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������� ������������ ���������!�� ��!����� �������"�!� #����� ������� $���%�!-
&�� (')—�-��$���%�!&�� (�-�') "� "��� �%����� ��!*�!���*��. ��������� ����"���" 
�$��������&�"�!� � +���,/6 7�!�*�� ������/!�-�8��"�8� ���+������!�� ��� �������-
!�� ��#�� +���������� %�!&��/!9$ ����* � �8��� ��#�� !���; 7�!�*�� ������/!�8� 
���+������!�� ��� �������!�� ��#�� ������� $����; ��������!9 ��<77�*��!�9 ����-
��77�&��, �����/!9� ��+��/!9� ����!�9. >��"���! �!���& 8���8�!-�8��8�*�� " ���-
�9$ ���+�!�!��$ � ����"���$. >�����!�, ��� " ������ ' !��%���� "�����!� �%��&�"�-
!�� $���-�8��8���", ������,�$ �& ���9��$-������ �������. � �"�����!��� �����#�!�� 
�-�' ��&���9 $���-�8��8���" �"�����"�6���, � +�� �����#�!�� �-�' 0,50—1,00 �.�. 
�%��&����� +����#�!!�� ������� ��!�����" $���—$���. ? ������ �-�' " ������� 
$���-�8��8�*�� "��6��!� 99 % ������� �����/!�� ������9. �������"�!� �8������*�� 
������� ����"���!!�8� "�,���"� " �%����� ��&%�"��!!9$ ����"���" (x < 0,1 �.�.).  
 
DOI: 10.15372/JSC20160811 
 
� � � � � � ! �  � � � � �: ����"��9 $���%�!&��—�-��$���%�!&��, ���������!�-��!���-
������ ��������"�!��, �����/!�� ���������, 8���8�!-�8��8�*��, 7�!�*�� ������/!�-
�8��"�8� ���+������!��, 7�!�*�� ������/!�8� ���+������!��, ��<77�*��!�9 ����-
��77�&��, �����/!9� ��+��/!9� ����!�9. 

 
��!�� "9+��!�!!9� �������"�!�� ������� ���������!�� ��!����� %�!��!9$ ����"���" 

������������$ "�,���" (%�!&��—������ [ 1 ], %�!&��—$���%�!&�� (') [ 2 ], $���%�!&��—�-
$��������� [ 3, 4 ]) +���&���, !�����/�� +���&!9 ��!!9� ��������"�!�� ��� �������!�� �!���-
+����*�� <��+�����!���/!9$ ��!!9$. ? ����!����, %9�� �+���!9 �+�*�7������� ��#������-
���!9� "&���������"��, ��"����"�!!9� &� �����8�����8�!!���/ (�%��&�"�!�� �8��������")  
" �������"�!!9$ ����"���$: ��!����9 %�!&��/!9$ ����*, �+���%��"�6,�� +�����,���"�!!� 
+�������/!�� �/��� +��+�!�������!�� ����!��*��� ������� " %��#!�� ����#�!�� [ 1—5 ]; 
$���-�8��8�*�� (+�� !������ " ������"� &����������� " %�!&��/!�� ���/*� �����" $����) [ 2—
4 ]; ��!����9 ��#�� ������ $���� � �����/!�� 8��++�� Cl…M� (" ����"���$ '—�-$�������-
�� [ 3, 4 ]).  

? $��� <��+�����!���/!9$ �������"�!�� %�!��!9$ ����"���" '—�-��$���%�!&�� (�-�') 
%9�� �%!���#�!9 !����"���/!9� ��!*�!���*��!!9� &�"�������� +���!����, �������� ��/���-
&"���, ��<77�*��!�� ��+�����&�*�� � �!��!��"!���� ���������!�8� �"���������!��, � ���#� 
�&%9���!9$ "�����! (�����!�8� �%N���, ����%��������� �#���������, �&����+!�� � �!�&�-
���+!�� ������ �!��!��"!���� ���������!�8� �"���������!��) [ 6 ]. �������9 ' � �-�' ��-
���#�� " ������"� &����������� " %�!&��/!�� ���/*� ����9 $����, +�<���� " �$ ����"���$, 
����� �!�"�����/!9$ "&���������"��, ���#!9 +���"���/�� � �+�*�7�������: 8���8�!-�8��8�-
*�� � ��!����9 %�!&��/!9$ ����*.  
                                                                 
©  �������" P.�., '�8��! 	.?., 2016  
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	 � % � � * �  1  

�������	��� � ��#��-��������� "�	����	� ' � �-�' [ 8 ] 

�����!�!�� ���������!��  
����� M, 8/���/ 

�����!9� �%N�� 
VM, ��3/���/ ?�&����/ �, �> 

����!��  
+�����&������/  
�, 1024 ���3 

��+��/!9� 
����!� �, � 

���%�!&�� 112,56 102,56   0,799 12,34 1,65 
�-��$���%�!&�� 147,01 112,34 1,32 14,50 2,25 

 
R���9 �&��!�!�� ���� ��������+������$ +��������" +�� +���$��� �� ' � �-�' (��%�. 1) 

� ��&!�� 7�&���-$��������� +�"���!�� ��!!9$ ����"��������* �"������/��"�6�, ��� �$ �����-
���� !����!���"�.  

� *��/6 �!���+����*�� <��+�����!���/!9$ ��!!9$ " !�����,�� ��%��� +��"���!� ����-
�����!�-��!��������� ��������"�!�� ����"���" '—�-�' "� "��� �%����� ��!*�!���*��. 
'9�� �$��������&�"�!9 �����/!9� ��������9 ����9$ ���+�!�!��" � �&��!�!�� ����#�!�� 
������� +�� �%��&�"�!�� ����"���". >����%!� �������"�!� 8���8�!-�8��8�*�� " ����9$ ���-
+�!�!��$ � " ����"���$.  

������� &������/, ��� ������� '—�-�' �"������ "��/�� ���%!9� �%N����� ��� "9�"-
��!�� &!���!�� $���-�8��8�*�� " #����� 7�&�, +�����/�� �%� �������9 ����9$ ���+�!�!��"  
" ������"� &����������� +�� %�!&��/!�� ���/*� �����#�� ���/�� ����9 $����. 

��"����� "��# 

$��%���&� '����%�()��-�&��'&����&* +)���+�)&/. ���������!�-��!��������� ����-
����"�!�� ', �-�' � �$ ����"���" +��"����� � ��+��/&�"�!��� +��8����!�8� +����� 
GROMACS [ 9 ], +�������9 "!�������������!9$ � "�!-���-"���/��"9$ "&���������"�� &���"�-
�� +���!*����� OPLS-AA [ 10 ]. ��� ����� ����!�"���8� "&���������"�� ��+��/&�"��� &����9 
!� �����$ �& ��%��9 [ 11 ], 8�� &!���!�� +�����!9 !�<�+���������� ��������: " ������ ' — 
DFT/B3LYP/RHF/MP2/6-31G**, ��� �-�' — MP2/RHF/6-31G**.  


�������"� ������� " ������!9$ ������$ � ��&!�� ��!*�!���*��� ���+�!�!��" +��"���!9 
" ��%�. 2. >��"�!����/!� ������� ������ !�&��� +���!���� �� ������!9� ���+���#�!��� ��-
�����. ����� +���!���/ ����� +��"����� � &���!!�� <��+�����!���/!�� +���!���� [ 12 ] +���� 
+����#�!�� "!�b!�8� ��"��!��. f!��8�6 +�����!!9$ ����� ��!���&���"��� ������� ���-
���b�8� �+���� � b�8�� 0,01 !� � +���,/6 +��8����!�8� +����� GROMACS. ��!���&�*�6 
<!��8�� +��"����� �� ��$ +��, +��� &!���!�� ���9, �����"�6,�� !� ���! ����, +��"9b��� 
100 ��# ����/–1 �!�–1. 

��������"�!�� +��"����� +�� !���#�!�� +�����������$ 8��!��!9$ ����"�� " NP�-
�!���%�� +�� ���+������� 298,0 K � ��"��!�� 1 ���. ��� �!��8����"�!�� ���"!�!�� �"�#�!�� 
��+��/&�"��� ��8����� leap-frog � b�8�� �!��8����"�!�� 0,001 +�. ��� +�����#�!�� +�����!-
!9$ ���+������9 � ��"��!�� ��+��/&�"��� ��������� ��&�—q�"��� � %������� >����!����—
����!�. ��� "9�����!�� ����!�"���$ "&���������"�� ��+��/&�"��� ��8����� PME (Particle-
Mesh Ewald) � �������� ������!�� 10 Å. ������ ������!�� "�!-���-"���/��"9$ "&���������"��  
 

	 � % � � * �  2  

$�	���	����� 	�������� ����: N — ����� ������, � — ����� 	��	�  

x, �.�. �-�' 0,00 0,03 0,05 0,10 0,25 0,50 0,80 0,90 0,97 1,00 

N 1000 2700 2700 1250 2048 2000 2560 1250 2700 1000 
a, Å 55,364 78,186 77,244 59,860 70,933 70,979 77,826 61,482 79,656 57,264 

 
                                                                 
* ��+�����, ����"�������/ 7������!�" �"�����"����� " 4 ��&� +�� +���$��� �� ' � �-�' (�� 7 �� 
27 8/�) [ 7 ]. 
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%9� 10 Å. ��� �!���&� %9�� +�����!9 ���������!�-��!��������� ���������� ���!�� 500 +�  
� &�+��/6 ����� ���������� ��#�9� 0,5 +�. 

�1)�1�+�� +)���+�)&/. ��� $������������� ��������9 ����"���" � �����/!9$ ���+�!�!-
��" %9�� ��������!9 ���%�� 	�����
��-�������� 	��"	�������� G(r, �) (R���) �������!�� ��-
#�� *�!����� ���� %�!&��/!9$ ����* ������� � �8��" ��#�� !��� ��� ��#��� ��!*�!���*��: 

 1( , ) ( ) ( ) ,
( , ) ij ij

ij
G r r r

N r
� �

� 	 
 � 
 � � �� � � � � �
�  (1) 

8�� rij — �������!�� ��#�� *�!����� ���� %�!&��/!9$ ����* ������� i � j; �ij — �8�� ��#�� 
+���������� %�!&��/!9$ ����*; �(r,�) = (N /V) �2�r2sin��r�� — �����"�� +���!���/ �������  
" ��8��!��, �8��!���!!�� �������!��� �r � �8��� ��. R��� ���� �"���!�� � ������/!9$ � �8-
��"9$ �������*��$ " ����#�!�� �������. ��������9 R��� ��"���6� !��%���� "�����!��� 
"&���!��� ���+���#�!�6 �������. �!���& +���#�!�� ���������" +�&"����� ������/ "9"��9 
� �����/!�� ��������� #������� (� %��#��b�� ����#�!�� �������) � �% �8������*�� ������� 
+�������"�� �+�*�7������$ "&���������"�� %�!&��/!9$ ����*. 

��� $������������� �&��!�!��, +����$���,�$ +�� �%��&�"�!�� ����"���, %9�� ��������-
!9 	�#������� &!'!:  
 �G(r,�,�) = G(r,�,�) – G(r,�,0), (2) 
8�� G(r,�,�) — &!���!�� R��� ��� �������!�� r � �8�� � +�� &���!!�� ��!*�!���*�� �;  
G(r,�,0) — &!���!�� R��� ��� �����8� ' +�� ����"����"�6,�$ +��������$ r � �. 

��� �������"�!�� $���-�8��8�*�� %9�� ��������!9 ���%�� 	�����
���� 	��"	�������� 
	��������� (R��) ��#�� ������� $����: 

 2

( )

( ) ,
4

ij
ij

r r

g r r
r

� �

 �� � 

� �	 �
��

�
 (3) 

8�� rij — �������!�� ��#�� ������� $����; � — +���!���/ ������� " �!���"��� �������!�� �r.  
��$��� �& +�����!!9$ R��, %9�� ��������!� ��	����%������ ����� (
z) k ����� $����: 

 2

0

1 4 ( ) ,
R

k r g r dr
V

	 ��  (4) 

8�� V — �%N�� ������.  
��� ����9$ ���+�!�!��" � ����"���" %9�� �+������!9 ����!�� ��������"� �������  

" $���-�8��8���. ��� "9����!�� �������, �"�&�!!9$ " $���-�8��8��, �9 ��+��/&�"��� " ������"� 
8������������8� �������� �������!�� ��#�� ������� $����, ��"!�� 4,35 Å, ��� !� 0,5 Å %��/b�, 
��� ����� "�!-���-"���/��"9$ �������" $���� +�� ��+��/&����� +���!*���� "&���������"��. 
f��� �������� ���#� ��+��/&�"���� " ��%���$ [ 2—4, 13 ]. 
���� ��8�, ��� ��#��� ��!*�!���-
*�� �+�������� ��������/!9� ��&��� $���-�8��8��� � ��������"� �������, !� �����"�6,�$  
" $���-�8��8�*��. 

��� $������������� %��#��b�8� ����#�!�� ������� " ��#��� ������� ������!9� �%��-
&�� %9�� "9%��!9 700 �������. ?����8 "9%��!!9$ ������� ������� �7��� �������� 9,0 Å  
� +������9"��� ����� � ���� �������, ����9 �����9$ +�+����� " ��!!�6 �7���. �������� 
����9"��� ��#� " ��� ������, ���� " �7��� +�+���� ���/�� ���! �� ����. ��!!9� +� ��������"� 
� ����� �������, +�+�"b�$ " �7���, %9�� �����!�!9 +� "��� "9%����. 

��� ��#��� �& "9%��!!9$ 700 �7�� %9�� ��������!9 ����
��� ��"��
��� ������� � 
(���) +� �����6,�� 7������: 

 
1 1

,
jnN

i ij
j i=

= q r
	

� � �  (5) 

8�� qi — &���� ����� i; rij — ������!��9 i-8� ����� j-�� �������9; nj — ����� �����" " ������- 
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�� j; N — ����� �������, ����9 �����9$ +�+��� " �7��� �������� 9,0 Å. {!���!�� ��� �����-
!��� +� "��� ����������.  


�<77�*��!�9 ������77�&�� %9�� �+������!9, ��$��� �& ����!��"�������!9$ ���,�-
!�� *�!���" ���� �������, +� �++�������*��: 

 21lim [ ( ) (0)] ,
6 i i

N
D = r t r

Nt
� �

�� 
� �
�  (6) 

8�� ri(t) — ������!��� *�!��� ���� i-�� �������9 " ����!� "����!� t; N — �%,�� ����� ����-
��� " �������. ��� �++�������*�� ��+��/&�"��� ��!!9� +� ����!��"�������!9� ���,�!��� 
������� !� �������$ ���������� �� 50 �� 450 +�. 

��� �������"�!�� +��*����" �����������	��� ������	�%�� ����"���!!�8� "�,���"� " �%-
����� ��&%�"��!!9$ ����"���" %9�� ��+��/&�"�!� +��8����� g_clustsize, �����&�"�!!�� " +���-
�� GROMACS. >��8����� �%N���!��� �������9 " �8�������, ���� �������!�� �� �6%�8� ����� 
��$��!�� �������9 ��, +� ����!�� ����, ��!�8� �& �����" ���8�� �������9 ��!/b� &���!!�8� 
������� ������!��. ?9%��!!9� ������ ������!�� �����"��� 3,5 Å �, ����� �%��&��, ��#!� %9-
�� �%!���#��/ ��!����9 ��#�� ������� ����"���!!9$ ������� � �*�!��/ ��&��� 8���������-
���!9$ �8��������" %�& ����� ��+� "&���������"�� (�!�"�����/!9�, ��!����9 %�!&��/!9$ ��-
��*, 8���8�!-�8������*��). 

��23���
� ���2�#����� 

+)%�+%)� *��)1��4���. R��� ��� ' " ���$���!�� "��� � " +����*�� +��"���!� !� 
���. 1, �, �. ��������9 R��� +�� 0 � 90� " �%����� 4—7 Å ���&9"�6� !� +���%����!�� +����-
���/!9$ � +��+�!�������!9$ ����!��*�� ��#�� +���������� �������. >�� <��� "�����!���/ 
+�������/!9$ ��!�����" ������� " +��"�� ������!�*��!!�� �7��� " 1,5—2 ��&� "9b�, ��� 
����8�!��/!9$. �� �������!��$, %��/b�$ 6 Å, �������� +���+�������/!�� ����!��*�� �������, 
"�� ��!����9 ���!�"���� ��"!�"�����!9��. ��!�� "9��#�!!9� �������� R��� +�� 10—11 Å 
��"����� "����� ������!�*��!!�� �7��� +�� ����8�!��/!�� +���#�!�� ������� � ����/�� ��-
����!�*��!!�� �7��� +�� �$ +�������/!�� ���+���#�!��. �� %ó�/b�$ �������!��$ �������-
*�� ���%� "9��#�!9 (&!���!�� R��� %��&�� � ���!�*�), ��� 8�"���� �% �������"�� +����#�!-
!9$ �8��������", ���%���&���"�!!9$ �+�*�7�������� "&���������"���� %�!&��/!9$ ����*. 
��$��� �& +���#�!�� ���������" R��� � ���,�!9 %�!&��/!�8� ���/*� 3,6 Å, ��#!� +���+�-
��#��/ ��,���"�"�!�� �8��������" �& 3—4 ������� � +�������/!9� � +��+�!�������!9� ���-
+���#�!��� %�!&��/!9$ ����*. 

R�� ��� �������!�� ��#�� ������� $���� +��"���!� !� ���. 2, �. ��!!�� 7�!�*�� ��� ' 
����� $�������!9� "��, �����9� "��+���&"������ " ����"���$ ' � ���8��� �������������� 
���+�!�!���� [ 2—4 ]: ���6��� ��������9 " �%����� 3,5—4 � 7—8 Å, ���#� !�%�6������ ��-
!�� "9��#�!!9� �������� " �%����� 6 Å. �!���& ��+���8�� 8���8�!-�8��8���" +���&9"���, ��� 
�%��&�6��� $���-�8��8��9 +�����,���"�!!� *�+����!�8� �����!�� (+����%!9� �!���& +��"�-
��! " ��%��� [ 13 ]). >�����!�, ��� " ' !��%���� "�����!9 $���-�8��8��9, ������,�� �& 4—10 
������� (��. ���. 2, �). >�� <��� ����� 18 % ������� !� �����"�6� " 8���8�!-�8��8�*��. ���-
�����/!9� ��&��� $���-�8��8���, �����9� !�%�6����� " $��� ��������"�!��, %9� 80 �������.  

+)%�+%)� �-�&*��)1��4���. R��� ��� �-�' " ���$���!�� "��� � " +����*�� +��"���-
!� !� ���. 1, �, �. ? �%����� �8��", %��&��$ � 0�, !�%�6��6��� ��������9 +�� 4—5, 7—8 � 10—
12 Å. ? �%����� �8��", %��&��$ � 90�, !�%�6������ �������� +�� 5—7 � 9—11 Å. ? +��"�� ��-
����!�*��!!�� �7��� (4—7 Å) ����� +�������/!9$ ��!�����" %��/b�, ��� ����8�!��/!9$,  
" 2 ��&� (��. ���. 2, �), ��� ���&9"��� !� +�����,���"�!!� +�������/!�6 "&���!�6 ����!��*�6 
������� %��#��b�8� ����#�!��. 
������*�� R��� !� �������!��$, %��/b�$ 10—12 Å, ���%� 
"9��#�!9. 	���� �%��&��, ���� +� +���#�!��� ���������" R��� � � ������ ���,�!9 %�!-
&��/!�8� ���/*�, �9 ��#�� +���+���#��/, ��� " �8��������$, �"�&�!!9$ �+�*�7�������� 
"&���������"���� %�!&��/!9$ ����*, %���� 2—3 �������9, ����!����"�!!9� +�����,���"�!-
!� +�������/!�.  
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!��. 1. R�!�*�� ������/!�-�8��"�8� ���+������!�� �������!�� ��#�� *�!����� ���� %�!&��/!9$ ����* 
� �8��" ��#�� +���������� ������� ��� �����8� ' " ���$���!�� "��� (�) � " +����*�� (�); ��� �����8� 
�-�' " ���$���!�� "��� (�) � +����*�� (�); ������!�� R��� ��� ����"��� +�� ��!*�!���*�� 0,5 �.�.  
" ���$���!�� "��� (�) � " +����*�� (�); +����*�� ��&!���!9$ 7�!�*�� ������/!�-�8��"�8� ���+������-
!�� ("9�������/ R��� ��� �����8� '): ��� �����8� �-�' ((), ��� ����"���" 0,25 �.�. �-�' (#)  
                                                                         � 0,80 �.�. �-�' (�) 

 
��&!���!�� R��� ��� ' � �-�' (��. ���. 1, () +���&9"��� ��������9 " �%����� ���-

����!�� 4—5 (� �8��" 0—30�) � 7—8 Å � ��!���� +�� 5—6 Å ��� "��$ &!���!�� �8��", ��� ��-
�6�������� �"�����!�� ���� +�������/!9$ ����!��*�� " %��#��b�� ����#�!�� �������  
" �-�' +� ���"!�!�6 � '. 

>��"9� �������� R�� ��� �������!�� ��#�� ������� $���� " �-�' (��. ���. 2, �) ����-
"����"��� "!�������������!9� ��!������ $���—$���. ��!!9� �������� ����� +���� " �%-
����� 4,0 Å, ������� ��"����� %��#��b�� ��#���������!9� ��!������ �����" $����. ?����� 
�������� !�$������ " �%����� 7—8 Å. ?9���� +���� +��"�8� � "����8� ���������" +�������-
��� ���!���"�, ��� +�&"����� +���+���#��/ " #����� �-�' ��,���"�"�!�� +����#�!!�� ���-
���9 ��#���������!9$ ��!�����" $���—$��� (��. ���. 2, �). �!���& +���&��, ��� ��� �-�', 
�����"����/!�, ��,���"��� ��!��!*�� � �%��&�"�!�6 +����#�!!�8� $���-�8��8���, "��6��6-
,�8� 99 % ������� ������!�� ������9.  

+)%�+%)� )��+��)��. ����&4 �����5��/ �+)%�+%)!. >�� �&��!�!�� �����"� ����"���" 
!�%�6������ +����+�!!�� �&��!�!�� R��� — �� "���, $�������!�8� ��� �����8� ', � "���,  
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!��. 2. R�!�*�� ������/!�8� ���+������!�� �������!�� $���—$��� ��� ����9$ ', �-�' (�); 7��8��!� 
+����#�!!�8� $���-�8��8��� " �-�' (� ); "�����!���/ �%!���#�!�� ������� ' " $���-�8��8��� �& n ��-
����� " ������ ' (�); 7�!�*�� ������/!�8� ���+������!�� �������!�� $���—$��� ��� ����"���" '— 
                                                                                   �-�' (�) 

 
$�������!��� ��� �����8� �-�'. ������ �&��!�!�� +�� �%��&�"�!�� ����"���" %���� &����!9 
!� ��&!���!9$ R��� (��. ���. 1). >�� � = 0,5 �.�. �����/!�� R��� ��� ��#��8� �& ���+�!�!��" 
"98����� ��� R��� ��� ����9$ ���+�!�!��" (��. ���. 1, �, �), � �%,�� R��� � �� +����*�� ��-
��"����"��� �$ ����� (��. ���. 1, �, �). f�� ��!��!*�� !�%�6������ � " �%����� ��!*�!���*�� 
0,25 < x < 0,80, ��� �"������/��"��� � ��,���"�"�!�� +����#�!!9$ 8������������!9$ 7�&  
" ����"���. >�� <���, !���!�� � ��!*�!���*�� � > 0,5 �.�. �-�', ��������� ����"���" %���� 
+�$�#� !� ��������� �����8� �-�'.  

�% �&��!�!�� ����#�!�� ������� " ����"���$ +�&"����� �����/ �!���& �����"� � ��� 
�7��, �+���!!9$ "����8 ������� (���. 3, �). >�����!�, ��� " ����!�� ����� ������� " �7���$ 
"��8�� +������ 14. ?� "��� �%����� ��!*�!���*�� %��#��b�� ����#�!�� ������� +�����,���-
"�!!� "��6���� �������9 ��8� #� �����, ��� � *�!����/!�� ��������. >�����!!9� &�"�����-
��� !���� ��!���!!9� $������� — +�� �"�����!�� ��!*�!���*�� ���+�!�!�� �8� �����#�!��  
" �7���$ �"�����"�����. 	���� �%��&��, "� "��� �%����� ��!*�!���*�� +���"������ ��!��!*�� 
� �����������	��� ������	�%��. ��%��/b�� �����!�!�� �� ��!��!�� &�"�������� !�%�6����-
�� " �%�����$ ���9$ ��!*�!���*��. �"�����!�� ���� ������� �-�' " 8������������!��  
����#�!�� +�� 0,03—0,05 �.�. �-�' 8�"���� � +���"��!�� �8������*�� ������� �-�'.  
� ���8�� �����!9, +�� �����#�!�� ' 0,1 �.�. (0,9 �.�. �-�') �"�����!� ���� ������� '  
" 8��������������!�� ����#�!��, ��� �"������/��"��� � �+���%!���� ������� ' "�����"��/�� 
" ������� ��!�����" " �-�'.  

���������� �&��!�!�� <�����������$ �"����" ����������9$ ������. ��� ����9$ '  
� �-�' ��������!!9� &!���!�� ��� ��"!9 4,5 � 8,0 � ����"����"�!!�. � ������ ��!*�!���- 
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!��. 3. 
�!*�!���*��!!9� &�"��������: ��������"� ������� � �$ ����� " �7���$ �������� 9,0 Å, �+�-
��!!9$ "����8 ������� (�); �����/!9� ��+��/!9� ����!�9 �7�� (��. "9b�) (�); ������!�*��!!9� ����� 
����� $����, ��������!!9� �& 7�!�*�� ������/!�8� ���+������!�� (�); n1 — ���� �������, !� �"�&�!!9$ 
" $���-�8��8�� (���!��!9� �������9); �n� — ����!�� ����� ������� " $���-�8��8��� � nmax — �����-
���/!�� ����� ������� " $���-�8��8���, !������"�!!9� !� ����� ������� " <����!���!�� ������ N (�);  
                                                              ��<77�*��!�9 ������77�&�� (�) 

 
*�� �-�' " ����"���$ +����$���� &���!����!�� �"�����!�� ��� ����#�!�� ������� 
(��. ���. 3, �). ��!��� " �%����� ��&%�"��!!9$ ����"���" �� �����!9 ��!�8� � ���8�8� ���+�-
!�!��" (0 < x < 0,1) !�%�6��6��� �����!�!�� �� ��!��!�� &�"��������: ��&��� �"�����!�� ��-
+��/!�8� ����!�� +�� ��%�"��!�� �-�' " ' (0,03—0,05 �.�. �-�') � &����!�� ���!/b�!�� 
+�� ��%�"��!�� ' " �-�' (0,9—1,0 �.�. �-�'). 	���� �%��&��, �!���& �����"� � ��� �7�� 
�"������/��"��� � �����/!9$ +����������$ ��������9 ����"������� " �%����� ���9$ ��!*�!-
���*�� ��!�8� � "����8� ���+�!�!��.  

���)-��)���6&( � )��+��)�*. >�� �"�����!�� �����#�!�� �-�' !�%�6������ +����+�!-
!9� +���$�� �� R��, ����"����"�6,�� ������� ', � R��, ����"����"�6,�� ������� �-�' 
(��. ���. 2, �) — ��� <�� !�%�6������ � " ������ R���. 


�!*�!���*��!!�� &�"�������/ 
z ����� $���� +��"���!� !� ���. 3, �, $�� &�"�������� 
����������� � �&��!�!��� ���. ��� �����8� ' &!���!�� 
z ��"!� 2,35; +�� ��%�"��!��  
�-�' �� ��!*�!���*�� 0,05 �.�. !�%�6������ ���� 
z �� 2,4, � &���� +�� 0,10 �.�. �-�' 
z 
���!/b����� �� 2,3. �����, � �"�����!��� �����#�!�� �-�' 
z +���� ��!��!� �%9"��� �� 
&!���!�� 1,95, ����"����"�6,�8� ������� �-�'. �"�����!�� 
z ����� $���� +�� ��%�"��!�� 
�-�' " ' (0—0,05 �.�.) �"������/��"��� � +���������� ������9 $���-�8��8�*�� " ' "����-
��"�� "�"����!�� " !�� �����/!9$ ������� �-�' (8��������������!�� $���-�8��8�*��). ���-
���� �������/, ��� +���%!�8� <77���� � �%���!�� �����!9 ��!*�!���*��!!�� &�"�������� —  
" �%����� ��!*�!���*�� 0,90—1,00 �.�. �-�' — �9 !� !�%�6����, ��� 8�"���� � +����+�!!�� 
"�����"�!�� ������� ' " ������� 8���8�!-�8��8�*�� " �-�'.  

�� ���. 3, � +��"���!9 &�"�������� ���� ���!��!9$ ������� (!� "$���,�$ " $���-
�8��8��9), ����!�8� � ��������/!�8� ��������"� ������� " �8��8���, !������"�!!9� !� ����� 
������� " <����!���!�� ������. ?��!�, ��� � ������ �����#�!�� �-�' ����� ���!��!9$ ��-
����� ��!���!!� ���!/b�����, � ����!�� � ��������/!�� ����� ������� " $���-�8��8��� "�&-
�����6�. ��!��� " �%����� 0,05 �.�. �-�' !�%�6������ �!����/!9� $�� &�"�������� ���  
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����!�8� � ��������/!�8� ����� ������� " $���-�8��8���, ��� �&!����� �"�����!�� ����� ��!-
�����" $���—$���. (��+��!��, ��� " <��� ����� ���#� !�%�6������ �!����/!9� $�� ��!*�!-
���*��!!9$ &�"��������� 
z ����� $���� � ���.) >�� ��!*�!���*�� 0,50 �.�. �-�' �%!�-
��#�!� �%��&�"�!�� $���-�8��8���, "��6��6,�8� " ����!�� 80 % ������� " ������. >�� ���/-
!��b�� �"�����!�� ��!*�!���*�� �-�' +���"������ ��!��!*�� � �%��&�"�!�6 $���-�8��8���, 
"��6��6,�8� "�� �������9 " ������!�� ������, ��� � " ������ �-�'. 

? �%����� 0,25 < x < 0,80 R�� �����/!9$ ���+�!�!��" " ����"���$ ��$��!�6� ���%�!!���� 
����9$ "�,���" (��. ���. 2), �9 ���#� �������� <��� 7��� +�� ���������!�� "��� R���. f�� 
�&!�����, ��� " ����"���$ ��,���"��� +����#�!!�� ������� 8������������!9$ ��!�����".  

{�"�������/ ��<77�*��!�� ������77�&�� (��. ���. 3, �) ����� �"� �����/!9$ ��!�����  
" �%����� 0,03—0,05 � 0,90—0,97 �.�. �-�', ��� �"������/��"��� �% �%��&�"�!�� ��!������/-
!� �������"9$ ��������. ��!��, !� ��!�"�!�� �!���&� $���-�8��8�*��, �9 +���+���8���, ��� +�� 
<��$ ��!*�!���*��$ ����� ����� ����	��������	��� $���-�8��8�*��, �%����"��!!�� "�����"�-
!��� ������� ����"���!!�8� "�,���"� " ������� ��!�����" $���—$��� " ����"�������. 

�17�( ����'�)�6&( '����%� )��+��)������ ��7��+��. >�����!!9� ��&��/���9 +�&"�-
��6� "9�����/ �%����� ��&%�"��!!9$ ����"���" (0 < x < 0,1) �� �����!9 ��!�8� � ���8�8� ���-
+�!�!��", 8�� !�%�6������ �!����/!9� $�� ��������!!9$ "�����!. >����!9 <��$ �"��!�� �"�-
&�!9 � ��&!9�� +��*������, ��+��"�#��6,��� �%��&�"�!�� ����"���": +�+���!�� ������� 
����"���!!�8� "�,���"� " +�����9 ��������9 ����"�������, ��� 8������������!�� �8������-
*�� ������� ����"���!!�8� "�,���"�, ��� "�����"�!�� ������� ����"���!!�8� "�,���"� " ���-
���� ��!�����" " ����"������� (8��������������!�� �8������*��).  

�!7����*�6 � +��*����$, +����$���,�$ � ���������� ����"���!!�8� "�,���"�, ��#!� 
"9�"��/ +���� �!���&� 8������������!�� �8������*�� !� ��#��� b�8� ���������� (��%�. 3)  
� ��+����"��/ <�� ��!!9� � ��������!!9�� $���������������.  

>�����!�, ��� +�� � = 0,03 �.�. ���/�� ����� 25 % ������� ����"���!!�8� "�,���"� "$���� 
" �����" 8������������!9$ �8��������", +�� <��� " ������ �-�' ��������/!9� ��&��� �8��-
������ �����"���� 7 �������, " ������ ' — 5. 	���� �%��&��, �9 �������� ��,���"�"�!�� 
8������������!�� �8������*�� " �%����� ���9$ ��!*�!���*��, +�� ���, ��� 75 % ������� 
!�$������ " 8��������������!�� ����#�!��, ��� !����"����/!�, ��$��� �& �%,�8� �����#�!�� 
����"���!!�8� "�,���"�. ? <��� �%����� �9 ��������, ��� �������9 �-�' +���"��6� %��/-
b�6 ����!!���/ � �8������*��, ��� �������9 '. ��!��� � �"�����!��� ��!*�!���*�� ���-
�"���!!�8� "�,���"� �� � = 0,10 �.�. ��&!�*� ��#�� ����"����� �� �����!9 ��!�8� � ���8�8� 
���+�!�!�� "�&�������: ��������/!9� ��&��� �8�������� �& ������� �-�' �"�����"����� �� 
27 �������, � " ������ ' — �� 17.  

>�� ��!*�!���*�� � = 0,25 �.�. �-�' ����!�� ��������"� ������� " 8������������!9$ 
�8��������$ �& ������� �-�' �����"���� +������ 300, ��������"� ��!�����" �����"���� 6 %, 
� !�%�6����9� �8������� ��������/!�8� ��&���� "��6���� +���������� "�� �������9 �-�'  
" ������!�� ������, �.�. +�� ��!!�� ��!*�!���*�� ����� ����� 8������������!�� �8������*�� 
�-�'.  

>�� �����#�!�� ' 0,20 �.�. (� = 0,80 �.�. �-�') !�%�6����9� �8������� ��������/!�8� 
��&���� �����#�� 218 ������� ' (��� �����"���� ����� 40 % ������� ' " ������!�� ������),  
 

	 � % � � * �  3  

$�	���	����� ��)�� ��	���%�� 	�����	������ ��)����� "	� � < 0,25 �.�.  

>������� ����� �����#�!�� �-�' ����� �����#�!�� '


�!*�!���*�� ����"���!!�8� ���+�!�!�� �, �.�.      0,03    0,05   0,1     0,25     0,2   0,1     0,03

�!*�!���*�� ����"��� �, �.�. �-�'     0,03    0,05   0,1     0,25     0,8   0,9     0,97

�������"� ��!�����" N1, % 74,2 60,0 36,3    6,3   13,9 45,9 78,6 
����!�� ��������"� ������� " �8�������� N����   1,4   1,7   3,2 296,3   19,6   2,4   1,3 
��������/!�� ��������"� ������� " �8�������� Nmax 7   10 27  469 218  17 5 

 



P.�. ��P
�PP?, 	.?. '�q���  1670 

+�� ����!�� ��&���� �8�������� 20 �������, +�� <��� 14 % ������� !� �����"�6� " 8�������-
�����!�� �8������*��. 	���� �%��&��, ��� ' +����#�!!�� ������� 8������������!9$ ��!-
�����" ���#� ��,���"���, !� �!� ��!�� "9��#�!�, ��� " ������ �-�'. 

����8"��
� 

? $��� <��+�����!���/!9$ �������"�!�� ����"���" '—�-�' %9�� "9����!9 �%����� 
��!*�!���*��, ������6,���� ��&!�� ����������: 0,00—0,05, 0,05—0,60, 0,60—1,00 �.�. �-�' 
[ 6, 12 ]. ? $��� ��������"�!��, "9+��!�!!�8� " ��!!�� ��%���, ������/ �$��������&�"��/ 
��������!9� ���%�!!���� ��#��� �%�����. �����/!�6 ��������� ����9$ ���+�!�!��" � �$ 
����"���" �+������6� �+�*�7������� ��!����9 %�!&��/!9$ ����*, +��"���,�� � +�����,���-
"�!!� +�������/!�� � +��+�!�������!�� ����!��*�� ������� %��#��b�8� ����#�!��, � 8���-
8�!-�8��8�*�� — �8�������9 �& ������� � ��������� �������!���� ��#�� ������� $����.  
? %��#��b�� ����#�!�� ������� +���%����6� +�������/!9� ����!��*�� �������, ����8�-
!��/!9$ ����!��*�� " ' " 1,5 ��&� ��!/b�, ��� +�������/!9$, " �' — " 2 ��&�. ? ������ 
' ����!�� ��������"� ������� " $���-�8��8��� ��"!� 6. ? ����"���$ � ������ ��!*�!���*��  
�-�' ��&���9 $���-�8��8���" �"�����"�6���. �"����"� ����"���" '—�-�' " �%����� ��!-
*�!���*�� 0,50—1,00 �.�. �-�' �+������6��� ��,���"�"�!��� +����#�!!9$ $���-�8��8���", 
"��6��6,�$ %��/b�6 ����/ ������� ������!�� ������9. ? ������ �-�' !�%�6������ �%��-
&�"�!�� 8���8�!-�8��8���, "��6��6,�8� �� 99 % ������� �����/!�� ������9. ?� "��� �%����� 
��!*�!���*�� 8������������!9� ��!����9 ���&9"�6��� +���+�������/!�� 8��������������-
!9$. 	�!��!*�� � 8������������!�� �8������*�� %���� "9��#�!� " ������ �-�' +� ���"!�-
!�6 � '. �!����/!9� $�� ��!*�!���*��!!9$ &�"��������� +�� � < 0,1 �.�. +�&"����� +���-
+���#��/ ��,���"�"�!�� �%������, " �����9$ �������9 ����"���!!�8� "�,���"� "�����"�6��� 
" ������� ��!�����" $���—$��� " ����"�������. ��� �-�' <��� +��*��� +����$���� +�� 
0,03—0,05 �.�., ��� ' — +�� 0,03—0,1 �.�. ' (0,90—0,97 �.�. �-�'). ��+����"��!�� ��!-
!9$ �% �%,�� �8������*�� ������� � ��!!9�� +� $���-�8��8�*�� +�&"����� ������/ "9"��, ��� 
���!!� ��!����9 ��#�� ������� 8���8�!� �"��6��� ����������%��&�6,��� ��� ' � �-�'  
� �$ ����"���". 
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