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����������� �������� ���������� ����! ����"����������#�# (Si2O3(CHCH2)2)n �����-
$�"#�� ����$#�� ����%���"���! &���'���������! ������������� � �"#���"�! �����  
" ���+��,���� 	/6. ����%�7 �"78� 1s-'��������" � � �, 8#���#;<�� ��'�"�"#����-
��� ����,���7 " ��������, ��"�#$#�� " ���$��#� ��=����� '����������#. >�#=���7 
'���%�� �"78� $�7 � � � (284,9 � 532,4 '@) � $�7 Si2p-'��������" (102,7 '@) ����B� ��-
%�#�D;��7 �� 8�#=���7�� $�7 ��$��"����� ���$�����!. �����������#�E��� $#���� $�7 
'���%�� �"78� "������8"�$7��7 " 
/ � 	/6 �#�=��#� ���E�� � ����������� �#�B����-
��%� +#8��# 6-311**(d). @������ 8#��������� D��"�� �������# — �-��+��#�� "����E-
��� %�D��. 
 
� 7 8 ' * � 9 *  � 7 � � �: ��������, ������#��, �/��, 	/6, '��������#7 ���D��D�#, 
XPS, DFT. 
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6�����#���"����� � '���������� �������� ������#��"�� ��������", # �#�,� �������� �� 
"8#���$�!��"�7 � $�D%��� ����=������ ���$�����7�� �8D=��� ��$���#��=�� [ 1—3 ]. ��� ��-
������7 � � �������#� � �+<�! &���D��! (RSiO1,5)n � �7$�� D���#�E��� �"�!��", 8#"��7<�� �� 
����$# ���D=���7 ���$�����! [ 3 ]. 
���� ��%�, D�#8#���� �������� �����+�� "8#���$�!��"�-
"#�E � ��������#�� ���#���" +�8 ��7��7 ��������8#���, =�� �#�B��7�� "�8��,����E �����8# 
��"�� ���$�����! � 8#$#����� �"�!��"#�� [ 4 ].  

@ $#���! �#+��� �����$D���7 �$�� �8 ���$��#"�����! '��%� ��#��# ���$�����! — ����"�-
���������#� (��2��SiO1,5)n (6@�), ���D=����! ����$�� %�$������=����! �������$���#��� 
[ 5 ]. ����"��� "���#��� D$��7���7 ����$�����; ����=����� �����7��! #����" �� $#���� 
�/�� � ����������� �"#���"�-����=����� �#�=���" ��$��E��� ��#�����". �����������#�E-
��� � �������=����� �����$�"#��7 6@�, ��$��,#<�� %�D��D ��2=��, ���+��$��� �#� ���"�! 
'�#� �8D=���7 �������7 � �"�!��" ������#���"����� ���=#��� ��������", ��$��,#<�� ��"#-
������ �"78#���� $������#���� ��������� ������$��� ���#���" [ 6 ]. 
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����%���"���� &���'���������� ������� ���D=#�� �# �"���"�����"#�DD���� &���'���-
������� ������������ &���� Omicron (K���#��7) � ���D�&���=����� '��������#��=����� 
#�#��8#����� (�#$�D� ���"�8�� 125 ��). @ �#=���"� ����=���# �8�D=���7 +��# �����E8�"#�# 
����%���"��#7 �DB�# � �#%���"�� #��$�� (����7 MgK� 1253,6 '@). 6���"����������#� 
(��2��SiO1,5)n �����8���"#�� ����$�� %�$������=����! �������$���#��� [ 5 ]. ��7 ���D=���7  
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���. 1. ������� ����� ����"����- 
                        ������#�# 

 
�/� �������" �+�#8�� �8 �#��"��# 
" $�'����"�� '&��� �#������ �# 
���#��"D; ��$��,�D. 	��<��# 
���7 �������# �� $#���� '����-
�������� ����#"�7�# ������E�� 
����������" � ������ �������-
�� ��$��,��. 

�=#���� �������" �#�#�����-
���=����� D��"��! #����" O1s, 
C1s � Si2p 8#����"#�� ��� '���-
%�� ����D��#��7 #�#��8#���# 
20 '@. ���#�#���� DB������ ��-
�#"#���E �����7���� $�7 '���-
�����" �#8��� �#=#�E��� 8�#=�-
��! ������=����! '���%��. �+8����! ������, "��;=#;<�! "�� �#�#��������=����� �����, 8#-
����"#�� ��� '���%�� ����D��#��7 #�#��8#���# 50 '@. ���#�#��#7 &D����7 �����������#  
" ��,��� 8#���� ����! �#�#��������=����� D��"��! #����", ����$�����#7 �� ����D�D ����� 
Ag3d5/2, ����# B����D �# ���D"����� 1,2 '@. 

�#"����� " �#���� ��� ���"�$���� '����������# +��� �� "�B� 4 �10–9 �+#�. @ �������� 
�#�������7 �������" �#�#���������� ����! �� ���7���E. ����#����� ����,���7, B�����  
� &���� ����! %�"���� � �����7���"� ����#"# �+�#8�#, �%� ��"�������� � ��#����#������ �#-
"�$����%� '&&����"��%� 8#�7$#. 

�+�#+���D �������" ���"�$��� �� ��#�$#����� �����$D�#� � �����E8�"#���� ���%�#��� 
CASA XPS [ 7 ]. 
#��+��"�D B�#�� '���%�� �"78� '��������" "�����7�� �� ����$��� "�D����-
��%� ��#�$#��#, " �#=���"� ������%� +�� "�+�#� D��"��E Si2p. ���%�=�������� �����$�"#��7 
���$�����!, "��;=#;<�� �"78� Si—O " ��������7� �� �$��%� $� $"D� #����" O �# �$�� #��� 
Si, �#������, [ 8, 9 ], ���#8�"#;� ��������� D"���=���� ����=����%� �$"�%# � ������ ������� 
��������7 #����" ������7. ����%�7 �"78� $�7 Si2p '��������", ��� ����#"�� " 1,5 '@ �# ����-
,����E��! '&&����"��! 8#�7$ ��"��������, �#"�# 102,7 '@. ��#��8 ����=����� �����7��! 
#����" ���"�$��� � �#8��,����� ����! �# ���������� � ����D�#��, ����#"������� ���+��#-
���! %#D���"# � ��������"# ����". 
���=���"����! #�#��8 ���"�$��� � D=���� ��=���! &���-
����8#��� � 8#"�������� $���� �"�+�$��%� ���+�%# '��������" " �+�#8�� �� �� �������� [ 10 ]. 
@������8"�$�����E 8�#=���! E�" �� ��8D�E�#�#� ���� �8������! �� �D,� 0,1 '@.  

��7 �"#���"�-����=����� �#�=���" " ���+��,���7� 
/ � 	/6 �����E8�"#�� �#��� ���-
%�#�� GAMESS [ 11 ]. @ �#=���"� ��$��E��%� ��#����# "�+�#�� ���D��D�D (���. 1) � ����7 ���-
����"��� �"787�� Si—O—Si, ��8"���"BD; ����;=��E ��#�"�� '&&���� $�7 ���"�� ����$�-
�#������� �&�� $"D� �����#�E��� #����" ������7. 
#� ���#8#�� ���$"#�����E��� �#�=��� 
���D��D� � +��EB�� =����� �������"�� �"78�!, ���$��#"����#7 �# ���. 1 ��$��E ��������� 
"������8"�$�� %�������=����� � '���������� �#�#���������� �����#�E��%� &�#%����#. 6��-
�#7 ������8#��7 %�������� ��$�"��,$#�� %�D��D ��������� �������# Cs � ��������E; ���-
������, �����$7<�! =���8 �������"�� #���� �������$#. 6����'���������! �#�=�� ���"�$��� 
� �����E8�"#���� +#8����� �#+���" 3-21G, 6-311(MC)G � 6-311(MC)G**(d). 

��<��;
	
� � �� �������
��  

��7 ���������#��� ����%���"���� &���'���������� �������" �#��� ���,��� ���%�#���-
��� ������, �#� ����"����������#�� � D%��"�$���$���� &D������#�E���� %�D��#��, ����8-
�� �#�=����� $#���� �� �#����$�����; '���������! ��������� � '���%�7� ����"��� D��"��!. 
@ �#+�. 1 ���$��#"���� �#��=��#���� '���%�� ����"��� D��"��! #����" �����#�E��%� &�#%- 
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	 # + � � � #  1  

������
 ��
!� "���	����� ('@) �� ��	����# �����
# ������ � 	���
 $������	���  


/ 	/6 
6-311 6-311** 6-311 6-311** �����7��� 

������� #��� ������� #��� ������� #��� ������� #��� 

Si2p 118,9 117,4 116,1 117,5 101,2 100,1 99,9 100,1 
Si2s 169,4 169,2 167,7 169,0 145,9 144,8 144,5 144,8 
C1s, (H) 305,5 303,6 276,6 276,4 
C1s, (H2) 306,1 

311,5 
304,2 

311,5 
276,9 

281,0 
276,8 

281,1 

O1s, ����. 559,0 556,7 519,9 519,9 
O1s, �����. 559,0 

565,7 
556,7 

565,7 
519,9 

524,5 
520,0 

524,6 

 
����# ��2��—Si—O—Si—C�C�2 (��. ���. 1), # " �#+�. 2 — '&&����"��� 8#�7$� #����" �� 
�#������D. U��� $�7 '��������" �1s "��� #����" �+# ����$# " "#������� � �#�B������� +#-
8��#� ���#8#�� +��8��� '���%��, �� $�7 �1s-D��"��! D%����$# " CH- � CH2-%�D��#� '���%�� 
����=#;��7 �# 0,6 '@ (
/) � 0,3—0,4 '@ (	/6). ���$D�� �������E D"���=���� '���%�� Si2�-
D��"��! �# 1,3 '@ " ����$� 	/6 ��� "��;=���� " +#8�� 3d-&D����! ��� ��8�#=����E��� �8��-
����� '���%�! $�7 #����" �������$# � D%����$# (��. �#+�. 1). ����#+���8#��7 Si2�-D��"��!, 
"�8"#��#7 D"���=����� '���������! ��������� �# #���� ������7, ��%�#�D���7 �� ���,����� 
'&&����"��%� ����,����E��%� 8#�7$# � 2,16 $� 1,93 #�. �$. (��. �#+�. 2). 

@� "��� �#�=��#� '&&����"��� 8#�7$� �������$# " $"D� ����,���7� ����=#;��7 �# 0,02—
0,03 #�. �$., �#�B������ +#8��# ���,#�� q'&& �# 0,06—0,08 #�. �$., �� �#8��=�� �� �8���7���7. 
��7 #����" D%����$# �#�=��� ���$��#8#�� �����"�����,��� 8�#�� �8������! 8#�7$�" $�7 $"D� 
����,���! ��� "��;=���� ���7��8#������� &D����!. U��� �#�=��� � +#8���� 6-311 ���#8#�� 
�����#���E��! 8#�7$ �# #���� " �-����,����, " 3 (
/) � 2 (	/6) �#8# ���"�B#;<�! 8#�7$ 
�����"�%� #���#, �� " +#8��� 6-311** 8#�7$� "��#"��"#;��7. �#�=����� ��8D�E�#�� $�7 q'&& 
#����" D%����$# "����E��� %�D�� ��,�� �+b7����E "��7���� �# '��������D; ��������E #��-
��" $"D� '&&����". @ "#������� +#8��� 6-311 �#8��=�7 " 8�#=���7� '�����������#���E����� 
�������$# � ������7 "�$D� � ��7"����; ����,����E��%� �����D�7���%� �������#�# " �+�#��� 
#����" D%����$# �"78� �=�. 
#� �#�� +��� ���#8#�� " [ 12 ] �# ������� #�����#�����#���� 
���������" ���#���", 8#��<���� D #����" �#�+����E��%� D%����$# %�D�� 3C H� �  �# &���D%��-
��$��� %�D��� 3C F� �  "�8�"#�� ���<���� '���������! ��������� �# �#�+����E��! D%����$  
� ����$��� #����" ���#���%� ����# ('&&��� ���7). @ ��D=#� 6@� ����,����E��! �������#� 
%�D�� 3Si O ,� �  �#� � %�D�� 3C F� �  " [ 12 ], ���7��8D7 �"78E �=�, "�$�� � +���� 8�#=����E���D 
�����#���E���D 8#�7$D #���# D%����$#, �"78#���%� � �������� (0,62 �����" 0,27 #�. �$. " ���-
+��,���� 	/6). @��;=���� " +#8�� #����" ������7 3d-&D����! ���,#�� ���7��8#��; �"78�! 
Si—O �, �#� ���$��"��, "��#"��"#�� '&&����"��� 8#�7$� $"D� #����" D%����$#. 

���$�"#���E��, ��+��#�E��� '���%�� � '&&����"��� 8#�7$� #����" ��� �����E8�"#��� 
�#�B������%� +#8��# " �+��� ����$#� ���$��#8�"#;� ��"�#$#;<�� 8�#=���7 '���%�� �"78� 
�1s-'��������" � +��8��� '���%�� $�7 1s-'��������" $"D� #����" D%����$#. 
 

	 # + � � � #  2  

�$$��	����� !��
� �� %��������, #�. �$. 


/ 	/6 
/ 	/6 
���� 

6-311 6-311** 6-311 6-311**
���� 

6-311 6-311** 6-311 6-311** 

Si   2,62   2,33   2,16   1,93 C(H) –0,75 –0,54 –0,62 –0,43 
O, ����. –1,45 –1,37 –1,21 –1,15 C(H2) –0,24 –0,44 –0,27 –0,40 
O, �����. –1,43 –1,35 –1,18 –1,12      
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@ "#������! 8��� ��������" "��� 8#��������! 8��� �� ��8D�E�#�#� �+��� ����$�" &��-
���D���7 �-'�������#�� "����E��� %�D��. @���=��# �����"#�# '���%�� ��,$D %�D��#�� D��"-
��! �-'��������" � ���$D;<�! %�D���! ���"78�"#;<�� D��"��! '��������" �2� $�7 ��#����# 
(��. ���. 1) ����#"�7�� 0,3 '@ (	/6) � 1,8 '@ (
/). ��,���� "#�#������ D��"�7�� �� $#���� 
	/6 �#�=���" 7"�7;��7 ���+��#��� p-��+��#��! #����" D%����$# "����E��� %�D�� — �(C=C). 

�+8����! ����%���"���! &���'���������! ������ ����"����������#�# ���$��#"��� �# 
���. 2, ����� 1s-'��������" #����" O � C — �# ���. 3, Si2p-'��������" — �# ���. 4, ����,���7 
�#����D��" � ���DB����� ����! ���"�$��� " �#+�. 3.  

��8D�E�#�� ����=���"����%� #�#��8# ���������E��%� ��$��,#��7 '�������" ���"�$���  
" �#+�. 4. �����# ��$��,#��7 ���� '�������" +�8 D=��# 8#"�������� $���� �"�+�$��%� ���+�%# 
'��������" �� ������=����! '���%�� $#�� ����B���� $�7 Si/O/C, +��8��� � 1/1/2, "����� 1/1,5/2 
" ����"����"�� � +�D���-&���D��!. 6� �����#�D���� $#���� [ 10 ], " �+�#��� ������=����� 
'���%�! �� 719,6 (O1s) $� 1149,6 '@ (Si2p) (��. �#+�. 4) $���# �"�+�$��%� ���+�%# '��������" � 
��=�� ����!�� �#���� � D"���=����� �� ������=����! '���%��. �=�� "��7��7 �#�#����# � �# 
�������"����E ����! ���"�$�� � ���������E���D ��$��,#��; 1,00/1,47/2,38. 6�� ��"�#$���� 
���������E��%� ��$��,#��7 #����" �������$# � ������7 � +�D���-&���D��! $�7 #����" D%��- 
 

 
 

 

���. 2. �+8����! ������ ����"����-
������#�# 

 

 

���. 3. �=#���� �������" � ��-
��7��, ����"����"D;<��� ��-
           ���7��7� C1s � O1s 
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���. 4. �=#���� ������# � �����! Si2p, �#8��- 
 ,���� �# ���������� $D+���# Si2p3/2—Si2p1/2 

 
��$# ���D=��� 8#"�B����� 8�#=����. ���, 
������ "��%�, "�8"#�� �#��=��� ��8�#=�-
���E��%� 8#%�78����7 ��"�������� #���#-
�� � $�'����"�%� '&��#, �����E8D���%� 
��� �#������� �+�#8�# �# ��$��,�D.  

����� 1s-'��������" #����" � � � 
���;� ��������=��� ����D�� �� 8�#=�-
��7�� B����� �# ���D"����� 2,17  
� 2,20 '@ ����"����"����, =�� �# 1 '@ ���-
"�B#�� ����"����"D;<�� 8�#=���� $�7 #�-
�#�#���! &D�����. @ ����"����"�� � "�-
�#,����� $�7 E�" " ���+��,���� ���#���-

��"#���%� �������#�# [ 13 ], E�" = kq + E�#$ – E���, �#+�;$#���� DB������ ����� $�7 � � � 
��,�� �+b7����E �#8��=�7�� " 8�#=���7� $"D� �����$��� ��#%#���� $�7 #����", 8#���#;<�� 
��'�"�"#������� ��8���� " ���������� ���7� " �����"���������� ����. 6� ��8D�E�#�#� �#-
B�� �#�=���" ���"�� ��#%#����, D=���"#;<�� '&&����"��! 8#�7$ #���#, �� "��7�� �D<���"��-
�� �# '���%�; �"78� '��������" #����" �������$# � D%����$# (��. �#+�. 1, 2). 

��7 #���# Si, �������7 �# DB������ ����� 2�-'��������" "���$��"�� ����-��+��#�E��%� 
�#�<������7 '���%�� ����=��� �����7��! 2�3/2 � 2�1/2 (0,7 '@), B����# ����� $D+���# 2,28 '@ 
��8�#=����E�� ���"�B#�� B����D ����! � � �. �#8��,���� �# $"� ���������� (��. ���. 4) 
���"��� � �#�<������; " 0,66 '@ � ����B���; ���<#$�! ����! 2,2/1,0, +��8���D � �������=�-
����D. 

>�#=���� E�" $�7 Si2�-'��������" 102,7 '@, ����$������� �� ����,���; �#����D�# ����� 
����-��+��#�E��%� $D+���#, ����B� ��%�#�D���7 � �����#�D����� $#����� $�7 ����$�" ����-
��7 [ 13 ]. 6���,���� ����� �1s-'��������" 532,4 '@ +��,� � ����"����"D;<��D 8�#=���;  
" SiO (532,5 '@), =�� � 8�#=���; 533,1 '@ $�7 SiO2. >�#=���� E�" $�7 �1s 284,9 '@ " ���$��#� 
��=����� '�����������" ��"�#$#�� � ����"����"D;<��� 8�#=���7�� " ������#� %�#&��# 
(284,6 '@ [ 13 ]) � �������# (—OSi(CH3)2—)n (284,8 '@ [ 14 ]). 

������ 

����$� �/�� � �"#���"�-����=����%� ��$�����"#��7 " ���+��,���7� 	/6 � 
/ ���#-
8#�� $�7 ����"����������#�# ��"�#$���� " ���$��#� ��=����� '����������# 8�#=���! E�"  
1s-'��������" #����" � � �, �#��$7<���7 " $"D� �#8��=��� ����,���7�. 
"#���"�-����=��-
��� �#�=��� " ���+��,���7� 	/6 � 
/ ��%�#�D;��7 � '������������ ��� "��;=���� " +#8�� 
���7��8#������� &D����!. @������ 8#��������� D��"��, ����$��7;<�� ��#������D; ���-
��+����E 6@�, ���#��8�"#�� �# "����E��� %�D��#�. 

 
	 # + � � � #  4  

&'���� ���'��	��'�� �	���� O, C, Si (E��� — �������� ����	���-
���� "������ $�	�"���	����� � ��(��	�� ��
 #����	����	���-
���# �����) � ���	�� !��������	� ����� ���������� �������  
                 "���	����� �	 E��� �������� �������$�� [ 10 ] 

�������� E���, '@ �, Å K(�), % K(�, �), % K(C2H3SiO1,5), % 

O1s   719,6 11 25,63 30,34 33,33 
C1s   967,6 13 49,06 49,09 44,44 
Si2p 1149,6 16 25,31 20,57 22,22 

 

	 # + � � � #  3  

������
 ��
!� � ����)����� �����  
��
 ������� �	���� O, C, Si 

�����7- 
��� E�", '@ 6��D- 

B����#, '@ 

O1s 532,4 2,17 
C1s 284,9 2,20 
Si2p 102,7 2,28 
Si2p3/2 102,56 2,20 
Si2p1/2 103,23 2,20 
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�#+��# "�������# ��� ��$$��,�� 995 �@`6 	�#8"���� �#D=��%� �������#�# "��B�! B��-
�� (2009—2010 %�$�)	. 
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