Ňěâőď àăáçěâă íńěłâàőŋŋëå áőáâőïŋĺľ łőňŕńěłáőć ŕěàěåőďŋëå ňěâăńńőć áőďěàęăéĺå åĺňĺçěáłĺ ăłâĺćŋëě ńĺčăŋďë

Ă.Ň. Šőłňăçěć, Ă.Ń. Ůãčàěěć ČŊŰ ŘŤ Ŋăãçŋő-Ĺááńěďőćăâěńìáłĺľ Ťĺğĺłő-Ţĺňĺçěáłĺľ Ĺŋáâĺâãâ ĺň. Ń.§. Łăàŕőćă Ćőàőŋæőćő ŕőńě 10, 103064, Ňőáłćă, äăłá +7-(095)-975-2450, Ňőáłőćáłĺľ Čőáãďăàáâćěŋŋëľ Şŋĺćěàáĺâěâ ĺň. Ň.Ć. Ńőňőŋőáőćă, Ćëáèĺľ åĺňĺçěáłĺľ łőńńěďę ŘĂŊ, Űěŋâà Ćëçĺáńĺâěńìŋőľ åĺňĺĺ ŕàĺ Ĺŋáâĺâãâě Ŕàĺłńăďŋőľ Ňăâěňăâĺłĺ ŘĂŊ ĺň. Ň.Ć. Łěńďëèă

Ăŋŋőâăæĺï Ŕpĺňěŋïěňëľ ďńï păáçěâă ňăčŋĺâŋëå ĺ őŕâĺçěáłĺå áćőľáâć łőňŕńěłáőć ŕěpěåőďŋëå ňěâăńńőć ňěâőď íääěłâĺćŋőčő łpĺáâăńńĺçěáłőčő ŕőńï àăáèĺàěŋ âăł, çâőąë ãçĺâëćăâì íńěłâàőŋë, ŋăåőďïéĺěáï ŋă âěå őàąĺâăńïå ńĺčăŋďőć, ğăáěńěŋŋőáâì łőâőàëå ňěŋïěâáï ć åőďě åĺňĺçěáłőčő ŕàěćàăéěŋĺï. Ŕőáâàőěŋ íääěłâĺćŋëľ čăňĺńìâőŋĺăŋ ďńï áĺáâěňë ĺğ áĺńìŋő łőààěńĺàőćăŋŋëå íńěłâàőŋőć d-őąőńőçłĺ ĺ íńěłâàőŋőć ŋă ŕěàěáěłăîéĺåáï ć åőďě ŕàőæěááă őàąĺâăńïå ńĺčăŋďőć. Şçěâ ŕőńŋőčő łőŋäĺčãàăæĺőŋŋőčő ćğăĺňőďěľáâćĺï ďńï íâőľ ŕőďáĺáâěňë ŕőğćőńïěâ őŕàěďěńĺâì áâàãłâãàã őáŋőćŋőčő ĺ ćőğąãęďěŋŋëå íńěłâàőŋŋëå áőáâőïŋĺľ. Ŕőńãçěŋŋăï ćëçĺáńĺâěńìŋăï ŕàőæěďãàă ŕàĺňěŋěŋă ł ĺááńěďőćăŋĺî àěăłæĺĺ ĺğőňěàĺğăæĺĺ łćăďàĺæĺłńăŋă ć ŋőàąőàŋăďĺěŋ ć łőőàďĺŋăæĺőŋŋőľ áäěàě Co-âěâàăäěŋĺńŕőàäĺàĺŋă.

Őŕĺáăŋĺě áćőľáâć łőňŕńěłáőć ŕěàěåőďŋëå ňěâăńńőć (ŁŔŇ) ŕàěďáâăćńïěâ ćăęŋãî ŕàőąńěňã ďńï łćăŋâőćőľ åĺňĺĺ. Ďńï ĺğãçěŋĺï íńěłâàőŋŋőľ áâàãłâãàë ŁŔŇ ĺáŕőńìğãîâáï łăł ab initio, âăł ĺ ŕőńãíňŕĺàĺçěáłĺě ŕőďåőďë [1{5]. Ć ŋěłőâőàëå áńãçăïå âăłĺě ŕőďåőďë ŕőğćőńïîâ ďőáâĺçì ãďőćńěâćőàĺâěńìŋőčő áőčńăáĺï á íłáŕěàĺňěŋâőň. Šěň ŋě ňěŋěě, ŋěőąåőďĺňő őâňěâĺâì, çâő ŋěáňőâàï ŋă ğăâàăçěŋŋëě ãáĺńĺï, íâĺ ňěâőďë ŋě áŕőáőąŋë ŋăďěęŋő ćőáŕàőĺğćěáâĺ ŋě âőńìłő íłáŕěàĺňěŋâăńìŋëě ğŋăçěŋĺï íŋěàčĺľ íńěłâàőŋŋëå d-d ŕěàěåőďőć, ŋő ğăçăáâãî ďăęě áŕĺŋ ĺ áĺňňěâàĺî őáŋőćŋőčő áőáâőïŋĺï łőňŕńěłáă. Ąőńěě âőčő, őâłàëâăï őąőńőçłă ăâőňă ŕěàěåőďŋőčő ňěâăńńă ŕőàőęďăěâ ąőńìèőě łőńĺçěáâćő ŋĺğłőńěęăéĺå ćőğąãęďěŋŋëå áőáâőïŋĺľ, çâő ćëğëćăěâ ŕàőąńěňë áő áåőďĺňőáâìî ŕàőæěďãàë áăňőáőčńăáőćăŋŋőčő ŕőńï (ŚŚŔ), ńěęăéěľ ć őáŋőćě ćáěå áâăŋďăàâŋëå łćăŋâőćő-åĺňĺçěáłĺå ňěâőďőć, ĺ ćěďěâ ł ŕàőáâàăŋáâćěŋŋőľ ĺ áŕĺŋőćőľ ŋěáâăąĺńìŋőáâĺ áĺáâěňë. Ňěâőď äãŋłæĺőŋăńă ŕńőâŋőáâĺ ćőőąéě ŕńőåő ŕàĺňěŋĺň ďńï őŕĺáăŋĺï ćőğąãęďěŋŋëå áőáâőïŋĺľ ĺ áĺáâěň á őâłàëâőľ őąőńőçłőľ. Šàãďŋőáâĺ ćáěå ŕőďåőďőć, őáŋőćăŋŋëå ŋă ŕàĺąńĺęěŋĺĺ áăňőáőčńăáőćăŋŋőčő ŕőńï őąãáńőćńěŋë âěň, çâő íńěłâàőŋë ć d-őąőńőçłě ŕěàěåőďŋőčő ňěâăńńă áĺńìŋő łőààěńĺàőćăŋë. Šěőàĺï łàĺáâăńńĺçěáłőčő ŕőńï, łőâőàăï ãçĺâëćăěâ łőààěńïæĺî íńěłâàőŋőć ć d-őąőńőçłě, ãáŕěèŋő őŕĺáëćăěâ íłáŕěàĺňěŋâăńìŋëě ďăŋŋëě, ğăćĺáïéĺě őâ áŕěłâàă íńěłâàőŋŋëå áőáâőïŋĺľ, ŋő őáŋőćëćăěâáï ŋă çĺáâő íňŕĺàĺçěáłőň őŕĺáăŋĺĺ ćğăĺňőďěľáâćĺï d-őąőńőçłĺ ĺ ńĺčăŋďőć, çâő ŋě ŕőğćőńïěâ ãçěáâì łőŋłàěâŋãî áâàãłâãàã ńĺčăŋďőć ĺ ćëçĺáńĺâì ŕăàăňěâàë àăáéěŕńěŋĺľ őďŋőíńěłâàőŋŋëå d-ãàőćŋěľ.

Ňěâőď íääěłâĺćŋőčő łàĺáâăńńĺçěáłőčő ŕőńï (İŁŔ) [6], ĺáŕőńìğãîéĺľ łőňąĺŋăæĺî ňěâőďőć íääěłâĺćŋőčő čăňĺńìâőŋĺăŋă ĺ čàãŕŕőćëå äãŋłæĺľ, ãçĺâëćăěâ łăł łőààěńïæĺĺ ćŋãâàĺ d-őąőńőçłĺ, âăł ĺ ŕěàěŋőá ğăàïďă ňěęďã d-őąőńőçłőľ ĺ ńĺčăŋďăňĺ. Őŋ ąëń ŕàĺňěŋěŋ ł ĺááńěďőćăŋĺî d-d-áŕěłâàőć ąőńìèőľ áěàĺĺ ŁŔŇ [7, 8] ĺ ŕőłăğăń ãďőćńěâćőàĺâěńìŋőě (á âőçŋőáâìî ďő 1000 áň^{−1}) áőćŕăďěŋĺě á íłáŕěàĺňěŋâőň. Őďŋăłő íâőâ ňěâőď àăááňăâàĺćăěâ łőààěńïæĺőŋŋëě íääěłâë âőńìłő ćŋãâàĺ dőąőńőçłĺ, ĺ, áńěďőćăâěńìŋő, ŋě ňőęěâ őŕĺáëćăâì áőěďĺŋěŋĺï ĺ ŕàőæěááë, ć łőâőàëå íńěłâàőŋŋëě łőààěńïæĺĺ ć ńĺčăŋďăå ćăęŋë. Ł çĺáńã âăłĺå ŕàőæěááőć áńěďãěâ őâŋěáâĺ àěăłæĺĺ őàčăŋĺçěáłĺå ńĺčăŋďőć ć łőőàďĺŋăæĺőŋŋőľ áäěàě ŁŔŇ. Řăáèĺàěŋĺî ŕőďåőďă İŁŔ ďńï ãçěâă íńěłâàőŋŋëå łőààěńïæĺľ ć ńĺčăŋďăå, ćăęŋëå ďńï őŕĺáăŋĺï ĺå àěăłæĺľ, ĺ ŕőáćïéěŋő ŋăáâőïéěě áőőąéěŋĺě.

Ďńï ąőńìèĺŋáâćă åĺňĺçěáłĺå àěăłæĺľ ňőęŋő ćëďěńĺâì őâŋőáĺâěńìŋő ŋěąőńìèőě łőńĺçěáâćő íńěłâàőŋŋëå ŕěàěňěŋŋëå (łćăŋâőćëå çĺáěń őďŋő- ĺńĺ ňŋőčőíńěłâàőŋŋëå áőáâőïŋĺľ), ĺğňěŋïîéĺå áćőĺ ğŋăçěŋĺï ć åőďě åĺňĺçěáłőľ àěăłæĺĺ. Šăłĺě íńěłâàőŋŋëě ŕěàěňěŋŋëě ňë ąãďěň ŋăğëćăâì åĺňĺçěáłĺ ăłâĺćŋëňĺ. Ć áńãçăě àěăłæĺĺ æĺłńőŕàĺáőěďĺŋěŋĺï ďćãå ňőńěłãń őńěäĺŋă á őąàăğőćăŋĺěň æĺłńőąãâăŋőćőčő łőńìæă áãéěáâćěŋŋëňĺ íńěłâàőŋŋëňĺ ŕěàěňěŋŋëňĺ ąãďãâ łćăŋâőćëě çĺáńă (ŋěŕàĺćőďĺňëě ŕàěďáâăćńěŋĺï) ĆĞŇŐ ĺ ŊŚŇŐ, łőâőàëě ŕěàěáěłăîâáï ć åőďě ŕàőæěááă, çâő ďěńăěâ íâã àěăłæĺî ğăŕàěéěŋŋőľ ć áőőâćěâáâćĺĺ á ŕàăćĺńăňĺ Ćãďćőàďă-Ţőääňăŋŋă [9]. Ć áńãçăě ďàãčĺå âĺŕőć àěăłæĺľ ćëďěńěŋĺě áőőâćěâáâćãîéĺå íńěłâàőŋŋëå ŕěàěňěŋŋëå âăł ęě ćőğňőęŋő.

Őąéěě őŕĺáăŋĺě àěăłæĺőŋŋőľ áŕőáőąŋőáâĺ ňěâăńńőàčăŋĺçěáłĺå áőěďĺŋěŋĺľ ŕàĺćěďěŋő ć àăąőâě [10]. Ďńï łăęďőčő łőňŕńěłáă ňěâăńńă á őàčăŋĺçěáłĺň ńĺčăŋďőň, ŕőďćěàčăîéĺňáï åĺňĺçěáłőňã ŕàěćàăéěŋĺî, ňë ŕàőćěďěň àăğąĺěŋĺě ćáěå íńěłâàőŋŋëå ŕěàěňěŋŋëå ŋă ŕőďčàãŕŕë. Ćő-ŕěàćëå, ćëďěńĺň d-áĺáâěňã, ćłńîçăîéãî âőńìłő d-őàąĺâăńĺ ăâőňă ŕěàěåőďŋőčő ňěâăńńă. Ćáě őáâăńìŋëě őàąĺâăńĺ áőáâăćńïîâ ńĺčăŋďŋãî l-áĺáâěňã.

Čăňĺńìâőŋĺăŋ íńěłâàőŋőć áĺáâěňë ďőńęěŋ ąëâì ŕěàěŕĺáăŋ ć áőőâćěâáâćĺĺ á ŕàĺŋïâëň àăğąĺěŋĺěň íńěłâàőŋőć ŋă čàãŕŕë. Ć ňěâőďě İŁŔ [8] ĺáŕőńìğőćăńőáì áńěďãîéěě àăğąĺěŋĺě čăňĺńìâőŋĺăŋă: H = H_d + H_l + H_c + H_R, (1) čďě H_d-čăňĺńìâőŋĺăŋ íńěłâàőŋőć d-áĺáâěňë, H_l-čăňĺńìâőŋĺăŋ íńěłâàőŋőć l-áĺáâěňë, H_c ĺ H_R őŕĺáëćăîâ áőőâćěâáâćěŋŋő łãńőŋőćáłőě ĺ pěğőŋăŋáŋőě ćğăĺňőďěľáâćĺě ňěęďã d- ĺ l-áĺáâěňăňĺ. Śőčńăáŋő [6] íääěłâĺćŋëľ čăňĺńìâőŋĺăŋ l-áĺáâěňë ĺňěěâ ćĺď: H^{eff}_l = H_l + tr_d (P_dH_c) , (2) čďě P_d ěáâì ğăâàăćőçŋăï ňăâàĺæă ŕńőâŋőáâĺ d-íńěłâàőŋőć, ă tr_d ŕàěďãáňăâàĺćăěâ áãňňĺàőćăŋĺě ŕő ŕěàěňěŋŋëň d-áĺáâěňë. Śőčńăáŋő [6] ŕěàěåőď őâ ĺáåőďŋőčő čăňĺńìâőŋĺăŋă l-áĺáâěňë ł íääěłâĺćŋőňã áćőďĺâáï ł ŕěàěŋőàňĺàőćłě őďŋőíńěłâàőŋŋëå ŕăàăňěâàőć ŕěàěåőďŋőčő ňěâăńńă: U^{eff}_{ii} = U_{ii} + 1 5 n_d ∑ μ g_{μi} (3) ĺ Z^{eff}_M = Z_M − n_d. (4) Ćőńŋőćãî äãŋłæĺî íńěłâàőŋőć l-áĺáâěňë őŕàěďěńïěň, ĺáŕőńìğãï ŕàĺąńĺęěŋĺě Ţăàâàĺ-Ťőłă. Ŕàĺňěŋïï ł íääěłâĺćŋőňã čăňĺńìâőŋĺăŋã H^{eff}_l ŕàőæěďãàã ŚŚŔ, ŕőńãçăěň łăŋőŋĺçěáłĺě ŇŐ l-áĺáâěňë. Ć őâńĺçĺě őâ őàĺčĺŋăńìŋőčő İŁŔ áàěďĺ ŇŐ l-áĺáâěňë ĺňěîâáï âăłĺě, ğăáěńěŋŋőáâì łőâőàëå ňěŋïěâáï ć åőďě åĺňĺçěáłőľ àěăłæĺĺ. Őŋĺ áőáâăćńïîâ ăłâĺćŋãî çăáâì (r-áĺáâěňă) ńĺčăŋďŋőľ áĺáâěňë. Ďńï łăęďőčő àăááňăâàĺćăěňőčő ŕàőæěááă ćëąőà ŇŐ (őďŋőíńěłâàőŋŋëå áőáâőïŋĺľ), łőâőàëě ŋěőąåőďĺňő ćłńîçĺâì ć r-áĺáâěňã, ĺŋďĺćĺďãăńěŋ.

Řăááňőâàĺň âěŕěàì àăğąĺěŋĺě ŕőńŋőčő íńěłâàőŋŋőčő čăňĺńìâőŋĺăŋă, őâćěçăîéěě ğăďăçě őŕĺáăŋĺï àěăčĺàãîéěčő ńĺčăŋďă ć ŁŔŇ:

H = H_{d⊕r} + H_{l⊖r} + H^′_c + H^′_R, (5)

čďě ŕőáńěďŋĺě ďćă áńăčăěňëå őŕĺáëćăîâ łãńőŋőćáłőě ĺ àěğőŋăŋáŋőě ćğăĺňőďěľáâćĺï ňěęďã ŕőďáĺáâěňăňĺ d ⊕ r ĺ l ⊖ r. Ĺáŕőńìğãï łăł ĺ ć [6] ŕăàæĺőŋĺàőćăŋĺě ŕő Ńñćďĺŋã [11], ŕőńãçăěň íääěłâĺćŋëľ čăňĺńìâőŋĺăŋ ŕőďáĺáâěňë d ⊕ r. H^{eff}_{d⊕r} = H_{d⊕r} + ⟨⟨H^′_c + H^′_{RR}⟩⟩_{l⊖r} , (6) čďě àěğőńìćěŋâŋőě áńăčăěňőě ĺňěěâ ćĺď H^′_{RR} = P H^′_RQ(EQ − QH_0Q)^{−1}QH^′_RP. (7) Ňë ĺáŕőńìğőćăńĺ őąőğŋăçěŋĺě P ďńï őŕěàăâőàă ŕàőěłâĺàőćăŋĺï ŋă ŕàőáâàăŋáâćő áőáâőïŋĺľ á äĺłáĺàőćăŋŋëň çĺáńőň íńěłâàőŋőć ć d⊕r- ĺ l⊖ráĺáâěňăå. Q-őŕěàăâőà ŕàőěłâĺàőćăŋĺï, łőňŕńěňěŋâăàŋëľ őŕěàăâőàã P . Ďĺăčőŋăńìŋăï ŕő çĺáńã çăáâĺæ ć ŕőďáĺáâěňăå çăáâì čăňĺńìâőŋĺăŋă őąőğŋăçěŋă łăł H_0 = H_{d⊕r} + H_{l⊖r} + H^′_c. (8) Ŕőńãçăěňëľ âăłĺň őąàăğőň íääěłâĺćŋëľ íńěłâàőŋŋëľ čăňĺńìâőŋĺăŋ ğăćĺáĺâ őâ íŋěàčĺĺ. Ňë ŕőńŋőáâìî ŕàěŋěąàěčăěň íâőľ ğăćĺáĺňőáâìî, çâő áőőâćěâáâćãěâ ćâőàőňã ŕőàïďłã őŕěàăâőàŋőľ âěőàĺĺ ćőğňãéěŋĺľ Říńěï- Ÿàěďĺŋčěàă ŕő H^′_R.

Ďńï ŕőáâàőěŋĺï íääěłâĺćŋőčő čăňĺńìâőŋĺăŋă áĺáâěňë d ⊕ r ňë ĺáŕőńìğãěň ŇŐ áĺáâěňë l ⊖ r, ŕőńãçěŋŋëě ŕàĺ àăğąĺěŋĺĺĺ čăňĺńìâőŋĺăŋă (1), âő ěáâì áçĺâăěň ĺå ŋě ğăćĺáïéĺňĺ őâ ãçěâă łőààěńïæĺľ ćŋãâàĺ r-áĺáâěňë. Ňěâőďĺłă ŕőáâàőěŋĺï íääěłâĺćŋőčő čăňĺńìâőŋĺăŋă ďńï d ⊕ r-áĺáâěňë ć ŋăèěň àăááňőâàěŋĺĺ ąńĺğłă ł ăŋăńőčĺçŋőňã ŕőáâàőěŋĺî, ŕàőćőďĺňőňã ć ňěâőďě İŁŔ. Ć ŋăáâőïéěľ àăąőâě ňë àăáèĺàĺńĺ íâő ŕőáâàőěŋĺě ďńï ãçěâă r-áĺáâěňë. Řăááňőâàĺň ćáě ćłńăďë ć íääěłâĺćŋëľ čăňĺńìâőŋĺăŋ d ⊕ r-áĺáâěňë. H^{eff}_{d⊕r} = H^{d⊕r}_1 + H^{d⊕r}_2 , (9) čďě H^{d⊕r}_1 ĺ H^{d⊕r}_2 ŕàěďáâăćńïîâ áőąőľ őďŋőíńěłâàőŋŋëľ ĺ ďćãåíńěłâàőŋŋëľ ćłńăďë ć íääěłâĺćŋëľ čăňĺńìâőŋĺăŋ, áőőâćěâáâćěŋŋő. Řăááňőâàĺň íâĺ ćłńăďë ďěâăńìŋő.

H^{d⊕r}_1 = ∑ μ∈d H^{d⊕r}_{1at,μμ} + ∑ μ,ν∈d H^{d⊕r}_{1ECF,μν} + ∑ μ∈d,i∈r H^{d⊕r}_{1res,μi} + ∑ i∈r H^{d⊕r}_{1int,ii} + ∑ i,j∈r H^{d⊕r}_{1dint,ij}, (10) čďě H^{d⊕r}_{1at,μμ} = ( U_{dd} + P_{ss}g_{sd} + { P_{pxpx} + P_{pypy} + P_{pzpz} } g_{pd} ) ∑ σ d^+_{μσ}d_{μσ} (11)

ŕàěďáâăćńïěâ áőąőľ ćŋãâàĺăâőňŋőě ćğăĺňőďěľáâćĺě d-őàąĺâăńěľ ăâőňă ŕěàěåőďŋőčő ňěâăńńă, ă őąőğŋăçěŋĺě P_{aa} ĺáŕőńìğőćăŋő ďńï ďĺăčőŋăńìŋőčő íńěňěŋâ őďŋőíńěłâàőŋŋőľ ňăâàĺæë ŕńőâŋőáâĺ l ⊖ r-áĺáâěňë; ćłńăď íääěłâĺćŋőčő łàĺáâăńńĺçěáłőčő ŕőńï àăćěŋ

H^{d⊕r}_{1ECF,μν} = ∑ σ ∑ L (PLL − ZL) V Lμν − ∑ j∈l⊖r β_{μj}β_{νj} ( 1 −^{nj}_2 )2 ΔEdj − ( n_j 2 )2 ΔEjd d^+_{μσ}d_{νσ}, (12) čďě P_{LL} - íńěłâàőŋŋăï ŕńőâŋőáâì ŋă ăâőňě L ńĺčăŋďă, ğă ĺáłńîçěŋĺěň áőğďăćăěňőľ őàąĺâăńïňĺ r-áĺáâěňë; àěğőŋăŋá ňěęďã d- ĺ r-áĺáâěňăňĺ őŕĺáëćăěâáï ćëàăęěŋĺěň H^{d⊕r}_{1res,μi} = ∑ σ β_{μi} ( d^+_{μσ}r_{iσ} + h.c. ) , (13) čďě h.c. őąőğŋăçăěâ íàňĺâőćő áőŕàïęěŋŋőě áńăčăěňőě; H^{d⊕r}_{1int,ii} = ∑ σ ε_i − ∑ j∈r n_j ( J_{ij} − 1 2 K_{ij} ) r^+_{iσ}r_{iσ}, (14) čďě n_j - ğăáěńěŋŋőáâì j-âőľ ŇŐ r-áĺáâěňë, ă J_{ij} ĺ K_{ij} - łãńőŋőćáłĺľ ĺ őąňěŋŋëľ ĺŋâěčàăńë ňěęďã r-ŇŐ i ĺ j; łãńőŋőćáłőňã ćğăĺňőďěľáâćĺî ňěęďã r- ĺ d-áĺáâěňăňĺ áőőâćěâáâćãěâ ćłńăď ć íääěłâĺćŋëľ čăňĺńìâőŋĺăŋ H^{d⊕r}_{1dint,ij} = −n_d ∑ σ G_{dij}r^+_{iσ}r_{jσ}, (15) čďě G_{dij} - ňăâàĺçŋëľ íńěňěŋâ łãńőŋőćáłőčő ćğăĺňőďěľáâćĺï (d_Z2d_z2 | ij). Řăááňőâàĺň ďćãåíńěłâàőŋŋëě ćłńăďë ć íääěłâĺćŋëľ čăňĺńìâőŋĺăŋ d⊕ r-áĺáâěňë:

H^{d⊕r}_2 = ∑ μ,ν,ρ,η∈d H^{d⊕r}_{2μνρη} + ∑ μ∈d;i,j∈r H^{d⊕r}_{2μμij} + ∑ i,j,k,l∈r H^{2d⊕r}_{ijkl} , (16) čďě H^{d⊕r}_{2μνρη} = 1 2 ∑ στ (μν | ρη) d^+_{ρτ} d^+_{μσ}d_{νσ}d^+_{ρτ} d_{ητ} , (17) čďě ĺáŕőńìğőćăŋő áâăŋďăàâŋőě őąőğŋăçěŋĺě ďńï ďćãåíńěłâàőŋŋëå ňăâàĺçŋëå íńěňěŋâőć; H^{d⊕r}_{2μμij} = ∑ στ G_{μij}d^+_{μσ}d_{μσ}r^+_{iτ} r_{jτ} ; (18)

H^{d⊕r}_{2ijkl} = 1 2 ∑ στ (ij | kl) r^+_{kτ} r^+_{iσ}r_{jσ}r_{lτ} . (19) Ŕőáłőńìłã çĺáńő íńěłâàőŋŋëå ŕěàěňěŋŋëå ć ŋăèěň àăááňőâàěŋĺĺ őáâăěâáï őâŋőáĺâěńìŋő ŋěąőńìèĺň, âő ŋěâ ŋěőąåőďĺňőáâĺ ććěďěŋĺï ďăńìŋěľèĺå ãŕàőéěŋĺľ; ďăęě ĺňěîéĺěáï ćëçĺáńĺâěńìŋëě áàěďáâćă ŕőğćőńïîâ àěèăâì ğăďăçã ŕőńŋőčő ŁĆ ć íâőň őčàăŋĺçěŋŋőň ŕàőáâàăŋáâćě. Řěèěŋĺě íâőľ ğăďăçĺ ďăěâ íŋěàčĺĺ őáŋőćŋőčő ĺ ćőğąãęďěŋŋëå áőáâőïŋĺľ d ⊕ r-áĺáâěňë, ă âăłęě ćłńăďë àăğńĺçŋëå łőŋäĺčãàăæĺľ ć íâĺ áőáâőïŋĺï. Šăłĺň őąàăğőň, ňë ňőęěň őŕàěďěńĺâì, łăłĺě łőŋäĺčãàăæĺĺ ďăîâ ňăłáĺňăńìŋëě ćłńăďë ć őáŋőćŋőě áőáâőïŋĺě áĺáâěňë ĺ őŕàěďěńĺâì ĺğňěŋěŋĺï ć ćőńŋőćőľ äãŋłæĺĺ łőňŕńěłáă ćďőńì ŕãâĺ ŕěàěčàãŕŕĺàőćłĺ łőőàďĺŋĺàőćăŋŋőčő ńĺčăŋďă.

Ŕàěďńőęěŋŋëľ ćëèě ăńčőàĺâň ąëń àěăńĺğőćăŋ ć ćëçĺáńĺâěńìŋőň ŕăłěâě CATALYST. Ďńï őŕĺáăŋĺï íńěłâàőŋŋőľ áâàãłâãàë l-áĺáâěňë ĺáŕőńìğőćăŋë ŕàőáâëě ŕőńãíňŕĺàĺçěáłĺě ňěâőďë CNDO ĺ INDO, łőâőàëě ŕàőďěňőŋáâàĺàőćăńĺ ãďőćńěâćőàĺâěńìŋëě àěğãńìâăâë ŕàĺ ćëçĺáńěŋĺĺ ŕăàăňěâàőć łàĺáâăńńĺçěáłőčő ŕőńï ć ňěâőďě İŁŔ [8,12]. Ć łăçěáâćě ŕàĺňěàă ĺáŕőńìğőćăŋĺï íâőľ ŕàőæěďãàë ďńï őŕĺáăŋĺï íńěłâàőŋŋőľ áâàãłâãàë ŁŔŇ, áőďěàęăéĺå åĺňĺçěáłĺ ăłâĺćŋëě ńĺčăŋďë, àăááňőâàĺň àěăłæĺî ĺğőňěàĺğăæĺĺ łćăďàĺæĺłńăŋă ć ŋőàąőàŋăďĺěŋ ć łőőàďĺŋăæĺőŋŋőľ áäěàě ňěâăńńőŕőàäĺàĺŋőć. İâă àěăłæĺï åőàőèő ĺğãçěŋă âěőàěâĺçěáłĺ ĺ íłáŕěàĺňěŋâăńìŋő [13,14]. Ć őâáãâáâćĺě łăâăńĺğăâőàă íâă àěăłæĺï ğăŕàěéěŋă ŕő áĺňňěâàĺĺ, âăł łăł ć åőďě ŕàěćàăéěŋĺï àěăčěŋâă ć ŕàőďãłâ ŕàőĺáåőďĺâ ŕěàěáěçěŋĺě ŇŐ áĺňňěâàĺĺ b_1 ĺ b_2, ïćńïîéĺåáï ĆĞŇŐ ĺ ŊŚŇŐ ďńï ŋőàąőàŋăďĺěŋă ĺ łćăďàĺæĺłńăŋă, áőőâćěâáâćěŋŋő. Řěăłæĺï ňőęěâ ąëâì őáãéěáâćńěŋă łăâăńĺâĺçěáłĺ ć ŕàĺáãâáâćĺĺ àïďă ŁŔŇ. Ďńï ĺŋâěàŕàěâăæĺĺ íłáŕěàĺňěŋâăńìŋëå ďăŋŋëå ąëńő ŕàěďńőęěŋő ĺáŕőńìğőćăâì âěőàĺî Ňăŋčő-Ÿăåâèŋěľďěàă (ŇŸ) [15]. Ŕěàěáěçěŋĺě âěàňőć ĆĞŇŐ ĺ ŊŚŇŐ ŋě ŕőğćőńïěâ ŕàőľâĺ ŕàěćàăéěŋĺî ąěğ ŋăàãèěŋĺï őàąĺâăńìŋőľ áĺňňěâàĺĺ. Śőčńăáŋő âěőàĺĺ ŇŸ ć ŕàĺáãâáâćĺĺ łăâăńĺğăâőàă őàąĺâăńìŋăï áĺňňěâàĺï ňőęěâ áőåàăŋïâìáï ğă áçěâ ŕěàěåőďă ŕăàë íńěłâàőŋőć á ĆĞŇŐ àěăčěŋâă ŋă ćăłăŋâŋãî őàąĺâăńì łăâăńĺğăâőàă âőľ ęě áĺňňěâàĺĺ ĺ őďŋőćàěňěŋŋőčő ŕěàěåőďă ŕăàë íńěłâàőŋőć á ğăŕőńŋěŋŋőľ őàąĺâăńĺ łăâăńĺğăâőàă ŋă ŊŚŇŐ àěăčěŋâă, çěň ďőáâĺčăěâáï äőàňăńìŋőě áŋïâĺě áĺňňěâàĺľŋőčő ğăŕàěâă. Őďŋăłő, áàăćŋěŋĺě łăâăńĺâĺçěáłőľ ăłâĺćŋőáâĺ àăğńĺçŋëå łőňŕńěłáőć ć àăňłăå íâőľ âěőàĺĺ ŕàĺćőďĺâ ł ŕàőâĺćőàěçĺî á íłáŕěàĺňěŋâăńìŋëňĺ ďăŋŋëňĺ. Šăł, ć àăąőâě [16] ąëńő ŕőłăğăŋő, çâő âěőàĺï ŇŸ ďăěâ ŋěŕàăćĺńìŋëě àěğãńìâăâë ŕàĺ őąêïáŋěŋĺĺ áàăćŋĺâěńìŋőľ łăâăńĺâĺçěáłőľ ăłâĺćŋőáâĺ Co-âěâàăäěŋĺńŕőàäĺàĺŋă (Co-ŠŤŔ) ĺ Mn-äâăńőæĺăŋĺŋă (Mn-Ťæ) ć àěăłæĺĺ ĺğőňěàĺğăæĺĺ łćăďàĺæĺłńăŋă ć ŋőàąőàŋăďĺěŋ. Őáŋőćŋőě áőáâőïŋĺě Co-ŠŤŔ - íâő ďãąńěâ^2A_{1g} á ŕőńŋőáâìî ğăŕőńŋěŋŋëňĺ őàąĺâăńïňĺ d_{xz} ĺ d_{yz}, ĺňěîéĺňĺ âã ęě áĺňňěâàĺî, çâő ĺ ŕěàěáěłăîéĺěáï ŇŐ àěăčěŋâă, ĺ, áńěďőćăâěńìŋő, Co-ŠŤŔ ŋě áŕőáőąěŋ ŕàĺŋĺňăâì ŋă ŋĺå íńěłâàőŋë á ĆĞŇŐ àěăčěŋâă ĺ ŕàőïćńïâì łăâăńĺâĺçěáłãî ăłâĺćŋőáâì ć áőőâćěâáâćĺĺ á âěőàĺěľ ŇŸ. Ć âő ęě ćàěňï, ć Mn-Ťæ íâĺ őàąĺâăńĺ ńĺèì őďŋőłàăâŋő ğăŕőńŋěŋë ĺ áŕőáőąŋë ãçăáâćőćăâì ć ŕěàěàăáŕàěďěńěŋĺĺ íńěłâàőŋőć, çâő áőčńăáŋő âěőàĺĺ ŇŸ ïćńïěâáï ãáńőćĺěň ŕàőïćńěŋĺï łőňŕńěłáőň łăâăńĺâĺçěáłőľ ăłâĺćŋőáâĺ. İłáŕěàĺňěŋâ ęě őąŋăàãęĺćăěâ, çâő Co-ŠŤŔ ŕàőïćńïěâ ğŋăçĺâěńìŋãî ăłâĺćŋőáâì, ă Mn-Ťæ - ŋěâ. Ăŋăńőčĺçŋëě ŕàőąńěňë ćőğŋĺłăîâ ŕàĺ őŕĺáăŋĺĺ íâőčő łăâăńĺâĺçěáłőčő ŕàőæěááă á ŕőğĺæĺľ ćĺąàőŋŋőľ âěőàĺĺ [17], âăł łăł ć ěě àăňłăå őáŋőćŋãî àőńì ć ŕàőæěááě ăłâĺćăæĺĺ âăłęě ĺčàăěâ ŕěàěàăáŕàěďěńěŋĺě íńěłâàőŋőć ňěęďã ğăŕőńŋěŋŋëňĺ ĺ ćăłăŋâŋëňĺ ŇŐ ăłâĺćĺàãěňőľ ňőńěłãńë

Őąêïáŋěŋĺě áàăćŋĺâěńìŋőľ ăłâĺćŋőáâĺ àăğńĺçŋëå łőňŕńěłáőć ąëńő ŕàěďńőęěŋő ć àăąőâăå [18{20]. Łăâăńĺâĺçěáłăï ăłâĺćŋőáâì őąêïáŋïńăáì áãéěáâćěŋŋëň ćłńăďőň ć őáŋőćŋőě áőáâőïŋĺě łőŋäĺčãàăæĺľ á íńěłâàőŋŋëňĺ ćőğąãęďěŋĺïňĺ ćŋãâàĺ d- ĺ r-áĺáâěň. Őáŋőćŋëňĺ ŕàěďŕőńőęěŋĺïňĺ àăąőâ [18{20] ąëńĺ: áőåàăŋěŋĺě áŕěłâàă íńěłâàőŋŋëå ćőğąãęďěŋĺľ áćőąőďŋőčő łăâăńĺğăâőàă ŕàĺ ŋăńĺçĺĺ łőőàďĺŋĺàőćăŋŋőčő àěăčěŋâă, ŕàĺňěŋĺňőáâì ďćãåőàąĺâăńìŋőľ ňőďěńĺ àěăłæĺĺ ĺğőňěàĺğăæĺĺ ĺ áĺŋčńěâŋőě őáŋőćŋőě áőáâőïŋĺě ďńï łćăďàĺæĺłńăŋă-ŋőàąőàŋăďĺěŋă ćďőńì ćáěčő ŕãâĺ ŕěàěčàãŕŕĺàőćłĺ. Łăâăńĺâĺçěáłăï ăłâĺćŋőáâì Co-ŠŤŔ őąêïáŋïńăáì ćłńăďőň ć őáŋőćŋőě (^2A_1) áőáâőïŋĺě àěăłæĺőŋŋőčő łőňŕńěłáă àěăłæĺőŋŋőáŕőáőąŋőľ łőŋäĺčãàăæĺĺ, ïćńïîéěľáï ŕàïňëň ŕàőĺğćěďěŋĺěň łćăàâěâă^4A_{2g} ĺńĺ^4B_{2g} Co-ŠŤŔ ĺ âàĺŕńěâă^3A_2 łćăďàĺæĺłńăŋăŋőàąőàŋăďĺěŋă, âő ěáâì ŕàőĺğćěďěŋĺï ćőğąãęďěŋŋëå íńěłâàőŋŋëå áőáâőïŋĺľ d- ĺ r-áĺáâěň. Ŕàĺňěèĺćăŋĺě âăłőčő áőáâőïŋĺï ŋě ňőęěâ őáãéěáâćĺâìáï ğă áçěâ ŕàïňőčő ćğăĺňőďěľáâćĺï á ďőňĺŋĺàãîéěľ łőŋäĺčãàăæĺěľ, ă ŕàőĺáåőďĺâ ğă áçěâ ćğăĺňőďěľáâćĺï łăęďőľ ĺğ ŋĺå á áőáâőïŋĺïňĺ á ŕěàěŋőáőň ğăàïďă ňěęďã d- ĺ r-áĺáâěňăňĺ. Ć ŋăáâőïéěľ àăąőâě ňë ĺááńěďőćăńĺ ăďěłćăâŋőáâì íâőčő ňěåăŋĺğňă, ĺáŕőńìğãï ćëçĺáńĺâěńìŋëľ ŕăłěâ CATALYST.

Ć ŋăèěň àăááňőâàěŋĺĺ ňë őčàăŋĺçĺńĺáì âőľ őąńăáâìî łőŋäĺčãàăæĺľ łőňŕńěłáă, ć łőâőàőľ ćëŕőńŋïîâáï őáŋőćŋëě ŕàěďŕőńőęěŋĺï àăąőâë [20]. Ďńï őŕĺáăŋĺï íńěłâàőŋŋőľ áâàãłâãàë ńĺčăŋďőć ňë ĺáŕőńìğőćăńĺ ňěâőď CNDO. Ŕãâì åĺňĺçěáłőľ àěăłæĺĺ ĺááńěďőćăńĺ ć ŕàěďŕőńőęěŋĺĺ, çâő ňőńěłãńă łăâăńĺğăâőàă Co-ŠŤŔ áőåàăŋïěâ áćőî čěőňěâàĺçěáłãî áâàãłâãàã ĺ àăááâőïŋĺě őâ ăâőňă łőąăńìâă ďő æěŋâàă çěâëàěåçńěŋŋőčő łőńìæă ć łćăďàĺæĺłńăŋě ŋě ĺğňěŋïěâáï ć åőďě ŕàőæěááă ĺ áőáâăćńïěâ 2.00 A. Ć łăçěáâćě őàąĺâăńěľ r-áĺáâěňë, ňë ćëąàăńĺ ŕěàěáěłăîéĺěáï ć åőďě ŕěàěčàãŕŕĺàőćłĺ ĆĞŇŐ ĺ ŊŚŇŐ łćăďàĺæĺłńăŋă-ŋőàąőàŋăďĺěŋă, łőâőàëě ĺňěîâ áĺňňěâàĺî b_1 ĺ b_2.

Ŕàĺ ĺááńěďőćăŋĺĺ ŕěàěčàãŕŕĺàőćłĺ áćőąőďŋőľ ňőńěłãńë ňë ŕőńãçĺńĺ, çâő ć łàăľŋĺå âőçłăå ŕãâĺ àěăłæĺĺ ŋĺğèĺě áĺŋčńěâŋőě ĺ âàĺŕńěâŋőě áőáâőïŋĺï, ŕőńãçěŋŋëě ĺğ ďćãå őàąĺâăńěľ r-ŕőďáĺáâěňë àăğďěńěŋë ŕő íŋěàčĺĺ ŕàĺňěàŋő ŋă 7 íĆ, ć âő ćàěňï, łăł ć őąńăáâĺ ąăàìěàă àěăłæĺĺ, ňăłáĺňãň âěàňă^1A_1 ďăęě áńěčłă ŕàěćëèăěâ ňĺŋĺňãň âěàňă^3A_2. Ć âőľ őąńăáâĺ àěăłæĺőŋŋőčő ŕãâĺ, čďě őáŋőćŋëň áőáâőïŋĺěň àěăčěŋâă ïćńïěâáï áĺŋčńěâ (âő ěáâì ŕàĺ ãáńőćĺĺ ćëŕőńŋĺňőáâĺ ŕàěďŕőńőęěŋĺľ àăąőâë [20]), őáŋőćŋëň áőáâőïŋĺěň àěăłæĺőŋŋőčő łőňŕńěłáă ïćńïńáï âěàň áĺňňěâàĺĺ^2A_1, ďőňĺŋĺàãîéĺľ ćłńăď ć łőâőàëľ ďăěâ ŕàïňőě ŕàőĺğćěďěŋĺě őáŋőćŋőčő ďãąńěâŋőčő âěàňă Co-ŠŤŔ ĺ őáŋőćŋőčő áĺŋčńěâŋőčő âěàňă àěăčěŋâă. Ďńï ćáěčő ŕãâĺ àěăłæĺĺ őŕàěďěńěŋŋëľ ćłńăď ć őáŋőćŋőě áőáâőïŋĺě łőňŕńěłáă ďăîâ łőŋäĺčãàăæĺĺ á ŕěàěŋőáőň ğăàïďă ňěęďã Co-ŠŤŔ ĺ àěăčěŋâőň (áãňňăàŋëľ ćěá ŕőàïďłă 1 % ). Ďńï áŕěłâàă Co- ŠŤŔ åăàăłâěàŋő ŋăńĺçĺě ŋĺğłőńěęăéěčő łćăàâěâă^4A_{2g}. Ŕàïňőě ŕàőĺğćěďěŋĺě íâőčő áőáâőïŋĺï á âàĺŕńěâőň^3A_2 łćăďàĺæĺłńăŋă-ŋőàąőàŋăďĺěŋă ďăěâ ďãąńěâ âőľ ęě őàąĺâăńìŋőľ áĺňňěâàĺĺ, çâő ĺ ŕàïňőě ŕàőĺğćěďěŋĺě őáŋőćŋëå áőáâőïŋĺľ Co-ŠŤŔ ĺ łćăďàĺæĺłńăŋă-ŋőàąőàŋăďĺěŋă. Ćłńăď íâőľ łőŋäĺčãàăæĺĺ ć őáŋőćŋőě áőáâőïŋĺě àěăłæĺőŋŋőčő łőňŕńěłáă áĺńìŋő ňěŋïěâáï ćďőńì ŕãâĺ àěăłæĺĺ, áâăŋőćïáì ňăłáĺňăńìŋëň ćąńĺğĺ ćěàèĺŋë ąăàìěàă àěăłæĺĺ. Ć íâőľ őąńăáâĺ âăłăï łőŋäĺčãàăæĺï áâăŋőćĺâáï čńăćŋőľ ŕàĺňěáìî ć őáŋőćŋőň áőáâőïŋĺĺ ĺ ĺňěěâ ăňŕńĺâãďã őłőńő 0.15. Šăłĺň őąàăğőň, ŕàěďńőęěŋŋëľ ňěâőď àăáçěâă ŁŔŇ, áőďěàęăéĺå åĺňĺçěáłĺ ăłâĺćŋëě ńĺčăŋďë, ć æěńőň ŕőďâćěàęďăěâ łăàâĺŋã, ŕàěďńőęěŋŋãî ć àăąőâě [20], ő âőň, çâő łăâăńĺâĺçěáłăï ăłâĺćŋőáâì Co-ŠŤŔ ć àěăłæĺĺ ĺğőňěàĺğăæĺĺ łćăďàĺæĺłńăŋă ć ŋőàąőàŋăďĺěŋ ňőęěâ ąëâì őąãáńőćńěŋă áãéěáâćěŋŋëň ćłńăďőň ć őáŋőćŋőě áőáâőïŋĺě łăâăńĺâĺçěáłőčő łőňŕńěłáă àěăłæĺőŋŋőáŕőáőąŋőľ łőŋäĺčãàăæĺĺ, ŕőńãçěŋŋőľ ĺğ ćőğąãęďěŋŋőčő łćăàâěâŋőčő áőáâőïŋĺï Co-ŠŤŔ ĺ ćőğąãęďěŋŋőčő âàĺŕńěâŋőčő áőáâőïŋĺï łćăďàĺæĺłńăŋă-ŋőàąőàŋăďĺěŋă.

Ć ŋăáâőïéěľ àăąőâě àăğćĺâ ňěâőď àăáçěâă íńěłâàőŋŋëå áőáâőïŋĺľ łőňŕńěłáőć ŕěàěåőďŋëå ňěâăńńőć, áőďěàęăéĺå åĺňĺçěáłĺ ăłâĺćŋëě ńĺčăŋďë, ïćŋő ãçĺâëćăîéĺľ łőààěńïæĺî íńěłâàőŋőć, łăł ć d-őąőńőçłě, âăł ĺ ďńï ćëďěńěŋŋőľ čàãŕŕë íńěłâàőŋŋëå ŕěàěňěŋŋëå ćŋãâàĺ àěăčěŋâă. Řăğćĺâëľ ňěâőď ąëń àěăńĺğőćăŋ ć ćĺďě ćëçĺáńĺâěńìŋőčő ŕăłěâă ĺ ŕàĺňěŋěŋ ł àăááňőâàěŋĺî ĺğőňěàĺğăæĺĺ łćăďàĺæĺłńăŋă ć ŋőàąőàŋăďĺěŋ ć łőőàďĺŋăæĺőŋŋőľ áäěàě Co-ŠŤŔ.

Řăąőâă ćëŕőńŋěŋă ŕàĺ äĺŋăŋáőćőľ ŕőďďěàęłě Řőááĺľáłőčő Ťőŋďă Ťãŋďăňěŋâăńìŋëå Ĺááńěďőćăŋĺľ (ŕàőěłâ 96-03-32824) ĺ INTAS (ŕàőěłâ 94-4089).

Ńĺâěàăâãàă

[1] Zerner M.C., Bacon A.D. // Theoret. Chim. Acta. 1979. V. 53. P. 21. [2] Edwards W.D., Weiner B., Zerner M.C. // J. Phys. Chem. 1988. V. 92.

P. 6188.

[3] Newton J.E., Hall M.B. // Inorg. Chem. 1985. V. 24. P. 2573. [4] Morokuma K. // Inorg. Chem. 1990. V. 29. P. 3110.

[5] Stavrev K.K., Zerner M.C. // Int. J. Quantum Chem. 1997. V. 65. P.

877.

[6] Soudackov A.V., Tchougr«ee¸ A.L., Misurkin I.A. // Theoret. Chim.

Acta. 1992. V. 83. P. 389.

[7] Soudackov A.V., Tchougr«ee¸ A.L., Misurkin I.A. // Int. J. Quantum Chem. 1996. V. 58. P. 161.

[8] Śãďăłőć Ă.Ć., Ůãčpěěć Ă.Ń., Ňĺáãpłĺŋ Ĺ.Ă. // Ęãpŋ. Ťĺğ. Ţĺň.

1994. Š. 68. Ś. 1256.

Śãďăłőć Ă.Ć., Ůãčpěěć Ă.Ń., Ňĺáãpłĺŋ Ĺ.Ă. // Ęãpŋ. Ťĺğ. Ţĺň. 1994. Š. 68. Ś. 1264.

[9] Woodward R.B., Ho¸mann R., J. Amer. Chem. Soc. 1965. V. 87. P. 395. [10] Tchougr«ee¸ A.L. // Int. J. Quantum Chem. 1996. V. 58. P. 67.

[11] L-owdin P.-O. Perturbation theory and its application in quantum mechanics. Ed. by C.H. Wilcox, N.Y.: Wiley, 1966.

[12] Šőłňăçěć Ă.Ň., Ůãčàěěć Ă.Ń. // Ţĺň. Ťĺğĺłă. 1999. Š. 18. N 1, á. 80. [13] Hogeveen H., Nusse B.J. // Tetrahedron Lett. 1973. N 38. P. 3667. [14] Bishop K.S. // Chem. Revs. 1976. V. 76. P. 461. [15] Mango F.D. // Adv. Catal. 1969. V. 20. P. 291. [16] Manassen J. // J. Catal. 1970. V. 18. P. 38. [17] Ąěàáãłěà Ĺ.Ą. // Ęãàŋ. Ťĺğ. Ţĺň. 1985. Š. 59, Ś. 1099. [18] Ůãčàěěć Ă.Ń., Ňĺáãàłĺŋ Ĺ.Ă. // Ďőłń. ĂŊ ŚŚŚŘ. 1986. Š. 2. Ś.

1177.

[19] Ůãčàěěć Ă.Ń., Ňĺáãàłĺŋ Ĺ.Ă. // Šěőàěâ. ĺ íłáŕěàĺň. åĺňĺï. 1988.

Š. 24. Ś. 398.

[20] Tchougr«ee¸ A.L., Misurkin I.A. // A. Chem. Phys. 1989. V. 133. P. 77.