
 ( )  exp[–( / ) ],   # ,   50,  1 ,56.m

G GG m� � � � ��� � � � �  (8) 
���#!#<#"��$���� �$�#� ��"$(�� !���<## F(�) # f (�) #(��"$6��� �$ "#�. 1, " @�"#%��$�-
���# �"#���# 4� # 5� # #�����(��$�� �� ���% �$����)@#% "$�>��$%.  

�	�,������ � �� ���,/
	��	 

J$�#�#����� >$����� �����$�#) �—� �������� ���� ��� �� +�����"## ����"����+� ���-
�#�$ (!�"���$ (4) � �>���� (5) # (6)) #(��"$6��$ �$ "#�. 3, $ �� "$�#$���$' ����$��'&8$' (�"# 
� = � = 0, �#��)�$' �-��'(�) — ����@��) �#�#�) �$ "#�. 4. B�#�� (5) ��$ ��#���$���' !�"��-
��)  
 7

OH ( )  3707 2,222 10 exp( 3,925 ).R R� � 
 
 
  (9) 
�$ "#�. 4 @�"#%���) �#�#�) ���$($�$ �$�6� /��"+#' �-��'(# % �$� !���<#' �� ��#�� R, ����-
>���$' �����$�����) (9) � (7). �( /��+� "#����$ �#���, >�� �$� >$����$ ���, �$� # /��"+#' �"#  
 

 
 

�	�. 3. J$�#�#����� >$����� �����$�#) �—� �������� ���� ��� �� +�����"## ����"����+� ����#�$: �+� 
��#�� RO…O # �+�$ � �"# � = 0 (�) # �� ���#% �+��� � # � �"# RO…O = Rmin ("). B�>#����� �� !�"���� (4)  
                                                                            � �>���� (5)—(8) 
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�	�. 4. J$�#�#����� >$����� �����$�#) �—�, 
"$��>#�$��$' �� !�"���� (9) (����@�$' �"#�$', 
���$' ��� �"�#�$�), # /��"+## �#��)��) ����-
"����) ��'(# (!�"���$ (7) � �>���� (9): @�"#%, 
�"$�$' ��� �"�#�$�) �� ��#�� /��) ��'(# RO…O  
                               �"# � = � = 0 

 
�$��#�$����) ��#�� Rlim = 3,05 Å �-��'(#, 
��+�$ �"�#�%��#� �� "$("��, �$���� �� ���-
�#+$&� ���#% �"�������% (�$>��#) 3707 ��–1  
# 0 ��6/���� ��������������, �$� ���� ��  
� +$(�. B ��������$���$���) 6#�����# ��$-
�$' ��'(� "$("��$���' +�"$(�� "$��@�, # �������#�@$'�' �—� +"���$ ��"���&>$���' �$ ����� 
��$>�� "$�����6����+� �����$. B ��������#� ����+����% ���#���%� �-��'(�) ��� ������>$�-
������ �"��� �����"$ �"# ��� > 3550 ��–1 ������>#�$���' �#���� #(�+�����# ����"�����# 
��'('�# (��. "#�. 3) � /��"+#�), ����@�) –9 ��6/���� (��. "#�. 4).  

��$�#��#>���#� "$��"������#' >$����, "$��>#�$���� ��' �"�% �����"$��" �� 10 �� 200 �C, 
#(��"$6��� ����@���# �#�#'�# �$ "#�. 5, � ������ � ����>�����# � [ 11 ] #( /����"#���-
�$����% �����"�� �
 ��+��8��#' [ 12 ]. A"$��#>���# �$���$ 6� �����"$��"�$' /���&<#' "$�-
�"������#) P(�, T), ����>����% #( �����"�� 
� [ 5 ]. �>#���$' ���"�#�$"��) %$"$���" #(��-
���#' !�"�� �����"$����% �����"��, ����>����� ��+�$�#� ��6�� �>#�$�� �����%#�. �#�. 5, " 
���$(��$�� ��>#������� "$��"������#' �+��� P(�) # P(�), $ "#�. 5, ! — "$��"������#' /��"+#) 
�-��'(# �"# ��% 6� �����"$��"$%.  

B�� >���"� "$��>#�$���� %$"$���"#��#�# �������"#"�&� ����� #�# ����� ��"$6����� 
�#���$����� �������#�: �$�#>#� ���% ���$���) (�$>��#) >$����, �+��� #(+#�$ # /��"+#) ����-
"����% ��'(�). ������ /��� !$��, ���"��� ���$"�6����) � �����"$% ����#�$<#����+� "$�-
��'�#' ������� HOD, ��"$����$� ���%��"����"��& ������ ��"���#' ����. B ������"�% ��  
 

 
 

 

�	�. 5. �������� "�(����$�� "$�>����: ���-
��"$��"�$' ($�#�#����� "$��"������#) >$�-
��� �����$�#) �—� (�), �+��� #(+#�$ ����-
"����+� ����#�$ � # � (") # /��"+#) 
�-��'(�) (!) �"# �����"$��"$% 10 �C (�"#-
��� 1), 90 �C (�"#��� 2) # 200 �C (�"#��� 3).
�) �#�## — "$�>��, ��>�# — /����"#����; 
") ����@��� — �(�, � ), @�"#% � �#������ ��� —
                                      �(�, � ) 
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�$"#$��$% +"���� �—� ���#�#�� �$ �>$����&8#� � ����"����) ��'(# # ���������, �����-
��"����, $ �����"$��"�$' �"$��!�"�$<#' �����"$����+� �����"$ ��T'��'�$�� "$("���� �-��'-
(�), �.�. ���"��$>��)� ��6�� ����' ��"�$�# � !#��#"��$����# �$"$���"$�#. ���$�� � �$��) 
#���"�"��$<## �����$ �����$�#) ��������% +"��� �—�, ��+�$��� ����� ����� �����"����-
�##, ���6�$ ���� +�"$(�� ý6� # "$����$+$���' �$ ����� ������) >$�����, $ �����$ �-��'($���% 
+"��� �—� �� ���6�$ ���8$���', �� �#@� �����@$���' �� #�����#�����# � "����� �����"$-
��"�. �$@# "$�>��� '��'&��' ��"��(��� $"+������� � ����(� ���"�"����) �����# ����, ��-
������� � �#% #(�$>$���� ($��6��� 0$()$)%�0%$ ��$�#��#>���#� "$��"������#' +�����"#>�-
��#% �$"$���"�� ����"����% ����#��� # ��0�1�00%2 ($��� #% #(�����#' � �����"$��"�). 
�é��$ ��' �#��"����% ��"��� +"��� �—� #�# ������� ���"���� �� ���$���'. 

�( "#�. 5, " �#���, >�� � "����� �����"$��"� "$��"������#' P(�) # P(�) �@#"'&��', $ #% 
�$��#���� ���8$&��' � �ó��@#� �+�$�. �$���� �$�6� ���' �#���� #(�+����% ����"����% 
��'(�). B�� ����>����� +�"$(�� �#����� ��"$6��� ��' �+��� ��������#' �� ���#�$����) +�����-
"## �����������) �$"� (@�"#%��$���� �"#��� 1�—3�), >�� +"���� O—� (����@��� �"#��� 
1—3). D�� ��T'��'���' ����� "�(��) ($�#�#�����& /��"+## �-��'(# �� �"#���$<## +"����  
O—�. 

A"# �#(�#% �����"$��"$% � ���� �"��$�#"�&� �#����� �������������� ����"����� ��'(# 
� /��"+#�) ����� 20 ��6/����, ���' ����� ��$��% ��'(�) ��������� �����@$���' �"# ��"����-
�## % � ���& (�"#�$' 1 �$ "#�. 5, !). A"# 200 �C �#��$<#' ���'���' �$ ��"$���&, # ����@� ���-
+� ��$��% �-��'(�) � /��"+#�) �6 ��6/���� (�"#�$' 3). ����"����, >�� �"# 100 �C ��� /��"+## 
�� 6 �� 20 ��6/���� �"����$����� �"$��#>���# � "$���� ����� (�"#�$' 2 "$��>#�$�$ ��' 
T = 90 �C, +�� ���� /����"#����$����� �����"�, ��. "#�. 5, �). �$�#>#& ���"�+� �$��#���$ "$�-
�"������#' �(%) # �+� "�(���� ��"��� �"# –21 ��6/���� �"'� �# ���#� �"#�$�$�� ����@�� (�$-
>��#�. ��"�� ��(�$� ���, >�� � #�����(����� �����<#$�� �"���� ��� /��"+#), ����@#%  
–21 ��6/���� (��. "#�. 4), $ ����(�$>�$' ($�#�#����� %(�) � (7) !�"�$���� �"#���#� � ��"��-
���#& �(%) � �������>����# �"# %min ��#�� �(%) = �(�)/|_E/_�|, ��������� �"�#(����$' |_E/_�|  
� /��) ��>�� ��"$8$���' � ����. ���$�� !���<#' �(%) �� "$�%��#��', >�� ������"6�$�� # �$@ 
"$�>�� �� �#��"����� #���"�$�$� %. �� #���&>���, >�� ����� �#�#���$ �#��#��$'� /��"+#' 
����"����) ��'(# %�(�) �$� /��"+#' �"#�'6��#' � �$����)@#� �����@��#�� >$����� �$�6� 
�"����6#� �����@$���'. �$� �$��&�$���) �#�#��� ���������� "$���8#� ���$��#�$�#�� 
%$(RO…O) ���% $����� �#���"��$, ��(��6��, �"# #% >"�(��"��� ���#6��## (��#6�, >�� �� 
����) � ������% �#�"����$��'% 6#�����#. D�� �($#����)���#� �� #(���'�� >$����� ���, ����-
"$' ��-�"�6���� ��""��#"��� � %�(�), �� �+� /��"+#' %$(R) �$� ��$+$���� ��#'�� �$ ��"�'������ 
"�$�#($<## �$���) ���!#+�"$<## � /��������� !�"��� (1) # (2). A"# /��� �#�$��+� �#�$ �$ 
����� �"��� "$��"������#) �(%�) �� �����. 

����"����& #�!�"�$<#& ��6�� ����>#��, ��>#��'' #(��"$6����� �$ "#�. 5 "$��"�����-
�#' "$(������ ��' ��"���#% # ��#���% ����"����% ��'(�). 
 ��"��) +"���� ������� ��'(# 
���#(# �#�#���$ /��"+##, #��&8#� ��#�� ����@� R2 = 2,823 Å (��. "#�. 4). �$ "#�. 6 ��# ��-
��>��� �#������ a. 
� ���"�) — ��� ���$�����, � RO…O > R2, ����>��� �#������ ". �$�>�� 
�"������ ��' ���% �����"$��": �1 = 50 �C (�"#��� 1) # �2 = 300 �C (�"#��� 2). B��"$' �����"$-
��"$ — �$��#�$���$', ��' ����"�) �$� �8� ��$���� �$)�# � �#��"$��"� /����"#����$����� 
�����"� ��' ���� � �	���� �����'�##, �.�. � ���������& � � 1 +/��3, ��. [ 5 ].  

�( "#�. 6, � �#���, >�� �"# ���#% �����"$��"$% �������) ���$� � �����"$����) �����" �$-
&� ����� ��"���#� ����"����� ��'(#, %��' �"# 300 �C ���$� ��#���% ��'(�) ($����� "$����. 
	$�#� ��"$(��, �"�#��8����� � /��"+## (/��������$ � !�"���$% (1) # (2)) ��' ��"���#% ��'(�) 
���$��'�� �ó��@�& ��"�6�������� W � R2 ��#���%. ��8��������� "$(�#>#� /�#% ���% +"��� 
�"�'��'���' � ���, >�� �����"$����) �����", �����������&8#) ��"���#� ��'('�, � "����� 
�����"$��"� "�(�� ���8$���' � �����#� >$����$� (�"#��� 1� # 2�), ��+�$ �$� ��' ��#���% 
��'(�) �� ���$���' �$ ����� (�"#��� 1" # 2"). A������#� !�"�#"�&� �� �$��� ������>$������� 
���>� � �����"$% ����#�$<#����+� "$���'�#', ����"�� �����6#�� �����$�#�� ���%��"����"-
��% ������). A�������� #� ������������� /��"+#' ���+� 3–4 ��6/���� (�"#��� 1" # 2" �$  
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�	�. 6. 	����"$��"�$' ($�#�#����� "$��"������#) >$���� �����$�#) �—� (�), �+��� ��������#' +"���� 
�—� � (") # �����������) �$"� � (!) �����#������ �#��)��) ���!#+�"$<## �-��'(#, $ �$�6� /��"+#)  
                                �-��'(�) (�) �"# �����"$��"$% 50 �C (�"#��� 1) # 300 �C (�"#��� 2). 
Z�"#%��$���� �����"� � �#����$�# � # " �����'��' � ��"���#� # ��#���� ����"����� ��'('� �������������� 
(��. �����), ����@��� �"#��� 1 # 2 — #% ����$. 	�>�# 1! # 2! �$ "#�. 6, � �����������&� /����"#����$����� "$�- 
                                                                           �"������#'� >$���� �(���, � ) 

 
"#�. 6, �), ������� #% ��6�� ������# � �����$��� ��$��% ����"����% ��'(�). ����(' �� ����-
�#��, >�� # ��' /�#% �����"$��" "$��>#�$���� ����$"��� �����"� (����@��� �#�## �$ 
"#�. 6, �) %�"�@� ��+�$��&��' � /����"#������ (��>�#). 

�"$����#� ����"����% ��'(�) �� ������# #% ���#��)����# (��. "#�. 6, " # !) ��#��������-
����, >�� ��"���#� ��'(# �"#��"��$&� ������#������� �"�#��8����� ��"�� ��#����# ��$+�-
�$"' ����@�) #(�+������# (�"#��� 1� # 2� �� �"$����#& � 1" # 2"). A"# 300 �C (�"#��� 2") 
��"�'������ ���"��#�� ��#���& ��'(� �$6� "$���� � ����#>��#�� �� #(+#�$. 	$�#� ��"$(��, 
����@#����� ��$��% ����"����% ��'(�) � ���� %$"$���"#(�&��' �� ������ ����@�) ��#��), �� 
# ����@�) ���#��)�����&. ��������� /�# ��$ !$���"$ ��T'��'&� >"�(��>$)�� �$��& /��"+#& 
����@�) #% >$��# (�"#��� 2 �$ "#�. 6, �). B����� � ��� �"���' "$��"������#) �(%) ��#���%  
�-��'(�) �"���#"$&��' �� –17 ��6/����, >�� ���$�� ����$��>�� �������� �������#� #% � ��-
������) ��$�� �� �"#��"#& �#�� ��'(#. 

�� �#���#, >�� �"# ���% ����#+����% � ����� �����"$��"$% ��"�'������ "�$�#($<## ��-
��"����+� ����#�$ � ($�$���) +�����"#�) � ��"��& �>�"��� ��"����'���' �+� /��"+#�). ���$-
�� >#��� ���("#������, �"# ��"�����## �����"$��"� � �������>����# (��+�$ ��� ��(��6��� 
/��"+## ��$���'��' "$�����"�'����#) ���6�$ �$>$�� �"��$�#"��$�� ��"�6�������� �����'-
�#). � ��)���#������, "$��>#�$��$' ��' ���% "$�����"����% ��@� +"��� �-��'(�) !���<#' 
W(�) (� ����"�& �"��"$8$���' �����" >$���� �(�) �"# � � �) �������"#"��� '���� �"����$�$-
�#� ��#���% �-��'(�) (�"#�$' 1" �"��#� 1� �$ "#�. 7, �). G���� ���$����� "$(�#��#� @�$�� "$�-
���'�#) �$ >���"� #���"�$�$ (��. R1, R2, R3 �$ "#�. 4) ���$(��$�� (��. "#�. 7, "), >�� ���#�#"�&- 
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�	�. 7. F���<#' ��"�6�������# ���!#+�"$<#) W(�), "$��>#�$��$' ��' "$(�#>��% �� ��#�� +"���  
                                                                                  �-��'(�): 
�) �"#�$' 1� ��' RO…O < R2, �"#�$' 1" ��' RO…O > R2 (��. "#�. 4). ����@�$' 1 — #% ����$. 	�>�# 1! ����>���$' #( 
/����"#����$ !���<#' W(�); ") �� 6�, >�� �$ "#�. 7, �, �� � ����� ���$����� "$(�#��#�� �-��'(�) �� ��#�$�, 
��. +"$�#<� #���"�$��� R1, R2, R3 �$ "#�. 4. 
"#�$' 5 — ����$ �����"�� 1—4; ��>�# 6 — /�$����$' W(�) (�"#�$' 1!  
                                                                                           �$ "#�. 7, �) 

 
8#�# ��$���'��' �-��'(# � ��#�$�# ��@� R3 = 2,892 Å # /��"+#'�#, �ó��@#�# –15 ��6/����. 

$� # ������$�� �6#�$��, >�� ��#���� �-��'(#, ��� ����@� #% ���$� � ��"�6�������� �����'-
�#) (�"#��� 1—3). 

����
� 

B $�$�#�#>����� �#�� ����>��$ ($�#�#����� >$����� �����$�#) +"���� �—� �������� 
���� # /��"+## �-��'(#, � ����"�& ��$ �����>��$, �� �������% +�����"#>���#% �$"$���"�� 
����"����+� ����#�$ O—�…�. �$��>#�$���� �$ #% ������ "$��"������#' �$������% >$���� 
%�"�@� ��+�$��&��' � /����"#����$�����# � @#"���� #���"�$�� �����"$��". B�>#����� 
!���<## "$��"������#' �+��� #(+#�$ �-��'(�) � 6#���) ����. A"�$�$�#(#"��$�$ "��� ��#�� 
����"����) ��'(# � !�"�#"��$�#� /�#% "$��"������#). ��(����$�� ��+�� ���� #�����(��$�� 
�"# $�$�#(� ���)��� �����&��"��% ������) ����, � ��� >#��� ��' ���#>��������+� ��#�$�#' 
�"#�������&8#% � ��) ����"����% ��'(�) # �����(�$�#' �����$������+� �����"$, ���������-
��&8�+� �$���) �����#. 

 
�$���$ ���$ �����"6$�$ +"$��$�# ����#)���+� !���$ !���$����$����% #�������$�#)  

04-03-32560 # 07-03-32560. 
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