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Ç ÔÓÒÎÂ‰ÌËÂ „Ó‰˚ ÌÂ˝ÏÔËË˜ÂÒÍËÂ Í‚‡ÌÚÓ‚Ó-
ıËÏË˜ÂÒÍËÂ ÏÂÚÓ‰˚ ‡Ò˜ÂÚÓ‚ ˝ÎÂÍÚÓÌÌÓ„Ó ÒÚÓ-
ÂÌËfl Ë ÒÔÂÍÚÓÒÍÓÔË˜ÂÒÍËı Ô‡‡ÏÂÚÓ‚ ÏËÌÂ‡-
ÎÓ‚ ÔÓÎÛ˜‡˛Ú ‚ÒÂ ·ÓÎÂÂ ¯ËÓÍÓÂ ÔËÏÂÌÂÌËÂ ‚
Â¯ÂÌËË ÔÓ·ÎÂÏ ÚÂÓÂÚË˜ÂÒÍÓÈ ÍËÒÚ‡ÎÎÓıËÏËË
ÏËÌÂ‡ÎÓ‚ (ÒÏ., Ì‡ÔËÏÂ, [1]). èË ‡Ò˜ÂÚ‡ı ÏËÌÂ-
‡ÎÓ‚, ËÏÂ˛˘Ëı ÒÎÓÊÌ˚È ÔÂÂÏÂÌÌ˚È ÒÓÒÚ‡‚,
Ó·˚˜ÌÓ ËÒÔÓÎ¸ÁÛ˛Ú ÛÔÓ˘ÂÌÌ˚Â ÒÚÛÍÚÛÌ˚Â ÏÓ-
‰ÂÎË, ÌÂ Û˜ËÚ˚‚‡˛˘ËÂ ÎÓÍ‡Î¸Ì˚ı ̋ ÙÙÂÍÚÓ‚ ÒÚÛÍ-
ÚÛÌÓÈ ÂÎ‡ÍÒ‡ˆËË ‚ÓÍÛ„ ÔËÏÂÒÂÈ Á‡ÏÂ˘ÂÌËfl ËÎË
‚ÌÂ‰ÂÌËfl. é‰Ì‡ÍÓ Ú‡ÍËÂ Ì‡Û¯ÂÌËfl ·ÎËÊÌÂ„Ó
ÔÓfl‰Í‡, ‚ ˜‡ÒÚÌÓÒÚË ‚ ÓÍÒË‰Ì˚ı ÏËÌÂ‡Î‡ı, ÏÓ-
„ÛÚ ‚ÂÒ¸Ï‡ ÒÛ˘ÂÒÚ‚ÂÌÌÓ ËÒÍ‡Ê‡Ú¸ ÍËÒÎÓÓ‰ÌÛ˛
ÔÓ‰Â¯ÂÚÍÛ, ÔË‚Ó‰fl Í ‰ÂÙÓÏ‡ˆËË ÍÓÓ‰ËÌ‡ˆË-
ÓÌÌ˚ı ÔÓÎË˝‰Ó‚. Ç Ò‚Ó˛ Ó˜ÂÂ‰¸ ˝ÚË ËÒÍ‡ÊÂÌËfl
‚ÎËfl˛Ú Ì‡ ı‡‡ÍÚÂËÒÚËÍË ÓÔÚË˜ÂÒÍËı, ÂÌÚ„ÂÌÓ-
˝ÎÂÍÚÓÌÌ˚ı Ë ÏfiÒÒ·‡Û˝Ó‚ÒÍËı ÒÔÂÍÚÓ‚ ÏËÌÂ-
‡ÎÓ‚. 

Ç ¯ÔËÌÂÎflı ËÓÌ˚ ÍËÒÎÓÓ‰‡ ÒÏÂ˘ÂÌ˚ ËÁ Ë‰Â-
‡Î¸Ì˚ı ÔÓÁËˆËÈ ÔÎÓÚÌÂÈ¯ÂÈ ÍÛ·Ë˜ÂÒÍÓÈ ÛÔ‡ÍÓ‚ÍË
‚ Éñä-ÒÚÛÍÚÛÂ, ˜ÚÓ ÔË‚Ó‰ËÚ Í Û‚ÂÎË˜ÂÌË˛ ‡Ò-
ÒÚÓflÌËÈ ÏÂÚ‡ÎÎ–ÍËÒÎÓÓ‰ ‚ ÚÂÚ‡˝‰Ë˜ÂÒÍËı ÔÓÁË-
ˆËflı Ë Í ÚË„ÓÌ‡Î¸ÌÓÏÛ ËÒÍ‡ÊÂÌË˛ ÓÍÚ‡˝‰Ë˜ÂÒ-
ÍËı ÔÓÁËˆËÈ. èË ˝ÚÓÏ ÔÓÎÓÊÂÌËÂ ËÓÌÓ‚ ÍËÒÎÓÓ-
‰‡ ÓÔÂ‰ÂÎflÂÚÒfl ÍËÒÎÓÓ‰Ì˚Ï Ô‡‡ÏÂÚÓÏ 

 

u

 

 [2],
ÍÓÚÓ˚È fl‚ÎflÂÚÒfl, Ì‡fl‰Û Ò ÔÓÒÚÓflÌÌÓÈ Â¯ÂÚÍË Ë
Ô‡‡ÏÂÚÓÏ Í‡ÚËÓÌÌÓ„Ó ‡ÒÔÂ‰ÂÎÂÌËfl ÔÓ ÚÂÚ‡˝-
‰‡Ï Ë ÓÍÚ‡˝‰‡Ï ÒÚÛÍÚÛ˚, ‚‡ÊÌÂÈ¯ÂÈ ı‡‡Í-
ÚÂËÒÚËÍÓÈ ÏËÌÂ‡Î‡ ÒÓ ÒÚÛÍÚÛÓÈ ¯ÔËÌÂÎË.
é˜Â‚Ë‰ÌÓ, ˜ÚÓ ‰Îfl ÔËÓ‰Ì˚ı ¯ÔËÌÂÎÂÈ ÒÎÓÊÌÓ-
„Ó ÒÓÒÚ‡‚‡ ̋ ÍÒÔÂËÏÂÌÚ‡Î¸ÌÓ ÏÂÚÓ‰‡ÏË ÂÌÚ„ÂÌÓ-
„‡ÙËË ÏÓ„ÛÚ ·˚Ú¸ ÓÔÂ‰ÂÎÂÌ˚ ÎË¯¸ ÌÂÍÓÚÓ˚Â

ÛÒÂ‰ÌÂÌÌ˚Â ÁÌ‡˜ÂÌËfl ÏÂÊ‡ÚÓÏÌ˚ı ‡ÒÒÚÓflÌËÈ Ë
ÍËÒÎÓÓ‰ÌÓ„Ó Ô‡‡ÏÂÚ‡, ‚ ÚÓ ‚ÂÏfl Í‡Í ‚ÂÎË˜ËÌ˚
ÎÓÍ‡Î¸Ì˚ı ÒÏÂ˘ÂÌËÈ ÍËÒÎÓÓ‰Ì˚ı ‡ÚÓÏÓ‚ Á‡‚Ë-
ÒflÚ ÓÚ ÚËÔ‡ ıËÏË˜ÂÒÍÓÈ Ò‚flÁË, ÓÚ ÒÓÚ‡ Ë ̋ ÎÂÍÚÓÌ-
ÌÓ„Ó ÒÚÓÂÌËfl Í‡ÚËÓÌÓ‚ ‚ ÚÂÚ‡- Ë ÓÍÚ‡ÔÓÁËˆËflı
ÒÚÛÍÚÛ˚ Ì‡ ÛÓ‚ÌÂ ·ÎËÊÌÂ„Ó ÔÓfl‰Í‡. 

ãÓÍ‡Î¸Ì˚Â ÁÌ‡˜ÂÌËfl Ô‡‡ÏÂÚÓ‚ ·ÎËÊÌÂ„Ó
ÔÓfl‰Í‡, ‚ ÚÓÏ ˜ËÒÎÂ ‰Îfl ÔËÏÂÒÂÈ Á‡ÏÂ˘ÂÌËfl,
ÏÓ„ÛÚ ·˚Ú¸ ‡ÒÒ˜ËÚ‡Ì˚ ÚÂÓÂÚË˜ÂÒÍË ÔÛÚÂÏ Â-
¯ÂÌËfl Á‡‰‡˜Ë ÏËÌËÏËÁ‡ˆËË Ó·˘ÂÈ ̋ ÌÂ„ËË ÒÚÛÍ-
ÚÛ˚, ‡ ‚ Í‚‡ÌÚÓ‚Ó-ıËÏË˜ÂÒÍËı ‚˚˜ËÒÎÂÌËflı – ÂÂ
ÌÂÍÓÚÓÓ„Ó ÏÓ‰ÂÎ¸ÌÓ„Ó Ù‡„ÏÂÌÚ‡ ËÎË ÍÎ‡ÒÚÂ‡. 

ñÂÎ¸˛ Ì‡ÒÚÓfl˘ÂÈ ‡·ÓÚ˚ ·˚ÎÓ ÓÔÂ‰ÂÎÂÌËÂ
ÒÚÛÍÚÛ˚ ·ÎËÊ‡È¯Â„Ó ÓÍÛÊÂÌËfl ÒÓ·ÒÚ‚ÂÌÌ˚ı
(

 

Al

 

) Ë ÔËÏÂÒÌ˚ı (

 

Fe

 

 Ë 

 

Cr

 

) ÓÍÚ‡˝‰Ë˜ÂÒÍË ÍÓÓ‰ËÌË-
Ó‚‡ÌÌ˚ı ÚÂı‚‡ÎÂÌÚÌ˚ı Í‡ÚËÓÌÓ‚ ‚ ·Î‡„ÓÓ‰ÌÓÈ
¯ÔËÌÂÎË Ë ‡Ì‡ÎËÁ Ëı ˝ÎÂÍÚÓÌÌÓ„Ó ÒÚÓÂÌËfl Ò Û˜Â-
ÚÓÏ ËÒÍ‡ÊÂÌËÈ ÍËÒÎÓÓ‰ÌÓÈ ÔÓ‰Â¯ÂÚÍË ÏËÌÂ‡Î‡.

Ä Ú Ó Ï Ì ‡ fl  Ò Ú  Û Í Ú Û  ‡  · Î Ë Ê Ì Â „ Ó  Ô Ó -
 fl ‰ Í ‡ . ÑÎfl ÓÔÂ‰ÂÎÂÌËfl ‡‚ÌÓ‚ÂÒÌÓÈ ÒÚÛÍÚÛ-
˚ ËÒÔÓÎ¸ÁÓ‚‡Î‡Ò¸ ÔÓ„‡ÏÏ‡ 

 

GAMESS

 

 [3], Â‡ÎË-
ÁÛ˛˘‡fl ÔÓˆÂ‰ÛÛ ÏËÌËÏËÁËˆËË ÔÓÎÌÓÈ ˝ÌÂ„ËË
ÍÎ‡ÒÚÂÓ‚; ‡Ò˜ÂÚ˚ ‚˚ÔÓÎÌflÎËÒ¸ Ì‡ ·‡ÁÂ ÏÌÓ„ÓÔÓ-
ˆÂÒÒÓÌÓÈ ‚˚˜ËÒÎËÚÂÎ¸ÌÓÈ ÒËÒÚÂÏ˚ åÇë-1000 àÌ-
ÒÚËÚÛÚ‡ Ï‡ÚÂÏ‡ÚËÍË Ë ÏÂı‡ÌËÍË ìé êÄç. Ç˚˜ËÒ-
ÎÂÌËfl ÔÓ‚Ó‰ËÎËÒ¸ ÌÂÓ„‡ÌË˜ÂÌÌ˚Ï ÏÂÚÓ‰ÓÏ ï‡Ú-
Ë–îÓÍ‡ Ò ËÒÔÓÎ¸ÁÓ‚‡ÌËÂÏ ‡ÚÓÏÌÓ„Ó ·‡ÁËÒ‡ 

 

STO

 

-3

 

G

 

(ÒÏ., Ì‡ÔËÏÂ, [4]) ·ÂÁ Ó·ÏÂÌÌÓ-ÍÓÂÎflˆËÓÌÌ˚ı
ÔÓÚÂÌˆË‡ÎÓ‚. êÂ¯ÂÚÍÛ ¯ÔËÌÂÎË ‚ ÔÂ‰ÔÓÎÓÊÂÌËË
ÌÓÏ‡Î¸ÌÓ„Ó ‡ÒÔÂ‰ÂÎÂÌËfl Í‡ÚËÓÌÓ‚ ÔÓ ÚÂÚ‡- Ë
ÓÍÚ‡ÔÓÁËˆËflÏ ÒÚÛÍÚÛ˚ ÏÓ‰ÂÎËÓ‚‡ÎË 51-‡ÚÓÏ-
Ì˚Ï ÍÎ‡ÒÚÂÓÏ [

 

VI

 

å

 

e

 

ˆÂÌÚ

 

IV

 

Mg

 

6

 

VI

 

Al

 

6

 

O

 

38

 

]

 

43–

 

, ‚ ˆÂÌÚ-

Â ÍÓÚÓÓ„Ó ‡ÒÔÓÎ‡„‡ÎÒfl ÓÍÚ‡˝‰ 

 

VI

 

åÂ

 

ˆÂÌÚ

 

O

 

6

 

(„‰Â åÂ

 

ˆÂÌÚ

 

 = 

 

Al

 

, 

 

Fe

 

, 

 

Cr

 

 – ‡ÚÓÏ ‹ 1 Ì‡ ËÒ.1) ‚ ÓÍ-

ÛÊÂÌËË ¯ÂÒÚË ÚÂÚ‡˝‰Ó‚ 

 

IV

 

MgO

 

4

 

 Ë ¯ÂÒÚË ÓÍÚ‡-

˝‰Ó‚ 

 

VI

 

AlO

 

6

 

. èÓËÒÍ ÏËÌËÏÛÏ‡ ÔÓÎÌÓÈ ˝ÌÂ„ËË
ÍÎ‡ÒÚÂ‡ ÓÒÛ˘ÂÒÚ‚ÎflÎÒfl ÔË ‚‡¸ËÓ‚‡ÌËË ÍÓÓ-
‰ËÌ‡Ú ¯ÂÒÚË ‡ÌËÓÌÓ‚ ÍËÒÎÓÓ‰‡ 

 

O

 

ˆ

 

 ˆÂÌÚ‡Î¸ÌÓ„Ó
ÓÍÚ‡˝‰‡ (‡ÚÓÏ˚ ‹ 2–7 Ì‡ ËÒ. 1); ÔÓÁËˆËË ‚ÒÂı
ÓÒÚ‡Î¸Ì˚ı ‡ÚÓÏÓ‚ ÍÎ‡ÒÚÂ‡ ÔÓÎ‡„‡ÎËÒ¸ ÌÂËÁÏÂÌ-
Ì˚ÏË. Ç Í‡˜ÂÒÚ‚Â ÒÚ‡ÚÓ‚˚ı ÔË ‡Ò˜ÂÚ‡ı ËÒ-
ÔÓÎ¸ÁÓ‚‡ÎËÒ¸ ‡ÒÒÚÓflÌËfl Í‡ÚËÓÌ–ÍËÒÎÓÓ‰ 2.02 

 

Å

 

ÉÖéïàåàü
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‚ ÓÍÚ‡˝‰‡ı Ë 1.75 

 

Å

 

 ‚ ÚÂÚ‡˝‰‡ı, ˜ÚÓ ÒÓÓÚ‚ÂÚÒÚ-
‚ÛÂÚ ÔÎÓÚÌÂÈ¯ÂÈ ÍÛ·Ë˜ÂÒÍÓÈ ÛÔ‡ÍÓ‚ÍÂ ËÓÌÓ‚
ÍËÒÎÓÓ‰‡ ‚ Ë‰Â‡Î¸ÌÓÈ Éñä-ÒÚÛÍÚÛÂ ̄ ÔËÌÂÎË Ò
ÔÓÒÚÓflÌÌÓÈ Â¯ÂÚÍË 8.08 

 

Å

 

. 

åËÌËÏÛÏ ÔÓÎÌÓÈ ˝ÌÂ„ËË ÍÎ‡ÒÚÂÓ‚
[

 

VI

 

å

 

e

 

ˆÂÌÚ

 

IV

 

Mg

 

6

 

VI

 

Al

 

6

 

O

 

38

 

]

 

43–

 

 ‰ÓÒÚË„‡ÂÚÒfl ÔË ÒÛ˘Â-

ÒÚ‚ÂÌÌÓÏ Ò‰‚Ë„Â ËÓÌÓ‚ ÍËÒÎÓÓ‰‡ ÔÂ‚ÓÈ ÍÓÓ‰Ë-
Ì‡ˆËÓÌÌÓÈ ÒÙÂ˚ ˆÂÌÚ‡Î¸ÌÓ„Ó Í‡ÚËÓÌ‡ ÓÚÌÓÒË-
ÚÂÎ¸ÌÓ ËÒıÓ‰ÌÓÈ ÒÚÛÍÚÛ˚. ç‡ ËÒ. 2 ÔÓÍ‡Á‡Ì˚
ÍÓÌÙË„Û‡ˆËÓÌÌ˚Â ÍË‚˚Â ÍÎ‡ÒÚÂÓ‚, ËÎÎ˛ÒÚ-
ËÛ˛˘ËÂ ÔÓˆÂ‰ÛÛ ÓÔÚËÏËÁ‡ˆËË ·ÎËÊÌÂ„Ó ÔÓ-
fl‰Í‡ ÔË ËÁÏÂÌÂÌËË ÔÓÁËˆËË Ó‰ÌÓ„Ó ËÁ ¯ÂÒÚË

 

z

 

y

x

 

49

45

28

1318

22

11

7

36

44

43

34

48

46

47

35

25

10

20

19

24

9

3

4

12

30

31

23

6
14

21

1

26

5
8

2

27

15

16

17

33

42

41

38

39

32

37

50

51

40

29

 

êËÒ. 1.

 

 ê‡Ò˜ÂÚÌ˚È ÍÎ‡ÒÚÂ – 51-‡ÚÓÏÌ˚È Ù‡„ÏÂÌÚ ÒÚÛÍÚÛ˚ ¯ÔËÌÂÎË [

 

VI

 

å

 

e

 

ˆÂÌÚ

 

IV

 

Mg

 

6

 

VI

 

Al

 

6

 

O

 

38

 

]

 

43–

 

. ÄÚÓÏ ‹ 1 –

 

VI

 

åÂ

 

ˆÂÌÚ

 

 = 

 

Al

 

, 

 

Fe

 

 ËÎË 

 

Cr

 

; ‡ÚÓÏ˚ ‹ 8–13 – 

 

IV

 

Mg

 

; ‡ÚÓÏ˚ ‹ 32–37 – 

 

VI

 

Al

 

; ‡ÚÓÏ˚ ‹ 2–7, 14–31 Ë 38–51 – é. 

 

–6349.00

1.2 1.3 1.41.1

–6348.95

–6348.90

–6348.85

–6348.80

–6348.75

–6348.70

–6348.65

äÓÓ‰ËÌ‡Ú‡, 

 

Å

 

–6565.60

–6565.55

–6565.50

–6565.45

–6565.40

–6565.35

–6565.30

–6565.25

–5555.50

–5555.45

–5555.40

–5555.35

–5555.30

–5555.25

–5555.20

–5555.15

 

1 2 3

 

èÓÎÌ‡fl ˝ÌÂ„Ëfl ÍÎ‡ÒÚÂÓ‚, ‡Ú. Â‰.

 

1

2

3

 

êËÒ. 2.

 

 äÓÌÙË„Û‡ˆËÓÌÌ˚Â ÍË‚˚Â ÍÎ‡ÒÚÂÓ‚ [

 

VI

 

å

 

e

 

ˆÂÌÚ

 

IV

 

Mg

 

6

 

VI

 

Al

 

6

 

O

 

38

 

]

 

43–

 

, „‰Â 

 

VI

 

åÂ

 

ˆÂÌÚ

 

 = 

 

Al

 

 (

 

1

 

), 

 

Fe

 

 (

 

2

 

) Ë 

 

Cr

 

 (

 

3

 

) ‚ ÔÓ-
ˆÂÒÒÂ ÓÔÚËÏËÁ‡ˆËË ÒÚÛÍÚÛ˚ ·ÎËÊÌÂ„Ó ÔÓfl‰Í‡ (ÔË ËÁÏÂÌÂÌËË ÍÓÓ‰ËÌ‡Ú˚ 

 

y

 

 ‡ÚÓÏ‡ ÍËÒÎÓÓ‰‡ ‹ 7).
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ÇÓÚflÍÓ‚ 

 

Ë ‰

 

.

 

‡ÚÓÏÓ‚ 

 

O

 

ˆ

 

; ‚ Ú‡·Î. 1 ÔË‚Â‰ÂÌ˚ Ô‡‡ÏÂÚ˚ ·ÎËÊ-
ÌÂ„Ó ÔÓfl‰Í‡ ¯ÔËÌÂÎË, ÓÚ‚Â˜‡˛˘ËÂ ‡‚ÌÓ‚ÂÒ-
Ì˚Ï ÍÓÌÙË„Û‡ˆËflÏ. èË ÓÔÚËÏËÁ‡ˆËË ÁÌ‡˜ÂÌËfl
ÏÂÊ‡ÚÓÏÌ˚ı ‡ÒÒÚÓflÌËÈ 

 

VI

 

Me

 

ˆÂÌÚ

 

–

 

O

 

ˆ

 

 ËÁÏÂÌfl˛Ú-
Òfl, ÓÒÚ‡‚‡flÒ¸ ‡‚Ì˚ÏË ÏÂÊ‰Û ÒÓ·ÓÈ ‰Îfl ‚ÒÂı ¯ÂÒ-
ÚË ‡ÚÓÏÓ‚ 

 

O

 

ˆ

 

; ˆÂÌÚ‡Î¸Ì˚È ÓÍÚ‡˝‰ ËÒÔ˚Ú˚‚‡ÂÚ
ÚË„ÓÌ‡Î¸ÌÓÂ ËÒÍ‡ÊÂÌËÂ. ê‡‚ÌÓ‚ÂÒÌ˚Â ‡ÒÒÚÓfl-
ÌËfl 

 

VI

 

Me

 

ˆÂÌÚ

 

–

 

O

 

ˆ

 

 ÒÓÒÚ‡‚Îfl˛Ú 1.93, 2.00 Ë 1.97 

 

Å

 

 ‰Îfl
ÍÎ‡ÒÚÂÓ‚ Ò ‡Î˛ÏËÌËÂÏ, ÓÍËÒÌ˚Ï ÊÂÎÂÁÓÏ Ë ıÓ-
ÏÓÏ ÒÓÓÚ‚ÂÚÒÚ‚ÂÌÌÓ. ùÚË ÁÌ‡˜ÂÌËfl Û‰Ó‚ÎÂÚ‚ÓË-
ÚÂÎ¸ÌÓ ÒÓ„Î‡ÒÛ˛ÚÒfl Ò ÂÌÚ„ÂÌÓ„‡ÙË˜ÂÒÍËÏË
‰‡ÌÌ˚ÏË ‰Îfl ÔËÓ‰Ì˚ı ¯ÔËÌÂÎÂÈ [5, 6], ˜ÚÓ Ò‚Ë-
‰ÂÚÂÎ¸ÒÚ‚ÛÂÚ Ó ÍÓÂÍÚÌÓÒÚË ËÒÔÓÎ¸ÁÓ‚‡ÌÌÓÈ
‡Ò˜ÂÚÌÓÈ ÔÓˆÂ‰Û˚. ëÚÂÔÂÌ¸ ÓÚÍÎÓÌÂÌËfl ÓÚ ÍÛ-
·Ë˜ÂÒÍÓÈ ÒËÏÏÂÚËË ·ÎËÊ‡È¯Â„Ó ÍËÒÎÓÓ‰ÌÓ„Ó
ÓÍÛÊÂÌËfl ÏÓÊÌÓ Óı‡‡ÍÚÂËÁÓ‚‡Ú¸ ‚ÂÎË˜ËÌÓÈ
Û„Î‡ 

 

O

 

ˆ

 

–

 

VI

 

Me

 

ˆÂÌÚ

 

–

 

O

 

ˆ

 

 ÏÂÊ‰Û ‰‚ÛÏfl ‡ÚÓÏ‡ÏË ÍËÒÎÓ-
Ó‰‡, ÒËÏÏÂÚË˜Ì˚ÏË ÓÚÌÓÒËÚÂÎ¸ÌÓ ÚË„ÓÌ‡Î¸-
ÌÓÈ ÓÒË ÓÍÚ‡˝‰‡. àÁ Ú‡·Î. 1 ‚Ë‰ÌÓ, ˜ÚÓ Ì‡Ë·ÓÎÂÂ
ÒËÎ¸Ì˚Â ËÒÍ‡ÊÂÌËfl ÒËÏÏÂÚËË ı‡‡ÍÚÂÌ˚ ‰Îfl
ÔËÏÂÒÌÓ„Ó ËÓÌ‡ ÓÍËÒÌÓ„Ó ÊÂÎÂÁ‡, Ì‡ËÏÂÌÂÂ Á‡-
ÏÂÚÌ˚Â – ‰Îfl ÒÓ·ÒÚ‚ÂÌÌÓ„Ó ËÓÌ‡ ‡Î˛ÏËÌËfl. é˜Â-
‚Ë‰ÌÓ, ˜ÚÓ ˝ÚË ËÒÍ‡ÊÂÌËfl ÌÂÓ·ıÓ‰ËÏÓ Û˜ËÚ˚‚‡Ú¸
ÔË ÏÓ‰ÂÎËÓ‚‡ÌËË ÒÔÂÍÚÓÒÍÓÔË˜ÂÒÍËı Ô‡‡ÏÂ-
ÚÓ‚ ÚËÔË˜Ì˚ı ‰Îfl ÔËÓ‰Ì˚ı ¯ÔËÌÂÎÂÈ ÔËÏÂ-
ÒÂÈ ÓÍËÒÌÓ„Ó ÊÂÎÂÁ‡ Ë ıÓÏ‡ [7]. 

àÁÏÂÌÂÌËÂ ÔÓÁËˆËÈ ‡ÚÓÏÓ‚ 

 

O

 

ˆ

 

 ÔË ÙËÍÒËÓ-
‚‡ÌÌÓÏ ÔÓÎÓÊÂÌËË „‡ÌË˜Ì˚ı ‡ÚÓÏÓ‚ ÍËÒÎÓÓ‰‡
ÍÎ‡ÒÚÂÓ‚ ÔË‚Ó‰ËÚ Í ÚÓÏÛ, ˜ÚÓ ‚ ÔÂËÙÂË˜ÂÒ-
ÍËı ÚÂÚ‡˝‰‡ı 

 

IV

 

MgO

 

4

 

 ÓÔÚËÏËÁËÛÂÚÒfl ‰ÎËÌ‡
ÚÓÎ¸ÍÓ Ó‰ÌÓÈ ËÁ ˜ÂÚ˚Âı ÏÂÊ‡ÚÓÏÌ˚ı Ò‚flÁÂÈ

 

IV

 

Mg

 

–

 

O

 

, ‡ ËÏÂÌÌÓ Ò‚flÁ¸ 

 

IV

 

Mg

 

–

 

O

 

ˆ

 

. éÔÂ‰ÂÎÂÌÌ˚Â

Ú‡ÍËÏ Ó·‡ÁÓÏ ‡‚ÌÓ‚ÂÒÌ˚Â ‡ÒÒÚÓflÌËfl 

 

IV

 

Mg

 

–

 

O

 

ˆ

 

ÒÓÒÚ‡‚Îfl˛Ú 1.99, 1.97 Ë 1.98 

 

Å

 

 ‰Îfl ÍÎ‡ÒÚÂÓ‚ Ò ̂ ÂÌ-
Ú‡Î¸Ì˚ÏË ËÓÌ‡ÏË ‡Î˛ÏËÌËfl, ÓÍËÒÌÓ„Ó ÊÂÎÂÁ‡ Ë
ıÓÏ‡ ÒÓÓÚ‚ÂÚÒÚ‚ÂÌÌÓ, ˜ÚÓ ·ÎËÁÍÓ Í ˝ÍÒÔÂËÏÂÌ-
Ú‡Î¸ÌÓÏÛ ÁÌ‡˜ÂÌË˛ 1.96 

 

Å

 

 ‚ ·Î‡„ÓÓ‰ÌÓÈ ¯ÔËÌÂ-
ÎË [6]. Ç ÚÓ ÊÂ ‚ÂÏfl ÌÂÓ·ıÓ‰ËÏÓ ÓÚÏÂÚËÚ¸, ˜ÚÓ
ÒÌËÊÂÌËÂ ÒËÏÏÂÚËË ÚÂÚ‡˝‰Ë˜ÂÒÍËı ÔÓÁËˆËÈ
(‡ÁÌÓÒÚ¸ ÓÔÚËÏËÁËÓ‚‡ÌÌÓ„Ó Ë ÙËÍÒËÓ‚‡ÌÌ˚ı
ÏÂÊ‡ÚÓÏÌ˚ı ‡ÒÒÚÓflÌËÈ 

 

IV

 

Mg

 

–

 

O

 

 ‚ ÚÂÚ‡˝‰‡ı ‰Ó-
ÒÚË„‡ÂÚ 0.22–0.24 

 

Å

 

), Í‡Í Ë ËÒÍ‡ÊÂÌËfl ‡ÒÔÓÎÓ-

ÊÂÌÌ˚ı Ì‡ ÔÂËÙÂËË ÍÎ‡ÒÚÂÓ‚ ÓÍÚ‡˝‰Ó‚

 

VI

 

AlO

 

6

 

, fl‚Îfl˛ÚÒfl ÒÎÂ‰ÒÚ‚ËflÏË „‡ÌË˜Ì˚ı ˝ÙÙÂÍ-
ÚÓ‚ ËÒÔÓÎ¸ÁÓ‚‡ÌÌÓ„Ó ‡Ò˜ÂÚÌÓ„Ó ÔË·ÎËÊÂÌËfl Ë
ÏÓ„ÛÚ ÔË‚Ó‰ËÚ¸ Í ÌÂÍÓÚÓ˚Ï ÌÂÓÊË‰‡ÌÌ˚Ï ˝Ù-
ÙÂÍÚ‡Ï ÔË ÓÔÂ‰ÂÎÂÌËË ‡ÚÓÏÌÓÈ ÒÚÛÍÚÛ˚ ÍÎ‡-
ÒÚÂÓ‚. Ç ˜‡ÒÚÌÓÒÚË, ‚ ‡ÒÒ˜ËÚ‡ÌÌÓÈ ‡‚ÌÓ‚ÂÒÌÓÈ
ÒÚÛÍÚÛÂ Ó·Ì‡ÛÊË‚‡ÂÚÒfl ÌÂ·ÓÎ¸¯ÓÈ Ò‰‚Ë„ ËÓÌÓ‚

 

O

 

ˆ

 

 Ò ÔÓÒÚ‡ÌÒÚ‚ÂÌÌÓÈ ‰Ë‡„ÓÌ‡ÎË ÒÓÓÚ‚ÂÚÒÚ‚Û˛˘Ëı
ÓÍÚ‡ÌÚÓ‚, ‚‰ÓÎ¸ ÍÓÚÓÓÈ ‰ÓÎÊÌ˚ ÒÏÂ˘‡Ú¸Òfl ÍËÒÎÓ-
Ó‰Ì˚Â ‡ÚÓÏ˚ ‚ ÒÓÓÚ‚ÂÚÒÚ‚ËË Ò ÍÎ‡ÒÒË˜ÂÒÍËÏË
ÔÂ‰ÒÚ‡‚ÎÂÌËflÏË Ó ÒÚÓÂÌËË ÍËÒÎÓÓ‰ÌÓÈ ÔÓ‰Â-
¯ÂÚÍË ¯ÔËÌÂÎÂÈ [8]. ìÍ‡Á‡ÌÌ˚Â ÒÏÂ˘ÂÌËfl, ı‡‡Í-
ÚÂËÁÛÂÏ˚Â Û„ÎÓÏ ÓÚÍÎÓÌÂÌËfl Ò‚flÁË 

 

IV

 

Mg

 

–

 

O

 

ˆ

 

 ÓÚ
ÔÂ‚ÓÌ‡˜‡Î¸ÌÓ„Ó Ì‡Ô‡‚ÎÂÌËfl ‚ ÚÂÚ‡˝‰Â, Ì‡Ë·Ó-
ÎÂÂ ÒÛ˘ÂÒÚ‚ÂÌÌ˚ ‰Îfl ÍÎ‡ÒÚÂ‡, ÒÓ‰ÂÊ‡˘Â„Ó ˆÂÌÚ-
‡Î¸Ì˚È Í‡ÚËÓÌ ÓÍËÒÌÓ„Ó ÊÂÎÂÁ‡ (Û„ÓÎ ÓÚÍÎÓÌÂÌËfl
3.25°), Ì‡ËÏÂÌÂÂ Á‡ÏÂÚÌ˚ – ‰Îfl ÍÎ‡ÒÚÂ‡ Ò ‡Î˛ÏËÌË-
ÂÏ (Û„ÓÎ ÓÚÍÎÓÌÂÌËfl 1.22°, ÒÏ. Ú‡·Î. 1). 

ê‡ÒÒ˜ËÚ‡ÌÌ˚Â ÁÌ‡˜ÂÌËfl ÏÂÊ‡ÚÓÏÌ˚ı ‡ÒÒÚÓflÌËÈ
Í‡ÚËÓÌ–ÍËÒÎÓÓ‰ ÔÓÁ‚ÓÎfl˛Ú ÓˆÂÌËÚ¸ ÎÓÍ‡Î¸Ì˚Â
ÁÌ‡˜ÂÌËfl ÍËÒÎÓÓ‰ÌÓ„Ó Ô‡‡ÏÂÚ‡ 

 

u

 

 ÔÓ ÙÓÏÛÎÂ

„‰Â R = . ä‡Í ‚Ë‰ÌÓ ËÁ Ú‡·Î. 1, ‰Îfl

‚ÒÂı ÍÎ‡ÒÚÂÓ‚ ÔÓÎÛ˜ÂÌÌ˚Â ÁÌ‡˜ÂÌËfl u ÌÂÒÍÓÎ¸ÍÓ
‚˚¯Â ˝ÍÒÔÂËÏÂÌÚ‡Î¸Ì˚ı, Ó‰Ì‡ÍÓ ÚÂÌ‰ÂÌˆËfl
ÛÏÂÌ¸¯ÂÌËfl Ô‡‡ÏÂÚ‡ u ÔË Á‡ÏÂ˘ÂÌËflı VIFe3+ →
→ VIAl3+ Ë VICr3+ → VIAl3+ Ì‡·Î˛‰‡ÂÚÒfl Í‡Í ‚ ˝ÍÒ-
ÔÂËÏÂÌÚÂ [9], Ú‡Í Ë ‚ ‡Ò˜ÂÚÂ. èË ˝ÚÓÏ ÌÂÓ·ıÓ-
‰ËÏÓ ÔÓÏÌËÚ¸, ˜ÚÓ ˝ÍÒÔÂËÏÂÌÚ‡Î¸Ì˚Â Ô‡‡ÏÂÚ-
˚ u fl‚Îfl˛ÚÒfl ÛÒÂ‰ÌÂÌÌ˚ÏË ı‡‡ÍÚÂËÒÚËÍ‡ÏË
¯ÔËÌÂÎÂÈ MgAl2O4, MgFe2O4 Ë MgCr2O4, ÚÓ„‰‡ Í‡Í
‡Ò˜ÂÚÌ˚Â ÁÌ‡˜ÂÌËfl ı‡‡ÍÚÂËÁÛ˛Ú ÎÓÍ‡Î¸Ì˚È
·ÎËÊÌËÈ ÔÓfl‰ÓÍ ÔËÏÂÒÂÈ Á‡ÏÂ˘ÂÌËfl Fe Ë Cr ‚
MgAl2O4. äÓÏÂ ÚÓ„Ó, ˝ÍÒÔÂËÏÂÌÚ‡Î¸Ì˚Â ÁÌ‡˜Â-
ÌËfl ÒÛ˘ÂÒÚ‚ÂÌÌÓ Á‡‚ËÒflÚ ÓÚ ÒÚÂÔÂÌË Ó·‡˘ÂÌËfl
ÒÚÛÍÚÛ˚ ¯ÔËÌÂÎË, ÍÓÚÓ‡fl ÏÓÊÂÚ ·˚Ú¸ ‰ÓÒÚ‡-
ÚÓ˜ÌÓ ‚˚ÒÓÍÓÈ: ‚ ·Î‡„ÓÓ‰ÌÓÈ ¯ÔËÌÂÎË ÓÌ‡ ‚‡¸-
ËÛÂÚ ÓÚ 0.03–0.05 ‰Ó 0.25 (‰Îfl ÔËÓ‰Ì˚ı ÔÓ·), ‡

u
0.75R 2– 33/16( )R 0.5–+

6 R 1–( )
----------------------------------------------------------------------,=

MgIV Oˆ–( )
2

MeVI O–( )
2

--------------------------------

í‡·ÎËˆ‡ 1.  ê‡Ò˜ÂÚÌ˚Â Ë ̋ ÍÒÔÂËÏÂÌÚ‡Î¸Ì˚Â Ô‡‡ÏÂÚ˚ ÒÚÛÍÚÛ˚ ·ÎËÊÌÂ„Ó ÔÓfl‰Í‡ ÓÍÚ‡˝‰Ë˜ÂÒÍË ÍÓÓ‰ËÌË-
Ó‚‡ÌÌ˚ı Í‡ÚËÓÌÓ‚ ‚ ·Î‡„ÓÓ‰ÌÓÈ ¯ÔËÌÂÎË

è‡‡ÏÂÚ ÒÚÛÍÚÛ˚
·ÎËÊÌÂ„Ó ÔÓfl‰Í‡

éÍÚ‡˝‰Ë˜ÂÒÍË ÍÓÓ‰ËÌËÓ‚‡ÌÌ˚È Í‡ÚËÓÌ

‡Î˛ÏËÌËÈ ÓÍËÒÌÓÂ ÊÂÎÂÁÓ ıÓÏ

‡Ò˜ÂÚ ˝ÍÒÔÂËÏÂÌÚ ‡Ò˜ÂÚ ˝ÍÒÔÂËÏÂÌÚ ‡Ò˜ÂÚ ˝ÍÒÔÂËÏÂÌÚ

ê‡ÒÒÚÓflÌËÂ (VIMeˆÂÌÚ–Oˆ), Å 1.93 1.909 [5], 1.91 [6] 2.00 2.020 [5], 2.00 [6] 1.97 –

ì„ÓÎ (Oˆ–VIMeˆÂÌÚ–Oˆ), „‡‰. 80.5 79.8 79.9

ê‡ÒÒÚÓflÌËÂ (IVMg–Oˆ), Å 1.99 1.96 [6] 1.97 1.96 [6] 1.98 1.96 [6]

ì„ÓÎ ÓÚÍÎÓÌÂÌËfl Ò‚flÁË IVMg–Oˆ, „‡‰. 1.22 3.25 2.55

äËÒÎÓÓ‰Ì˚È Ô‡‡ÏÂÚ u 0.2638 0.2624 [9] 0.2618 0.2615 [9] 0.2626 0.2612 [9]
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‚ ÒËÌÚÂÚË˜ÂÒÍËı ‡Ì‡ÎÓ„‡ı ÏÓÊÂÚ ‰ÓÒÚË„‡Ú¸ ÁÌ‡˜Â-
ÌËfl 0.39 [5]. Ç Ò‚flÁË Ò ˝ÚËÏ ÌÂÎ¸Áfl ÓÊË‰‡Ú¸ ˜ËÒ-
ÎÂÌÌÓ„Ó ÒÓ‚Ô‡‰ÂÌËfl ÚÂÓÂÚË˜ÂÒÍËı Ë ̋ ÍÒÔÂËÏÂÌ-
Ú‡Î¸Ì˚ı ÁÌ‡˜ÂÌËÈ ÍËÒÎÓÓ‰ÌÓ„Ó Ô‡‡ÏÂÚ‡ u; ‰Îfl
ÔÓ‰Ó·Ó„Ó ÒÓÔÓÒÚ‡‚ÎÂÌËfl ÌÂÓ·ıÓ‰ËÏÓ ‚˚ÔÓÎÌÂÌËÂ
ÒÔÂˆË‡Î¸Ì˚ı ‡Ò˜ÂÚÓ‚ ÛÒÂ‰ÌÂÌÌ˚ı ÁÌ‡˜ÂÌËÈ u
Ì‡ ÓÒÌÓ‚Â ÏÓ‰ÂÎËÓ‚‡ÌËfl fl‰‡ ÌÂ˝Í‚Ë‚‡ÎÂÌÚÌ˚ı
ÒÚÛÍÚÛ Ò Û˜ÂÚÓÏ ˝ÙÙÂÍÚÓ‚ Ó·‡˘ÂÌËfl. 

ù Î Â Í Ú  Ó Ì Ì ‡ fl  Ò Ú  Û Í Ú Û  ‡  Í Î ‡ Ò Ú Â  Ó ‚.
ÑÎfl ‡Ì‡ÎËÁ‡ ˝ÎÂÍÚÓÌÌÓ„Ó ÒÚÓÂÌËfl Ë ıËÏË˜ÂÒ-
ÍÓÈ Ò‚flÁË ÒÓ·ÒÚ‚ÂÌÌ˚ı Ë ÔËÏÂÒÌ˚ı ËÓÌÓ‚ ‚
·Î‡„ÓÓ‰ÌÓÈ ¯ÔËÌÂÎË ËÒÔÓÎ¸ÁÓ‚‡ÎÒfl ÌÂ˝ÏÔË-
Ë˜ÂÒÍËÈ ÍÎ‡ÒÚÂÌ˚È ÏÂÚÓ‰ Xα ‰ËÒÍÂÚÌÓ„Ó ‚‡-
¸ËÓ‚‡ÌËfl (ÒÏ., Ì‡ÔËÏÂ, [10]). ê‡Ò˜ÂÚ˚ ·˚ÎË
‚˚ÔÓÎÌÂÌ˚ ‰Îfl ÓÔËÒ‡ÌÌ˚ı ‚˚¯Â ÓÔÚËÏËÁËÓ‚‡Ì-
Ì˚ı ÒÚÛÍÚÛÌ˚ı Ù‡„ÏÂÌÚÓ‚. ìÒÚ‡ÌÓ‚ÎÂÌÓ, ˜ÚÓ
‚‡ÎÂÌÚÌ‡fl ÔÓÎÓÒ‡ ¯ÔËÌÂÎË MgAl2O4 ÒÓÒÚÓËÚ ËÁ
‰‚Ûı ÔÓ‰ÔÓÎÓÒ, ÒÙÓÏËÓ‚‡ÌÌ˚ı ÔÂËÏÛ˘ÂÒÚ‚ÂÌ-
ÌÓ 2s- Ë 2p-ÒÓÒÚÓflÌËflÏË ÍËÒÎÓÓ‰Ì˚ı ‡ÚÓÏÓ‚ Ë
ÓÚ‰ÂÎÂÌÌ˚ı ‰Û„ ÓÚ ‰Û„‡ ˝ÌÂ„ÂÚË˜ÂÒÍËÏ ËÌÚÂ-
‚‡ÎÓÏ 10.4 ˝Ç. çËÊÌflfl 2s-ÔÓÎÓÒ‡ ¯ËËÌÓÈ 2.1 ˝Ç
ÒÓÒÚÓËÚ ËÁ ÚÂı ÓÒÌÓ‚Ì˚ı ÔËÍÓ‚, ‚ÂıÌËÈ ËÁ ÍÓÚÓ-
˚ı Ì‡Ë·ÓÎÂÂ ËÌÚÂÌÒË‚Ì˚È. ÇÂıÌflfl 2p-ÔÓÎÓÒ‡
ËÏÂÂÚ ÒÎÓÊÌÛ˛ ÒÚÛÍÚÛÛ Ë ı‡‡ÍÚÂËÁÛÂÚÒfl ¯Ë-
ËÌÓÈ 6.1 ˝Ç. àÏÂÂÚ ÏÂÒÚÓ ÌÂ·ÓÎ¸¯ÓÂ ÔËÏÂ¯Ë-
‚‡ÌËÂ 3s,3p-ÒÓÒÚÓflÌËÈ VIAl Í ‚‡ÎÂÌÚÌÓÈ ÔÓÎÓÒÂ,
˜ÚÓ ÛÍ‡Á˚‚‡ÂÚ Ì‡ ˜‡ÒÚË˜ÌÓ ÍÓ‚‡ÎÂÌÚÌ˚È ı‡‡Í-
ÚÂ ıËÏË˜ÂÒÍÓÈ Ò‚flÁË ‡Î˛ÏËÌËfl Ò ÍËÒÎÓÓ‰ÓÏ.
á‡ÒÂÎÂÌÌÓÒÚË ÔÂÂÍ˚‚‡ÌËfl Ó·ËÚ‡ÎÂÈ ˆÂÌÚ-
‡Î¸ÌÓ„Ó ‡ÚÓÏ‡ VIAl Ò ¯ÂÒÚ¸˛ ·ÎËÊ‡È¯ËÏË ‡ÚÓ-
Ï‡ÏË ÍËÒÎÓÓ‰‡, ı‡‡ÍÚÂËÁÛ˛˘ËÂ ÒÚÂÔÂÌ¸ ÍÓ‚‡-
ÎÂÌÚÌÓÒÚË Ò‚flÁË, ÒÓÒÚ‡‚Îfl˛Ú 0.24 e Ë 0.35 e ‰Îfl ÒÓ-
ÒÚÓflÌËÈ VIAl3s–Oˆ2p Ë VIAl3p–Oˆ2p ÒÓÓÚ‚ÂÚÒÚ‚ÂÌÌÓ;
‚ Ë‰Â‡ÎËÁËÓ‚‡ÌÌÓÏ ÍÎ‡ÒÚÂÂ Á‡ÒÂÎÂÌÌÓÒÚË ÔÂÂ-
Í˚‚‡ÌËfl (Ë, ÒÎÂ‰Ó‚‡ÚÂÎ¸ÌÓ, ÒÚÂÔÂÌ¸ ÍÓ‚‡ÎÂÌÚÌÓÒ-
ÚË Ò‚flÁË) ÌÂÒÍÓÎ¸ÍÓ ‚˚¯Â Ë ÒÓÒÚ‡‚Îfl˛Ú 0.27 e Ë
0.41 e. é·ËÚ‡ÎË IVMg Ô‡ÍÚË˜ÂÒÍË ÌÂ Û˜‡ÒÚ‚Û˛Ú
‚ ÙÓÏËÓ‚‡ÌËË ‚‡ÎÂÌÚÌÓÈ ÔÓÎÓÒ˚, ÎË¯¸ Ó˜ÂÌ¸
ÒÎ‡·Ó ÔËÏÂ¯Ë‚‡flÒ¸ Í Ì‡ËÌËÁ¯ËÏ ÔÓ ˝ÌÂ„ËË ÒÓ-
ÒÚÓflÌËflÏ 2s- Ë 2p-ÔÓÎÓÒ, ˜ÚÓ Ò‚Ë‰ÂÚÂÎ¸ÒÚ‚ÛÂÚ Ó
ÔÂËÏÛ˘ÂÒÚ‚ÂÌÌÓ ËÓÌÌÓÏ Ò‚flÁ˚‚‡ÌËË IVMg–O.
Ç‡ÎÂÌÚÌ‡fl ÔÓÎÓÒ‡ ÓÚ‰ÂÎÂÌ‡ ÓÚ ÌËÊÌËı ‚‡Í‡ÌÚÌ˚ı
ÒÓÒÚÓflÌËÈ ÁÓÌ˚ ÔÓ‚Ó‰ËÏÓÒÚË, ÒÙÓÏËÓ‚‡ÌÌ˚ı
VIAl3s-Ó·ËÚ‡ÎflÏË, ˝ÌÂ„ÂÚË˜ÂÒÍÓÈ ˘ÂÎ¸˛ 8.7 ˝Ç.
ÇÂÎË˜ËÌ‡ ÔÓÒÎÂ‰ÌÂÈ ‚ÂÒ¸Ï‡ ˜Û‚ÒÚ‚ËÚÂÎ¸Ì‡ Í ÓÒÓ-
·ÂÌÌÓÒÚflÏ ·ÎËÊÌÂ„Ó ÔÓfl‰Í‡ Í‡ÚËÓÌÓ‚ VIAl; ‚ ËÒ-
ıÓ‰ÌÓÏ Ë‰Â‡ÎËÁËÓ‚‡ÌÌÓÏ Ù‡„ÏÂÌÚÂ ÓÌ‡ ÒÓÒÚ‡‚-
ÎflÂÚ 7.2 ˝Ç. ùÍÒÔÂËÏÂÌÚ‡Î¸ÌÓ ÓÔÂ‰ÂÎÂÌÌ˚Â
ÁÌ‡˜ÂÌËfl ˝ÌÂ„ËÈ ÓÔÚË˜ÂÒÍËı ÔÂÂıÓ‰Ó‚ ‚·ÎËÁË
Í‡fl ÔÓ„ÎÓ˘ÂÌËfl ‚ ·Î‡„ÓÓ‰ÌÓÈ ¯ÔËÌÂÎË ÔÓ ‰‡Ì-
Ì˚Ï [11] ÒÓÒÚ‡‚Îfl˛Ú 7.8, 8.9, 11.0 ˝Ç. èÓÎÛ˜ÂÌÌ‡fl
Ì‡ÏË ‚ÂÎË˜ËÌ‡ ˝ÌÂ„ËË ÏÂÊÁÓÌÌÓ„Ó ÔÓ„ÎÓ˘ÂÌËfl
¯ÔËÌÂÎË ÒÓ„Î‡ÒÛÂÚÒfl Ò ˝ÍÒÔÂËÏÂÌÚ‡Î¸ÌÓ ÓÔÂ‰Â-
ÎÂÌÌÓÈ ̋ ÌÂ„ËÂÈ ‚ÚÓÓ„Ó ÔËÍ‡ ‚ ÒÔÂÍÚÂ; ÔËÍ 7.8 ̋ Ç,
ÒÓ„Î‡ÒÌÓ [11], Ò‚flÁ‡Ì Ò ˝ÍÒËÚÓÌÌ˚Ï ÔÓ„ÎÓ˘ÂÌËÂÏ.
éÚÏÂÚËÏ, ˜ÚÓ ‚ ˆÂÎÓÏ Ì‡¯Ë ‰‡ÌÌ˚Â Ó ÒÚÓÂÌËË ‚‡-
ÎÂÌÚÌÓÈ ÔÓÎÓÒ˚ ÒÓ„Î‡ÒÛ˛ÚÒfl Ò ÂÁÛÎ¸Ú‡Ú‡ÏË ‡Ò˜Â-
ÚÓ‚ ÌÂ˝ÏÔËË˜ÂÒÍËÏ Ò‡ÏÓÒÓ„Î‡ÒÓ‚‡ÌÌ˚Ï ÏÂÚÓ‰ÓÏ

ÓÚÓ„ÓÌ‡ÎËÁÓ‚‡ÌÌÓÈ ÎËÌÂÈÌÓÈ ÍÓÏ·ËÌ‡ˆËË ‡ÚÓÏ-
Ì˚ı Ó·ËÚ‡ÎÂÈ [12]; ‚ ÚÓ ÊÂ ‚ÂÏfl ÔÓÎÛ˜ÂÌÌ‡fl Ì‡ÏË
‚ÂÎË˜ËÌ‡ Eg ÁÌ‡˜ËÚÂÎ¸ÌÓ ·ÎËÊÂ Í ˝ÍÒÔÂËÏÂÌÚ‡Î¸-
ÌÓÈ, ˜ÂÏ ÁÌ‡˜ÂÌËÂ 5.8 ˝Ç ÔÓ ‰‡ÌÌ˚Ï [12]. 

éÒÌÓ‚Ì˚Â ÓÚÎË˜Ëfl ̋ ÎÂÍÚÓÌÌÓ„Ó ÒÚÓÂÌËfl ÓÔÚË-
ÏËÁËÓ‚‡ÌÌ˚ı ÍÎ‡ÒÚÂÓ‚ ÓÚ ËÒıÓ‰Ì˚ı Ë‰Â‡ÎËÁËÓ-
‚‡ÌÌ˚ı, ‡ÒÒ˜ËÚ‡ÌÌ˚ı Ì‡ÏË ‡ÌÂÂ [1], ÔÓfl‚Îfl˛ÚÒfl
‚ ̋ ÎÂÍÚÓÌÌ˚ı ÒÓÒÚÓflÌËflı ‡ÚÓÏÓ‚ ̂ ÂÌÚ‡Î¸ÌÓ„Ó ÓÍ-
Ú‡˝‰‡. ÑÎfl ÍÎ‡ÒÚÂ‡ [VIAlIVMg6

VIAl6O38]
43– ˝ÎÂÍ-

ÚÓÌÌ‡fl ÍÓÌÙË„Û‡ˆËfl ˆÂÌÚ‡Î¸ÌÓ„Ó Í‡ÚËÓÌ‡ VIAl
ÏÂÌflÂÚÒfl ÓÚ 3s0.52 3p0.63 (‚ Ë‰Â‡ÎËÁËÓ‚‡ÌÌÓÏ ÍÎ‡ÒÚÂ-
Â) ‰Ó 3s0.413p0.51 (‚ ÓÔÚËÏËÁËÓ‚‡ÌÌÓÏ). ìÏÂÌ¸¯Â-
ÌËÂ Á‡ÒÂÎÂÌÌÓÒÚÂÈ VIAl3s,3p-Ó·ËÚ‡ÎÂÈ ÛÍ‡Á˚‚‡ÂÚ
Ì‡ ÒÌËÊÂÌËÂ Ëı ÒÚÂÔÂÌË „Ë·Ë‰ËÁ‡ˆËË Ò ÍËÒÎÓÓ-
‰ÓÏ, ˜ÚÓ ÔÓfl‚ÎflÂÚÒfl Ú‡ÍÊÂ ‚ ÓÚÏÂ˜ÂÌÌÓÏ ‚˚¯Â
ÒÌËÊÂÌËË Á‡ÒÂÎÂÌÌÓÒÚÂÈ ÔÂÂÍ˚‚‡ÌËfl VIAl3s–
Oˆ2p Ë VIAl3p–Oˆ2p Ë Ò‚flÁ‡ÌÓ Ò ÛÏÂÌ¸¯ÂÌËÂÏ ÍÓ-
‚‡ÎÂÌÚÌÓÈ ÒÓÒÚ‡‚Îfl˛˘ÂÈ Ò‚flÁË. ÄÌ‡ÎÓ„Ë˜ÌÓ ˝ÎÂ-
ÍÚÓÌÌ‡fl ÍÓÌÙË„Û‡ˆËfl ËÓÌÓ‚ ÓÍËÒÌÓ„Ó ÊÂÎÂÁ‡
ËÁÏÂÌflÂÚÒfl ÓÚ 3d5.774s0.294p0.32 (‰Îfl Ë‰Â‡ÎËÁËÓ‚‡Ì-
ÌÓ„Ó ÍÎ‡ÒÚÂ‡) ‰Ó 3d5.734s0.274p0.27 (‰Îfl ÓÔÚËÏËÁË-
Ó‚‡ÌÌÓ„Ó); ÔË ˝ÚÓÏ ÌÂÒÍÓÏÔÂÌÒËÓ‚‡ÌÌ˚È Ï‡„-
ÌËÚÌ˚È ÏÓÏÂÌÚ ËÓÌ‡ ÓÍËÒÌÓ„Ó ÊÂÎÂÁ‡ Û‚ÂÎË˜Ë‚‡-
ÂÚÒfl Ì‡ 0.03 μB (4.16μB ‚ Ë‰Â‡ÎËÁËÓ‚‡ÌÌÓÏ, 4.19μB
‚ ÓÔÚËÏËÁËÓ‚‡ÌÌÓÏ Ù‡„ÏÂÌÚÂ). ëÚÛÍÚÛ‡ 3d-
ÔÓÎÓÒ˚ ÓÍËÒÌÓ„Ó ÊÂÎÂÁ‡ ‚ ÂÁÛÎ¸Ú‡ÚÂ ÓÔÚËÏËÁ‡-
ˆËË ÛÒÎÓÊÌflÂÚÒfl Á‡ Ò˜ÂÚ ÒÌËÊÂÌËfl ÒËÏÏÂÚËË
·ÎËÊ‡È¯Â„Ó ÍËÒÎÓÓ‰ÌÓ„Ó ÓÍÛÊÂÌËfl. ê‡Ò˘ÂÔ-
ÎÂÌËÂ ‚‡Í‡ÌÚÌ˚ı 3d-ÒÓÒÚÓflÌËÈ ‚ Ë‰Â‡ÎËÁËÓ‚‡Ì-
ÌÓÏ ÍÎ‡ÒÚÂÂ ÒÓÒÚ‡‚ÎflÂÚ 1.8 ̋ Ç, ‚ ÓÔÚËÏËÁËÓ‚‡Ì-
ÌÓÏ 2.00 ˝Ç. ùÎÂÍÚÓÌÌ‡fl ÍÓÌÙË„Û‡ˆËfl ËÓÌÓ‚
ıÓÏ‡ ÏÂÌflÂÚÒfl ÓÚ 3d3.944s0.214p0.21 (‰Îfl Ë‰Â‡ÎËÁË-
Ó‚‡ÌÌÓ„Ó ÍÎ‡ÒÚÂ‡) ‰Ó 3d3.894s0.174p0.14 (‰Îfl ÓÔÚË-
ÏËÁËÓ‚‡ÌÌÓ„Ó); Â„Ó ÌÂÒÍÓÏÔÂÌÒËÓ‚‡ÌÌ˚È Ï‡„-
ÌËÚÌ˚È ÏÓÏÂÌÚ ÓÒÚ‡ÂÚÒfl ÌÂËÁÏÂÌÌ˚Ï (2.94 μB). 

ù Ù Ù Â Í Ú Ë ‚ Ì ˚ Â  Á ‡  fl ‰ ˚  ‡ Ú Ó Ï Ó ‚  Ë
Ô  Ó Ò Ú  ‡ Ì Ò Ú ‚ Â Ì Ì Ó Â   ‡ Ò Ô  Â ‰ Â Î Â Ì Ë Â
˝ Î Â Í Ú  Ó Ì Ì Ó È  Ô Î Ó Ú Ì Ó Ò Ú Ë . Ç Ú‡·Î. 2 ÔË-
‚Â‰ÂÌ˚ ÁÌ‡˜ÂÌËfl ˝ÙÙÂÍÚË‚Ì˚ı Á‡fl‰Ó‚ ËÓÌÓ‚, ‡Ò-
Ò˜ËÚ‡ÌÌ˚Â ÔÓÒÚ‡ÌÒÚ‚ÂÌÌ˚Ï ËÌÚÂ„ËÓ‚‡ÌËÂÏ
˝ÎÂÍÚÓÌÌÓÈ ÔÎÓÚÌÓÒÚË ÍÎ‡ÒÚÂÓ‚ ÔÓ ÏÂÚÓ‰ËÍÂ
[13], ‡ Ú‡ÍÊÂ ‚ÂÎË˜ËÌ˚ ÒÚÂÔÂÌË ËÓÌÌÓÒÚË ε ıËÏË˜Â-
ÒÍÓÈ Ò‚flÁË ˆÂÌÚ‡Î¸ÌÓ„Ó Í‡ÚËÓÌ‡ Ò ÍËÒÎÓÓ‰ÓÏ, ÓÔ-
Â‰ÂÎflÂÏ˚Â Í‡Í ÓÚÌÓ¯ÂÌËÂ ̋ ÙÙÂÍÚË‚ÌÓ„Ó Á‡fl‰‡
Í ÙÓÏ‡Î¸ÌÓÈ ‚‡ÎÂÌÚÌÓÒÚË Í‡ÚËÓÌ‡. ëÚÂÔÂÌ¸ ËÓÌ-
ÌÓÒÚË Ò‚flÁË VIAl–O ‚ ‡‚ÌÓ‚ÂÒÌÓÈ ÓÔÚËÏËÁËÓ‚‡Ì-
ÌÓÈ ÒÚÛÍÚÛÂ ·Î‡„ÓÓ‰ÌÓÈ ¯ÔËÌÂÎË (ε = 0.72) ÁÌ‡-
˜ËÚÂÎ¸ÌÓ ‚˚¯Â, ˜ÂÏ ‰Îfl ÔËÏÂÒÌ˚ı Í‡ÚËÓÌÓ‚
VIFe (ε = 0.53) Ë VICr (ε = 0.55), ˜ÚÓ ÒÓ„Î‡ÒÛÂÚÒfl Ò
Ì‡¯ËÏË ‰‡ÌÌ˚ÏË ‰Îfl Ë‰Â‡ÎËÁËÓ‚‡ÌÌ˚ı ÒÚÛÍ-
ÚÛ [1]. ÇË‰ÌÓ, ˜ÚÓ ‚Ó ‚ÒÂı ÍÎ‡ÒÚÂ‡ı ÔË ÓÔÚËÏË-
Á‡ˆËË ÒÚÛÍÚÛ˚ Ò ÛÏÂÌ¸¯ÂÌËÂÏ ÏÂÊ‡ÚÓÏÌ˚ı
‡ÒÒÚÓflÌËÈ ÁÌ‡˜ÂÌËfl ˝ÙÙÂÍÚË‚Ì˚ı Á‡fl‰Ó‚ ‚ÓÁ-
‡ÒÚ‡˛Ú Í‡Í ‰Îfl ˆÂÌÚ‡Î¸Ì˚ı, Ú‡Í Ë ‰Îfl ÔÂËÙÂ-
ËÈÌ˚ı Í‡ÚËÓÌÓ‚; ÔË ̋ ÚÓÏ ÒÚÂÔÂÌ¸ ËÓÌÌÓÒÚË Ò‚fl-
ÁË Í‡ÚËÓÌÓ‚ Ò ÓÍÛÊ‡˛˘ËÏË ÍËÒÎÓÓ‰‡ÏË ÔÓ‚˚-
¯‡ÂÚÒfl. ùÚÓÚ ÂÁÛÎ¸Ú‡Ú ÔÓÎÌÓÒÚ¸˛ ÒÓ„Î‡ÒÛÂÚÒfl Ò
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ÇÓÚflÍÓ‚ Ë ‰.

ËÁ‚ÂÒÚÌ˚Ï Ù‡ÍÚÓÏ ÛÏÂÌ¸¯ÂÌËfl ‚‡ÎÂÌÚÌÓÒÚË Ò‚fl-
ÁË Ò ÓÒÚÓÏ ÂÂ ‰ÎËÌ˚ [2]. Ç ÚÓ ÊÂ ‚ÂÏfl ÛÒÚ‡ÌÓ‚-
ÎÂÌÓ, ˜ÚÓ ÁÌ‡˜ÂÌËfl ËÌÚÂ„‡Î¸Ì˚ı Á‡fl‰Ó‚ ˜Û‚ÒÚ-
‚ËÚÂÎ¸Ì˚ Ë Í ÒÚÂÔÂÌË ‰ÂÙÓÏ‡ˆËË ÍËÒÎÓÓ‰ÌÓ„Ó
ÓÍÚ‡˝‰‡, Û‚ÂÎË˜Ë‚‡flÒ¸ Ò ÓÒÚÓÏ ÔÓÒÎÂ‰ÌÂÈ. èÓ-
ÎÛ˜ÂÌÌ˚Â ‚ ‰‡ÌÌÓÈ ‡·ÓÚÂ ÍÓÂÍÚËÓ‚ÍË ‰Îfl
ÁÌ‡˜ÂÌËÈ Á‡fl‰Ó‚ Í‡ÚËÓÌÓ‚ Ë ‡ÌËÓÌÓ‚ ÌÂÓ·ıÓ‰Ë-
ÏÓ Û˜ËÚ˚‚‡Ú¸ ‚ ÓÒÌÓ‚‡ÌÌ˚ı Ì‡ ÌËı ÓˆÂÌÍ‡ı ÒÚÂÔÂ-
ÌË ÒÚÂıËÓÏÂÚË˜ÌÓÒÚË ÔËÓ‰Ì˚ı ¯ÔËÌÂÎÂÈ [1]. 

éÔÚËÏËÁ‡ˆËfl ÒÚÛÍÚÛ˚ ·ÎËÊÌÂ„Ó ÔÓfl‰Í‡
‚˚Á˚‚‡ÂÚ ËÁÏÂÌÂÌËfl ÔÓÒÚ‡ÌÒÚ‚ÂÌÌÓ„Ó ‡ÒÔÂ-
‰ÂÎÂÌËfl ˝ÎÂÍÚÓÌÌÓÈ ÔÎÓÚÌÓÒÚË ‚ ÍÎ‡ÒÚÂ‡ı.

ÑËÙÙÂÂÌˆË‡Î¸Ì˚Â Í‡Ú˚ ˝ÎÂÍÚÓÌÌÓÈ ÔÎÓÚÌÓ-
ÒÚË (Δρ), ÔÂ‰ÒÚ‡‚Îfl˛˘ËÂ ‡ÁÌÓÒÚ¸ ˝ÎÂÍÚÓÌÌ˚ı
ÔÎÓÚÌÓÒÚÂÈ ÍÎ‡ÒÚÂ‡ Ë ÒÓÒÚ‡‚Îfl˛˘Ëı Â„Ó Ò‚Ó·Ó‰-
Ì˚ı ËÓÌÓ‚, Ì‡„Îfl‰ÌÓ ËÎÎ˛ÒÚËÛ˛Ú ÏÂı‡ÌËÁÏ
ÙÓÏËÓ‚‡ÌËfl Á‡fl‰Ó‚˚ı ÒÓÒÚÓflÌËÈ ËÓÌÓ‚ Ë ‚ÎË-
flÌËÂ ˝ÙÙÂÍÚÓ‚ ÂÎ‡ÍÒ‡ˆËË (ËÒ. 3). ç‡ ÔËÏÂÂ
ÍÎ‡ÒÚÂ‡ Ò ˆÂÌÚ‡Î¸Ì˚Ï ËÓÌÓÏ ‡Î˛ÏËÌËfl ‚Ë‰ÌÓ,
˜ÚÓ ‚ ÏÂÊ‡ÚÓÏÌÓÏ ÔÓÒÚ‡ÌÒÚ‚Â Ì‡ ÎËÌËflı Í‡ÚË-
ÓÌ–ÍËÒÎÓÓ‰ ËÏÂ˛ÚÒfl Ó·Î‡ÒÚË Û‚ÂÎË˜ÂÌËfl Δρ,
˜ÚÓ ÛÍ‡Á˚‚‡ÂÚ Ì‡ ˜‡ÒÚË˜ÌÓ ÍÓ‚‡ÎÂÌÚÌ˚È ı‡‡Í-

ÚÂ Ò‚flÁÂÈ VIMe–O. Ñ‡ÌÌ˚È ˝ÙÙÂÍÚ ·ÓÎÂÂ Á‡ÏÂ-
ÚÂÌ ‰Îfl Í‡ÚËÓÌÓ‚ ÓÍËÒÌÓ„Ó ÊÂÎÂÁ‡ Ë ıÓÏ‡ ÔÓ
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êËÒ. 3. ÑËÙÙÂÂÌˆË‡Î¸Ì˚Â Í‡Ú˚ ˝ÎÂÍÚÓÌÌÓÈ ÔÎÓÚÌÓÒÚË ·Î‡„ÓÓ‰ÌÓÈ ¯ÔËÌÂÎË ‚ÓÍÛ„ ˆÂÌÚ‡Î¸ÌÓ„Ó Í‡ÚËÓÌ‡ Al ‚
ËÒıÓ‰ÌÓÏ Ë‰Â‡ÎËÁËÓ‚‡ÌÌÓÏ (‡) Ë ÓÔÚËÏËÁËÓ‚‡ÌÌÓÏ (·) Ù‡„ÏÂÌÚ‡ı [VIåeˆÂÌÚ

IVMg6
VIAl6O38]43–.

í‡·ÎËˆ‡ 2.  áÌ‡˜ÂÌËfl ˝ÙÙÂÍÚË‚Ì˚ı Á‡fl‰Ó‚ ËÓÌÓ‚ (q, Â‰.Á‡.˝Î.) Ë ÒÚÂÔÂÌË ËÓÌÌÓÒÚË ıËÏË˜ÂÒÍÓÈ Ò‚flÁË (ε) ÔÓ ‰‡ÌÌ˚Ï
‡Ò˜ÂÚ‡ ‡ÁÎË˜Ì˚ı ÍÎ‡ÒÚÂÓ‚

àÓÌ
[AlˆÂÌÚMg6Al6O38]43– [FeˆÂÌÚMg6Al6O38]43– [CrˆÂÌÚMg6Al6O38]43–

I II I II I II

VIAlˆÂÌÚ q = 1.98
ε = 0.66

q = 2.16
ε = 0.72

– – – –

VIFeˆÂÌÚ – – q = 1.53
ε = 0.51

q = 1.58
ε = 0.53

– –

VICrˆÂÌÚ – – – – q = 1.60
ε = 0.53

q = 1.66
ε = 0.55

O q = –1.32 –1.40 –1.25 –1.27 –1.23 –1.29

IVMg q = 1.32 1.33 1.31 1.35 1.32 1.36

VIAl q = 2.07 2.16 2.07 2.13 2.07 2.13

èËÏÂ˜‡ÌËÂ: I – ÔÓ ‰‡ÌÌ˚Ï ‡Ò˜ÂÚ‡ Ë‰Â‡ÎËÁËÓ‚‡ÌÌÓ„Ó ÍÎ‡ÒÚÂ‡, II – ÔÓ ‰‡ÌÌ˚Ï ‡Ò˜ÂÚ‡ ÓÔÚËÏËÁËÓ‚‡ÌÌÓ„Ó ÍÎ‡ÒÚÂ‡.
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Ò‡‚ÌÂÌË˛ Ò ‡Î˛ÏËÌËÂÏ, ˜ÚÓ ÒÓ„Î‡ÒÛÂÚÒfl Ò Ò‰Â-
Î‡ÌÌ˚Ï ‚˚¯Â ‚˚‚Ó‰ÓÏ Ó ·ÓÎÂÂ ‚˚ÒÓÍÓÈ ÒÚÂÔÂÌË
ËÓÌÌÓÒÚË Ò‚flÁË ‚ ÔÓÒÎÂ‰ÌÂÏ ÒÎÛ˜‡Â. àÁ ËÒ. 3 ‚Ë‰-
ÌÓ Ú‡ÍÊÂ, ˜ÚÓ ËÒÍ‡ÊÂÌËÂ ÓÍÚ‡˝‰Ë˜ÂÒÍÓ„Ó ÓÍÛ-
ÊÂÌËfl VIAlˆÂÌÚ ‚ ÓÔÚËÏËÁËÓ‚‡ÌÌÓÈ ÒÚÛÍÚÛÂ

ÍÎ‡ÒÚÂ‡ [VIAlˆÂÌÚ
IVMg6

VIAl6 O38]
43– ÒÓÔÓ‚ÓÊ‰‡ÂÚ-

Òfl ÓÒÚÓÏ “ËÁ·˚ÚÓ˜ÌÓÈ” Á‡fl‰Ó‚ÓÈ ÔÎÓÚÌÓÒÚË ρ
Ì‡ ‡ÚÓÏ‡ı ÍËÒÎÓÓ‰‡; Ó‰ÌÓ‚ÂÏÂÌÌÓ ÔÓËÒıÓ‰ËÚ
‰ÂÙÓÏ‡ˆËfl ÍÓÌÚÛÓ‚ ρ ‚ Ì‡Ô‡‚ÎÂÌËË ÎËÌËÈ
VIAlˆÂÌÚ–éˆ, ÛÍ‡Á˚‚‡fl Ì‡ ËÁÏÂÌÂÌËÂ ‚ÍÎ‡‰‡ ÍÓ‚‡-
ÎÂÌÚÌÓÈ ÒÓÒÚ‡‚Îfl˛˘ÂÈ. 

í‡ÍËÏ Ó·‡ÁÓÏ, ‚ Ì‡ÒÚÓfl˘ÂÈ ‡·ÓÚÂ ‚ ‡ÏÍ‡ı
ÍÎ‡ÒÚÂÌÓÈ ÏÓ‰ÂÎË ÛÒÚ‡ÌÓ‚ÎÂÌ‡ ÒÚÛÍÚÛ‡ ·ÎËÊ‡È-
¯Â„Ó ÓÍÛÊÂÌËfl ÒÓ·ÒÚ‚ÂÌÌ˚ı (Al) Ë ÔËÏÂÒÌ˚ı (Fe
Ë Cr) ÓÍÚ‡˝‰Ë˜ÂÒÍË ÍÓÓ‰ËÌËÓ‚‡ÌÌ˚ı Í‡ÚËÓÌÓ‚ ‚
·Î‡„ÓÓ‰ÌÓÈ ¯ÔËÌÂÎË; ÔÓÍ‡Á‡ÌÓ, ˜ÚÓ ÏËÌËÏÛÏ ÔÓÎ-
ÌÓÈ ˝ÌÂ„ËË ÍÎ‡ÒÚÂÓ‚ [VIåeˆÂÌÚ

IVMg6
VIAl6O38]

43–

(„‰Â VIåÂˆÂÌÚ = Al, Fe, Cr) ‰ÓÒÚË„‡ÂÚÒfl ÔË ÒÛ˘ÂÒÚ-
‚ÂÌÌÓÏ Ò‰‚Ë„Â ËÓÌÓ‚ ÍËÒÎÓÓ‰‡ ÔÂ‚ÓÈ ÍÓÓ‰ËÌ‡-
ˆËÓÌÌÓÈ ÒÙÂ˚ ˆÂÌÚ‡Î¸ÌÓ„Ó Í‡ÚËÓÌ‡ VIåÂ ÓÚÌÓ-
ÒËÚÂÎ¸ÌÓ ËÒıÓ‰ÌÓÈ Ë‰Â‡ÎËÁËÓ‚‡ÌÌÓÈ ÒÚÛÍÚÛ˚,
ÔË˜ÂÏ ‚ÂÎË˜ËÌ‡ Ò‰‚Ë„‡ Á‡‚ËÒËÚ ÓÚ ÚËÔ‡ Í‡ÚËÓÌ‡.
ê‡ÒÒ˜ËÚ‡ÌÌ˚Â ÁÌ‡˜ÂÌËfl Ô‡‡ÏÂÚÓ‚ ·ÎËÊÌÂ„Ó ÔÓ-
fl‰Í‡ Í‡ÚËÓÌÓ‚ Al, Fe, Cr ‚ ÂÎ‡ÍÒËÓ‚‡ÌÌÓÈ
ÒÚÛÍÚÛÂ, ‚ ÚÓÏ ˜ËÒÎÂ ÍËÒÎÓÓ‰ÌÓ„Ó Ô‡‡ÏÂÚ‡
¯ÔËÌÂÎË, Ì‡ıÓ‰flÚÒfl ‚ Û‰Ó‚ÎÂÚ‚ÓËÚÂÎ¸ÌÓÏ ÒÓ„Î‡-
ÒËË Ò ˝ÍÒÔÂËÏÂÌÚ‡Î¸Ì˚ÏË ‰‡ÌÌ˚ÏË. Ç˚ÔÓÎÌÂÌ
Ò‡‚ÌËÚÂÎ¸Ì˚È ‡Ì‡ÎËÁ ˝ÎÂÍÚÓÌÌÓ„Ó ÒÚÓÂÌËfl
Í‡ÚËÓÌÓ‚ ‡Î˛ÏËÌËfl, ÓÍËÒÌÓ„Ó ÊÂÎÂÁ‡ Ë ıÓÏ‡ ‚
ÓÍÚ‡ÔÓÁËˆËflı ¯ÔËÌÂÎË ·ÂÁ Ë Ò Û˜ÂÚÓÏ ËÒÍ‡ÊÂÌËÈ
ÍËÒÎÓÓ‰ÌÓÈ ÔÓ‰Â¯ÂÚÍË ÏËÌÂ‡Î‡. èÓ‡Ì‡ÎËÁË-
Ó‚‡Ì˚ ËÁÏÂÌÂÌËfl ˝ÙÙÂÍÚË‚Ì˚ı Á‡fl‰Ó‚ ‡ÚÓÏÓ‚
Ë ÔÓÒÚ‡ÌÒÚ‚ÂÌÌÓ„Ó ‡ÒÔÂ‰ÂÎÂÌËfl ˝ÎÂÍÚÓÌÌÓÈ
ÔÎÓÚÌÓÒÚË ÍÎ‡ÒÚÂÓ‚ ÔË ÒÚÛÍÚÛÌÓÈ ÂÎ‡ÍÒ‡-
ˆËË. 

Ä‚ÚÓ˚ ·Î‡„Ó‰‡Ì˚ ë.Ç. ò‡ÙÛ (àåå ìé
êÄç) Á‡ ÔÓÏÓ˘¸ ÔË ‡‰‡ÔÚ‡ˆËË ÔÓ„‡ÏÏ˚
GAMESS Í ÍÓÌÙË„Û‡ˆËË ÏÌÓ„ÓÔÓˆÂÒÒÓÌÓÈ
‚˚˜ËÒÎËÚÂÎ¸ÌÓÈ ÒËÒÚÂÏ˚ åÇë-1000. 
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