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ê‡Á‚ËÚËÂ ÍÓÏ·ËÌËÓ‚‡ÌÌÓ„Ó Í‚‡ÌÚÓ‚ÓÏÂı‡ÌË˜Â-
ÒÍÓ„Ó/ÏÓÎÂÍÛÎflÌÓ-ÏÂı‡ÌË˜ÂÒÍÓ„Ó (äå/åå) ÏÂÚÓ-
‰‡ ‰Îfl Â¯ÂÌËfl Á‡‰‡˜ Ó ‚Á‡ËÏÓ‰ÂÈÒÚ‚ËË ÏÓÎÂÍÛÎ
‚ÌÛÚË ÍËÒÚ‡ÎÎÓ‚ ÔÓËÒÚÓÈ ÒÚÛÍÚÛ˚, ‚ÍÎ˛˜‡-
˛˘Ëı Í‡Ì‡Î˚ Ë ÔÓÎÓÒÚË, Ò Ò‡ÏËÏ ÍËÒÚ‡ÎÎÓÏ,
ÔÂ‰ÔÓÎ‡„‡ÂÚ Ì‡ÎË˜ËÂ ÏÂÚÓ‰Ó‚ ‡ÍÍÛ‡ÚÌÓÈ ÓˆÂÌÍË
˝ÎÂÍÚÓÒÚ‡ÚË˜ÂÒÍÓ„Ó ÔÓÚÂÌˆË‡Î‡ (ùèé) ‚ÌÛÚË
‚˚·‡ÌÌÓ„Ó ˆÂÌÚ‡Î¸ÌÓ„Ó ÍÎ‡ÒÚÂ‡, ‚ÍÎ˛˜‡˛˘Â-
„Ó ‚Á‡ËÏÓ‰ÂÈÒÚ‚Û˛˘ËÂ Ò ÍËÒÚ‡ÎÎÓÏ ÏÓÎÂÍÛÎ˚ Ë
‡ÒÒÏ‡ÚË‚‡ÂÏÓ„Ó Ì‡ äå-ÛÓ‚ÌÂ [1]. é‰ÌÓ ËÁ ‚ÓÁ-
ÏÓÊÌ˚ı Â¯ÂÌËÈ, ÔÂ‰ÎÓÊÂÌÌ˚ı ëÓÍ‡Î¸ÒÍËÏ
ÏÂÚÓ‰ ÍÛÏÏÛÎflÚË‚Ì˚ı ‡ÚÓÏÌ˚ı ÏÛÎ¸ÚËÔÓÎ¸Ì˚ı
ÏÓÏÂÌÚÓ‚ (

 

AMM

 

) ÏÂÚÓ‰ ‰Îfl ËÁÓÎËÓ‚‡ÌÌ˚ı ÏÓ-
ÎÂÍÛÎ) Ò‚flÁ‡ÌÓ Ò ÔÓÒÚÓÂÌËÂÏ ÒËÒÚÂÏ˚ Äåå Ì‡
ÒÂËË ˆÂÌÚÓ‚, ‚ÍÎ˛˜‡fl Ë ˆÂÌÚ˚ Ò‚flÁÂÈ, Ò Û˜Â-
ÚÓÏ ˝ÎÂÏÂÌÚÓ‚ Ï‡ÚËˆ˚ ÔÎÓÚÌÓÒÚË [2]. ÑÎfl ÍËÒ-
Ú‡ÎÎÓ‚ ËÌÚÂÂÒ ÔÂ‰ÒÚ‡‚Îfl˛Ú ÒËÒÚÂÏ˚, ÍÓÚÓ˚Â
‚ ÒËÎÛ ÌÂÛÔÓfl‰Ó˜ÂÌÌÓ„Ó ‡ÒÔÂ‰ÂÎÂÌËfl ‡ÚÓÏÓ‚
Ó·Î‡‰‡˛Ú ·ÓÎ¸¯ËÏ ÔÂËÓ‰ÓÏ Â¯ÂÚÍË Ë ‰Îfl ÍÓ-
ÚÓ˚ı Ï‡ÚËˆ‡ ÔÎÓÚÌÓÒÚË ÌÂ ÏÓÊÂÚ ·˚Ú¸ ‡ÒÒ˜Ë-
Ú‡Ì‡. èÓ˝ÚÓÏÛ ‡Ò¯ËÂÌËÂ ÔÓ‰ıÓ‰‡ [2] ‰Îfl ÔÓ‚Â-
‰ÂÌËfl ‡Ò˜ÂÚÓ‚ äå/åå-ÚËÔ‡ Ò ÔÓËÁ‚ÓÎ¸ÌÓÈ ÒË-
ÒÚÂÏÓÈ, ‰Îfl ÍÓÚÓÓÈ ËÁ‚ÂÒÚÌ‡ ÎË¯¸ „ÂÓÏÂÚËfl,
ÌÂ‚ÓÁÏÓÊÌÓ. ÇÓÁÏÓÊÌÓÒÚË ÒÚÓ„Ó„Ó Â¯ÂÌËfl Ô‡-
ÍÂÚÓÏ 
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 [3] ‰‡ÎÂÍÓ ÌÂ ËÒÔÓÎ¸ÁÓ‚‡Ì˚ ‚
˝ÚÓÏ Ì‡Ô‡‚ÎÂÌËË. 

ä‡Í ÔÓÍ‡Á‡ÌÓ ‡ÌÂÂ, Äåå, ‡ÒÒ˜ËÚ‡ÌÌ˚Â ‚
‡ÏÍ‡ı Â¯ÂÌËÈ Ò ÔÂËÓ‰Ë˜ÂÒÍËÏË ÛÒÎÓ‚ËflÏË ÏÂ-
ÚÓ‰‡ÏË ï‡ÚË–îÓÍ‡ (èïî) [4] Ë ÙÛÌÍˆËÓÌ‡Î‡
ÔÎÓÚÌÓÒÚË (èîè) [5], ‰ÓÔÛÒÍ‡˛Ú ‡ÔÔÓÍÒËÏ‡ˆË˛
ÓÚÌÓÒËÚÂÎ¸ÌÓ ÔÂÂÏÂÌÌÓÈ, ‰‡ÎÂÂ ËÏÂÌÛÂÏÓÈ Í‡Í
“ÍÛÏÛÎflÚË‚Ì‡fl ÍÓÓ‰ËÌ‡Ú‡” (ää) [4]. à‰Âfl ää
ÓÒÌÓ‚‡Ì‡ Ì‡ ÔËÏÂÌÂÌËË Û‡‚ÌÂÌËfl ëÚÓÛÌ‡, ËÁÌ‡-
˜‡Î¸ÌÓ ÔÂ‰ÎÓÊÂÌÌÓ„Ó ‰Îfl ËÁÓÎËÓ‚‡ÌÌ˚ı ÏÓÎÂ-
ÍÛÎ [6] Ë ÚÂ·Û˛˘Â„Ó ÁÌ‡ÌËfl „ÂÓÏÂÚËË ÒËÒÚÂÏ˚
Ë Á‡fl‰Ó‚ ÂÂ ‡ÚÓÏÓ‚. èÓÒÎÂ‰ÌËÂ ÏÓ„ÛÚ ·˚Ú¸ ‡ÔÔ-
ÓÍÒËÏËÓ‚‡Ì˚ ‰Îfl ÚÓ„Ó ÊÂ ÍÎ‡ÒÒ‡ Ó·˙ÂÍÚÓ‚, ÂÒÎË

Ó„‡ÌË˜ËÚ¸Òfl ‡Ò˜ÂÚ‡ÏË ‰Îfl ÒËÒÚÂÏ Ò Ï‡Î˚Ï ‡Á-
ÏÂÓÏ fl˜ÂÈÍË [4]. ÑÓÒÚÓËÌÒÚ‚Ó Ë ÓÚÎË˜ËÂ ää-ÔÓ‰-
ıÓ‰‡ ‚ ÚÓÏ, ˜ÚÓ ‡ÒÒÏ‡ÚË‚‡ÂÚÒfl ÔÂÂÌÓÒËÏÓÒÚ¸ ÌÂ
Äåå, Ó·ÒÛÊ‰‡ÂÏ‡fl, Ì‡ÔËÏÂ, ‰Îfl ÒÎÛ˜‡fl Ó„‡-
ÌË˜ÂÒÍËı ÏÓÎÂÍÛÎ [7], ‡ ää-Á‡‚ËÒËÏÓÒÚÂÈ, ÔÂÂ-
ÌÓÒËÏ˚ı ÏÂÊ‰Û ‡Ì‡ÎÓ„Ë˜Ì˚ÏË ÒËÒÚÂÏ‡ÏË Ì‡
ÛÓ‚ÌÂ Ó‰ÌÓÈ ÚÂÓËË Ë Ó‰ÌÓ„Ó ·‡ÁËÒ‡. èÓ Ì‡¯ÂÏÛ
ÏÌÂÌË˛, Ò‡ÏË Äåå Â‰‚‡ ÎË fl‚Îfl˛ÚÒfl ÔÂÂÌÓÒË-
Ï˚ÏË, ·Û‰Û˜Ë Á‡‚ËÒËÏ˚ ÓÚ „ÂÓÏÂÚËË ÔÓÎÓÊÂÌËfl
ÒÓÒÂ‰ÂÈ, ËÁÏÂÌfl˛˘Â„ÓÒfl ÓÚ ÒËÒÚÂÏ˚ Í ÒËÒÚÂÏÂ [5].
èÓÍ‡Á‡ÌÓ, ˜ÚÓ ää-ÒıÂÏ‡ ÔÓ‰ıÓ‰ËÚ Í‡Í ‰Îfl Äåå,
ÔÓÎÛ˜ÂÌÌ˚ı ÔÓ Ï‡ÎÎËÍÂÌÓ‚ÒÍÓÈ ÒıÂÏÂ ‡ÒÔÂ‰Â-
ÎÂÌËfl ˝ÎÂÍÚÓÌÌÓÈ ÔÎÓÚÌÓÒÚË [4], Ú‡Í Ë ‰Îfl ‡ÔÔ-
ÓÍÒËÏ‡ˆËË ‰ËÔÓÎÂÈ Ë Í‚‡‰ÛÔÓÎÂÈ ‡ÚÓÏÓ‚ ÍËÒ-
ÎÓÓ‰‡ ‚ ÒËÚ‡ı [8], ‡ÒÒ˜ËÚ‡ÌÌ˚ı ÔÓ ·˝È‰ÂÓ‚ÒÍÓÈ
ÒıÂÏÂ ‡ÒÔÂ‰ÂÎÂÌËfl ˝ÎÂÍÚÓÌÌÓÈ ÔÎÓÚÌÓÒÚË Ò
Ô‡ÍÂÚÓÏ 
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 [9]. ä ÒÓÊ‡ÎÂÌË˛, Äåå ·ÓÎÂÂ
‚˚ÒÓÍÓ„Ó ÔÓfl‰Í‡, ˜ÂÏ Í‚‡‰ÛÔÓÎË, ÌÂ ‡ÒÒ˜ËÚ˚-
‚‡˛ÚÒfl ˝ÚÓÈ ÔÓ„‡ÏÏÓÈ.

Ç ‰‡ÌÌÓÈ ‡·ÓÚÂ Ó·˙Â‰ËÌÂÌ˚ ‰‚‡ ‚Á‡ËÏÓÒ‚fl-
Á‡ÌÌ˚ı ˝Ú‡Ô‡, ÌÂÓ·ıÓ‰ËÏ˚ı ‰Îfl ‡ÔÔÓÍÒËÏ‡ˆËË
ùèé ÔÓ ÂÁÛÎ¸Ú‡Ú‡Ï ÔÂ‰‚‡ËÚÂÎ¸ÌÓ„Ó ‡Ò˜ÂÚ‡ ‚
‡ÏÍ‡ı Â¯ÂÌËfl Ò ÔÂËÓ‰Ë˜ÂÒÍËÏË ÛÒÎÓ‚ËflÏË ÏÂ-
ÚÓ‰‡ÏË èïî [4] Ë èîè [8]. ÑÎfl ˝ÎÂÍÚÓÌÌÓÈ
ÔÎÓÚÌÓÒÚË, ‡ÒÒ˜ËÚ‡ÌÌÓÈ èîè-ÏÂÚÓ‰‡ÏË, ·˚ÎË
‡ÌÂÂ ÔÓÎÛ˜ÂÌ˚ Ë ää-Á‡‚ËÒËÏÓÒÚË [8], Ë ˝ÏÔËË-
˜ÂÒÍËÂ ÒÓÓÚÌÓ¯ÂÌËfl ‰Îfl Á‡fl‰Ó‚ [10]. èÓÒÎÂ‰ÌËÂ
ÙÛÌÍˆËË, Ô‡‡ÏÂÚ˚ Ë ‡Ì‡ÎËÚË˜ÂÒÍËÈ ‚Ë‰ ÍÓÚÓ-
˚ı ÔÓ‰Ó·‡Ì˚ ËÁ ‡Ò˜ÂÚÓ‚ ‰Îfl ÒËÒÚÂÏ Ò Ï‡Î˚Ï
‡ÁÏÂÓÏ fl˜ÂÈÍË Ì‡ ÒÓÓÚ‚ÂÚÒÚ‚Û˛˘ÂÏ ÛÓ‚ÌÂ ÚÂÓ-
ËË [10], ËÒÔÓÎ¸ÁÛ˛ÚÒfl Ì‡ ÔÂ‚ÓÏ ̋ Ú‡ÔÂ ‰Îfl ‡Ò˜ÂÚ‡
Á‡fl‰Ó‚. ç‡ ‚ÚÓÓÏ ˝Ú‡ÔÂ ËÒÔÓÎ¸ÁÛÂÚÒfl ‡ÔÔÓÍÒË-
Ï‡ˆËfl Äåå ÔÓ ÓˆÂÌÂÌÌ˚Ï Á‡fl‰‡Ï Ë Á‡‚ËÒËÏÓÒ-
ÚflÏ, ÓÒÌÓ‚‡ÌÌ˚Ï Ì‡ ää-ÏÂÚÓ‰Â. ê‡ÒÒ˜ËÚ˚‚‡ÂÏ˚È
ÔÓÚÂÌˆË‡Î Ò‡‚ÌË‚‡ÂÚÒfl Ò ‡ÔÔÓÍÒËÏËÛ˛˘ËÏ.
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é·ÒÛÊ‰ÂÌ‡ ‚ÓÁÏÓÊÌÓÒÚ¸ ÍÓÎË˜ÂÒÚ‚ÂÌÌÓ„Ó ÓÔËÒ‡ÌËfl ˝ÎÂÍÚÓÒÚ‡ÚË˜ÂÒÍÓ„Ó ÔÓÚÂÌˆË‡Î‡ ‚ ‡Î˛ÏÓÙÓ-
ÒÙ‡Ú‡ı Ò ÒÓÓÚÌÓ¯ÂÌËÂÏ 
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P

 

 = 1 Ì‡ ÓÒÌÓ‚Â ËÁ‚ÂÒÚÌÓÈ „ÂÓÏÂÚËË Ë ÔÂ‰‚‡ËÚÂÎ¸ÌÓ„Ó ‡Ò˜ÂÚ‡ ˝ÎÂÍ-
ÚÓÌÌÓÈ ÔÎÓÚÌÓÒÚË ‰Îfl ÒËÚ, Ó·Î‡‰‡˛˘Ëı Ï‡Î˚Ï ‡ÁÏÂÓÏ ÍËÒÚ‡ÎÎË˜ÂÒÍÓÈ fl˜ÂÈÍË. èÓ‡Ì‡ÎËÁËÓ-
‚‡Ì˚ ˝ÎÂÏÂÌÚ˚ ÒıÂÏ˚, ·ÓÎÂÂ ‡ÍÍÛ‡ÚÌÓÂ Â¯ÂÌËÂ ‰Îfl ÍÓÚÓ˚ı ÔÓÁ‚ÓÎËÎÓ ·˚ ÔÓ‚˚ÒËÚ¸ ÚÓ˜ÌÓÒÚ¸
ÓˆÂÌÍË ˝ÎÂÍÚÓÒÚ‡ÚË˜ÂÒÍÓ„Ó ÔÓÚÂÌˆË‡Î‡ ‚ ÒËÚ‡ı ÔÓËÁ‚ÓÎ¸ÌÓÈ „ÂÓÏÂÚËË Ë ÚÓ„Ó ÊÂ Ò‡ÏÓ„Ó ıËÏË-
˜ÂÒÍÓ„Ó ÒÓÒÚ‡‚‡. èÓÍ‡Á‡ÌÓ, ˜ÚÓ Ì‡Ë·ÓÎÂÂ ‚‡ÊÌ˚Ï ‰Îfl Ú‡ÍÓÈ ÓˆÂÌÍË fl‚ÎflÂÚÒfl ‡Ò˜ÂÚ ‰ËÔÓÎ¸Ì˚ı ÏÓ-
ÏÂÌÚÓ‚ ‡ÚÓÏÓ‚ ÍËÒÎÓÓ‰‡.
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ÄÌ‡ÎËÁ ÏÛÎ¸ÚËÔÓÎ¸Ì˚ı ÏÓÏÂÌÚÓ‚ 

 

àÒÔÓÎ¸ÁÓ‚‡ÌÌ‡fl ‚ ‰‡ÌÌÓÈ ‡·ÓÚÂ ÒıÂÏ‡ ‡ÒÔÂ-
‰ÂÎÂÌÌÓ„Ó ÏÛÎ¸ÚËÔÓÎ¸ÌÓ„Ó ‡Ì‡ÎËÁ‡ [11] fl‚ÎflÂÚÒfl
ÔÓ‰ÓÎÊÂÌËÂÏ Ï‡ÎÎËÍÂÌÓ‚ÒÍÓÈ ÒıÂÏ˚ ‡ÒÔÂ‰Â-
ÎÂÌËfl ˝ÎÂÍÚÓÌÌÓÈ ÔÎÓÚÌÓÒÚË. ä‡Í ÔÓÍ‡Á‡ÌÓ ‚
[4], ‚˚‡ÊÂÌËÂ ëÚÓÛÌ‡ (1) 

(1)

(„‰Â 
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 = , ËÌ‰ÂÍÒ 
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 ÌÛÏÂÛÂÚ

·ÎËÊ‡È¯Ëı ÒÓÒÂ‰ÂÈ ‡ÚÓÏ‡ A, (

 

i

 

) – å‡ÎÎËÍÂ-

ÌÓ‚ÒÍÓÈ Á‡fl‰ ÒÓÒÂ‰‡ 

 

i

 

, (

 

A

 

, 

 

i

 

) ÂÒÚ¸ ÔÓÎËÌÓÏ ãÂ-
Ê‡Ì‰‡, Á‡‚ËÒfl¯ËÈ ÓÚ ‚ÂÍÚÓ‡, Ì‡Ô‡‚ÎÂÌÌÓ„Ó ÓÚ
‡ÒÒÏ‡ÚË‚‡ÂÏÓ„Ó ‡ÚÓÏ‡ A Í ÒÓÒÂ‰ÌÂÏÛ ‡ÚÓÏÛ 

 

i

 

)
‰Îfl ËÁÓÎËÓ‚‡ÌÌÓÈ ÏÓÎÂÍÛÎ˚ [6] ÔÓÁ‚ÓÎflÂÚ ÔÓÎÛ-
˜ËÚ¸ ÔÓÒÚ˚Â ‡Ì‡ÎËÚË˜ÂÒÍËÂ ‚˚‡ÊÂÌËfl ‰Îfl ‡ÚÓÏ-

Ì˚ı ÏÛÎ¸ÚËÔÓÎ¸Ì˚ı ÏÓÏÂÌÚÓ‚ (

 

A

 

) ‰‡ÌÌÓ„Ó
ÍËÒÚ‡ÎÎÓ„‡ÙË˜ÂÒÍË ÌÂÁ‡‚ËÒËÏÓ„Ó ‡ÚÓÏ‡ A ‚
ÔÂËÓ‰Ë˜ÂÒÍÓÈ ·ÂÒÍÓÌÂ˜ÌÓÈ Â¯ÂÚÍÂ (

 

L

 

 Ë 

 

m

 

 fl‚Îfl-
˛ÚÒfl ÔÓfl‰ÍÓÏ „‡ÏÓÌËÍË Ë ÔÓÂÍˆËË 
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 ÒÓ-
ÓÚ‚ÂÚÒÚ‚ÂÌÌÓ). ê‡ÒÒÏÓÚËÏ ÚÓÎ¸ÍÓ ÔÂ‚˚Â ˜ÎÂÌ˚
ÔÓÎÌÓ„Ó ‚˚‡ÊÂÌËfl ëÚÓÛÌ‡ (ÒÂ‰Ìflfl ˜‡ÒÚ¸ ‚˚‡-

ÊÂÌËfl (1)) ‰Îfl (

 

A

 

), ˜ÚÓ ÒÓÓÚ‚ÂÚÒÚ‚ÛÂÚ ÔÂ‰-

ÒÚ‡‚ÎÂÌË˛ (

 

A

 

) ˜ÂÂÁ Á‡fl‰˚ Ë „ÂÓÏÂÚË˛ ÒÓ-
ÓÚ‚ÂÚÒÚ‚Û˛˘Ëı ·ÎËÊ‡È¯Ëı 

 

N

 

 ÒÓÒÂ‰ÌËı ‡ÚÓÏÓ‚
[4] (Ô‡‚‡fl ˜‡ÒÚ¸ ‚˚‡ÊÂÌËfl (1)).

ìÍÓÓ˜ÂÌÌÓÂ ‡ÁÎÓÊÂÌËÂ ‚ Ô‡‚ÓÈ ˜‡ÒÚË ÏÓÊ-
ÌÓ ÔÂÓ·‡ÁÓ‚‡Ú¸ Ú‡Í, ˜ÚÓ ‚ ÒÎÛ˜‡Â ÌÂÌÓÏËÓ-

‚‡ÌÌ˚ı „‡ÏÓÌËÍ (

 

A

 

, 

 

i

 

), ËÒÔÓÎ¸ÁÛÂÏ˚ı ‚ Ô‡ÍÂ-

ÚÂ 
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 [3] ‚ÏÂÒÚÓ ÌÓÏËÓ‚‡ÌÌ˚ı (

 

A

 

, 

 

i

 

)
‚ ‚˚‡ÊÂÌËË ëÚÓÛÌ‡, ÔÓÎÛ˜‡ÂÏ

(2)
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 ÏÓÊÌÓ ‡ÒÒÏ‡ÚË‚‡Ú¸ Í‡Í ÔÓ‰„Ó-

ÌÓ˜Ì˚Â Ô‡‡ÏÂÚ˚, ‡ ÙÛÌÍˆËfl (

 

A

 

) (‚˚‰ÂÎÂÌ‡
ÊËÌ˚Ï ¯ËÙÚÓÏ) Á‡ÔËÒ˚‚‡ÂÚÒfl ÒÎÂ‰Û˛˘ËÏ Ó·-
‡ÁÓÏ: 

(3)

Ç˚ÔÓÎÌÂÌÌ‡fl ÔÓ‰„ÓÌÍ‡ Ò ‚˚‡ÊÂÌËÂÏ (2) ÔÓÍ‡Á‡-
Î‡, ˜ÚÓ ÔÓÎÛ˜ÂÌÌ˚Â ÍÓ˝ÙÙËˆËÂÌÚ˚ 
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 Ë ‰Îfl
Ï‡ÎÎËÍÂÌÓ‚ÒÍÓÈ [4, 8], Ë ‰Îfl ·˝È‰ÂÓ‚ÒÍÓÈ ÒıÂÏ˚
[8] ÒÓ‚Ô‡‰‡˛Ú ‰Îfl ‚ÒÂı 
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Î‡ı Ó¯Ë·ÍË ÓÔÂ‰ÂÎÂÌËfl ˝ÚÓ„Ó ˜ÎÂÌ‡).

ä‡Í Ï˚ Ó·ÒÛÊ‰‡ÎË ‡ÌÂÂ [4], ‚˚‡ÊÂÌËÂ (2)
·˚ÎÓ ÏÓ‰ËÙËˆËÓ‚‡ÌÓ. å˚ ËÒÔÓÎ¸ÁÓ‚‡ÎË ÙÓÏÛ
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(4)

„‰Â Ô‡‡ÏÂÚ K ·˚Î ˝ÏÔËË˜ÂÒÍË ‚˚·‡Ì ‡‚Ì˚Ï

2L + 1. Ç˚‡ÊÂÌËfl ‰Îfl  ÏÓ„ÛÚ ·˚Ú¸ Ì‡È‰ÂÌ˚ ‚
[12]. 

ÄÌ‡ÎËÁ Á‡fl‰Ó‚

ÑÎfl ‡ÔÔÓÍÒËÏ‡ˆËË Á‡fl‰Ó‚ T-‡ÚÓÏÓ‚, T = Al
ÎË·Ó P, ‚ ÚÂÚ‡˝‰Ë˜ÂÍÓÈ ÍÓÓ‰ËÌ‡ˆËË ‚ Á‡‚ËÒË-
ÏÓÒÚË ÓÚ ‡ÒÔÓÎÓÊÂÌËfl ÒÓÒÂ‰ÂÈ ·ÎËÊ‡È¯Â„Ó ÓÍ-
ÛÊÂÌËfl ‚ÏÂÒÚÂ ÒÓ ÒÂ‰ÌËÏË ‡ÒÒÚÓflÌËflÏË R, ‡-
ÌÂÂ ‡Ì‡ÎËÁËÓ‚‡ÌÌ˚ÏË ‚ [13], Ï˚ Ò‡‚ÌË‚‡ÎË ‰‚Â
‰Û„Ëı ÔÂÂÏÂÌÌ˚ı [10]. èÂ‚‡fl ËÁ ÌËı ÒÓÓÚ‚ÂÚÒÚ-
‚ÛÂÚ ‡ÁÌËˆÂ ∆R ÏÂÊ‰Û Ï‡ÍÒËÏ‡Î¸Ì˚Ï Ë ÒÂ‰ÌËÏ
‡ÒÒÚÓflÌËÂÏ ‰Ó ‡ÚÓÏÓ‚ ·ÎËÊ‡È¯Â„Ó ÓÍÛÊÂÌËfl, ‡
‚ÚÓ‡fl ı‡‡ÍÚÂËÁÛÂÚ Ï‡ÍÒËÏ‡Î¸ÌÓÂ ÓÚÍÎÓÌÂÌËÂ
ÓÚ ÚÂÚ‡˝‰Ë˜ÂÒÍÓÈ ÒËÏÏÂÚËË. ùÚ‡ ·ÓÎÂÂ ÚÓ˜Ì‡fl
ÙÓÏ‡ ÒÓÓÚ‚ÂÚÒÚ‚ÛÂÚ ÍÓÏ·ËÌ‡ˆËË ÒÚÓÍ αijkl ‰Â-
ÙÓÏ‡ˆËÓÌÌÓ„Ó ÍÓÎÂ·‡ÌËfl, ÔÂÓ·‡ÁÛ˛˘ÂÈÒfl ÔÓ
ÌÂÔË‚Ó‰ËÏÓÏÛ ÔÂ‰ÒÚ‡‚ÎÂÌË˛ F2 „ÛÔÔ˚ ÒËÏÏÂ-
ÚËË Td [14]

RTd = (Σ(ij)(kl)|αijkl|)/3, (5)

„‰Â αijkl = βij – βkl, ‡ βij fl‚ÎflÂÚÒfl Oi–T–Oj-Û„ÎÓÏ. ëÎÂ-
‰ÛÂÚ ÓÚÏÂÚËÚ¸, ̃ ÚÓ ‡‰ÂÍ‚‡ÚÌÓÒÚ¸ ÓÔËÒ‡ÌËfl Ò ÔÓÏÓ-
˘¸˛ RTd (Ó·ÓÁÌ‡˜ÂÌÌÓÈ Í‡Í ϕ ‚ [15]) ‡ÌÂÂ ·˚Î‡
ÔÓÍ‡Á‡Ì‡ ‰Îfl ÔÓÒÚÓflÌÌ˚ı Í‚‡‰ÛÔÓÎ¸-Í‚‡‰ÛÔÓÎ¸-
ÌÓ„Ó ‚Á‡ËÏÓ‰ÂÈÒÚ‚Ëfl ‡ÚÓÏÓ‚ 27Al ‚ ÚÂÚ‡˝‰‡ı
AlO4 ‚Ó‰ÓÓ‰Ì˚ı ÙÓÏ ‡Î˛ÏÓÒËÎËÍ‡ÚÓ‚ [15].
ÑÎfl ‡ÔÔÓÍÒËÏ‡ˆËË Á‡fl‰Ó‚ í-‡ÚÓÏÓ‚, í = Al, P, ‚
ÚÂÚ‡˝‰Ë˜ÂÒÍÓÈ ÍÓÓ‰ËÌ‡ˆËË ‚ Á‡‚ËÒËÏÓÒÚË ÓÚ
‚ÂÎË˜ËÌ Á‡fl‰Ó‚ ÒÓÒÂ‰ÂÈ ·ÎËÊ‡È¯Â„Ó ÓÍÛÊÂÌËfl,
Ï˚ Ú‡ÍÊÂ Ò‡‚ÌË‚‡ÎË ‰‚Â ÔÂÂÏÂÌÌ˚ı [10]. èÂ‚‡fl
Ë Ì‡Ë·ÓÎÂÂ ÚÓ˜Ì‡fl ËÁ ÌËı fl‚ÎflÂÚÒfl ÒÂ‰ÌËÏ Á‡fl-
‰ÓÏ QÒÂ‰ = (Σi = 1Qi)/N ÒÓÒÂ‰ÂÈ ·ÎËÊ‡È¯Â„Ó ÓÍÛ-
ÊÂÌËfl, „‰Â N = 4 ‰Îfl í-‡ÚÓÏÓ‚ Ë 2 – ‰Îfl ÍËÒÎÓÓ‰Ó‚,
‡ ‚ÚÓ‡fl ËÁ ÌËı ÒÓÓÚ‚ÂÚÒÚ‚ÛÂÚ ÓÚÌÓ¯ÂÌË˛ Ï‡ÍÒË-
Ï‡Î¸ÌÓ„Ó ËÁ ‚ÒÂı Á‡fl‰Ó‚ Qmax Í ÒÂ‰ÌÂÏÛ, Ú.Â.,
Rmax = Qmax/QÒÂ‰. äÓÌÂ˜ÌÓÂ ‚˚‡ÊÂÌËÂ ‰Îfl Á‡fl-
‰Ó‚ í-‡ÚÓÏÓ‚ ËÏÂÂÚ ‚Ë‰

(6)

„‰Â R1 – ÎË·Ó RTd, ËÎË ∆R, R2 – ÎË·Ó QÒÂ‰, ËÎË Rmax,
ai Ë R0 – ÔÓ‰„ÓÌÓ˜Ì˚Â Ô‡‡ÏÂÚ˚. 
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ã‡ËÌ Ë ‰.

ÑÎfl ‡ÚÓÏÓ‚ ÍËÒÎÓÓ‰‡ ËÒÔÓÎ¸ÁÓ‚‡Ì‡ 8-Ô‡‡ÏÂ-
ÚË˜ÂÒÍ‡fl Á‡‚ËÒËÏÓÒÚ¸ [10]

(7)

„‰Â ϑ  – T–O–T '-Û„ÓÎ, R, ∆R Ë R2 ÓÔÂ‰ÂÎÂÌ˚ Ú‡Í
ÊÂ, Í‡Í Ë ‰Îfl ‡ÚÓÏÓ‚ T, ai Ë ϑ0 – ÔÓ‰„ÓÌÓ˜Ì˚Â Ô‡-
‡ÏÂÚ˚. ì˜ÂÚ ÚÓÎ¸ÍÓ „ÂÓÏÂÚËË (·ÂÁ Á‡fl‰Ó‚)
ÒÓÒÂ‰ÂÈ ·ÎËÊ‡È¯Â„Ó ÓÍÛÊÂÌËfl ‰ÓÒÚË„‡ÎÒfl Ò ÔÓ-
ÏÓ˘¸˛ ÛÒÂ˜ÂÌÌÓ„Ó ‚˚‡ÊÂÌËfl (7) ·ÂÁ ÔÓÒÎÂ‰ÌÂ„Ó
ÒÎ‡„‡ÂÏÓ„Ó ‚ Ô‡‚ÓÈ ˜‡ÒÚË. ê‡ÌÂÂ ÔÓ‰Ó·ÌÓÂ ‚˚‡-
ÊÂÌËÂ ·˚ÎÓ ÓˆÂÌÂÌÓ Í‡Í ‚ÔÓÎÌÂ Û‰Ó‚ÎÂÚ‚ÓË-
ÚÂÎ¸ÌÓÂ ‰Îfl Á‡fl‰Ó‚ ÍËÒÎÓÓ‰‡ ‚ ÍÂÏÌËÂ‚˚ı ˆÂ-
ÓÎËÚ‡ı [16, 17], ‚Ó‰ÓÓ‰Ì˚ı ÙÓÏ‡ı ‡Î˛ÏÓÒËÎË-
Í‡ÚÓ‚ [18], ÒËÚ‡ı [19]. ç‡·Ó˚ ÔÓ‰Ó„Ì‡ÌÌ˚ı
Ô‡‡ÏÂÚÓ‚ Û‡‚ÌÂÌËÈ (6) Ë (7) ‰‡Ì˚ ‚ [10].

åÂÚÓ‰ËÍ‡ ‡Ò˜ÂÚ‡
ÇÒÂ ‡Î˛ÏÓÙÓÒÙ‡ÚÌ˚Â ÒËÚ‡ (Ú‡·ÎËˆ‡) ÓÔÚËÏË-

ÁËÓ‚‡Ì˚ Ò ÒËÎÓ‚˚Ï ÔÓÎÂÏ ä‡ÚÎÓÛ [22, 23] Ô‡ÍÂ-
ÚÓÏ GULP [24]. èÓ ÂÁÛÎ¸Ú‡Ú‡Ï ÔÂ‰‚‡ËÚÂÎ¸ÌÓ-
„Ó ‡Ì‡ÎËÁ‡ [25] Ï˚ ÏÓÊÂÏ Á‡ÍÎ˛˜ËÚ¸, ˜ÚÓ ‰‡ÌÌÓÂ
ÒËÎÓ‚ÓÂ ÔÓÎÂ Ì‡Ë·ÓÎÂÂ ÓÔÚËÏ‡Î¸ÌÓ ‰Îfl ‰‡ÌÌ˚ı
ÒËÒÚÂÏ, ÔÓÒÍÓÎ¸ÍÛ ÓÌÓ ÔË‚Ó‰ËÚ Í Ì‡ËÏÂÌ¸¯ËÏ
˝ÌÂ„ËflÏ èïî Ë èîè ÓÚÌÓÒËÚÂÎ¸ÌÓ ˝ÌÂ„ËÈ ‰Û-
„Ëı ÒÚÛÍÚÛ, „ÂÓÏÂÚËfl ÍÓÚÓ˚ı ·˚Î‡ ÓÔÚËÏËÁË-
Ó‚‡Ì‡ Ò ‰Û„ËÏË ÒËÎÓ‚˚ÏË ÔÓÎflÏË. ùÎÂÍÚÓÌÌ‡fl
ÔÎÓÚÌÓÒÚ¸ ‡ÒÒ˜ËÚ‡Ì‡ Ô‡ÍÂÚÓÏ CRYSTAL [3] Ò ËÒ-
ÔÓÎ¸ÁÓ‚‡ÌËÂÏ ÒÂËË ÙÛÌÍˆËÓÌ‡ÎÓ‚ PBE, PW91,
B3LYP [8], ËÁ ÍÓÚÓ˚ı ÚÓÎ¸ÍÓ ÔÓÒÎÂ‰ÌËÈ ‚˚·‡Ì
‰Îfl ÔÓÒÚÓÂÌËfl ˝ÎÂÍÚÓÒÚ‡ÚË˜ÂÒÍÓ„Ó ÔÓÚÂÌˆË‡-
Î‡. B3LYP ‰‡ÂÚ, Í‡Í Ô‡‚ËÎÓ, ÚÓÚ ÊÂ ÂÁÛÎ¸Ú‡Ú,
˜ÚÓ Ë PW91, ÔË ˝ÚÓÏ ÌÂÒÛ˘ÂÒÚ‚ÂÌÌÓ ÓÚÎË˜‡flÒ¸
ÓÚ PBE [8]. ê‡ÒÒÏÓÚÂÌ˚ ·‡ÁËÒ˚ STO-3G, 3-21G,
6-21G** Ë 8-511G*(Al)/8-521G*(P)/8-411G*(O). è‡-
‡ÏÂÚ˚ ‰‚Ûı ÔÂ‚˚ı ·‡ÁËÒÓ‚ – ÒÚ‡Ì‰‡ÚÌ˚Â [3],
‰Îfl ‰‚Ûı ÔÓÒÎÂ‰ÌËı ‰‡Ì˚ ‚ [8].

á‡fl‰˚ ‡ÒÒ˜ËÚ˚‚‡ÎËÒ¸ ÔÓ ËÚÂ‡ˆËÓÌÌÓÈ ÔÓ-
ˆÂ‰ÛÂ, Ì‡ ÔÂ‚ÓÏ ˝Ú‡ÔÂ ÍÓÚÓÓÈ ËÒÔÓÎ¸ÁÓ‚‡ÎËÒ¸
Á‡‚ËÒËÏÓÒÚË Á‡fl‰Ó‚ ÚÓÎ¸ÍÓ ÓÚ „ÂÓÏÂÚËË, ‡ Ì‡
‚ÚÓÓÏ Ë ÒÎÂ‰Û˛˘Ëı Û˜ËÚ˚‚‡Î‡Ò¸ Ú‡ÍÊÂ Á‡‚ËÒË-

Q0
0 R ϑ ∆ R R2,, ,( ) a1e

a2R
+=

+ a3e
a4 ∆R a5–( )

ϑ ϑ 0–( ) a6e
a7R2,+cos

ÏÓÒÚ¸ ÓÚ ÒÂ‰ÌÂ„Ó Á‡fl‰‡ ÓÍÛÊ‡˛˘Ëı ÒÓÒÂ‰ÂÈ
·ÎËÊ‡È¯Â„Ó ÓÍÛÊÂÌËfl [8]. ÑÎfl ÔÓÎÛ˜ÂÌËfl ÔÓÎ-
ÌÓÒÚ¸˛ “ÌÂÈÚ‡Î¸ÌÓÈ” fl˜ÂÈÍË ÔÓÒÎÂ ÔËÏÂÌÂÌËfl
‰‡ÌÌ˚ı Á‡‚ËÒËÏÓÒÚÂÈ ‚˚·Ë‡ÎÒfl Ì‡ËÏÂÌ¸¯ËÈ (ÔÓ
‡·ÒÓÎ˛ÚÌÓÈ ‚ÂÎË˜ËÌÂ) Á‡fl‰ fl˜ÂÈÍË, ‰ÓÒÚË„ÌÛ-
Ú˚È ‚ ‡ÏÍ‡ı ‰‡ÌÌÓÈ ËÚÂ‡ˆËÓÌÌÓÈ ÔÓˆÂ‰Û˚, Ë
˝ÚÓÚ Á‡fl‰ (Ó·˚˜ÌÓ ~ 0.07–0.01 Â) ·˚Î ‡ÒÔÂ‰ÂÎÂÌ
ÔÓ ‡ÚÓÏ‡Ï fl˜ÂÈÍË Ú‡ÍËÏ Ó·‡ÁÓÏ, ˜ÚÓ·˚ ‰ÓÒÚË˜¸
ÌÂÈÚ‡Î¸ÌÓÒÚË Ò ÚÓ˜ÌÓÒÚ¸˛ 10–8 Â. äÓÌÚÓÎ¸ Á‡ Í‡-
˜ÂÒÚ‚ÓÏ ‡ÔÔÓÍÒËÏ‡ˆËË Á‡fl‰Ó‚ ‚˚ÔÓÎÌflÎÒfl ËÁ
Ò‡‚ÌÂÌËfl ùèé, ÒÓÁ‰‡‚‡ÂÏÓ„Ó ÚÓÎ¸ÍÓ ‡ÒÒ˜ËÚ‡Ì-
Ì˚ÏË ËÎË ÚÓÎ¸ÍÓ ‡ÔÔÓÍÒËÏËÓ‚‡ÌÌ˚ÏË Á‡fl‰‡-
ÏË. ê‡ÁÌËˆ‡ ÏÂÊ‰Û ÒÓÓÚ‚ÂÚÒÚ‚Û˛˘ËÏË ùèé, Ì‡-
ÔËÏÂ, ‚ Ó·Î‡ÒÚË ÔÓÒÚ‡ÌÒÚ‚‡ ÒËÚ‡ Äíé-ÚËÔ‡,
‰ÓÒÚÛÔÌÓ„Ó ÏÓÎÂÍÛÎ‡Ï (ËÒ. 1), ÌÂ ÔÂ‚˚¯‡Î‡ 1%.
ÑÎfl ÔÓÒÚÓÂÌËfl ùèé ‚ ÔÓÒÎÂ‰ÌÂÏ ÒÎÛ˜‡Â ËÒÔÓÎ¸-
ÁÓ‚‡ÎÒfl Ô‡ÍÂÚ CRYSTAL [3], ‚ ÔÓ‰ÔÓ„‡ÏÏÂ
POLGEN ÍÓÚÓÓ„Ó Ó·‡˘‡ÎËÒ¸ ‚ ÌÓÎ¸ ‚ÒÂ Äåå,
ÍÓÏÂ Á‡fl‰Ó‚, Ì‡È‰ÂÌÌ˚ı ËÁ ‡ÔÔÓÍÒËÏ‡ˆËË ËÎË
‡Ò˜ÂÚ‡. ÄÌ‡ÎÓ„Ë˜ÌÓ ÔÓ‚Ó‰ËÎÓÒ¸ Ò‡‚ÌÂÌËÂ ÔÓ-
ÚÂÌˆË‡ÎÓ‚, ÔÓÒÚÓÂÌÌ˚ı ËÁ fl‰‡ ÚÓ˜Ì˚ı ËÎË ‡ÔÔ-
ÓÍÒËÏËÓ‚‡ÌÌ˚ı Äåå.

é·ÒÛÊ‰ÂÌËÂ ÂÁÛÎ¸Ú‡ÚÓ‚

ç‡ ËÒ. 1 ÔÓÍ‡Á‡ÌÓ ‚ ÚÂıÏÂÌÓÏ ‚Ë‰Â (‡) Ë Ò
ÔÓÏÓ˘¸˛ ˝Í‚ËÔÓÚÂÌˆË‡Î¸Ì˚ı ÒÂ˜ÂÌËÈ ÔÓ‚ÂıÌÓ-
ÒÚË σ (·) ÔÓÎÓÊÂÌËÂ ‡ÚÓÏÓ‚ ‚ ÔÎÓÒÍÓÒÚË, ‚ ÍÓÚÓ-
ÓÈ ‡ÒÒ˜ËÚ˚‚‡ÎÒfl σ, ÒÓÁ‰‡‚‡ÂÏ˚È ÚÓÎ¸ÍÓ ÚÓ˜-
Ì˚ÏË (‡ÒÒ˜ËÚ‡ÌÌ˚ÏË Ò CRYSTAL [3]) Äåå. íË
‡ÚÓÏ‡ ‚ ‚ÂıÌÂÏ ÎÂ‚ÓÏ Û„ÎÛ ÒÎÛÊËÎË Í‡Í ÓÔÓÌ˚Â
ÚÓ˜ÍË ‰Îfl ÔÓÒÚÓÂÌËfl ÔÎÓÒÍÓÒÚË, ‚ ÍÓÚÓÓÈ Ò‡‚-
ÌË‚‡ÎËÒ¸ ‚ÂÎË˜ËÌ˚ σ ‚ ‚Ë‰Â

∆(σ) = (1 – σa/σ)100%, (8)

„‰Â σaσp – ‚ÂÎË˜ËÌ˚, ÔÓÎÛ˜ÂÌÌ˚Â ‡ÔÔÓÍÒËÏ‡ˆË-
ÂÈ ‡Ò˜ÂÚÌ˚Ï ÔÛÚÂÏ.

ÑÎfl ËÎÎ˛ÒÚ‡ˆËË ÒıÂÏ˚ ·˚Î ‚˚·‡Ì ·‡ÁËÒ
3-21G, ÔË‚Ó‰fl˘ËÈ Í Ì‡Ë·ÓÎÂÂ ‚˚ÒÓÍÓÈ ËÓÌÌÓÒÚË
ÒËÒÚÂÏ˚, ÓÚÌÓÒËÚÂÎ¸ÌÓ ÒÓÓÚ‚ÂÚÒÚ‚Û˛˘Ëı ·‡ÁË-
Ò‡Ï 6-21G** (Ì‡ËÏÂÌ¸¯‡fl) Ë STO-3G (ÔÓÏÂÊÛ-
ÚÓ˜Ì‡fl ËÓÌÌÓÒÚ¸) [8]. àÓÌÌÓÒÚ¸ ÓÚ‚Â˜‡ÂÚ ÒÛÏÏ‡-
ÌÓÏÛ Á‡fl‰Û ‡ÚÓÏÓ‚ Ó‰ÌÓ„Ó ÁÌ‡Í‡, ‚ıÓ‰fl¯Ëı ‚

óËÒÎÓ ‡ÚÓÏÓ‚ Ì‡ ˝ÎÂÏÂÌÚ‡ÌÛ˛ fl˜ÂÈÍÛ (N), ˜ËÒÎÓ ‡ÁÎË˜Ì˚ı ÚËÔÓ‚ Al, P (nP = nAl), Ë O ‡ÚÓÏÓ‚, ˜ËÒÎÓ ‡ÚÓÏÌ˚ı
Ó·ËÚ‡ÎÂÈ Ì‡ ˝ÎÂÏÂÌÚ‡ÌÛ˛ fl˜ÂÈÍÛ (N') Ë „ÛÔÔ‡ ÒËÏÏÂÚËË ‡ÒÒÏÓÚÂÌÌ˚ı ‚ ‡·ÓÚÂ [20] ÒËÚ, ‚ÒÂ ËÁ ÍÓÚÓ˚ı ÒÓ-
ÓÚ‚ÂÚÒÚ‚Û˛Ú Al : P = 1

ç‡Á‚‡ÌËÂ ëËÏ‚ÓÎ N nAl/nO N' (6-21G**) ÉÛÔÔ‡ ÒËÏÏÂÚËË

AlPO4-41 AFO 60 4/13 920 Cmc21

AlPO4-18 AEI 72 3/12 1040 C2/c

AlPO4-5 AFI 72 1/4 1104 P6cc

AlPO4-H2 AHT 36 2/7 552 Cmc21

AlPO4-31 ATO 36 1/4 552 R3

MeAPO-39 ATN 24 1/4 432 I4

ÅÂÎËÌËÚ [21] – 18 1/4 276 P3121
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ÙÓÏÛÎ¸ÌÛ˛ Â‰ËÌËˆÛ ÒËÚ‡, Ì‡ÔËÏÂ, (Al) +

+ (P) = 2|( (O1) + (O2))| ‰Îfl ·ÂÎËÌËÚ‡,
‚ÍÎ˛˜‡˛˘Â„Ó ‰‚‡ ÚËÔ‡ O1 Ë O2 ‡ÚÓÏÓ‚ ÍËÒÎÓÓ‰‡.
ÑÎfl ·‡ÁËÒ‡ 3-21G ËÓÌÌÓÒÚ¸ ·ÎËÁÍ‡ Í ‚ÂÎË˜ËÌ‡Ï,
ÔÓÎÛ˜ÂÌÌ˚Ï ‰Îfl ÒËÚ Ò ·‡ÁËÒ‡ÏË äÓ˚, ä‡ÚÎÓÛ Ë
‰. Í‡Í Ò ˜ËÒÎÂÌÌ˚ÏË ·‡ÁËÒ‡ÏË ‰Îfl DMOL3 [26],

Q0
0

Q0
0 Q0

0 Q0
0

Ú‡Í Ë Ò ËÒÔÓÎ¸ÁÓ‚‡ÌËÂÏ Ô‡ÍÂÚ‡ CRYSTAL [26, 27].
ÇÏÂÒÚÂ Ò ÚÂÏ, ÒÎÂ‰ÛÂÚ ÓÚÏÂÚËÚ¸, ˜ÚÓ ÔÓ‰Ó·Ì˚È
‚˚·Ó ÌÂ fl‚ÎflÂÚÒfl ÒÚÓ„Ó Ó·ÓÒÌÓ‚‡ÌÌ˚Ï, ÔÓ-
ÒÍÓÎ¸ÍÛ ÒÚ‡ÚË˜ÂÒÍ‡fl ‰ÂÙÓÏ‡ˆËÓÌÌ‡fl ÔÎÓÚÌÓÒÚ¸
[26] ÌÂ ÒÓ‚Ô‡Î‡ Ò ÒÓÓÚ‚ÂÚÒÚ‚Û˛˘ÂÈ ˝ÍÒÔÂËÏÂÌ-
Ú‡Î¸ÌÓÈ ‰Îfl ·ÂÎËÌËÚ‡ [21]. çÂ ‡ÒÔÓÎ‡„‡fl Ì‡·Ó-
ÓÏ ÒËÚ, ‡ÒÒ˜ËÚ‡ÌÌ˚ı Ò ·‡ÁËÒÓÏ 8-511G*(Al)/8-
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êËÒ. 1. èÓ‚ÂıÌÓÒÚ¸ ùèé (‡) Ë ÂÂ ˝Í‚ËÔÓÚÂÌˆË‡Î¸Ì˚Â ÒÂ˜ÂÌËfl (·) ‚ÌÛÚË Äíé-ÒËÚ‡, ‡ÒÒ˜ËÚ‡ÌÌ‡fl Ò Ô‡ÍÂÚÓÏ CRYS-
TAL [3] Ì‡ ÛÓ‚ÌÂ B3LYP/3-21G. íË ‡ÚÓÏ‡ ‚ ‚ÂıÌÂÏ ÎÂ‚ÓÏ Û„ÎÛ ÒÎÛÊËÎË Í‡Í ÓÔÓÌ˚Â ÚÓ˜ÍË ‰Îfl ÔÓÒÚÓÂÌËfl ÔÎÓÒÍÓ-
ÒÚË (‡ÒÒÚÓflÌËfl Ë σ ‰‡Ì˚ ‚ ‡.Â.).
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521G*(P)/8-411G*(O), Ë ‰ÓÒÚ‡ÚÓ˜Ì˚Ï ‰Îfl ÔÓ‰„ÓÌ-
ÍË ‡ÔÔÓÍÒËÏËÛ˛˘Ëı ‚˚‡ÊÂÌËÈ (6) Ë (8) ‰Îfl
Á‡fl‰Ó‚, Ï˚ ÌÂ ÏÓ„ÎË Ò‡‚ÌËÚ¸ ∆(σ) ‰Îfl ‰‡ÌÌÓ„Ó
·‡ÁËÒ‡, Ì‡ Ò‡ÏÓÏ ‰ÂÎÂ Ó˜ÂÌ¸ “·ÎËÁÍÓ„Ó” ÔÓ ÒÓÓÚ-
‚ÂÚÒÚ‚Û˛˘ÂÈ ËÓÌÌÓÒÚË Í ·‡ÁËÒÛ STO-3G [8]. 

ç‡Ò ËÌÚÂÂÒÛÂÚ ‡ÔÔÓÍÒËÏ‡ˆËfl σ ‚ ÌËÊÌÂÏ ÎÂ-
‚ÓÏ Û„ÎÛ ÔÎÓÒÍÓÒÚË, ÍÓÚÓ‡fl ‰ÓÒÚÛÔÌ‡ ‡‰ÒÓ·ËÓ-
‚‡ÌÌ˚Ï ÏÓÎÂÍÛÎ‡Ï. ê‡ÁÌËˆ‡ (8) ÒÓÒÚ‡‚ËÎ‡ 31% ‚
ˆÂÌÚÂ ‡ÒÒÏ‡ÚË‚‡ÂÏÓ„Ó Û˜‡ÒÚÍ‡ ÔÓÒÚ‡ÌÒÚ‚‡ Ò
ÌÂÁÌ‡˜ËÚÂÎ¸Ì˚Ï Û‚ÂÎË˜ÂÌËÂÏ ÔË ÔË·ÎËÊÂÌËË Í
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êËÒ. 2. ùÍ‚ËÔÓÚÂÌˆË‡Î¸Ì˚Â ÒÂ˜ÂÌËfl ÔÓ‚ÂıÌÓÒÚË ∆(σ) ÓÚÌÓ¯ÂÌËfl (8), ‡ÔÔÓÍÒËÏËÓ‚‡ÌÌÓ„Ó Ë ‡ÒÒ˜ËÚ‡ÌÌÓ„Ó Ò Ô‡ÍÂ-
ÚÓÏ CRYSTAL [3] Ì‡ ÛÓ‚ÌÂ B3LYP/3-21G, (‡) Ë Ò‡Ï‡ ÔÓ‚ÂıÌÓÒÚ¸ (8) (·) ‚ÌÛÚË Äíé-ÒËÚ‡. ÄÔÔÓÍÒËÏ‡ˆËË ‚ ‚Ë‰Â (3),

(6) Ë (8) ÔËÏÂÌÂÌ˚ Í (í), (é), (é), (é) Ë (í), „‰Â í = Al, P, ‚ÒÂ ÓÒÚ‡Î¸Ì˚Â Äåå ÌÂ Û˜ËÚ˚‚‡˛ÚÒfl. ê‡Ò-
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‡ÚÓÏ‡Ï (ËÒ. 2). ä‡Í ÔÓÍ‡Á˚‚‡ÂÚ Ò‡‚ÌÂÌËÂ ËÒ. 2 Ë
3, ÒÛ˘ÂÒÚ‚ÂÌÌ‡fl ‰ÓÎfl Ó¯Ë·ÍË Ò‚flÁ‡Ì‡ Ò ËÒÔÓÎ¸ÁÓ-
‚‡ÌËÂÏ ää-‚˚‡ÊÂÌËfl ‰Îfl ‰ËÔÓÎfl ÍËÒÎÓÓ‰‡.
é¯Ë·Í‡ ÛÏÂÌ¸¯‡ÂÚÒfl ‰Ó 17% ‚ ˆÂÌÚÂ ÔÓÎÓÒÚË,
ÂÒÎË ‡ÒÒÏ‡ÚË‚‡˛ÚÒfl ÚÓ˜Ì˚Â ‚ÂÎË˜ËÌ˚ ‰ËÔÓÎÂÈ

(ËÒ. 3). ÄÌ‡ÎÓ„Ë˜Ì‡fl Á‡ÏÂÌ‡ (í) Ë (é), „‰ÂQL
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m
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ËÎÎ˛ÒÚËÛÂÚÒfl.

ìÏÂÌ¸¯ÂÌËÂ Ó¯Ë·ÍË ÓÚ 31 ‰Ó 17% ÛÍ‡Á˚‚‡ÂÚ,
ÔÓ Ì‡¯ÂÏÛ ÏÌÂÌË˛, Ì‡ ÌÂ‰ÓÒÚ‡ÚÓ˜ÌÛ˛ ‡ÍÍÛ‡Ú-
ÌÓÒÚ¸ ää-ÏÂÚÓ‰‡ ‰Îfl ÌËÁ¯Ëı Äåå (‰ËÔÓÎÂÈ ÍËÒ-
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ÎÓÓ‰‡) ÔË Û˜ÂÚÂ ÚÓÎ¸ÍÓ ‡ÚÓÏÓ‚ ·ÎËÊ‡È¯Â„Ó ÓÍ-
ÛÊÂÌËfl, ıÓÚfl ‰Îfl Äåå ‚˚Ò¯Ëı ÔÓfl‰ÍÓ‚ Û˜ÂÚ
·ÎËÊ‡È¯Ëı ‡ÚÓÏÓ‚ fl‚ÎflÂÚÒfl ‰ÓÒÚ‡ÚÓ˜Ì˚Ï. í‡ÍÓÂ
‡ÁÎË˜ËÂ ‚ ÌÂÓ·ıÓ‰ËÏÓÏ ̃ ËÒÎÂ ÒÓÒÂ‰ÂÈ ‰Îfl ÚÓ˜ÌÓ-
ÒÚË ‡ÔÔÓÍÒËÏ‡ˆËË ÌËÁ¯Ëı Ë ‚˚Ò¯Ëı Äåå ÌÂ ‚˚-
„Îfl‰ËÚ ÙËÁË˜ÂÒÍË ÌÂÓÊË‰‡ÌÌ˚Ï Ë ÚÂ·ÛÂÚ ‡Ò¯Ë-
ÂÌËfl ˜ËÒÎ‡ ÒÓÒÂ‰ÂÈ, Û˜ËÚ˚‚‡ÂÏ˚ı ‚ ‚˚‡ÊÂÌËË
(3). ÄÌ‡ÎÓ„Ë˜Ì‡fl ÒËÚÛ‡ˆËfl ‚ÒÚÂ˜‡ÂÚÒfl ‚ ÒÎÛ˜‡Â
ÔÓ‰„ÓÌÍË Ô‡‡ÏÂÚÓ‚ ‚˚‡ÊÂÌËÈ (6) ‰Îfl Á‡fl‰Ó‚
‡ÚÓÏÓ‚ Si ‚ ÒÂËË ‚Ó‰ÓÓ‰Ì˚ı ÙÓÏ ‡Î˛ÏÓÒËÎË-
Í‡ÚÓ‚, ÍÓ„‰‡ ÚÂ·ÛÂÚÒfl ‡Á‰ÂÎ¸ÌÓÂ ÓÔËÒ‡ÌËÂ ÚËÔÓ‚
Si ‡ÚÓÏÓ‚, ÓÚÎË˜‡˛˘ËıÒfl ‡ÚÓÏ‡ÏË ‚ÚÓË˜ÌÓ„Ó ÓÍ-
ÛÊÂÌËfl Í‡Í 4Si, 3SiAl, 2Si2Al Ë Ú.‰. [25].

ÑÛ„ËÏ ˚˜‡„ÓÏ ÔÓ‚˚¯ÂÌËfl ÚÓ˜ÌÓÒÚË ‡ÔÔÓÍ-
ÒËÏ‡ˆËË ‰ÓÎÊÌÓ ÒÚ‡Ú¸ ËÒÔÓÎ¸ÁÓ‚‡ÌËÂ ÔÓÎÌÓ„Ó ‡Á-
ÎÓÊÂÌËfl ëÚÓÛÌ‡ (1), ÍÓÚÓÓÂ ÏÓÊÂÚ ÔÓÏÓ˜¸ ‰Îfl
ÒÎÛ˜‡fl Äåå, Ì‡˜ËÌ‡fl Ò Í‚‡‰ÛÔÓÎÂÈ í Ë é ‡ÚÓÏÓ‚,
ÍÓÚÓ˚Â ‰Îfl í ‡ÚÓÏÓ‚ ÔÓfl‚Îfl˛ÚÒfl ‚ÒÎÂ‰ÒÚ‚ËÂ ËÒ-
Í‡ÊÂÌËfl ÚÂÚ‡˝‰Ë˜ÂÒÍÓÈ ÒËÏÏÂÚËË ÓÍÛÊÂÌËfl Ë
ÌÂ Û˜ËÚ˚‚‡˛ÚÒfl ‚ ‡ÏÍ‡ı ‰‡ÌÌÓ„Ó ‡ÁÎÓÊÂÌËfl. 

ëÎÂ‰ÛÂÚ Á‡ÏÂÚËÚ¸, ˜ÚÓ ÔÓÎÛ˜ÂÌÌ‡fl ÚÓ˜ÌÓÒÚ¸
~20% ‚ ÓÔËÒ‡ÌËË ùèé ·ÎËÁÍ‡, ÔÓ-‚Ë‰ËÏÓÏÛ, Í
ÔÂ‰ÂÎ¸ÌÓÈ Ì‡ ÒÂ„Ó‰Ìfl ËÁ-Á‡ Ó„‡ÌË˜ÂÌÌËfl ‚ ÚÓ˜-
ÌÓÒÚË ÓÔËÒ‡ÌËfl ˝ÎÂÍÚÓÌÌÓÈ ÔÎÓÚÌÓÒÚË ÚÂÓÂÚË-
˜ÂÒÍËÏË ÏÂÚÓ‰‡ÏË ï‡ÚË–îÓÍ‡ Ë ÙÛÌÍˆËÓÌ‡Î‡
ÔÎÓÚÌÓÒÚË. ê‡ÌÂÂ [28] Ì‡ÏË ·˚ÎË ËÁÛ˜ÂÌ˚ Ô‡‡-
ÏÂÚ˚ ÍËÚË˜ÂÒÍËı ÚÓ˜ÂÍ Ò‚flÁÂÈ Al–O, P–O Ë
H···O ‚ ‡ÏÍ‡ı ÔÂËÓ‰Ë˜ÂÒÍÓ„Ó Â¯ÂÌËfl Ô‡ÍÂÚÓÏ
CRYSTAL [3] Ò ÔÓÒÎÂ‰Û˛˘ËÏ ‡Ì‡ÎËÁÓÏ ÍËÚË-
˜ÂÒÍËı ÚÓ˜ÂÍ ˝ÎÂÍÚÓÌÌÓÈ ÔÎÓÚÌÓÒÚË Ô‡ÍÂÚÓÏ
TOPOND [9]. èÓ‚Â‰ÂÌÓ Ò‡‚ÌÂÌËÂ Ò ÒÓÓÚ‚ÂÚÒÚ‚Û-
˛˘ËÏË Ô‡‡ÏÂÚ‡ÏË ÍËÚË˜ÂÒÍËı ÚÓ˜ÂÍ ÒÓÓÚ‚ÂÚ-
ÒÚ‚Û˛˘Ëı Ò‚flÁÂÈ ‚ ÏÓÎÂÍÛÎflÌÓÏ ÒËÚÂ ALPO4-15,
‰Îfl ÍÓÚÓÓ„Ó ‚˚ÔÓÎÌÂÌ ‡Ì‡ÎËÁ ̋ ÍÒÔÂËÏÂÌÚ‡Î¸ÌÓÈ
˝ÎÂÍÚÓÌÌÓÈ ÔÎÓÚÌÓÒÚË [29]. èÓÍ‡Á‡ÌÓ, ˜ÚÓ ÎÛ˜-
¯ÂÂ ÒÓÓÚ‚ÂÚÒÚ‚ËÂ ÏÂÊ‰Û ̋ ÍÒÔÂËÏÂÌÚ‡Î¸ÌÓÈ Ë ÚÂÓ-
ÂÚË˜ÂÒÍÓÈ ˝ÎÂÍÚÓÌÌÓÈ ÔÎÓÚÌÓÒÚË ‚ ÏÂÒÚÂ ÔÓÎÓ-
ÊÂÌËfl ÍËÚË˜ÂÒÍËı ÚÓ˜ÂÍ Ò‚flÁÂÈ Ì‡·Î˛‰‡ÂÚÒfl ‰Îfl
Al–O Ë O···H ÔÓ Ò‡‚ÌÂÌË˛ Ò ‡ÁÌËˆÂÈ ‚ 20% ÏÂÊ‰Û
Ô‡‡ÏÂÚ‡ÏË P–O-Ò‚flÁË. èÓÒÎÂ‰Ìflfl ÒÓÓÚ‚ÂÚÒÚ‚ÛÂÚ
·‡ÁËÒÛ 8-511G*(Al)/8-521G*(P)/8-411G*(O) Ë ÙÛÌÍ-
ˆËÓÌ‡ÎÛ êÇÖ. èË ÔÓ‰Ó·ÌÓÈ Ó¯Ë·ÍÂ ‚ ˝ÎÂÍÚÓÌ-
ÌÓÈ ÔÎÓÚÌÓÒÚË ÚÛ‰ÌÓ Ì‡‰ÂflÚ¸Òfl Ì‡ ·ÓÎÂÂ ‡ÍÍÛ-
‡ÚÌ˚Â ÓˆÂÌÍË ùèé, ˜ÂÏ 20%.

ë‡‚ÌÂÌËÂ ‚ÂÎË˜ËÌ˚ σ ‚˚ÔÓÎÌÂÌÓ Ì‡ ÚÓÏ ÊÂ
Äíé-ÒËÚÂ, ÍÓÚÓÓÂ ·˚ÎÓ ËÒÔÓÎ¸ÁÓ‚‡ÌÓ ‰Îfl Ô‡‡ÏÂ-
ÚËÁ‡ˆËË ää-‚˚‡ÊÂÌËÈ ‰Îfl Äåå. èË˜ËÌÓÈ fl‚-
ÎflÂÚÒfl Ó„‡ÌË˜ÂÌÌÓÒÚ¸ Ì‡·Ó‡ ÒËÒÚÂÏ, ‰Îfl ÍÓÚÓ˚ı
‚ÓÁÏÓÊÂÌ ‡Ò˜ÂÚ Ì‡ Ó‰ÌÓÏ ÛÓ‚ÌÂ ÚÂÓËË Ë ÍÓÚÓ-
˚Â Ó·Î‡‰‡˛Ú ‚ÌÛÚÂÌÌËÏ ÔÓÒÚ‡ÌÒÚ‚ÓÏ, ‰ÓÒÚÛÔ-
Ì˚Ï ‡‰ÒÓ·ËÓ‚‡ÌÌ˚Ï ÏÓÎÂÍÛÎ‡Ï. çÓ, Ó˜Â‚Ë‰ÌÓ,
Ú‡ÍÓÂ ËÒÔÓÎ¸ÁÓ‚‡ÌËÂ fl‚ÎflÂÚÒfl ‚ÔÓÎÌÂ ‰ÓÒÚ‡ÚÓ˜Ì˚Ï
Ì‡ ‰‡ÌÌÓÏ ˝Ú‡ÔÂ, ÔÓÒÍÓÎ¸ÍÛ ÔÓÁ‚ÓÎflÂÚ ÌÂ ÚÓÎ¸ÍÓ
ÔÓÍ‡Á‡Ú¸ ‚ÓÁÏÓÊÌÓÒÚ¸ ÍÓÎË˜ÂÒÚ‚ÂÌÌÓ„Ó ÓÔËÒ‡-
ÌËfl ùèé, ÌÓ Ë ‚˚‰ÂÎËÚ¸ Ì‡Ë·ÓÎÂÂ ÍËÚË˜ÂÒÍËÈ
ÍÓÏÔÓÌÂÌÚ ÒıÂÏ˚, ÍÓÚÓ˚È ‰ÓÎÊÂÌ ·˚Ú¸ ÒÍÓ-
ÂÍÚËÓ‚‡Ì ‰Îfl ÔÓ‚˚¯ÂÌËfl ÚÓ˜ÌÓÒÚË ‡ÔÔÓÍÒË-
Ï‡ˆËË ùèé. ä‡Í Ï˚ Ó·Ì‡ÛÊËÎË ‡ÌÂÂ, ÒÓ‚ÏÂÒÚ-

ÌÓÂ ËÒÔÓÎ¸ÁÓ‚‡ÌËÂ “ÓÚÍ˚Ú˚ı” Ë ÔÎÓÚÌ˚ı (Í‡Í
Ô‡‚ËÎÓ, Ò ÏÂÌ¸¯ËÏË ËÎË ÓÚÒÛÚÒÚ‚Û˛˘ËÏË ÔÓÎÓ-
ÒÚflÏË) ÒËÚ fl‚ÎflÂÚÒfl ÓÔ‡‚‰‡ÌÌ˚Ï ‰Îfl ÓÔÂ‰ÂÎÂÌËfl
Ô‡‡ÏÂÚÓ‚ ÙÛÌÍˆËÈ (3), Ú‡Í Í‡Í ÓÌË Ô‡ÍÚË˜ÂÒÍË
ÒÓ‚Ô‡‰‡˛Ú ‰Îfl ‡ÚÓÏÓ‚ ÚÂı Ë ‰Û„Ëı ÚËÔÓ‚ [25]. ê‡Á-
‚ËÚËÂ ÔÓ‰Ó·ÌÓ„Ó ÏÂÚÓ‰‡ ÔÓÁ‚ÓÎËÎÓ ·˚ ÔÓ‚Ó‰ËÚ¸
ÓˆÂÌÍË ‚ ÒËÚ‡ı ÔÓËÁ‚ÓÎ¸ÌÓÈ „ÂÓÏÂÚËË ·ÂÁ ÔÓ‚Â-
‰ÂÌËfl ÚÓ˜ÌÓ„Ó Í‚‡ÌÚÓ‚ÓÏÂı‡ÌË˜ÂÒÍÓ„Ó ‡Ò˜ÂÚ‡. 

í‡ÍËÏ Ó·‡ÁÓÏ, ‚ ‰‡ÌÌÓÈ ‡·ÓÚÂ ‚ÔÂ‚˚Â ÔÓ-
Í‡Á‡Ì‡ ‚ÓÁÏÓÊÌÓÒÚ¸ ÍÓÎË˜ÂÒÚ‚ÂÌÌÓ„Ó ÓÔËÒ‡ÌËfl
ùèé ‚ ‡Î˛ÏÓÙÓÒÙ‡Ú‡ı Ò ÒÓÓÚÌÓ¯ÂÌËÂÏ Al : P = 1
Ì‡ ÓÒÌÓ‚Â ËÁ‚ÂÒÚÌÓÈ „ÂÓÏÂÚËË Ë ÔÂ‰‚‡ËÚÂÎ¸-
ÌÓ„Ó ‡Ò˜ÂÚ‡ ˝ÎÂÍÚÓÌÌÓÈ ÔÎÓÚÌÓÒÚË ÏÂÚÓ‰‡ÏË
èîè Ò ÒËÚ‡ÏË, Ó·Î‡‰‡˛˘ËÏË Ï‡Î˚Ï ‡ÁÏÂÓÏ
ÍËÒÚ‡ÎÎË˜ÂÒÍÓÈ fl˜ÂÈÍË. èÓÍ‡Á‡ÌÓ, ̃ ÚÓ ‚ Ó„‡ÌË-
˜ÂÌËË ÚÓÎ¸ÍÓ ‡ÁÎÓÊÂÌËÂÏ (1) ÔÓ Á‡fl‰‡Ï ·ÎË-
Ê‡È¯Ëı ‡ÚÓÏÓ‚ ÏÓÊÌÓ ‰Ó·ËÚ¸Òfl ÚÓ˜ÌÓÒÚË ~30% ‚
‚ÂÎË˜ËÌÂ σ. ç‡ËÏÂÌÂÂ ÚÓ˜Ì˚Ï ˝ÎÂÏÂÌÚÓÏ ää-
ÒıÂÏ˚ fl‚ÎflÂÚÒfl ÓÔËÒ‡ÌËÂ ‰ËÔÓÎÂÈ ÍËÒÎÓÓ‰‡, Ó„-
‡ÌË˜ÂÌÌÓÂ ÚÓÎ¸ÍÓ ‡ÚÓÏ‡ÏË ÔÂ‚Ó„Ó ÓÍÛÊÂÌËfl,
ËÒÔ‡‚ÎÂÌËÂ ÍÓÚÓÓ„Ó ÚÂ·ÛÂÚ, ÔÓ Í‡ÈÌÂÈ ÏÂÂ,
‚ÍÎ˛˜ÂÌËfl ‡ÚÓÏÓ‚ ‚Ó ‚ÚÓÓÏ ÓÍÛÊÂÌËË. 

Ä‚ÚÓ˚ ‚˚‡Ê‡˛Ú ÔËÁÌ‡ÚÂÎ¸ÌÓÒÚ¸ ‚˚˜ËÒÎË-
ÚÂÎ¸ÌÓÏÛ ˆÂÌÚÛ (SCF) ìÌË‚ÂÒËÚÂÚ‡ çÓÚ-Ñ‡Ï
„. ç‡Ï˛‡ (ÅÂÎ¸„Ëfl) Ë ÏÂÊÛÌË‚ÂÒËÚÂÚÒÍÓÈ ·ÂÎ¸-
„ËÈÒÍÓÈ ÔÓ„‡ÏÏÂ “Quantum Size Effects in Nano-
structural Materials” (PAI/IUAP 5/01) Á‡ ˜‡ÒÚË˜ÌÛ˛
ÙËÌ‡ÌÒÓ‚Û˛ ÔÓ‰‰ÂÊÍÛ. 
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