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� ������ ������������ �������� ���!�"���� #���������#$ ���%. �.&. '��!��, ����(-
)����� #�!*��#+ ����#/����# ���0�� # 0���6!� 0�����0 7��. ����/��� �������� 
��#�8#�� ������/����$ #0 0����# !�������#( ��6��"��9 0�;�#���9 ����$ � !����#-
(9 ���0��$ # 0���6!�(���$ ����#/����#, 6�����( ������(�� ��(���" ����0���� <�#9 
����$ �� ���!6�!���0# ����������(0# ����#/����# ���0�� # 0���6!� # 0�/0���6!-
�(���0# ���#0���$���#(0#. ����0������ #����� # 0���6!�(���� 6�#������, 8���#��, 
0���6!�(���� �#��, ;#����#�������� ���6# # ��. ���!/��+��( %������ ����9��� � ;��-
����9 ����#���0�9, <%%�6�� �#��0#*��6�$ ���!���(��*������# # ��#(�#� 6�����#��-
�����;� ��#/��#( <��6������ �� ����#/����" ���0�� # 0���6!� # #9 ��6��#��8#+. 
 
DOI: 10.15372/JSC20160201 
 
� � & ' � � ( �  ) � � � �: 7��, ����#/����" ���0�� # 0���6!�, ������� ����. 

�������� 

������$ 0����� 7�� (��� �� ��#��0 I = 1/2 (��(���( #�0����#� ��6��"��9 0�;�#���9 ��-
��$ �� (���9, #���*�#6�0 6�����9 (��(+��( 0�;�#���� 0�0���� ��!;#9 (��� # <��6������, 
<��6������9 ���#���"��9 ��6�� # ��. [ 1, 2 ]. ��!�����(( ����#/����" ���0�� ��#���#� 6 !�-
������#+ #, 6�6 �������#�, !0��"F��#+ ��6��"��9 0�;�#���$ ����$ �� �����#�!+)#9 (���9, 
���# 6�����(8#����( *������ ��#/��#( (��� �c ���"F�, *�0 F#�#�� �#�## 7�� (�c � 104 '8) 
[ 3 ]. � �#�0�;�#���9 6�#������9, ;�� <��6������� 0�0���� ������� # #9 �����$���#� #�6�+-
*���, �������0 #���*�#6�0 ��6��"��9 0�;�#���9 ����$ (hloc) (��(+��( 0�;�#���� 0�0���� 
������#9 ���0��9 (��� (�) #�����!�0�;� ���������"��;� �����8�. ����#0��, ��( 6�#������-
;#������ ���6��� 7�� �� (���9 ���0�� �������� 0���6!� ���� ����������( �#�#( #0��� %��-
0! �!����� &�$6� [ 4 ] � ���)�����#�0 2hloc, ��!���������0 ��!��#0���6!�(���0 �#���"��0 
���#0���$���#�0 0�;�#���9 0�0����� (��� ��!9 �������� [ 4 ]. 
���6�����( %��0� ���6���� 
7�� 1H ��( �������#/��9� 0���6!� ���� � ���#6�#������ (����#0��, � ���#6�#������ ;#���) 
������������ �� �#�. 1 (�����). ��6�#0��"��� ���)�����#� 2hloc (z-6�0������) � �!�����9 ��-
6#9 ���6���� ����#;��� 21—22 '� [ 4 ]. � 8����� �#�!�6� ��6���� 7�� ���6�� 0���6!� ���� 
��# #9 #�����#���$ ����#/����# � 6�#�����#*��6�$ ��F��6� (2hloc �������(�� 0���� 10 '�) 
[ 5—8 ]. ������ ��#����� �#�#*��$ ���6�� /#�6���#, ���������(+)#$ !�6!+ ��#��*�!+ �#-
�#+ (�hloc� = 0). ��0��#0 ��6/�, *�� ��6�( /� �#�#( 0�/�� ������#�"�( # � 6�#�����#*��6�$  
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���. 1. �����������#� �#�#*��;� ���6��� 7�� 1� � ���#6�#������9 ��( 0���-
6!� ���� ��# #9 #�����#���$ ����#/����# � 6�#�����#*��6�$ ��F��6� (� 8��- 
  ���) � �����;#*��0# ���6���0# ;�0�;����9 �����(�#$ (������;� # /#�6�;�).  

2hzz — z-6�0������ 2hloc 
 

��F��6�. &�#*#�� ��6�+*����( � ��0, *�� ��# ���#*## ��!������$ ����#/����# �� �����#-
�!+)�� (��� � 6�#������ <6����#0�����"�� %#6�#�!���( �� 0;�������� ��6��"��� 0�;�#���� 
���� hloc, � ������� �� ���0��# ��6��"��� 0�;�#���� ���� �hloc�. ��� �������(���( 6��6�����0 
0�9��#�0�0 ��#/��#(, ��<��0! #� ����#�� ���*��#$ �hloc� # #9 !;����$ ���#�#0���# �� ����-
F��#+ 6 ���F��0! 0�;�#���0! ���+ 0�/�� �������#�" ����6���#+ ��#/��#( 0���6!� ����  
� ����#*��9 ;#����#�������9 ��P�6��9.  

&����6# #���������8## !�6#9 �!������, ��;#���#�!�0�9 � 6�#������;#�����9 ��# ����-
6#9 ��0�����!��9, ������#�#0��#�" ������6����� [ 5—9 ]. � [ 5 ] �!/��#� ���6��� � ;#�����9 
��(�����# � ��(����#�0 ! 0���6!� ���� ��!9 �������$ �������: ���)��#( ��6�!; ��# �#00��-
�## �����;� ���(�6� 0���6!�� # �������0����$ ���8���## <��$ ��# ��6�!; ��6�����;� ����-
�����;� ���������#( � 6�#������. �;�� ���8���## �������(�� ���#*#�! !���������;� �!����-
��;� ���)�����#( 2�hloc�. � ������9 [ 6, 9 ] ������;����" 0����" ��������;� ��#��������;� 
���)����"��;� ��#/��#( 0���6!� ����, 9���6���#�!�0�;� ����������$ %!�68#�$ ����������-
�#( ����(������$ ����#*��9 ��#����8#$ ��6�����, ����#�(+)#9 0�;�#���� 0�0���� (��� 
���0�� �������� � 0���6!�� ���� (p—p ��6����), �����#���"�� ���$ 6�#������. �#� <��$ 
%!�68## �������(�� 6�6 ���#*#�!, ��6 # !;���!+ ���#�#0���" 2�hloc�. � ������ [ 7 ] ��������;�-
���", *�� %!�68#( �����������#( ����(������$ ����#*��9 ��#����8#$ p—p ��6���� ���#*�� �� 
�!�( �#F" ��( ��6�����9 %#6�#�������9 �����#���"�� 6�#������ ���������#$ 6�#�����#*�-
�6�$ ��F��6#, 6�6 ��( ����#����8#����;� ��#/��#(. ��0�*����� 0����# !���������#���"�� 
��P(��(+� �#F" *���" <6����#0�����"��9 %�6���, ��(�����9 � ����#6�����#�0 !�6#9 �!���-
���. &�# <��0 ��#9��#��( ����#�" ����#*��� ��������/��#( � ��0, ����#0��, *�� ����0��" #� 
0���6!� ���� � 6�#������ �*��" ����� ��(��� � 6�#�����#*��6�$ ��F��6�$ # ����� ���( 6�6 
��*�# ��������( �#���0� ���)�+)#9�( 0���6!�. ��( ��P(����#( ��#��������;� �!����� � �#�-
��0�9 � ���6��"6#0# ���!6�!���-��<6�#��������0# 0���6!��0# ���� ��# �c � 104 '8 ��#9�-
�#��( ��������;��", *�� 9���6��� ��#/��#( #����#*�� ��( ���9 0���6!� ���� # �����F���� �� 
���#�#� �� #9 ��#/�$F�;� �6�!/��#(. 

� ������ [ 10 ] �.&. '��!�� # �.'. �!��#� ���#0# #� �����9 �����#�# ��#0��#� �� ��, *�� 
!;����� ���#�#0���# ���9 ����+���0�9 � 6�#������;#�����9 �!/����9 �!������ 0�/�� ����-
��# 6 ����$ #� ���9 ���#�#0����$: 
 2�hloc� = A(3cos2� – 1) + Bsin2�cos2	, (1) 
 2�hloc� = �(3cos2� – 1), (2) 
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 2�hloc� = 0. (3) 
� (1) # (2) !;�� � # 	 — �%��#*��6#� !;��, �������(+)#� ��#����8#+ ��6���� 0�;�#���;� ��-
�(; A, B, C — ���!6�!���� ����0����, �� ���#�()#� �� � # 	. 

�.&. '��!�� ������� ��6���� [ 11 ], *�� ���#*#� ���"6� ���9 ���0�/��9 !;����9 ���#�#0�-
���$ �!/����9 �!������ ��(���� � �#00���#�$ �������/��#( � p—p ��6����� ��#/!)�$�(  
� 6�#������ 0���6!�� ����. �� ������/#� ��6/� �����!+ # %#�#*��6# ��;�(��!+ 0����" ���-
*��� �!/����9 �!������9 ���)�����#$, � �����! 6�����$ ����/�� ��6���#����$ 0�9��#�0 
�#%%!�## 0���6!� ���� [ 10, 11 ]. W�� 0����" !�������#( ��6��"��9 0�;�#���9 ����$ (0����" 
'��!��) ������#�� ��(���" �������� 9���6���#��#6# ���6���� 7�� 6�#������ ��# ���#*## 
����#/����# � 9���6���#��#6�0# ���6���� 7�� � ����!����#�� ��!������$ ����#/����# [ 10, 
11 ]. ����!����#�� ����#/����# #0��� ����" !������$ �0��� # �����#��( 6 �����(�#+, � 6���-
��0 ��0�����!�� 6�#������ ���#/��� ������"6�, *�� �����(( *������ ��#/��#( 0���6!� 
�c << 104 '8 # #9 ��#/��#� !/� �� ��#(�� �� ���6�� 7�� (�.�. ��� !�������#( hloc). 

��� �	����� � ������ �.	. 
��
�� 
��������� ��������� ��
������ 	����  

�������� 	
����	� 
����� 


�6 �6����� ��F�, ��( ���"F#����� 6�#�������, � 6�����9 0�9��#�0 �#%%!�## ���� (�-
�(���( ��6���#����0, ��# *������ �#%%!�#����9 ���/6�� 0���6!� ���(�6� 104—106 '8 ���-
#�9��#� �#��0#*��6�� �!/��#� ���6���� 7�� [ 12 ]. � 6�/��$ #� ���#0��0�9 � ���8���� �#%-
%!�## ����������9 ���#8#$ 0���6!�� ���� ��#���#������ �����������0 ��( �����;� !��� 
������0 (����#0��, *���� ����#6 ��6��"��$ 0#�#0!0 <���;## ��( ���#8## 0���6!�� �� �*�� 
���������#( ���������9 ��(��$, ���#0���$���#( 0�/�! #���0# # ���(���0# ;�!���0# 0���-
6!� #�# %�!6�!�8#0# #9 <��6������$ ��������# # ��. 0�9��#�0�). U��# ���0( ����9��� #� ��-
��;� !��� � ��!;�$ 0��;� 0��"F� ���0��# /#��# 0���6!�� � 6�/��0 !���, �� !�������#� �� 
���0��# hloc �������( 6 ������0! ���*��#+ �hloc� ��( ����0��( 0���6!� � ����������## � #9 ��-
��/��#�0 # ��#����8#�$ p—p ��6�����. U��# p—p ��6��� � ���8���� �#%%!�## ��#�#0��� m 
���!��#0�9 ���!6�!��$ ����/��#$, 6�/��� #� 6�����9 9���6���#�!���( �����#���"��0  
����0 pi (pi — ����#��#*��6�( ����(�����" �������#( i-;� !���, !���������(+)�( !����#+ 

1
1

m

i
i

p




� ) # ��6��"��0 0�;�#���0 ����0 loc
ih , �� ������� ���*��#� ��!��#0���6!�(���$ *���# 

��6��"��;� ���( ��#�������( ����/��#�0 [ 10 ]: 

 loc loc

1
,

m

i i
i

h p h



� � 
 �  (4) 

;�� 

 
2

loc
3

3cos 13 .
4

i
i

i
h

R
� 
�


 �
�  (5) 

T���" Ri — ������(�#� 0�/�! ��!0( 0�;�#���0# 0�0����0# �������� 0���6!�� ����; �i — 
!;�� 0�/�! ���������#(0# ���F��;� 0�;�#���;� ���( # p—p ��6���� � i-�0 ����/��##. ��-
��/��#� (4) ���������(�� � ��)�0 �#�� ���#0���(�" !���������;� ���*��#( ��6��"��;� ���( 
�hloc� �� ���!6�!���0# ����0����0# Ri, pi # �i, 6������ �������(+� ��6��#��8#+ 0���6!� ���� 
� 6�#������ # �� 0�9��#�0 �#%%!�##. ��/�� ��0��#�", *�� �hloc� ��������������� ��(���� � Ri, 
pi # �i, 6������ 0�;!� ���" ���������� #� ���6���� 7�� ��# �#�6#9 ��0�����!��9. &�# �#�6#9 
��0�����!��9, 6�;�� �#%%!�#( #��� 0�������, 6�/��� #� ���!��#0�9 ���!6�!���-��<6�#-
��������9 ����/��#$ 0���6!�� ���� (m) ���� ���$ �!���� (i). �����#���"��� #�����#�����# 
pi # !;����� ���#�#0���# <�#9 �!������ �������(+��( �� <6����#0�����"��0 7�� ���6���0.  

��/0���6!�(���( *���" �hloc� �������(���( �����;#*�� (4) # � �������0 ��#(�� ���"6� �� 
F#�#�! 6�0������ ���6����"��$ �#�## [ 13, 14 ], ��6 6�6 ������(�#( 0�/�! 0�;�#���0# 0�-
0����0# 0��;� ���"F� ���*��#$ Ri. 
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����/��#� (4) ���������(�� ���#0���(�" !���������;� ���*��#( ��6��"��;� 0�;�#���;� 
���( �� ���!6�!���0# ����0����0# Ri, pi # �i. ��/�� ���*��6�!�", *�� ����/��#� (5), �9��(-
)�� � (4), ���!*��� � ��������/��##, *�� ��" z ��(0�!;��"��$ �#���0� 6����#��� �������  
� 6�#������ ����" ���������#( ���F��;� 0�;�#���;� ���( H0 [ 4 ]. &�# #�0����## ��#����8## 
6�#������ �� ���F��0 0�;�#���0 ���� !;�� �i ���"#�!+��( 0�/�! ���������#�0 ���F��;� 
0�;�#���;� ���( # p—p ��6����0# � i-�9 ����/��#(9 0���6!�� ����, *�� ������� ���������-
��� ��!�����# ��# ��*#����## �hloc� �� %��0!��0 (4) # (5). 
��0� <��;�, 6�6 ���� ��6�����  
� [ 11, 15 ], 9���6��� !;����$ ���#�#0���# �!/����;� �!����� �������(���( �#00���#�$ ���#0-
��;� �������/��#( p—p ��6����� �#%%!��#�!+)�$ 0���6!�� ����, 6�����( �������*�� ��(-
���� � �#00���#�$ 6�#������. ��( ��(����#( <��$ ���#�#0���# !����� ������"�����"�( �����-
��0 0�;�#���;� �#���"-�#���"��;� ���#0���$���#( (Dkl) [ 15 ]:  

 

2

3 2
3

2

3 1 3 3
1(3 ) / 3 3 1 3 ,

3 3 3 1

i i i i i
i i i
kl k l kl i i i i i i

i
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x x y x z

D r r x y y y z

x z y z z

� �

� �
� �
 
 � 
 

� �
� �
� �

R
R

 (6) 

;�� k, l = x, y, z; �kl — �#0��� 
����6��� # ,i
x ir x�  ,i

y ir y�  i
z ir z�  — �������(+)#� 6��#�!�� 

0�/P(�����;� ��6���� Ri. 
��;6� ������#�", *�� ������ i

klD  (��(���( �6�#��"��-�#00���#*��0 �� �����0, �����0 �!�+ 

 0.i i i
xx yy zzD D D� � 
  (7) 

&��6��"6! � �#���0� 6����#���, � 6�����$ ���F��� 0�;�#���� ���� ���������� ����" ��# z, 
#0��0 cos i

i zr� � , #� %��0!� (5) # (4) ��9��#0 

 loc 3 ,
4

i
i zzh D�


 �
�  (8) 

 2�hloc� = W�Dzz�, (9) 
;�� W = 3��/2 # 

 
1

.
m

i
zz i zz

i
D p D



� � 
 �  (10) 

U��# ������" /���6� ��(����!+ � 6�#������0 ��(0�!;��"�!+ �#���0! 6����#��� (x, y, z) # #�-
���"�����" %��0!�! ������������#( 6�0������ ������� �����;� ���;� ��# ����9��� �� ����$ 
��(0�!;��"��$ �#���0� 6����#��� 6 ��!;�$, ��#9��#0 6 ����/��#+ [ 15 ]: 
 

, , ,
.i i

zz k kl l
k l x y z

D h D h




 �  (11) 

T���" hk, hl — �������(+)#� 6��#�!�� ��6���� �����(���;� 0�;�#���;� ���( � /���6� ��(���-
��$ � 6�#������0 �#���0� 6����#��� (x, y, z). 
�0������� i

klD  ������� �#���"-�#���"��;� ���#-
0���$���#( � (11) ��6/� ���������� � �#���0� 6����#��� (x, y, z). 

� ���8���� �#%%!�##, 6�6 ��0�*����" ��F�, 6�;�� 0���6!�� ���� ������������"�� ���#-
0��� m ���!��#0�9 0��� ��6��#��8## (6�/��� � ����(�����"+ pi) � ��*��#� ���0��# 0��;� 
0��"F�;�, *�0 ���0( ��#�-��#����$ ����6��8##, ��6��"��� 0�;�#���� ���( �� �������9  
!�����(+��( �� ���0 m ����/��#(0, *�� ��#���#� 6 ��0��� ���6��"6#9 �!������ � ���6��� 
7�� �� ��#� �!/����$ �!����. 

�*#����( (9)—(11), ���!*��0 ����!+)�� ����/��#�, ��#����+)�� ��#����8#���!+ ��-
�#�#0���" �!�����, �!/����;� � ���!�"���� ��#/��#( 0���6!� ����:  
 loc

, , ,
2 ,k kl l

k l x y z
h W h D h



� � 
 � ��  (12) 

;�� 
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� � 
 �  (13) 

�Dkl� ���������(�� ����$ !���������$ �� ����6���## ��#/��#( 0���6!�� ���� ������ �#���"-
�#���"��;� ���#0���$���#(. ��0��#0, *�� ������/����$ �.&. '��!��$ ���9�� !����� ��#0�-
�(�" # � ��9 ��!*�(9, 6�;�� ����9��#0� ���#����#�" !�������#� ��6��"��;� ���(, � *�������# 
��# ����0�����## ���8���� ����#����8## # 6������#$ 0���6!� � 6�#������9. 

� ����"��$ �#�!�8## ������� i
klD  � (13) �������#���"�� ���/�� ���" !�������� �� 6���-

�����"��0! ��#/��#+ 0���6!�, 6�6 ��6����� � [ 16, 17 ], ��6 6�6 ����"��� 0���6!�� � 6�#����-
�� 6�*�+��( �6��� ����/��#( ��������#( � *������$ �1012 '8, *�� ��#���#� 6 ������#���"��-
0! !�������#+ ���)�����#$ 2hloc. 

� %��0!�� (12), � ���#*#� �� (5), ��# #�0����## ��#����8## 6�#������ �� ���F��0 0�;-
�#���0 ���� #�0��(+��( ���"6� �������(+)#� 6��#�!�� ��6���� �����(���;� 0�;�#���;� ��-
�( � /���6� ��(�����$ � 6�#������0 �#���0� 6����#��� (x, y, z). 
�0������� !���������;� ���-
���� �Dkl� �� ���#�(� �� ��#����8## ���F��;� 0�;�#���;� ���(. W�� ������(�� �������*�� ���-
��� �������# ����#� ��#(�#( �#00���## ���#0��;� �������/��#( p—p ��6����� �#%%!��#-
�!+)�$ 0���6!�� ����, 6�����( �������*�� ��(���� � �#00���#�$ 6�#������, �� 9���6��� !;-
����$ ���#�#0���# �!/����;� �!����� [ 11, 15 ]. 


�/��0! i-0! ����/��#+ 0���6!�� ���� � 6�#������ (�� #�6�+*��#�0 0���6!�, ��(���-
��9 ������(8#�$ #�# #�����#�$) ����������!�� ���$ ������ �#���"-�#���"��;� ���#0���$��-
�#( i

klD , ��#*�0 �������, ����������!+)#� ���!6�!���-<6�#��������0 0���6!��0, �������(�-
�( ��!; � ��!;� ������������#(0# �#00���## 6�#������. 	����� �Dkl� ���/�� ����/��" �#00��-
�#+ ���#0��;� �������/��#( %#6�#�������9 ���#8#$, ������������"�� ���#0��0�9 p—p 
��6����0 ��# �#%%!�##, # <�� ����;��� �� ��;� ������������ �;���#*��#( [ 11, 15 ].  

U��# %#6�#�������� ����/��#( p—p ��6���� ��(���� <��0����0# �#00���## ����$ #� 
�#�F#9 �#�;��#$ (��#6�#���$, 0���6�#���$, ��0�#*��6�$), ������ �Dkl� (��(���( ����9����0� 
# � �#���0� �;� ;�����9 ���$, �.�. �#���0� 6����#���, � 6�����$ ���#�;����"��� <��0���� 
�Dkl� = 0 ��( k � l, ��#����8#����( ���#�#0���" �!������;� ���)�����#( #0��� �#�  

 

loc 2 2 2

2 2

2 ( )

1 [( )sin cos 2 (3cos 1)].
2

xx x yy y zz z

xx yy zz

h W D h D h D h

W D D D

� � 
 � � � � � � � � 



 � � 
 � � � 	 � � � � 

 (14) 

�*����, *�� hx = cos	sin�; hy = sin	sin� # hz = cos�; � # 	 — �%��#*��6#� 6����#���� ��������-
�#( 0�;�#���;� ���( +0. 

	����� �Dkl� �6�#��"��-�#00���#*��, ���# �#00���#( ����/��#$, �� 6�����0 �#%%!��#-
�!�� 0���6!�� ����, ����������!�� ������$ �#�;��## (��#;����"��$, �����;����"��$, ;�6��;�-
���"��$). &�# <��0 �Dxx� = �Dyy� # ��;����� (12) 

 loc 212 (3cos 1).
2 zzh W D� � 
 � � � 
  (15) 

� ��!*�� 6!�#*��6�$ �#00���## ���#8#$, �� 6�����0 �#%%!��#�!�� 0���6!�� ����,  
!���������$ ������ �Dkl� = 0, *�� ��#���#� 6 ��#��*��$ �#�## � ���6��� 7�� ��( �+��$ ��#-
����8## 0�;�#���;� ���(  
 2�hloc� = 0. (16) 

Y��0!�� (14) ��������� � ������/����$ � ������ [ 18 ] ��( ����#����8## ��6�!; ��# ���-
��;� ���(�6�, � %��0!�� (15) — � %��0!��$ '!����6�;� # &�$6� [ 12 ] ��( ��!*�( ��# n-;� ��-
�(�6� (n > 2). 

�� 0��;#9 ��!*�(9 ���#0��0�� � ���8���� �#%%!�## ����/��#( p—p ��6����� ��(���� �� 
���0# <��0����0# �#00���## 6�#������. ���0�/�� �#�!�8##, 6�;�� ��6�( ���#0���(�" ���!�-
���!��, ���#, ����#0��, 0�/�! ��6�����0# ����/��#(0#, ��(�����0# <��0����0# �#00���##, 
#0����( �*��" ����6#$ �����8#��"��$ ���"��, ���;����( 6�����0! �����( ���#8#( 0�/�� ��  
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���#0��"�( �#%%!��#�!+)�$ 0���6!��$ (pi � 0). 	�6#0 ������0, <6����#0�����"��� ������-
���#� 9���6���� !;����$ ���#�#0���# 2hloc �!)�������� ��( ��(����#( �!��$, �� 6�����0 #��� 
�#%%!�#(. � ��!;�$ �������, ������� ���*��#( 6�<%%#8#����� �Dzz� # (�D���—�Dxx�) ��6/� ��-
�!� ��/�!+ #�%��0�8#+ � �������/��## 0���6!� � 0����9 #9 ��6��#��8##, ����� 6�6 # �� �0-
��#�!�� 6��������"��;� ��#/��#(. (� �����()�0 ������ �0���� ������*��#$ �Dzz�, �D��� # �Dxx� 
#����"�!���( loc

xxh� � , loc
yyh� �  # loc

zzh� � .) 
Y��0!�� (14), (15) # (16) ������(+� ���!*#�" ����/��#(, ��#����+)#� %��0! ���6��� 

7�� ���#6�#�����#*��6�;� �����8� ��# ���#*## 0���6!�(���$ ����#/����#. � [ 11, 15 ] ���� 
��6�����, *�� ���# !;����( ���#�#0���" ����/��#( ���6����"��$ �#�## ��#�������( �������0 
�����;� ���;�, 6�6 <�� #0��� 0���� � ����0���#���0�0 ��!*��, � ;�����0# 6�0�������0# 
�Dzz� � �D!!� � �Dxx�, �� 6���!� ���6��� 7�� ����F6� ��� !*��� F#�#�� #��#�#�!��"��$ 6�0��-
����� (�-%!�68##) g(Bc) #0��� �#� [ 15 ] 

 

10 ��# ,
2

1 1 1��# ,
2 2

( )
1 1 1��# ,

2 2

10 ��# ,
2
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 (17) 

;�� Bc = B – B0 — ����/��#� ���6����"��$ �#�## � ��#�#8�9 ���( 0�;�#���;�, ���*#�����0�;� 
�� ����������;� ���( B0; 

1
2kc kk cW D B� 
 � � 
 ; 1 ( )

2kl kk llW D D� 
 � � 
 � � ; K(�) — �����$ <��#�-

�#*��6#$ #���;���. 
�� �#�. 2 ������������ ���6��� 7�� ���#6�#�����#*��6#9 �����8��, �����/�)#9 �#%-

%!��#�!+)#� 0���6!�� ����. 
 

 
 

���. 2. ���6��� 7�� 1� (��#�! — ��;��)��#�; ����9! — ������ ���#����-
��� ���6��� ��;��)��#(): �6�#��"��-�#00���#*��� !���������� ��6��"��� 
0�;�#���� ���� (! = 0) (
); ���9����� !���������� ��6��"��� 0�;�#���� ��- 
                                                    �� (! = 0,33) (� ). 
W6����#0�����"��( �#�#( ��;��)��#( (1), ������#*��6#� ����*#������ 6�#��� (2)  
                          # #9 �!00� (3), ����������!+)#� %��0!��0 (14) # (15) 
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����/��#( (4)—(17) ���# #����"������ � ������9 �.&. '��!�� # �;� 6����; ��# #������-
���#(9 �����������$ ���!6�!���$ ��6��#��8##, 0�9��#�0�� ��!������$ ����#/����# 0���6!� 
# #9 ���#0���$���#$ � #����9 # 0���6!�(���9 6�#������9 [ 19—32 ], � 0#������9 [ 33—57 ], 
��# %�����9 ������)��#(9 � 6�#������9 [ 58—69 ], � ��6/� ;#����#�������9 ���6�9 [ 70—78 ] 
# 6����#������9 [ 79—81 ]. ����!�� ��0��#�", *�� %��0!�� (4)—(17) 0�/�� #����"�����" �� 
���"6� ��( ����#�� �#%%!�#����$ ����#/����# 0���6!� ����, �� # ��( ��!;#9 0���6!�, 9�-
��6���#�!�0�9 (�6� ����/����0# ��!��#0���6!�(���0# �#���"-�#���"��0# ���#0���$��-
�#(0# 0�;�#���9 0�0����� (���, %��0#�!+)#0# �!������� ���)�����#(. � *�������#, #�!-
*����" �#%%!�#( 0���6!� HF, NH3 # BrF3 [ 30, 82—84 ], #-����%#��� [ 80 ], C6H6 # C6H3BrCl2 
[ 81, 85 ], (NH2)2CNH [ 22 ], (H3C)2NCHO # (H3C)2CO [ 86, 87 ]. � �����"��0 ��#���#�0 ������-
/����$ 0����# # ���"��$F#0 �� ����#�#�0 0�/�� �����6�0#�"�( � �(�� ��#;#���"��9 �����$, 
�������������9 � �����0 ������ # 0���;��%#(9 [ 8, 13, 14, 88, 89 ].  

�#/� ��#����� ����#� ��6�����9 ����� ���%������ �.&. '��!��, ��6�����+)#9 ������6-
�#�����" �;� 0����# � #�!*��## ���!6�!���9 # �#��0#*��6#9 ���$���, � ��6/� %�����9 ����-
9���� � ����#*��9 ��P�6��9, �6�+*�( �#���;#*��6#�. ��0��#0, *�� � ��������� ���0( �����(-
�#� 0���6!� ����, �#%%!��#�!+)#9 �� ���!6�!���0 ���#8#(0 6�#�������, �.&. '��!�� ����-
���(� 6�6 �����(�#� ����/#�6���# � !����#(9 6�������;� �;���#*��#(. 


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

�
����������
��� � 
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$*��+$����##(� )�!#�+�-��%+�$%$. � #����#*��6# �����0 ��;����<��6��#6�, 6�����0 
�6������" ����#���#� KNaC4H4O6 "4H2O (��;������ ���"), ��#�!����!�� 6�#�����#��8#����( 
����. ����#6�����#� ���������$ ���(�#��8## �.�. 
!�*���� (1933 ;.) ��(����� � !���(��*�-
�#�0 �#���"��9 0�0����� ����, ����6� �!)����!+)#� 0����� #���������#( �� ������(�# 
!������#�" ���#*#� ����������!+)�$ 0���6!�(���$ ����#/����# 6�6 � ����<��6��#*��6�0 
�����(�##, ��6 # � ��;����<��6��#*��6�$ %���. 
��0� <��;� #���������#( ���!6�!�� ��!;#9 
��;����<��6��#6��, �����!/����9 �������, ��6����#, *�� � ���"F#����� ��!*��� ����#6����-
�#� ���������$ ���(�#��8## �������/�����( #�0����#�0 ����/��#$ ���9 ���0�� � ���!6�!��, 
*�)� ���;� ����)� �� �����/�)�$ ����. � ��(�# � <�#0 ����## ��;����<��6��#6�� � ���)�+-
)#0#�( 0���6!��0#-�#���(0# !��!�#�# 0���� ����� ���6�����0, �� ����# 0��;�*#������9 
��;����<��6��#6�� �����!/��� ��0�$���� 6�#������;#������, � 6�����9 �� �����0 7�� 1H 
0���6!�� ���� ����#/��, # 6 �#0 ��#0��#0� 0����" !���(��*��#( �#���"��9 0�0����� 
[ 19—24, 27—29 ]. ����#0��, ���$���� ��;����<��6��#6�� ��0�$���� %����8#��#�� 6��#( 
K4M(CN)6 "3H2O (M = Fe, Mn, Ru # Os) ��!�������� !���(��*��#�0 �#���"��9 0�0����� 0�-
��6!� ���� [ 8, 19, 27—29 ]. ���������#� ���������#$ p—p ��6����� �� �������## �����9 
7�� # #���������#� ���8���� �#%%!�## 0���6!� ���� ������#�# �������*�� !������#�" �#�-
��0! �#���"��9 0�0����� # �����6����" ���������#� ���������$ ���(�#��8##. &�6�����, *�� 
��;����<��6��#*��6�� �������#� K4Fe(CN)6 "3H2O 0�/�� ���" ��(���� � �#���0�$ �#���"��9 
0�0����� ����;� #� ��!9 ���!6�!��� ��<6�#��������9 �#��� 0���6!� H2O. 

��!;�$ �#� ��;����<��6��#6�� ����0����� �� ��#0��� 6���0���#�� # ;!��#�#�� �!�"%��� 
��+0#�#(. &�6�����, *�� � �����0 ��!*�� ���" ��#;;��� #;��+� 0���6!�� ���� [ 4 ], �� �����0 
��!*�� — #��� ;!��#���#( [C(NH2)3]+ [ 22 ]. �����"�� #�!*��� ����0�)��#( ���#;;����9� 
;�!��, ��#���()#� 6 �������(�#��8## 6�#�������. 

��� �#��$� ��*( � /��$���. ���� #� 9���6�����9 �����������$ 0#������ ���#���  
� #����#�#�������$ %��0!��$ Al2Be3Si6O18 "xH2O — �#���0��#*��6�� ��#�!����#� � �;� �����-
�� ����0����9 6��#*���� (x) 0���6!� ����, �����/��#� 6�����$ 0�/�� ����#;��" ���9 ������9 
���8����� #�# �6��� ����$ 0���6!�� �� %��0!�"�!+ ��#�#8!. ������ � 6��6�����$ ��6��#-
��8## ���� # %��0� ��(�# � 6�#�����#*��6�$ ���!6�!�� ���#��� # #���#���;� �0! 6���#��#�� 
�� �#9 ��� �#�6!��#����.  

&�# #���������## 0�����0 7�� 1� (�#�. 3) *�����9 �����8�� ���#��� � �����0 9#0#*�-
�6#0 �������0 ���� ��6�����, *�� � ���!6�!�� 0�;!� �!)��������" ��# ���!6�!��� ��<6�#��- 
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���. 3. ���6��� 7�� 1� 0���6�#������� ���#���: �#�## ��;��)��#( (
) # ������ ���#������� �#�#$ 
��;��)��#( (� ) ��# 77 K (�����). �;����� ���#�#0���# �!������9 ���)�����#$ (6�!/6#) # �����9 F#-
�#� (���!;��"�#6#) ���6���� 0���6�#������� ���#��#( ��# ���)��## ��6�!; ��# [ 100 ]: ��# — 196 #C 
(����F��( �#�#( ��������� ��;����� !������#+ &�$6� [ 4 ]) (
); ��# 20 #C (����F��( 6�#��( ��������� 

��;����� ��������������0! !������#+ (4): 3 2 23
(3cos cos 1)

2
H r
� 
 � � " 	 
  ��# � = 0 i (� ). 1—4 — ��0��  

                                                    �����8� ���#��� � �����0 �������0 [ �0. � 44 ] 
 

������9 0���6!�� ����: ������-��������� ��6���� 6�����9: �) �������#6!�(��� ��# F����-
;� ���(�6� � —(�2�)I; �) ��������"�� �$ —(�2�)II # �) ��#���#������ ��� !;��0 �60# 6 ��$  
—(�2�)III, ��6/� #0�+��( #���#�������� ������� � %��0� �+ #�# ��– [ 44 ]. 	�# ���!6�!���-
��<6�#��������9 �#�� 0���6!� ���� �#��� #� ���6���� 7��, ���!*����9 ��# 77 K �� 0���-
6�#������9 ���#���. �� 6�/��0 ���6��� �� ��# �#�## �� 0���6!� ���� � �����0# ���)����-
�#(0# 2�hloc� (�0. �#�. 3). ����������# 7�� 1� ���6���� ��# 6�0�����$ ��0�����!�� !6�����-
+� �� ����#����8#+ ��6�!; ��# � 0���6!� (�2�)I # �� ��0�� 0����0# (�#%%!�#+) (�2�)II  
# (�2�)III. 
��#*��������� ������F��#( ��(������9 �#��� ���� ��( ���#���� ���#�(� �� #9 
9#0#*��6�;� ������� (�0. �#�. 3).  

7�� 1� ����#� ���� � ���#��� (��(���( (�6#0 ��#0���0 ��#0����#( 0����# (4) ��( ����-
�����#( ��#����8## 0���6!� ���� � 6�#������;#�����9. ��6����!+ �#�6!��#+ 0�/�� ������" 
���"6� ��#�!����#� #�# ����"�;� �#�� ���� (�2�)III, #�# ��–-;�!�� [ 44 ]. 

����%+�� 0�*�$5#�)+$ 6���%"� ��*( � *�)6$#�. ���0#� (��#�"�#�) Na2Ca4[Al10Si26O72]$ 
$28H2O — 0#����� #� ��0�$���� ���#���9 8���#���, ���������������( ;�!��� �#00���## 
�2/m, ����0���� 0���6�#���$ (*�$6# a = 13,64, b = 18,24, c = 11,27 Å, % = 128#. � ������ [ 43 ] 
0�����0 7�� #��������� ��#�����$ 6�#����� ���0#�� ��# ���)��## �;� ��6�!; ���9 ���#0�� 
�������#6!�(���9 ���$ — X, Y, Z, ��#*�0 ��# X # Y ��������# � ��(0# 
 # b, a Z = �sin%. ��#-
����8#����� ���#�#0���# ����/��#$ 6�0������ �!����� ��# 77 K ��#����+��( %��0!��$ 
&�$6� [ 4 ]. �� ����#�� ���6���� 7�� 1� (���#*#� ���)�����#$ 0�/�! 6�0�������0# # #9 #�-
����#������$, �#�. 4), ���#�����9 ��# 77 K, ���� ��$����, *�� � ���0#�� 	1 = 3/7 ���9 p—p 
��6����� ��#���#������ ��������"�� ���������#+ [001], p2 = 3/7 — ��������"�� [010] # 	3 = 
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���. 4. �;����� ���#�#0���# �!������9 ���)�����#$ �H ���6���� 7�� 1� ���0#�� ��# 77 K. (1): ���-
)��#� ��6�!; ��# X (���*�� !;��� �� ��# Z ) (
), ���)��#� ��6�!; ��# Z (���*�� !;��� �� ��# Y) (� ). �;��-
��� ���#�#0���# �!������9 ���)�����#$ 2�hloc� ���6���� 7�� 1H ���0#�� ��# 290 K: ����F��( �#- 
�#( — ���#�#0���", ����*#�����( �� !������#+ (4). (2): 6�#����� ���)����( ��6�!; ��# Z (���*�� !;���  
                                   �� Y ) (
), 6�#����� ���)����( ��6�!; ��# Y (���*�� !;��� �� Z ) (�) 

 
= 1/7 — ��� !;��0 �55# 6 ���������#+ [100] � ����6���# (001). &�# ����F��## ��0�����!�� 
���#�9��#� ������������#� ���6���� 7��, # ��F� 250 K ���6�� 7�� 9���6���#�!���( ���#0 
�!������0 ���)�����#�0 2�hloc� (�0. �#�. 4).  

���!�"���� ��*#����#( � ��*����"+ �� �����(���;� 0��/#���( �������+� � <6����#0��-
���"��0# �����0#, ���!*����0# ��# 6�0�����$ ��0�����!�� [ 6 ]. 	�����#*��6�� ���*��#� 
���#*#�� 3/2�R–3 � 1,5 '�, ��*#������� �� %��0!��0 (4) # (5), ���"F� ������;� �0,85 '�. &�#-
*#�� ����#*#( ��(�������( � �6����0 �#�����*��9 6������#$� [ 90 ]. ����/��#� (4) 9���F� 
��#������ ����6���0�����!��!+ !;���!+ ���#�#0���" 2�hloc� ��# #����"�����## ;��0���#*�-
�6#9 9���6���#��#6 p—p ��6�����, ���!*����9 ��# 77 K. ���+�� ����!��, *�� ��0�����!���� 
#�0����#( ���6���� � ���0#�� ��# ��0�����!��9 ��F� 200 K ��P(��(+��( ������(8#����$ 
�#%%!�#�$ 0���6!� ���� �� ��;!�(���0 !���0 ��F��6#, � 6�/��0 #� 6�����9 �������/��#� 
p—p ��6����� ��������� � ��$�����0 �������/��#�0 ��# 77 K. 

����%+�� 0�*�$5#�)+$ 6���%"� ��*( � !�7��#*$+� $ %�$#�0+$���$+�. '�$����#� 
NaCa4(Si27Al9)O72 "24H2O — 8���#�, ���������������( ;�!��� �#00���## C2/m, ����0���� 0�-
��6�#���$ (*�$6# a = 7,44, b = 16,84, c = 15,88 Å, % = 91,4#. W6����#0�����"��� ���6��� 7�� 
[ 16 ] ��# 77 K ��6����#, *�� � ���!6�!�� <��;� 6�#������ 2/5(p1) ���9 p—p ��6����� ��#���#��-
�����9 ��������"�� [010], 2/5(p2) ��/�� � ����6���# (001) ��� !;��0# �35# 6 [010] # 1/5(p3) —  
� ����6���# (001) ��� !;��0# �55# 6 ���������#+ [010]. �;����( *���" ����/��#( (4), ����*#-
�����( � �������������0# ����0����0# pi # !;��0# ��( ��#����8## p—p ��6�����, �������"+ 
��������� � <6����#0�����"��$ ����6���0�����!���$ !;����$ ���#�#0���"+ 2�hloc� # (��(���( 
�6�#��"��-�#00���#*��$ (! = 0) � ��"+ �#00���## [010]. W��, 6������" ��, �� ����*��� �# 0��-
%���;## 6�#������, �# �;� ���!6�!�� � 0���6�#���$ (*�$6�$. ��, 6�6 ��6������� ����#�, �6�#-
��"��( �#00���#( 2�hloc� (��(���( ��!*�$��0 �������#�0 ���8#%#*��6�;� �������/��#( 0���-
6!� ���� � �����$ ���!6�!�� # ������#���"��;� 0�9��#�0� !�������#( ��6��"��9 0�;�#���9 
����$ #�-�� �#���8#����9 6������#$ [ 16, 90 ]. 

&������, ��# #���������## 0���6�#�����#*��6#9 �����8�� 6�#����#���#�� 
Na2K2Ca[Al6Si30O72] "22H2O # ;�$����#�� ��3Mg[Al8Si28O72] "24H2O, 6������ 9���6���#�!+��( 
��0 /� �#��0 ������;## ��+0�6��0��6#��������9 6��6���� # ���������������$ ;�!���$ 
�#00���## C2/m, �� #0�+� ��!;�� ����F��#� Al/Si # ��!;�$ ������ ���6��6����9 ��0����9 
6��#����, ���� ��6�����, *�� ��# ��0�����!��9 �#/� 170 K ����+�����( %#6�#��������, �� 
����#*��� ��( <�#9 ��!9 0#������� # ������!)�;� �����8� ;�$����#�� �����������#� ���� �� 
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���. 5. �;����� ���#�#0���# �!������9 ���)�����#$ ���6���� 
7�� 1H ;�$����#�� (290 K) (
) # 6�#����#���#�� (290 K) (�), ���!-
*����� ��# ���)��## �����8�� ��6�!; ���$ [100] (F��#9����)  
         # [001] (����F��� 6�#���). B0 — ���F��� 0�;�#���� ���� 

 
���!6�!���0 ���#8#(0. ����6� ��# ����6#9 ��0�����!��9 (�#�. 5) ���!*����� <6����#0��-
���"��� ���#�#0���# ��*�# �� ����#*�+��( ��( ��!9 6�#�������, ������" ��6�����#( !;����9 
���#�#0����$ �� ��������$ #�# �6�#��"��$ �#00���## �����#���"�� �����#6�. U� ���*��#� 
��( ;�$����#�� �������(�� ! = (�B[001] – �B[ 100 ])/�B[010] � 0,05, ��( 6�#����#���#�� ���-
���" ���6�#��"����# ! = (�*[001] – �*[100])/�*[010] ������#�� �0,15. 	�6#0 ������0, #� ��*�# 
�6�#��"��$ �#00���## !;����$ ���#�#0���# ���6���� 7�� ����6���0�����!���$ %��� ���-
�0���#���0�9 �#���0 ����!�� ����� � ��*�# #��������$ ����#����8## 0���6!� ���� � ���"-
0#6�����9 ���#8#(9, �������;�+)#9�( �� ��� ������� ����6����$ (010) ;�$����#�� (� 6�#-
����#���#�� — *�����96������). &��!*����$ ���!�"��� !6������� �� ��6����!+ ����0���-
/������"� �#���"��;� 0�0���� 0���6!� ���� ��F� 270 K. ��0��#0, *�� <�� (��(���( ���#0 #� 
!����#$ ��( ����#6�����#( <%%�6�� 0#6���������;� ��;��)��#( 6�6 � ;�$����#��, ��6 # � 6�#-
����#���#�� [ 57 ].  

����%+�� 0�*�$5#�)+$ 6���%"� ��*( � #�+���$+�. ������#� Na2[Al2Si3O10] "2H2O — 
8���#�, ���������������( ;�!��� �#00���## Fdd2, ����0���� ��0�#*��6�$ (*�$6# 
0 = 18,3, 
b0 = 18,6, �0 = 6,57 Å, �� !���������� ��6��"��� 0�;�#���� ���( � ��0 �� ���"6� �� ���������-
�!+� ���9����0! <��#���#�!, �� ��/� !�������� ��*�# �� �!�(. &�#*#�� <��;� ��(����� ��# 
#�!*��## �������/��#( 0���6!� ����. ��$����, *�� p—p ��6���� 0���6!� ���� � ������#�� 
�������;�+��( � ����6���(9 (110) # (1 10) ��� !;��0# �35# 6 ����6���# (001). ���+�� ����!��, 
*�� !;�� 0�/�! p—p ��6����0# ���9 0���6!� ���� # ��"+ � ���!6�!�� ��#��6 6 0�;#*��6�0! 
(54#44&), ����������"��, ��# �#%%!�## ��#���/�� !�������#� �hloc� ��*�# �� �!�( [ 33, 37, 53 ]. 

	�6#0 ������0, �#00���#( ������� �hloc� �� �������9 �#%%!��#�!+)#9 0���6!� ���� ��-
��/��� �#00���#+ 6�#������. ���0�/�� ���"6� ��6������ ���8#%#*��6#� ��!*�#, ��(������  
� ����������(0# �������/��#$ p—p ��6����� �� ����F��#+ 6 ���F��0! 0�;�#���0! ���+.  

���
����� ���� ��������� 
���
���� 

����"��( ���!6�!�� ����� ���� � ;�#�#���9 0#������9 ����� ���/��( [ 91 ], *���� ���-
���"�����"�( 0�����0# # ���9���0# #���������#( 6�#������;#������ # 8���#���. ����#0��, 
���# ���� 0�/�! �#�#6����0# ���(0# 0���0��#����#�� {Al4[Si8O20](OH)4 "nH2O} �����/�� 
����- # ��!9���(���� 6��#���. ����;������!6�!���$ ����#� ������������"��9 ����#$ ;#���-
��8## 0���0��#����#�� {Al4[Si8O20](OH)4 "nH2O}, ������/#���0�9 �� ���#*#�� ����0���� � 
(�������#6!�(��� ����6���# �����), !6������� �� ��, *�� 0�/�! �#�#6����0# ���(0# 0�/�� 
�������;��"�( 0, 1, 2, 3, 4 # ����� ����� 0���6!� ����. ����6!�� ���� � ���(9 �����!+� ;�6��-
;����"�!+ !��6��6!, ��# ����#���� 0�/�! ����$ # � �����9����"+ �#�#6����9 ;�!�� ����-
�����0# ��(�(0#.  

� ��(�# � <�#0 ��( ;�#�#���9 0#������� ���� ������/��� ��)�( �9�0� ��( ���#8#$ 0���-
6!� ����: T-���#8##, � 6�����9 0���6!�� ���� 9���6���#�!+��( �����<��#*��6�$ 6����#��8#�$ 
� ��!;#0# 0���6!��0# ����, �� �����;## � ���#8#(0# 0���6!� ���� �� �"�!, # <�# ���#8## 
���/�� ���", ���# 0�/�! �#�#6����0# ���(0# ��9��#��( ���6��"6� ����� #� 0���6!� ����; 
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���. 6. �9�0� �������/��#( 0���6!� ����: ������#�������( �� ��-
���9������0 8����� �#�� S– (OH-;�!���) (
); ������#�������( �� ��- 
                           ���9������0 8����� �#�� S+ (#�� �2–) (� ) 

 
S+ # S– — �����9������� ���#8##, 6������ �����+� ���0� 6#-
������� #�# ;#���6�#�� ��( 6����#��8## 6 �#0 0���6!� ���� �� 
�����9����# �#�#6����9 ����� ;�#��; � — ���#8## � �%��� 6�-
�#����, �9��()#9 � ������ ;�#�; I — ���#8## ��( ���� � ������-
���9 0�/��!��#(9. &�# �#%%!�## 0���6!� ���� !���������� 
��6��"��� 0�;�#���� ����, ��;����� !������#+ (4), ���/�� 
#0��" �#�  

�hloc� = p1�h(T)� + p2�h(S+)� + p3�h(S–)� + p4�h(C)� + p5�h(I)�,    (18) 
;�� p1, p2, p3, p4 # p5 — ����(�����" ���(�#( ���#8#$ T, S+, S–, �  

# I ��# p1 + p2 + p3 + p4 + p5 = 1. 
�6 ��6���� ��)#$ ����#� �����������$ ���#8#$ T, S+, S–, �  
# I, �hloc� �������(���( ���"6� ����#/����"+ 0���6!� ���� � ���#8#(9 S+ # S–, �6��� �����"��9 
��#���#� 6 �hloc� = 0.  

�� �#�. 6 ������������ ���0�/��� 6����#��8## 0���6!� ���� 6 ���#8#(0 S+ # S–. U��# 
����0���#��+��( %������#������� ;�#�#���� 0#������, �� �6��� � �hloc� �� ���#8#$ 0���6!� 
���� � S+, ��(�����9 � ;#���6�#��0, ���!����!��. �� ���0� %����, 6�6 # 6#�������, (��(+��( 
�68������0 �-��(��$ ����, # ��� ���#8## S+ 0�/�� ��0��#�" �� ���#8## S–. 

� ���#8## S– � ���8���� ����#����8## 0���6!�� ���� � <��$ ���#8## p—p ��6��� ��� 
���0( �������( ��������"��0 ����6���# �������/��#( ;#������;� ���(. � ��!*�� ���0�)��#( 
0���6!� ���� � S+ ���#8## ��#� #� �������� 0���6!�� �����(��� ��#���#����� � ���������## 
���0� 6#������� �#�#6����;� ���(, �����!( �-��(�" 0���6!� ���� � 6��6���0.  

U��# !*���" ��#����8#+ p—p ��6����� 0���6!� ���� � ���#8#(9 S+ # S–, �� � #��;� ���6-
��� 7�� ���/�� ���" ������������ !�6#0# �!�����0#: 
��( 0���0��#����#��� # ���0#6!�#��� � OH-%��0� 
 2�hloc� = 5,25 '� (p2 – p3)(3cos2� – 1), (19) 
��( %���0���0��#����#��� # %������0#6!�#��� 
 2�hloc� = 5,25 '� (p2 + p3)(3cos2�-1), (20) 
;�� � — !;�� 0�/�! ���������#�0 0�;�#���;� ���( # ���0��"+ 6 ����6���# ���( ;�#�#���;� 
0#������. ���+�� �#���, *�� ��( %���#�������9 ;�#�#���9 0#������� 0�/�� �/#���" �ó�"-
F#9 ���*��#$ �!������9 ���)�����#$ 2�hloc�, *�0 ��( #9 �����;�� OH-%��0. 

&�����/����( 0����" (18)—(20) �#%%!�## 0���6!� ���� � 0�/������0 ������������ ;�#-
�#���9 0#������� �������� ����#�"�� �����6����" 9���6��� !;����$ ���#�#0���# �!������9 
���)�����#$, ���#*#�! ���)�����#$ # #9 ��0�����!��!+ ���#�#0���", # ����#� �!)������-
��$ �6��� � ���#0��#� ���!6�!�� ;#������9 ����� � ;�#��9 [ 8 ]. &�#0��#0���" 0����# ��-
;�(��� ��6��������( 9���6����0 #�0����#( �!������9 ���)�����#$ 2�hloc� ��# ��;#����8## 
���6���� 7�� 1� ;�#�#���9 0#������� # #9 %���#�������9 �����;��: ���!F#�#�� ���6���� 
��( ����#���$ %��0� �������(�� 2,9 '� # 6��"8#���$ >0,5 '� (���)�����#� �� ����+�����() 
[ 92 ]. � ��!*�� %���#�������9 �����;�� ���6��� 7�� 1� #0�+� 9���F� �����F���!+ ���!6-
�!�!, # 0�6�#0��"��� ���)�����#� ��# ��#����8## 0�;�#���;� ���( �������#6!�(��� ����6�-
��# ����� �������(�� �9 '� (����#���( %��0�) # �3 '� (6��"8#���( %��0�) [ 93 ], 6�6 <�� # ��6�-
����+� %��0!�� (18)—(20). 

��!;#0# ������0# ������ 7�� ����#*��9 ;�#�#���9 0#������� #��������#�����#�"  
� ���0#����;## ���#��������;�� ���)��#( 0���6!� ����, �������(�#�" !;�� ���8���## # �.�. 
[ 93, 94 ]. ��0��#0, *�� ��( ��*��;� ���*��� ���#*#� �hloc� �� �������9 0���6!� ���� ����9��#-
0� ������ � ��#���� 8������, !���/#��+)#9 0���6!�� ���� � 0�/������0 ������������, ��-
<��0! 0����" (18) ��( 9���6���#��8## ���6���� 7�� 1H 0�/�� �����" �!)�������!+ #�%��0�-
8#+ !��*���#( ������#( ������8#����9 �����9�����$. 
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����� �������� ������ ������������� ��	� 

Y#��#��(���$ ����6 6����;�� �������(�� ��#0���� ����" ���9 ���#����#��� � ��;��#�0� 
/#�����9 # *�����6� [ 95 ]. � �!9�/#�#(9 �����/��#� 6����;��� ����#;��� 94, � 6�/� — �� 75, 
� 6�����$ �6��# — �6��� 50 %. 
����;�� 9���6���#�!���( ����6�$ ������"+ 0���6!�(���$ 
!���(��*������# # 6�#�����#*����#. �������$ ���!6�!���$ ��#�#8�$ 6����;��� (��(+��( 
����/���������� 0���6!�� �����6����;��� ��#��$ �2800 Å # �#�0����0 �14 Å. ����6!�� ���-
��6����;��� ���������(�� ����$ ���$�!+ ��#���", �����()!+ #� ���9 ��#����#*��9 ���#���-
�#���9 8���$, 6�/��( #� 6�����9 �����#� ��#0���� #� 1040 �0#��6#������9 �����6��. M��� 
��6����� [ 96 ], *�� ���!6�!�� 6����;��� %��0#�!���( �!��0 ��������"��$ !6���6# ��#����#�-
��9 0���6!� �����6����;��� � ������"��0 ���#;�0 �� �1/4 #9 ��#��. � ������"��0 ������-
���## (��" c ���!6�!�� 6����;���) 6��8���� ;�!��#���6# � # N ������#9 ���9��#���"��9 0�-
��6!� �� ����#6���+��(, � ���#*#�� ���0�/!�6��, #�# �)���$�, �������(�� �6��� 340 Å � ��#-
�!. �����������#� �������9 ���6���#$� ������*��0 ��*��#�0 �6��� 15 Å � �!���0���6!�(�-
��$ ���!6�!�� 6����;��� (��(���( ����;� !���(��*����0, *�� ���(��(���( � %��0� 9���6���-
��$ ������*��$ #�*��*������# ����6�� 6����;��� � ���#���0 �0 = 640 Å, �#�#0�$ �� <��6����-
��-0#6���6��#*��6#9 ��#06�9 [ 96—98 ]. � ������ ���#���;� (�������/�����;�) 6����;��� 
�9��#� ��(�����( ����, �������(+)�( �6��� 2/3 (#�# �66 %) �� �����$ 0���� �!9�/#�#(.  

� ��(�# � ��F��6������0, �#%%!�#����( 0����" �������� �� ��������/��##, *�� ��( ���� 
� 6����;��� �� ���#0 ���$����0 ���6�#*��6# �� ���#*����( �� ��������$, ������#� 6�����$ 
�����#��( #� ���!6�!�� ���!���(��*����;� �"��. ��6�+*��#� �������(+� �#F" 0���6!�� ��-
�� � 0�������, ��;���#*��0 0�/�! �����9����"+ ���6� # �6�!/�+)#0 �����0 ��������0. 
��( 0���6!� �����;� ���( ��������;����( �������*�� /���6�( ��(�", ���/�� ���;� � �6�#���0# 
8�����0# ���#����#��, ���!�6�+)�;� ���"6� ���8���� ��0��� � 0���6!��0# � ��P�0� ;#����-
��$ �����*6#. �#%%!�#( 0���6!� ���� �� ���0 ���#8#(0 6�6 � ��P�0�, ��6 # �� �����9����# 
!�����(�� hloc:  
 �hloc� = p1�h(T)� + p2�h(S+)� + p3�h(S–)� + p5�h(I)�, (21) 
;�� p1, p2, p3 # p4 — ����(�����" ���(�#( ���#8#$ T, S+, S– # I ��# p1 + p2 + p3 + p4 = 1, 6�6 # ��( 
;�#�#���9 0#�������, ��#*�0 ���#8## S+ # S–0���6!� ���� ���#�# ;�!��, �����/�)#9 ���0� 
6#������� # ����� �� �����9����# ���6���9 0���6!�. ��"������#���$ �����$ 0����# ���� 0�-
���" ��#��������;� ���)��#( 0���6!� ���� [ 99 ], ������6����� ����#;��F�(�( ��( #�������-
��8## 7�� ���6���� �� ���"6� ���� � 6����;���, �� # 6�#������;#������, ;�#� # 8���#���. &� 
<��$ 0����# ��� 0���6!�� ���� � �#���0� #����#*�� # ���!� ���( ������� 0���6!��0 � /#�-
6#9 6�#������9, � 6�����9 ���)��#� 0���6!� ���#�9��#� ���#0!)�������� ��6�!; %#6�#��-
�����$ � ������������ ��#. ����!�� ��0��#�", *�� � �#���;#*��6#9 �6��(9 ���0�/�� ����#*-
��� 9#0#6�-�#���;#*��6#� ���68##, ��#(+)#� �� ��6��"��� 0�;�#���� ���(, # �#%%!�#����( 
0����" (4) # (21) ��#/��#( 0���6!� ���� 0�/�� ���" �����������, �� ��0 �� 0���� �#%%!�#( 
0���6!� 0�/�� ��#�!��������". 


�6 ��6����# ���"��$F#� #���������#(, 0����" (4) � !*���0 (21) ��F�� ���� �������/��-
�#� � ������9 [ 75—77 ], � 6�����9 ���� ��6�����, *�� ���!6�!�� ����$ *���# ��(�����$ ����  
� ���!���(��*����9 !*���6�9 ���!6�!�� 6����;��� �����#��( 6 �#�! ��6��;#�����, �6�+*�+-
)�;� ����������$ ���90����$ 6��6�� #� 0���6!� ���� � �����<��#*��6�$ 6����#��8#�$, 9�-
��6�����$ ��( �"�� # 6��������9 ;#������ (�#�. 7). ���$���� ��!;�$ *���# ��(�����$ ���� 
��#�6# 6 ���$����0 ���� � 8���#��9. 

T��*#0���" ���!�"���� 7�� #���������#$ ��(���� � ���"+ #�!*����;� ��P�6�� (6����;���) 
� �#���;## # 0��#8#��, ���6��"6! 6����;�� �������(�� ����" ���9 ���6�� ��;��#�0�. �!)���-
�!+� ��6 �������0�� �6����;������ ���������#(� (������" ��"8;�$0���, ����*��6#� #�0���-
�#( 6�/# # ��.), 0���6!�(���� 0�9��#�0� 6�����9 �� 6��8� �� (���. ������������� ���9��� 
0�;!� ���" ������� ��( ���!6�!���$ �#�!��#��8## ��6�����9 ����#$ ����#6�����#( ������-
;## # ��(����#( ���0�/��9 �!��$ ����#����$���#(.  
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���. 7. ���!6�!�� 6����;��� � ����68## ����" ��# 6������, �����������9 ��������"-
��$ !6���6�$ ��#����#���9 0���6!�; <��0�������( (*�$6� 6����;��� ����������( �� 
������������"����" �������9� (��#��$ 0,46c0) # ���9��9� !*���6�� (0,54c0). � ���-
��9 !*���6�9 ������� ������!� �������(�� �6��� 0,7—1,0 �0, �� �����9 �3,5 �0;  
������!�� ��������� /#�6���"+ (����$) (�����). ���6��� 2� 7�� ��!9 �#��� ����  
               ��# +20 #C (
), ��# –10 #C ����#���0� �2� (2) ��0������ (�) (������) 

 
8�9���� 	������� � 
������� 	���������� ;�������  

��!;�� #����"�����#� 0����# (4) �6������" <%%�6�#���0 ��( �����!/��#( # #��������-
�#( %�����9 ����9���� � ����#���0�9 0���6!�-;����$ � 6��6����9 ���!6�!��9 ��# ����#*��9 
���F�#9 !����#(9 [ 55, 58—69 ]. Y��0!�� (4) ��6�������, *�� ���!6�!���� ������)��#(, ��(-
������ � ��(����#�0/#�*�������#�0 ���!6�!���9 ���#8#$ (#9 6��#*�����, ���!6�!���$ �#�,  
� ��6/� �#00���#( 6�#������), ���/�� ��#���#�" 6 �����������0 #�0����#(0 � 9���6���#-
��#6�9 �hloc�. � ��)�0 ��!*�� #�0����#( 0�;!� �����!/#���"�( ��( ���9 6�0�������� <��#�-
��#�� !���������9 ��6��"��9 ����$ �hloc� ( loc

xxh� � ; loc
yyh� �  # loc

zzh� � ), ��6 6�6 Sp�hkl� = 0. 	�6#0 ��-

����0, #�!*�( ���#�#0���# loc
iih� � , ����#0�� �� ��0�����!��, ������#( #�# 6��8�����8## 0���-

6!� � ���#���9 ��)�����9, 0�/�� �����!/#�" ���!6�!���� #�0����#( 0���6!�(���9 ;������9 
����#���0. 

������� 	�
����� � �������� 


�#�����#*��6�( ���!6�!�� ��#�����;� 8���#�� F����#� Ca2[Al4Si8O24] "nH2O ���������� 
���#0��0 �8�����#�0 ��������9 F�������9 6���8 ������� [(Al2Si4O12)2]4–, %��0#�!+)#9 /�-
��6#$ ���90����$ ��+0�6��0��6#��������$ 6��6�� � ��. ;�. R3m # ����0����0# ��F��6# a = 
= 9,40 Å, ' = 94#15&. � ���"F#9 ������(9 �������"+ ;#����#�������$ ���!6�!�� �������;�+�-
�( ;�!��#���6# [2��(�2�)5 "3�2�]4+, # � �#9 #��� 6��"8#( �9��(� � ������ �6��6�0���6���.  
� �������"+ ��;#����#�������0 F����#�� #��� ��2+ ���0�)�+��( � 8�����9 F�������9 6�-
��8, #;��+)#9 ���" ���!F�6 ��( #���� 6��"8#( # ��!;#9 6��#����, ��0�)�+)#9 6��"8#$  
� ���68#(9 #����;� ��0���. � #���������## ���# #����"������ �����8� F����#�� #� �����"�� 
0������/���#( �. 
#��6, T���$6��"� (����#(). ����������$ 9#0#*��6#$ ������ �����8�� (� ���-
*��� �� ���! <��0������!+ (*�$6!) ����*��� %��0!�� (Na0,24K0,10Ca1,65)[Al3,79Si8,25O24] "nH2O 
(n = 12,8). 

������0 7�� 1� #�!*��# ���#�#0���" zz-6�0������� ��6��"��;� 0�;�#���;� ���( �� (�-
��9 ���0�� �������� 0���6!� ���� �� #9 6��8�����8## 1,5 � n � 12,8 (n — 6��#*����� 0���6!� 
�2� � <��0�������$ (*�$6�) [ 67, 68 ]. &�6�����, *�� ��# n > 1,8 0���6!�� ���� ��#�#0�+�  
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���. 8. ���6�� 7�� 1H ��;��)��#( (1) # �����( ���#������( (���6�� (2)) *���#*�� ������/����-
;� F����#��; ���*����$ ���6�� 7�� 1H (3); 8������"��( �#�#(, ��(�����( � 6#������0# 8�����-
0# (4) (�����). T��#�#0���" ����0���� ���(�6� �hzz� �� �����/��#( ���� � 6�����9 (q); ����F��( 
�#�#( — ���*����( �hzz� ���#�#0���" �� n; F��#9���( �#�#( — ������ 6����#0���#*��6�;� #�-
��������#( ������� ;#�����8## �H  *���#*�� ������/����9 �����8�� F����#��. �����6# !6���- 
             ��+� �� ���!6�!���� %������ ����9���, ��(������ � �����$ ����#���0�$ (������) 

 
!*���#� ���"6� � 6��"8���$ �#%%!�## ���#�# #���� ��2+, ��6��#�������9 � F�������9 ��+0�-
�#�#6����9 6��"8�9 ���!6�!��, � ��# n > 1,8 ����+�����( ������(8#����( �#%%!�#( �2�. ��-
0����#� 9���6���� ����#/����# ��(�������( � ��9���0 *���# ��0����9 6��#���� ��2+ #� #��-
��9 ���!F�6 # � %��0#�����#�0 �6��6��#���� [��(��2)x]2+ � ������(9 8���#��. M#0����"��$ 
9���6��� ��6��#��8## 0���6!� ���� # #���� ��2+ #0��� 0���� � �������9 #�0����#( �����/�-
�#( ���� �� n � 2 �� n � 8,5. &�# n = 8,55 �����!/�� 6��8�����8#����$ %�����$ ����9��, ��(-
�����$ � !���(��*��#�0 ���!6�!�� ;������$ ����#���0� � �#�� �6��6�0���6��� [��(��2)4]2+. 
�����;#*��$ ����9�� ��# n = 10,25 ��(��� � %��0#�����#�0 6�0���6��� [��(��2)5]2+. ��� ��-
��9��� �������/��+��( �������0# <%%�6��0# (�#�. 8). 

&��!*����� ���!�"���� � 6��8�����8#����9 %�����9 ����9���9 � F����#�� ��#�����"��-
�!+� � ���"�! 0����# ��!���*���;�, �#�6�����;� 9���6���� ��������#( 8���#����9 ��� 0���-
6!��0# ����, *�� 0�/�� ���" ��(���� � �!)��������#�0 ��6�����;� �(�� !���$*#��9 %��0 �6-
��6�0���6��� ��0����9 6��#����. 

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

��0���#� # ����;���#� — 8���#�� ;�!��� ����"8#0� — ���������(+� ����$ ��� � ���-
�#*��$ ������# ;#����#�������� 0��#%#6�8## ����;� # ��;� /� ��)����� 9#0#*��6�;� �����-
�� Ca4[Al8Si16O48] "nH2O, ���������������( ;�!��� C2/m, ����0���� <��0�������$ (*�$6#: 
a = 14,90, b = 13,17, c = 7,55 Å, % = 111,5#. ��( #���������#( ���# #����"������ 0���6�#����� 
# ���#6�#�����#*��6#� �����8� ��0���#�� #� 0������/���#( �. �#��0, ����#(. ����������$ 
9#0#*��6#$ ������ �����8�� (� ���*��� �� ���! <��0������!+ (*�$6!) ����*��� %��0!�� 
(Na0,23K0,06Ca3,85)[Al7,96Si16,03O48] "nH2O. ������0 7�� 1� #�!*��# ���#�#0���" yy-6�0������� 
��6��"��;� 0�;�#���;� ���( �hyy� �� (���9 ���0�� �������� 0���6!� ���� �� #9 6��8�����8## 
10 � n � 18 (n — 6��#*����� 0���6!� �2� � <��0�������$ (*�$6�). M�� �����!/�� �(� %�����9 
����9���� � ���#9 �����8�9 (�#�. 9).  

���!6�!���� ������)��#� ����;���#� ( ��0���#� ���� �����!/��� ��# n � 14,4. ���!6-
�!���� ������ ����;���#�� (��# n � 12) ��6�����+�, *�� 0���6!�� ���� �9��(� � ������ ;�!�-
�#����6 [��(��2)3]2+. &�# !���#*��## �����/��#( ���� (�� n � 13,2—14) ������#���"��� 0�-
��6!�� ���� �������;�+��( � ������������ 0�/�! !6������0# ��������0# ;�!��#���6�0#, 
�����!( � �#0# ���������� 0���#6# ��(��$ �2�—�2�. &�# <��0 6��6!���8#( ���������9 ��(-
��$ �2�—�2� (���#0���$���#$ ;���"—;���") � #��-�#���"��0# ���#0���$���#(0# � ;�!��#- 
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���. 9. T��#�#0���" yy-6�0������� ��6��"��;� 0�;�#���;� ���( �hyy� �� ��0�����!-
��: ��( �����8�� ����;���#�� ��# n = 10,8 (t) # n = 14,4 (v) (
); ��( �����8�� ��0��- 
                                            �#�� ��# n = 18 (t) # n = 16 (w) (�). 

����#6��"��� �#�## ��6�����+� %������ ����9��� 
 

���6�9 [��(��2)3]2+ (6������ 0�/�� ������# 6 ���#0���$���#(0 ;���"—9��(#�) ��#���#� 6 ��-
�!���(��*��#+ [ 38, 63 ]. &�# ���"��$F�0 ����)��## �#���0� ����$ �� n � 18 ����#6��� ��-
��(, *���#*�� !���(��*����( ��# ���0��"��9 !����#(9 �����F��6� 0���6!� ���� � ���!6�!�� 
��0���#��. &������� �������#� 0�/�� ��(�����" � �����#���"�� ���"F�$ �������$ ���0�)�-
�#( 0���6!� ���� � F#��6#9 6�����9 ���!6�!��. &�# ��6�0 ������## �#���0� ;����!+ ���"  
� ���0�)��## 0���6!� ���� #;���� ������F��#� �#� ��(�# ;���"—9��(#� # ;���"—;���" # �;� 
���#�8#( ��# #�0����## �����/��#( ����. 
������#( 0���6!� � �������$ �#���0� !/� ���"�( 
���������(�" 0����"+ �����#�#0�9 ��8#��(�����. ����0��#*��6�� ����0�����#� �#���0 ��(-
�����9 ��8#��(����� [100] ��6�������, *�� ��# ������0 !���#*��## �#� ��(�# 0�/�! ��8#��(-
����0# (��( ��!*�( 6����"��$ �#���0� — ��������#� !���#*��#( �����/��#( ����) 0�/�� 
�6�*6�������� ����#6��" 9���#*��6�� �������#� ;������9 *���#8 # #9 ���!���(��*��#�. ���-
����#� ������#���"��9 0���6!� # !���#*��#� �#� ��(�# 0�/�! �#0# 0�/�� ��#���#�" 6 0�-
�!�(8## # 6 *���#*�� !���(��*����0 ���!6�!��0, �� ���!���(��*������" ���!6�!�� (��(���( 
�������$ *����$ �������$ �#���0� [100]. ��#�����0�( 0����" ����0#���� �������#� 0���6!� 
� ����#���0� ;����$ � ��0���#�� #, ����(���, 0�/�� ���" #����"������ ��( #���������8## 
���!6�!���9 ���������6 # � ��!;#9 F#��6����#���9 6����"��9 �#���0�9. 

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

�����$ #������ ������+� ������ �� #���������#+ ����#/����# 0���6!� ���� � 8���#-
��9 ��# ����#6�����## ���� � ������8 ��� ������#�0. ��( ������#�� ���#�#0���# #�0��(�0�9 
�� ������������$ 0����#6� [ 8, 10, 15 ] ����0����� 7�� ���6���� �hloc�, ! # !F#�(+)�;� ����-
0���� ���6����"��;� 6�0������� ���6��� % ������������ �� �#�. 10. &��#6�#�����#*��6#� ��-
���8� ������#�� ��9��#�#�" � �0�!�� #� %����������, � 6����!+ ���#�����" �����#6�+)�(� 
(H2O) #�# �������#6�+)�(� (�4F9)2O � 8���#� /#�6���". �6�*6��������� #�0����#� ����0��- 
 

��� ��# 7—8 6��� ��#�����"���!�� � %�����0 ����-
9���, ��(�����0 � !���#*��#�0 �����/��#( ����  
� ������#�� [ 60 ]. �����$ <6����#0��� ��!/#� ���-
��0 ��#0���0 (����#( ���!9��#( 6�#�������. 
M��"F�( ���#*#�� ! !6������� �� ��, *�� �#00���#(  
 

���. 10. T��#�#0���# ����0����� loc
zzh� � , ! # % ���6���� 

7�� 1� ������#�� �� ������#( � ����#6�+)�$ (1) # ��- 
                             ����#6�+)�$ (2) �����9. 
� ������# %�����;� ����9��� (F��#9���� �#�##) ����0���� ��  
                                             ���������� 
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%��� ������#�� ����6�;� ������#( �� �#/� ��0�#*��6�$. �����!/���, *�� 6�����(8#����( 
*������ (*������ *#��� ���/6�� 0���6!� ���� � ��#�#8! ���0��#, �����������( #� ����0���� 
%) ������ � !���#*��#�0 ������#(. ��P(����#� <��;� %�6�� �������� �� ��������/��##, *��  
� #�9����$ ��F��6� �!9�;� �����8� ��#�����;� ������#�� #0�+��( �!���� 0�/��!��#( (�����-
�#���"��� ���#8## � ����(�����"+ ��������#( pi), �����(�0�� 0���6!��0# ���� ���"6� ��� ���-
���#�0. � <��0 ��!*�� � ���8��� �#%%!�## �6�+*�+��( �� ���"6� ���!6�!���� ���#8## ��( 0�-
��6!� ���� � ������#��, �� # 0�/��!��#(, �����(�0�� ���"6� ��� ������#�0 [ 33, 50, 55, 60 ]. 

�����!/����� !���#*��#� 0���6!�(���$ ����#/����# ��# ����6#9 ������#(9 ���/�� 
#;���" ������#���"�!+ ���" � (����#(9 �������� � 0���6!�(���9 ����9 # 6�����9 � ;����9 
������9 � ;�!�#��9 T�0�#, � ��0 *#��� # ��# ����6#9 ��0�����!��9.  

!���
���"����� NH3—H2O � 	�
�� ��������.  In situ ��� 1� 

���#0���$���#� 0�/�! 0���6!��0# �00��#( NH3 # ���� �2� � ����9 8���#��� #�!*��� 
0�����0 in situ 1H 7�� [ 65, 69 ]. &���F6# # 0���6�#�����#*��6#� �����8� ��#�����9 8���#-
���, ;�$����#�� Ca4[Al8Si28O72] "nH2O # 6�#����#���#�� (Na,K,Ca1/2)6[Al6Si30O72] "nH2O (n — 6�-
�#*����� 0���6!� ����), ���# #����"������ � 6�*����� 0����"��9 �#���0. ����������8#( 
���6���� ���� �������� �� 0����# (4) # �� ������ ���6���� 7�� 1� #�����0����9 %��0 6�#-
����#���#����9 # ;�$����#����9 �!%��. &�6�����, *�� ����#���0� 0���6!� ���� � ����9 8��-
�#��� �6�#��� ������#�!�� NH3 #� ;�����$ %���, # ����#6�����#� 0���6!� NH3 � ���� 8���#-
��� �������/�����( ���!���(��*��#�0 ���������$ �����F��6# 8���#���$ ���� # ������0 
��������0 ��0���0 NH3 + �2� ( [NH4]+ + [OH]– � 9���6�����$ 6�����(8#����$ *������$ �c � 
� 40 6'8 (�#�. 11). ��#����� ������$ (��(���( ���68#( �#���0� �� NH3 ��( Na-6�#����#���#�� 
� ����F��#�0 Si/Al = 5, ��#����� 0�������$ — ��( ��-;�$����#�� � ����F��#�0 Si/Al = 2,8 
(�#�. 12). ��!;�( ���68#( ���#0���$���#( 0�/�! 0���6!��0# �00��#( NH3 # ���� �2� � ����9 
8���#��� ������������ ���#0���$���#�0 [NH4]+ � ��0����0# 6��#���0# Na+ # ��2+ 8���#���$ 
���!6�!��. ��������$ #����$ ��0�� [NH4]+ ) [Na,Ca1/2]+ # ��(�����#� [NH4]+ � 6��#����9 
���#8#(9, � ��6/� ��!���*���$ ��9�� (Na,Ca Ca1/2)�� #� ��� 6 ���F��$ �����9����# 8���#�-
��9 ����� ���# �#�!��#�#������ � ��0�)"+ 7�� 1H (�0. �#�. 11). � ���"��$F�0 <�� ���� 
�������/���� ���;���6#0# !*���0# (�.'. 
#���, �.'. Y#�#����).  
 

 
 

���. 11. &�����������#� ���6���� 7�� 1� (������ 
���#������� ���6���� ��;��)��#() � 6�#����#���#-
����0 �!%� � ��0��%��� ����� �00��#( (73 00 
��. ��.): ��*��"��$ ������8, T = 290 K (
); T = 290 K, 
���0( <6����#8## t = 30 * (�); � = 200 K, t = 30 * (�); 
� = 290 K, NH4-#��-��0����( %��0� 6�#����#���#�� 
($); �#;��� �� 0���6!� ���� � 8���#�� (1), �#;��� �� 
0���6!� ���� � 0���0��#����#�� (2), �#;��� �� NH3-
              ;�!��� (3), �#;��� �� 4NH�-;�!��� (4) 

  
 
 

 
 

���. 12. 
#���#6� �6�+*��#( 0�9��#�0� ��-
����;� ��������;� ��0��� � �8���#���$� 
���� ��� ��#(�#�0 NH3: Na-%��0� 6�#���-
�#���#�� (1), Cs-%��0� 6�#����#���#�� (2), 
��-%��0� ;�$����#�� (3). I ������8#����"�� 
#�����#�����# �#�## �����8���$ %��0� 
                          (�0. �#�. 11, � ) 
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��������  ������  �������� 

#�	����� ��������� 

���;�*#������� <6����#0���� �������/��+� ��������#����" 0����# (4), �� #0�+��( ��-
0�*��#(, 6������ ����(��( 6 ��0!, *�� ��� �� !*#������ 6������#( (���, �.�. �����"F#9 ���#�-
8#$ R ���#�# ����������;� ���*��#( R0 # !;�� � ���#�# ��6�����;� ����������;� �0. �����;#*-
��� ��0�*��#� 6������( # %��0!�� &�$6� [ 4 ]. � 0���6!��9 H2O � 6�#������;#�����9 �� ���-
��0 ��$�����;��%## 0�/��������� ������(�#� R0 = 1,52 Å, *�� ��#�6� 6 ���*��#+ R0 � ����9 
����. ����������"��, 0�6�#0��"��� ���*��#� ��!���������;� �#%%!�#�$ ��6��"��;� 0�;�#�-
��;� ���( 2hloc = 24,2 '�. W6����#0�����"��� /� ���*��#( ��#�6# 6 20—21 '�, *�� 0�/��, 6�-
�����" ��, #��������#�����" !���#*��#�0 R0 � 1,52 �� 1,58—1,60 Å. ��( ��(�#( !6������9 ��-
0�*��#$ ����9��#0� !*#�����" �������� 6������#( 0���6!� [ 101 ]: 
 3 3 2

NMR 0 (1 2,52 ),R R
 
� � 
 
 �* �  (22) 
;�� �*2� — ������6������#*��� ���*��#� ��6�����#( !;�� � # �������(���( 6�6 

�*2� = h�/f [1/2 + (exp(h�/kT) – 1)–1], 
;�� h — �����(���( &���6�; � — *������ �#���8#����9 6������#$; f  — ����������!+)�( �#-
����( �����(���(; k — �����(���( M��"80���; T — ��0�����!��. �*�� ���*��#$ �*2� � <��0 
��!*�� ��#9��#��( �����" �8���*��0 ������0, #�9��( #� ��)#9 ����#$ � 6������#(9. � ��!;�$ 
�������, <�# /� 6������#( ��#���(� 6 ��6����6���0! #�0����#+ R0 # � �#%��68#����9 <6���-
�#0����9 [ 102 ]:  
 �R�X = R0�cos*� � R0(1 – �*2�/2). (23) 
�*#����( ��� ���#�#0���# (22) # (23) # #����"�!( <6����#0�����"��� ���*��#( �R�NMR # �R�X , 
0�/�� �������#�" �0��#�!�! �������9 6������#$ �*2� # #��#���� ���*��#� R0 [ 103 ]. 

�����
������ ��$
��������� � ��� 1� ������ � ��������� 

������#� CaAl2[Si2O7](OH)2H2O — 0#�����, 9���6���#�!���( ���������������$ ;�!���$ 
Cmcm ��# � = 298 K, Pmcn ��# � = 233 K # P21cn �#/� 155 K. ����6���0�����!���( %���  
� ��. ;�. Cmcm 9���6���#�!���( ���!���(��*����0 �����(�#�0 ������������/�)�$ �����F��-
6# # (��(���( !�����0 ��P�6��0 ��( #����"�����#( !������#$ (22) # (23), ���������#( �0��#-
�!�� �������9 6������#$ �*2� # #��#���;� ���*��#( R0. �#�. 13 ��6������� �/#���0�� ���*�-
�#( �*2� ��( ����+���0�9 �#%��68#����9 # 7�� �����9 �R� ��( 0���6!� H2O. 	�*6� 6�����-
;��8## R0 = (1,44�0,04) Å, # 2

0f� �  = (0,38�0,10) ���2 [ 56 ]. 
 

 
 

���. 13. 
�����;��8#( �#%��68#����9 # 7��  
�����9 ��( R � ������#�� ��# !*��� �2� �#�- 
   ��8## � ����������## � %��0!��0# (22) # (23) 

  

 
 

���. 14. T��#�#0���" ������6������#*��$ 
�0��#�!�� !;����9 6������#$ ��2� �� 6��-
8�����8## 0���6!� ���� � �#���0� ��0��-
                       �#�—����;���#�. 

�����6� !6������� ����0���#� ��2� � + 
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%�	���������� ������ ��"�
����" ��$
����� � ��� 1� � ����������� 

W�#�;���#� Ba4Al2Si3O19 "4H2O — 8���#�, ��# 6�0�����$ ��0�����!�� 9���6���#�!���( 
��0�#*��6�$ �#00���#�$ � ���������������$ ;�!���$ P21212. ����������#( 0�����0# 6���-
�#0���## [ 58 ], �#<��6��#*��6�$ ����#8��0���# [ 59 ] # 7�� [ 40 ] �����!/#�# %�����$ ����-
9�� � ������# 200 K. ����������#( 0�����0# ��$������$ �#%��68## ��# �����������## � ���-
��0# 7�� 1H # 2H ��6����#, *�� �#�6���0�����!���( %��� (��(���( �������0����$ # ��(���� 
�� �0�)��#�0 ����$ ���#8## ���0� �������� 0���6!� ���� [ 54 ]. �����"�����#� %��0!� (22) 
# (23) ��(�#�� ���0��"�!+ ������6������#*�!+ �0��#�!�! !;����9 6������#$ ��( <��$ 0���-
6!�� 2

0f� �  = 0,1 ���2, ��;�� 6�6 ��( ��!;�$ �����;#*��( �0��#�!�� ����#;��� 2
0f� �  = 0,04 ���2 

[ 54 ]. 

&�����
���� �
	���'�� '������ ��������" �� �������
���� 
����'� ���� 

���������$ ����������"+ �������#( 0���6!� ���� � �#���0� ��0���#�(����;���#� 
(�0. ���. 243—244), �6������" ��, *�� ������6������#*��( �0��#�!�� !;����9 6������#$ ��2� 
���#�#� �� 6��8�����8## n 0���6!� ���� (�#�. 14). &�# 6��8�����8## ���� n � 14,4, 6�����( 
����������!�� �0��# ��!9 %�� (��0���#� 40 % # ����;���#� 60 %), ����0��� ��2� ����#;��� 0�6-
�#0��"��$ ���#*#�� # !6������� �� 0�6�#0��"�!+ ������" %�!6�!�8#$ 0���6!� ���� � �6��-
������# %�����;� ����9��� ��0���#�(����;���#�.  

T��#�#0���" ��2� �� 6��8�����8## n # ������#( ���(��9 ����� � �6�!/�+)�$ ����� (��(-
���( ��)#0 ���$����0 �������#( 0���6!� ���� � 8���#��9. ��( !�6����#���;� 8���#�� �����-
�#�� Na2Al2Si3O10 "2H2O <�� ���$���� ���� �����!/��� ��# !���#*��## ������#( [ 50, 55, 60 ]. 
	�6�$ /� <%%�6� ����+�����( � ;�$����#�� Ca4Al8Si28O72 "24H2O (����. 1) [ 103 ], � 6�#����#��-
�#�� Na3CaAl6Si3O72 "21H2O [ 64 ] # � ��!;#9 8���#��9, �� �� ����+�����( � 6�#������;#�����9 
�#�� ;#��� [ 101 ].  

�����$ �#� �������#( �0��#�!�� 6������#$ 0���6!� ����, �*��#���, ��(��� � �9�/���#-
�0 ���� � 6����� 8���#�� #�# � ;#�����8#�$. � <��0 !��/��+� # ���������#� #�����#�����# 
�#;����� 7��, # ����F#���#� ;#����#�������9 �����8��. ��( ������#�� ��# ������## ��F� 
8 6��� ��)�( #�����#�����" �#;���� !���#*#�����( �� 50 % [ 55, 60 ], ����������"��, <%%�6� 
;#�����8## ���"�( �*#���" 0���0 # 0�/�� ;����#�" ��/� �� ���0��"��$ ;#�����8##. 
���6-
�����, *�� � ���!����#� ���� � �6�!/�+)�$ ����� (��# #����"�����## %���#�������;� 0����, 
0���6!�� 6�����;� �� 0�;!� ����#6��" � 6����� 8���#��) �#6�6#9 #�0����#$ ���6���� 7�� 
�� ���#�9��#� � ��0 /� #�������� ������#$ [ 55, 60 ]. 

����+���0�$ <%%�6� !���#*��#( �0��#�!�� 0���6!�(���9 6������#$ 0���6!� 8���#�-
��$ ���� ��# !���#*��## ;#�����8## 0�/�� ��P(��#�" ����!+)#0. � ���!6�!�� 8���#��� 0�-
��6!�� ���� �������/��� � �����8#��"��9 (0�9 [ 91 ]. U��# ��� <���;��#*��6# ��;����� ��-
�#8## ���(��, �� �������#� ������#���"��9 0���6!� 0�/�� ���#�9��#�" ���"6� �� �*�� ����- 
 

	 � � � # 8 �  1  

;
	
&
�	��
�&� ���&
	�� 7�� 1� � ��#�&	��

��� $�'�
#��

 
Na1,46K0,23��3,44[Al8,55Si23,44O72] "23,99H2O (���
�	�<��#�� 	. +��!�, ������) 

������8 2�hloc�,  '� ! ��2�, ���2 

�����/����$ 6 * �� ����!9� ��# 373 K  8,3 0,093 0,12 
�����#�#��6, ���. ���/. 14 %, 298 K 7,9 0,070 0,15 
�����/����$ � ���(��$ ��0��%��� ���. ���/. 100 %, 298 K 7,2 0,069 0,22 

& � # 0 � * � � # �. ��2� — ����0��� ���!���(��*������# 0���6!� H2O; ! = (2 loc
xxh� �  –

 2 loc
zzh� � /2 loc

yyh� � ) — ����0��� ��#00���##; 2 loc
iih� �  — �!������� ���)�����#( ��# ��#����-

8## ���F��;� 0�;�#���;� ���( ����" ���������#$ x, y, z. 
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���. 15. 	�0�����!���( ���#�#0���" ����0���� ��#��-
��8#����$ ���!���(��*������# ��6����� p—p (��2�)  
                         � ���!6�!�� K2SnF6 "H2O 

 
���#( 0�/��!��#$ # *���#*��;� ��������#( 
��#/�$F#9 0���6!� ���� #� <���;��#*��6# ��-
;����9 ���#8#$ ! ��� �����8#��"��9 (0 � 0�-
��� ��;�����. &�<��0! ����+���0�� ������� 
!0��"F��#� �!������;� ���)�����#( ���6��� 
7�� # ��(������ � <�#0 !���#*��#� �0��#�!�� 
6������#$ 0���6!� ���� ����/��� ������" ��-
�!F��#( ���(�6� — ���#*#�! �0�)��#( 0���-
6!� # !���#*��#� #9 �����8#��"��$ <���;##, 
���#�9��()�� �� �*�� ������ ���F�#9 �#�. 

����#*��#� �0��#�!�� 0���6!�(���9 �#���8#$ 0�/�� ����+���"�( # ��# ������/#��-
�##. ����#0��, � 6�#������ 0���;#����� ;�6��%������������ 6��#( K2SnF6 "H2O ��# %�����0 
����9��� #� �#�6���0�����!���$ '-%��� � %-%��! � ������# �200 K ����#6��� �6�*�6 � ���*�-
�#(9 ��2�, 6������ !���#*#��+��( � �����0 ��0�����!�� �� 0,13 �� 0,17 ���2, *�� �!)�������� 
�����F��� ���#*#�! <��;� ����0���� ��2� = 0,01—0,03 ���2, ���*�!+ ��( ���"F#����� 6�#-
������;#������ [ 101 ] (�#�. 15). &�# ����F��## ��0�����!�� ���)�����#� �!������ # #9 #�-
����#�����" !0��"F�+��(, *�� !6������� �� ��;#�����8#+ �����8� # �� !���#*��#� �0��#�!�� 
�#���8#$ ����+)#9�( 0���6!� ����. � #�������� �400—410 K ���6��� 7�� 1� ���������(+� 
����$ �!������#8#+ ��!9 �!������, ��#*�0 ����� !�6�0! ����������!�� ������6������#*��( 
�0��#�!�� �#���8#$ ��2� � 0,21. 	�0�����!���( ���#�#0���" #�����#�����# !6������9 �!���-
��� ������(�� ��������;��", *�� !�6#$ �!���� �����#��( 6 ���6�#*��6# ������/����$ �-%��� 
(K2SnF6 "[*], ;�� ���6 [*] ����*��� ����!+ ��6���#+, � 6�����$ �����$ �#;��� �� 0���6!� ���� 
������/�� ����+���"�(). ���!�"���� ����#�� !;����$ ���#�#0���# ���6���� 7�� 1� � K2SnF6$ 
$H2O # � ���6�#*��6# ������/����0 K2SnF6 "[*] ��#�����"���!+� � ��0, *�� ��# ���0��"��9 
!����#(9 0���6!�� ���� � <��0 6�#������ ��#����8#���� ���!���(��*��� # �� ��(���� ����-
�����0# ��(�(0# � ��#���0#, # <�� ���!���(��*������" ������ ��# ������/#���## �#���0� 
[ 32 ]. ���0��"��� !���#*��#� �0��#�!�� 6������#$ 0���6!� ���� ��P(��(���( ������"+ ��-
�!F��#( ���(�6� #�-�� #�0����#( 0�/0���6!�(���9 ���#0���$���#$. 

(����
����� ��

������ ��� ���
����� ����
���"����� 

���/�� �# ��#/��#� <��6������ �6������" ��#(�#� �� �#��0#6! ���0�� (�#������� ���#-
0���$���#(), (��(�"�( ������#���"��0 0�9��#�0�0 6 !�������#+ ��6��"��9 0�;�#���9 ��-
��$ # 6�6 �;� 0�/�� �����!/#�" # �8��#�"?� (���%. �.&. '��!��) 

)���
��� ���
�� ����
��� � �
����������
���� ��������� 

�������� *���� ������+� ���(0# �����������9 �����#���9 6#���� [ 104 ]. &�# ����F��-
��9 ��0�����!��9 � 6�#������;#�����9 ��������� ns-<��0����� ����+�����( ����/����( ���-
�����( �#��0#6�, 6����!+ 0�/�� ��(�����" � ���68#(0# ��������;� ��0��� � ������0 ����, 
�������/���0�0# ���������#�0 6#������9 # )���*��9 ;�!��#����6 [ 88 ]. 

&�# #���������## <��6������$ ���!6�!�� ;#������ ��������� s-<��0����� # 0����"��9 
0���6!� ���3 # �3��4 (� = V, P, As) [ 105 ] ���� �����!/���, *�� �� 6�*��������0 !����� 
���*��#( ��0�����!� (T) %�����9 ����9���� # ���8����� ��;#�����8## � ;#�����������9 # ;#�-
��%��%���9 ������� ������8#����"�� ���*��#(0 <���;#$ ����!/���#( (�=) �� �����$ ��-
6�����$ !�����": 

HPO3: �= = 5,05 <� # � = 123 K ; 
HAsO3: �= = 3,74 <� # � = 97 K; 
HVO3: �= = 2,34 <� # � = 383 K. 
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	 � � � # 8 �  2  

>#�	$�� ��	
?��
#�� (<�) ����&�� HMO3 � H3MO4  

����6!�� �(LMP2) �(RHF) � = �(LMP2 – RHF) ZPE ����6!�� �(LMP2) �(RHF) � = �(LMP2 – RHF) ZPE

HPO3 –26,1 –20,9   –5,2  0,68 H3PO4 –39,4 –32,8   –6,6 1,34
HVO3 –29,9 –15,9 –14,1 0,56 H3VO4 –42,4 –28,0 –14,5 1,19
HAsO3 –22,9 –16,3   –6,6 0,54 H3AsO4 –35,9 –28,3   –7,6 1,24

 
� ����������## � ����#�$ �#������9 ���#0���$���#$ �����$ ���!�"��� 0�/�� !6������" 

�� �!)�������!+ ���" ����!/�����9 <��6������9 �����(�#$ � 0�9��#�0� ����#6�����#( ���-
�����$ �#��0#6# # %�����9 ����9���� � ����0���#���0�9 �#���0�9 [ 106 ]. &���0�F#���#� 
�������;� # ����!/�����;� �����(�#$ � �������9 �#���0�9 0�/�� ����# 6 ����������/���#+ 
� ������# ����9����;� �����(�#(, � ��6/� 6 ���������0! ���#/��#+ �#00���## # 6 %�����0 
����9���0 �� �*�� ������<%%�6�� 7��—	������. 

� ����. 2 ������������ <���;��#*��6#� �6���� � <��6�����!+ *���" ���������#( 0���6!� 
(ZPE — <���;#( �!����9 6������#$, �(RHF) – <���;#(, ���!*��0�( #� !������#( 
����#—
Y�6�, �(LMP2) — <���;#( 6�����(8#����9 ���#0���$���#$, ����*#����( ��6��"��0 0�����0 
�������—&����� �����;� ���(�6�). ���!�"���� ���*���� ��0�����#�!+� ���#*#� ���6�;� !��-
�#*��#( �6���� 6�����(8#����9 ���#0���$���#$ ��# ����9��� �� 0���- # ����6#���� %��%��� 
# 0�F"(6� 6 ;#�����#*��6#0 0���- # ���������#���$ 6#�����0. ��$�����$ ���6#$ ���� �6��-
��� <��6������9 6�����(8#$ !6������� �� �!)��������� #�0����#( 9���6���� ����6��#��8## 
<��6������ � 0���6!��9 HVO3 # H3VO4 �� �������#+ � 0���6!��0# HPO3 # H3PO4. �*��#���, 
*�� ���!*����$ ���!�"��� ��(��� � ����0�F#���#�0 �������;� # ����!/�����9 �����(�#$ #�# 
� %��0#�����#�0 0���6!�(���9 ���#����$, � 6�����9 #����"�!+��( ��6������ 3	- # 4	-���#-
���# #���� P # As # 3d-���#���# #���� V5+. &��6��"6! � ��������0 ��!*�� <���;��#*��6#� )�-
�# 0�/�! ��6�����0# 3d-���#���(0# # ��#/�$F#0# �� <���;## ����������0# �����(�#(0# 
�6�����+��( ��#0��"F#0#, ����0�F#���#� �������;� # ����!/�����9 �����(�#$ � ��!*�� 
��������� �6��������( ��#����� �!)��������0, *�� ������*#���� ��*�# �����#�! ��)�$ <���-
;## ��(�����#( � ;#�����������9.  

��;����� �����0 ����. 2, <���;## ��(�����#(, ����*#������ �;���#*����0 0�����0 
��-
��#—Y�6�, 0����"��9 0���6!� �(RHF) 0�;!� ����0���#���"�( � 6�*����� ���*��#$, ���������-
�!+)#9 ����9����0 �����(�#(0 ����0���#���0�9 �#���0, � 6�����9 �6��� <��6������9 6��-
���(8#$ 6�6 �� ��6�+*��. &���9�� � ����� !���$*#��� �����(�#(, � 6�����9 !*���� <%%�6�� 
����0�F#���#( �����(�#$ # <��6������9 6�����(8#$ � ��06�9 0����� �������—&�����, ����-
������!�� #�0����#+ ��6�����$ ����)����$ 6����#����. ��( ����0���#���0�9 �#���0 ��#��-
��� �!)��������0# (��(+��( #�0����#( ���#*#�� !;��� �	(�—�—�), �������/��+)#9 ��-
��9�� � �����(�#( � 0�6�#0��"��0# ���*��#(0# <���;#$ ��(�����#(. M��� ���!*���, *�� ��-
���+���� ���*��#( �	 ��( ��������� �������(+� 2,43#, ��( %��%���� 2,53# # ��������� 4,00#  
# 6�����#�!+� �� ���*��#(0# ��0�����!� ��*��� ��������$ �#%%!�##. W�� (��(���( ��6���-
��0 !6����#�0 ��( ��(�# �#��0#6# ���0�� �������� � �6�#���9 �#���0�9 � <��6������0# 6��-
���(8#����0# ���#0���$���#(0#. 

��

'��
���� ���
��������" 
����� ���
������ ����
���"�����  
� ����
������
*�+�� �����
�� 

	�6#0 ������0, ������ ������ — 0�;!� �# <��6������� 6�����(8## �6������" ��#(�#� �� 
�#��0#6! ���0�� ��������? ��( ������ �� <��� ������ ����0������ ����*� ��#/��#( *���#8  
� ������ ��8#��#�!+)�0 ���� (�#�. 16). � ������;��0�0 ���9��� �0�������(� �#���0� ����-
�������� ���0�0# ��������, � �������(� — <��6������0 ��#/��#�0 �������������/�)�$� 
0���#8�, � 6����!+ 0�;!� �9��#�" ��(������ � ���0�0 �������� ���0� 6#�������, !;������, 
����� # ��!;#� ��#���/�)#� ���0�.  
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���. 16. �����" 6������#$ ��-;�!���: 	 — !;�� ��6�����#( �� �����-
�����;� ����/��#( (	 = 0); 	o = 180# – ,MOH. M — ���0, 6 6�����0!  
                     6����#�#�!���( ���0 6#������� (��)#$ ��!*�$) 

 
�*�� ���#0���$���#( �����#���"�� 0�������;� 6��������"-

��;� ��#/��#( (��� (��������) � ������0 ��#/��#�0 <��6������ 
(��#������;� ���#0���$���#(�) ������#��( ��# #����"�����## 
<%%�6�#���;� �����8#��� <���;## ��( <��$ �#���0� [ 107 ]: 

Ueff = A[
cos(	 – 	0) + +2((d "�ocs)/(D "�libr))2sin2(	 – 	0)],     (24) 
;�� A — <���;��#*��6�( 6��������; �libr = 4,2 "1013 '8 (�1500 �0–1) — *������ �#���8#����9 6�-
�����#$ OH-;�!��, ��9��#0�( #� ���6����6��#*��6#9 �����9; �ocs — *������ <��6������9 ��-
8#��(8#$, 6�����( �������(���( ���#*#��$ 6�����(8#����9 ���#0���$���#$ (�) �� ���! ��(�" 
O—H (�ocs = � /h, h — �����(���( &���6�); d — �0��#�!�� 6������#$ <��6������$ ��������# 
�� ���0�9 6#�������; D — ������(�#� O—H; 	 — !;�� ��6�����#( �� ��*6# ��������#(; 	0 — 
��*��"��� (�����������) ���*��#� !;�� M—O—H. ��6��)��#�0 ��#�� ��(�# O—H �� �*�� ��-
������9 6������#$ OH-;�!�� (�1,1 " 1014 '8) ��������;�#. &����� ���;��0�� !������#( (24) 
���������(�� ���*��$ 6��������"��$ �����8#�� � ����/��## ��������#( ��� !*��� ��#(�#( 
��8#��#�!+)�;� ���(. ������ ���;��0�� ���������(�� �����6! 6 �����8#��"��$ <���;##, ��!-
��������!+ ������0# <��6������0# ��8#��(8#(0#, 6������ ��(�������( � 6�����(8#����0# 
����!/���#(0# <��6������. 	�6#0 ������0, ��F��#� 0�9��#*��6�$ ����*# [ 107 ] ������;����( 
��#0��#�" 6 �#��0#*��6#0 ���8����0 # ���!6�!���0 ��������$6�0 0���6!�(���9 �#���0. 

,
������" 	
������� H2C4O4 


�#�����#*��6�( ���!6�!�� ����6���0�����!���$ �6��������$� 6#����� (1,2-�#;#���6�#-
3-8#6���!���-3,4-�#��, H2C4O4) (��(���( �����;����"��$ ��F� Tc � 373 K � ���������������$ 
;�!���$ I4/m. �#00���#( 0���6!�� H2C4O4 �������(���( ��*�*��$ ;�!���$ 4/m, ��� ���0� ��-
������ ���!���(��*��� �� *�����0 <6�#��������0 ���#8#(0 � ����6���# (H1/2)4C4O4 0���6!�. 
7�� 13� # 17� #���������#( ����6�;� �����F��#( ��6����#, *�� 0���6!�� H2C4O4 �� ������+� 
4/m �#00���#�$ � ����<��6��#*��6�$ %��� (��F� Tc). &��#/��#� �#00���## 0�/�� ���" ��-
����� �����0# ���#�8#(0# � �����������# ���#8#$ ���0�� �������� #�# #�6�/��#(0# � C4O4-
;�!��#���6�. 	�����#*��6�;� ��P(����#( ��#*#� <�#9 #�6�/��#$ �� ���� ������/���. 

� ������ [ 108 ] ��������� ������#*��6�� #���������#� ����#/����# ���0�� ��������  
� 6�#������9 H2C4O4 (�6��������(� 6#�����) # ��# #����"�����## !������#( (24) ������� ��-
�!*��� ��P(����#� ���0��"��;� #�������;� <%%�6��: ��( H2C4O4 ��0�����!�� ����9��� � ����-
���-���!���(��*����� �����(�#� ����� �370 K, � ��( D2C4O4 ����� �510 K. ����� ���� ��6���-
�� [ 109 ], *�� ��( �����$ �#���0� 0����" �!����#�����#( ���0�� �������� �� ��P(��(�� <6�-
���#0�����"��� ������. ����( 0����" ���#�!���( �� ����## <��6������9 6�����(8#����9  
 
 

���. 17. W%%�6�#���� �����8#��"��� <���;##, ����*#-
������ #� ����/��#( (24): ���*�� �������� ��# !*��� 
���"6� �����;� *���� ����/��#( (24) (1); ���*�� �����-
��� � !*���0 ���9 �6����� ��( 0���6!�� H2C4O4 (�ocs = 
= 7,8 "1014 '8, �libr = 1,2 "1013 '8, d = 0,015 Å, D = 0,98 Å) 
(2); ���*�� �������� � !*���0 ���9 �6����� ��( 0���6!�� 
D2C4O4 (�ocs = 7,8 "1014 '8; �libr = 0,85 "1013 '8, d = 0,015 Å, 
D = 1,20 Å) (3); ���*���, ����������� ��# #����"�����## 
����## %!�68#����� ��������#, ��( �����8#��"��$ 
<���;## ��# ��6�����## !;�� 	 �� ����������;� ���*�- 
                      �#( 	 = 0 � 0���6!�� H2C4O4 (q) 
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���#0���$���#$ # �� �����������#(9 � ���#*## �����;� �#������;� ���#0���$���#( 0�/�! 
������0 <��6������0 ��#/��#�0 # �����#���"�� 0�������0 ��#/��#�0 ���0�� �������� 
(�#�. 17).  

�#���, *�� ��( ����9��� � �6�#�#�������� �����(�#� � D2C4O4 ����!���( ���������" ���"-
�� �0,5 <�, ��;�� 6�6 � H2C4O4 ����!���( ���������" ���"�� �0,25 <� (�0. �#�. 17). ���+�� 0�/-
�� �/#���" ���*#���"��;� !���#*��#( ��0�����!�� ��( %�����;� ����9��� � ��$���#�������0 
�����8�. 

	�6#0 ������0, 0�/�� ����;��", *�� <��6������� 6�����(8## <��6������ 0�;!� �6������" 
��#(�#� �� ��6��"��� 0�;�#���� ���( �����#�!+)#9 (��� # ��#���#�" 6 #9 !0��"F��#+. ��-
��6� ����!�� ��0��#�", *�� ������;��0�( 0����" ����!�� ���"��$F�$ ��������6# # ����#�#(. 
��6������ ������#���"��� ��#0��� �� #����"�����#+ ������/����;� ���9��� 0�/�� ��$�# 
� [ 110, 111 ].  

9���<=���� 

&������������� � ������ ���!�"���� 0��;�����#9 # 0��;�*#������9 #���������#$ ���%. 
�.&. '��!�� ��0�����#�!+� #�6�+*#���"�!+ �������������" 0����� 7�� ��# #����"�����## 
��6���#����$ 0����# !�������#( ��6��"��9 0�;�#���9 ����$ �hloc� ��( #�!*��#( ��!��#6�#-
�����#*��6�$ 0���6!�(���$ �#%%!�##. &�����/����( 0����" (��(���( �����0����$, ��6 6�6 
����*#�����0�� �� �� ������ ���6����"��� %��0� �#�#$ 7�� 1� # #9 !;����� ���#�#0���# �� 
����F��#+ 6 ���F��0! 0�;�#���0! ���+ ����������!+� ����+���0�0 ���6����"��0 �#�#(0 
6�6 � 6�#������;#�����9 # 8���#��9, ��6 # � ;�#��9 # �#���;#*��6#9 �6��(9. ���!6�!���� ��-
��6�� 0����# ������(+� �� ���"6� ����#�#�����" ����+���0�� ���6��� 7�� 1� � ���������-
�## � �#00���#�$ 6�#�������, �� # ��9��#�" �� ��6#� (����#(, 6�6 %������ ����9��� � 0���-
6!�(���9 ;������9 ����#���0�9 6�#�������, ��(��(�" ������" ���!���(��*������# � ����#�-
��0� 0���6!�-;����$ # ��(�" ���!���(��*������# � ���8����0# 0�/0���6!�(���9 ���#0���$-
���#$ # 0���6!�(���$ ����8##. W�# ������� �9��(� � ������" %!���0�����"��9 �������� %#-
�#6# # 9#0## ������;� ���� # 6���+��( 0��;#9 #9 ���6�#*��6# ��/��9 9���6���#��#6 (��;��-
��<��6��#*�����, �����#*����", ���0��#��0#*��6#� ���$���� # ��.). 

���"��$F�� ����#�#� <��$ 0����# 0�/�� ��(�����" � ��(����#�0 ���# <��6������9 6��-
���(8#$ � ��6��#��8## # ����#/����# ���0�� �������� # 0���6!�. ��( <��;� �%��0!�#������ 
������#*��6�( 0����", � ��06�9 6�����$ ������� ������/�� �9�0��#*��6#$ 0�9��#�0 ��(�# 
0�/�! <��6������0 ������#�0 ������������/�)#9 �#���0 # ����#/����"+ ���0�� ��������  
� �#9. �����" ���#�!���( �� ����## <��6������9 6�����(8#����9 ���#0���$���#$ # �� ����-
�������#(9 � ���#*## �#������;� ���#0���$���#( 0�/�! ������0 <��6������0 ��#/��#�0  
# �����#���"�� 0�������0 ��#/��#�0 (���, � *�������# ���0�� ��������. &��(����#� <��;� 
������� ������#� ����� ��*�� �������(�" 0�9��#�0�, ��#���()#� 6 ��!��#6�#�����#*��6�$ 
����#/����# ���0�� # 0���6!�. 

��0��#0, *�� � �����()�0 ������ ��#������ �� ��� #���������#( ����#/����# ���0��  
# 0���6!�, ����������� ���%. �.&. '��!��$ 0�����0 7��. � *�������#, �� ������������ #�-
��������#( �� ����#/����# # ��6��#��8## ���0�� %���� � ;�6��%���#��9 ����9����9 0����-
��� # �������#���, � ��6/� # ��!;#9 ���0�� � ����#*��9 6�����9 ����#���#$ [ 112—115 ]. 

 
������ ���;����(� �.�. Y�������� �� 8����� ��0�*��#( ��# ���#���## �����;� ������. 
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