
ÍÚÓÌÌ˚Â, ÏÂı‡ÌË˜ÂÒÍËÂ, Ò‚ÂıÔÓ‚Ó‰fl˘ËÂ ı‡‡ÍÚÂËÒÚËÍË „Ë-
ÔÂ‡ÎÏ‡ÁÓ‚.

äÓÏÂ ÚÓ„Ó ÔË‚ÎÂÍ‡ÚÂÎ¸ÌÓÈ ÓÒÓ·ÂÌÌÓÒÚ¸˛ „ËÔÂ‡ÎÏ‡ÁÓ‚
fl‚ÎflÂÚÒfl Ëı Ï‡Î‡fl ÔÎÓÚÌÓÒÚ¸ Ë ‚˚ÒÓÍ‡fl ÔÓËÒÚÓÒÚ¸, ˜ÚÓ ÔÓÁ‚ÓÎfl-
ÂÚ ÔÂ‰ÔÓÎÓÊËÚ¸ ‚ÓÁÏÓÊÌÓÒÚ¸ Ëı ËÒÔÓÎ¸ÁÓ‚‡ÌËfl ‚ Í‡˜ÂÒÚ‚Â ˝Ù-
ÙÂÍÚË‚Ì˚ı Ï‡ÚÂË‡ÎÓ‚ – ‡ÍÍÛÏÛÎflÚÓÓ‚ ÎÂ„ÍËı „‡ÁÓ‚, Ï‡ÚËˆ
‰Îfl ËÌÚÂÍ‡ÎflˆËË ‡ÁÎË˜Ì˚ÏË ‡ÚÓÏ‡ÏË ËÎË ÏÓÎÂÍÛÎ‡ÏË, Ï‡ÚÂ-
Ë‡ÎÓ‚ ‰Îfl ÒÓÁ‰‡ÌËfl Í‡Ú‡ÎËÁ‡ÚÓÓ‚ ËÎË Ì‡ÌÓÒËÚ.

3.1. ÉàèÖêÄãåÄá à êéÑëíÇÖççõÖ äêàëíÄããàóÖëäàÖ 

îÄáõ çÄ éëçéÇÖ îìããÖêÖçÄ ë28

èËÌˆËÔ˚ ÙÓÏËÓ‚‡ÌËfl „ËÔÂ‡ÎÏ‡ÁÌ˚ı ÍËÒÚ‡ÎÎÓ‚ ‡Ò-
ÒÏÓÚËÏ Ì‡ ÔËÏÂÂ Ì‡Ë·ÓÎÂÂ ËÁÛ˜ÂÌÌÓ„Ó [4–12] „ËÔÂ‡ÎÏ‡Á‡
(ÉÄ) ë28.

ä‡Í ËÁ‚ÂÒÚÌÓ [13–16], ÙÛÎÎÂÂÌ ë28 ÒËÏÏÂÚËË Td ÒÓÒÚ‡‚ÎÂÌ
ËÁ ˜ÂÚ˚Âı „ÂÍÒ‡„ÓÌÓ‚ ë6 Ë ˜ÂÚ˚Âı „ÛÔÔ ÔÂÌÚ‡„ÓÌÓ‚ ë5; ˝ÚÓÚ
ÍÎ‡ÒÚÂ ‚ÍÎ˛˜‡ÂÚ ÚË „ÛÔÔ˚ ÌÂ˝Í‚Ë‚‡ÎÂÌÚÌ˚ı ‡ÚÓÏÓ‚
{C(1)–C(3)} (ËÒ. 3.1). Ç ÓÒÌÓ‚ÌÓÏ ‚˚ÒÓÍÓÒÔËÌÓ‚ÓÏ ÒÓÒÚÓflÌËË
5Ä2 ËÁÓÎËÓ‚‡ÌÌ˚È ÙÛÎÎÂÂÌ Td–ë28 fl‚ÎflÂÚÒfl ‡‰ËÍ‡ÎÓÏ Ò ˜Â-
Ú˚¸Ïfl ÌÂÒÔ‡ÂÌÌ˚ÏË ˝ÎÂÍÚÓÌ‡ÏË, ÍÓÚÓ˚Â ÎÓÍ‡ÎËÁÓ‚‡Ì˚ Ì‡
‡ÚÓÏ‡ı ë(1), Ì‡ıÓ‰fl˘ËıÒfl ‚ ‚Â¯ËÌ‡ı ÒÓ˜ÎÂÌÂÌËfl ÔÂÌÚ‡„ÓÌÓ‚ ë5.
ùÚÓ Ó·ÛÒÎÓ‚ÎË‚‡ÂÚ ‚˚ÒÓÍÛ˛ Â‡ÍˆËÓÌÌÛ˛ ÒÔÓÒÓ·ÌÓÒÚ¸ ‰‡ÌÌÓÈ
ÔÓÎË˝‰Ë˜ÂÒÍÓÈ Ì‡ÌÓ˜‡ÒÚËˆ˚ ë28 [16].

ëÚ‡·ËÎËÁ‡ˆËfl Í‡Í‡Ò‡ ÙÛÎÎÂÂÌ‡ C28 Á‡ Ò˜ÂÚ «Ò‚flÁ˚‚‡ÌËfl»
˜ÂÚ˚Âı ÌÂÒÔ‡ÂÌÌ˚ı ˝ÎÂÍÚÓÌÓ‚ ÏÓÊÂÚ ·˚Ú¸ ‰ÓÒÚË„ÌÛÚ‡ ÌÂ-
ÒÍÓÎ¸ÍËÏË ÒÔÓÒÓ·‡ÏË. Ç ˜‡ÒÚÌÓÒÚË, ‚ Ò‚Ó·Ó‰ÌÓÏ (ÏÓÎÂÍÛÎflÌÓÏ)
ÒÓÒÚÓflÌËË ÙÛÎÎÂÂÌ C28 ÒÚ‡·ËÎËÁËÛÂÚÒfl ‚ÒÎÂ‰ÒÚ‚ËÂ

1) Ó·‡ÁÓ‚‡ÌËfl ˝Ì‰Ó˝‰Ë˜ÂÒÍËı ÏÂÚ‡ÎÎÓÙÛÎÎÂÂÌÓ‚ å@C28,
Ú. Â. ÔË ÔÓÏÂ˘ÂÌËË ‚ÌÛÚ¸ Û„ÎÂÓ‰ÌÓ„Ó Í‡Í‡Ò‡ ˜ÂÚ˚Âı‚‡ÎÂÌÚ-
Ì˚ı ‡ÚÓÏÓ‚, ÒÔÓÒÓ·Ì˚ı ÔËÌËÏ‡Ú¸ ÍÓÌÙË„Û‡ˆËË å4+: Ì‡ÔËÏÂ
d-˝ÎÂÏÂÌÚÓ‚ Ti, Zr, Mo, W, Ru, Os, f-˝ÎÂÏÂÌÚÓ‚ U, Ce, Th, Pu ËÎË
p-˝ÎÂÏÂÌÚÓ‚ Si, Ge [17–21];

2) Á‡ÏÂ˘ÂÌËfl ˜‡ÒÚË ‡ÚÓÏÓ‚ Û„ÎÂÓ‰‡ ‚ Ó·ÓÎÓ˜ÍÂ ÙÛÎÎÂÂÌ‡
Ì‡ ‡ÚÓÏ˚ ‰Û„Ëı ˝ÎÂÏÂÌÚÓ‚, ÏÂÌfl˛˘Ëı Ó·˘ÂÂ ˜ËÒÎÓ ˝ÎÂÍÚÓÌÓ‚
‚ ÒËÒÚÂÏÂ. Ç ˜‡ÒÚÌÓÒÚË, ‡‚ÚÓ˚ [15,16,21,22] ÔÓÍ‡Á‡ÎË, ˜ÚÓ „ÂÚÂ-
ÓÙÛÎÎÂÂÌ˚ C24B4 Ë C24N4 ÒËÏÏÂÚËË Td ·Û‰ÛÚ ÛÒÚÓÈ˜Ë‚˚ÏË ˜‡-
ÒÚËˆ‡ÏË Ò Á‡ÏÍÌÛÚÓÈ ˝ÎÂÍÚÓÌÌÓÈ Ó·ÓÎÓ˜ÍÓÈ;

3) Ì‡Ò˚˘ÂÌËfl Ò‚Ó·Ó‰Ì˚ı ‚‡ÎÂÌÚÌÓÒÚÂÈ ë28 Á‡ Ò˜ÂÚ Ó·‡ÁÓ‚‡-
ÌËfl ÌÓ‚˚ı Ò‚flÁÂÈ Ò ‡ÚÓÏ‡ÏË ‚Ó‰ÓÓ‰‡, „‡ÎÓ„ÂÌÓ‚, ‡ÎÍËÎ¸Ì˚ÏË
„ÛÔÔ‡ÏË Ë ‰. Ò «‚ÌÂ¯ÌÂÈ» ÒÚÓÓÌ˚ ÙÛÎÎÂÂÌ‡, Ú.Â. ÙÓÏËÓ‚‡-
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É Î ‡ ‚ ‡  3

ÉàèÖêÄãåÄáõ à êéÑëíÇÖççõÖ îìããÖêàíõ 

ë äéÇÄãÖçíçõåà sp3-ëÇüáüåà

ÉËÔÂ‡ÎÏ‡Á‡ÏË (hyperdiamonds) ‚ ÎËÚÂ‡ÚÛÂ Ì‡Á˚‚‡˛Ú ÒÓ-
ÒÚ‡‚ÎÂÌÌ˚Â ËÁ Ï‡Î˚ı ÙÛÎÎÂÂÌÓ‚ ën<60 ÍËÒÚ‡ÎÎ˚ – ÙÛÎÎÂËÚ˚,
„‰Â ÙÛÎÎÂÂÌ˚ ën<60 Ó·‡ÁÛ˛Ú ‡ÎÏ‡ÁÓÔÓ‰Ó·Ì˚Â ÍËÒÚ‡ÎÎË˜ÂÒ-
ÍËÂ Â¯ÂÚÍË. ä‡Ê‰˚È ÙÛÎÎÂÂÌ ën<60 ‚ Ú‡ÍÓÈ Â¯ÂÚÍÂ Ò‚flÁ‡Ì Ò
˜ÂÚ˚¸Ïfl ÒÓÒÂ‰ÌËÏË Á‡ Ò˜ÂÚ ÍÓ‚‡ÎÂÌÚÌ˚ı sp3-‚Á‡ËÏÓ‰ÂÈÒÚ‚ËÈ,
ÓÒÚ‡Î¸Ì˚Â (n–4) ‡ÚÓÏ˚ Í‡Ê‰Ó„Ó ÙÛÎÎÂÂÌ‡ ÒÓı‡Ìfl˛Ú sp2+δ-ÍÓÌ-
ÙË„Û‡ˆË˛, ı‡‡ÍÚÂÌÛ˛ ‰Îfl Ò‚Ó·Ó‰ÌÓ„Ó ÙÛÎÎÂÂÌ‡ ën<60. í‡-
ÍËÏ Ó·‡ÁÓÏ, „ËÔÂ‡ÎÏ‡Á˚ ÏÓÊÌÓ ÓÚÌÂÒÚË Í „ÛÔÔÂ Ì‡ÌÓ‡ÎÎÓÚ-
ÓÔÓ‚ Û„ÎÂÓ‰‡ ÒÓ ÒÏÂ¯‡ÌÌ˚ÏË (sp2+δ + sp3) ˝ÎÂÍÚÓÌÌ˚ÏË ÍÓÌ-
ÙË„Û‡ˆËflÏË.

ë‡ÁÛ ÓÚÏÂÚËÏ, ˜ÚÓ „ËÔÂ‡ÎÏ‡Á˚ fl‚Îfl˛ÚÒfl ÏÂÚ‡ÒÚ‡·ËÎ¸Ì˚-
ÏË ÒËÒÚÂÏ‡ÏË, ˜ÚÓ ÓÔÂ‰ÂÎflÂÚ ÁÌ‡˜ËÚÂÎ¸Ì˚Â ÒÎÓÊÌÓÒÚË Ëı ÔÓÎÛ-
˜ÂÌËfl, Ë ‰Ó Ì‡ÒÚÓfl˘Â„Ó ‚ÂÏÂÌË Ì‡‰ÂÊÌ˚Â Ò‚Â‰ÂÌËfl Ó ÒËÌÚÂÁÂ
„ËÔÂ‡ÎÏ‡ÁÌ˚ı ÍËÒÚ‡ÎÎÓ‚ ÓÚÒÛÚÒÚ‚Û˛Ú. éÒÌÓ‚Ì˚Â ‰‡ÌÌ˚Â Ó
ÒÚÛÍÚÛÂ Ë Ò‚ÓÈÒÚ‚‡ı ˝ÚËı Ì‡ÌÓÏ‡ÚÂË‡ÎÓ‚ ÔÓÎÛ˜ÂÌ˚ Ò ËÒÔÓÎ¸-
ÁÓ‚‡ÌËÂÏ ÒÓ‚ÂÏÂÌÌ˚ı ÏÂÚÓ‰Ó‚ ÍÓÏÔ¸˛ÚÂÌÓ„Ó Ï‡ÚÂË‡ÎÓ‚Â‰Â-
ÌËfl. íÂÏ ÌÂ ÏÂÌÂÂ ˝ÚË ‡ÎÏ‡ÁÓÔÓ‰Ó·Ì˚Â Ì‡ÌÓÒËÒÚÂÏ˚ ‚˚Á˚‚‡˛Ú
ÁÌ‡˜ËÚÂÎ¸Ì˚È ËÌÚÂÂÒ, ÍÓÚÓ˚È ÓÔÂ‰ÂÎÂÌ ÒÎÂ‰Û˛˘ËÏË Ó·ÒÚÓfl-
ÚÂÎ¸ÒÚ‚‡ÏË.

ä‡Í ËÁ‚ÂÒÚÌÓ, ‚ Ì‡ÒÚÓfl˘ÂÂ ‚ÂÏfl ÒËÌÚÂÁËÓ‚‡Ì‡ ·ÓÎ¸¯‡fl
„ÛÔÔ‡ ÍËÒÚ‡ÎÎË˜ÂÒÍËı ÙÓÏ ÙÛÎÎÂÂÌÓ‚ (ÙÛÎÎÂËÚ˚), Ì‡Ë·Ó-
ÎÂÂ ËÁ‚ÂÒÚÌ˚ÏË ÔÂ‰ÒÚ‡‚ËÚÂÎflÏË ÍÓÚÓ˚ı fl‚Îfl˛ÚÒfl ÙÛÎÎÂËÚ˚
Ì‡ ÓÒÌÓ‚Â ë60 ËÎË ‰ÓÔËÓ‚‡ÌÌ˚Â ë60 ÙÛÎÎÂËÚ˚ (ÙÛÎÎÂË‰˚)
[1–3]. éÌË ÓÚÌÓÒflÚÒfl Í ÒÂÏÂÈÒÚ‚Û ÏÓÎÂÍÛÎflÌ˚ı ÍËÒÚ‡ÎÎÓ‚, „‰Â
ÙÛÎÎÂÂÌ˚, ‡ÒÔÓÎ‡„‡˛˘ËÂÒfl ‚ ÛÁÎ‡ı ÍËÒÚ‡ÎÎË˜ÂÒÍÓÈ Â¯ÂÚ-
ÍË, ‚Á‡ËÏÓ‰ÂÈÒÚ‚Û˛Ú ÏÂÊ‰Û ÒÓ·ÓÈ Á‡ Ò˜ÂÚ ÒÎ‡·˚ı Ò‚flÁÂÈ ÚËÔ‡
Ç‡Ì-‰Â-Ç‡‡Î¸Ò‡. í‡ÍËÏ Ó·‡ÁÓÏ, „ËÔÂ‡ÎÏ‡Á˚ ÔÂ‰ÒÚ‡‚Îfl˛Ú
ÒÓ·ÓÈ ‡Î¸ÚÂÌ‡ÚË‚ÌÛ˛ „ÛÔÔÛ ÍÓ‚‡ÎÂÌÚÌÓ-Ò‚flÁ‡ÌÌ˚ı ÙÛÎÎÂË-
ÚÓ‚ (covalently-bonded fullerites), ÙÛÌÍˆËÓÌ‡Î¸Ì˚Â Ò‚ÓÈÒÚ‚‡ ÍÓÚÓ-
˚ı ‰ÓÎÊÌ˚ ÂÁÍÓ ÓÚÎË˜‡Ú¸Òfl ÓÚ Ò‚ÓÈÒÚ‚ «Ú‡‰ËˆËÓÌÌ˚ı» ÙÛÎ-
ÎÂËÚÌ˚ı Ï‡ÚÂË‡ÎÓ‚. ä Ú‡ÍÓ‚˚Ï ÓÚÌÓÒflÚÒfl ÔÂ‰ÒÍ‡Á‡ÌÌ˚Â ˝ÎÂ-
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Emol,
˝Ç/‡ÚÓÏ

Ecr,
˝Ç/‡ÚÓÏ

3.1.1. ÉËÔÂ‡ÎÏ‡Á ë28

èÂ‚˚Â ÚÂÓÂÚË˜ÂÒÍËÂ ÓˆÂÌÍË (ÏÂÚÓ‰ÓÏ ab initio ÔÒÂ‚‰ÓÔÓ-
ÚÂÌˆË‡ÎÓ‚) Ô‡‡ÏÂÚ‡ Â¯ÂÚÍË ao Ë ˝ÌÂ„ËË ÍÓ„ÂÁËË Ecoh ÉÄ ë28

‚˚ÔÓÎÌÂÌ˚ ‡‚ÚÓ‡ÏË [4], ˝ÚË Ò‚Â‰ÂÌËfl Á‡ÚÂÏ ÌÂÓ‰ÌÓÍ‡ÚÌÓ ÛÚÓ˜-
ÌflÎËÒ¸ ‚ ‡·ÓÚ‡ı [5–10]. ëÓ„Î‡ÒÌÓ ˝ÚËÏ ‰‡ÌÌ˚Ï, ‰Îfl ÉÄ ao =
= 15.78 Å, ÔË ˝ÚÓÏ ·ÎËÊ‡È¯ËÂ ‡ÒÒÚÓflÌËfl ÏÂÊ‰Û ÒÓÒÂ‰ÌËÏË
ÙÛÎÎÂÂÌ‡ÏË ë28–ë28 ÒÓÒÚ‡‚Îfl˛Ú ÓÍÓÎÓ 1.54 Å, Ú. Â. Ô‡ÍÚË˜ÂÒÍË
ÒÓ‚Ô‡‰‡˛Ú Ò ÏÂÊ‡ÚÓÏÌ˚ÏË ‡ÒÒÚÓflÌËflÏË ë–ë ‚ ‡ÎÏ‡ÁÂ.

êfl‰ ‚‡ÊÌ˚ı ÙËÁË˜ÂÒÍËı Ò‚ÓÈÒÚ‚ ÉÄ ÔÂ‰ÒÍ‡Á‡Ì ‚ ‡·ÓÚÂ [9]
Ì‡ ÓÒÌÓ‚Â ‡Ò˜ÂÚÓ‚ ÏÂÚÓ‰ÓÏ DFTB (Ú‡·Î. 3.1). í‡Í, ÔÎÓÚÌÓÒÚ¸ ÉÄ
ÒÓÒÚ‡‚ÎflÂÚ ρÉÄ = 1.10 „/ÒÏ3, ˜ÚÓ ‚ 3 ‡Á‡ ÏÂÌ¸¯Â, ˜ÂÏ ÔÎÓÚÌÓÒÚ¸
‡ÎÏ‡Á‡ (ρ‡ = 3.49 „/ÒÏ3), ÚÓ„‰‡ Í‡Í ÏÓ‰ÛÎ¸ Ó·˙ÂÏÌÓ„Ó ÒÊ‡ÚËfl ÉÄ
(ÇÉÄ = 39.3 Éè‡) ‚ 11 ‡Á ÏÂÌ¸¯Â, ˜ÂÏ ‰Îfl ‡ÎÏ‡Á‡ (Ç‡ = 443 Éè‡
[27]). èÓÒÎÂ‰ÌËÈ Ù‡ÍÚ Ò‚flÁ˚‚‡˛Ú [9] Ò ÓÚÚ‡ÎÍË‚‡˛˘ËÏ ÚËÔÓÏ
‚Á‡ËÏÓ‰ÂÈÒÚ‚ËÈ π-Ó·ÓÎÓ˜ÂÍ sp2-‡ÚÓÏÓ‚ Û„ÎÂÓ‰‡ ÒÓÒÂ‰ÌËı ÙÛÎ-
ÎÂÂÌÓ‚ ë28 ‚ ÛÁÎ‡ı ‡ÎÏ‡ÁÓÔÓ‰Ó·ÌÓÈ Â¯ÂÚÍË.

èÓ Ò‚ÓËÏ ÔÓ‚Ó‰fl˘ËÏ Ò‚ÓÈÒÚ‚‡Ï „ËÔÂ‡ÎÏ‡Á ÓÚÌÓÒËÚÒfl Í
¯ËÓÍÓÁÓÌÌ˚Ï ÔÓÎÛÔÓ‚Ó‰ÌËÍ‡Ï, ¯ËËÌ‡ Â„Ó Á‡ÔÂ˘ÂÌÌÓÈ
˘ÂÎË, ÔÓ ÓˆÂÌÍ‡Ï ‡ÁÌ˚ı ‡‚ÚÓÓ‚, ÒÓÒÚ‡‚ÎflÂÚ ÓÍÓÎÓ 1.5–3.0 ˝Ç
[4, 5, 9]. ÇÂÒ¸Ï‡ ËÌÚÂÂÒÌ‡ ÁÓÌÌ‡fl ÒÚÛÍÚÛ‡ ÉÄ (ËÒ. 3.2). é·-
˘‡fl ‚‡ÎÂÌÚÌ‡fl ÔÓÎÓÒ‡ (¯ËËÌÓÈ ÓÍÓÎÓ 9 ˝Ç) ‚ÍÎ˛˜‡ÂÚ ÚË ÓÒ-
ÌÓ‚Ì˚Â „ÛÔÔ˚ ÁÓÌ. Ñ‚Â ÌËÊÌËÂ ËÁ ÌËı, ‡ÒÔÓÎÓÊÂÌÌ˚Â ‚ ËÌ-
ÚÂ‚‡ÎÂ ÓÚ –11 ‰Ó –2 ˝Ç ÌËÊÂ ÛÓ‚Ìfl îÂÏË (EF = 0 ˝Ç), ÒÓÒÚ‡‚-
ÎÂÌ˚ C 2s- Ë C 2p-Ó·ËÚ‡ÎflÏË, Û˜‡ÒÚ‚Û˛˘ËÏË ‚ ÙÓÏËÓ‚‡ÌËË
σ-, π-Ò‚flÁÂÈ ‚ ÙÛÎÎÂÂÌ‡ı ë28 Ë ÏÂÊ‰Û ÌËÏË. ÉÛÔÔ‡ ‚˚Ò¯Ëı Á‡-
ÌflÚ˚ı ÁÓÌ ËÏÂÂÚ Í‚‡ÁËÔÎÓÒÍËÈ ı‡‡ÍÚÂ (Ò Ï‡ÎÓÈ E(k)-‰ËÒÔÂÒË-
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ÌËÂ ˝ÍÁÓ˝‰Ë˜ÂÒÍËı ÍÓÏÔÎÂÍÒÓ‚ – ˝ÍÁÓÙÛÎÎÂÂÌÓ‚, Ì‡ÔËÏÂ
C28ç4 [16, 21, 23].

ëÚ‡·ËÎËÁ‡ˆËfl ÙÛÎÎÂÂÌÓ‚ ë28 ÏÓÊÂÚ ·˚Ú¸ ‰ÓÒÚË„ÌÛÚ‡ Ú‡ÍÊÂ
ÔË ‚Á‡ËÏÌÓÏ Ì‡Ò˚˘ÂÌËË ÌÂÒÍÓÏÔÂÌÒËÓ‚‡ÌÌ˚ı Ò‚flÁÂÈ ÔË ‚Á‡-
ËÏÓ‰ÂÈÒÚ‚ËË ÙÛÎÎÂÂÌÓ‚ ë28 ÏÂÊ‰Û ÒÓ·ÓÈ – ‚ ÂÁÛÎ¸Ú‡ÚÂ Ëı
ÒÔÓÌÚ‡ÌÌÓÈ ‡ÒÒÓˆË‡ˆËË ‚ ÔÓÎËÏÂÌ˚Â [24], ÔÎÂÌÓ˜Ì˚Â ËÎË ÍËÒ-
Ú‡ÎÎË˜ÂÒÍËÂ ÙÓÏ˚ [4–10].

éÚÏÂÚËÏ, ˜ÚÓ Â˘Â Ó‰ÌËÏ ‚‡Ë‡ÌÚÓÏ ÒÚ‡·ËÎËÁ‡ˆËË ÙÛÎÎÂÂ-
ÌÓ‚ ë28 fl‚ÎflÂÚÒfl Ëı ‚Á‡ËÏÓ‰ÂÈÒÚ‚ËÂ Ò ‡ÚÓÏ‡ÏË Û„ÎÂÓ‰‡ Ì‡ ÔÓ-
‚ÂıÌÓÒÚË ‡ÎÏ‡Á‡ [25], ÔË˜ÂÏ ÔË ‡‰ÒÓ·ˆËË ë28 ÏÓ„ÛÚ ‚ÓÁÌË-
Í‡Ú¸ Ú‡ÍÊÂ Ò‚flÁË ÏÂÊ‰Û ÙÛÎÎÂÂÌ‡ÏË, ÍÓÚÓ˚Â ‚ ÂÁÛÎ¸Ú‡ÚÂ
ÒÔÓÒÓ·Ì˚ Ó·‡ÁÓ‚˚‚‡Ú¸ Ì‡ ÔÓ‚ÂıÌÓÒÚË ‡ÎÏ‡Á‡ ‡ÁÎË˜Ì˚Â ÔÓ-
‚ÂıÌÓÒÚÌÓ-Ò‚flÁ‡ÌÌ˚Â ÒÚÛÍÚÛ˚ – «ÓÒÚÓ‚ÍË», ÔÓÎËÏÂÌ˚Â ˆÂ-
ÔË, ‡ Ú‡ÍÊÂ ÔÎÓÚÌ˚Â ÔÎÂÌÍË [26].

èÓÒÍÓÎ¸ÍÛ ÔÓ ÒÚÓÂÌË˛ ˝ÎÂÍÚÓÌÌÓÈ Ó·ÓÎÓ˜ÍË ÙÛÎÎÂÂÌ
ë28 ÙÓÏ‡Î¸ÌÓ ÔÓ‰Ó·ÂÌ ‡ÚÓÏÛ Û„ÎÂÓ‰‡, ·˚ÎÓ ÂÒÚÂÒÚ‚ÂÌÌÓ ÔÂ‰-
ÔÓÎÓÊËÚ¸ [4], ˜ÚÓ ‚ ÍÓÌ‰ÂÌÒËÓ‚‡ÌÌÓÏ ÒÓÒÚÓflÌËË ÙÛÎÎÂÂÌ ë28

Í‡Í «ÒÛÔÂ‡ÚÓÏ» Û„ÎÂÓ‰‡ ·Û‰ÂÚ ÙÓÏËÓ‚‡Ú¸ Â¯ÂÚÍÛ, ÔÓ‰Ó·-
ÌÛ˛ Â¯ÂÚÍÂ ÍËÒÚ‡ÎÎË˜ÂÒÍÓ„Ó Û„ÎÂÓ‰‡ Ò sp3-˝ÎÂÍÚÓÌÌÓÈ ÍÓÌ-
ÙË„Û‡ˆËÂÈ, Ú. Â. ‡ÎÏ‡Á‡ (ÒÏ. ËÒ. 3.1). ê‡ÒÒÏÓÚËÏ ÒÚÛÍÚÛÛ Ë
Ò‚ÓÈÒÚ‚‡ ˝ÚÓ„Ó Ï‡ÚÂË‡Î‡ ÔÓ‰Ó·ÌÂÂ.
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êËÒ. 3.1. ÄÚÓÏÌ‡fl ÒÚÛÍÚÛ‡ ÙÛÎÎÂÂÌ‡ ë28, ‰ËÏÂ‡ (ë28)2 Ë Ù‡„ÏÂÌÚ‡ Â¯ÂÚ-
ÍË ÍËÒÚ‡ÎÎË˜ÂÒÍÓ„Ó „ËÔÂ‡ÎÏ‡Á‡ [20].

ÑÎfl ÙÛÎÎÂÂÌ‡ ÛÍ‡Á‡Ì˚ ÚË ÌÂ˝Í‚Ë‚‡ÎÂÌÚÌ˚Â ÚËÔ‡ ‡ÚÓÏÓ‚: ë(1), ë(2) Ë ë(3)

ÓˆÍ-îÛÎÎÂËÚ ë20 6.897 – 2.43 201.87 3.51 8.01 8.07

ÉËÔÂ‡ÎÏ‡Á ë28 15.953 – 1.10 39.26 2.04 8.29 8.50

ÉËÔÂÎÓÌÒ‰ÂÈÎËÚ ë28 11.277 18.415 1.10 41.20 1.99 8.29 8.50

É‡ÙËÚÓÔÓ‰Ó·Ì˚È ë36 11.725 8.462 1.43 64.03 1.85 8.23 8.61

„ˆÍ-îÛÎÎÂËÚ ë60 ~ 14.1 – ~ 1.7 < 0.01 1.66 8.85 8.85

ÄÎÏ‡Á 0.3576 – 3.49 478.20 7.48 – 9.22

í ‡ · Î Ë ˆ ‡  3 . 1 .  è‡‡ÏÂÚ˚ Â¯ÂÚÍË, ÔÎÓÚÌÓÒÚ¸, 
ÏÓ‰ÛÎ¸ Ó·˙ÂÏÌÓ„Ó ÒÊ‡ÚËfl, ¯ËËÌ‡ Á‡ÔÂ˘ÂÌÌÓÈ ˘ÂÎË 
Ë ˝ÌÂ„ËË Ò‚flÁË ÏÓÎÂÍÛÎ ÙÛÎÎÂÂÌÓ‚ ën Ë Ó·‡ÁÓ‚‡ÌÌ˚ı 
Ì‡ Ëı ÓÒÌÓ‚Â ÍËÒÚ‡ÎÎË˜ÂÒÍËı ÙÓÏ ‚ Ò‡‚ÌÂÌËË Ò ‡ÎÏ‡ÁÓÏ [9]

î‡Á‡ ‡, Å Ò, Å ρ, „/ÒÏ3 Ç, Éè‡ Eg, ˝Ç
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ÂÈ) Ë ÒÙÓÏËÓ‚‡Ì‡ ‚ ÓÒÌÓ‚ÌÓÏ π-ÒÓÒÚÓflÌËflÏË ‡ÚÓÏÓ‚ Ó·ÓÎÓ˜ÂÍ
ÙÛÎÎÂÂÌÓ‚, ‚ıÓ‰fl˘Ëı ‚ ÒÓÒÚ‡‚ „ÂÍÒ‡„ÓÌÓ‚ ë6.

ïËÏË˜ÂÒÍ‡fl Ò‚flÁ¸ ‚ ÉÄ (‚ ÚÂÏËÌ‡ı Á‡ÒÂÎÂÌÌÓÒÚÂÈ Ò‚flÁÂÈ ÏÂÊ-
‰Û ÓÚ‰ÂÎ¸Ì˚ÏË ‡ÚÓÏ‡ÏË – áë) ËÁÛ˜ÂÌ‡ ‡‚ÚÓ‡ÏË [8] ‚ ‡ÏÍ‡ı ÍÎ‡-
ÒÚÂÌÓÈ ÏÓ‰ÂÎË ÏÂÚÓ‰ÓÏ ‰ËÒÍÂÚÌÓ„Ó ‚‡¸ËÓ‚‡ÌËfl. éÒÌÓ‚ÌÛ˛
ÓÎ¸ ‚ Ó„‡ÌËÁ‡ˆËË ÏÂÊ‡ÚÓÏÌ˚ı ‚Á‡ËÏÓ‰ÂÈÒÚ‚ËÈ ‚ ÉÄ (ËÒ. 3.3)
Ë„‡˛Ú ˝ÙÙÂÍÚ˚ ÔÂÂÍ˚‚‡ÌËfl ë 2s – C 2p- Ë ë 2 – ë 2-Ó·ËÚ‡-
ÎÂÈ. ç‡Ë·ÓÎÂÂ Á‡ÒÂÎÂÌ˚ Ò‚flÁË (áë ~ 0.83 Â/Ò‚flÁ¸) ÏÂÊ‰Û ‡ÚÓÏ‡ÏË
Û„ÎÂÓ‰‡, Ó·‡ÁÛ˛˘ËÏË ‚ Í‡Í‡ÒÂ ë28-„ÂÍÒ‡„ÓÌ˚. ÅÓÎÂÂ ÒÎ‡·˚Â
Ò‚flÁË (áë ~ 0.43 Â/Ò‚flÁ¸) Ì‡·Î˛‰‡˛ÚÒfl ÏÂÊ‰Û ‡ÚÓÏ‡ÏË ˝ÚËı ÍÓÎÂˆ
Ë ‡ÚÓÏ‡ÏË, Ó·‡ÁÛ˛˘ËÏË ‚Â¯ËÌ˚ Úfiı ÔÂÌÚ‡„ÓÌÓ‚. Ö˘Â ÏÂÌÂÂ
ÔÓ˜Ì˚Â Ò‚flÁË ÏÂÊ‰Û ‡ÚÓÏ‡ÏË, ˜ÂÂÁ ÍÓÚÓ˚Â ÒÓÂ‰ËÌfl˛ÚÒfl ÒÓÒÂ‰-
ÌËÂ ÙÛÎÎÂÂÌ˚: áë ~ 0.37 Â/Ò‚flÁ¸. Ç ÚÓ ÊÂ ‚ÂÏfl ‚ÂÎË˜ËÌ˚ áë ‚ÒÂı
ÔÂÂ˜ËÒÎÂÌÌ˚ı ÚËÔÓ‚ ë–ë Ò‚flÁÂÈ Ò‡‚ÌËÏ˚, ˜ÚÓ ÔËÌˆËÔË‡Î¸ÌÓ
ÓÚÎË˜‡ÂÚ ÉÄ ÓÚ «ÍÎ‡ÒÒË˜ÂÒÍËı» ÙÛÎÎÂËÚÓ‚ (Ì‡ÔËÏÂ „ˆÍ-ë60) –
ÏÓÎÂÍÛÎflÌ˚ı ÍËÒÚ‡ÎÎÓ‚, „‰Â, Í‡Í ÓÚÏÂ˜‡ÎÓÒ¸, ÒÎ‡·˚Â Ò‚flÁË
ÏÂÊ‰Û ÒÓÒÂ‰ÌËÏË ÙÛÎÎÂÂÌ‡ÏË ë60 ÓÒÛ˘ÂÒÚ‚Îfl˛ÚÒfl Á‡ Ò˜ÂÚ ÒËÎ
Ç‡Ì-‰Â-Ç‡‡Î¸Ò‡ (ÒÏ. [1–3, 28–30]).
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êËÒ. 3.2. áÓÌÌ˚Â ÒÚÛÍÚÛ˚ „ËÔÂ‡ÎÏ‡Á‡ (ÒÎÂ‚‡) Ë ‡‚ÚÓËÌÚÂÍ‡ÎËÓ‚‡ÌÌÓ„Ó 
„ËÔÂ‡ÎÏ‡Á‡ ë28 (ÒÔ‡‚‡) [11]
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Ç ÒÎÂ‰Û˛˘ÂÏ ‡Á‰ÂÎÂ ‡ÒÒÏÓÚËÏ Â˘Â Ó‰ËÌ ‚‡ÊÌ˚È ‚ÓÔÓÒ,
Ò‚flÁ‡ÌÌ˚È Ò ÓˆÂÌÍÓÈ ‚ÓÁÏÓÊÌÓÒÚË ÒËÌÚÂÁ‡ ÉÄ ë28: fl‚ÎflÂÚÒfl ÎË
˝Ú‡ Ù‡Á‡ Â‰ËÌÒÚ‚ÂÌÌÓÈ ËÎË Ì‡Ë·ÓÎÂÂ ÛÒÚÓÈ˜Ë‚ÓÈ ËÁ ‚ÓÁÏÓÊÌ˚ı,
Ó·‡ÁÓ‚‡ÌÌ˚ı Ì‡ ÓÒÌÓ‚Â ÙÛÎÎÂÂÌ‡ ë28?

3.1.2. êÓ‰ÒÚ‚ÂÌÌ˚Â ÍËÒÚ‡ÎÎË˜ÂÒÍËÂ Ù‡Á˚ 
Ì‡ ÓÒÌÓ‚Â ÙÛÎÎÂÂÌ‡ ë28

ï‡‡ÍÚÂËÒÚËÍÛ ˝ÌÂ„ÂÚË˜ÂÒÍÓ„Ó ÒÓÒÚÓflÌËfl ÉÄ ë28 ‚ Ò‡‚ÌÂ-
ÌËË Ò fl‰ÓÏ „ËÔÓÚÂÚË˜ÂÒÍËı ÍËÒÚ‡ÎÎË˜ÂÒÍËı Ù‡Á Ì‡ ÓÒÌÓ‚Â ˝ÚÓ-
„Ó ÙÛÎÎÂÂÌ‡ („‡ÙËÚÓÔÓ‰Ó·ÌÓÈ „-ë28, ‰‚ÛıÏÂÌÓÈ „ÂÍÒ‡„ÓÌ‡Î¸-
ÌÓÈ ‰„-ë28, Á‡ÏÍÌÛÚÓÈ „ÂÍÒ‡„ÓÌ‡Î¸ÌÓÈ Á„-ë28, ËÒ. 3.5), ‡ Ú‡ÍÊÂ
ÍÎ‡Ú‡ÚÌÓÈ Í-ë28 Ë ‡ÏÓÙÌÓÈ ÒËÒÚÂÏÓÈ ‡-ë28 ÔÓ‚ÂÎË ‡‚ÚÓ˚ [7].
ÑÎfl ˝ÚÓ„Ó ‡ÒÒ˜ËÚ‡Ì˚ ˝ÌÂ„ËË ÍÓ„ÂÁËË (Ecoh) Í‡Í ‡ÁÌËˆ˚ ÏÂÊ‰Û
ÔÓÎÌÓÈ ˝ÌÂ„ËÂÈ ÍËÒÚ‡ÎÎË˜ÂÒÍÓÈ Ù‡Á˚ ë28 Ë ÒÛÏÏÓÈ ÔÓÎÌ˚ı
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çÂÔÓÒÂ‰ÒÚ‚ÂÌÌÓ Ò‚fl-
Á‡Ì Ò ÓˆÂÌÍÓÈ ‚ÓÁÏÓÊÌÓÒ-
ÚË ÒËÌÚÂÁ‡ „ËÔÂ‡ÎÏ‡Á‡
ë28 ‡Ì‡ÎËÁ Â„Ó ˝ÌÂ„ÂÚË-
˜ÂÒÍÓÈ ÛÒÚÓÈ˜Ë‚ÓÒÚË ÔÓ
Ò‡‚ÌÂÌË˛ Ò ËÌ˚ÏË ‚ÓÁ-
ÏÓÊÌ˚ÏË ÍËÒÚ‡ÎÎË˜ÂÒ-
ÍËÏË Ù‡Á‡ÏË Û„ÎÂÓ‰‡, ‚
Ú. ˜. Ó·‡ÁÓ‚‡ÌÌ˚ÏË Ì‡

ÓÒÌÓ‚Â ‰Û„Ëı ÙÛÎÎÂÂÌÓ‚ ën≠28. Ä‚ÚÓ˚ [9] ‚ ‡ÏÍ‡ı ÏÂÚÓ‰‡
DFTB ÔÓ‚ÂÎË Ò‡‚ÌËÚÂÎ¸Ì˚Â ËÒÒÎÂ‰Ó‚‡ÌËfl fl‰‡ Ò‚ÓÈÒÚ‚ ÉÄ ‚
ÒÓÔÓÒÚ‡‚ÎÂÌËË Ò ÌÂÍÓÚÓ˚ÏË ËÌ˚ÏË ÍËÒÚ‡ÎÎË˜ÂÒÍËÏË Ù‡Á‡Ï
‡ÁÎË˜Ì˚ı ÙÛÎÎÂÂÌÓ‚: ÓˆÍ-ë20, Ú. Ì. „‡ÙËÚÓÔÓ‰Ó·ÌÓ„Ó ë36 Ë
„ˆÍ-ë60. ç‡ ËÒ. 3.4 ÔË‚Â‰ÂÌ˚ Á‡‚ËÒËÏÓÒÚË ÔÓÎÌ˚ı ˝ÌÂ„ËÈ (Etot)
˝ÚËı Ù‡Á ÓÚ Ó·˙ÂÏÓ‚ (V) Ëı ˝ÎÂÏÂÌÚ‡Ì˚ı fl˜ÂÂÍ, ‚ Ú‡·Î. 3.1 ÒÛÏ-
ÏËÓ‚‡Ì fl‰ Ëı ÙËÁË˜ÂÒÍËı Ô‡‡ÏÂÚÓ‚.

ìÍ‡Á˚‚‡ÂÚÒfl [9], ˜ÚÓ ÒÚ‡·ËÎ¸ÌÓÒÚ¸ Ë Ò‚ÓÈÒÚ‚‡ Ú‡ÍËı Ù‡Á
ÓÔÂ‰ÂÎfl˛ÚÒfl ‰‚ÛÏfl Ù‡ÍÚÓ‡ÏË: ÚËÔÓÏ „Ë·Ë‰ËÁ‡ˆËË ‡ÚÓÏÓ‚
Û„ÎÂÓ‰‡ ‚ Ó·ÓÎÓ˜ÍÂ ÙÛÎÎÂÂÌÓ‚ Ë ÚËÔÓÏ ‚Á‡ËÏÓ‰ÂÈÒÚ‚ËÈ
ÏÂÊ‰Û ÌËÏË ÔË ÍÓÌ‰ÂÌÒ‡ˆËË ‚ ÍËÒÚ‡ÎÎ. ç‡ÔËÏÂ, ‰Îfl Ì‡Ë-
ÏÂÌÂÂ ÛÒÚÓÈ˜Ë‚Ó„Ó ‚ ÏÓÎÂÍÛÎflÌÓÏ ÒÓÒÚÓflÌËË ÙÛÎÎÂÂÌ‡ ë20

ÔË Ó·‡ÁÓ‚‡ÌËË ËÏ ÓˆÍ-Ù‡Á˚ ‡ÚÓÏ˚ Û„ÎÂÓ‰‡ ÔËÌËÏ‡˛Ú
ÍÓÌÙË„Û‡ˆËË, ·ÎËÁÍËÂ Í sp3, Ë ÓˆÍ-ë20 Ó·Î‡‰‡ÂÚ Ï‡ÍÒËÏ‡Î¸-
Ì˚Ï ÏÓ‰ÛÎÂÏ ÛÔÛ„ÓÒÚË ÒÂ‰Ë ‡ÒÒÏÓÚÂÌÌ˚ı ÙÛÎÎÂËÚÓ‚.
ë‚ÓÈÒÚ‚‡ ˝ÚÓ„Ó ÍËÒÚ‡ÎÎ‡ (‚ Ú. ˜. ˝ÌÂ„Ëfl Ò‚flÁË) Á‡‚ËÒflÚ ‚ ÓÒ-
ÌÓ‚ÌÓÏ ÓÚ ‚Á‡ËÏÓ‰ÂÈÒÚ‚ËÈ ÙÛÎÎÂÂÌÓ‚ ë20 ÏÂÊ‰Û ÒÓ·ÓÈ. é·-
‡ÚÌ‡fl ÒËÚÛ‡ˆËfl ËÏÂÂÚ ÏÂÒÚÓ ‰Îfl „ˆÍ-ë60, „‰Â ÒÓÒÚ‡‚Îfl˛˘ËÂ
Ù‡ÁÛ ÙÛÎÎÂÂÌ˚ ë60 ‚ Ò‚Ó·Ó‰ÌÓÏ ÒÓÒÚÓflÌËË Ï‡ÍÒËÏ‡Î¸ÌÓ ÛÒ-
ÚÓÈ˜Ë‚˚, ‡ ÒÎ‡·˚Â Ò‚flÁË ë60–ë60 Ë„‡˛Ú ÏËÌËÏ‡Î¸ÌÛ˛ ÓÎ¸ ‚
ÓÔÂ‰ÂÎÂÌËË ˝ÌÂ„ÂÚË˜ÂÒÍÓ„Ó ÒÓÒÚÓflÌËfl „ˆÍ-ë60. ùÚÓ ‰ÂÏÓÌÒÚ-
ËÛÂÚ Á‡‚ËÒËÏÓÒÚ¸ Etot/V (ËÒ. 3.4). î‡Á˚ Ì‡ ÓÒÌÓ‚Â ë28 Ë ë36

ÓÚÌÓÒflÚÒfl Í «ÔÓÏÂÊÛÚÓ˜Ì˚Ï», ÔÓÒÍÓÎ¸ÍÛ Ëı Ó·˘ÂÂ ˝ÌÂ„ÂÚË-
˜ÂÒÍÓÂ ÒÓÒÚÓflÌËÂ ÓÔÂ‰ÂÎflÂÚÒfl ÍÓÌÍÛÂÌˆËÂÈ Ò‚flÁÂÈ ÏÂÊ‰Û
‡ÚÓÏ‡ÏË Û„ÎÂÓ‰‡ Í‡Í ‚ÌÛÚË-, Ú‡Í Ë ÏÂÊ‰Û ÙÛÎÎÂÂÌ‡ÏË (ÒÏ.
Ú‡·Î. 3.1).
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êËÒ. 3.4. á‡‚ËÒËÏÓÒÚË ˝ÌÂ„ËË
Ò‚flÁË ÓÚ Ó·˙ÂÏ‡ ‰Îfl ‡ÁÎË˜Ì˚ı
ÍËÒÚ‡ÎÎË˜ÂÒÍËı Ù‡Á Û„ÎÂÓ‰‡:
1 – ‡ÎÏ‡Á; 2 – ÓˆÍ-ë20; 3 – „ËÔÂ‡ÎÏ‡Á ë28;
4 – „ËÔÂÎÓÌÒ‰ÂÈÎËÚ ë28; 4 – ÒÛÔÂ„‡-

ÙËÚ ë36; 6 – „ˆÍ-ë60 [9]

êËÒ. 3.5. ÇÓÁÏÓÊÌ˚Â ÍËÒÚ‡ÎÎË-
˜ÂÒÍËÂ Â¯ÂÚÍË Ì‡ ÓÒÌÓ‚Â ÙÛÎ-

ÎÂÂÌ‡ ë28:
1 – „‡ÙËÚÓÔÓ‰Ó·Ì‡fl; 2 – ‰‚ÛıÏÂÌ‡fl „ÂÍ-
Ò‡„ÓÌ‡Î¸Ì‡fl, 3 – Á‡ÏÍÌÛÚ‡fl „ÂÍÒ‡„ÓÌ‡Î¸-
Ì‡fl [7]; • – ‡ÚÓÏ˚ ÚËÔ‡ ë(1) ‚ ÒÚÛÍÚÛÂ
ÙÛÎÎÂÂÌ‡ ë28, Ì‡ ÍÓÚÓ˚ı ÎÓÍ‡ÎËÁÓ‚‡Ì˚ 

ÌÂÒÔ‡ÂÌÌ˚Â ˝ÎÂÍÚÓÌ˚, ÒÏ. ÚÂÍÒÚ



˝ÌÂ„ËÈ ËÁÓÎËÓ‚‡ÌÌ˚ı ÙÛÎÎÂÂÌÓ‚ ë28, ‚ıÓ‰fl˘Ëı ‚ ÂÂ ˝ÎÂÏÂÌ-
Ú‡ÌÛ˛ fl˜ÂÈÍÛ. êÂÁÛÎ¸Ú‡Ú˚ (Ú‡·Î. 3.2) ÛÍ‡Á˚‚‡˛Ú, ˜ÚÓ „ËÔÂ‡Î-
Ï‡Á ËÏÂÂÚ Ï‡ÍÒËÏ‡Î¸ÌÛ˛ ‚ÂÎË˜ËÌÛ Ecoh. Ç ÚÓ ÊÂ ‚ÂÏfl Ecoh

‡ÏÓÙÌÓ„Ó ë28 (ÒÓ‰ÂÊËÚ ÏÓÎÂÍÛÎ˚ ë28 ‚ ˜ÂÚ˚Âı- Ë ÚÂıÍ‡Ú-
ÌÓÏ ÓÍÛÊÂÌËË) ÓÚÎË˜‡ÂÚÒfl ÓÚ Ú‡ÍÓ‚ÓÈ ‰Îfl ÉÄ ÌÂ ·ÓÎÂÂ ˜ÂÏ Ì‡
0.1 ˝Ç. Ç Ò‚Ó˛ Ó˜ÂÂ‰¸, Ecoh ‡ÏÓÙÌÓ„Ó ë28 Ó˜ÂÌ¸ ·ÎËÁÍ‡ Ecoh ‰Û-
„Ëı ë28-Ù‡Á Ò ‡ÁÎË˜Ì˚ÏË ÚËÔ‡ÏË ÍÓÓ‰ËÌ‡ˆËË ÙÛÎÎÂÂÌÓ‚ ‚ Â-
¯ÂÚÍÂ (ÓÚ 3.45 ‰Ó 7) (ÒÏ. Ú‡·Î. 3.2). ç‡ ÓÒÌÓ‚‡ÌËË ˝ÚËı ÓˆÂÌÓÍ
ÔÓ‰˜ÂÍË‚‡ÂÚÒfl [7], ˜ÚÓ «ÒÛÔÂ‡ÚÓÏ Û„ÎÂÓ‰‡» (ÙÛÎÎÂÂÌ ë28)
ÔÓfl‚ÎflÂÚ ÔÓ Ò‡‚ÌÂÌË˛ Ò ‡ÚÓÏÓÏ Û„ÎÂÓ‰‡ „Ó‡Á‰Ó ·ÓÎ¸¯Û˛
Î‡·ËÎ¸ÌÓÒÚ¸ Í ÙÓÏËÓ‚‡ÌË˛ ÍÓÌ‰ÂÌÒËÓ‚‡ÌÌ˚ı ÒËÒÚÂÏ Ò ‡Á-
ÎË˜Ì˚ÏË ÚËÔ‡ÏË ÍÓÓ‰ËÌ‡ˆËË.

ëÔÂˆË‡Î¸ÌÓÂ ‡ÒÒÏÓÚÂÌËÂ ‚Á‡ËÏÓ‰ÂÈÒÚ‚ËÈ ÙÛÎÎÂÂÌÓ‚ ë28

ÔË Ëı ÒÚÓÎÍÌÓ‚ÂÌËflı (˜ÚÓ ËÏËÚËÓ‚‡ÎÓ ÔÓˆÂÒÒ ‰ÂÔÓÁËˆËË ë28

Ì‡ ÒÛ·ÒÚ‡Ú) ÔÓÍ‡Á‡ÎÓ [7], ˜ÚÓ ÔË ÓÔÂ‰ÂÎÂÌÌ˚ı ÛÒÎÓ‚Ëflı ÔÂ‰-
ÔÓ˜ÚËÚÂÎ¸ÌÂÂ ÙÓÏËÓ‚‡ÌËÂ ‡ÏÓÙÌÓÈ ë28-ÔÎÂÌÍË. ùÚÓÚ Ï‡ÚÂ-
Ë‡Î ÏÓÊÌÓ ‡ÒÒÏ‡ÚË‚‡Ú¸ Í‡Í «‡ÏÓÙÌ˚È ÒÛÔÂ‡ÎÏ‡Á», ÔÓ-
ÒÍÓÎ¸ÍÛ ÓÌ ÒÓ‰ÂÊËÚ ÁÌ‡˜ËÚÂÎ¸ÌÓÂ ˜ËÒÎÓ ‡ÚÓÏÓ‚ Û„ÎÂÓ‰‡ Ò sp3-
ÍÓÌÙË„Û‡ˆËflÏË. äÓÏÔ¸˛ÚÂÌ˚Â ˝ÍÒÔÂËÏÂÌÚ˚ (‚ ‡ÏÍ‡ı ÏÓ-
ÎÂÍÛÎflÌÓ-‰ËÌ‡ÏË˜ÂÒÍÓ„Ó ÔÓ‰ıÓ‰‡ [31–33]), ËÏËÚËÛ˛˘ËÂ ÓÒ‡Ê-
‰ÂÌËÂ ‡ÌÒ‡Ï·Îfl ÙÛÎÎÂÂÌÓ‚ ë28 Ì‡ ÔÓ‚ÂıÌÓÒÚ¸ ‡ÎÏ‡Á‡, ‰ÂÏÓÌÒÚ-
ËÛ˛Ú ‚ÓÁÏÓÊÌÓÒÚ¸ Ó·‡ÁÓ‚‡ÌËfl ë28-ÔÎÂÌÓÍ, ‚ ÒÓÒÚ‡‚Â ÍÓÚÓ-
˚ı ÏÂÊ‰Û ÒÓÒÂ‰ÌËÏË ÙÛÎÎÂÂÌ‡ÏË Ó·‡ÁÛ˛ÚÒfl ÍÓ‚‡ÎÂÌÚÌ˚Â
Ò‚flÁË – ·ÂÁ ‡ÁÛ¯ÂÌËfl ‡ÚÓÏÌ˚ı Ó·ÓÎÓ˜ÂÍ ÙÛÎÎÂÂÌÓ‚ (ËÒ. 3.6).

Ö˘Â Ó‰ÌÓÈ „ËÔÓÚÂÚË˜ÂÒÍÓÈ ë28-Ù‡ÁÓÈ fl‚ÎflÂÚÒfl „ËÔÂÎÓÌÒ‰ÂÈ-
ÎËÚ (Éã, ÔÓÒÚ. „ÛÔÔ‡ P63/mmÒ, ËÒ. 3.7), ÔÂ‰ÎÓÊÂÌÌ˚È ‡‚ÚÓ‡-
ÏË [8, 9]. ë‡‚ÌËÚÂÎ¸Ì˚Â ÓˆÂÌÍË ˝ÌÂ„ËÈ Ó·‡ÁÓ‚‡ÌËfl ÉÄ Ë „ËÔÂ-
ÎÓÌÒ‰ÂÈÎËÚ‡ ÔÓÍ‡Á‡ÎË [9], ˜ÚÓ ˝ÚË ‚ÂÎË˜ËÌ˚ Ó˜ÂÌ¸ ·ÎËÁÍË Ë ‡ÁÎË-
˜‡˛ÚÒfl ÌÂ ·ÓÎÂÂ ˜ÂÏ Ì‡ ~ 0.2 ÍÍ‡Î/ÏÓÎ¸. ÅÎËÁÍËÏË ÓÍ‡Á‡ÎËÒ¸ Ë Ú‡-
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ÉËÔÂ‡ÎÏ‡Á 6.61 4 3.14

É‡ÙËÚÓÔÓ‰Ó·Ì‡fl, „-ë28 6.52 3 3.11

Ñ‚ÛıÏÂÌ‡fl „ÂÍÒ‡„ÓÌ‡Î¸Ì‡fl, ‰„-ë28 6.51 6 3.21

á‡ÏÍÌÛÚ‡fl „ÂÍÒ‡„ÓÌ‡Î¸Ì‡fl, Á„-ë28 6.49 7 3.21

äÎ‡Ú‡ÚÌ‡fl, Í-ë28 6.48 3.74 3.14

ÄÏÓÙÌ‡fl, ‡-ë28 6.51 3.45 3.14

í ‡ · Î Ë ˆ ‡  3 . 2 .  ùÌÂ„Ëfl ÍÓ„ÂÁËË, ÒÂ‰ÌÂÂ ÍÓÓ‰ËÌ‡ˆËÓÌÌÓÂ ˜ËÒÎÓ 
ÙÛÎÎÂÂÌ‡ Ë ‡ÚÓÏÓ‚ Û„ÎÂÓ‰‡ ‰Îfl ‚ÓÁÏÓÊÌ˚ı ÍÓÌ‰ÂÌÒËÓ‚‡ÌÌ˚ı 
ÒËÒÚÂÏ Ì‡ ÓÒÌÓ‚Â ÙÛÎÎÂÂÌ‡ ë28 [7]

ëËÒÚÂÏ‡ Ecoh, ˝Ç ëäó äó

êËÒ. 3.6. ùÚ‡Ô˚ ‰ÂÔÓÁËˆËË Ô‡˚ ÙÛÎÎÂÂÌÓ‚ ë28 Ì‡ ÔÓ‚Âı-
ÌÓÒÚ¸ ‡ÎÏ‡Á‡ (‡) Ë ÒÚÛÍÚÛ‡, Ó·‡ÁÛ˛˘‡flÒfl Ì‡ ‡ÎÏ‡ÁÌÓÈ
ÔÓ‚ÂıÌÓÒÚË ÔË ÓÒ‡Ê‰ÂÌËË 35 ÙÛÎÎÂÂÌÓ‚ ë28 (·). ê‡Ò˜Â-

Ú˚ ÏÂÚÓ‰ÓÏ åÑ [33]

êËÒ. 3.7. î‡„ÏÂÌÚ˚ ÍËÒ-
Ú‡ÎÎË˜ÂÒÍËı Â¯ÂÚÓÍ „ËÔÂ-
‡ÎÏ‡Á‡ (1), „ËÔÂÎÓÌÒ‰ÂÈÎË-
Ú‡ (2) Ë ‡‚ÚÓËÌÚÂÍ‡ÎËÓ-
‚‡ÌÌÓ„Ó „ËÔÂ‡ÎÏ‡Á‡ (3) Ì‡ 

ÓÒÌÓ‚Â ÙÛÎÎÂÂÌ‡ ë28.
ÑÎfl ÄàÉÄ ‚˚‰ÂÎÂÌ˚ ÙÛÎÎÂÂÌ˚,
‚ÌÂ‰ÂÌÌ˚Â ‚ ÔÛÒÚÓÚ˚ Â¯ÂÚÍË 

ËÒıÓ‰ÌÓ„Ó „ËÔÂ‡ÎÏ‡Á‡ [11]



‚‡ÌÌ˚ı ÒÚÛÍÚÛ ÉÄ Ë ÄàÉÄ ‡ÁÎË˜‡ÂÚÒfl ÌÂ ·ÓÎÂÂ ˜ÂÏ Ì‡ 5⋅10–3

ÌÏ. èË ˝ÚÓÏ ˝ÌÂ„Ëfl ÙÓÏËÓ‚‡ÌËfl (Eform) ÄàÉÄ ÓÍ‡Á˚‚‡ÂÚÒfl
Ì‡ 13.6 ÍÑÊ/ÏÓÎ¸ (‚ ÔÂÂÒ˜ÂÚÂ Ì‡ ÙÛÎÎÂÂÌ ë28) ·ÓÎ¸¯Â, ˜ÂÏ
Eform ÉÄ. ùÚÓÚ Ù‡ÍÚ ÛÍ‡Á˚‚‡ÂÚ Ì‡ ‚ÓÁÌËÍÌÓ‚ÂÌËÂ ‚Á‡ËÏÓ‰ÂÈÒÚ‚ËÈ
ÏÂÊ‰Û ‡ÎÏ‡ÁÓÔÓ‰Ó·Ì˚ÏË «ÔÓ‰Â¯ÂÚÍ‡ÏË» ÄàÉÄ.

èÓÒÚÓÈ ‡Ò˜ÂÚ ÔÓÍ‡Á˚‚‡ÂÚ, ˜ÚÓ ‡ÒÒÚÓflÌËÂ ÏÂÊ‰Û Ó·ÓÎÓ˜Í‡-
ÏË ÒÓÒÂ‰ÌËı ÙÛÎÎÂÂÌÓ‚, ÔËÌ‡‰ÎÂÊ‡˘Ëı ‡ÁÌ˚Ï ‡ÎÏ‡ÁÓÔÓ‰Ó·-
Ì˚Ï «ÔÓ‰Â¯ÂÚÍ‡Ï», ÒÓÒÚ‡‚Îfl˛˘Ëı ÄàÉÄ, ‡‚ÌÓ 0.304 ÌÏ. ùÚ‡
‚ÂÎË˜ËÌ‡ Ô‡ÍÚË˜ÂÒÍË ÒÓ‚Ô‡‰‡ÂÚ Ò Ú. Ì. ˘ÂÎ¸˛ Ç‡Ì-‰Â-Ç‡‡Î¸Ò‡ –
ı‡‡ÍÚÂËÒÚË˜ÂÒÍËÏ ‡ÒÒÚÓflÌËÂÏ ÏÂÊ‰Û „‡ÙÂÌÓ‚˚ÏË ÒÂÚÍ‡ÏË ‚
„‡ÙËÚÂ (ËÎË ‡ÒÒÚÓflÌËflÏË ÏÂÊ‰Û ÒÚÂÌÍ‡ÏË ÒÓÒÂ‰ÌËı ÍÓ‡ÍÒË‡Î¸-
Ì˚ı Ì‡ÌÓÚÛ·ÓÍ ‚ ÏÌÓ„ÓÒÎÓÈÌ˚ı Û„ÎÂÓ‰Ì˚ı Ì‡ÌÓÚÛ·Í‡ı ËÎË
Ó·ÓÎÓ˜Í‡ÏË ÒÓÒÂ‰ÌËı ÍÓÌˆÂÌÚË˜ÂÒÍËı ÙÛÎÎÂÂÌÓ‚ ‚ ÓÌËÓÌ‡ı),
ÔË ÍÓÚÓÓÏ ÏÂÊ‰Û ˝ÚËÏË Û„ÎÂÓ‰Ì˚ÏË ÏÓÚË‚‡ÏË Ó·‡ÁÛÂÚÒfl
Ò‚flÁ¸ ÚËÔ‡ Ç‡Ì-‰Â-Ç‡‡Î¸Ò‡. í‡ÍËÏ Ó·‡ÁÓÏ, ‰Îfl ÄàÉÄ Â‡ÎËÁÛ-
ÂÚÒfl ÌÂÒÚ‡Ì‰‡ÚÌ˚È ‰Îfl ÙÛÎÎÂËÚÓ‚ ÍÓÏ·ËÌËÓ‚‡ÌÌ˚È ÚËÔ ‚Á‡Ë-
ÏÓ‰ÂÈÒÚ‚ËÈ ÏÂÊ‰Û ÒÓÒÚ‡‚Îfl˛˘ËÏË Â„Ó ÙÛÎÎÂÂÌ‡ÏË, ÍÓ„‰‡ ÒËÎ¸-
Ì˚Â ÍÓ‚‡ÎÂÌÚÌ˚Â ë(1)–ë(1)-Ò‚flÁË ÏÂÊ‰Û ÒÓÒÂ‰ÌËÏË ÙÛÎÎÂÂÌ‡ÏË
ë28 ‚ Í‡Ê‰ÓÈ ‡ÎÏ‡ÁÓÔÓ‰Ó·ÌÓÈ «ÔÓ‰Â¯ÂÚÍÂ» ‰ÓÔÓÎÌfl˛ÚÒfl ÒÎ‡·˚-
ÏË ‚Á‡ËÏÓ‰ÂÈÒÚ‚ËflÏË (ÚËÔ‡ Ç‡Ì-‰Â-Ç‡‡Î¸Ò‡) ÏÂÊ‰Û ÒÓÒÂ‰ÌËÏË
ÙÛÎÎÂÂÌ‡ÏË, ÔËÌ‡‰ÎÂÊ‡˘ËÏË ‡ÁÌ˚Ï «ÔÓ‰Â¯ÂÚÍ‡Ï».

Ä‚ÚÓËÌÚÂÍ‡ÎËÓ‚‡ÌËÂ ÉÄ ÔË‚Ó‰ËÚ [11] Í ÒÛ˘ÂÒÚ‚ÂÌÌ˚Ï ËÁ-
ÏÂÌÂÌËflÏ Â„Ó ÙËÁË˜ÂÒÍËı Ò‚ÓÈÒÚ‚. Ç ˜‡ÒÚÌÓÒÚË, ‚ Ò‡‚ÌÂÌËË Ò ÉÄ
ÔÎÓÚÌÓÒÚ¸ ÄàÉÄ ‚ÓÁ‡ÒÚ‡ÂÚ ‚‰‚ÓÂ. éÒÓ·ÂÌÌÓ ÂÁÍÓ (‚ ~ 2.7 ‡Á‡)
Û‚ÂÎË˜Ë‚‡ÂÚÒfl ÏÓ‰ÛÎ¸ ÛÔÛ„ÓÒÚË ÄàÉÄ, ‰ÓÒÚË„‡fl ÁÌ‡˜ÂÌËfl Ç ~
122.8 Éè‡. Ç ÂÁÛÎ¸Ú‡ÚÂ ÄàÉÄ ÔÓ ‚ÂÎË˜ËÌÂ ÏÓ‰ÛÎfl ‚ÒÂÒÚÓÓÌÌÂ„Ó
ÒÊ‡ÚËfl ÔÂ‚ÓÒıÓ‰ËÚ ‚ÒÂ ËÁ‚ÂÒÚÌ˚Â ÙÛÎÎÂËÚ˚ ën (ÒÏ. Ó·ÁÓ ‚ [9]),
ÛÒÚÛÔ‡fl ÚÓÎ¸ÍÓ ÓˆÍ-ÙÛÎÎÂËÚÛ ë20, ‰Îfl ÍÓÚÓÓ„Ó Ç ~ 201.9 Éè‡.
ëÓ„Î‡ÒÌÓ ‰‡ÌÌ˚Ï [11], ÄàÉÄ fl‚ÎflÂÚÒfl ÔÓÎÛÔÓ‚Ó‰ÌËÍÓÏ Ò ‚ÂÎË-
˜ËÌÓÈ Á‡ÔÂ˘ÂÌÌÓÈ ˘ÂÎË 1.31 ˝Ç (ÔflÏÓÈ ÔÂÂıÓ‰ ‚ ÚÓ˜ÍÂ É), ˜ÚÓ
Ì‡ 0.49 ˝Ç ÏÂÌ¸¯Â, ˜ÂÏ ‰Îfl ÉÄ ë28 (ÒÏ. ËÒ. 3.2).

ê‡Ò˜ÂÚ˚ [11] Ò‚Ë‰ÂÚÂÎ¸ÒÚ‚Û˛Ú, ˜ÚÓ ˝ÌÂ„ËË ÙÓÏËÓ‚‡ÌËfl
Eform ‡ÎÏ‡ÁÓÔÓ‰Ó·Ì˚ı ë28-Ù‡Á ÒÓÒÚ‡‚Îfl˛Ú: ‰Îfl „ËÔÂ‡ÎÏ‡Á‡
–602.8, ‰Îfl „ËÔÂÎÓÌÒ‰ÂÈÎËÚ‡ –598.7 ‰Îfl ÄàÉÄ –616.4 ÍÑÊ/ÏÓÎ¸,
Ú. Â. ÄàÉÄ fl‚ÎflÂÚÒfl Ì‡Ë·ÓÎÂÂ ÛÒÚÓÈ˜Ë‚ÓÈ ÒËÒÚÂÏÓÈ. Ç ÚÓ ÊÂ ‚Â-
Ïfl ‡ÁÎË˜Ëfl Eform ˝ÚËı ‡ÎÏ‡ÁÓÔÓ‰Ó·Ì˚ı ë28-Ù‡Á ‰ÓÒÚ‡ÚÓ˜ÌÓ ÌÂ‚Â-
ÎËÍË (ÌÂ ·ÓÎÂÂ 16 ÍÑÊ/ÏÓÎ¸), Ú. Â. ‚ ÔÓ‰ÛÍÚ‡ı ÒËÌÚÂÁ‡ (Ì‡ÔËÏÂ
ÔË ‰ÂÔÓÁËˆËË ÙÛÎÎÂÂÌÓ‚ ë28 ËÁ „‡ÁÓ‚ÓÈ Ù‡Á˚ Ì‡ ÒÛ·ÒÚ‡Ú) ÏÓ-
ÊÂÚ ÔËÒÛÚÒÚ‚Ó‚‡Ú¸ ÒÏÂÒ¸ ‚ÒÂı ÚÂı ‡ÎÏ‡ÁÓÔÓ‰Ó·Ì˚ı ë28 Ù‡Á. éÚ-
Ò˛‰‡ ‚ÒÚ‡ÂÚ Á‡‰‡˜‡ Ë‰ÂÌÚËÙËÍ‡ˆËË Í‡Ê‰ÓÈ ËÁ ÌËı. ÑÎfl ˝ÚÓ„Ó ‡Ò-
Ò˜ËÚ‡ÎË [11] ÚÂÓÂÚË˜ÂÒÍËÂ ÒÔÂÍÚ˚ ÂÌÚ„ÂÌÓ‚ÒÍÓÈ ‰ËÙ‡ÍˆËË
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ÍËÂ Ò‚ÓÈÒÚ‚‡ ÉÄ Ë Éã, Í‡Í ÏÓ‰ÛÎ¸ ÛÔÛ„ÓÒÚË Ë ¯ËËÌ‡ áô (ÒÏ.
Ú‡·Î. 3.1). ëÎÂ‰Ó‚‡ÚÂÎ¸ÌÓ, ˝ÍÒÔÂËÏÂÌÚ‡Î¸ÌÓ ÔÓÎÛ˜ËÚ¸ Ë ‚˚‰ÂÎËÚ¸
‚ ˜ËÒÚÓÏ ‚Ë‰Â ÛÍ‡Á‡ÌÌ˚Â ÍËÒÚ‡ÎÎË˜ÂÒÍËÂ ë28-Ù‡Á˚ ·Û‰ÂÚ ÒÎÓÊÌÓ.

ç‡ÍÓÌÂˆ, ÔÂ‰ÎÓÊÂÌ [6] ÌÂÓ·˚˜Ì˚È ÍËÒÚ‡ÎÎ ÙÓÏ‡Î¸ÌÓ„Ó
ÒÓÒÚ‡‚‡ ë28ë ÒÓ ÒÚÛÍÚÛÓÈ ÒÙ‡ÎÂËÚ‡ (ÔÓÒÚ. „. F43m), ÍÓÚÓ-
˚È ÒÓ‰ÂÊËÚ ‚ ÛÁÎ‡ı Â¯ÂÚÍË Í‡Í ÙÛÎÎÂÂÌ˚ ë28, Ú‡Í Ë Â‰Ë-
ÌË˜Ì˚Â ‡ÚÓÏ˚ Û„ÎÂÓ‰‡. ê‡Ò˜ÂÚ˚ ÔÓÍ‡Á‡ÎË, ˜ÚÓ ë28ë-Ù‡Á‡ Ì‡
0.3 ˝Ç/‡ÚÓÏ ÒÚ‡·ËÎ¸ÌÂÂ, ˜ÂÏ ÉÄ; ÂÁÛÎ¸Ú‡Ú Ó·˙flÒÌfl˛Ú ÔËÒÛÚÒÚ-
‚ËÂÏ ‚ Â¯ÂÚÍÂ ë28ë ÓÚ‰ÂÎ¸Ì˚ı ‡ÚÓÏÓ‚ Û„ÎÂÓ‰‡, Ì‡ıÓ‰fl˘ËıÒfl
‚ sp3-ÍÓÌÙË„Û‡ˆËflı. Ç˚ÒÍ‡Á‡ÌÓ [6] ÔÂ‰ÔÓÎÓÊÂÌËÂ Ó ‚ÓÁÏÓÊ-
ÌÓÒÚË Ó·‡ÁÓ‚‡ÌËfl ËÌ˚ı «ÒÏÂ¯‡ÌÌ˚ı» Ù‡Á, ÒÓÒÚÓfl˘Ëı ËÁ ÙÛÎ-
ÎÂÂÌÓ‚ Ë ÓÚ‰ÂÎ¸Ì˚ı ‡ÚÓÏÓ‚ ËÎË ÔÓÒÚ˚ı ÏÓÎÂÍÛÎ (Ú‡ÍËı Í‡Í,
Ì‡ÔËÏÂ, ë28Si, ë28Ge, ë28Sn ËÎË ë28O2). ÇÎËflÌËÂ ÌÂÛ„ÎÂÓ‰Ì˚ı
‡ÚÓÏÓ‚ Ì‡ Ò‚ÓÈÒÚ‚‡ ë28-Ù‡Á ‡ÒÒÏÓÚÂÌ˚ ‰‡ÎÂÂ.

3.1.3. Ä‚ÚÓËÌÚÂÍ‡ÎËÓ‚‡ÌÌ˚È „ËÔÂ‡ÎÏ‡Á ë28

é‰ÌÓÈ ËÁ Ì‡Ë·ÓÎÂÂ ÔË‚ÎÂÍ‡ÚÂÎ¸Ì˚ı ÓÒÓ·ÂÌÌÓÒÚÂÈ ÉÄ ë28

fl‚ÎflÂÚÒfl Â„Ó Ï‡Î‡fl ÔÎÓÚÌÓÒÚ¸ Ë Ì‡ÎË˜ËÂ ·ÓÎ¸¯Ëı ÔÓÎÓÒÚÂÈ ‚ Â-
¯ÂÚÍÂ. ùÚÓ ‰‡ÂÚ ‚ÓÁÏÓÊÌÓÒÚ¸ ÔÂ‰ÎÓÊËÚ¸ ÉÄ ë28 ‚ Í‡˜ÂÒÚ‚Â Ï‡-
ÚËˆ˚ ‰Îfl ËÌÚÂÍ‡ÎflˆËË ‡ÁÎË˜Ì˚ÏË ‡ÚÓÏ‡ÏË ËÎË ÏÓÎÂÍÛÎ‡ÏË.
èÓÎ‡„‡˛Ú, ˜ÚÓ ‚ ˝ÚÓÏ ÓÚÌÓ¯ÂÌËË ÉÄ ë28 ËÏÂÂÚ ·ÓÎ¸¯ËÂ ÔÂÒÔÂÍ-
ÚË‚˚ Í‡Í ÌÓ‚˚È Û„ÎÂÓ‰Ì˚È Ï‡ÚÂË‡Î – ‡ÍÍÛÏÛÎflÚÓ ‚Ó‰ÓÓ‰‡
ËÎË ‰Û„Ëı ÎÂ„ÍËı „‡ÁÓ‚ [9, 10]. ÅÓÎÂÂ ÚÓ„Ó, ‡‰ËÛÒ˚ Ú‡ÍËı ÔÛÒÚÓÚ
(~ 0.460 ÌÏ) ÔÂ‚˚¯‡˛Ú ‡‰ËÛÒ˚ ÙÛÎÎÂÂÌÓ‚ ë28 (~ 0.268 ÌÏ), Ó·-
‡ÁÛ˛˘Ëı Â¯ÂÚÍÛ ÉÄ ë28, ˜ÚÓ ÔÓÁ‚ÓÎflÂÚ ÔÂ‰ÔÓÎÓÊËÚ¸ ‚ÓÁÏÓÊ-
ÌÓÒÚ¸ «‡‚ÚÓËÌÚÂÍ‡ÎflˆËË» „ËÔÂ‡ÎÏ‡Á‡ ë28, Ú. Â. Á‡ÔÓÎÌÂÌËÂ ÔÓ-
ÎÓÒÚÂÈ Â„Ó Â¯ÂÚÍË ‰ÓÔÓÎÌËÚÂÎ¸Ì˚ÏË ÙÛÎÎÂÂÌ‡ÏË ë28.

èÂ‰ÎÓÊÂÌ‡ [11] ÌÓ‚‡fl ÍËÒÚ‡ÎÎË˜ÂÒÍ‡fl Ù‡Á‡ ÙÛÎÎÂÂÌ‡
ë28 – ‡‚ÚÓËÌÚÂÍ‡ÎËÓ‚‡ÌÌ˚È „ËÔÂ‡ÎÏ‡Á (ÄàÉÄ), Ó·‡ÁÓ‚‡Ì-
Ì˚È Ì‡ ÓÒÌÓ‚Â ÉÄ ë28, ÔÓÎÓÒÚË ÍÓÚÓÓ„Ó Á‡ÔÓÎÌÂÌ˚ ÚÂÏË ÊÂ
ÙÛÎÎÂÂÌ‡ÏË ë28. èË ÔÓÎÌÓÏ Á‡ÔÓÎÌÂÌËË ˝ÚËı ÔÓÎÓÒÚÂÈ ‚ ËÒ-
ıÓ‰ÌÓÈ Â¯ÂÚÍÂ ÉÄ ë28 ËÌÚÂÍ‡ÎËÓ‚‡ÌÌ˚Â ÙÛÎÎÂÂÌ˚ ‡ÒÔÓ-
Î‡„‡˛ÚÒfl Ú‡Í, ˜ÚÓ ÙÓÏËÛ˛Ú «ÒÓ·ÒÚ‚ÂÌÌÛ˛» ‡ÎÏ‡ÁÓÔÓ‰Ó·ÌÛ˛
Â¯ÂÚÍÛ, ÔÓ˝ÚÓÏÛ ÒÚÛÍÚÛÛ ÔÂ‰ÎÓÊÂÌÌÓ„Ó [11] ‡‚ÚÓËÌÚÂÍ‡-
ÎËÓ‚‡ÌÌÓ„Ó „ËÔÂ‡ÎÏ‡Á‡ ÏÓÊÌÓ ÓÔËÒ‡Ú¸ Í‡Í ‰‚Â «‚ÎÓÊÂÌÌ˚Â»
‰Û„ ‚ ‰Û„‡ Â¯ÂÚÍË „ËÔÂ‡ÎÏ‡Á‡ ë28 (ÒÏ. ËÒ. 3.7).

åÓ‰ÂÎËÓ‚‡ÌËÂ ÒÚÛÍÚÛ˚ Ë fl‰‡ ÙËÁË˜ÂÒÍËı Ò‚ÓÈÒÚ‚ ÄàÉÄ
ë28 ÔÓ‚Â‰ÂÌÓ ÁÓÌÌ˚Ï ÏÂÚÓ‰ÓÏ ÙÛÌÍˆËÓÌ‡Î‡ ˝ÎÂÍÚÓÌÌÓÈ ÔÎÓÚ-
ÌÓÒÚË – ÒËÎ¸ÌÓÈ Ò‚flÁË (DFTB) [11]. é·Ì‡ÛÊÂÌÓ, ˜ÚÓ Á‡ÔÓÎÌÂÌËÂ
ÔÓÎÓÒÚÂÈ Â¯ÂÚÍË ÉÄ ‰ÓÔÓÎÌËÚÂÎ¸Ì˚ÏË ÙÛÎÎÂÂÌ‡ÏË Ô‡ÍÚË-
˜ÂÒÍË ÌÂ ÏÂÌflÂÚ Ô‡‡ÏÂÚ Â¯ÂÚÍË ‡, ÍÓÚÓ˚È ‰Îfl ÓÔÚËÏËÁËÓ-
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ÌÓ ÓÚÏÂÚËÚ¸, ˜ÚÓ ı‡‡ÍÚÂËÒÚË˜ÂÒÍÓÈ ÓÒÓ·ÂÌÌÓÒÚ¸˛ XRD ‰Îfl
ÄàÉÄ fl‚ÎflÂÚÒfl ˜ÂÚÍÓ ‚˚‡ÊÂÌÌ˚È ÔËÍ ÔË 27.26°, ‡Ì‡ÎÓ„Ë˜ÌÓ
(002) ÔËÍÛ ‰Îfl „‡ÙËÚ‡, ÍÓÚÓ˚È Ó·ÛÒÎÓ‚ÎÂÌ Ì‡ÎË˜ËÂÏ „ÂÍÒ‡„Ó-
Ì‡Î¸Ì˚ı ë6-ÍÓÎÂˆ, ‡ÒÔÓÎ‡„‡˛˘ËıÒfl Ô‡‡ÎÎÂÎ¸ÌÓ Ì‡ ‡ÒÒÚÓflÌËË
0.327 ÌÏ ‰Û„ ÓÚ ‰Û„‡ Ë ÔËÌ‡‰ÎÂÊ‡˘Ëı ÒÓÒÂ‰ÌËÏ ÙÛÎÎÂÂÌ‡Ï.
ç‡Ó·ÓÓÚ, ‚ ÒÔÂÍÚ‡ı ‰‚Ûı ‰Û„Ëı (ÉÄ Ë Éã) ë28-Ù‡Á ‰‡ÌÌ˚È ÔËÍ
‚˚‡ÊÂÌ ÒÎ‡·Ó Ë ‡Á‰ÂÎÂÌ Ì‡ ÌÂÒÍÓÎ¸ÍÓ ÂÙÎÂÍÒÓ‚.

Ç Á‡ÍÎ˛˜ÂÌËÂ ÔÓ‰˜ÂÍÌÂÏ, ˜ÚÓ ÔÂ‰ÎÓÊÂÌÌ‡fl [11] Ù‡Á‡ – ‡‚-
ÚÓËÌÚÂÍ‡ÎËÓ‚‡ÌÌ˚È „ËÔÂ‡ÎÏ‡Á – ËÏÂÂÚ ÌÂÓ·˚˜Ì˚È ‰Îfl ÙÛÎ-
ÎÂËÚÓ‚ ÚËÔ ÏÂÊ‡ÚÓÏÌ˚ı ‚Á‡ËÏÓ‰ÂÈÒÚ‚ËÈ: ÙÛÎÎÂÂÌ˚ Í‡Ê‰ÓÈ
ËÁ ‡ÎÏ‡ÁÓÔÓ‰Ó·Ì˚ı Â¯ÂÚÓÍ ‚Á‡ËÏÓ‰ÂÈÒÚ‚Û˛Ú Á‡ Ò˜ÂÚ ÍÓ‚‡ÎÂÌÚ-
Ì˚ı Ò‚flÁÂÈ, ‡ ÒÓÒÂ‰ÌËÂ ÙÛÎÎÂÂÌ˚ ‡ÁÌ˚ı ÔÓ‰Â¯ÂÚÓÍ ‚Á‡ËÏÓ-
‰ÂÈÒÚ‚Û˛Ú Á‡ Ò˜ÂÚ Ò‚flÁÂÈ Ç‡Ì-‰Â-Ç‡‡Î¸Ò‡. í‡ÍËÏ Ó·‡ÁÓÏ,
ÄàÉÄ ë28 ÏÓÊÌÓ ‡ÒÒÏ‡ÚË‚‡Ú¸ Í‡Í ÌÓ‚˚È ÙÛÎÎÂËÚÓ‚˚È ÍË-
ÒÚ‡ÎÎ, ÒÓ˜ÂÚ‡˛˘ËÈ Ó·‡ ÚËÔ‡ ÏÂÊ‡ÚÓÏÌ˚ı ‚Á‡ËÏÓ‰ÂÈÒÚ‚ËÈ, ÍÓÚÓ-
˚Â Â‡ÎËÁÓ‚‡Ì˚ ‚ ÛÔÓÏflÌÛÚ˚ı ‡ÌÂÂ „ÛÔÔ‡ı ÙÛÎÎÂËÚÓ‚: ÏÓ-
ÎÂÍÛÎflÌ˚ı ÍËÒÚ‡ÎÎ‡ı (ÙÛÎÎÂËÚ˚ Ì‡ ÓÒÌÓ‚Â ë60 Ë Cn>60, Ò‚flÁË
ÚËÔ‡ Ç‡Ì-‰Â-Ç‡‡Î¸Ò‡) Ë ÍÓ‚‡ÎÂÌÚÌÓ – Ò‚flÁ‡ÌÌ˚ı ÙÛÎÎÂËÚ‡ı Ì‡
ÓÒÌÓ‚Â Cn<60.

3.2. ÑéèàêéÇÄççõÖ ÉàèÖêÄãåÄáõ 

çÄ éëçéÇÖ îìããÖêÖçÄ ë28

èÂÒÔÂÍÚË‚Ì˚Â ‚ÓÁÏÓÊÌÓÒÚË Ì‡Ô‡‚ÎÂÌÌÓ„Ó ËÁÏÂÌÂÌËfl
Ò‚ÓÈÒÚ‚ ÉÄ ÓÚÍ˚‚‡ÂÚ Ëı ‰ÓÔËÓ‚‡ÌËÂ ‡ÁÎË˜Ì˚ÏË ÔËÏÂÒflÏË.
í‡Í, Ó‰ÌÓÈ ËÁ Ó˜ÂÌ¸ ËÌÚÂÂÒÌ˚ı ÓÒÓ·ÂÌÌÓÒÚÂÈ ‰ÓÔËÓ‚‡ÌÌ˚ı
ë28-Ù‡Á ÏÓÊÂÚ ÒÚ‡Ú¸ Ëı ÔÂÂıÓ‰ ËÁ ÔÓÎÛÔÓ‚Ó‰ÌËÍÓ‚Ó„Ó ÒÓÒÚÓfl-
ÌËfl ‚ Ò‚ÂıÔÓ‚Ó‰fl˘ÂÂ.

åÓ‰ÂÎ¸Ì˚Â ÓˆÂÌÍË [34] ÚÂÏÔÂ‡ÚÛ˚ ÍËÚË˜ÂÒÍÓ„Ó ÔÂÂ-
ıÓ‰‡ ‚ Ò‚ÂıÔÓ‚Ó‰fl˘ÂÂ ÒÓÒÚÓflÌËÂ íë ‰Îfl ë28-Ù‡Á˚ ÔÓÍ‡Á‡ÎË,
˜ÚÓ ˝Ú‡ ‚ÂÎË˜ËÌ‡ ‚ 8 ‡Á ·ÓÎ¸¯Â, ˜ÂÏ íë ‰Îfl ÍËÒÚ‡ÎÎÓ‚ Ì‡ ÓÒ-
ÌÓ‚Â ÙÛÎÎÂÂÌ‡ ë60. éÒÌÓ‚Ì‡fl ÔË˜ËÌ‡ Á‡ÍÎ˛˜‡ÂÚÒfl ‚ ÓÒÓ·ÂÌ-
ÌÓÒÚflı ˝ÎÂÍÚÓÌ-ÙÓÌÓÌÌ˚ı ‚Á‡ËÏÓ‰ÂÈÒÚ‚ËÈ ‚ ÔÂÌÚ‡„ÓÌ‡ı ë5 Ë
ÓÒÚÂ ÒÓÓÚÌÓ¯ÂÌËfl ë5/ë6 ‚ ÒÓÒÚ‡‚Â Ó·ÓÎÓ˜ÍË ë28 ÔÓ Ò‡‚ÌÂÌË˛
Ò ë60. èÓÒÍÓÎ¸ÍÛ ˝ÍÒÔÂËÏÂÌÚ‡Î¸ÌÓ ÓÔÂ‰ÂÎÂÌÌ‡fl ÍËÚË˜ÂÒÍ‡fl
ÚÂÏÔÂ‡ÚÛ‡ ‰Îfl ÙÛÎÎÂË‰‡ ë60 (Ù‡Á‡ K3C60) ÒÓÒÚ‡‚ÎflÂÚ ÓÍÓÎÓ
19.5 K [35], ‰ÂÎ‡ÂÚÒfl ‚˚‚Ó‰, ˜ÚÓ íë ‰Îfl ë28-Ù‡Á ÏÓÊÂÚ ‰ÓÒÚË-
„‡Ú¸ ~ 156 ä.

ÅÓÎÂÂ Â‡ÎËÒÚË˜Ì˚Â ‡Ò˜ÂÚ˚ ‚˚ÔÓÎÌÂÌ˚ [36] ‰Îfl „ËÔÂ‡Î-
Ï‡ÁÌÓÈ Ù‡Á˚, ÒÓÒÚ‡‚ÎÂÌÌÓÈ ËÁ ˝Ì‰Ó˝‰Ë˜ÂÒÍË ‰ÓÔËÓ‚‡ÌÌ˚ı
Ì‡ÚËÂÏ ˝ÍÁÓÙÛÎÎÂÂÌÓ‚ ë28ç4 (Na@ë28ç4). áÓÌÌ‡fl ÒÚÛÍÚÛ‡
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(XRD) „ËÔÂ‡ÎÏ‡Á‡, „ËÔÂÎÓÌÒ‰ÂÈÎËÚ‡ Ë ÄàÉÄ ë28. àÌÚÂÌÒË‚-
ÌÓÒÚ¸ ‡ÒÒÂflÌËfl ÓÔÂ‰ÂÎflÂÚÒfl ÙÓÏÛÎÓÈ ÑÂ·‡fl

„‰Â rij – ‡ÒÒÚÓflÌËÂ ÏÂÊ‰Û ‡ÚÓÏ‡ÏË i Ë j; fi Ë fj – ‡ÚÓÏÌ˚Â Ù‡ÍÚÓ-
˚ ‡ÒÒÂflÌËfl ‰Îfl ˝ÚËı ‡ÚÓÏÓ‚, s – ‚ÂÍÚÓ ‡ÒÒÂÌËfl, ‡‚Ì˚È
4π⋅sinθ/λ; 2θ – Û„ÓÎ ‰ËÙ‡ÍˆËË; λ – ‰ÎËÌ‡ ‚ÓÎÌ˚ (‚ ‡Ò˜ÂÚ‡ı [11]
λ = 0.1542 ÌÏ, ÌËÍÂÎ¸-ÙËÎ¸ÚÓ‚‡ÌÌÓÂ CuKα ËÁÎÛ˜ÂÌËÂ). ë‡‚ÌË‚‡fl
ÔË‚Â‰ÂÌÌ˚Â Ì‡ ËÒ. 3.8. ÒÔÂÍÚ˚ ‡ÎÏ‡ÁÓÔÓ‰Ó·Ì˚ı Ù‡Á ë28, ÏÓÊ-
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êËÒ. 3.8. íÂÓÂÚË˜ÂÒÍËÂ ÂÌÚ„ÂÌÓ‚ÒÍËÂ ‰ËÙ‡ÍˆËÓÌÌ˚Â ÒÔÂÍÚ˚ ‡ÎÏ‡ÁÓÔÓ‰Ó·-
Ì˚ı C28 Ù‡Á:

1 – „ËÔÂ‡ÎÏ‡Á; 2 – „ËÔÂÎÓÌÒ‰ÂÈÎËÚ; 3 – ‡‚ÚÓËÌÚÂÍ‡ÎËÓ‚‡ÌÌ˚È „ËÔÂ‡ÎÏ‡Á [11]



ÚË˜ÂÒÍ‡fl ÛÒÚÓÈ˜Ë‚ÓÒÚ¸ ‰‚Ûı Ù‡Á ë28 (ÉÄ > Éã) ÔË ‚‚Â‰ÂÌËË ‚
Ó·ÓÎÓ˜ÍÛ ÙÛÎÎÂÂÌ‡ Zn ËÎË Ti ÏÂÌflÂÚÒfl: Éã > ÉÄ, ÔË˜ÂÏ ‡Á-
ÌÓÒÚ¸ ˝ÌÂ„ËÈ ÙÓÏËÓ‚‡ÌËfl Éã Ë ÉÄ ÓÍ‡Á˚‚‡ÂÚÒfl Ï‡ÍÒË-
Ï‡Î¸ÌÓÈ (ÓÍÓÎÓ 44 ÍÑÊ/ÏÓÎ¸) ‰Îfl Ti@C28-Ù‡Á. Ç fl‰Û ÍËÒÚ‡Î-
ÎÓ‚ ë28 → Zn@ë28 → Ti@ë28 Ò ÓÒÎ‡·ÎÂÌËÂÏ Ò‚flÁÂÈ ÏÂÊ‰Û ÙÛÎ-
ÎÂÂÌ‡ÏË Á‡ÏÂÚÌÓ ÛÏÂÌ¸¯‡ÂÚÒfl Ëı Ó·˘‡fl ÛÒÚÓÈ˜Ë‚ÓÒÚ¸, ‡ÒÚÛÚ
Ô‡‡ÏÂÚ˚ Â¯ÂÚÍË, ‡ Ú‡ÍÊÂ ÔËÌˆËÔË‡Î¸ÌÓ ÏÂÌfl˛ÚÒfl ˝ÎÂÍ-
ÚÓÌÌ˚Â Ò‚ÓÈÒÚ‚‡: ‚ ÓÚÎË˜ËÂ ÓÚ ÉÄ ë28 (¯ËÓÍÓÁÓÌÌ˚È ÔÓÎÛ-
ÔÓ‚Ó‰ÌËÍ) ËÁÓÒÚÛÍÚÛÌ˚Â Ù‡Á˚ Zn@ë28 Ë Ti@ë28 fl‚Îfl˛ÚÒfl
ÏÂÚ‡ÎÎÓÔÓ‰Ó·Ì˚ÏË.

ä‡Í ÓÚÏÂ˜‡ÎÓÒ¸, Ï‡Î‡fl ÔÎÓÚÌÓÒÚ¸ ë28-Ù‡Á Ë Ì‡ÎË˜ËÂ ÁÌ‡˜Ë-
ÚÂÎ¸ÌÓ„Ó ÔÓÒÚ‡ÌÒÚ‚‡ ÏÂÊ‰Û ÒÓÒÂ‰ÌËÏË ÙÛÎÎÂÂÌ‡ÏË ÔÓÁ‚ÓÎfl-
ÂÚ ÔÂ‰ÔÓÎÓÊËÚ¸ ‚ÓÁÏÓÊÌÓÒÚ¸ ‚‚Â‰ÂÌËfl ‡ÚÓÏÓ‚ ÌÂ ÚÓÎ¸ÍÓ ‚ Ó·Ó-
ÎÓ˜ÍÛ Í‡Ê‰Ó„Ó ÙÛÎÎÂÂÌ‡, ÌÓ Ë ‚ ÔÓÏÂÊÛÚÍË ÏÂÊ‰Û ÌËÏË. Ç ˜‡-
ÒÚÌÓÒÚË, ‡ÒÒÏÓÚÂÌ ÒÎÛ˜‡È [10] «ÙÛÌÍˆËÓÌ‡ÎËÁ‡ˆËË» ÉÄ ë28

‡ÚÓÏ‡ÏË Í‡ÎËfl – ˝ÎÂÍÚÓÌÌ˚ÏË ‰ÓÌÓ‡ÏË, ÔÓÏÂ˘‡ÂÏ˚ÏË ‚ ÚÂÚ-
‡ÏÂÊ‰ÓÛÁÎËfl Â¯ÂÚÍË „ËÔÂ‡ÎÏ‡Á‡, ˜ÚÓ ÔË‚Ó‰ËÚ Í Ó·‡ÁÓ‚‡-
ÌË˛ ËÌÚÂÍ‡ÎËÓ‚‡ÌÌÓÈ Ù‡Á˚ ÙÓÏ‡Î¸ÌÓ„Ó ÒÓÒÚ‡‚‡ äë28.
ëÚÛÍÚÛ‡ Ë Ô‡‡ÏÂÚ˚ Â¯ÂÚÍË ÉÄ äë28 ÔË ˝ÚÓÏ ÓÒÚ‡ÎËÒ¸ ÌÂ-
ËÁÏÂÌÌ˚ÏË (ÓÚÌÓÒËÚÂÎ¸ÌÓ ÉÄ ë28), ‡ ÓÒÌÓ‚ÌÓÈ ˝ÙÙÂÍÚ ‚‚Â‰ÂÌËfl
Í‡ÎËfl Ò‚Ó‰ËÚÒfl, Á‡ Ò˜ÂÚ ˝ÎÂÍÚÓÌÌÓ„Ó ÔÂÂÌÓÒ‡ ‚ Ì‡Ô‡‚ÎÂÌËË
ä → ë28, Í Á‡ÔÓÎÌÂÌË˛ ÌËÊÌËı ˝ÌÂ„ÂÚË˜ÂÒÍËı ÁÓÌ ÔÓÎÓÒ˚ ÔÓ-
‚Ó‰ËÏÓÒÚË „ËÔÂ‡ÎÏ‡Á‡ ë28 (ÒÏ. ËÒ. 3.2) Ë ÔÂÂıÓ‰Û ÒËÒÚÂÏ˚ ËÁ
ÔÓÎÛÔÓ‚Ó‰ÌËÍÓ‚Ó„Ó ÒÓÒÚÓflÌËfl ‚ ÏÂÚ‡ÎÎÓÔÓ‰Ó·ÌÓÂ. éÚÏÂ˜‡ÂÚÒfl
[10], ˜ÚÓ ‚ Á‡ÔÓÎÌÂÌËË «ÔÛÒÚÓÚ» Â¯ÂÚÍË „ËÔÂ‡ÎÏ‡Á‡ ë28 ÏÓ„ÛÚ
Û˜‡ÒÚ‚Ó‚‡Ú¸ Ï‡Î˚Â ÏÓÎÂÍÛÎ˚, ‚ ˜‡ÒÚÌÓÒÚË ‚Ó‰ÓÓ‰‡, ˜ÚÓ ÏÓÊÂÚ
ÔÂ‰ÒÚ‡‚ËÚ¸ ËÌÚÂÂÒ ÔË ÔÓËÒÍÂ ÌÓ‚˚ı Û„ÎÂÓ‰Ì˚ı Ï‡ÚÂË‡ÎÓ‚ –
‡ÍÍÛÏÛÎflÚÓÓ‚ ‚Ó‰ÓÓ‰‡ (Ë ‰Û„Ëı ÎÂ„ÍËı „‡ÁÓ‚).
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˝ÚÓÈ Ù‡Á˚ ÓÍ‡Á˚‚‡ÂÚÒfl ‚ ˆÂÎÓÏ ÔÓ‰Ó·ÌÓÈ Ú‡ÍÓ‚ÓÈ ‰Îfl ËÁ‚ÂÒÚ-
Ì˚ı Ò‚ÂıÔÓ‚Ó‰fl˘Ëı ÙÛÎÎÂË‰Ó‚ Ä3ë60, „‰Â Ä – ˘ÂÎÓ˜Ì˚Â
ÏÂÚ‡ÎÎ˚. óËÒÎÂÌÌ˚Â ÓˆÂÌÍË ÔË‚Ó‰flÚ Í ÁÌ‡˜ÂÌË˛ íë ~ 58 K,
„Ó‡Á‰Ó ÏÂÌ¸¯ÂÏÛ, ˜ÂÏ ÔÂ‰ÔÓÎ‡„‡ÎÓÒ¸ ‚ ‡·ÓÚÂ [35]. íÂÏ ÌÂ
ÏÂÌÂÂ ‚ÂÎË˜ËÌ‡ íë ÓÒÚ‡ÂÚÒfl ·ÓÎ¸¯Â, ˜ÂÏ Ï‡ÍÒËÏ‡Î¸Ì‡fl ËÁ ‰Ó-
ÒÚË„ÌÛÚ˚ı ÚÂÏÔÂ‡ÚÛ ÍËÚË˜ÂÒÍÓ„Ó ÔÂÂıÓ‰‡ ‰Îfl ë60-ÙÛÎÎÂ-
Ë‰Ó‚ (íë ~ 40 K ‰Îfl Cs3C60) Ë ‚ÚÓÂ ‚˚¯Â, ˜ÂÏ íë ‰Îfl K3C60.

Ä‚ÚÓ˚ [8, 10] ÔÓ‚ÂÎË Ò‡‚ÌËÚÂÎ¸Ì˚È ‡Ì‡ÎËÁ ˝ÎÂÍÚÓÌÌÓ„Ó
ÒÚÓÂÌËfl, Ù‡ÍÚÓÓ‚ ÛÒÚÓÈ˜Ë‚ÓÒÚË Ë ÛÔÛ„Ëı Ò‚ÓÈÒÚ‚ „ËÔÂ‡ÎÏ‡-
Á‡ Ë „ËÔÂÎÓÌÒ‰ÂÈÎËÚ‡ (Éã) Ì‡ ÓÒÌÓ‚Â ë28 Ë fl‰‡ ˝Ì‰ÓÙÛÎÎÂÂÌÓ‚
M@C28. èÂ‰ÔÓÎ‡„‡ÎÓÒ¸, ˜ÚÓ ‚‚Â‰ÂÌËÂ ËÌÓÓ‰Ì˚ı ‡ÚÓÏÓ‚ ‚ ÔÓ-
ÎÓÒÚ¸ ÙÛÎÎÂÂÌ‡ ë28 ÒÔÓÒÓ·ÌÓ Á‡ÏÂÚÌÓ ËÁÏÂÌËÚ¸ Â‡ÍˆËÓÌÌÛ˛
ÒÔÓÒÓ·ÌÓÒÚ¸ Í‡Í‡Ò‡ ë28 Ë ‚ ÂÁÛÎ¸Ú‡ÚÂ ÒÏÂÒÚËÚ¸ ‡‚ÌÓ‚ÂÒËÂ Â-
‡ÍˆËË ‚ ÒÚÓÓÌÛ Ó·‡ÁÓ‚‡ÌËfl ÚÓÈ ËÎË ËÌÓÈ ÍËÒÚ‡ÎÎË˜ÂÒÍÓÈ ÏÓ-
‰ËÙËÍ‡ˆËË.

Ç Í‡˜ÂÒÚ‚Â ˝Ì‰ÓÙÛÎÎÂÂÌÓ‚ ‚˚·‡Ì˚ M@C28, „‰Â å = Zn ËÎË
Ti. àÁ‚ÂÒÚÌÓ, ˜ÚÓ ˆËÌÍ ÌÂ ÓÚÌÓÒËÚÒfl Í ÏÂÚ‡ÎÎ‡Ï-ÒÚ‡·ËÎËÁ‡ÚÓ‡Ï
Ï‡ÎÓ„Ó ÙÛÎÎÂÂÌ‡, Ú. Â. Ò‚ÓÈÒÚ‚‡ ˝Ì‰ÓÙÛÎÎÂÂÌ‡ Zn@C28 Ë ë28 ‚Ó
ÏÌÓ„ÓÏ ÔÓ‰Ó·Ì˚. ç‡Ó·ÓÓÚ, ÔËÒÛÚÒÚ‚ËÂ ‚ Ó·˙ÂÏÂ ë28 ‡ÚÓÏÓ‚
ÚËÚ‡Ì‡ Á‡ Ò˜ÂÚ Ó·‡ÁÓ‚‡ÌËfl ÍÓ‚‡ÎÂÌÚÌ˚ı Ò‚flÁÂÈ Ti–C ÒÛ˘ÂÒÚ‚ÂÌ-
ÌÓ ÏÂÌflÂÚ ˝ÌÂ„ÂÚË˜ÂÒÍÓÂ ÒÓÒÚÓflÌËÂ ÙÛÎÎÂÂÌ‡ ë28, ÔË‚Ó‰fl Í
ÒÛ˘ÂÒÚ‚Ó‚‡ÌË˛ ÛÒÚÓÈ˜Ë‚Ó„Ó ˝Ì‰ÓÙÛÎÎÂÂÌ‡ Ti@C28 [21].

éÒÌÓ‚Ì˚Â ÂÁÛÎ¸Ú‡Ú˚ [10] ÒÛÏÏËÓ‚‡Ì˚ Ì‡ ËÒ. 3.9 Ë ‚
Ú‡·Î. 3.3. Ç ˜‡ÒÚÌÓÒÚË, Ó·Ì‡ÛÊÂÌÓ, ˜ÚÓ ÓÚÌÓÒËÚÂÎ¸Ì‡fl ˝ÌÂ„Â-
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êËÒ. 3.9. á‡‚ËÒË-
ÏÓÒÚ¸ ÔÓÎÌÓÈ ˝ÌÂ-
„ËË ÓÚ Ó·˙ÂÏ‡ fl˜ÂÈ-
ÍË ‰Îfl „ËÔÂ‡ÎÏ‡Á‡
(�, ÒÔÎÓ¯Ì˚Â ÎË-
ÌËË) Ë „ËÔÂÎÓÌ-
Ò‰ÂÈÎËÚ‡ (�, ¯ÚË-
ıÓ‚˚Â ÎËÌËË) Ì‡ ÓÒ-
ÌÓ‚Â ÙÛÎÎÂÂÌ‡ ë28

(1) Ë ˝Ì‰ÓÙÛÎÎÂÂ-
ÌÓ‚ Zn@ë28 (2) Ë 

Ti@ë28 (3) [10].
áÌ‡˜ÂÌËfl ˝ÌÂ„ËÈ ÍËÒ-
Ú‡ÎÎÓ‚ ÔË‚Â‰ÂÌ˚ ÓÚÌÓ-
ÒËÚÂÎ¸ÌÓ ˝ÌÂ„ËÈ ÒÓÓÚ-
‚ÂÚÒÚ‚Û˛˘Ëı Ò‚Ó·Ó‰Ì˚ı 

ÙÛÎÎÂÂÌÓ‚

Eg, ˝Ç

ÉÄ ë28 602.8 15.955 – 1.10 45.54 1.80

Éã ë28 598.7 11.286 18.429 1.10 45.90 1.76

ÉÄ Zn@ë28 386.8 16.037 – 1.29 47.59 0

Éã Zn@ë28 391.0 11.349 18.532 1.29 46.47 0.22

ÉÄ Ti@ë28 197.9 16.055 – 1.23 46.57 0

Éã Ti@ë28 241.7 11.365 18.560 1.23 51.00 0.35

í ‡ · Î Ë ˆ ‡  3 . 3 .  ùÌÂ„ËË ÙÓÏËÓ‚‡ÌËfl, Ô‡‡ÏÂÚ˚ Â¯ÂÚÍË, ÔÎÓÚÌÓÒÚ¸, 
ÏÓ‰ÛÎË Ó·˙ÂÏÌÓ„Ó ÒÊ‡ÚËfl, ¯ËËÌ˚ Á‡ÔÂ˘ÂÌÌÓÈ ˘ÂÎË ‰Îfl „ËÔÂ‡ÎÏ‡Á‡ (ÉÄ)
Ë „ËÔÂÎÓÌÒ‰ÂÈÎËÚ‡ (ÉÄ) Ì‡ ÓÒÌÓ‚Â ÙÛÎÎÂÂÌÓ‚ ë28, Zn@ë28 Ë Ti@ë28. 
ê‡Ò˜ÂÚ˚ ÏÂÚÓ‰‡ÏË DFTB Ë ABINIT [10]

î‡Á‡
–Ef,

ÍÑÊ/ÏÓÎ¸
‡, Å Ò, Å ρ, „/ÒÏ3 Ç, Éè‡



˘ËÈ fl‰ ÒÚ‡·ËÎ¸ÌÓÒÚË: ÄàÉÄ(ë40) > ÉÄ(C40) > Éã(C40). Ä‚ÚÓËÌ-
ÚÂÍ‡ÎËÓ‚‡ÌËÂ „ËÔÂ‡ÎÏ‡Á‡ ë40 ÔË‚Ó‰ËÚ Í Á‡ÏÂÚÌÓÏÛ (‚ 2.1 ‡-
Á‡) Û‚ÂÎË˜ÂÌË˛ ÏÓ‰ÛÎfl ÛÔÛ„ÓÒÚË ÍËÒÚ‡ÎÎ‡. ÇÒÂ ‡ÎÏ‡ÁÓÔÓ‰Ó·-
Ì˚Â ÍËÒÚ‡ÎÎ˚ ë40 fl‚Îfl˛ÚÒfl ÔÓÎÛÔÓ‚Ó‰ÌËÍ‡ÏË Ò ‚ÂÎË˜ËÌÓÈ Á‡-
ÔÂ˘ÂÌÌÓÈ ˘ÂÎË ÓÍÓÎÓ 1 ˝Ç.

3.4. êéÑëíÇÖççõÖ îìããÖêàíõ ë sp3-ÉàÅêàÑàáÄñàÖâ

äÓÏÂ „ËÔÂ‡ÎÏ‡ÁÓ‚ (ÙÛÎÎÂËÚÓ‚ Ò ‡ÎÏ‡ÁÓÔÓ‰Ó·ÌÓÈ ÒÚÛÍ-
ÚÛÓÈ, „‰Â ‚Á‡ËÏÓ‰ÂÈÒÚ‚Ëfl ÏÂÊ‰Û ÓÚ‰ÂÎ¸Ì˚ÏË ÙÛÎÎÂÂÌ‡ÏË ÓÒÛ-
˘ÂÒÚ‚Îfl˛ÚÒfl Á‡ Ò˜ÂÚ Ó·‡ÁÓ‚‡ÌËfl ÒËÎ¸Ì˚ı ÍÓ‚‡ÎÂÌÚÌ˚ı sp3-Ò‚fl-
ÁÂÈ) ËÁ‚ÂÒÚÌÓ ÏÌÓ„Ó Ó‰ÒÚ‚ÂÌÌ˚ı ÒËÒÚÂÏ Ò ‡ÁÎË˜Ì˚Ï ÚËÔÓÏ ÛÔ‡-
ÍÓ‚ÓÍ ÙÛÎÎÂÂÌÓ‚ Cn ‚ Â¯ÂÚÍË ‡ÁÌÓÈ ÒËÏÏÂÚËË, „‰Â ÏÂÊ‰Û
ÙÛÎÎÂÂÌ‡ÏË Cn Ú‡ÍÊÂ Ó·‡ÁÛ˛ÚÒfl ÍÓ‚‡ÎÂÌÚÌ˚Â sp3-Ò‚flÁË. ä‡Í Ë
„ËÔÂ‡ÎÏ‡Á˚, ÓÌË ÓÚÌÓÒflÚÒfl Í «ÒÏÂ¯‡ÌÌ˚Ï» (sp2 + sp3)-Ì‡ÌÓ‡Î-
ÎÓÚÓÔ‡Ï. èÂ‰ÒÚ‡‚ËÚÂÎÂÈ ˝ÚËı ÒËÒÚÂÏ Ï˚ ÛÊÂ ÛÔÓÏËÌ‡ÎË ‡-
ÌÂÂ; ˝ÚÓ ÓˆÍ-ÍËÒÚ‡ÎÎ ë20, ËÎË „‡ÙËÚÓÔÓ‰Ó·Ì˚È ÍËÒÚ‡ÎÎ ë36.
ÅÓÎ¸¯ÓÈ fl‰ ËÌ˚ı sp2 + sp3-„Ë·Ë‰Ì˚ı Û„ÎÂÓ‰Ì˚ı Ù‡Á (Û„ÎÂ-
Ó‰Ì˚Â ÔÂÌ˚ ËÎË ıÓÌÂÍÓÏ·, „ÎËÚÚÂ, ÙÛÎÎÂÂÌÓ‚˚Â Ë Ì‡ÌÓÚÛ·Û-
ÎflÌ˚Â ÔÓÎËÏÂ˚, ÍÎÂÒËÚ Ë ‰.) ·Û‰ÂÚ ÔÂ‰ÒÚ‡‚ÎÂÌ ‚ „Î‡‚Â 4.
á‰ÂÒ¸ ÊÂ Ï˚ Ó·ÒÛ‰ËÏ ÒÂÏÂÈÒÚ‚Ó ÍËÒÚ‡ÎÎÓ‚ Ì‡ ÓÒÌÓ‚Â Ï‡Î˚ı
ÙÛÎÎÂÂÌÓ‚ ën<60, ÍÓÚÓ˚Â Ó·‡ÁÛ˛ÚÒfl Á‡ Ò˜ÂÚ sp3 „Ë·Ë‰ËÁ‡ˆËË
˝ÚËı Í‡Í‡ÒÌ˚ı ˜‡ÒÚËˆ. Ç ÓÚÎË˜ËÂ ÓÚ ÏÓÎÂÍÛÎflÌ˚ı (Ì‡ÔËÏÂ
ÙÛÎÎÂËÚ ë60) Ë ÏÓÎÂÍÛÎflÌÓ-ÍÓ‚‡ÎÂÌÚÌ˚ı (Ì‡ÔËÏÂ ‡‚ÚÓËÌ-
ÚÂÍ‡ÎËÓ‚‡ÌÌ˚Â „ËÔÂ‡ÎÏ‡Á˚ ë28,40) ˝Ú‡ „ÛÔÔ‡ ÍËÒÚ‡ÎÎÓ‚ ÔÓ-
ÎÛ˜ËÎ‡ Ì‡Á‚‡ÌËÂ ÍÓ‚‡ÎÂÌÚÌ˚ı ÙÛÎÎÂËÚÓ‚.

ä‡Í ËÁ‚ÂÒÚÌÓ, ÙÛÎÎÂÂÌ˚ ÏÓ„ÛÚ ÔÓÎËÏÂËÁÓ‚‡Ú¸Òfl ‚Â¯ËÌ‡-
ÏË, Â·‡ÏË ËÎË „‡ÌflÏË, ‚ ÂÁÛÎ¸Ú‡ÚÂ ˜‡ÒÚ¸ Ò‚flÁÂÈ Ó·ÓÎÓ˜ÂÍ ën

ËÁ sp2-ÚËÔ‡ Ú‡ÌÒÙÓÏËÛÂÚÒfl ‚ sp3-Ò‚flÁË. èÓ˝ÚÓÏÛ Ú‡ÍËÂ ÍËÒÚ‡Î-
Î˚ ËÌÓ„‰‡ Ì‡Á˚‚‡˛Ú Ú‡ÍÊÂ ‡ÎÏ‡ÁÓÔÓ‰Ó·Ì˚ÏË ÙÛÎÎÂËÚ‡ÏË.
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3.3. ÉàèÖêÄãåÄáõ çÄ éëçéÇÖ îìããÖêÖçÄ ë40

ëÂ‰Ë Ï‡Î˚ı ÙÛÎÎÂÂÌÓ‚ ën<60 ÙÛÎÎÂÂÌ C40 Td-ÒËÏÏÂÚËË
ÓÍ‡Á˚‚‡ÂÚÒfl ÔÓ Ò‚ÓËÏ ÒÚÛÍÚÛÌ˚Ï Ë ˝ÎÂÍÚÓÌÌ˚Ï Ò‚ÓÈÒÚ‚‡Ï
Ì‡Ë·ÓÎÂÂ ·ÎËÁÍËÏ Í ÙÛÎÎÂÂÌÛ Td–C28 – «ÒÚÛÍÚÛÌÓÏÛ ·ÎÓÍÛ»
‡ÒÒÏÓÚÂÌÌ˚ı ‡ÎÏ‡ÁÓÔÓ‰Ó·Ì˚ı Ù‡Á. îÛÎÎÂÂÌ Td–C40 Ú‡ÍÊÂ
ËÏÂÂÚ [15, 16, 37–39] ˜ÂÚ˚Â ÌÂÒÔ‡ÂÌÌ˚ı ˝ÎÂÍÚÓÌ‡, ÎÓÍ‡ÎËÁÓ-
‚‡ÌÌ˚ı Ì‡ ‡ÚÓÏ‡ı ë(1) (ËÒ. 3.10). Ç ‡·ÓÚÂ [40] ÔÂ‰ÎÓÊÂÌ˚
‡ÚÓÏÌ˚Â ÏÓ‰ÂÎË „ËÔÂ‡ÎÏ‡Á‡, „ËÔÂÎÓÌÒ‰ÂÈÎËÚ‡ Ë ‡‚ÚÓËÌÚÂÍ‡-
ÎËÓ‚‡ÌÌÓ„Ó „ËÔÂ‡ÎÏ‡Á‡ (ÄàÉÄ) C40 Ë ‚ ‡ÏÍ‡ı ÏÂÚÓ‰‡ DFTB
ÔÓ‚Â‰ÂÌ ‡Ò˜ÂÚ fl‰‡ Ò‚ÓÈÒÚ‚ ˝ÚËı „ËÔÓÚÂÚË˜ÂÒÍËı ÍËÒÚ‡ÎÎÓ‚
(Ú‡·Î. 3.4).

ä‡Í Ë ‚ ÒÎÛ˜‡Â ‡ÎÏ‡ÁÓÔÓ‰Ó·Ì˚ı ÍËÒÚ‡ÎÎÓ‚ Ì‡ ÓÒÌÓ‚Â ÙÛÎÎÂ-
ÂÌ‡ Td–C28 (ÒÏ. ‡Á‰ÂÎ 3.1), Ù‡Á˚ C40 ‡ÒÔÓÎ‡„‡˛ÚÒfl ‚ ÒÎÂ‰Û˛-
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êËÒ. 3.10. ÄÚÓÏÌ‡fl ÒÚÛÍÚÛ‡ ÙÛÎÎÂÂÌ‡ C40 (1) Ë Ù‡„ÏÂÌÚÓ‚ Â¯ÂÚÍË ÍËÒ-
Ú‡ÎÎË˜ÂÒÍÓ„Ó „ËÔÂ‡ÎÏ‡Á‡ (2), „ËÔÂÎÓÌÒ‰ÂÈÎËÚ‡ (3) Ë ‡‚ÚÓËÌÚÂÍ‡ÎËÓ‚‡ÌÌÓ-
„Ó „ËÔÂ‡ÎÏ‡Á‡ (4) [40].

ÑÎfl ÙÛÎÎÂÂÌ‡ C40 ÛÍ‡Á‡Ì˚ ÚË ÌÂ˝Í‚Ë‚‡ÎÂÌÚÌ˚Â ÚËÔ‡ ‡ÚÓÏÓ‚: ë(1–3)

Eg, ˝Ç

ÉÄ C40 427.04 1.8924 – 0.94 29.22 1.01

Éã C40 422.83 1.3386 2.1860 0.78 30.25 1.01

ÄàÉÄ C40 427.59 1.8922 – 1.88 60.31 0.94

í ‡ · Î Ë ˆ ‡  3 . 4 .  ùÌÂ„ËË ÙÓÏËÓ‚‡ÌËfl, ÔÓÒÚÓflÌÌ˚Â Â¯ÂÚÍË, ÔÎÓÚÌÓÒÚ¸,
ÏÓ‰ÛÎË ÛÔÛ„ÓÒÚË Ë ¯ËËÌ˚ Á‡ÔÂ˘ÂÌÌÓÈ ˘ÂÎË ‰Îfl „ËÔÂ‡ÎÏ‡Á‡, 
„ËÔÂÎÓÌÒÎÂÈÎËÚ‡ Ë ‡‚ÚÓËÌÚÂÍ‡ÎËÓ‚‡ÌÌÓ„Ó „ËÔÂ‡ÎÏ‡Á‡ C40

ÔÓ ‰‡ÌÌ˚Ï DFTB-‡Ò˜ÂÚÓ‚ [40]

äËÒÚ‡ÎÎ
–Ef,

ÍÑÊ/ÏÓÎ¸
a, ÌÏ Ò, ÌÏ ρ, „/ÒÏ3 B, Éè‡



Ni
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àÁ ÁÌ‡˜ËÚÂÎ¸ÌÓ„Ó ˜ËÒÎ‡ (Ni = 3958 [16]) Ï‡Î˚ı ÙÛÎÎÂÂÌÓ‚
(Ë Ëı ËÁÓÏÂÓ‚, Ú‡·Î. 3.5) Ì‡Ë·ÓÎÂÂ ÔÎÓÚÌÓÛÔ‡ÍÓ‚‡ÌÌ˚Â ÍËÒ-
Ú‡ÎÎ˚ ÏÓÊÌÓ ÔÓÎÛ˜ËÚ¸ [41] ËÁ ÍËÒÚ‡ÎÎÓÓ·‡ÁÛ˛˘Ëı ÔÓÎË˝‰-
Ó‚ (ËÒ. 3.11) ÔË Ëı ÔÓÎËÏÂËÁ‡ˆËË „‡ÌflÏË. í‡ÍËÂ ÔÓÎË˝‰˚
‰ÓÎÊÌ˚ ÒÓÒÚÓflÚ¸ ÚÓÎ¸ÍÓ ËÁ ˜ÂÚÌ˚ı 4, 6, 8, 10-˜ÎÂÌÌ˚ı ÍÓÎÂˆ Ë
Ó·Î‡‰‡Ú¸ fl‰ÓÏ ‰Û„Ëı ÓÒÓ·ÂÌÌÓÒÚÂÈ [41]. àÏÂÂÚÒfl Ó„‡ÌË˜ÂÌ-
Ì˚È ÍÎ‡ÒÒ ÍËÒÚ‡ÎÎÓÓ·‡ÁÛ˛˘Ëı [41, 42] ÔÓÎË˝‰Ó‚, Ì‡ÔËÏÂ
ë24, ë48 Ë Ó‰ÒÚ‚ÂÌÌ˚ı „ÂÚÂÓ‡ÚÓÏÌ˚ı ÍÎ‡ÒÚÂÓ‚ Xn12Yn12, n = 1,
2, 3… èË Ó·‡ÁÓ‚‡ÌËË ÍËÒÚ‡ÎÎÓ‚ Á‡ Ò˜ÂÚ Ëı ÔÓÎËÏÂËÁ‡ˆËË
„‡ÌflÏË ÙÓÏËÛ˛ÚÒfl ÒËÎ¸Ì˚Â sp3-Ò‚flÁË, ÒÚ‡·ËÎËÁËÛ˛˘ËÂ ˝ÚË
ÍËÒÚ‡ÎÎ˚.

èÓÎËÏÂËÁ‡ˆËfl „‡ÌflÏË ÏÓÊÂÚ ÔË‚ÂÒÚË Í ÒÎÛ˜‡˛, ÍÓ„‰‡ ‚ÒÂ
‡ÚÓÏ˚ ‚ ÍËÒÚ‡ÎÎÂ ·Û‰ÛÚ Ò‚flÁ‡Ì˚ sp3-‚Á‡ËÏÓ‰ÂÈÒÚ‚ËflÏË, Ú. Â. Í
Ó·‡ÁÓ‚‡ÌË˛ ‡ÎÏ‡ÁÌ˚ı ÙÛÎÎÂËÚÓ‚. èËÏÂ‡ÏË ÏÓÊÂÚ ÒÎÛ-
ÊËÚ¸ ÙÛÎÎÂËÚ Ò ÔÓÒÚÓÈ ÍÛ·Ë˜ÂÒÍÓÈ Â¯ÂÚÍÓÈ ÔÍ-ë24, Ò „‡ÌÂ-
ˆÂÌÚËÓ‚‡ÌÌÓÈ ÍÛ·Ë˜ÂÒÍÓÈ Â¯ÂÚÍÓÈ „ˆÍ-ë48, Ë ‰.

ÑÓ‰˝Í‡˝‰Ë˜ÂÒÍËÈ ÍÎ‡ÒÚÂ ë20 ÔÂ‰ÒÚ‡‚ÎflÂÚ ÒÓ·ÓÈ [16] ÙÛÎ-
ÎÂÂÌ ÏËÌËÏ‡Î¸ÌÓ„Ó ‡ÁÏÂ‡, ‡ÚÓÏÌ˚È Í‡Í‡Ò ÍÓÚÓÓ„Ó ÒÓÒÚ‡‚-
ÎÂÌ 12 ÔÂÌÚ‡„ÓÌ‡ÏË ë5 (ÒÏ. ËÒ. 3.11). Ç˚ÒÓÍ‡fl Â‡ÍˆËÓÌÌ‡fl ‡Í-
ÚË‚ÌÓÒÚ¸ ë20 ÒÔÓÒÓ·ÒÚ‚ÛÂÚ ÒÔÓÌÚ‡ÌÌÓÈ ÔÓÎËÏÂËÁ‡ˆËË ˝ÚËı ÏÓ-
ÎÂÍÛÎ Ò Ó·‡ÁÓ‚‡ÌËÂÏ ‡ÁÌÓÓ·‡ÁÌ˚ı 1D–3D-ÒÚÛÍÚÛ, ‚ÍÎ˛˜‡-
˛˘Ëı Í‡Í sp2-, Ú‡Í Ë sp3-‡ÚÓÏ˚ [16]. ä Ú‡ÍËÏ ÒÚÛÍÚÛ‡Ï ÓÚÌÓ-
ÒflÚÒfl ÙÛÎÎÂËÚ˚ Ò ÓÚÓÓÏ·Ë˜ÂÒÍÓÈ (Ó) Ë ÚÂÚ‡„ÓÌ‡Î¸ÌÓÈ (t) Â-
¯ÂÚÍ‡ÏË: Ó-ë20 Ë t-ë20 ÒÓÓÚ‚ÂÚÒÚ‚ÂÌÌÓ (ËÒ. 3.12).

àÌÚÂÂÒ Í ÔÓËÒÍÛ ÍÓÌ‰ÂÌÒËÓ‚‡ÌÌ˚ı Ù‡Á ë20 ÏÓÚË‚ËÓ‚‡Ì, ‚
˜‡ÒÚÌÓÒÚË, ÚÂÏ, ˜ÚÓ ˝ÎÂÍÚÓÌ-ÙÓÌÓÌÌ˚Â ‚Á‡ËÏÓ‰ÂÈÒÚ‚Ëfl ‰Îfl
ÙÛÎÎÂÂÌ‡ ë20 „Ó‡Á‰Ó ·ÓÎÂÂ ÒËÎ¸Ì˚Â, ˜ÂÏ ‰Îfl ë60 [44, 45].
èÂ‰ÔÓÎ‡„‡˛Ú, ˜ÚÓ Ù‡Á˚ Ì‡ ÓÒÌÓ‚Â ë20 ÏÓ„ÛÚ ÔÓfl‚ÎflÚ¸ Ò‚Âı-
ÔÓ‚Ó‰fl˘ËÂ Ò‚ÓÈÒÚ‚‡ [44, 46]. ê‡Ò˜ÂÚ˚ [43, 46, 47] ÔÓÍ‡Á‡ÎË, ˜ÚÓ
1D-ÒÚÛÍÚÛ˚ (‚ ÒÓÒÚ‡‚Â ÍÓÚÓ˚ı ˜ËÒÎÓ sp3-‡ÚÓÏÓ‚ ÏÓÊÂÚ ‰Ó-
ÒÚË„‡Ú¸ ~ 80 %), ‡ Ú‡ÍÊÂ ÍËÒÚ‡ÎÎ ë20 Ò ÔÓÒÚÓÈ ÍÛ·Ë˜ÂÒÍÓÈ Â-
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êËÒ. 3.11. éÔÚËÏËÁËÓ‚‡ÌÌ˚Â ÍÓÌÙË„Û‡ˆËË ÍËÒÚ‡ÎÎÓÓ·‡ÁÛ˛˘Ëı 
ÍÎ‡ÒÚÂÓ‚-ÔÓÎË˝‰Ó‚ ë2n

ën

ë20 1 ë30 3 ë40 40 ë50 271

ë22 0 ë32 6 ë42 45 ë52 437

ë24 1 ë34 6 ë44 89 ë54 580

ë26 1 ë36 15 ë46 116 ë56 924

ë28 2 ë38 17 ë48 199 ë58 1205

í ‡ · Î Ë ˆ ‡  3 . 5 . èÓÎÌÓÂ ˜ËÒÎÓ ËÁÓÏÂÓ‚ Ï‡Î˚ı ÙÛÎÎÂÂÌÓ‚ ën (n = 20–58) [16]

ën Ni ën Ni ën Ni



¯ÂÚÍÓÈ èäî-ë20 ËÏÂ˛Ú ‚˚-
ÒÓÍËÂ ÔÎÓÚÌÓÒÚË ÒÓÒÚÓflÌËÈ
‚·ÎËÁË ÛÓ‚Ìfl îÂÏË, ˜ÚÓ
·Î‡„ÓÔËflÚÒÚ‚ÛÂÚ ‚ÓÁÌËÍÌÓ-
‚ÂÌË˛ Ò‚ÂıÔÓ‚Ó‰ËÏÓÒÚË.
é‰Ì‡ÍÓ ˝ÚË ÒÚÛÍÚÛ˚ ÔÓ ÓÚ-
ÌÓ¯ÂÌË˛ Í Ó-ë20 Ë t-ë20 ÏÂÚ‡-
ÒÚ‡·ËÎ¸Ì˚. í‡Í, ˝ÌÂ„Ëfl ÍÓ-
„ÂÁËË èäî-ë20 ÒÓÒÚ‡‚ÎflÂÚ
ÓÍÓÎÓ 8.6 ˝Ç – ‚ Ò‡‚ÌÂÌËË Ò
14.0 Ë 14.9 ˝Ç ‰Îfl Ó-ë20 Ë t-ë20 ÒÓÓÚ‚ÂÚÒÚ‚ÂÌÌÓ. èÓÒÎÂ‰ÌËÂ Ù‡Á˚
fl‚Îfl˛ÚÒfl ÔÓÎÛÔÓ‚Ó‰ÌËÍ‡ÏË Ò ¯ËËÌ‡ÏË Á‡ÔÂ˘ÂÌÌ˚ı ˘ÂÎÂÈ
ÓÍÓÎÓ 1.4–1.8 ˝Ç.

èÂ‰ÎÓÊÂÌ [48] ÍÛ·Ë˜ÂÒÍËÈ ÍËÒÚ‡ÎÎ Ì‡ ÓÒÌÓ‚Â Ï‡ÎÓ„Ó ÙÛÎ-
ÎÂÂÌ‡ ë24. ùÚÓ Ì‡ËÏÂÌ¸¯ËÈ ËÁ ÏÌÓ„Ó„‡ÌÌËÍÓ‚, Ó·Î‡‰‡˛˘ËÈ
˜ËÒÎÓÏ „‡ÌÂÈ (6 Í‚‡‰‡ÚÓ‚ Ë 8 „ÂÍÒ‡„ÓÌÓ‚), ‰ÓÒÚ‡ÚÓ˜Ì˚Ï ‰Îfl
Ó·‡ÁÓ‚‡ÌËfl ÍÛ·Ë˜ÂÒÍËı Â¯ÂÚÓÍ. Ç Ëı ˜ËÒÎÂ ÔÓÒÚ‡fl ÍÛ·Ë˜ÂÒ-
Í‡fl, „‰Â ÏÓÎÂÍÛÎ˚ ë24 ‚Á‡ËÏÓ‰ÂÈÒÚ‚Û˛Ú Á‡ Ò˜ÂÚ ÍÓ‚‡ÎÂÌÚÌ˚ı
Ò‚flÁÂÈ, ‚ÓÁÌËÍ‡˛˘Ëı ÏÂÊ‰Û ÒÏÂÊÌ˚ÏË Í‚‡‰‡ÚÌ˚ÏË „‡ÌflÏË
(ËÒ. 3.13). í‡Í‡fl ÛÔÓÏflÌÛÚ‡fl ‡ÌÂÂ ÒËÒÚÂÏ‡ Ì‡Á‚‡Ì‡ ÔÓÒÚ˚Ï
ÍÛ·Ë˜ÂÒÍËÏ ÙÛÎÎÂËÚÓÏ — èäî-ë24. ëÓ„Î‡ÒÌÓ ‡Ò˜ÂÚ‡Ï [48],
èäî-ë24 fl‚ÎflÂÚÒfl ‡ÎÏ‡ÁÓÔÓ‰Ó·Ì˚Ï ÔÓÎËÏÂÌ˚Ï ÔÓÎÛÔÓ‚Ó‰-
ÌËÍÓÏ, ÍÓÚÓ˚È ËÏÂÂÚ ÌÛÎÂ‚Û˛ ÔÓÎflËÁÛÂÏÓÒÚ¸ Ë ‚˚ÒÓÍÛ˛ ÔÓ-
ËÒÚÓÒÚ¸, ‡ Ú‡ÍÊÂ ‰ÓÎÊÂÌ ·˚Ú¸ ÏÂı‡ÌË˜ÂÒÍË ÔÓ˜Ì˚Ï Ë ıËÏË˜Â-
ÒÍË ËÌÂÚÌ˚Ï, Ë ÏÓÊÂÚ ·˚Ú¸ ÔÂ‰ÎÓÊÂÌ ‚ Í‡˜ÂÒÚ‚Â ÌËÁÍÓ‰Ë˝ÎÂ-
ÍÚË˜ÂÒÍÓ„Ó Ï‡ÚÂË‡Î‡ ‰Îfl ËÌÚÂÍÓÌÌÂÍÚÓÓ‚. äÓÏÂ ÚÓ„Ó
ÒÚÛÍÚÛ‡ èäî-ë24 ‚ÍÎ˛˜‡ÂÚ ‰‚ÛıÏÂÌÛ˛ Â¯ÂÚÍÛ ˆËÎËÌ‰Ë-
˜ÂÒÍËı Ì‡ÌÓÔÓ ‰Ë‡ÏÂÚÓÏ D = 0.41 ÌÏ, ÍÓÚÓ‡fl ÏÓÊÂÚ ·˚Ú¸ ËÒ-
ÔÓÎ¸ÁÓ‚‡Ì‡ ‚ Í‡˜ÂÒÚ‚Â ÏÓÎÂÍÛÎflÌ˚ı ÒËÚ.

êfl‰ ‰Û„Ëı ÔÂ‰ÎÓÊÂÌÌ˚ı ÙÓÏ 1D–3D (sp2 + sp3) Cn<60-ÔÓÎË-
ÏÂÓ‚ Ó·ÒÛÊ‰‡ÂÚÒfl ‚ Ó·ÁÓÂ [16]. Ç Í‡˜ÂÒÚ‚Â ÔËÏÂ‡ Ì‡ ËÒ. 3.14
‰ÂÏÓÌÒÚËÛ˛ÚÒfl ‚ÓÁÏÓÊÌ˚Â ÍËÒÚ‡ÎÎË˜ÂÒÍËÂ ÙÓÏ˚ ÙÛÎÎÂ-
ÂÌ‡ C36.

Ç ÌÂ‡‚ÌÓ‚ÂÒÌ˚ı ÛÒÎÓ‚Ëflı ‚ ‡ÏÍ‡ı Ó‰ÌÓÈ ÒËÌÚÂÚË˜ÂÒÍÓÈ
ÔÓˆÂ‰Û˚ Ó‰ÌÓ‚ÂÏÂÌÌÓ ÏÓ„ÛÚ ·˚Ú¸ ÔÓÎÛ˜ÂÌ˚ ‡ÁÎË˜Ì˚Â ÍÎ‡-
ÒÚÂ˚ ën, ÍÓÚÓ˚Â Á‡ÚÂÏ ÏÓ„ÛÚ ÙÓÏËÓ‚‡Ú¸ ÒÚÛÍÚÛ˚, ÒÓÒÚÓ-
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êËÒ. 3.12. î‡„ÏÂÌÚ˚ ÍËÒÚ‡ÎÎË˜ÂÒÍÓÈ ÒÚÛÍÚÛ˚ (‚‚ÂıÛ), ˝ÌÂ„ÂÚË-
˜ÂÒÍËÂ ÁÓÌ˚ (ÒÂ‰Ìflfl Ô‡ÌÂÎ¸) Ë ÔÎÓÚÌÓÒÚË ˝ÎÂÍÚÓÌÌ˚ı ÒÓÒÚÓflÌËÈ
(‚ÌËÁÛ) ÓÚÓÓÏ·Ë˜ÂÒÍÓÈ éî-ë20 (1) Ë ÚÂÚ‡„ÓÌ‡Î¸ÌÓÈ íî-ë20 (2) Ù‡Á 

ë20 [43].
Ç˚‰ÂÎÂÌ˚ sp3 (ë1, �)- Ë sp2 (ë2, �)-‡ÚÓÏ˚

êËÒ. 3.13. ùÎÂÏÂÌÚ‡Ì‡fl fl˜ÂÈÍ‡ ÔÓ-
ÒÚÓÈ ÍÛ·Ë˜ÂÒÍÓÈ Â¯ÂÚÍË ËÁ ÏÓÎÂ-
ÍÛÎ ÙÛÎÎÂÂÌ‡ ë24 (A — ÔÓÒÚÓflÌÌ‡fl 

Â¯ÂÚÍË) [48]



‡Ú‡ÏË Ë ‰Û„ËÏË ÏËÌÂ‡Î‡ÏË, Ú‡ÍÊÂ ÒÓÒÚÓfl˘ËÏË ËÁ ‡ÚÓÏÌ˚ı
ÔÓÎË˝‰Ó‚.

ëÎÂ‰ÛÂÚ ÛÔÓÏflÌÛÚ¸ Î˛·ÓÔ˚ÚÌËÂ «„Ë·Ë‰Ì˚Â» (sp2 + sp3)-
ÒÚÛÍÚÛ˚ – ÚÂÓÂÚË˜ÂÒÍË ÒÍÓÌÒÚÛËÓ‚‡ÌÌ˚Â ÍÓ‚‡ÎÂÌÚÌ˚Â Â-
¯ÂÚÍË, ÍÓÚÓ˚Â ÒÓÒÚ‡‚ÎÂÌ˚ [52] ËÁ Ù‡„ÏÂÌÚÓ‚ Û„ÎÂÓ‰Ì˚ı Ì‡-
ÌÓÚÛ·ÓÍ, ‡ «ÛÁÎ‡ÏË» ˝ÚËı Â¯ÂÚÓÍ fl‚Îfl˛ÚÒfl ÙÛÎÎÂÂÌ˚
ën=60,70,80 (ËÒ. 3.16). Ñ‡ÌÌ˚Â ÒÚÛÍÚÛ˚ ÔÓÏËÏÓ sp2-‡ÚÓÏÓ‚, ÙÓ-
ÏËÛ˛˘Ëı Ó·ÓÎÓ˜ÍË ÙÛÎÎÂÂÌÓ‚ Ë ÒÚÂÌÍË ÚÛ·ÓÍ, ÒÓ‰ÂÊ‡Ú ˜Â-
Ú˚ÂıÍÓÓ‰ËÌËÓ‚‡ÌÌ˚Â sp3-‡ÚÓÏ˚ Û„ÎÂÓ‰‡ ‚ Ó·Î‡ÒÚË «ÒÓÒÚ˚-
ÍÓ‚ÍË». ùÌÂ„ÂÚË˜ÂÒÍËÂ ÓˆÂÌÍË [52] ÔÓÍ‡Á˚‚‡˛Ú, ˜ÚÓ Ú‡ÍËÂ ÍÓÏ-
ÔÓÁËÚ˚, ‚ ÔËÌˆËÔÂ, ÏÓ„ÛÚ ÓÍ‡Á‡Ú¸Òfl ÒÚ‡·ËÎ¸Ì˚ÏË ÔË ÍÓÏÌ‡Ú-
ÌÓÈ ÚÂÏÔÂ‡ÚÛÂ. èËÏÂ˚ ‰Û„Ëı ÍÓ‚‡ÎÂÌÚÌÓ-Ò‚flÁ‡ÌÌ˚ı „Ë·Ë-
‰Ó‚ ÙÛÎÎÂÂÌ + Ì‡ÌÓÚÛ·Í‡ ÔË‚Ó‰flÚÒfl ‚ „Î‡‚Â 4.

Ç Á‡ÍÎ˛˜ÂÌËÂ Ì‡ÒÚÓfl˘ÂÈ „Î‡‚˚ Í‡ÚÍÓ ‡ÒÒÏÓÚËÏ ÂÁÛÎ¸-
Ú‡Ú˚ ÏÓ‰ÂÎËÓ‚‡ÌËfl ÍËÒÚ‡ÎÎË˜ÂÒÍËı Ù‡Á ÒÓ ÒÚÛÍÚÛÓÈ ÚËÔ‡
‡ÎÏ‡Á‡ Ì‡ ÓÒÌÓ‚Â ÌÂÛ„ÎÂÓ‰Ì˚ı ÙÛÎÎÂÂÌÓ‚.

3.5. çÖìÉãÖêéÑçõÖ ÉàèÖêÄãåÄáõ

ç‡fl‰Û Ò Û„ÎÂÓ‰Ì˚ÏË ÙÛÎÎÂÂÌ‡ÏË ËÁ‚ÂÒÚÌÓ ·ÓÎ¸¯ÓÂ ÒÂ-
ÏÂÈÒÚ‚Ó ÌÂÛ„ÎÂÓ‰Ì˚ı Í‡Í‡ÒÌ˚ı ˜‡ÒÚËˆ, ÍÓÚÓ˚Â Ú‡ÍÊÂ ÏÓ„ÛÚ
‚˚ÒÚÛÔ‡Ú¸ [53] Í‡Í «ÒÚÓËÚÂÎ¸Ì˚Â ·ÎÓÍË» ‡ÁÎË˜Ì˚ı ÍÓÌ‰ÂÌÒË-
Ó‚‡ÌÌ˚ı Ù‡Á, ‚ ÚÓÏ ˜ËÒÎÂ ÒÓ ÒÚÛÍÚÛÓÈ ÚËÔ‡ ‡ÎÏ‡Á‡. çÂ‰‡‚ÌÓ
Ì‡˜‡Ú˚ ‡·ÓÚ˚ [54, 55] ÔÓ ÔÓËÒÍÛ ÌÂÛ„ÎÂÓ‰Ì˚ı „ËÔÂ‡ÎÏ‡ÁÌ˚ı
Ù‡Á, Ó·‡ÁÓ‚‡ÌÌ˚ı Ì‡ ÓÒÌÓ‚Â ÙÛÎÎÂÂÌÓ‚ B12N12. ÉËÔÂ‡ÎÏ‡Á Ó·-
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fl˘ËÂ ËÁ ÍÓÏ·ËÌ‡ˆËË ‡ÁÎË˜-
Ì˚ı ÏÓÎÂÍÛÎ. ç‡ÔËÏÂ, ÔË
ÓÒ‡Ê‰ÂÌËË Ì‡ ÔÓ‰ÎÓÊÍÛ ÍÎ‡Ò-
ÚÂ˚ ën ÏÓ„ÛÚ Ó·‡ÁÓ‚˚‚‡Ú¸
ÎË·Ó ÌÂÛÔÓfl‰Ó˜ÂÌÌ˚Â
(‡ÏÓÙÌ˚Â) ÔÎÂÌÍË, ÎË·Ó ‡Á-
ÎË˜Ì˚Â ÔÎÓÚÌÓÛÔ‡ÍÓ‚‡ÌÌ˚Â
Â¯ÂÚÍË [49, 50]. Ç Í‡˜ÂÒÚ‚Â
ÔËÏÂ‡ Ì‡ ËÒ. 3.15 ÔË‚Ó‰ËÚ-
Òfl ÒÚÛÍÚÛ‡ ÚËÔ‡ ÍÎ‡Ú‡Ú‡ Ì‡
ÓÒÌÓ‚Â ÍÎ‡ÒÚÂÓ‚ ë20, ë24, ë46

[51]. ï‡‡ÍÚÂÌÓÈ ˜ÂÚÓÈ Ú‡-
ÍËı Â¯ÂÚÓÍ fl‚Îfl˛ÚÒfl ·ÓÎ¸-
¯ÓÂ ˜ËÒÎÓ ‡ÚÓÏÓ‚ ‚ ˝ÎÂÏÂÌÚ‡-

ÌÓÈ fl˜ÂÈÍÂ, ·ÓÎ¸¯ËÂ Ô‡‡ÏÂÚ˚ Â¯ÂÚÍË Ë ÁÌ‡˜ËÚÂÎ¸Ì˚Â ÏÓÎÂ-
ÍÛÎflÌ˚Â ÔÛÒÚÓÚ˚. ç‡ÔËÏÂ, ˝ÎÂÏÂÌÚ‡Ì‡fl fl˜ÂÈÍ‡ „ÔÛ-Â¯ÂÚ-
ÍË, ÔÓÒÚÓÂÌÌ‡fl ËÁ ÏÓÎÂÍÛÎ ë120 Ë ë48, ÒÓ‰ÂÊËÚ 168 ‡ÚÓÏÓ‚ Û„-
ÎÂÓ‰‡. í‡ÍËÂ Â¯ÂÚÍË ÔÓ ÒÚÛÍÚÛÂ ÒıÓÊË Ò ˆÂÓÎËÚ‡ÏË, ÍÎ‡Ú-
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êËÒ. 3.14. äËÒÚ‡ÎÎ˚ ËÁ ÙÛÎÎÂÂ-
ÌÓ‚ ë36.

Ç‚ÂıÛ – Â‰ËÌË˜Ì˚È ÙÛÎÎÂÂÌ ë36 (ÛÍ‡Á‡Ì˚ sp3- Ë
sp2-‡ÚÓÏ˚) Ë ÏÓÌÓÒÎÓÈ ËÁ ˝ÚËı ÙÛÎÎÂÂÌÓ‚; ÇÌË-
ÁÛ – ‰‚‡ ÚËÔ‡ ÛÔ‡ÍÓ‚ÓÍ ÏÓÌÓÒÎÓÂ‚ ë36 ‚ ÍËÒÚ‡ÎÎ

êËÒ. 3.15. ÉËÔÓÚÂÚË˜ÂÒÍËÂ Ì‡ÌÓ‡ÎÎÓÚÓÔ˚ Û„ÎÂÓ‰‡ ÚËÔ‡ ÍÎ‡Ú‡Ú‡ Ì‡ ÓÒÌÓ‚Â 
ÍÎ‡ÒÚÂÓ‚ ë20, ë24, ë46 [51]

êËÒ. 3.16. î‡„ÏÂÌÚ˚ Í‚‡‰‡ÚÌÓÈ Ë ÍÛ·Ë˜ÂÒÍÓÈ «Â¯ÂÚÓÍ ËÁ ÚÛ·ÓÍ Ë ÙÛÎÎÂÂ-
ÌÓ‚» – ÏÓ‰ÂÎ¸Ì˚ı (sp2 + sp3)-ÒÚÛÍÚÛ [52]



ÎÂÂ ‡‚ÌÓ‚ÂÒÌÓÂ ÒÓÒÚÓflÌËÂ, ÍÓ„‰‡ ˝ÌÂ„Ëfl ‚ÌÛÚÂÌÌËı Ì‡ÔflÊÂ-
ÌËÈ ÍÓÏÔÂÌÒËÛÂÚÒfl ‚ÌÂ¯ÌÂÈ Ì‡„ÛÁÍÓÈ.

Ç ̂ ÂÎÓÏ, ‡ÒÒÏÓÚÂÌÌ˚Â „ËÔÂ‡ÎÏ‡Á˚Â ÍËÒÚ‡ÎÎ˚ Ë Ó‰ÒÚ‚ÂÌ-
Ì˚Â ÙÛÎÎÂËÚ˚ ÔÂ‰ÒÚ‡‚Îfl˛Ú ËÌÚÂÂÒÌÛ˛ „ÛÔÔÛ ÍÓÌ‰ÂÌÒËÓ-
‚‡ÌÌ˚ı Ù‡Á, ÍÓÚÓ˚Â ÓÚÌÓÒflÚÒfl Í ‡ÎÎÓÚÓÔ‡Ï Û„ÎÂÓ‰‡ ÒÓ ÒÏÂ-
¯‡ÌÌ˚ÏË (sp2+δ + sp3) ˝ÎÂÍÚÓÌÌ˚ÏË ÍÓÌÙË„Û‡ˆËflÏË. Ç ÓÚÎË˜ËÂ
ÓÚ «Ú‡‰ËˆËÓÌÌ˚ı» ÏÓÎÂÍÛÎflÌ˚ı ÙÛÎÎÂËÚÓ‚, ÓÒÌÓ‚Ì˚Ï ÚËÔÓÏ
Ò‚flÁ˚‚‡ÌËfl ÙÛÎÎÂÂÌÓ‚ ‚ Ëı Â¯ÂÚÍ‡ı fl‚ÎflÂÚÒfl ÍÓ‚‡ÎÂÌÚÌ˚È ÚËÔ
‚Á‡ËÏÓ‰ÂÈÒÚ‚ËÈ. ä‡Í ÓÚÏÂ˜‡ÎÓÒ¸, Ì‡Ë·ÓÎÂÂ ÔË‚ÎÂÍ‡ÚÂÎ¸Ì˚Â Ï‡-
ÚÂË‡ÎÓ‚Â‰˜ÂÒÍËÂ ÔÂÒÔÂÍÚË‚˚ ˝ÚËı ÒËÒÚÂÏ Ò‚flÁ‡Ì˚ Ò Ëı Ï‡ÎÓÈ
ÔÎÓÚÌÓÒÚ¸˛ Ë ‚˚ÒÓÍÓÈ ÔÓËÒÚÓÒÚ¸˛, ˜ÚÓ ÔË‰‡ÂÚ ËÏ ËÌÚÂÂÒ ‚ Í‡-
˜ÂÒÚ‚Â Ï‡ÚÂË‡ÎÓ‚ ‰Îfl ‡ÍÍÛÏÛÎflˆËË ÎÂ„ÍËı „‡ÁÓ‚ ËÎË Ï‡ÚËˆ ‰Îfl
ËÌÚÂÍ‡ÎflˆËË ‡ÁÎË˜Ì˚ÏË ‡ÚÓÏ‡ÏË ËÎË ÏÓÎÂÍÛÎ‡ÏË.
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‡ÁÛÂÚÒfl [54, 55] ÔË ÚÂÚ‡˝‰Ë˜ÂÒÍÓÈ ÛÔ‡ÍÓ‚ÍÂ ˝ÚËı ÙÛÎÎÂÂ-
ÌÓ‚; ÔË ˝ÚÓÏ „ÂÍÒ‡„ÓÌ‡Î¸Ì˚Â B3N3-„‡ÌË ÒÓÒÂ‰ÌËı ÙÛÎÎÂÂÌÓ‚
ÓËÂÌÚËÓ‚‡Ì˚ Ô‡‡ÎÎÂÎ¸ÌÓ ‰Û„ ‰Û„Û Ú‡Í, ˜ÚÓ ÏÂÊ‰Û ÌËÏË Ó·-
‡ÁÛ˛ÚÒfl „ÂÚÂÓÔÓÎflÌ˚Â B–N-Ò‚flÁË (ËÒ. 3.17). Ç ÂÁÛÎ¸Ú‡ÚÂ
Í‡Ê‰˚È ‡ÚÓÏ ÔÓÎÛ˜‡ÂÚ ˜ÂÚ˚ÂıÍ‡ÚÌÓÂ ÓÍÛÊÂÌËÂ (BN4 ËÎË
NB4), Ú. Â. ÔÂÂıÓ‰ËÚ ‚ sp3-ÍÓÌÙË„Û‡ˆË˛. í‡ÍËÏ Ó·‡ÁÓÏ, ‰Îfl
„ËÔÂ‡ÎÏ‡Á‡ B12N12 ‰ÓÒÚË„‡ÂÚÒfl Ï‡ÍÒËÏ‡Î¸Ì‡fl ÔÎÓÚÌÓÒÚ¸ sp3-Ò‚fl-
ÁÂÈ (‚ ÔÂÂÒ˜ÂÚÂ Ì‡ ‡ÚÓÏ), ÒÓ‚Ô‡‰‡˛˘‡fl Ò Ú‡ÍÓ‚ÓÈ ‰Îfl «Ó·˚˜ÌÓ-
„Ó» ‡ÎÏ‡ÁÓÔÓ‰Ó·ÌÓ„Ó (ÍÛ·Ë˜ÂÒÍÓ„Ó) BN. ùÚÓ ÔËÌˆËÔË‡Î¸ÌÓ ÓÚ-
ÎË˜‡ÂÚ ·ÓÌËÚË‰Ì˚È „ËÔÂ‡ÎÏ‡Á ÓÚ ‡ÒÒÏÓÚÂÌÌÓ„Ó ‡ÌÂÂ ÉÄ
ë28, „‰Â sp3-ÍÓÌÙË„Û‡ˆË˛ ÔËÌËÏ‡˛Ú ÎË¯¸ ˜ÂÚ˚Â ËÁ 28 ‡ÚÓÏÓ‚
Ó·ÓÎÓ˜ÍË Í‡Ê‰Ó„Ó ÙÛÎÎÂÂÌ‡.

ê‡Ò˜ÂÚ˚ ÉÄ B12N12 [54, 55] ÔÓÍ‡Á‡ÎË, ˜ÚÓ ‡‚ÌÓ‚ÂÒÌ˚È Ô‡‡-
ÏÂÚ ˝ÚÓÈ Ù‡Á˚ ‡ = 11.91 Å, ÔÎÓÚÌÓÒÚ¸ ρ = 2.823 „/ÒÏ3, ¯ËËÌ‡ Á‡-
ÔÂ˘ÂÌÌÓÈ ˘ÂÎË ÒÓÒÚ‡‚ÎflÂÚ ÓÍÓÎÓ 3 ˝Ç. ç‡Ë·ÓÎÂÂ ÔËÏÂ˜‡ÚÂÎ¸-
Ì˚Ï ÂÁÛÎ¸Ú‡ÚÓÏ [54, 55] fl‚ÎflÂÚÒfl ÓˆÂÌÍ‡ ÏÓ‰ÛÎfl ÛÔÛ„ÓÒÚË ÉÄ
B12N12: Ç = 658 Éè‡, ÍÓÚÓ˚È ÓÍ‡Á‡ÎÒfl ‚ 1.5 ‡Á‡ ·ÓÎ¸¯Â, ˜ÂÏ ‰Îfl
‡ÎÏ‡Á‡ (Ç = 443 Éè‡) Ë ÁÌ‡˜ËÚÂÎ¸ÌÓ ·ÓÎ¸¯Â, ˜ÂÏ ‰Îfl ÍÛ·Ë˜ÂÒÍÓ-
„Ó ÌËÚË‰‡ ·Ó‡ (Ç = 369–400 Éè‡). ùÚÓÚ ÌÂÓ·˚˜Ì˚È ÂÁÛÎ¸Ú‡Ú
Ó·˙flÒÌfl˛Ú [54] ÚÂÏ Ù‡ÍÚÓÏ, ˜ÚÓ Û„Î˚ ÏÂÊ‰Û B–N-Ò‚flÁflÏË ‚ „Ë-
ÔÂ‡ÎÏ‡ÁÂ B12N12 (90° Ë 120°) ÓÚÎË˜‡˛ÚÒfl ÓÚ ‡‚ÌÓ‚ÂÒÌ˚ı
(109.47°) ‚ ÒÚÛÍÚÛÂ «Ó·˚˜ÌÓ„Ó» ‡ÎÏ‡ÁÓÔÓ‰Ó·ÌÓ„Ó BN, Ú. Â. Ò‚fl-
ÁË ‚ Â¯ÂÚÍÂ ÉÄ B12N12 fl‚Îfl˛ÚÒfl Ì‡ÔflÊÂÌÌ˚ÏË. èÓ‰ ‰ÂÈÒÚ‚ËÂÏ
‚ÌÂ¯ÌÂÈ Ì‡„ÛÁÍË ÒÚÛÍÚÛ‡ ÉÄ ‰ÂÙÓÏËÛÂÚÒfl, ÔÂÂıÓ‰fl ‚ ·Ó-
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êËÒ. 3.17. ÄÚÓÏÌ˚Â ÒÚÛÍÚÛ˚ ÙÛÎÎÂÂÌ‡ B12N12 Ë Ù‡„ÏÂÌÚ‡ Â¯ÂÚÍË „ËÔÂ-
‡ÎÏ‡Á‡ B12N12 (‚ ÔÓÂÍˆËË Ì‡ ÔÎÓÒÍÓÒÚ¸ (111)) [55]
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