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������� ������������ �������� �������!��" #����� !���"� ����!��" $���� � �����, 
#����� !���"� %����� � �!���"� %����� �� ���������� �&�� II ! �����'��� (��) $�*�!,  
� ���#� �!���"� ����!��" $���� � ����� !� �&�� II. ����" $�*�! ���+���� /��#��0�  
! !���, �*����� ��!��1�� �������"� %�"#��. ��������� $�������� �/���+�� �����! $�-
*�! ���� %�)�#� �� ��������� �&�� II � ���$�) ����'���5�� �&��. ����!�������& ����� 
! !����� %����� ��1& �����$� %��!"1��� ����!�������& $����. ����" $���� � �����, 
%�%�!1�� ! �����" ������ %����� �� ���������� �&�� II, ��!��1�0� %�"#�� !���& (��) 
������!, ����� #�, ��� � !���& ������! ��������" ���������+����$� �&�� II. �!�#���� 
�!�) �����! �����, ��)���6�)�� ! �������) (!���& ��� z) %������), ����������!���",  
! �� !���� ��� �������5�� ! �!�#����) �����! $���� ���.  
 
DOI: 10.15372/JSC20170121 
 
� � � � � � � �  � � � � 
: $���� � ���� ! !���, !���") %�����), %�����) �&�� II, ������-
������ ��������. 

		�
���� 

A ��/��� [ 1 ] /"�� %��!����� ���!����� �������") ���������") ���/�������� #����) !�-
�" � ��$��� � �/��#���� %�!������ ��$��� ! !���") ����!���) � �����) %�����) !��", � ���#� 
! %������) ���������$� $������ �� ���������� 
� II, �����+�!�$� %�� ��*��) ��!�����). ����-
���"� ��%���" (��) %��/��� �/��#���" ���#� ! ��1�) %�/����5��) [ 2—4 ]. A*��������1�-
��� $���� � !���� ��!��1���� ���$��, +�� ��$���. ����!�������& ��$��� ! !���, ��� � ���$�) 
���$�) $�*�! %�� �����'����� ��!����� ! �����!��� ��6���!�!���� !��" ! #����� ���������, 
%�����, ! �� !���� ��� ����!�������& $���� %��)���� +���* ������� %�� ���%������� ����� 
30 �C [ 5 ]. ����!�������& ����� ! !���, ��� � ��$���, %����� � ������ ���%������" [ 5 ]. B����  
� ����, ! ����+�� �� ��$���, �� �/��*�0� ��������") $������! ! ����$�� ��"��� (��$� ���!�, �.�. 
����), ! �����") ����" /��$������$� $�*� ���%���#��" ! !"%���") ���$�$�������) � /��&-
1�� +����� %����$��&�") $�����. 
��������+����� !�6���!�, ��*"!���"� ���$�� ��������"-
�� $�������� $���� � �����, %������!��0� ��/�� �!���"� ����!��" !�������� !� �&��) Ih [ 6, 
7 ], II [ 8—13 ] � Ic [ 14, 15 ]. ������ ����" $���� � ����� ��$�� !)����& ! %������ �������&-
�")� ��������") $������!, �/��*�!���") ���$��� !�6���!��� — ��%�����, �����$����'���-
��� (��������� 
� II [ 16, 17 ]) � ������� (��������� 
� I [ 18 ]), ���/���*���� �). A (��� ����&� 
/���� �/��#���&�� ��*��&���" ���%&0�����$� ��������!���� ������ $����—!��� � ����—
!���. �*�+����& �/G���"� !���"� ����!��" $���� � ����� (���5�����5�� ����� 3 ���.%), ���-
��� #����� !���"� %�����, ��)���6���� ! ��!��!���� � ������ ��� $�����, �!���"� ����!��" 
$���� � ����� !� �&�� II � �!���"� !���"� %����� �� ���������� �&�� II, ����#���"�  
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������� /��$������$� $�*�. L�������� ������" ��������!����& ��� ��$�, +��/" ��#�� /"�� 
��/�0���& %��5��� %�������!���� �����! $�*� ! �����" �&�� II.  

����
� �����
�	���� 

A�� �/��#����"� ! (��� ����&� ��*��&���" %���+��" %�� %���6� ���%&0�����$� ������-
��!���� (����� ������������ ��������). L���������& ���%&0����"� %��$����", ��*����"� 
�� ����!� %��$����, �����"� ��%��&*�!����& %�� ��������!���� ���������$� $������ ��$��� 

�II � �!����$� ����!��� $���� � ��$��� !� �&�� II [ 19 ] � ������" #����� !����� %�����—
��$�� � $���� [ 3 ]. A*���������!�� !���—!��� �%��"!����& ����-�����"�� %����5���&�"�� 
'���5����, %�����#���"�� ! [ 20 ]. �) %�������", ��� � %�������" �������-�#����!") %�-
���5����! $����—$���� � $����—!��� %��!������ ! [ 3, 19 ]. ��� ��������!���� ������ !�-
��—���� /"�� ��%��&*�!��" ����-�����"� %����5���&�"� '���5�� �� �����06��� %������-
���� (! '������ E = a/r6 + b/r12): aNe—Ne = –179,9, bNe—Ne = 78145,6, aNe—O = –359,34, bNe—O = 
= 187351, aNe—H = –41,13, bNeH = 6735,7. T���$�� ! ����/���&; ���������� ! ��$������). ��)��-
�"� *��+���� %��������! /"�� !*��" �* ���$� [ 21 ] � ������&�� ����'�5���!��" � �+���� 
����") [ 22, 23 ] ��� !*���������!�� ����—���� � [ 24 ] ��� !*���������!�� ����—!���.  

������ !���") ����!���! $���� � ����� ! !��� �����#��� 103 ����� /��$������$� $�*�  
� 3353 �������" !��". ��� %���+���� ��+��&�") ���'�$���5�� /"�� !*��" ���������"�� ���-
'�$���5�� ����!���! ��$��� ! !���, �������!���"� ! [ 1 ]. ����" ��$��� /"�� �%��!��6��"�  
! ����" $���� ��� �����. ��/�� ��/�+����� %������+����� �+���� ��!�����& 46,98 Å. ������-
��!���� %��!����� ! �����������+����� �����/��, ���%������� #����) ����������") ���-
��� /"�� 300 K. 	!���"� ����!��" � %����� ��������!����& %�� ��*�") ���%�������), ���-
*���") %�� �/��#����� ��*��&����!.  

������" #����� !����� %�����—����" /��$������$� $�*� ��������!����& ����� #� �/��-
*��, ��� � ! ��/��� [ 3 ]. L�����$��&��� %������+����� �+���� �����#��� 3456 ������� !��"  
� 192 ����� $�*�. W� %�������" /"�� 60, 60 � 140 Å. A �������� �+���� ��)������& !����� 
%����� ���6���� ����� 40 Å � 1���)�!��"�� %�!��)������� (��. ���. 4), ����#����� ������� 
$�*�. ��#�� $�*�!�� '�*�� � %������ %����)���� ��%���"!�"� �/��� ������� $�*�.  

L�� ��������!���� ������" ��� II—/��$�����"� $�* ��%��&*�!��� �+����, �����#�6�0 
576 ������� !��" � ��*��� ����+���!� �����! $�*� (�) +���� �� ��#�� %��!"1��& 96). L���-
����" ���/�+����� �+���� /"�� 22,486, 25,9624 � 25,012 Å.  

L�� ��������!���� ������" �!����� %����� !��" �� ���������� �&�� II—/��$�����"� $�* 
%������� �+���� !���& ���$����&��� ��� �&�� II (��& z ���/�+����� �+���� ��������!����) 
/"� �!���+�� �� 100 Å. ��*��� ����+���!� �����! $�*� ��*��1����& ��#�� �/��*��� ������ 
���������+����� !����� %�����.  

���������� !�"��#���� � �$ �%��&
���� 

&'(�'� )
�*��)� +��'- ' ����
. ��������!���0 !���") ����!���! $���� � ����� /"� 
%��!�6�� ��� ��/�� [ 25—27 ]. A ��1�� ��/��� �" ���������!��� ��%���" !���") ����!���! 
/��$�����") $�*�!, �/"+�� �� �/��#����"� ! ���$�) ��/���). �� ���. 1 %���*��" *�!�������� 
��������� �������") �����! $���� � ����� �� !������, � ���#� *�!�������� ���������" x �� 
���������" z, �.�. %����5�� ���������� ����� �� %�������& xz. A����, +�� ����" ���+���� /��-
#��0� ! %���������!�, �*����� ��!��1�� ��������"�� ���+��. 	�� #� %�����6�0��� � ������-
�" !��" ! #����� !��� [ 28 ].  

����!��" $���� � ��$��� ! !��� ���� /"�� �������!��" ! ��/��� [ 29 ]. X"�� %���*���, +�� 
! 3 � 10 % $���� � ! 3 ���.% ����!���) ��$��� ��/�0��0��� ���$�!�������� �������5��: 
������� *��+���� ��������$� %���*!������ !������! ���6���� �!�) �����!, �������") ���$ �� 
���$� ! ��+��&�") ���'�$���5��) �� �%���������� ����������, !")���� �� %����. ����� ���� 
/"�� %���*���, +�� �������5�� ! �!�#���� �����! � ������� %���!������ ���#� ! ���, +�� ���-
������� ��#�� �!��� +����5��� �������� ! ��+���� ��������$� !������ %��/��*����&�� %�-
������"� [ 4 ]. L�� (��� ������� ��#�� !�������� ���6���� (��) +����5 (cos�, ��(''�5���� 
�������5��) /��*�� � �����5� (���. 2, ').  
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���. 1. Y�!�������& ��������� $���� � ����� �� !������: (	), ('), (�) � ()). L����-
5�� ���������� ����� $���� (() � ����� (
) �� %�������& xz. ����!��" $���� � �����  
                                                          ! !���. �  = 298 K 

 
 

 
 

���. 2. Y�!�������& ���������� ��#�� �!��� ������� $���� �� !������ ! !��-
��� ����!��� (	). ��#�� 12 � 22 %� (�� ���������� ����/����& !����$ 3 Å. 
A��)��� ���!�� — *�!�������& ���������� ��#�� �!��� ������� ����� ! !��-
��� ����!���, ��#��� — *�!�������& �������� �$�� ��#�� !�������� ���6�-
��� (��) �����! ����� �� !������ (' ). ��#�� 15 � 20 %� � ��#�� 25 � 30 %�  
                                         ������� /"� /��*�� � �����5� 
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���. 3. ����#���� �����! /��$�����") $�*�! ! !�-
��. ���!� — $����, �%��!� — �����. L���*��" 
����" ��������� ������� !��", ��)���6���� �� 
���������� �� 6,5 Å �� �����! $�*�, � !�������"�  
                                        �!�*� 

 
A ��/��� [ 29 ] /"�� %���*���, +�� ����-

��� ������� ��#�� !�������� ���6���� 
/��*�� ���%���#���") �����! $���� ! !��-
�") ����!���) �� ���") !������) �����!���� 
0,15, +�� ���&1�, +�� ��� ������� !��" 
(0,32) � �����! ��$��� ! #����� ��$��� � ! ����!��� (0,21). ���&1�� ���%��& �������5��  
! �!�#���� �����! $����, %�-!�������, �!�*��� � /��&1�� %��!�#����&0 �����! $���� (��('-
'�5���� ��''�*�� 16,4 �10–5 ��2/� %����! 2,3 �10–5 ��2/� ��� !��" [ 29 ]). T��%���������&��� 
*��+���� ��(''�5�����! ��''�*�� $���� — 7,22 �10–5 [ 31 ] � ����� — 4,16 �10–5 ��2/� [ 31, 32 ]. 
L� ����"� �����������-������+����) ���+���! ��(''�5���� ��''�*�� $���� 10 �10–5 [ 33 ]  
� 7,85 �10–5 ��2/� [ 27 ], ����� 2,4 �10–5 [ 33 ] � 2,57 �10–5 ��2/� [ 27 ].  

����+�� �� *�!��������) ���������� ��#�� ������� �� !������ �+�����!, ��$�� (�� ���-
������� %��/��*����&�� %��������, � �� *�!��������) cos� �+�����!, ��$�� �������" /��*��  
� �����5�, %���!��#���� ��6���!�!���� �������5�� ! �!�#���� �����! $���� � ����� ! !��-
�") ����!���).  

A ��/��� [ 1 ] $�!������& � ���, +�� ! ����!���) ��$��� ����#���� �����! /��$������$� $�-
*� �� %�)�#� �� �) ����#���� ! ��������") $������). A"1� /"�� ���*���, +�� ��� $���� � ��-
��� )��������� �/��*�!���� �!���") ����!���! !� �&��) Ih, II � Ic. ���� /"�� %���������" 
������� �������� /��#��1�$� ����#���� (��) �����! ! !���") ����!���). �� /"�� ������� �� 
����$� ���+��, ��$�� �) ����#���� ��%������� /" ��������� �����-��/� ����'���5�� �&��. 
	�%�+�"� ��������" $������") �/���+�� $���� � ����� %���*��" �� ���. 3.  

����'� ��(��� /����' � 
*0��1�)� +��'- ' ����
. A ��/��� [ 3 ] ���� ���/6�0��� ��-
�����"� ��*��&���" �������!���� �����) %����� ! �����'���) $���� � ��$���. Y���& �" %��-
!���� ���+����"� ��*��&���" /���� �6����&��$� ��������!���� %����� ! �����'��� $����  
� ��!"� ��*��&���" %� %������ ! �����'��� �����. �� ���. 4 %��!������ ��%�+��� ������� 
�$��!����� ���'�$���5�� !����� %����� ! �����'��� $����. 

L�!��)����� %����� �+��& 1���)�!��". �� ���. 5 %���*��� �/"!���� +���� ������� ! ���-
��5� �/G��� ! %���)����� ���� ��#�� %������ � $�*�!�� '�*�� (%����/����� ��. ! [ 3 ] � [ 34 ]). 
����� ���� /"�� %���*���, +�� ����&1���� %�������� !��" ! %���)����� ���� �!�*��� ! /��&- 
 

1�� ���%��� � 1���)�!�����&0, � �� � �����&��� %�������&0 
!��": �����&��� %�������& �)����!� �� %�!��)����� %����� 
%�+�� ����� #�, +�� � !����� %����� [ 3 ]. 	��6��� %�����  
(� %���)���"� �����) �����!���� 36 Å. A����� %����� �����-
#���� �� 40 �� 50 �����! $���� ��� �����. A [ 3 ] /"�� ���*���, 
+�� ! %����� ! ������� �����#���� 30 �����! $����. ��%����-
���&�"� �������!���� %���*���, +�� ����+���!� �����! $����, 
����!���!1�)�� ! !����� %�����, ������&�� /��&1�. �������  
 

���. 4. �$��!����� '���$��'�� !����� %����� ! �����'��� $����. 
L���*��" ����" $����, /��#��1�� � %�����. A��$� ! ��*�!������ 
%������+����� �+���� 192 ����� $���� (����"� 1��") � 3456 ������-
�" !��" (%���*��� ���"�). A�� !���& ��� y. ��& z %��%����������� 
%�!��)������ %�����. A���� 1���)�!�����& %�!��)�����. ��+��� 
��������� ! 5����� %�����. A����� %����� (|z | < 18 Å) ��)������ 41  
                                                   ���� $���� 
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���. 5. L���)���"� ���� %�����, �*�/��#����� �� 
���. 4. N —– +���� ������� !��" ! ���� ���6���� 2z. 
L�� z > 18 N  = 3456 (! ������ ���+�� ��� ��%���!1�)-
�� �������). L���)���"� ���� ����� ���6��� 8 Å  
                                  (10 Å > |z | > 18 Å) 

 
����+���!� �����! $���� 42, �����! ����� — 46.  
A %��5���� ��������!���� %�������� %����)���� 
�/��� �����! $�*� ��#�� %������ � $�*�!�� '�-
*��. ��1� %������+����� �+���� ����� ��*���" 
60, 60 � 140 Å, ���6��� %����� 36 Å. �����!����&-
��, ���� /" ����" /��$������$� $�*� ��*��6����& 
� ����� #� %�������&0, ��� � ! ������� %� �+����, 

�� ! %����� �����#����& /" 49 �����!. 	���� �/��*��, ���5�����5�� �����! $�*� ! %����� 
��1& �� �� ���$� ��#�, +�� ! $�*�!�� '�*�. A %����� ! ������� �����#���� 120 �����! ��$��� 
[ 3 ], ��$�� %������� ! 2,5 ��*� ��+1� ����!������� ! %�����, +�� $���� � ����. ��$����� ���-
�"� �%��!�+���� [ 5 ] %�� �����'����� ��!����� � 25 �C ����1���� ����!��������� ��-
$��/$���� 3,6, � ����/$���� 1,17. ������� �������&, +�� ��!����� ! ��1�) �����&�") �������) 
/"�� ��*���. L� ����+���!� �����! $�*� ! $�*�!�� '�*� �$� ��#�� �5���� ��� 21,3 ! ���+�� $�-
���, 20,7 ! ���+�� ����� � 10 �����'�� ! ���+�� ��$���. � *�!�������� ����!�������� $����  
� ��$��� ! !��� �� ��!����� ��. ! [ 29 ].  

�" %���������� ���$� �$��!���") '���$��'�� ����#���� $���� � ����� ! !���") %���-
��). ��� ��+�� �� ����+�0��� �� �) ����#���� ! �/G����� !��� � ��!��1���� �� %�)�#� �� �) 
����#���� ! �!���") ����!���) !��������.  

���'2 ' ���� �� �3(4 II. A ��/��� [ 19 ] ���� /"�� %���*���, +�� ����" $���� ��''����-
��0� !���& ������! ! ��������� �&�� II. 	���� ��''�*�� ��/�0������, ���� *�%�����" �� !�� 
%�����" ! ���������. W��� #� *�%�����" !�� %�����" (�.�. �����! �!����$� ����!��� �����$��� 
�� �6�2�), ��''�*�� �� %����)����. �" ��/�0���� *� ��������� �����&�") �����! $����  
� ����� !� �&�� II.  

���� $���� � ����� !���� �� !������ ��!��1�0� %�"#�� !���& ��� z. �/"+�� %�"#�� 
%����)���� ! ������00 %�����& ��������" �&�� II. �) ����� ����� 3 Å � %�����#����&����& 
����� 0,3 %� (���. 6, 	). �*����� %����)���� %�"#�� �� ! ������00, � ! �����06�0 %�����&. 
�) ����� ����� 6 Å, � %�����#����&����& ����� 0,6 %� (��. ���. 6, '). ����" ����� ��!��1�0� 
����� #� %�"#��. �) �" %���#�� ��#�, ! ��*���� � %�����) �� ���������� �&�� II. 

�" %�������� �!� ����� $���� � �!� ����� ����� ! �������� %������ (���1������ ����-
��!) � ����+����� ������� �$�� ��#�� !�������� �) ���6����. L�"#��! ��� ! ��+���� (��$�  
 

 
 

���. 6. L�"#�� ����� $���� ! ������ ��������" �&�� II (T  = 284 K) 
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!������ �� ��!��1���. ������� *��+���� �������� (��(''�5����� �������5�� [ 30 ]) ����� ��-
�� ��� $���� � 0,36 ��� �����. T�� $�!���� � ���, +�� �!�#���� �����! $���� ! �������) %����-
��) ������������!��", � ��� �����! ����� �������5�� ��!��&�� !"����. 
�+���� ���#� ����-
���&, +�� ���������� ��#�� ������� ����� %����������!��� %� ��%������ (� %������� ����� 
15 %�). ���� ���#� /"�� ����+����" �������" �$��! ��#�� !�������� ���6���� �����! ��-
������� �!�) ������� !��" !� �&�� II, ���������") !��������� �!�*&0. L�� 231 K ������� 
*��+���� �������� ���*����& ��!�"� 0,514, %�� 254 K — 0,509. ������5�� %� ��%������� ��-
��/���� %�� (��� �� ��/�0�����&. 	���� �/��*��, ����������!������& ����/���� ������� !�-
�" ���*����& !"1�, +�� �����! ����� ! �������) %������) ������� �&�� II. Xó�&1�� �������5�� 
! �!�#����) �����! ����� %� ���!����0 � $����� �!�*���, %�-!�������, � /ó�&1�� ������ ��-
��� � /���� ���&�"� !*���������!��� ��#�� ������� (��$� $�*�.  

����'� /����', '0��5'� �*)4�*4)4 �3(
 II, � 
*0��1�)� +��'- ' ����
. �� �������) 
%���*��" �������"� (%�*��" �* #�*�� �����! $���� (���. 7) � ����� (���. 8 � 9) ! �������) 
����" $�*�—%����� �&�� II. �� ���. 7, ( � ), 8, 	 � ' %���*��" �����+�"� %�%"��� %��������&  
! �����. ����" $�*� %��/��#�0��� � %�����, /��#��0� %� �� %�!��)����� � �����0�. ���. 7, 	 
� ', 8, � � ( — ���+�"� %�%"���. ����" $�*� /��#��0� %� %�!��)����� � %������0� ! �����. 
L�� (��� ���� $���� ��!��1�� ���+�� !���& ������, ����� #�, ��� �" ��/�0���� ! ��������� 
�&�� II (��. ���. 7, 	 � '). L�"#�� ����� ����� !���& ������ %����� �&�� II �" ��/�0���� ��-
���������� (��. ���. 9). ����� ��), ��� � ����� $����, %����)����� � �����"� ���+�� 
(��. ���. 9, '). L�����#����&����& ���+��! �����! ����� ������&�� /��&1�, +�� �����! $����. 

 

 
 

���. 7. ����" $���� !��*�0��� ! %����� �&�� II: 	 � ' — ���+��� %�%"��� !����  
! �����. 	 — ���� $���� ��������� !���� /��#��� %� %�!��)����� %�����, %���� 
������� �� ���, !��*���� ! ���$�� ���� $����, !������� � %�����, !�1�� ! �����, 
�� 29 %� ��!��1�� ���+�� ! ������00 %�����&. � � ( — �����+�"� %�%"���. ���� 
$���� !��*���� ! %�����, � 33 %� 38 %� �/�������� !/��*� ���&� ������, �� 43 %�  
              ������. Y�!�������& ��������� z (�) � y (() �� !������. T  = 240 K 

 
 
 



B.B. ���W�
�A  172 

 
 

���. 8. 	 � ' — �����+�"� %�%"��� �����! ����� !���� ! ����� �&�� II. Y�!�������� 
���������" z �� !������. ����" ����� %��/��#����& � %�!��)�����. 	 — ���� ��-
��� �!�#�" %"����� %��������& !����& %�����. � � ( — ���+��� %�%"��� ����� ��-
��� %��������& ! �����; � — *�!�������& ���������" z �� !������; ( — *�!�������&  
                                       ���������" z �� ���������" y. T  = 240 K 

 
 

 
 

���. 9. ���+�� ����� ����� !���& ������ ! %����� �&�� II: ���+�� ! ������00 %�����&, 
�$� ����� ����� 3 Å; %�����#����&����& 0,3 %� (	); �����"� ���+�� %������� �� 6 Å;  
                                              �$� %�����#����&����& 1,1 %� (') 

"���6����� 

L�!������ �����! $���� � ����� ! !���") �������) �+��& %�)�#�. ����!�������& ����� 
�����$� %��!"1��� ����!�������& $����. ����" �/��) $�*�! /��#��0� ����� ������� !��", 
���$�� ��!��1�� �������"� ���+��. 	���!� #� ������� �!�#���� � ����) ������� !��". �/� 
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$�*� �/��*�0� �!���"� ����!��" !� �&��), ! ��������� �����") �����#���� %�����", �%���/�"� 
!������& ����" (��) $�*�!. ����" $���� � �����, ������!���& � %�!��)����&0 %����� �&�� II, 
���$�� %������0� ! �����" � ��+���0� ��!��1��& %�"#�� !���& ��). 	���� #� %�"#�� ��� 
��!��1�0� � !���& ������! ���������+����$� �&��. ������&����& %�"#��! �����! ����� ��-
����&�� /��&1�, +�� �����! $����. �!�#���� �����! �����, ��)���6�)�� ! �������) %������) 
(! ����� � ��� #� ������), ����������!��". 
������5�� ! �!�#����) �����! $���� ! �������) 
%������) ���. 
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