
ʌɽɼɽʈɸʃʔʅʆɽ ɻʆʉʋɼɸʈʉʊɺɽʅʅʆɽ ɹʖɼɾɽʊʅʆɽ ʋʏʈɽɾɼɽʅʀɽ ʅɸʋʂʀ 

ʀʅʉʊʀʊʋʊ ʅɽʆʈɻɸʅʀʏɽʉʂʆʁ ʍʀʄʀʀ ʀʄɽʅʀ ɸ.ɺ. ʅʀʂʆʃɸɽɺɸ 
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ʇʀʈʀʄʀɼʀʅɸ ʀ ʀʄʀɼɸɿʆʃɸ: ʊɽʆʈɽʊʀʏɽʉʂʆɽ ʀʉʉʃɽɼʆɺɸʅʀɽ 
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ɼʠʩʩʝʨʪʘʮʠʷ ʥʘ ʩʦʠʩʢʘʥʠʝ ʫʯʝʥʦʡ ʩʪʝʧʝʥʠ 

ʢʘʥʜʠʜʘʪʘ ʭʠʤʠʯʝʩʢʠʭ ʥʘʫʢ 
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ʜʦʢʪʦʨ ʭʠʤʠʯʝʩʢʠʭ ʥʘʫʢ 

ɹʫʰʫʝʚ ʄʘʨʢ ɹʦʨʠʩʦʚʠʯ 
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ʉʧʠʩʦʢ ʩʦʢʨʘʱʝʥʠʡ 

ESIPT (Excited State Intramolecular Proton Transfer) ï ʚʥʫʪʨʠʤʦʣʝʢʫʣʷʨʥʳʡ ʧʝʨʝʥʦʩ ʧʨʦʪʦʥʘ ʚ 

ʚʦʟʙʫʞʜʸʥʥʦʤ ʩʦʩʪʦʷʥʠʠ  

GSIPT (Ground State Intramolecular Proton Transfer) ï ʚʥʫʪʨʠʤʦʣʝʢʫʣʷʨʥʳʡ ʧʝʨʝʥʦʩ ʧʨʦʪʦʥʘ ʚ 

ʦʩʥʦʚʥʦʤ ʩʦʩʪʦʷʥʠʠ  

HBI ï 2-(2ô-ʛʠʜʨʦʢʩʠʬʝʥʠʣ)ʙʝʥʟʠʤʠʜʘʟʦʣ 

HBO ï 2-(2ô-ʛʠʜʨʦʢʩʠʬʝʥʠʣ)ʙʝʥʟʦʢʩʘʟʦʣ 

HBT ï 2-(2ô-ʛʠʜʨʦʢʩʠʬʝʥʠʣ)ʙʝʥʟʦʪʠʘʟʦʣ 

ʈʉɸ ï ʨʝʥʪʛʝʥʦʩʪʨʫʢʪʫʨʥʳʡ ʘʥʘʣʠʟ 

pH ï ʚʦʜʦʨʦʜʥʳʡ ʧʦʢʘʟʘʪʝʣʴ 

ʊɸɿʌ ï ʪʝʨʤʠʯʝʩʢʠ ʘʢʪʠʚʠʨʦʚʘʥʥʘʷ ʟʘʤʝʜʣʝʥʥʘʷ ʬʣʫʦʨʝʩʮʝʥʮʠʷ 

DFT (Density Functional Theory) ï ʩʪʘʮʠʦʥʘʨʥʘʷ ʪʝʦʨʠʷ ʬʫʥʢʮʠʦʥʘʣʘ ʧʣʦʪʥʦʩʪʠ 

TDDFT (Time-Dependent Density Functional Theory) ï ʥʝʩʪʘʮʠʦʥʘʨʥʘʷ ʪʝʦʨʠʷ ʬʫʥʢʮʠʦʥʘʣʘ 

ʧʣʦʪʥʦʩʪʠ 

TDA (Tamm-Dankoff Approximation) ï ʧʨʠʙʣʠʞʝʥʠʝ ʊʘʤʤʘ-ɼʘʥʢʦʚʘ 

CASSCF (Complete Active Space Self-Consistent Field) ï ʤʝʪʦʜ ʩʘʤʦʩʦʛʣʘʩʦʚʘʥʥʦʛʦ ʧʦʣʷ ʚ 

ʧʦʣʥʦʤ ʘʢʪʠʚʥʦʤ ʧʨʦʩʪʨʘʥʩʪʚʝ 

PCM (Polarizable Continuum Model) ï ʤʦʜʝʣʴ ʧʦʣʷʨʠʟʫʝʤʦʛʦ ʢʦʥʪʠʥʫʫʤʘ 

DCM ï ʜʠʭʣʦʨʤʝʪʘʥ  

QM/MM (Quantum Mechanics / Molecular Mechanics) ï ʢʦʤʙʠʥʠʨʦʚʘʥʥʳʡ ʤʝʪʦʜ ʢʚʘʥʪʦʚʦʡ ʠ 

ʤʦʣʝʢʫʣʷʨʥʦʡ ʤʝʭʘʥʠʢʠ 

TICT (Twisted Intramolecular Charge Transfer) ï ʚʥʫʪʨʠʤʦʣʝʢʫʣʷʨʥʳʡ ʧʝʨʝʥʦʩ ʟʘʨʷʜʘ ʧʨʠ 

ʧʦʚʦʨʦʪʝ ʦʜʥʦʡ ʯʘʩʪʠ ʤʦʣʝʢʫʣʳ ʦʪʥʦʩʠʪʝʣʴʥʦ ʜʨʫʛʦʡ 

HOMO (Highest Occupied Molecular Orbital) ï ʚʳʩʰʘʷ ʟʘʥʷʪʘʷ ʤʦʣʝʢʫʣʷʨʥʘʷ ʦʨʙʠʪʘʣʴ  

LUMO (Lowest Unoccupied Molecular Orbital) ï ʥʠʟʰʘʷ ʩʚʦʙʦʜʥʘʷ ʤʦʣʝʢʫʣʷʨʥʘʷ ʦʨʙʠʪʘʣʴ  

CHEF (Chelation-Enhanced Fluorescence Effect) ï ʵʬʬʝʢʪ ʫʚʝʣʠʯʝʥʠʷ ʢʚʘʥʪʦʚʦʛʦ ʚʳʭʦʜʘ ʵʤʠʩʩʠʠ 

ʟʘ ʩʯʸʪ ʭʝʣʘʪʠʨʦʚʘʥʠʷ ʩ ʠʦʥʦʤ ʤʝʪʘʣʣʘ 

lʤʘʢʩ ï ʜʣʠʥʘ ʚʦʣʥʳ ʤʘʢʩʠʤʫʤʘ ʧʦʣʦʩʳ ʵʤʠʩʩʠʠ 

lʚʦʟʙ. ï ʜʣʠʥʘ ʚʦʣʥʳ ʚʦʟʙʫʞʜʝʥʠʷ 

lʧʦʛʣ. ï ʜʣʠʥʘ ʚʦʣʥʳ ʧʦʛʣʦʱʝʥʠʷ 

lɻ ʤ. ï ʜʣʠʥʘ ʚʦʣʥʳ ʵʤʠʩʩʠʠ, ʥʘ ʢʦʪʦʨʦʡ ʟʘʨʝʛʠʩʪʨʠʨʦʚʘʥ ʩʧʝʢʪʨ ʚʦʟʙʫʞʜʝʥʠʷ 
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ɺʚʝʜʝʥʠʝ 

ɸʢʪʫʘʣʴʥʦʩʪʴ ʪʝʤʳ ʠʩʩʣʝʜʦʚʘʥʠʷ 

ʉʦʝʜʠʥʝʥʠʷ, ʩʦʜʝʨʞʘʱʠʝ ʩʘʡʪ ʩ ʢʦʨʦʪʢʦʡ ʚʥʫʪʨʠʤʦʣʝʢʫʣʷʨʥʦʡ ʚʦʜʦʨʦʜʥʦʡ ʩʚʷʟʴʶ 

O-HÖÖÖY ʠʣʠ N-HÖÖÖY (Y = O, N) ʚ ʦʨʛʘʥʠʯʝʩʢʦʤ ʬʨʘʛʤʝʥʪʝ ʤʦʣʝʢʫʣʳ, ʧʨʠ ʬʦʪʦʚʦʟʙʫʞʜʝʥʠʠ 

ʩʧʦʩʦʙʥʳ ʜʝʤʦʥʩʪʨʠʨʦʚʘʪʴ ʚʥʫʪʨʠʤʦʣʝʢʫʣʷʨʥʳʡ ʧʝʨʝʥʦʩ ʧʨʦʪʦʥʘ (ESIPT) ʠ ʧʝʨʝʭʦʜʠʪʴ ʠʟ 

ʥʦʨʤʘʣʴʥʦʡ ʬʦʨʤʳ ʚ ʪʘʫʪʦʤʝʨʥʫʶ. ʉʧʦʩʦʙʥʦʩʪʴ ʩʫʱʝʩʪʚʦʚʘʥʠʷ ʩʦʝʜʠʥʝʥʠʡ ʩ ESIPT-ʩʘʡʪʘʤʠ ʚ 

ʜʚʫʭ ʪʘʫʪʦʤʝʨʥʳʭ ʬʦʨʤʘʭ, ʦʪʣʠʯʘʶʱʠʭʩʷ ʧʦʣʦʞʝʥʠʝʤ ʧʦʜʚʠʞʥʦʛʦ ʧʨʦʪʦʥʘ, ʧʨʠʚʦʜʠʪ ʢ ʪʦʤʫ, 

ʯʪʦ ʬʦʪʦʣʶʤʠʥʝʩʮʝʥʪʥʳʝ ʩʚʦʡʩʪʚʘ ʵʪʠʭ ʩʦʝʜʠʥʝʥʠʡ ʧʨʠʦʙʨʝʪʘʶʪ ʨʷʜ ʦʩʦʙʝʥʥʦʩʪʝʡ, ʥʝ 

ʭʘʨʘʢʪʝʨʥʳʭ ʜʣʷ ʢʣʘʩʩʠʯʝʩʢʠʭ ʣʶʤʠʥʦʬʦʨʦʚ. ʇʦ ʩʨʘʚʥʝʥʠʶ ʩ ʢʣʘʩʩʠʯʝʩʢʠʤʠ ʣʶʤʠʥʦʬʦʨʘʤʠ, 

ʩʦʝʜʠʥʝʥʠʷ ʩ ESIPT-ʩʘʡʪʘʤʠ ʩʧʦʩʦʙʥʳ ʧʨʦʷʚʣʷʪʴ ʜʚʦʡʥʫʶ ʠ ʤʥʦʞʝʩʪʚʝʥʥʫʶ ʵʤʠʩʩʠʶ, 

ʩʚʷʟʘʥʥʫʶ ʩ ʠʟʣʫʯʘʪʝʣʴʥʳʤʠ ʧʝʨʝʭʦʜʘʤʠ ʚ ʦʙʝʠʭ ʬʦʨʤʘʭ ʤʦʣʝʢʫʣʳ. ʃʶʤʠʥʝʩʮʝʥʮʠʷ 

ʪʘʫʪʦʤʝʨʥʦʡ ʬʦʨʤʳ ʟʘʯʘʩʪʫʶ ʭʘʨʘʢʪʝʨʠʟʫʝʪʩʷ ʙʦʣʴʰʠʤ ʩʪʦʢʩʦʤ ʩʜʚʠʛʦʤ, ʥʝ ʜʦʩʪʠʞʠʤʳʤ ʜʣʷ 

ʦʙʳʯʥʳʭ ʣʶʤʠʥʦʬʦʨʦʚ. ʇʨʦʮʝʩʩ ESIPT ʠ, ʩʣʝʜʦʚʘʪʝʣʴʥʦ, ʵʤʠʩʩʠʷ ʪʘʢʠʭ ʩʦʝʜʠʥʝʥʠʡ 

ʯʫʚʩʪʚʠʪʝʣʴʥʳ ʢ ʚʣʠʷʥʠʶ ʨʘʟʣʠʯʥʳʭ ʬʘʢʪʦʨʦʚ, ʚʥʝʰʥʠʭ ʧʦ ʦʪʥʦʰʝʥʠʶ ʢ ESIPT-ʘʢʪʠʚʥʳʤ 

ʤʦʣʝʢʫʣʘʤ (ʧʨʦʪʦʥʠʨʦʚʘʥʠʝ/ʜʝʧʨʦʪʦʥʠʨʦʚʘʥʠʝ, ʧʦʣʷʨʥʦʩʪʴ ʩʨʝʜʳ ʠ ʝʸ ʩʧʦʩʦʙʥʦʩʪʴ 

ʦʙʨʘʟʦʚʳʚʘʪʴ ʚʦʜʦʨʦʜʥʳʝ ʩʚʷʟʠ, ʢʦʦʨʜʠʥʘʮʠʷ ʠʦʥʦʚ ʤʝʪʘʣʣʦʚ ʠ ʧʨʦʠʩʭʦʜʷʱʝʝ ʧʨʠ ʵʪʦʤ 

ʜʝʧʨʦʪʦʥʠʨʦʚʘʥʠʝ ʤʦʣʝʢʫʣʳ). ʕʪʠ ʦʩʦʙʝʥʥʦʩʪʠ ESIPT-ʘʢʪʠʚʥʳʭ ʤʦʣʝʢʫʣ ʜʝʣʘʶʪ ʠʭ 

ʧʝʨʩʧʝʢʪʠʚʥʦʡ ʧʣʘʪʬʦʨʤʦʡ ʜʣʷ ʩʠʥʪʝʟʘ ʩʝʥʩʦʨʦʚ ʠ ʫʤʥʳʭ ʣʶʤʠʥʝʩʮʠʨʫʶʱʠʭ ʤʘʪʝʨʠʘʣʦʚ. 

ʉʪʝʧʝʥʴ ʨʘʟʨʘʙʦʪʘʥʥʦʩʪʠ ʪʝʤʳ ʠʩʩʣʝʜʦʚʘʥʠʷ 

ɹʣʘʛʦʜʘʨʷ ʥʝʪʨʠʚʠʘʣʴʥʦʩʪʠ ʬʦʪʦʣʶʤʠʥʝʩʮʝʥʪʥʳʭ ʩʚʦʡʩʪʚ ESIPT-ʘʢʪʠʚʥʳʭ ʩʦʝʜʠʥʝʥʠʡ, 

ʦʪʢʨʳʚʘʶʱʠʭ ʧʫʪʴ ʜʣʷ ʠʭ ʧʨʠʤʝʥʝʥʠʷ ʚ ʨʘʟʥʦʦʙʨʘʟʥʳʭ ʧʨʘʢʪʠʯʝʩʢʠʭ ʧʨʠʣʦʞʝʥʠʷʭ, ʧʦʩʣʝ 

ʦʪʢʨʳʪʠʷ ʧʨʦʮʝʩʩʘ ESIPT ɸʣʴʙʝʨʪʦʤ ɺʝʣʣʝʨʦʤ ʚ 1955 ʛ. ʧʦʠʩʢ ʠ ʭʘʨʘʢʪʝʨʠʟʘʮʠʷ ʥʦʚʳʭ 

ESIPT-ʣʶʤʠʥʦʬʦʨʦʚ ʰʣʠ ʦʯʝʥʴ ʙʳʩʪʨʳʤʠ ʪʝʤʧʘʤʠ. ʅʘ ʜʘʥʥʳʡ ʤʦʤʝʥʪ ʦʧʫʙʣʠʢʦʚʘʥʦ ʙʦʣʝʝ 

ʯʝʪʳʨʝʭ ʪʳʩʷʯ ʩʪʘʪʝʡ, ʧʦʩʚʷʱʝʥʥʳʭ ʩʠʥʪʝʟʫ ʠ ʭʘʨʘʢʪʝʨʠʟʘʮʠʠ ESIPT-ʬʣʫʦʨʦʬʦʨʦʚ. ʇʨʠ ʵʪʦʤ 

ʧʦʜʘʚʣʷʶʱʝʝ ʙʦʣʴʰʠʥʩʪʚʦ ESIPT-ʘʢʪʠʚʥʳʭ ʩʦʝʜʠʥʝʥʠʡ ʧʨʝʜʩʪʘʚʣʷʶʪ ʩʦʙʦʡ ʧʨʦʠʟʚʦʜʥʳʝ 2-

(2ô-ʛʠʜʨʦʢʩʠʬʝʥʠʣ)ʙʝʥʟʠʤʠʜʘʟʦʣʘ ʠ 2-(2ô-ʛʠʜʨʦʢʩʠʬʝʥʠʣ)ʙʝʥʟʦʢʩʘʟʦʣʘ, ʚ ʢʦʪʦʨʳʭ ʘʟʦʣʴʥʳʡ 

ʬʨʘʛʤʝʥʪ ʠʛʨʘʝʪ ʨʦʣʴ ʘʢʮʝʧʪʦʨʘ ʧʨʦʪʦʥʘ, ʘ 2-ʛʠʜʨʦʢʩʠʬʝʥʠʣʴʥʘʷ ʛʨʫʧʧʘ ï ʨʦʣʴ ʜʦʥʦʨʘ 

ʧʨʦʪʦʥʘ. ʇʨʠʤʝʨʳ ʩʦʝʜʠʥʝʥʠʡ ʩ ʠʥʳʤʠ ʦʩʪʦʚʘʤʠ ʨʝʜʢʠ. ɺ ʨʘʤʢʘʭ ʜʘʥʥʦʡ ʨʘʙʦʪʳ ʠʟʫʯʝʥʠʝ 

ʤʝʭʘʥʠʟʤʘ ʧʨʦʮʝʩʩʘ ESIPT ʠ ʬʦʪʦʣʶʤʠʥʝʩʮʝʥʮʠʠ ʧʨʦʚʝʜʝʥʦ ʥʘ ʧʨʠʥʮʠʧʠʘʣʴʥʦ ʥʦʚʳʭ, ʨʘʥʝʝ 

ʥʝ ʠʩʩʣʝʜʦʚʘʥʥʳʭ ʦʨʛʘʥʠʯʝʩʢʠʭ ʦʩʪʦʚʘʭ.  

ʉʘʤʳʤ ʨʘʩʧʨʦʩʪʨʘʥʸʥʥʳʤ ʧʨʘʢʪʠʯʝʩʢʠʤ ʧʨʠʣʦʞʝʥʠʝʤ ESIPT-ʵʤʠʪʪʝʨʦʚ ʷʚʣʷʝʪʩʷ 

ʩʝʥʩʠʥʛ ʨʘʟʥʳʭ ʠʦʥʦʚ ʤʝʪʘʣʣʦʚ. ʀʩʩʣʝʜʦʚʘʥʠʶ ʚʣʠʷʥʠʷ ʘʥʘʣʠʪʦʚ ʥʘ ʬʣʫʦʨʝʩʮʝʥʪʥʳʡ ʦʪʢʣʠʢ 
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ESIPT-ʣʶʤʠʥʦʬʦʨʦʚ ʧʦʩʚʷʱʝʥʦ ʙʦʣʝʝ ʪʨʸʭʩʦʪ ʩʪʘʪʝʡ. ʆʙʱʠʤ ʜʣʷ ʧʦʯʪʠ ʚʩʝʭ ʵʪʠʭ ʨʘʙʦʪ 

ʷʚʣʷʝʪʩʷ ʪʦ, ʯʪʦ ʧʨʠ ʨʝʘʢʮʠʠ ʘʥʘʣʠʪʘ (ʢʘʪʠʦʥʘ ʤʝʪʘʣʣʘ) ʩ ESIPT-ʘʢʪʠʚʥʳʤ ʦʨʛʘʥʠʯʝʩʢʠʤ 

ʩʦʝʜʠʥʝʥʠʝʤ ʧʨʦʠʩʭʦʜʠʪ ʝʛʦ ʜʝʧʨʦʪʦʥʠʨʦʚʘʥʠʝ, ʚ ʨʝʟʫʣʴʪʘʪʝ ʯʝʛʦ ʧʦʣʫʯʝʥʥʳʡ ʢʦʤʧʣʝʢʩ ʥʝ 

ʩʧʦʩʦʙʝʥ ʧʨʦʷʚʣʷʪʴ ʧʨʦʮʝʩʩ ESIPT. ʅʘ ʜʘʥʥʳʡ ʤʦʤʝʥʪ ʠʟʚʝʩʪʥʦ ʣʠʰʴ ʦʢʦʣʦ ʜʚʘʜʮʘʪʠ ʨʘʙʦʪ, ʚ 

ʢʦʪʦʨʳʭ ʚʟʘʠʤʦʜʝʡʩʪʚʠʝ ESIPT-ʣʶʤʠʥʦʬʦʨʘ ʩ ʠʦʥʦʤ ʤʝʪʘʣʣʘ ʥʝ ʟʘʪʨʘʛʠʚʘʝʪ ESIPT-ʩʘʡʪ ʠ ʥʝ 

ʧʨʠʚʦʜʠʪ ʢ ʜʝʧʨʦʪʦʥʠʨʦʚʘʥʠʶ. ʆʩʥʦʚʥʘʷ ʯʘʩʪʴ ʜʘʥʥʦʛʦ ʜʠʩʩʝʨʪʘʮʠʦʥʥʦʛʦ ʠʩʩʣʝʜʦʚʘʥʠʷ 

ʩʦʩʨʝʜʦʪʦʯʝʥʘ ʢʘʢ ʨʘʟ ʥʘ ʠʟʫʯʝʥʠʠ ʬʦʪʦʬʠʟʠʯʝʩʢʠʭ ʩʚʦʡʩʪʚ ʦʯʝʥʴ ʨʝʜʢʠʭ ʧʨʝʜʩʪʘʚʠʪʝʣʝʡ 

ʢʦʦʨʜʠʥʘʮʠʦʥʥʳʭ ʩʦʝʜʠʥʝʥʠʡ, ʩʧʦʩʦʙʥʳʭ ʜʝʤʦʥʩʪʨʠʨʦʚʘʪʴ ESIPT. 

ʅʘʢʦʥʝʮ, ʯʠʩʣʦ ʢʚʘʥʪʦʚʦʭʠʤʠʯʝʩʢʠʭ ʠʩʩʣʝʜʦʚʘʥʠʡ ʩʚʦʡʩʪʚ ESIPT-ʣʶʤʠʥʦʬʦʨʦʚ ʥʘ 

ʧʦʨʷʜʦʢ ʤʝʥʴʰʝ ʯʠʩʣʘ ʵʢʩʧʝʨʠʤʝʥʪʘʣʴʥʳʭ ʠʩʩʣʝʜʦʚʘʥʠʡ. ʊʝʤ ʥʝ ʤʝʥʝʝ, ʠʤʝʥʥʦ ʪʝʦʨʝʪʠʯʝʩʢʠʝ 

ʨʘʩʯʸʪʳ ʩʧʦʩʦʙʩʪʚʫʶʪ ʧʦʥʠʤʘʥʠʶ ʬʫʥʜʘʤʝʥʪʘʣʴʥʳʭ ʤʝʭʘʥʠʟʤʦʚ ʟʘʩʝʣʝʥʠʷ ʠ ʨʝʣʘʢʩʘʮʠʠ 

ʚʦʟʙʫʞʜʸʥʥʳʭ ʩʦʩʪʦʷʥʠʡ, ʫʩʪʘʥʦʚʣʝʥʠʶ ʬʘʢʪʦʨʦʚ, ʚʣʠʷʶʱʠʭ ʥʘ ʢʦʣʠʯʝʩʪʚʦ ʠ ʧʦʣʦʞʝʥʠʝ 

ʧʦʣʦʩ ʣʶʤʠʥʝʩʮʝʥʮʠʠ ʵʪʦʛʦ ʢʣʘʩʩʘ ʣʶʤʠʥʝʩʮʠʨʫʶʱʠʭ ʩʦʝʜʠʥʝʥʠʡ. ʀʥʪʝʨʧʨʝʪʘʮʠʷ 

ʨʝʟʫʣʴʪʘʪʦʚ ʢʚʘʥʪʦʚʦʭʠʤʠʯʝʩʢʠʭ ʨʘʩʯʸʪʦʚ, ʧʨʦʚʝʜʸʥʥʘʷ ʚ ʜʘʥʥʦʡ ʨʘʙʦʪʝ, ʚ ʧʝʨʩʧʝʢʪʠʚʝ 

ʧʦʟʚʦʣʠʪ ʨʘʟʨʘʙʦʪʘʪʴ ʩʪʨʘʪʝʛʠʶ ʨʘʮʠʦʥʘʣʴʥʦʛʦ ʜʠʟʘʡʥʘ ESIPT-ʣʶʤʠʥʦʬʦʨʦʚ ʩ ʪʨʝʙʫʝʤʳʤʠ 

ʬʦʪʦʬʠʟʠʯʝʩʢʠʤʠ ʠ ʬʦʪʦʭʠʤʠʯʝʩʢʠʤʠ ʩʚʦʡʩʪʚʘʤʠ. 

ʎʝʣʴʶ ʜʠʩʩʝʨʪʘʮʠʦʥʥʦʡ ʨʘʙʦʪʳ ʷʚʣʷʝʪʩʷ ʫʩʪʘʥʦʚʣʝʥʠʝ ʤʝʭʘʥʠʟʤʦʚ ʬʦʪʦʧʝʨʝʥʦʩʘ 

ʧʨʦʪʦʥʘ, ʧʦʛʣʦʱʝʥʠʷ ʠ ʬʦʪʦʣʶʤʠʥʝʩʮʝʥʮʠʠ ESIPT-ʘʢʪʠʚʥʳʭ ʢʦʤʧʣʝʢʩʦʚ ʮʠʥʢʘ(II) ʩ 

ʣʠʛʘʥʜʘʤʠ ʥʘ ʦʩʥʦʚʝ 1-ʛʠʜʨʦʢʩʠ-1ʅ-ʠʤʠʜʘʟʦʣʘ ʠ (2-ʛʠʜʨʦʢʩʠʬʝʥʠʣ)ʧʠʨʠʤʠʜʠʥʘ, ʘ ʪʘʢʞʝ ʩʘʤʠʭ 

ESIPT-ʘʢʪʠʚʥʳʭ ʣʠʛʘʥʜʦʚ ʧʨʠ ʧʦʤʦʱʠ ʢʚʘʥʪʦʚʦʭʠʤʠʯʝʩʢʠʭ ʤʝʪʦʜʦʚ ʘʥʘʣʠʟʘ. 

ʉʪʨʘʪʝʛʠʷ ʜʦʩʪʠʞʝʥʠʷ ʧʦʩʪʘʚʣʝʥʥʦʡ ʮʝʣʠ ʚʢʣʶʯʘʝʪ ʨʝʰʝʥʠʝ ʩʣʝʜʫʶʱʠʭ ʟʘʜʘʯ: 

1. ɿʘʜʘʯʘ ʧʦʠʩʢʘ ʥʘʠʙʦʣʝʝ ʧʦʜʭʦʜʷʱʠʭ ʫʨʦʚʥʝʡ ʪʝʦʨʠʠ, ʩʧʦʩʦʙʥʳʭ ʩ ʚʳʩʦʢʦʡ 

ʪʦʯʥʦʩʪʴʶ ʚʦʩʧʨʦʠʟʚʦʜʠʪʴ ʵʢʩʧʝʨʠʤʝʥʪʘʣʴʥʳʝ ʬʦʪʦʬʠʟʠʯʝʩʢʠʝ ʩʚʦʡʩʪʚʘ 

ʠʩʩʣʝʜʫʝʤʳʭ ʣʁ ʤʠʥʦʬʦʨʦʚ ʩ ʬʦʪʦʧʝʨʝʥʦʩʦʤ ʧʨʦʪʦʥʘ. 

2. ɿʘʜʘʯʘ ʨʘʩʯʸʪʘ ʵʣʝʢʪʨʦʥʥʳʭ ʩʚʦʡʩʪʚ ʠʟʫʯʘʝʤʳʭ ESIPT-ʘʢʪʠʚʥʳʭ ʩʦʝʜʠʥʝʥʠʡ: 

ʩʧʝʢʪʨʦʚ ʧʦʛʣʦʱʝʥʠʷ, ʜʣʠʥ ʚʦʣʥ ʵʤʠʩʩʠʠ, ʢʨʠʚʳʭ ʟʘʚʠʩʠʤʦʩʪʠ ʧʦʪʝʥʮʠʘʣʴʥʦʡ 

ʵʥʝʨʛʠʠ ʦʩʥʦʚʥʦʛʦ ʠ ʚʦʟʙʫʞʜʸʥʥʳʭ ʵʣʝʢʪʨʦʥʥʳʭ ʩʦʩʪʦʷʥʠʡ ʦʪ ʨʘʩʩʪʦʷʥʠʷ O-H ʚʦ 

ʚʥʫʪʨʠʤʦʣʝʢʫʣʷʨʥʦʡ ʚʦʜʦʨʦʜʥʦʡ ʩʚʷʟʠ O-HĀĀĀN. 

3. ɿʘʜʘʯʘ ʩʨʘʚʥʠʪʝʣʴʥʦʛʦ ʘʥʘʣʠʟʘ ʨʘʩʯʸʪʥʦ-ʪʝʦʨʝʪʠʯʝʩʢʠʭ ʠ ʵʢʩʧʝʨʠʤʝʥʪʘʣʴʥʳʭ 

ʜʘʥʥʳʭ ʜʣʷ ʫʩʪʘʥʦʚʣʝʥʠʷ ʤʝʭʘʥʠʟʤʦʚ ʧʦʛʣʦʱʝʥʠʷ ʠ ʬʦʪʦʣʶʤʠʥʝʩʮʝʥʮʠʠ, 

ʩʦʛʣʘʩʫʶʱʠʭʩʷ ʩ ʵʢʩʧʝʨʠʤʝʥʪʘʣʴʥʳʤʠ ʜʘʥʥʳʤʠ.  

4. ɿʘʜʘʯʘ ʘʥʘʣʠʟʘ ʬʘʢʪʦʨʦʚ, ʢʦʪʦʨʳʝ ʤʦʛʫʪ ʦʢʘʟʳʚʘʪʴ ʚʣʠʷʥʠʝ ʥʘ ʤʝʭʘʥʠʟʤ ʵʤʠʩʩʠʠ, ʥʘ 

ʢʦʣʠʯʝʩʪʚʦ ʠ ʵʥʝʨʛʠʶ ʧʦʣʦʩ ʵʤʠʩʩʠʠ (ʩʤʝʥʘ ʘʛʨʝʛʘʪʥʦʛʦ ʩʦʩʪʦʷʥʠʷ, ʩʪʨʫʢʪʫʨʥʘʷ 
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ʤʦʜʠʬʠʢʘʮʠʷ ʧʨʦʪʦʥʦʜʦʥʦʨʥʦʡ ʠ ʧʨʦʪʦʥʦʘʢʮʝʧʪʦʨʥʦʡ ʯʘʩʪʝʡ ʤʦʣʝʢʫʣʳ, 

ʢʦʦʨʜʠʥʘʮʠʷ ʣʠʛʘʥʜʘ ʢ ʠʦʥʘʤ Zn
2+
, ʧʨʦʪʦʥʠʨʦʚʘʥʠʝ/ʜʝʧʨʦʪʦʥʠʨʦʚʘʥʠʝ ʣʠʛʘʥʜʘ). 

ɼʦʩʪʠʞʝʥʠʝ ʮʝʣʠ ʨʘʙʦʪʳ ʧʨʝʜʩʪʘʚʣʷʝʪ ʚʢʣʘʜ ʚ ʨʘʟʚʠʪʠʝ ʬʫʥʜʘʤʝʥʪʘʣʴʥʦʡ ʬʦʪʦʬʠʟʠʢʠ ʠ 

ʬʦʪʦʭʠʤʠʠ ʠ ʟʘʢʣʘʜʳʚʘʝʪ ʦʩʥʦʚʫ ʜʣʷ ʨʘʟʨʘʙʦʪʢʠ ʩʪʨʘʪʝʛʠʠ ʨʘʮʠʦʥʘʣʴʥʦʛʦ ʜʠʟʘʡʥʘ 

ʣʶʤʠʥʦʬʦʨʦʚ ʩ ʥʘʩʪʨʘʠʚʘʝʤʳʤʠ ʬʦʪʦʣʶʤʠʥʝʩʮʝʥʪʥʳʤʠ ʩʚʦʡʩʪʚʘʤʠ, ʯʪʦ ʘʢʪʫʘʣʴʥʦ ʜʣʷ 

ʩʦʟʜʘʥʠʷ ʧʨʠʥʮʠʧʠʘʣʴʥʦ ʥʦʚʳʭ ʣʶʤʠʥʝʩʮʠʨʫʶʱʠʭ ʤʘʪʝʨʠʘʣʦʚ ʜʣʷ ʦʧʪʦʵʣʝʢʪʨʦʥʠʢʠ, 

ʩʝʥʩʦʨʠʢʠ ʠ ʤʝʜʠʮʠʥʳ. 

ʅʘʫʯʥʘʷ ʥʦʚʠʟʥʘ ʨʘʙʦʪʳ 

ʅʦʚʠʟʥʫ ʧʨʝʜʩʪʘʚʣʝʥʥʦʡ ʜʠʩʩʝʨʪʘʮʠʦʥʥʦʡ ʨʘʙʦʪʳ ʤʦʞʥʦ ʨʘʩʩʤʘʪʨʠʚʘʪʴ ʧʦ ʥʝʩʢʦʣʴʢʠʤ 

ʘʩʧʝʢʪʘʤ. ɺʦ-ʧʝʨʚʳʭ, ʥʦʚʠʟʥʦʡ ʦʙʣʘʜʘʶʪ ʚʳʙʨʘʥʥʳʝ ʦʙʲʝʢʪʳ ʠʩʩʣʝʜʦʚʘʥʠʷ. ɹ·ʣʴʰʘʷ ʯʘʩʪʴ 

ʠʟʚʝʩʪʥʳʭ ʥʘ ʜʘʥʥʳʭ ʤʦʤʝʥʪ ESIPT-ʣʶʤʠʥʦʬʦʨʦʚ ï ʵʪʦ ʩʦʝʜʠʥʝʥʠʷ ʥʘ ʦʩʥʦʚʝ ʠʤʠʜʘʟʦʣʘ, 

ʦʢʩʘʟʦʣʘ ʣʠʙʦ ʪʠʘʟʦʣʘ, ʚ ʢʦʪʦʨʳʭ ʘʟʦʣʴʥʳʡ ʬʨʘʛʤʝʥʪ ʠʛʨʘʝʪ ʨʦʣʴ ʘʢʮʝʧʪʦʨʘ ʧʨʦʪʦʥʘ, 

ʜʦʥʠʨʫʝʤʦʛʦ ʩʦʩʝʜʥʝʡ 2-ʛʠʜʨʦʢʩʠʬʝʥʠʣʴʥʦʡ ʛʨʫʧʧʦʡ ʠʣʠ ʝʸ ʘʥʘʣʦʛʘʤʠ. ɺ ʥʘʫʯʥʦʡ ʛʨʫʧʧʝ, ʚ 

ʢʦʪʦʨʦʡ ʩʦʩʪʦʠʪ ʘʚʪʦʨ ʨʘʙʦʪʳ, ʩʠʥʪʝʟʠʨʦʚʘʥ ʨʷʜ ʧʨʠʥʮʠʧʠʘʣʴʥʦ ʥʦʚʳʭ ʦʨʛʘʥʠʯʝʩʢʠʭ ESIPT-

ʘʢʪʠʚʥʳʭ ʩʦʝʜʠʥʝʥʠʡ ʥʘ ʦʩʥʦʚʝ ʠʤʠʜʘʟʦʣʘ. ɺ ʵʪʠʭ ʩʦʝʜʠʥʝʥʠʷʭ ʠʤʠʜʘʟʦʣʴʥʳʡ ʬʨʘʛʤʝʥʪ 

ʚʧʝʨʚʳʝ ʚʳʩʪʫʧʘʝʪ ʚ ʢʘʯʝʩʪʚʝ ʜʦʥʦʨʘ ʧʨʦʪʦʥʘ, ʘ ʥʝ ʘʢʮʝʧʪʦʨʘ. 

ʅʘʣʠʯʠʝ ʜʦʧʦʣʥʠʪʝʣʴʥʦʛʦ N,N-ʩʘʡʪʘ ʚʜʦʙʘʚʦʢ ʢ ESIPT-ʩʘʡʪʫ O-HÖÖÖN ʧʦʟʚʦʣʷʝʪ ʫʩʧʝʰʥʦ 

ʨʝʘʣʠʟʦʚʘʪʴ ʠʜʝʶ ʧʦʣʫʯʝʥʠʷ ESIPT-ʘʢʪʠʚʥʳʭ ʢʦʦʨʜʠʥʘʮʠʦʥʥʳʭ ʩʦʝʜʠʥʝʥʠʡ ʠʟ ʦʨʛʘʥʠʯʝʩʢʠʭ 

ʩʦʝʜʠʥʝʥʠʡ, ʜʝʤʦʥʩʪʨʠʨʫʶʱʠʭ ESIPT (ʩʤ. ʨʘʟʜʝʣ 2.1). ʀʩʩʣʝʜʦʚʘʥʠʷ ESIPT-ʘʢʪʠʚʥʳʭ 

ʢʦʤʧʣʝʢʩʦʚ ʧʝʨʝʭʦʜʥʳʭ ʤʝʪʘʣʣʦʚ ʠʤʝʶʪ ʠʩʢʣʶʯʠʪʝʣʴʥʫʶ ʩʪʝʧʝʥʴ ʥʦʚʠʟʥʳ: ʧʦ ʩʨʘʚʥʝʥʠʶ ʩ 

ʙʦʣʝʝ ʯʝʤ ʯʝʪʳʨʴʤʷ ʪʳʩʷʯʘʤʠ ʩʪʘʪʝʡ, ʧʦʩʚʷʱʸʥʥʳʤ ʭʘʨʘʢʪʝʨʠʟʘʮʠʠ ʦʨʛʘʥʠʯʝʩʢʠʭ 

ESIPT-ʬʣʫʦʨʦʬʦʨʦʚ, ʣʠʰʴ ʦʢʦʣʦ 20 ʨʘʙʦʪ ʥʘ ʜʘʥʥʳʡ ʤʦʤʝʥʪ ʧʦʩʚʷʱʝʥʳ ʠʩʩʣʝʜʦʚʘʥʠʶ 

ʢʦʤʧʣʝʢʩʦʚ, ʩʧʦʩʦʙʥʳʭ ʧʨʦʷʚʣʷʪʴ ESIPT. ʅʝʩʦʤʥʝʥʥʳʤ ʧʨʝʠʤʫʱʝʩʪʚʦʤ ʠʟʫʯʝʥʠʷ ʠʤʝʥʥʦ 

ʢʦʦʨʜʠʥʘʮʠʦʥʥʳʭ ʩʦʝʜʠʥʝʥʠʡ ʷʚʣʷʝʪʩʷ ʪʦ, ʯʪʦ ʵʬʬʝʢʪʠʚʥʦʩʪʴ ʠʭ ʣʶʤʠʥʝʩʮʝʥʮʠʠ ʟʘʯʘʩʪʫʶ ʚ 

ʥʝʩʢʦʣʴʢʦ ʨʘʟ ʧʨʝʚʦʩʭʦʜʠʪ ʪʘʢʦʚʫʶ ʜʣʷ ʦʨʛʘʥʠʯʝʩʢʠʭ ʩʦʝʜʠʥʝʥʠʡ. 

ɺʦ-ʚʪʦʨʳʭ, ʥʦʚʠʟʥʫ ʧʨʝʜʩʪʘʚʣʷʶʪ ʚʳʙʨʘʥʥʳʝ ʤʝʪʦʜʳ ʨʘʩʯʸʪʥʦ-ʪʝʦʨʝʪʠʯʝʩʢʦʛʦ 

ʠʩʩʣʝʜʦʚʘʥʠʷ (ʩʤ. ʨʘʟʜʝʣ 2.5). ʉʦʛʣʘʩʥʦ ʣʠʪʝʨʘʪʫʨʥʳʤ ʜʘʥʥʳʤ, ʧʦʜʘʚʣʷʶʱʝʝ ʙʦʣʴʰʠʥʩʪʚʦ 

ʵʢʩʧʝʨʠʤʝʥʪʘʣʴʥʳʭ ʬʦʪʦʬʠʟʠʯʝʩʢʠʭ ʠʩʩʣʝʜʦʚʘʥʠʡ ESIPT-ʣʶʤʠʥʦʬʦʨʦʚ ʦʩʫʱʝʩʪʚʣʷʝʪʩʷ ʚ 

ʨʘʩʪʚʦʨʝ, ʘ ʥʝ ʚ ʪʚʸʨʜʦʤ ʩʦʩʪʦʷʥʠʠ. ʂʚʘʥʪʦʚʦʭʠʤʠʯʝʩʢʠʝ ʨʘʩʯʸʪʳ ʵʣʝʢʪʨʦʥʥʳʭ ʩʚʦʡʩʪʚ ʵʪʠʭ 

ʩʦʝʜʠʥʝʥʠʡ, ʢʘʢ ʧʨʘʚʠʣʦ, ʧʨʦʚʦʜʷʪʩʷ ʣʠʙʦ ʚ ʛʘʟʦʚʦʡ ʬʘʟʝ, ʣʠʙʦ ʩ ʠʤʧʣʠʮʠʪʥʳʤ ʫʯʸʪʦʤ ʤʦʣʝʢʫʣ 

ʨʘʩʪʚʦʨʠʪʝʣʷ ʤʝʪʦʜʘʤʠ PCM ʠ SMD. ʈʝʘʣʠʟʘʮʠʷ ʤʝʪʦʜʦʚ ʢʚʘʥʪʦʚʦʡ ʭʠʤʠʠ ʜʣʷ ʭʘʨʘʢʪʝʨʠʟʘʮʠʠ 

ʬʦʪʦʣʶʤʠʥʝʩʮʝʥʪʥʳʭ ʩʚʦʡʩʪʚ ESIPT-ʘʢʪʠʚʥʳʭ ʩʦʝʜʠʥʝʥʠʡ ʚ ʪʚʸʨʜʦʤ ʩʦʩʪʦʷʥʠʠ ï ʵʪʦ ʨʝʜʢʦʩʪʴ 
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ʥʘ ʜʘʥʥʳʡ ʤʦʤʝʥʪ. ʀʟʚʝʩʪʥʦ ʥʝ ʪʘʢ ʤʥʦʛʦ ʨʘʙʦʪ, ʚ ʢʦʪʦʨʳʭ ʦʢʨʫʞʝʥʠʝ ʤʦʣʝʢʫʣ ESIPT-

ʣʶʤʠʥʦʬʦʨʦʚ ʚ ʪʚʸʨʜʦʤ ʩʦʩʪʦʷʥʠʠ ʫʯʠʪʳʚʘʣʦʩʴ ʨʘʟʥʳʤʠ ʧʦʜʭʦʜʘʤʠ, ʚ ʪʦʤ ʯʠʩʣʝ 

ʢʦʤʙʠʥʠʨʦʚʘʥʥʳʤ ʤʝʪʦʜʦʤ ʢʚʘʥʪʦʚʦʡ ʠ ʤʦʣʝʢʫʣʷʨʥʦʡ ʤʝʭʘʥʠʢʠ (QM/MM), ʧʨʠʤʝʥʷʝʤʳʤ ʚ 

ʜʘʥʥʦʡ ʜʠʩʩʝʨʪʘʮʠʦʥʥʦʡ ʨʘʙʦʪʝ.  

ʅʘʢʦʥʝʮ, ʙʦʣʴʰʦʡ ʩʪʝʧʝʥʴʶ ʥʦʚʠʟʥʳ ʦʙʣʘʜʘʶʪ ʨʝʟʫʣʴʪʘʪʳ ʧʨʦʚʝʜʸʥʥʦʡ ʨʘʙʦʪʳ. 

ʆʙʥʘʨʫʞʝʥʦ, ʯʪʦ ʥʝʢʦʪʦʨʳʝ ʠʟ ʠʟʫʯʝʥʥʳʭ ESIPT-ʘʢʪʠʚʥʳʭ ʣʶʤʠʥʦʬʦʨʦʚ ʠʟʣʫʯʘʶʪ ʠʟ 

ʩʦʩʪʦʷʥʠʷ S2 ʩ ʥʘʨʫʰʝʥʠʝʤ ʦʜʥʦʛʦ ʠʟ ʬʫʥʜʘʤʝʥʪʘʣʴʥʳʭ ʧʨʘʚʠʣ ʬʦʪʦʬʠʟʠʢʠ ï ʧʨʘʚʠʣʘ ʂʘʰʠ. 

ʀʩʢʣʶʯʝʥʠʷ ʠʟ ʵʪʦʛʦ ʧʨʘʚʠʣʘ ʠʟʚʝʩʪʥʳ ʚʩʝʛʦ ʜʣʷ ʥʝʩʢʦʣʴʢʠʭ ʜʝʩʷʪʢʦʚ ʩʠʩʪʝʤ. ɹʦʣʝʝ ʪʦʛʦ, 

ʚʧʝʨʚʳʝ ʥʘ ʧʨʠʤʝʨʝ ʦʜʥʦʛʦ ʨʷʜʘ ʩʦʝʜʠʥʝʥʠʡ ʥʘ ʦʩʥʦʚʝ 1-ʛʠʜʨʦʢʩʠ-1ʅ-ʠʤʠʜʘʟʦʣʘ ʠʟʫʯʝʥ 

ʰʠʨʦʢʠʡ ʥʘʙʦʨ ʬʘʢʪʦʨʦʚ, ʚʣʠʷʶʱʠʭ ʥʘ ʧʨʦʮʝʩʩ ESIPT ʠ ʥʘ ʣʶʤʠʥʝʩʮʝʥʮʠʶ ʠʩʩʣʝʜʫʝʤʳʭ 

ʩʦʝʜʠʥʝʥʠʡ. ɼʘʥʥʳʝ ʬʘʢʪʦʨʳ ʚʢʣʶʯʘʶʪ ʚ ʩʝʙʷ ʤʦʜʠʬʠʢʘʮʠʶ ʧʨʦʪʦʥʦʜʦʥʦʨʥʦʡ ʠ 

ʧʨʦʪʦʥʦʘʢʮʝʧʪʦʨʥʦʡ ʯʘʩʪʝʡ ʤʦʣʝʢʫʣʳ, ʢʦʦʨʜʠʥʘʮʠʶ ʣʠʛʘʥʜʦʚ ʢ ʠʦʥʘʤ Zn
2+
, ʧʝʨʝʭʦʜ ʦʪ 

ʪʚʸʨʜʦʛʦ ʩʦʩʪʦʷʥʠʷ ʢ ʨʘʩʪʚʦʨʫ.  

ʊʝʦʨʝʪʠʯʝʩʢʘʷ ʠ ʧʨʘʢʪʠʯʝʩʢʘʷ ʟʥʘʯʠʤʦʩʪʴ ʨʘʙʦʪ  r

ɹʣʘʛʦʜʘʨʷ ʩʚʦʠʤ ʥʝʪʨʠʚʠʘʣʴʥʳʤ ʬʦʪʦʬʠʟʠʯʝʩʢʠʤ ʩʚʦʡʩʪʚʘʤ, ESIPT-ʘʢʪʠʚʥʳʝ 

ʩʦʝʜʠʥʝʥʠʷ ʦʪʥʦʩʷʪʩʷ ʢ ʫʤʥʳʤ ʣʶʤʠʥʝʩʮʠʨʫʶʱʠʤ ʤʘʪʝʨʠʘʣʘʤ ï ʩʦʝʜʠʥʝʥʠʷʤ, ʯʴʠ 

ʬʦʪʦʣʶʤʠʥʝʩʮʝʥʪʥʳʝ ʩʚʦʡʩʪʚʘ ʟʘʤʝʪʥʦ ʦʪʣʠʯʘʶʪʩʷ ʦʪ ʪʘʢʦʚʳʭ ʜʣʷ ʢʣʘʩʩʠʯʝʩʢʠʭ 

ʣʶʤʠʥʦʬʦʨʦʚ. ʋʤʥʳʝ ʣʶʤʠʥʦʬʦʨʳ, ʜʝʤʦʥʩʪʨʠʨʫʶʱʠʝ ʚʳʩʦʢʦʵʬʬʝʢʪʠʚʥʫʶ ʣʶʤʠʥʝʩʮʝʥʮʠʶ, 

ʤʦʛʫʪ ʚʳʩʪʫʧʘʪʴ ʚ ʢʘʯʝʩʪʚʝ ʤʘʪʝʨʠʘʣʦʚ ʜʣʷ ʧʨʦʠʟʚʦʜʩʪʚʘ ʦʨʛʘʥʠʯʝʩʢʠʭ ʩʚʝʪʦʠʟʣʫʯʘʶʱʠʭ 

ʜʠʦʜʦʚ (OLED), ʩʚʝʪʦʪʨʘʥʟʠʩʪʦʨʦʚ ʠ ʩʝʥʩʦʨʦʚ ʜʣʷ ʦʧʪʦʵʣʝʢʪʨʦʥʠʢʠ ʠ ʤʝʜʠʮʠʥʳ. ɿʘʚʠʩʠʤʦʩʪʴ 

ʬʦʪʦʣʶʤʠʥʝʩʮʝʥʪʥʦʛʦ ʦʪʢʣʠʢʘ ʫʤʥʳʭ ʣʶʤʠʥʦʬʦʨʦʚ ʦʪ ʚʥʝʰʥʠʭ ʫʩʣʦʚʠʡ ʠ ʚʦʟʜʝʡʩʪʚʠʡ ʜʝʣʘʝʪ 

ʠʭ ʧʨʝʢʨʘʩʥʳʤʠ ʢʘʥʜʠʜʘʪʘʤʠ ʜʣʷ ʩʦʟʜʘʥʠʷ ʣʦʛʠʯʝʩʢʠʭ ʚʝʥʪʠʣʝʡ ʠ ʙʠʦʤʘʨʢʝʨʦʚ, ʜʣʷ 

ʙʠʦʣʦʛʠʯʝʩʢʦʡ ʚʠʟʫʘʣʠʟʘʮʠʠ ʚ ʞʠʚʳʭ ʢʣʝʪʢʘʭ, ʜʣʷ ʰʠʬʨʦʚʘʥʠʷ ʠʥʬʦʨʤʘʮʠʠ ʠ ʙʦʨʴʙʳ ʩ 

ʢʦʥʪʨʘʬʘʢʪʥʦʡ ʧʨʦʜʫʢʮʠʝʡ. ʃʶʤʠʥʝʩʮʠʨʫʶʱʠʝ ʩʠʩʪʝʤʳ ʩ ʜʚʦʡʥʦʡ ʠʣʠ ʤʥʦʞʝʩʪʚʝʥʥʦʡ 

ʣʶʤʠʥʝʩʮʝʥʮʠʝʡ ʧʝʨʩʧʝʢʪʠʚʥʳ ʜʣʷ ʩʦʟʜʘʥʠʷ ʫʩʪʨʦʡʩʪʚ, ʧʨʦʷʚʣʷʶʱʠʭ ʙʝʣʦʝ ʩʚʝʯʝʥʠʝ, ʚ ʪʦ 

ʚʨʝʤʷ ʢʘʢ ʩʦʝʜʠʥʝʥʠʷ ʩ ʙʦʣʴʰʠʤ ʩʪʦʢʩʦʚʳʤ ʩʜʚʠʛʦʤ ʵʤʠʩʩʠʠ ʤʦʛʫʪ ʙʳʪʴ ʠʩʧʦʣʴʟʦʚʘʥʳ ʜʣʷ 

ʩʦʟʜʘʥʠʷ ʬʣʫʦʨʝʩʮʝʥʪʥʳʭ ʟʦʥʜʦʚ, ʠʟʣʫʯʘʶʱʠʭ ʚ ʙʣʠʞʥʝʡ ʠ ʜʘʣʴʥʝʡ ʠʥʬʨʘʢʨʘʩʥʦʡ ʦʙʣʘʩʪʠ. 

ʋʯʠʪʳʚʘʷ ʧʨʘʢʪʠʯʝʩʢʠ ʧʦʣʥʦʝ ʦʪʩʫʪʩʪʚʠʝ ʜʘʥʥʳʭ ʦ ʤʝʭʘʥʠʟʤʘʭ ʚʦʟʙʫʞʜʝʥʠʷ ʠ ʵʤʠʩʩʠʠ 

ESIPT-ʘʢʪʠʚʥʳʭ ʢʦʦʨʜʠʥʘʮʠʦʥʥʳʭ ʩʦʝʜʠʥʝʥʠʡ, ʟʥʘʥʠʷ ʦ ʬʫʥʜʘʤʝʥʪʘʣʴʥʳʭ ʧʨʦʮʝʩʩʘʭ, 

ʩʚʷʟʘʥʥʳʭ ʩ ʟʘʩʝʣʝʥʠʝʤ ʠ ʨʝʣʘʢʩʘʮʠʝʡ ʠʭ ʚʦʟʙʫʞʜʸʥʥʳʭ ʩʦʩʪʦʷʥʠʡ, ʚʥʦʩʷʪ ʟʥʘʯʠʪʝʣʴʥʳʡ ʚʢʣʘʜ 

ʚ ʤʝʞʜʠʩʮʠʧʣʠʥʘʨʥʳʝ ʠʩʩʣʝʜʦʚʘʥʠʷ ʤʠʨʦʚʦʛʦ ʫʨʦʚʥʷ ʥʘ ʩʪʳʢʝ ʢʦʦʨʜʠʥʘʮʠʦʥʥʦʡ, 

ʦʨʛʘʥʠʯʝʩʢʦʡ, ʬʠʟʠʯʝʩʢʦʡ, ʪʝʦʨʝʪʠʯʝʩʢʦʡ ʭʠʤʠʠ ʠ ʤʘʪʝʨʠʘʣʦʚʝʜʝʥʠʷ. 
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ʄʝʪʦʜʦʣʦʛʠʷ ʠ ʤʝʪʦʜʳ ʜʠʩʩʝʨʪʘʮʠʦʥʥʦʛʦ ʠʩʩʣʝʜʦʚʘʥʠʷ 

ʆʩʥʦʚʥʘʷ ʯʘʩʪʴ ʜʘʥʥʦʡ ʜʠʩʩʝʨʪʘʮʠʦʥʥʦʡ ʨʘʙʦʪʳ ʚʳʧʦʣʥʝʥʘ ʚ ʦʙʣʘʩʪʠ ʢʚʘʥʪʦʚʦʡ ʭʠʤʠʠ. 

ʂʚʘʥʪʦʚʦʭʠʤʠʯʝʩʢʠʝ ʨʘʩʯʸʪ rʵʣʝʢʪʨʦʥʥʳʭ ʩʚʦʡʩʪʚ ESIPT-ʣʶʤʠʥʦʬʦʨʦʚ ʧʨʦʚʦʜʠʣʠʩʴ ʚ ʨʘʤʢʘʭ 

ʩʪʘʮʠʦʥʘʨʥʦʡ ʠ ʥʝʩʪʘʮʠʦʥʘʨʥʦʡ ʪʝʦʨʠʠ ʬʫʥʢʮʠʦʥʘʣʘ ʧʣʦʪʥʦʩʪʠ (DFT ʠ TDDFT) ʚ ʧʨʦʛʨʘʤʤʘʭ 

Gaussian ʠ ADF. ɼʣʷ ʢʘʞʜʦʡ ʩʝʨʠʠ ʩʦʝʜʠʥʝʥʠʡ ʙʳʣ ʦʧʨʝʜʝʣʸʥ ʥʘʠʙʦʣʝʝ ʧʦʜʭʦʜʷʱʠʡ ʫʨʦʚʝʥʴ 

ʪʝʦʨʠʠ, ʢʦʪʦʨʳʤ ʧʨʦʚʦʜʠʣʠʩʴ ʦʧʪʠʤʠʟʘʮʠʠ ʛʝʦʤʝʪʨʠʡ ʦʩʥʦʚʥʦʛʦ ʠ ʚʦʟʙʫʞʜʸʥʥʳʭ ʵʣʝʢʪʨʦʥʥʳʭ 

ʩʦʩʪʦʷʥʠʡ, ʨʘʩʯʸʪ ʩʧʝʢʪʨʦʚ ʧʦʛʣʦʱʝʥʠʷ, ʜʣʠʥ ʚʦʣʥ ʵʤʠʩʩʠʠ ʠ ʢʨʠʚʳʭ ʟʘʚʠʩʠʤʦʩʪʠ 

ʧʦʪʝʥʮʠʘʣʴʥʦʡ ʵʥʝʨʛʠʠ ʦʪ ʨʘʩʩʪʦʷʥʠʷ O-H ʚʦ ʚʥʫʪʨʠʤʦʣʝʢʫʣʷʨʥʦʡ ʚʦʜʦʨʦʜʥʦʡ ʩʚʷʟʠ O-HĀĀĀN. 

ɺʳʯʠʩʣʝʥʠʷ ʫʯʠʪʳʚʘʣʠ ʵʬʬʝʢʪʳ ʩʨʝʜʳ, ʚ ʢʦʪʦʨʦʡ ʦʩʫʱʝʩʪʚʣʷʣʩʷ ʵʢʩʧʝʨʠʤʝʥʪ. ʄʦʜʝʣʴ 

ʧʦʣʷʨʠʟʫʝʤʦʛʦ ʢʦʥʪʠʥʫʫʤʘ (PCM) ʧʨʠʤʝʥʷʣʘʩʴ ʜʣʷ ʫʯʝʪʘ ʵʣʝʢʪʨʦʩʪʘʪʠʯʝʩʢʠʭ ʚʢʣʘʜʦʚ ʚ 

ʨʘʩʪʚʦʨʝ. ʂʦʤʙʠʥʠʨʦʚʘʥʥʳʡ ʤʝʪʦʜ ʢʚʘʥʪʦʚʦʡ ʠ ʤʦʣʝʢʫʣʷʨʥʦʡ ʤʝʭʘʥʠʢʠ (QM/MM) ʙʳʣ 

ʠʩʧʦʣʴʟʦʚʘʥ ʜʣʷ ʤʦʜʝʣʠʨʦʚʘʥʠʷ ʩʚʦʡʩʪʚ ʩʦʝʜʠʥʝʥʠʡ ʚ ʪʚʸʨʜʦʤ ʩʦʩʪʦʷʥʠʠ. ɼʣʷ ʥʝʢʦʪʦʨʳʭ 

ʩʠʩʪʝʤ, ʧʨʝʜʩʪʘʚʣʝʥʥʳʭ ʚ ʜʘʥʥʦʡ ʨʘʙʦʪʝ, ʩ ʮʝʣʴʶ ʥʝʟʘʚʠʩʠʤʦʛʦ ʧʦʜʪʚʝʨʞʜʝʥʠʷ ʨʝʟʫʣʴʪʘʪʦʚ 

ʨʘʩʯʸʪʦʚ ʤʝʪʦʜʘʤʠ DFT ʠ TDDFT ʙʳʣʠ ʧʨʦʚʝʜʝʥʳ ʜʦʧʦʣʥʠʪʝʣʴʥʳʝ ʚʳʯʠʩʣʝʥʠʷ 

ʤʥʦʛʦʢʦʥʬʠʛʫʨʘʮʠʦʥʥʳʤʠ ʤʝʪʦʜʘʤʠ CASSCF ʠ NEVPT2. ʕʢʩʧʝʨʠʤʝʥʪʘʣʴʥʘʷ ʯʘʩʪʴ ʨʘʙʦʪʳ 

ʚʢʣʶʯʘʣʘ ʩʲʸʤʢʫ ʩʧʝʢʪʨʦʚ ʧʦʛʣʦʱʝʥʠʷ, ʜʠʬʬʫʟʥʦʛʦ ʦʪʨʘʞʝʥʠʷ ʠ ʬʦʪʦʣʶʤʠʥʝʩʮʝʥʮʠʠ, ʘ ʪʘʢʞʝ 

ʦʧʨʝʜʝʣʝʥʠʝ ʚʨʝʤʸʥ ʞʠʟʥʠ ʚʦʟʙʫʞʜʸʥʥʳʭ ʩʦʩʪʦʷʥʠʡ ʠ ʢʚʘʥʪʦʚʳʭ ʚʳʭʦʜʦʚ ʵʤʠʩʩʠʠ. 

ʋʩʪʘʥʦʚʣʝʥʠʝ ʤʝʭʘʥʠʟʤʦʚ ʧʦʛʣʦʱʝʥʠʷ, ʚʦʟʙʫʞʜʝʥʠʷ ʠ ʣʶʤʠʥʝʩʮʝʥʮʠʠ ʧʨʦʚʦʜʠʣʦʩʴ ʥʘ 

ʦʩʥʦʚʘʥʠʠ ʩʨʘʚʥʝʥʠʷ ʠ ʩʦʧʦʩʪʘʚʣʝʥʠʷ ʨʘʩʯʸʪʥʳʭ ʠ ʵʢʩʧʝʨʠʤʝʥʪʘʣʴʥʳʭ ʜʘʥʥʳʭ. ɹʦʣʝʝ 

ʧʦʜʨʦʙʥʦ ʤʝʪʦʜʦʣʦʛʠʷ ʠʩʩʣʝʜʦʚʘʥʠʷ ʧʨʝʜʩʪʘʚʣʝʥʘ ʚ ʨʘʟʜʝʣʘʭ 2.5 ʠ 2.6. 

ʇʦʣʦʞʝʥʠʷ, ʚʳʥʦʩʠʤʳʝ ʥʘ ʟʘʱʠʪʫ 

¶ ɺʳʙʦʨ ʥʘʠʙʦʣʝʝ ʧʦʜʭʦʜʷʱʠʭ ʫʨʦʚʥʝʡ ʪʝʦʨʠʠ ʜʣʷ ʢʚʘʥʪʦʚʦʭʠʤʠʯʝʩʢʠʭ ʨʘʩʯʝʪʦʚ 

ʵʣʝʢʪʨʦʥʥʳʭ ʩʚʦʡʩʪʚ ESIPT-ʘʢʪʠʚʥʳʭ ʩʦʝʜʠʥʝʥʠʡ ʥʘ ʦʩʥʦʚʝ 1-ʛʠʜʨʦʢʩʠ-1ʅ-

ʠʤʠʜʘʟʦʣʘ ʠ (2-ʛʠʜʨʦʢʩʠʬʝʥʠʣ)ʧʠʨʠʤʠʜʠʥʘ ʥʘ ʦʩʥʦʚʘʥʠʠ ʩʨʘʚʥʠʪʝʣʴʥʦʛʦ ʘʥʘʣʠʟʘ 

ʨʘʩʯʝʪʥʦ-ʪʝʦʨʝʪʠʯʝʩʢʠʭ ʠ ʵʢʩʧʝʨʠʤʝʥʪʘʣʴʥʳʭ ʜʘʥʥʳʭ; 

¶ ʄʝʭʘʥʠʟʤʳ ʧʦʛʣʦʱʝʥʠʷ, ʚʦʟʙʫʞʜʝʥʠʷ ʠ ʵʤʠʩʩʠʠ ESIPT-ʘʢʪʠʚʥʳʭ ʦʨʛʘʥʠʯʝʩʢʠʭ 

ʩʦʝʜʠʥʝʥʠʡ 1-ʛʠʜʨʦʢʩʠ-5-ʤʝʪʠʣ-2,4-ʜʠ(ʧʠʨʠʜʠʥ-2-ʠʣ)-1H-ʠʤʠʜʘʟʦʣʘ (HL
p
), 1-

ʛʠʜʨʦʢʩʠ-5-ʤʝʪʠʣ-4-(ʧʠʨʠʜʠʥ-2-ʠʣ)-2-(ʭʠʥʦʣʠʥ-2-ʠʣ)-1H-ʠʤʠʜʘʟʦʣʘ (HL
q
), 1-

ʛʠʜʨʦʢʩʠ-5-ʤʝʪʠʣ-4-[(2,2ǋ-ʙʠʧʠʨʠʜʠʥ)-6-ʠʣ]-2-(ʧʠʨʠʜʠʥ-2-ʠʣ)-1H-ʠʤʠʜʘʟʦʣʘ (HL
b
), 

4-(3,5-ʜʠʤʝʪʠʣ-1H-ʧʠʨʘʟʦʣ-1-ʠʣ)-6-(2-ʛʠʜʨʦʢʩʠʬʝʥʠʣ)ʧʠʨʠʤʠʜʠʥʘ (HL) ʠ 2(2-

ʛʠʜʨʦʢʩʠʬʝʥʠʣ)-4-(1H-ʧʠʨʘʟʦʣ-1-ʠʣ)-6-ʤʝʪʠʣʧʠʨʠʤʠʜʠʥʘ (HL
H
), ESIPT-ʘʢʪʠʚʥʳʭ 

ʢʦʤʧʣʝʢʩʦʚ ʮʠʥʢʘ(II) [Zn(HL
p
)X2], [Zn(HL

q
)X2], [Zn(HL

b
)X2] (X = Cl, Br, I) ʠ 
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[Zn(HL)Cl 2], ʘ ʪʘʢʞʝ ESIPT-ʥʝʘʢʪʠʚʥʦʛʦ ʢʦʤʧʣʝʢʩʘ [Zn 2L
H

2Cl2] ʠ ESIPT-

ʥʝʘʢʪʠʚʥʳʭ ʠʦʥʥʳʭ ʩʦʝʜʠʥʝʥʠʡ (H2L
H
)Br  ʠ (H2L

H
)4[ZnCl 4]2Ö3H2O;  

¶ ɺʣʠʷʥʠʝ ʨʘʟʣʠʯʥʳʭ ʭʠʤʠʯʝʩʢʠʭ ʬʘʢʪʦʨʦʚ (ʩʪʨʫʢʪʫʨʥʘʷ ʤʦʜʠʬʠʢʘʮʠʷ 

ʧʨʦʪʦʥʦʜʦʥʦʨʥʦʡ ʠʣʠ ʧʨʦʪʦʥʦʘʢʮʝʧʪʦʨʥʦʡ ʯʘʩʪʝʡ ʤʦʣʝʢʫʣʳ, ʢʦʦʨʜʠʥʘʮʠʷ ʣʠʛʘʥʜʘ ʢ 

ʢʘʪʠʦʥʘʤ Zn
2+
, ʧʨʦʪʦʥʠʨʦʚʘʥʠʝ/ʜʝʧʨʦʪʦʥʠʨʦʚʘʥʠʝ) ʠ ʬʠʟʠʯʝʩʢʠʭ ʬʘʢʪʦʨʦʚ 

(ʪʝʤʧʝʨʘʪʫʨʘ, ʜʣʠʥʘ ʚʦʣʥʳ ʚʦʟʙʫʞʜʘʶʱʝʛʦ ʩʚʝʪʘ, ʘʛʨʝʛʘʪʥʦʝ ʩʦʩʪʦʷʥʠʝ) ʥʘ ʧʨʦʮʝʩʩ 

ESIPT, ʥʘ ʢʦʣʠʯʝʩʪʚʦ ʠ ʵʥʝʨʛʠʶ ʥʘʙʣʶʜʘʝʤʳʭ ʧʦʣʦʩ ʬʦʪʦʣʶʤʠʥʝʩʮʝʥʮʠʠ. 

ʃʠʯʥʳʡ ʚʢʣʘʜ ʘʚʪʦʨʘ 

ɸʚʪʦʨ ʜʠʩʩʝʨʪʘʮʠʦʥʥʦʡ ʨʘʙʦʪʳ ʧʣʘʥʠʨʦʚʘʣ ʠ ʧʨʦʚʦʜʠʣ ʚʩʝ ʢʚʘʥʪʦʚʦʭʠʤʠʯʝʩʢʠʝ 

ʨʘʩʯʸʪʳ, ʠʥʪʝʨʧʨʝʪʠʨʦʚʘʣ ʠʭ ʨʝʟʫʣʴʪʘʪʳ, ʘʥʘʣʠʟʠʨʦʚʘʣ ʣʠʪʝʨʘʪʫʨʥʳʝ ʜʘʥʥʳʝ ʧʦ ʪʝʤʝ 

ʜʠʩʩʝʨʪʘʮʠʠ. ɸʚʪʦʨ ʩʘʤʦʩʪʦʷʪʝʣʴʥʦ ʦʙʨʘʙʘʪʳʚʘʣ ʵʢʩʧʝʨʠʤʝʥʪʘʣʴʥʳʝ ʜʘʥʥʳʝ, ʧʦʣʫʯʝʥʥʳʝ ʦʪ 

ʢʦʣʣʝʛ-ʩʦʘʚʪʦʨʦʚ, ʠ ʦʩʫʱʝʩʪʚʣʷʣ ʠʭ ʩʨʘʚʥʠʪʝʣʴʥʳʡ ʘʥʘʣʠʟ ʩ ʨʘʩʯʸʪʥʦ-ʪʝʦʨʝʪʠʯʝʩʢʠʤʠ 

ʜʘʥʥʳʤʠ. ɸʚʪʦʨ ʧʨʦʚʦʜʠʣ ʩʲʸʤʢʫ ʩʧʝʢʪʨʦʚ ʧʦʛʣʦʱʝʥʠʷ ʚ ʨʘʩʪʚʦʨʝ ʠʩʩʣʝʜʫʝʤʳʭ 

ESIPT-ʘʢʪʠʚʥʳʭ ʩʦʝʜʠʥʝʥʠʡ. ʇʦʩʪʘʥʦʚʢʘ ʮʝʣʠ ʠ ʟʘʜʘʯ ʠʩʩʣʝʜʦʚʘʥʠʷ, ʨʘʟʨʘʙʦʪʢʘ ʩʪʨʘʪʝʛʠʠ 

ʜʦʩʪʠʞʝʥʠʷ ʮʝʣʠ ʠ ʨʝʰʝʥʠʷ ʧʦʩʪʘʚʣʝʥʥʳʭ ʟʘʜʘʯ, ʧʦʜʛʦʪʦʚʢʘ ʩʪʘʪʝʡ ʠ ʪʝʟʠʩʦʚ ʜʦʢʣʘʜʦʚ ʢ 

ʧʫʙʣʠʢʘʮʠʠ ʧʨʦʚʦʜʠʣʘʩʴ ʩʦʚʤʝʩʪʥʦ ʩ ʥʘʫʯʥʳʤ ʨʫʢʦʚʦʜʠʪʝʣʝʤ ʜ.ʭ.ʥ. ʄ.ɹ. ɹʫʰʫʝʚʳʤ.   

ɸʧʨʦʙʘʮʠʷ ʨʘʙʦʪʳ 

ʈʝʟʫʣʴʪʘʪʳ ʠʩʩʣʝʜʦʚʘʥʠʷ ʧʦ ʪʝʤʝ ʜʠʩʩʝʨʪʘʮʠʠ ʜʦʢʣʘʜʳʚʘʣʠʩʴ ʘʚʪʦʨʦʤ ʣʠʯʥʦ ʥʘ 

ʤʥʦʛʦʯʠʩʣʝʥʥʳʭ ʤʝʞʜʫʥʘʨʦʜʥʳʭ ʠ ʚʩʝʨʦʩʩʠʡʩʢʠʭ ʢʦʥʬʝʨʝʥʮʠʷʭ: XXI, XXIII  ʠ XXIV  

ʄʝʞʜʫʥʘʨʦʜʥʳʭ ʥʘʫʯʥʦ-ʧʨʘʢʪʠʯʝʩʢʠʭ ʢʦʥʬʝʨʝʥʮʠʷʭ ʩʪʫʜʝʥʪʦʚ ʠ ʤʦʣʦʜʳʭ ʫʯʝʥʳʭ çʍʠʤʠʷ ʠ 

ʭʠʤʠʯʝʩʢʘʷ ʪʝʭʥʦʣʦʛʠʷ ʚ XXI ʚʝʢʝè (2020, 2022 ʠ 2023, ʛ. ʊʦʤʩʢ), XV Cʠʤʧʦʟʠʫʤʝ ʩ 

ʤʝʞʜʫʥʘʨʦʜʥʳʤ ʫʯʘʩʪʠʝʤ çʊʝʨʤʦʜʠʥʘʤʠʢʘ ʠ ʤʘʪʝʨʠʘʣʦʚʝʜʝʥʠʝè (2023, ʛ. ʅʦʚʦʩʠʙʠʨʩʢ), 

X ɺʩʝʨʦʩʩʠʡʩʢʦʡ ʤʦʣʦʜʝʞʥʦʡ ʰʢʦʣʝ-ʢʦʥʬʝʨʝʥʮʠʠ çʂʚʘʥʪʦʚʦ-ʭʠʤʠʯʝʩʢʠʝ ʨʘʩʯʝʪʳ: ʩʪʨʫʢʪʫʨʘ 

ʠ ʨʝʘʢʮʠʦʥʥʘʷ ʩʧʦʩʦʙʥʦʩʪʴ ʦʨʛʘʥʠʯʝʩʢʠʭ ʠ ʥʝʦʨʛʘʥʠʯʝʩʢʠʭ ʤʦʣʝʢʫʣè (2022, ʛ. ʀʚʘʥʦʚʦ), 

22-ʦʡ ʄʝʞʜʫʥʘʨʦʜʥʦʡ ʢʦʥʬʝʨʝʥʮʠʠ ʀʖʇɸʂ ʧʦ ʬʠʟʠʯʝʩʢʦʡ ʦʨʛʘʥʠʯʝʩʢʦʡ ʭʠʤʠʠ (2022, 

ʛ. ʍʠʨʦʩʠʤʘ, ʗʧʦʥʠʷ), 31-ʦʡ ʄʝʞʜʫʥʘʨʦʜʥʦʡ ʢʦʥʬʝʨʝʥʮʠʠ ʧʦ ʬʦʪʦʭʠʤʠʠ (2023, 

ʛ. ʉʘʧʧʦʨʦ, ʗʧʦʥʠʷ), 26-ʦʡ ʄʝʞʜʫʥʘʨʦʜʥʦʡ ʢʦʥʬʝʨʝʥʮʠʠ ʧʦ ʭʠʤʠʯʝʩʢʦʡ ʪʝʨʤʦʜʠʥʘʤʠʢʝ 

(2023, ʛ. ʆʩʘʢʘ, ʗʧʦʥʠʷ). 

ʇʫʙʣʠʢʘʮʠʠ 

ʇʦ ʨʝʟʫʣʴʪʘʪʘʤ ʜʠʩʩʝʨʪʘʮʠʦʥʥʦʡ ʨʘʙʦʪʳ ʦʧʫʙʣʠʢʦʚʘʥʦ 6 ʩʪʘʪʝʡ ʚ ʤʝʞʜʫʥʘʨʦʜʥʳʭ 

ʨʝʮʝʥʟʠʨʫʝʤʳʭ ʞʫʨʥʘʣʘʭ, ʠʥʜʝʢʩʠʨʫʝʤʳʭ ʚ ʤʝʞʜʫʥʘʨʦʜʥʳʭ ʩʠʩʪʝʤʘʭ ʥʘʫʯʥʦʛʦ ʮʠʪʠʨʦʚʘʥʠʷ 

Web of Science ʠ Scopus [1-6]. ʇʷʪʴ ʩʪʘʪʝʡ ʦʧʫʙʣʠʢʦʚʘʥʳ ʚ ʞʫʨʥʘʣʘʭ, ʚʭʦʜʷʱʠʭ ʚ ʧʝʨʚʳʡ 
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ʢʚʘʨʪʠʣʴ (Q1) ʧʦ ʜʘʥʥʳʤ ʩʘʡʪʘ SCImago. ɺ ʤʘʪʝʨʠʘʣʘʭ ʤʝʞʜʫʥʘʨʦʜʥʳʭ ʠ ʨʦʩʩʠʡʩʢʠʭ 

ʢʦʥʬʝʨʝʥʮʠʡ ʦʧʫʙʣʠʢʦʚʘʥʳ ʪʝʟʠʩʳ 12 ʜʦʢʣʘʜʦʚ. 

ʉʪʝʧʝʥʴ ʜʦʩʪʦʚʝʨʥʦʩʪʠ ʨʝʟʫʣʴʪʘʪʦʚ ʠʩʩʣʝʜʦʚʘʥʠʷ 

ɼʦʩʪʦʚʝʨʥʦʩʪʴ ʨʝʟʫʣʴʪʘʪʦʚ ʧʨʝʜʩʪʘʚʣʝʥʥʦʡ ʨʘʙʦʪʳ ʦʙʝʩʧʝʯʝʥʘ ʠʩʧʦʣʴʟʦʚʘʥʠʝʤ 

ʚʳʩʦʢʦʪʦʯʥʳʭ ʤʝʪʦʜʦʚ ʢʚʘʥʪʦʚʦʡ ʭʠʤʠʠ ʜʣʷ ʪʝʦʨʝʪʠʯʝʩʢʦʛʦ ʦʧʠʩʘʥʠʷ ʤʝʭʘʥʠʟʤʦʚ ʟʘʩʝʣʝʥʠʷ ʠ 

ʨʝʣʘʢʩʘʮʠʠ ʚʦʟʙʫʞʜʸʥʥʳʭ ʩʦʩʪʦʷʥʠʡ ESIPT-ʘʢʪʠʚʥʳʭ ʩʦʝʜʠʥʝʥʠʡ. ʍʦʨʦʰʘʷ ʩʦʛʣʘʩʦʚʘʥʥʦʩʪʴ 

ʨʝʟʫʣʴʪʘʪʦʚ ʢʚʘʥʪʦʚʦʭʠʤʠʯʝʩʢʠʭ ʨʘʩʯʸʪʦʚ ʩ ʵʢʩʧʝʨʠʤʝʥʪʘʣʴʥʳʤʠ ʜʘʥʥʳʤʠ ʩʚʠʜʝʪʝʣʴʩʪʚʫʝʪ ʦ 

ʢʦʨʨʝʢʪʥʦʩʪʠ ʚʳʙʨʘʥʥʦʡ ʤʝʪʦʜʦʣʦʛʠʠ ʠ, ʩʣʝʜʦʚʘʪʝʣʴʥʦ, ʦ ʜʦʩʪʦʚʝʨʥʦʩʪʠ ʨʝʟʫʣʴʪʘʪʦʚ 

ʠʩʩʣʝʜʦʚʘʥʠʷ. ʇʫʙʣʠʢʘʮʠʠ ʚ ʚʳʩʦʢʦʨʝʡʪʠʥʛʦʚʳʭ ʨʝʮʝʥʟʠʨʫʝʤʳʭ ʤʝʞʜʫʥʘʨʦʜʥʳʭ ʞʫʨʥʘʣʘʭ 

ʧʦʜʪʚʝʨʞʜʘʶʪ ʧʨʠʟʥʘʥʠʝ ʨʝʟʫʣʴʪʘʪʦʚ ʨʘʙʦʪʳ ʤʠʨʦʚʳʤ ʥʘʫʯʥʳʤ ʩʦʦʙʱʝʩʪʚʦʤ. 

ʉʦʦʪʚʝʪʩʪʚʠʝ ʩʧʝʮʠʘʣʴʥʦʩʪʠ 1.4.4. ʌʠʟʠʯʝʩʢʘʷ ʭʠʤʠʷ 

ɼʠʩʩʝʨʪʘʮʠʦʥʥʘʷ ʨʘʙʦʪʘ ʩʦʦʪʚʝʪʩʪʚʫʝʪ ʩʣʝʜʫʶʱʠʤ ʧʫʥʢʪʘʤ ʧʘʩʧʦʨʪʘ ʩʧʝʮʠʘʣʴʥʦʩʪʠ 

1.4.4. ʌʠʟʠʯʝʩʢʘʷ ʭʠʤʠʷ (ʭʠʤʠʯʝʩʢʠʝ ʥʘʫʢʠ, ʬʠʟʠʢʦ-ʤʘʪʝʤʘʪʠʯʝʩʢʠʝ ʥʘʫʢʠ): 

ʧ. 1 çʢɻʩʧʝʨʠʤʝʥʪʘʣʴʥʦ-ʪʝʦʨʝʪʠʯʝʩʢʦʝ ʦʧʨʝʜʝʣʝʥʠʝ ʵʥʝʨʛʝʪʠʯʝʩʢʠʭ ʠ ʩʪʨʫʢʪʫʨʥʦ-

ʜʠʥʘʤʠʯʝʩʢʠʭ ʧʘʨʘʤʝʪʨʦʚ ʩʪʨʦʝʥʠʷ ʤʦʣʝʢʫʣ ʠ ʤʦʣʝʢʫʣʷʨʥʳʭ ʩʦʝʜʠʥʝʥʠʡ, ʘ ʪʘʢʞʝ ʠʭ 

ʩʧʝʢʪʨʘʣʴʥʳʭ ʭʘʨʘʢʪʝʨʠʩʪʠʢè, ʧ. 4 çʪʝʦʨʠʷ ʨʘʩʪʚʦʨʦʚ, ʤʝʞʤʦʣʝʢʫʣʷʨʥʳʝ ʠ ʤʝʞʯʘʩʪʠʯʥʳʝ 

ʚʟʘʠʤʦʜʝʡʩʪʚʠʷ. ʂʦʤʧʴʶʪʝʨʥʦʝ ʤʦʜʝʣʠʨʦʚʘʥʠʝ ʩʪʨʦʝʥʠʷ, ʩʚʦʡʩʪʚ ʠ ʩʧʝʢʪʨʘʣʴʥʳʭ 

ʭʘʨʘʢʪʝʨʠʩʪʠʢ ʤʦʣʝʢʫʣ ʠ ʠʭ ʢʦʤʧʣʝʢʩʦʚ ʚ ʧʨʦʩʪʳʭ ʠ ʥʝʧʨʦʩʪʳʭ ʞʠʜʢʦʩʪʷʭ, ʘ ʪʘʢʞʝ ʨʘʥʥʠʭ 

ʩʪʘʜʠʡ ʧʨʦʮʝʩʩʦʚ ʨʘʩʪʚʦʨʝʥʠʷ ʠ ʟʘʨʦʜʳʰʝʦʙʨʘʟʦʚʘʥʠʷè, ʧ. 10 çʩʦʟʜʘʥʠʝ ʠ ʨʘʟʨʘʙʦʪʢʘ ʤʝʪʦʜʦʚ 

ʢʦʤʧʴʶʪʝʨʥʦʛʦ ʤʦʜʝʣʠʨʦʚʘʥʠʷ ʩʪʨʦʝʥʠʷ ʠ ʤʝʭʘʥʠʟʤʦʚ ʧʨʝʚʨʘʱʝʥʠʡ ʭʠʤʠʯʝʩʢʠʭ ʩʦʝʜʠʥʝʥʠʡ 

ʥʘ ʦʩʥʦʚʝ ʧʨʝʜʩʪʘʚʣʝʥʠʡ ʢʚʘʥʪʦʚʦʡ ʤʝʭʘʥʠʢʠ, ʨʘʟʣʠʯʥʳʭ ʪʦʧʦʣʦʛʠʯʝʩʢʠʭ ʠ ʩʪʘʪʠʩʪʠʯʝʩʢʠʭ 

ʤʝʪʦʜʦʚ, ʚʢʣʶʯʘʷ ʤʝʪʦʜʳ ʤʘʰʠʥʥʦʛʦ ʦʙʫʯʝʥʠʷ, ʤʝʪʦʜʦʚ ʤʦʣʝʢʫʣʷʨʥʦʡ ʤʝʭʘʥʠʢʠ ʠ 

ʤʦʣʝʢʫʣʷʨʥʦʡ ʜʠʥʘʤʠʢʠ, ʘ ʪʘʢʞʝ ʧʦʜʭʦʜʦʚ ʪʠʧʘ ʩʪʨʫʢʪʫʨʘ-ʩʚʦʡʩʪʚʘè ʠ ʧ. 11 çʧʦʣʫʯʝʥʠʝ 

ʤʝʪʦʜʘʤʠ ʢʚʘʥʪʦʚʦʡ ʭʠʤʠʠ ʠ ʢʦʤʧʴʶʪʝʨʥʦʛʦ ʤʦʜʝʣʠʨʦʚʘʥʠʷ ʜʘʥʥʳʭ ʦʙ ʵʣʝʢʪʨʦʥʥʦʡ 

ʩʪʨʫʢʪʫʨʝ, ʧʦʚʝʨʭʥʦʩʪʷʭ ʧʦʪʝʥʮʠʘʣʴʥʦʡ ʠ ʩʚʦʙʦʜʥʦʡ ʵʥʝʨʛʠʠ, ʨʝʘʢʮʠʦʥʥʦʡ ʩʧʦʩʦʙʥʦʩʪʠ ʠ 

ʜʠʥʘʤʠʢʝ ʧʨʝʚʨʘʱʝʥʠʡ ʭʠʤʠʯʝʩʢʠʭ ʩʦʝʜʠʥʝʥʠʡ, ʥʘʭʦʜʷʱʠʭʩʷ ʚ ʨʘʟʣʠʯʥʦʤ ʦʢʨʫʞʝʥʠʠ, ʚ ʪʦʤ 

ʯʠʩʣʝ ʚ ʢʣʘʩʪʝʨʘʭ, ʢʣʘʪʨʘʪʘʭ, ʪʚʝʨʜʳʭ ʠ ʞʠʜʢʦʢʨʠʩʪʘʣʣʠʯʝʩʢʠʭ ʤʘʪʨʠʮʘʭ, ʚ ʧʦʣʦʩʪʷʭ 

ʢʦʥʜʝʥʩʠʨʦʚʘʥʥʳʭ ʩʨʝʜ ʠ ʙʝʣʢʦʚʦʤ ʦʢʨʫʞʝʥʠʠè. 

ʆʙʲʸʤ ʠ ʩʪʨʫʢʪʫʨʘ ʨʘʙʦʪʳ 

ɼʠʩʩʝʨʪʘʮʠʷ ʠʟʣʦʞʝʥʘ ʥʘ 160 ʩʪʨʘʥʠʮʘʭ, ʩʦʜʝʨʞʠʪ 115 ʨʠʩʫʥʢʦʚ ʠ 7 ʪʘʙʣʠʮ. ʈʘʙʦʪʘ 

ʩʦʩʪʦʠʪ ʠʟ ʚʚʝʜʝʥʠʷ, ʣʠʪʝʨʘʪʫʨʥʦʛʦ ʦʙʟʦʨʘ (ʛʣʘʚʘ 1), ʤʝʪʦʜʦʚ ʠ ʦʙʲʝʢʪʦʚ ʠʩʩʣʝʜʦʚʘʥʠʷ 
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(ʛʣʘʚʘ 2), ʨʝʟʫʣʴʪʘʪʦʚ ʠ ʠʭ ʦʙʩʫʞʜʝʥʠʷ (ʛʣʘʚʘ 3), ʟʘʢʣʶʯʝʥʠʷ, ʦʩʥʦʚʥʳʭ ʨʝʟʫʣʴʪʘʪʦʚ ʠ ʚʳʚʦʜʦʚ 

ʠ ʩʧʠʩʢʘ ʮʠʪʠʨʫʝʤʦʡ ʣʠʪʝʨʘʪʫʨʳ (134 ʥʘʠʤʝʥʦʚʘʥʠʷ).  

ɼʠʩʩʝʨʪʘʮʠʦʥʥʘʷ ʨʘʙʦʪʘ ʚʳʧʦʣʥʝʥʘ ʚ ʌʝʜʝʨʘʣʴʥʦʤ ʛʦʩʫʜʘʨʩʪʚʝʥʥʦʤ ʙʶʜʞʝʪʥʦʤ 

ʫʯʨʝʞʜʝʥʠʠ ʥʘʫʢʠ ʀʥʩʪʠʪʫʪ ʥʝʦʨʛʘʥʠʯʝʩʢʦʡ ʭʠʤʠʠ ʠʤ. ɸ.ɺ. ʅʠʢʦʣʘʝʚʘ ʉʠʙʠʨʩʢʦʛʦ ʦʪʜʝʣʝʥʠʷ 

ʈʦʩʩʠʡʩʢʦʡ ʘʢʘʜʝʤʠʠ ʥʘʫʢ (ʀʅʍ ʉʆ ʈɸʅ) ʠ ʧʨʦʚʦʜʠʣʘʩʴ ʧʦ ʧʣʘʥʘʤ ʥʘʫʯʥʦ-ʠʩʩʣʝʜʦʚʘʪʝʣʴʩʢʠʭ 

ʨʘʙʦʪ ʀʅʍ ʉʆ ʈɸʅ, ʘ ʪʘʢʞʝ ʚ ʨʘʤʢʘʭ ʧʨʦʝʢʪʘ ʈʅʌ ˉ 21-13-00216 çɸʥʦʤʘʣʴʥʘʷ 

ʣʶʤʠʥʝʩʮʝʥʮʠʷ ʢʦʤʧʣʝʢʩʦʚ ʮʠʥʢʘ(II) ʠ ʬʦʪʦʧʝʨʝʥʦʩ ʧʨʦʪʦʥʘè (ʨʫʢʦʚʦʜʠʪʝʣʴ 

ʜ.ʭ.ʥ. ʄ.ɹ. ɹʫʰʫʝʚ). ʀʩʩʣʝʜʦʚʘʥʠʝ ʧʦʜʜʝʨʞʘʥʦ ʛʨʘʥʪʦʤ ʌʦʥʜʘ ʨʘʟʚʠʪʠʷ ʪʝʦʨʝʪʠʯʝʩʢʦʡ ʬʠʟʠʢʠ 

ʠ ʤʘʪʝʤʘʪʠʢʠ çɹɸɿʀʉè ʠ ʀʤʝʥʥʳʤʠ ʩʪʠʧʝʥʜʠʷʤʠ ʇʨʘʚʠʪʝʣʴʩʪʚʘ ʅʦʚʦʩʠʙʠʨʩʢʦʡ ʦʙʣʘʩʪʠ ʜʣʷ 

ʧʨʦʚʝʜʝʥʠʷ ʧʝʨʩʧʝʢʪʠʚʥʳʭ ʥʘʫʯʥʳʭ ʠʩʩʣʝʜʦʚʘʥʠʡ ʠ ʨʘʟʨʘʙʦʪʦʢ ʚ 2022 ʠ 2023 ʛʦʜʘʭ. ʈʘʙʦʪʘ 

ʥʘʛʨʘʞʜʝʥʘ ʬʦʥʜʦʤ çʈʘʟʚʠʪʠʝ ʍʠʤʠʯʝʩʢʦʡ ʌʠʟʠʢʠè ʧʨʝʤʠʝʡ ʟʘ ʣʫʯʰʫʶ ʥʘʫʯʥʫʶ ʨʘʙʦʪʫ, 

ʚʳʧʦʣʥʝʥʥʫʶ ʚ ʦʙʣʘʩʪʠ ʭʠʤʠʯʝʩʢʦʡ ʬʠʟʠʢʠ, ʚ ʥʦʤʠʥʘʮʠʠ "ʫʯʝʥʳʝ ʠ ʢʦʣʣʝʢʪʠʚʳ ʫʯʝʥʳʭ ʜʦ 25 

ʣʝʪ ʚʢʣʶʯʠʪʝʣʴʥʦ". 
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ɻʣʘʚʘ 1. ʃʠʪʝʨʘʪʫʨʥʳʡ ʦʙʟʦʨ 

1.1. ʆʪʢʨʳʪʠʝ ʧʨʦʮʝʩʩʘ ESIPT ʠ ʝʛʦ ʠʩʩʣʝʜʦʚʘʥʠʝ ʚʦ ʚʪʦʨʦʡ ʧʦʣʦʚʠʥʝ 20-ʛʦ ʚʝʢʘ  

ʇʝʨʚʦʦʪʢʨʳʚʘʪʝʣʝʤ ʨʝʘʢʮʠʠ ʬʦʪʦʧʝʨʝʥʦʩʘ ʧʨʦʪʦʥʘ ʷʚʣʷʝʪʩʷ ɸʣʴʙʝʨʪ ɺʝʣʣʝʨ, ʢʦʪʦʨʳʡ ʚ 

1952 ʛ. ʠʩʩʣʝʜʦʚʘʣ ʣʶʤʠʥʝʩʮʝʥʪʥʳʝ ʩʚʦʡʩʪʚʘ ʧʨʦʠʟʚʦʜʥʳʭ ʥʘʬʪʦʣʘ ʠ ʦʙʥʘʨʫʞʠʣ, ʯʪʦ ʦʥʠ 

ʧʨʦʷʚʣʷʶʪ ʜʚʦʡʥʫʶ ʬʣʫʦʨʝʩʮʝʥʮʠʶ [7]. ʂʦʨʦʪʢʦʚʦʣʥʦʚʫʶ ʧʦʣʦʩʫ ʵʤʠʩʩʠʠ ʦʥ ʦʪʥʸʩ ʢ 

ʣʶʤʠʥʝʩʮʝʥʮʠʠ ʥʝʡʪʨʘʣʴʥʦʡ ʬʦʨʤʳ ʤʦʣʝʢʫʣʳ, ʘ ʜʣʠʥʥʦʚʦʣʥʦʚʫʶ ï ʢ ʣʶʤʠʥʝʩʮʝʥʮʠʠ 

ʘʥʠʦʥʥʦʡ ʬʦʨʤʳ ʪʦʡ ʞʝ ʤʦʣʝʢʫʣʳ, ʢʦʪʦʨʘʷ ʦʙʨʘʟʫʝʪʩʷ ʧʨʠ ʝʸ ʜʝʧʨʦʪʦʥʠʨʦʚʘʥʠʠ ʚ 

ʚʦʟʙʫʞʜʸʥʥʦʤ ʩʦʩʪʦʷʥʠʠ. ɼʣʠʥʥʦʚʦʣʥʦʚʘʷ ʧʦʣʦʩʘ ʭʘʨʘʢʪʝʨʠʟʦʚʘʣʘʩʴ ʦʯʝʥʴ ʙʦʣʴʰʠʤ 

ʩʪʦʢʩʦʚʳʤ ʩʜʚʠʛʦʤ ʵʤʠʩʩʠʠ, ʥʝ ʭʘʨʘʢʪʝʨʥʳʤ ʜʣʷ ʠʟʚʝʩʪʥʳʭ ʪʦʛʜʘ ʬʣʫʦʨʦʬʦʨʦʚ. ʕʪʘ ʥʘʭʦʜʢʘ 

ʧʦʩʣʫʞʠʣʘ ʧʝʨʚʳʤ ʵʢʩʧʝʨʠʤʝʥʪʘʣʴʥʳʤ ʜʦʢʘʟʘʪʝʣʴʩʪʚʦʤ ʪʦʛʦ, ʯʪʦ ʢʠʩʣʦʪʥʦ-ʦʩʥʦʚʥʳʝ ʩʚʦʡʩʪʚʘ 

ʤʦʣʝʢʫʣ ʚ ʚʦʟʙʫʞʜʸʥʥʦʤ ʩʦʩʪʦʷʥʠʠ ʦʪʣʠʯʘʶʪʩʷ ʦʪ ʪʘʢʦʚʳʭ ʚ ʦʩʥʦʚʥʦʤ ʩʦʩʪʦʷʥʠʠ, ʠ ʯʪʦ ʧʨʠ 

ʚʦʟʙʫʞʜʝʥʠʠ ʤʦʣʝʢʫʣʳ ʤʦʞʝʪ ʧʨʦʠʩʭʦʜʠʪʴ ʤʝʞʤʦʣʝʢʫʣʷʨʥʳʡ ʧʝʨʝʥʦʩ ʧʨʦʪʦʥʘ. 

ɺ 1955 ʛ. ɺʝʣʣʝʨ ʧʨʝʜʧʦʣʦʞʠʣ, ʯʪʦ ʜʚʦʡʥʘʷ ʬʣʫʦʨʝʩʮʝʥʮʠʷ ʤʦʣʝʢʫʣʳ ʩʘʣʠʮʠʣʦʚʦʡ 

ʢʠʩʣʦʪʳ ʦʙʫʩʣʦʚʣʝʥʘ ʥʘʣʠʯʠʝʤ ʘʩʠʤʤʝʪʨʠʯʝʩʢʦʛʦ ʜʚʫʭʲʷʤʥʦʛʦ ʧʦʪʝʥʮʠʘʣʘ ʚ ʦʩʥʦʚʥʦʤ ʠ 

ʚʦʟʙʫʞʜʸʥʥʦʤ ʩʦʩʪʦʷʥʠʠ (ʨʠʩʫʥʦʢ 1.1): ʚʳʩʦʢʦʵʥʝʨʛʝʪʠʯʝʩʢʘʷ ʧʦʣʦʩʘ ʵʤʠʩʩʠʠ ʩ ʤʘʣʳʤ 

ʩʪʦʢʩʦʚʳʤ ʩʜʚʠʛʦʤ ʩʚʷʟʘʥʘ ʩ ʬʦʨʤʦʡ P, ʘ ʥʠʟʢʦʵʥʝʨʛʝʪʠʯʝʩʢʘʷ ï ʩ ʬʦʨʤʦʡ T, ʢʦʪʦʨʘʷ 

ʦʙʨʘʟʫʝʪʩʷ ʠʟ ʬʦʨʤʳ P ʧʨʠ ʚʥʫʪʨʠʤʦʣʝʢʫʣʷʨʥʦʤ ʧʝʨʝʥʦʩʝ ʧʨʦʪʦʥʘ [8,9]. ʅʝʦʙʭʦʜʠʤʦʡ 

ʧʨʝʜʧʦʩʳʣʢʦʡ ʵʪʦʛʦ ʧʨʦʮʝʩʩʘ ʦʥ ʥʘʟʚʘʣ ʥʘʣʠʯʠʝ ʢʦʨʦʪʢʦʡ ʚʥʫʪʨʠʤʦʣʝʢʫʣʷʨʥʦʡ ʚʦʜʦʨʦʜʥʦʡ 

ʩʚʷʟʠ O-HÖÖÖO. ʊʘʢʠʤ ʦʙʨʘʟʦʤ, ɺʝʣʣʝʨ ʷʚʣʷʝʪʩʷ ʧʝʨʚʦʦʪʢʨʳʚʘʪʝʣʝʤ ʥʝ ʪʦʣʴʢʦ ʨʝʘʢʮʠʠ 

ʤʝʞʤʦʣʝʢʫʣʷʨʥʦʛʦ ʬʦʪʦʧʝʨʝʥʦʩʘ ʧʨʦʪʦʥʘ, ʥʦ ʠ ʨʝʘʢʮʠʠ ʚʥʫʪʨʠʤʦʣʝʢʫʣʷʨʥʦʛʦ ʬʦʪʦʧʝʨʝʥʦʩʘ 

ʧʨʦʪʦʥʘ (ESIPT). 

 

ʈʠʩʫʥʦʢ 1.1. ɸʩʠʤʤʝʪʨʠʯʝʩʢʠʡ ʜʚʫʭʲʷʤʥʳʡ ʧʦʪʝʥʮʠʘʣ ʚ ʤʦʣʝʢʫʣʝ ʩʘʣʠʮʠʣʦʚʦʡ ʢʠʩʣʦʪʳ, 

ʧʨʝʜʣʦʞʝʥʥʳʡ ɺʝʣʣʝʨʦʤ [8]. 
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ɹʣʘʛʦʜʘʨʷ ʪʘʢʠʤ ʥʝʪʨʠʚʠʘʣʴʥʳʤ ʬʦʪʦʬʠʟʠʯʝʩʢʠʤ ʩʚʦʡʩʪʚʘʤ, ʢʘʢ ʜʚʦʡʥʘʷ ʵʤʠʩʩʠʷ ʠ 

ʙʦʣʴʰʦʡ ʩʪʦʢʩʦʚ ʩʜʚʠʛ ʵʤʠʩʩʠʠ, ʢʦʪʦʨʳʝ ʤʦʛʫʪ ʥʘʭʦʜʠʪʴ ʧʨʘʢʪʠʯʝʩʢʦʝ ʧʨʠʤʝʥʝʥʠʝ ʚ ʨʷʜʝ 

ʧʨʠʣʦʞʝʥʠʡ, ʧʦʠʩʢ ʠ ʭʘʨʘʢʪʝʨʠʟʘʮʠʷ ʥʦʚʳʭ ESIPT-ʣʶʤʠʥʦʬʦʨʦʚ ʚʦ ʚʪʦʨʦʡ ʧʦʣʦʚʠʥʝ 20-ʛʦ 

ʚʝʢʘ ʧʨʦʠʩʭʦʜʠʣʠ ʙʳʩʪʨʳʤʠ ʪʝʤʧʘʤʠ. ʉʧʫʩʪʷ ʥʝʢʦʪʦʨʦʝ ʚʨʝʤʷ ʧʦʩʣʝ ʧʝʨʚʳʭ ʨʘʙʦʪ ɺʝʣʣʝʨʘ 

ʥʘʯʘʣʠ ʧʫʙʣʠʢʦʚʘʪʴʩʷ ʦʙʟʦʨʥʳʝ ʩʪʘʪʴʠ, ʧʦʩʚʷʱʸʥʥʳʝ ʠʩʩʣʝʜʦʚʘʥʠʷʤ ʥʦʚʳʭ 

ESIPT-ʣʶʤʠʥʦʬʦʨʦʚ ʠ ʩʘʤʦʛʦ ʧʨʦʮʝʩʩʘ ESIPT. ɺ 1970 ʛ. ʚʘʥ ʜʝʨ ɼʦʥʢʪ ʠʩʩʣʝʜʦʚʘʣ ʢʠʩʣʦʪʥʦ-

ʦʩʥʦʚʥʦʝ ʨʘʚʥʦʚʝʩʠʝ ʚ ʚʦʟʙʫʞʜʸʥʥʦʤ ʩʦʩʪʦʷʥʠʠ ʥʘ ʦʩʥʦʚʘʥʠʠ ʪʝʦʨʠʠ ʄʘʨʢʫʩʘ ʠ ʪʝʦʨʠʠ 

ʨʝʟʦʥʘʥʩʘ [10]. ʐʫʣʴʤʘʥ ʠ ɺʠʥʬʦʨʜʥʝʨ ʦʙʩʫʞʜʘʣʠ ʚʦʟʤʦʞʥʦʝ ʧʨʘʢʪʠʯʝʩʢʦʝ ʧʨʠʤʝʥʝʥʠʝ 

ESIPT-ʬʣʫʦʨʦʬʦʨʦʚ ʚ ʘʥʘʣʠʪʠʯʝʩʢʦʡ ʭʠʤʠʠ [11,12]. ʇʦʜʨʦʙʥʳʡ ʦʙʟʦʨ ʀʨʣʘʥʜʘ ʠ ɺʘʷʪʪʘ, 

ʧʦʩʚʷʱʸʥʥʳʡ ʪʝʨʤʦʜʠʥʘʤʠʯʝʩʢʠʤ ʢʠʩʣʦʪʥʦʩʪʷʤ ESIPT-ʘʢʪʠʚʥʳʭ ʩʠʩʪʝʤ, ʜʘʣ ʭʦʨʦʰʝʝ 

ʧʨʝʜʩʪʘʚʣʝʥʠʝ ʦ ʩʪʝʧʝʥʠ ʨʘʟʚʠʪʠʷ ʵʪʦʡ ʦʙʣʘʩʪʠ ʢ ʩʝʨʝʜʠʥʝ 70-ʭ ʛʦʜʦʚ [13]. ɺ 1977 ʛ. ʂʣʦʧʬʝʨ 

ʚʧʝʨʚʳʝ ʧʨʝʜʣʦʞʠʣ ʬʝʥʦʤʝʥʦʣʦʛʠʯʝʩʢʫʶ ʢʣʘʩʩʠʬʠʢʘʮʠʶ ESIPT-ʣʶʤʠʥʦʬʦʨʦʚ ʧʦ ʠʭ 

ʬʦʪʦʣʶʤʠʥʝʩʮʝʥʪʥʳʤ ʩʚʦʡʩʪʚʘʤ ʠ ʧʨʠʚʸʣ ʩʧʝʢʪʨʘʣʴʥʳʝ ʜʘʥʥʳʝ ʜʣʷ ʤʥʦʛʠʭ ʩʦʝʜʠʥʝʥʠʡ ʵʪʦʛʦ 

ʢʣʘʩʩʘ [14].  

 

ʈʠʩʫʥʦʢ 1.2. ʉʪʨʫʢʪʫʨʥʳʝ ʬʦʨʤʫʣʳ ʥʦʨʤʘʣʴʥʦʡ ʠ ʪʘʫʪʦʤʝʨʥʦʡ ʬʦʨʤ ʤʦʣʝʢʫʣʳ 

3-ʛʠʜʨʦʢʩʠʬʣʘʚʦʥʘ, ʩʧʝʢʪʨ ʣʶʤʠʥʝʩʮʝʥʮʠʠ ʠ ʘʩʠʤʤʝʪʨʠʯʝʩʢʠʝ ʧʦʪʝʥʮʠʘʣʳ ʦʩʥʦʚʥʦʛʦ ʠ 

ʚʦʟʙʫʞʜʸʥʥʦʛʦ ʩʦʩʪʦʷʥʠʡ [15]. 

ɺ 1979 ʛʦʜʫ ʉʝʥʛʫʧʪʘ ʠ ʂʘʰʘ ʦʪʢʨʳʣʠ ʦʜʥʫ ʠʟ ʥʘʠʙʦʣʝʝ ʠʟʚʝʩʪʥʳʭ ʥʘ ʜʘʥʥʳʡ ʤʦʤʝʥʪ 

ʨʝʘʢʮʠʡ ʬʦʪʦʧʝʨʝʥʦʩʘ ʧʨʦʪʦʥʘ ʚ ʤʦʣʝʢʫʣʝ 3-ʛʠʜʨʦʢʩʠʬʣʘʚʦʥʘ. ɺ ʦʪʣʠʯʠʝ ʦʪ ʤʥʦʛʠʭ ʠʟʚʝʩʪʥʳʭ 

ʢ ʪʦʤʫ ʚʨʝʤʝʥʠ ʤʦʣʝʢʫʣ ESIPT-ʬʣʫʦʨʦʬʦʨʦʚ, ʜʚʝ ʧʦʣʦʩʳ ʵʤʠʩʩʠʠ 3-ʛʠʜʨʦʢʩʠʬʣʘʚʦʥʘ ʚʝʩʦʤʦ 

ʨʘʟʜʝʣʝʥʳ ʧʦ ʵʥʝʨʛʠʠ (ʨʠʩʫʥʦʢ 1.2): ʥʦʨʤʘʣʴʥʘʷ ʬʦʨʤʘ ʬʣʫʦʨʝʩʮʠʨʫʝʪ ʚ ʬʠʦʣʝʪʦʚʦʡ ʦʙʣʘʩʪʠ 
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ʧʨʠ 350-450 ʥʤ, ʘ ʪʘʫʪʦʤʝʨʥʘʷ ï ʚ ʟʝʣʸʥʦʡ ʦʙʣʘʩʪʠ ʧʨʠ 500-600 ʥʤ [15]. ʊʘʢ ʢʘʢ ʧʝʨʝʥʦʩ 

ʧʨʦʪʦʥʘ ʦʪʥʦʩʠʪʩʷ ʢ ʩʚʝʨʭʙʳʩʪʨʳʤ ʧʨʦʮʝʩʩʘʤ ʩ ʭʘʨʘʢʪʝʨʥʳʤʠ ʚʨʝʤʝʥʘʤʠ ʧʦʨʷʜʢʘ ʥʘʥʦ- ʠ 

ʧʠʢʦʩʝʢʫʥʜ, ʜʦ 80-ʭ ʛʦʜʦʚ ʠʩʩʣʝʜʦʚʘʥʠʝ ʢʠʥʝʪʠʢʠ ʧʨʦʮʝʩʩʘ ESIPT ʥʝ ʧʨʝʜʩʪʘʚʣʷʣʦʩʴ 

ʚʦʟʤʦʞʥʳʤ ʠʟ-ʟʘ ʦʪʩʫʪʩʪʚʠʷ ʧʦʜʭʦʜʷʱʠʭ ʵʢʩʧʝʨʠʤʝʥʪʘʣʴʥʳʭ ʫʩʪʘʥʦʚʦʢ. ʇʦʷʚʣʝʥʠʝ ʧʦʜʦʙʥʳʭ 

ʫʩʪʘʥʦʚʦʢ ʩ ʥʘʥʦ- ʠ ʧʠʢʦʩʝʢʫʥʜʥʳʤ ʚʨʝʤʝʥʥʳʤ ʨʘʟʨʝʰʝʥʠʝʤ ʚ ʥʘʯʘʣʝ 80-ʭ ʛʦʜʦʚ ʩʪʘʣʦ 

ʧʨʦʨʳʚʥʳʤ ʤʦʤʝʥʪʦʤ ʚ ʠʟʫʯʝʥʠʠ ʤʝʭʘʥʠʟʤʘ ʵʪʦʛʦ ʧʨʦʮʝʩʩʘ [16,17]. ɺ ʥʘʯʘʣʝ 90-ʭ ʛʦʜʦʚ 

ʧʦʷʚʠʣʘʩʴ ʚʦʟʤʦʞʥʦʩʪʴ ʧʦʣʫʯʘʪʴ ʢʠʥʝʪʠʯʝʩʢʠʝ ʜʘʥʥʳʝ ʧʨʦʮʝʩʩʘ ESIPT ʠ ʚ ʬʝʤʪʦʩʝʢʫʥʜʥʦʤ 

ʚʨʝʤʝʥʥʦʤ ʨʘʟʨʝʰʝʥʠʠ [18]. 

1.2. ʅʘʠʙʦʣʝʝ ʨʘʩʧʨʦʩʪʨʘʥʸʥʥʳʝ ESIPT-ʘʢʪʠʚʥʳʝ ʦʨʛʘʥʠʯʝʩʢʠʝ ʦʩʪʦʚʳ  

ʅʘ ʜʘʥʥʳʡ ʤʦʤʝʥʪ ʠʟʚʝʩʪʥʦ ʙʦʣʝʝ ʯʝʪʳʨʝʭ ʪʳʩʷʯ ʩʪʘʪʝʡ, ʧʦʩʚʷʱʝʥʥʳʭ ʩʠʥʪʝʟʫ ʠ 

ʭʘʨʘʢʪʝʨʠʟʘʮʠʠ ESIPT-ʬʣʫʦʨʦʬʦʨʦʚ. ɼʘʥʥʳʝ ʧʦ ʵʪʠʤ ʩʦʝʜʠʥʝʥʠʷʤ ʦʙʦʙʱʝʥʳ ʚ ʨʷʜʝ ʦʙʟʦʨʦʚ 

(ʥʘʧʨʠʤʝʨ, [19-23,86-87]). ʉʘʤʳʤʠ ʧʦʧʫʣʷʨʥʳʤʠ ʦʩʪʦʚʘʤʠ, ʥʘ ʢʦʪʦʨʳʭ ʧʨʦʚʦʜʠʪʩʷ 

ʙʦʣʴʰʠʥʩʪʚʦ ʠʩʩʣʝʜʦʚʘʥʠʡ ʧʨʦʮʝʩʩʘ ESIPT, ʷʚʣʷʶʪʩʷ 2-(2ô-ʛʠʜʨʦʢʩʠʬʝʥʠʣ)ʙʝʥʟʠʤʠʜʘʟʦʣ 

(HBI), 2-(2ô-ʛʠʜʨʦʢʩʠʬʝʥʠʣ)ʙʝʥʟʦʢʩʘʟʦʣ (HBO) ʠ 2-(2ô-ʛʠʜʨʦʢʩʠʬʝʥʠʣ)ʙʝʥʟʦʪʠʘʟʦʣ (HBT, 

ʨʠʩʫʥʦʢ 1.3) [22-36]. ɺʘʨʠʘʮʠʷ ʟʘʤʝʩʪʠʪʝʣʝʡ ʚ ʵʪʠʭ ʦʩʪʦʚʘʭ ʧʦʟʚʦʣʷʝʪ ʤʦʜʠʬʠʮʠʨʦʚʘʪʴ ʠʭ 

ʩʚʦʡʩʪʚʘ, ʚ ʯʘʩʪʥʦʩʪʠ, ʚʘʨʴʠʨʦʚʘʪʴ ʚʳʩʦʪʫ ʵʥʝʨʛʝʪʠʯʝʩʢʦʛʦ ʙʘʨʴʝʨʘ ʤʝʞʜʫ ʝʥʦʣʴʥʦʡ ʠ ʢʝʪʦ 

ʬʦʨʤʘʤʠ ʚ ʚʦʟʙʫʞʜʸʥʥʦʤ ʩʦʩʪʦʷʥʠʠ ʠ ʜʦʙʠʚʘʪʴʩʷ, ʥʘʧʨʠʤʝʨ, ʜʚʦʡʥʦʡ ʵʤʠʩʩʠʠ, ʩʚʷʟʘʥʥʦʡ ʩ 

ʣʶʤʠʥʝʩʮʝʥʮʠʝʡ ʦʙʝʠʭ ʪʘʫʪʦʤʝʨʥʳʭ ʬʦʨʤ. ʈʦʣʴ ʘʢʮʝʧʪʦʨʘ ʧʨʦʪʦʥʘ ʠʛʨʘʝʪ ʙʝʥʟʘʟʦʣʴʥʳʡ ʠʣʠ 

ʘʟʦʣʴʥʳʡ ʬʨʘʛʤʝʥʪ ʤʦʣʝʢʫʣʳ, ʘ ʨʦʣʴ ʜʦʥʦʨʘ ï 2-ʛʠʜʨʦʢʩʠʬʝʥʠʣʴʥʘʷ ʛʨʫʧʧʘ. ʄʝʥʝʝ ʰʠʨʦʢʦ 

ʠʩʧʦʣʴʟʫʝʤʳʤʠ ʦʩʪʦʚʘʤʠ ʷʚʣʷʶʪʩʷ ʬʣʘʚʦʥʳ, ʭʠʥʦʣʠʥʳ, ʙʝʥʟʦʬʝʥʦʥʳ ʠ 

N-ʩʘʣʠʮʠʣʠʜʝʥʘʥʠʣʠʥʳ, ʚ ʢʦʪʦʨʳʭ ʚ ʢʘʯʝʩʪʚʝ ʧʨʦʪʦʥʦʜʦʥʦʨʥʦʡ ʛʨʫʧʧʳ ʪʘʢʞʝ ʚʳʩʪʫʧʘʝʪ 

2-ʛʠʜʨʦʢʩʠʬʝʥʠʣ (ʨʠʩʫʥʦʢ 1.3) [37-41].  

 

 

ʈʠʩʫʥʦʢ 1.3. ʉʪʨʫʢʪʫʨʥʳʝ ʬʦʨʤʫʣʳ ʥʘʠʙʦʣʝʝ ʨʘʩʧʨʦʩʪʨʘʥʸʥʥʳʭ ESIPT-ʘʢʪʠʚʥʳʭ ʦʩʪʦʚʦʚ. 
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1.3. ɺʣʠʷʥʠʝ ʨʘʟʣʠʯʥʳʭ ʬʘʢʪʦʨʦʚ ʥʘ ʧʨʦʮʝʩʩ ESIPT ʠ ʥʘ ʣʶʤʠʥʝʩʮʝʥʮʠʶ 

ɺ ʩʚʷʟʠ ʩ ʙʦʣʴʰʠʤ ʢʦʣʠʯʝʩʪʚʦʤ ʨʘʙʦʪ, ʧʦʩʚʷʱʸʥʥʳʭ ʠʟʫʯʝʥʠʶ ʨʦʣʠ ʨʘʟʣʠʯʥʳʭ 

ʬʠʟʠʯʝʩʢʠʭ ʠ ʭʠʤʠʯʝʩʢʠʭ ʬʘʢʪʦʨʦʚ ʥʘ ʧʨʦʮʝʩʩ ESIPT ʠ ʥʘ ʥʘʙʣʶʜʘʝʤʳʝ ʬʦʪʦʣʶʤʠʥʝʩʮʝʥʪʥʳʝ 

ʩʚʦʡʩʪʚʘ ʠʩʩʣʝʜʫʝʤʳʭ ʩʦʝʜʠʥʝʥʠʡ, ʜʘʣʝʝ ʤʳ ʨʘʩʩʤʦʪʨʠʤ ʣʠʰʴ ʥʝʩʢʦʣʴʢʦ ʥʘʠʙʦʣʝʝ 

ʧʦʢʘʟʘʪʝʣʴʥʳʭ ʠ ʷʨʢʠʭ ʧʨʠʤʝʨʦʚ. ʈʘʙʦʪʘ ʇʘʨʘʜʳ ʠ ʢʦʣʣʝʛ ʷʚʣʷʝʪʩʷ ʧʨʝʢʨʘʩʥʦʡ ʜʝʤʦʥʩʪʨʘʮʠʝʡ 

ʪʦʛʦ, ʢʘʢ ʜʣʠʥʘ ʚʦʜʦʨʦʜʥʦʡ ʩʚʷʟʠ O-HÖÖÖN ʠ ʜʚʫʛʨʘʥʥʳʡ ʫʛʦʣ q ʤʝʞʜʫ ʧʨʦʪʦʥʦʜʦʥʦʨʥʳʤ ʠ 

ʧʨʦʪʦʥʦʘʢʮʝʧʪʦʨʥʳʤ ʬʨʘʛʤʝʥʪʘʤʠ ʚʣʠʷʶʪ ʥʘ ʤʝʭʘʥʠʟʤ ʧʝʨʝʥʦʩʘ ʧʨʦʪʦʥʘ ʠ ʥʘ 

ʣʶʤʠʥʝʩʮʝʥʮʠʶ [42]. ɸʚʪʦʨʳ ʩʠʥʪʝʟʠʨʦʚʘʣʠ ʩʝʨʠʶ ʩʦʝʜʠʥʝʥʠʡ 1-3, ʚ ʢʦʪʦʨʳʭ ʜʦʥʦʨʦʤ 

ʧʨʦʪʦʥʘ ʷʚʣʷʝʪʩʷ ʛʠʜʨʦʢʩʠʬʝʥʠʣʴʥʘʷ ʛʨʫʧʧʘ, ʘ ʘʢʮʝʧʪʦʨʦʤ ʧʨʦʪʦʥʘ ï ʭʠʥʦʣʠʥʦʚʳʡ ʬʨʘʛʤʝʥʪ 

(ʨʠʩʫʥʦʢ 1.4). ʇʦʤʠʤʦ ʩʚʷʟʠ C-C, ʜʦʥʦʨʥʘʷ ʠ ʘʢʮʝʧʪʦʨʥʘʷ ʯʘʩʪʠ ʤʦʣʝʢʫʣʳ ʩʚʷʟʘʥʳ 

ʤʝʪʠʣʝʥʦʚʳʤ (1), ʵʪʠʣʝʥʦʚʳʤ (2) ʣʠʙʦ ʧʨʦʧʠʣʝʥʦʚʳʤ (3) ʤʦʩʪʠʢʦʤ. ʉʦʛʣʘʩʥʦ ʜʘʥʥʳʤ ʈʉɸ, 

ʤʦʣʝʢʫʣʘ 1 ʭʘʨʘʢʪʝʨʠʟʫʝʪʩʷ ʥʘʠʙʦʣʝʝ ʜʣʠʥʥʦʡ ʚʦʜʦʨʦʜʥʦʡ ʩʚʷʟʴʶ O-HÖÖÖN. ʈʘʩʩʪʦʷʥʠʷ O-HÖÖÖN 

ʚ ʤʦʣʝʢʫʣʘʭ 2 ʠ 3 ʙʣʠʟʢʠ ʤʝʞʜʫ ʩʦʙʦʡ, ʦʜʥʘʢʦ ʜʚʫʛʨʘʥʥʳʡ ʫʛʦʣ q ʚ ʤʦʣʝʢʫʣʝ 3 (36.4Á) ʧʦʯʪʠ ʚ 3 

ʨʘʟʘ ʙʦʣʴʰʝ ʪʘʢʦʚʦʛʦ ʚ ʤʦʣʝʢʫʣʝ 2 (13.0Á).  

 

ʈʠʩʫʥʦʢ 1.4. ʉʪʨʫʢʪʫʨʥʳʝ ʬʦʨʤʫʣʳ ʠ ʦʧʪʠʤʠʟʠʨʦʚʘʥʥʳʝ ʛʝʦʤʝʪʨʠʠ ʦʩʥʦʚʥʦʛʦ ʩʦʩʪʦʷʥʠʷ 

ʤʦʣʝʢʫʣ 1-3 ʠʟ ʨʘʙʦʪʳ [42]. 
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ɼʚʦʡʥʘʷ ʬʣʫʦʨʝʩʮʝʥʮʠʷ ʩʦʝʜʠʥʝʥʠʷ 1 ʩʚʠʜʝʪʝʣʴʩʪʚʫʝʪ ʦ ʥʘʣʠʯʠʠ ʵʥʝʨʛʝʪʠʯʝʩʢʦʛʦ 

ʙʘʨʴʝʨʘ ʧʨʦʮʝʩʩʘ ESIPT ʠ ʩʚʷʟʘʥʘ ʩ ʜʚʫʤʷ ʤʠʥʠʤʫʤʘʤʠ ʥʘ ʧʦʪʝʥʮʠʘʣʴʥʦʡ ʧʦʚʝʨʭʥʦʩʪʠ 

ʚʦʟʙʫʞʜʸʥʥʦʛʦ ʩʦʩʪʦʷʥʠʷ (ʨʠʩʫʥʦʢ 1.5). ɿʘ ʩʯʸʪ ʫʤʝʥʴʰʝʥʠʷ ʨʘʩʩʪʦʷʥʠʷ O-HÖÖÖN ʧʝʨʝʥʦʩ 

ʧʨʦʪʦʥʘ ʩʪʘʥʦʚʠʪʩʷ ʙʝʟʙʘʨʴʝʨʥʳʤ ʜʣʷ ʩʦʝʜʠʥʝʥʠʷ 2, ʚ ʨʝʟʫʣʴʪʘʪʝ ʯʝʛʦ ʬʣʫʦʨʝʩʮʠʨʫʝʪ ʪʦʣʴʢʦ 

ʢʝʪʦ-ʬʦʨʤʘ. ɺ ʦʪʣʠʯʠʝ ʦʪ 1 ʠ 2, ʩʦʝʜʠʥʝʥʠʝ 3 ʥʝ ʣʶʤʠʥʝʩʮʠʨʫʝʪ, ʯʪʦ ʘʚʪʦʨʳ ʩʚʷʟʳʚʘʶʪ ʩ 

ʵʬʬʝʢʪʠʚʥʦʡ ʙʝʟʳʟʣʫʯʘʪʝʣʴʥʦʡ ʜʝʘʢʪʠʚʘʮʠʝʡ ʯʝʨʝʟ ʥʝʧʣʘʥʘʨʥʦʝ ʢʦʥʠʯʝʩʢʦʝ ʧʝʨʝʩʝʯʝʥʠʝ S0/S1, 

ʭʘʨʘʢʪʝʨʠʟʫʶʱʝʝʩʷ ʙʦʣʴʰʠʤ ʫʛʣʦʤ q. ʊʘʢʠʤ ʦʙʨʘʟʦʤ, ʘʚʪʦʨʩʢʠʡ ʢʦʣʣʝʢʪʠʚ ʧʦʢʘʟʘʣ, ʯʪʦ, ʩ 

ʦʜʥʦʡ ʩʪʦʨʦʥʳ, ʯʝʤ ʙʦʣʴʰʝ ʜʣʠʥʘ O-HÖÖÖN, ʪʝʤ ʙʦʣʴʰʝ ʵʥʝʨʛʝʪʠʯʝʩʢʠʡ ʙʘʨʴʝʨ ʧʨʦʮʝʩʩʘ ESIPT, 

ʩ ʜʨʫʛʦʡ ʩʪʦʨʦʥʳ, ʯʝʤ ʙʦʣʴʰʝ ʫʛʦʣ q, ʪʝʤ ʤʝʥʴʰʝ ʵʬʬʝʢʪʠʚʥʦʩʪʴ ʣʶʤʠʥʝʩʮʝʥʮʠʠ ʠʟ-ʟʘ 

ʫʚʝʣʠʯʝʥʠʷ ʜʦʣʠ ʙʝʟʳʟʣʫʯʘʪʝʣʴʥʳʭ ʧʨʦʮʝʩʩʦʚ. 

 

ʈʠʩʫʥʦʢ 1.5. ʉʧʝʢʪʨʳ ʧʦʛʣʦʱʝʥʠʷ ʠ ʵʤʠʩʩʠʠ, ʘ ʪʘʢʞʝ ʩʭʝʤʳ ʬʦʪʦʬʠʟʠʯʝʩʢʠʭ ʧʨʦʮʝʩʩʦʚ ʜʣʷ 

ʩʦʝʜʠʥʝʥʠʡ 1-3 ʠʟ ʨʘʙʦʪʳ [42]. 

ɺʦ ʤʥʦʛʠʭ ʨʘʙʦʪʘʭ ʘʚʪʦʨʳ ʠʩʩʣʝʜʫʶʪ ʟʘʚʠʩʠʤʦʩʪʴ ʩʧʝʢʪʨʦʚ ʚʦʟʙʫʞʜʝʥʠʷ ʠ ʵʤʠʩʩʠʠ 

ESIPT-ʣʶʤʠʥʦʬʦʨʦʚ ʦʪ ʪʝʤʧʝʨʘʪʫʨʳ. ʍʦʪʷ ʚ ʙʦʣʴʰʠʥʩʪʚʝ ʩʣʫʯʘʝʚ ʧʦʥʠʞʝʥʠʝ ʪʝʤʧʝʨʘʪʫʨʳ 

ʧʨʠʚʦʜʠʪ ʪʦʣʴʢʦ ʢ ʫʚʝʣʠʯʝʥʠʶ ʠʥʪʝʥʩʠʚʥʦʩʪʠ ʧʦʣʦʩʳ ʣʶʤʠʥʝʩʮʝʥʮʠʠ ʙʝʟ ʩʜʚʠʛʘ ʝʸ 

ʧʦʣʦʞʝʥʠʷ, ʝʩʪʴ ʧʨʠʤʝʨʳ ʨʘʙʦʪ, ʚ ʢʦʪʦʨʳʭ ʷʨʢʦ ʚʳʨʘʞʝʥ ʪʝʨʤʦʭʨʦʤʠʟʤ ʣʶʤʠʥʝʩʮʝʥʮʠʠ. 

ʌʫʨʘʢʘʚʘ ʠ ʢʦʣʣʝʛʠ ʠʩʩʣʝʜʦʚʘʣʠ ʚʣʠʷʥʠʝ ʪʝʤʧʝʨʘʪʫʨʳ ʥʘ ʣʶʤʠʥʝʩʮʝʥʮʠʶ ʚ ʪʚʸʨʜʦʤ 

ʩʦʩʪʦʷʥʠʠ ʤʦʣʝʢʫʣ 4ô-N,N-ʜʠʤʝʪʠʣʘʤʠʥʦ-3-ʛʠʜʨʦʢʩʠʬʣʘʚʦʥʘ, ʜʦʧʠʨʦʚʘʥʥʳʭ ʚ ʢʨʠʩʪʘʣʣʳ 

ʘʮʝʪʦʥʠʪʨʠʣʘ [43]. ʂʘʢ ʧʦʢʘʟʘʥʦ ʥʘ ʨʠʩʫʥʢʝ 1.6, ʚ ʪʝʤʧʝʨʘʪʫʨʥʦʤ ʜʠʘʧʘʟʦʥʝ 170-220 K ʩʧʝʢʪʨ 

ʵʤʠʩʩʠʠ ʨʝʟʢʦ ʠʟʤʝʥʷʝʪʩʷ: ʧʨʠ ʥʠʟʢʠʭ ʪʝʤʧʝʨʘʪʫʨʘʭ ʜʦʤʠʥʠʨʫʝʪ ʧʦʣʦʩʘ ʧʨʠ 450-500 ʥʤ, ʘ ʧʨʠ 

ʚʳʩʦʢʠʭ ï ʧʦʣʦʩʘ ʧʨʠ 500-600 ʥʤ. ɸʚʪʦʨʳ ʩʚʷʟʳʚʘʶʪ ʩʪʦʣʴ ʚʳʨʘʞʝʥʥʦʝ ʠʟʤʝʥʝʥʠʝ ʩʧʝʢʪʨʘ ʩ 
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ʬʘʟʦʚʳʤ ʧʝʨʝʭʦʜʦʤ ʚ ʪʚʸʨʜʦʤ ʩʦʩʪʦʷʥʠʠ (ʨʠʩʫʥʦʢ 1.7). ʉʧʝʢʪʨʳ ʣʶʤʠʥʝʩʮʝʥʮʠʠ, ʩʥʷʪʳʝ ʩ 

ʟʘʜʝʨʞʢʦʡ ʜʝʪʝʢʮʠʠ, ʧʦʢʘʟʳʚʘʶʪ, ʯʪʦ ʠʥʪʝʥʩʠʚʥʦʩʪʴ ʧʦʣʦʩʳ ʵʤʠʩʩʠʠ ʪʘʫʪʦʤʝʨʥʦʡ ʬʦʨʤʳ 

ʧʦʩʪʝʧʝʥʥʦ ʨʘʩʪʸʪ ʦʪʥʦʩʠʪʝʣʴʥʦ ʧʦʣʦʩʳ ʥʦʨʤʘʣʴʥʦʡ ʬʦʨʤʳ ʚʦ ʚʨʝʤʝʥʥʦʤ ʜʠʘʧʘʟʦʥʝ 0-6 ʥʩ, 

ʧʦʩʣʝ ʯʝʛʦ ʜʦʩʪʠʛʘʝʪʩʷ ʨʘʚʥʦʚʝʩʠʝ. ʇʨʠ ʧʦʥʠʞʝʥʠʠ ʪʝʤʧʝʨʘʪʫʨʳ ʫʤʝʥʴʰʘʝʪʩʷ ʚʢʣʘʜ ʦʪ 

ʵʤʠʩʩʠʠ ʪʘʫʪʦʤʝʨʥʦʡ ʬʦʨʤʳ (ʨʠʩʫʥʦʢ 1.6). 

 

ʈʠʩʫʥʦʢ 1.6. ʉʣʝʚʘ: ʩʪʨʫʢʪʫʨʥʳʝ ʬʦʨʤʳ ʥʦʨʤʘʣʴʥʦʡ ʠ ʪʘʫʪʦʤʝʨʥʦʡ ʬʦʨʤ ʤʦʣʝʢʫʣʳ 

4ô-N,N-ʜʠʤʝʪʠʣʘʤʠʥʦ-3-ʛʠʜʨʦʢʩʠʬʣʘʚʦʥʘ, ʟʘʚʠʩʠʤʦʩʪʴ ʩʧʝʢʪʨʦʚ ʚʦʟʙʫʞʜʝʥʠʷ ʠ ʵʤʠʩʩʠʠ ʦʪ 

ʪʝʤʧʝʨʘʪʫʨʳ. ʉʧʨʘʚʘ: ʩʧʝʢʪʨʳ ʵʤʠʩʩʠʠ, ʩʥʷʪʳʝ ʩ ʟʘʜʝʨʞʢʦʡ ʜʝʪʝʢʮʠʠ ʧʨʠ 77-200 K [43].  

ɹʦʣʴʰʠʥʩʪʚʦ ʠʟʚʝʩʪʥʳʭ ESIPT-ʣʶʤʠʥʦʬʦʨʦʚ ʭʦʨʦʰʦ ʣʶʤʠʥʝʩʮʠʨʫʶʪ ʚ ʨʘʩʪʚʦʨʝ, ʧʨʠ 

ʵʪʦʤ ʧʨʦʷʚʣʷʶʪ ʦʯʝʥʴ ʩʣʘʙʫʶ ʵʤʠʩʩʠʶ ʚ ʪʚʸʨʜʦʤ ʩʦʩʪʦʷʥʠʠ. ʊʝʤ ʥʝ ʤʝʥʝʝ, ʵʬʬʝʢʪʠʚʥʘʷ 

ʵʤʠʩʩʠʷ ʠʤʝʥʥʦ ʚ ʪʚʸʨʜʦʤ ʩʦʩʪʦʷʥʠʠ ʧʨʝʜʩʪʘʚʣʷʝʪ ʙ·ʣʴʰʫʶ ʮʝʥʥʦʩʪʴ ʩ ʪʦʯʢʠ ʟʨʝʥʠʷ 

ʚʦʟʤʦʞʥʦʛʦ ʧʨʠʤʝʥʝʥʠʷ ʚ ʦʧʪʦʵʣʝʢʪʨʦʥʥʳʭ ʫʩʪʨʦʡʩʪʚʘʭ, ʥʘʧʨʠʤʝʨ, ʜʣʷ ʠʟʛʦʪʦʚʣʝʥʠʷ 

ʦʨʛʘʥʠʯʝʩʢʠʭ ʩʚʝʪʦʠʟʣʫʯʘʶʱʠʭ ʜʠʦʜʦʚ. ɺʘʥʛ ʠ ʢʦʣʣʝʛʠ ʩʠʥʪʝʟʠʨʦʚʘʣʠ ʠ ʦʭʘʨʘʢʪʝʨʠʟʦʚʘʣʠ 

ʩʝʨʠʶ ESIPT-ʘʢʪʠʚʥʳʭ ʩʦʝʜʠʥʝʥʠʡ ʥʘ ʦʩʥʦʚʝ 2-(2ô-ʛʠʜʨʦʢʩʠʬʝʥʠʣ)ʙʝʥʟʦʪʠʘʟʦʣʘ, 

ʜʝʤʦʥʩʪʨʠʨʫʶʱʠʭ ʚʳʩʦʢʦʵʬʬʝʢʪʠʚʥʫʶ ʬʣʫʦʨʝʩʮʝʥʮʠʶ ʚ ʪʚʸʨʜʦʤ ʩʦʩʪʦʷʥʠʠ (ʨʠʩʫʥʦʢ 1.8) 

[28]. ɼʘʥʥʳʝ ʩʦʝʜʠʥʝʥʠʷ ʦʪʣʠʯʘʶʪʩʷ ʘʤʠʥʥʳʤʠ ʟʘʤʝʩʪʠʪʝʣʷʤʠ ʚ ʧʦʣʦʞʝʥʠʷʭ 4 ʠ 5 ʬʝʥʠʣʴʥʦʛʦ 

ʮʠʢʣʘ. ɺʘʨʴʠʨʦʚʘʥʠʝ ʟʘʤʝʩʪʠʪʝʣʝʡ ʦʢʘʟʳʚʘʝʪ ʩʫʱʝʩʪʚʝʥʥʦʝ ʚʣʠʷʥʠʝ ʥʘ ʧʦʣʦʞʝʥʠʝ ʧʦʣʦʩʳ 

ʬʣʫʦʨʝʩʮʝʥʮʠʠ (ʨʠʩʫʥʦʢ 1.9). ʊʘʢ, mMeOH ʠ mPhOH ʣʶʤʠʥʝʩʮʠʨʫʶʪ ʚ ʢʨʘʩʥʦʡ ʦʙʣʘʩʪʠ 

ʩʧʝʢʪʨʘ, mCzOH ʠ pCzOH ï ʚ ʟʝʣʸʥʦʡ, pPhOH ï ʚ ʩʠʥʝ-ʟʝʣʸʥʦʡ, ʘ pMeOH ï ʚ ʩʠʥʝʡ ʦʙʣʘʩʪʠ. 



21 
 

 

ʈʠʩʫʥʦʢ 1.7. ʉʣʝʚʘ: ʉʪʨʦʝʥʠʝ ʥʠʟʢʦ- ʠ ʚʳʩʦʢʦʪʝʤʧʝʨʘʪʫʨʥʳʭ ʬʘʟ ʘʮʝʪʦʥʠʪʨʠʣʘ, ʜʦʧʠʨʦʚʘʥʥʳʭ 

ʤʦʣʝʢʫʣʘʤʠ 4ô-N,N-ʜʠʤʝʪʠʣʘʤʠʥʦ-3-ʛʠʜʨʦʢʩʠʬʣʘʚʦʥʘ. ʉʧʨʘʚʘ: ʟʘʚʠʩʠʤʦʩʪʠ ʧʦʪʝʥʮʠʘʣʴʥʦʡ 

ʵʥʝʨʛʠʠ ʦʪ ʢʦʦʨʜʠʥʘʪʳ ʨʝʘʢʮʠʠ ʧʝʨʝʥʦʩʘ ʧʨʦʪʦʥʘ ʜʣʷ ʥʠʟʢʦʪʝʤʧʝʨʘʪʫʨʥʦʡ (ʩʧʣʦʰʥʘʷ ʣʠʥʠʷ) ʠ 

ʚʳʩʦʢʦʪʝʤʧʝʨʘʪʫʨʥʦʡ (ʧʫʥʢʪʠʨʥʘʷ ʣʠʥʠʷ) ʬʘʟ [43].  

 

ʈʠʩʫʥʦʢ 1.8. ʉʪʨʫʢʪʫʨʥʳʝ ʬʦʨʤʫʣʳ ʧʨʦʠʟʚʦʜʥʳʭ 2-(2ô-ʛʠʜʨʦʢʩʠʬʝʥʠʣ)ʙʝʥʟʦʪʠʘʟʦʣʘ, 

ʧʦʣʫʯʝʥʥʳʭ ʚ ʨʘʙʦʪʝ [28]. 

ʏʦʫ ʠ ʢʦʣʣʝʛʠ ʩʠʥʪʝʟʠʨʦʚʘʣʠ ʩʝʨʠʶ ESIPT-ʬʣʫʦʨʦʬʦʨʦʚ 23-25, ʚ ʢʦʪʦʨʳʭ 

ʠʤʠʜʘʟʦʣʴʥʳʡ ʮʠʢʣ ʚʳʩʪʫʧʘʝʪ ʚ ʢʘʯʝʩʪʚʝ ʘʢʮʝʧʪʦʨʘ ʧʨʦʪʦʥʘ (ʨʠʩʫʥʦʢ 1.10) [44]. ɸʚʪʦʨʳ 

ʧʨʦʜʝʤʦʥʩʪʨʠʨʦʚʘʣʠ, ʥʘʩʢʦʣʴʢʦ ʩʫʱʝʩʪʚʝʥʥʦ ʤʦʞʝʪ ʠʟʤʝʥʷʪʴʩʷ ʣʶʤʠʥʝʩʮʝʥʮʠʷ ʚ ʪʚʸʨʜʦʤ 

ʩʦʩʪʦʷʥʠʠ ʧʨʠ ʚʚʝʜʝʥʠʠ ʟʘʤʝʩʪʠʪʝʣʷ ʚ ʧʨʦʪʦʥʦʜʦʥʦʨʥʫʶ ʛʠʜʨʦʢʩʠʬʝʥʠʣʴʥʫʶ ʯʘʩʪʴ ʤʦʣʝʢʫʣʳ. 

ʉʦʝʜʠʥʝʥʠʝ 24 ʠʟʣʫʯʘʝʪ ʚ ʦʨʘʥʞʝʚʦʡ ʦʙʣʘʩʪʠ ʩʧʝʢʪʨʘ. ɺʚʝʜʝʥʠʝ ʛʨʫʧʧ CF3 ʠ OCH3 ʚ 

ʧʦʣʦʞʝʥʠʝ 9 ʩʤʝʱʘʝʪ ʬʣʫʦʨʝʩʮʝʥʮʠʶ ʠʩʩʣʝʜʫʝʤʳʭ ʩʦʝʜʠʥʝʥʠʡ ʚ ʟʝʣʸʥʫʶ ʠ ʢʨʘʩʥʫʶ ʦʙʣʘʩʪʠ, 
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ʩʦʦʪʚʝʪʩʪʚʝʥʥʦ. ʇʦʤʠʤʦ ʨʘʙʦʪ, ʧʨʝʜʩʪʘʚʣʝʥʥʳʭ ʚʳʰʝ, ʠʟʫʯʝʥʠʝ ʚʣʠʷʥʠʷ ʚʘʨʴʠʨʦʚʘʥʠʷ 

ʟʘʤʝʩʪʠʪʝʣʝʡ ʚ ʦʨʛʘʥʠʯʝʩʢʦʤ ʦʩʪʦʚʝ ʥʘ ʧʨʦʮʝʩʩ ESIPT ʠ ʥʘ ʬʦʪʦʬʠʟʠʯʝʩʢʠʝ ʩʚʦʡʩʪʚʘ 

ʬʠʛʫʨʠʨʫʝʪ ʠ ʚʦ ʤʥʦʛʠʭ ʜʨʫʛʠʭ ʨʘʙʦʪʘʭ [45-50]. 

 

ʈʠʩʫʥʦʢ 1.9. ʉʧʝʢʪʨʳ ʠ ʬʦʪʦʛʨʘʬʠʠ ʵʤʠʩʩʠʠ ʨʘʟʣʠʯʥʳʭ ʧʨʦʠʟʚʦʜʥʳʭ 

2-(2ô-ʛʠʜʨʦʢʩʠʬʝʥʠʣ)ʙʝʥʟʦʪʠʘʟʦʣʘ, ʧʦʣʫʯʝʥʥʳʭ ʚ ʨʘʙʦʪʝ [28]. 

 

ʈʠʩʫʥʦʢ 1.10. ʃʶʤʠʥʦʬʦʨʳ ʥʘ ʦʩʥʦʚʝ ʠʤʠʜʘʟʦʣʘ ʠʟ ʨʘʙʦʪʳ [44], ʧʨʦʷʚʣʷʶʱʠʝ ʨʘʟʥʫʶ 

ʬʦʪʦʣʶʤʠʥʝʩʮʝʥʮʠʶ ʚ ʟʘʚʠʩʠʤʦʩʪʠ ʦʪ ʟʘʤʝʩʪʠʪʝʣʷ ʚ ʬʝʥʠʣʴʥʦʡ ʛʨʫʧʧʝ. 

ʆʜʥʘ ʠʟ ʥʝʤʘʣʦʚʘʞʥʳʭ ʦʙʣʘʩʪʝʡ ʚʦʟʤʦʞʥʦʛʦ ʧʨʘʢʪʠʯʝʩʢʦʛʦ ʧʨʠʤʝʥʝʥʠʷ ESIPT-

ʣʶʤʠʥʦʬʦʨʦʚ ʩʚʷʟʘʥʘ ʩ ʩʦʟʜʘʥʠʝʤ ʤʘʪʝʨʠʘʣʦʚ, ʠʟʣʫʯʘʶʱʠʭ ʙʝʣʳʡ ʩʚʝʪ. ɼʣʷ ʥʘʙʣʶʜʝʥʠʷ 

ʩʚʝʯʝʥʠʷ ʚ ʙʝʣʦʡ ʦʙʣʘʩʪʠ ʥʝʦʙʭʦʜʠʤʦ, ʯʪʦʙʳ ʧʦʣʦʩʘ ʣʶʤʠʥʝʩʮʝʥʮʠʠ ʧʦʢʨʳʚʘʣʘ ʚʩʶ ʚʠʜʠʤʫʶ 

ʦʙʣʘʩʪʴ (400-800 ʥʤ). ʂʣʘʩʩʠʯʝʩʢʠʝ ʣʶʤʠʥʦʬʦʨʳ ʦʙʳʯʥʦ ʭʘʨʘʢʪʝʨʠʟʫʶʪʩʷ ʫʟʢʠʤʠ ʧʦʣʦʩʘʤʠ 

ʵʤʠʩʩʠʠ ʰʠʨʠʥʦʡ ʥʝ ʙʦʣʝʝ 100 ʥʤ ʠ ʥʝ ʜʘʶʪ ʠʟʣʫʯʝʥʠʷ, ʧʦʢʨʳʚʘʶʱʝʛʦ ʚʝʩʴ ʜʠʘʧʘʟʦʥ 
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ʚʠʜʠʤʦʛʦ ʩʧʝʢʪʨʘ. ɹʦʣʴʰʠʝ ʩʪʦʢʩʦʚʳ ʩʜʚʠʛʠ ʵʤʠʩʩʠʠ ESIPT-ʣʶʤʠʥʦʬʦʨʦʚ, ʘ ʪʘʢʞʝ 

ʚʦʟʤʦʞʥʦʩʪʴ ʜʚʦʡʥʦʡ ʵʤʠʩʩʠʠ ʧʦʟʚʦʣʷʶʪ ʨʘʩʩʤʦʪʨʝʪʴ ʠʭ ʚ ʢʘʯʝʩʪʚʝ ʩʠʩʪʝʤ, ʧʨʠʛʦʜʥʳʭ ʜʣʷ 

ʠʟʛʦʪʦʚʣʝʥʠʷ ʤʘʪʝʨʠʘʣʦʚ, ʠʟʣʫʯʘʶʱʠʭ ʙʝʣʳʡ ʩʚʝʪ. ɺ ʦʙʣʘʩʪʠ ʩʦʟʜʘʥʠʷ ʙʝʣʳʭ ʣʶʤʠʥʦʬʦʨʦʚ ʥʘ 

ʦʩʥʦʚʝ ESIPT-ʘʢʪʠʚʥʳʭ ʩʠʩʪʝʤ ʧʨʝʫʩʧʝʣ ʇʘʨʢ ʠ ʢʦʣʣʝʛʠ. ɺ 2005 ʛ. ʦʥʠ ʧʦʣʫʯʠʣʠ ʠ ʦʧʠʩʘʣʠ ʜʚʘ 

ʥʦʚʳʭ ESIPT-ʣʶʤʠʥʦʬʦʨʘ SOX ʠ DOX (ʨʠʩʫʥʦʢ 1.11) [51]. SOX ʠʤʝʝʪ ʰʠʨʦʢʫʶ ʧʦʣʦʩʫ 

ʬʣʫʦʨʝʩʮʝʥʮʠʠ ʢʝʪʦ-ʬʦʨʤʳ ʩ ʤʘʢʩʠʤʫʤʦʤ ʧʨʠ 492 ʥʤ, ʘ DOX ï ʧʦʣʦʩʫ ʢʝʪʦ-ʬʦʨʤʳ ʩ 

ʤʘʢʩʠʤʫʤʦʤ ʧʨʠ 583 ʥʤ (ʨʠʩʫʥʦʢ 1.12). ɹʣʘʛʦʜʘʨʷ ʙʦʣʴʰʦʤʫ ʩʪʦʢʩʦʚʦʤʫ ʩʜʚʠʛʫ ʵʤʠʩʩʠʠ ʦʙʦʠʭ 

ʢʨʘʩʠʪʝʣʝʡ, ʧʦʛʣʦʱʝʥʠʝ DOX ʥʝ ʧʝʨʝʢʨʳʚʘʝʪʩʷ ʩ ʵʤʠʩʩʠʝʡ SOX, ʧʦʵʪʦʤʫ ʧʫʪʸʤ ʩʤʝʰʝʥʠʷ 

SOX ʠ DOX ʤʦʞʥʦ ʧʦʣʫʯʠʪʴ ʙʝʣʳʡ ʣʶʤʠʥʦʬʦʨ. ʅʘ ʦʩʥʦʚʝ SOX ʠ DOX ʘʚʪʦʨʳ ʠʟʛʦʪʦʚʠʣʠ 

ʦʨʛʘʥʠʯʝʩʢʠʡ ʩʚʝʪʦʜʠʦʜ, ʧʨʦʷʚʣʷʶʱʠʡ ʙʝʣʦʝ ʩʚʝʯʝʥʠʝ: ʢʦʦʨʜʠʥʘʪʳ CIE ʩʦʩʪʘʚʠʣʠ ʦʪ (0,31, 

0,36) ʜʦ (0,33, 0,37) ʚ ʜʠʘʧʘʟʦʥʝ ʥʘʧʨʷʞʝʥʠʡ 12ï20 ɺ. 

 

ʈʠʩʫʥʦʢ 1.11. ʉʪʨʫʢʪʫʨʥʳʝ ʬʦʨʤʫʣʳ ESIPT-ʬʣʫʦʨʦʬʦʨʦʚ SOX ʠ DOX; ʧʨʦʮʝʩʩ ESIPT ʥʘ 

ʧʨʠʤʝʨʝ ʤʦʣʝʢʫʣʳ SOX [51]. 

ɺ 2009 ʛ. ʇʘʨʢ ʦʙʥʘʨʫʞʠʣ, ʯʪʦ ʧʫʪʸʤ ʩʦʝʜʠʥʝʥʠʷ ʢʦʚʘʣʝʥʪʥʦʡ ʩʚʷʟʴʶ ESIPT-ʘʢʪʠʚʥʦʡ 

ʤʦʣʝʢʫʣʳ HPI, ʢʦʪʦʨʘʷ ʬʣʫʦʨʝʩʮʠʨʫʝʪ ʚ ʩʠʥʝʡ ʦʙʣʘʩʪʠ, ʩ ʜʨʫʛʦʡ ESIPT-ʘʢʪʠʚʥʦʡ ʤʦʣʝʢʫʣʦʡ 

HPNI, ʬʣʫʦʨʝʩʮʠʨʫʶʱʝʡ ʚ ʞʸʣʪʦʡ ʦʙʣʘʩʪʠ, ʧʦʣʫʯʘʝʪʩʷ ʙʝʣʳʡ ʣʶʤʠʥʦʬʦʨ W1 ʩ ʜʚʫʤʷ ESIPT-

ʩʘʡʪʘʤʠ O-HÖÖÖN (ʨʠʩʫʥʦʢ 1.13) [52]. ɹʝʣʘʷ ʵʤʠʩʩʠʷ W1 ʜʦʩʪʠʛʘʝʪʩʷ ʟʘ ʩʯʸʪ ʩʦʯʝʪʘʥʠʷ ʜʚʫʭ 

ʩʠʥʛʣʝʪ-ʩʠʥʛʣʝʪʥʳʭ ʧʝʨʝʭʦʜʦʚ: i) ʬʣʫʦʨʝʩʮʝʥʮʠʠ ʢʝʪʦ-ʬʦʨʤʳ ʦʜʥʦʛʦ ʬʨʘʛʤʝʥʪʘ ʤʦʣʝʢʫʣʳ 

(HPI) ʠ ii ) ʬʣʫʦʨʝʩʮʝʥʮʠʠ ʢʝʪʦ-ʬʦʨʤʳ ʜʨʫʛʦʛʦ ʬʨʘʛʤʝʥʪʘ ʤʦʣʝʢʫʣʳ (HPNI). ɺʧʦʩʣʝʜʩʪʚʠʠ 

ʧʫʪʸʤ ʩʚʷʟʳʚʘʥʠʷ ʚʦʝʜʠʥʦ ʜʚʫʭ ʨʘʟʥʳʭ ESIPT-ʣʶʤʠʥʦʬʦʨʦʚ ʧʨʠ ʧʦʤʦʱʠ ʢʦʚʘʣʝʥʪʥʳʭ ʩʚʷʟʝʡ 
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ʙʳʣʠ ʩʠʥʪʝʟʠʨʦʚʘʥʳ ʠ ʜʨʫʛʠʝ ʩʦʝʜʠʥʝʥʠʷ, ʠʟʣʫʯʘʶʱʠʝ ʙʝʣʳʡ ʩʚʝʪ. ɻʣʘʚʥʳʡ ʥʝʜʦʩʪʘʪʦʢ 

ʧʦʜʦʙʥʦʛʦ ʧʦʜʭʦʜʘ ʟʘʢʣʶʯʘʝʪʩʷ ʚ ʪʦʤ, ʯʪʦ ʟʘʯʘʩʪʫʶ ʚ ʵʢʩʧʝʨʠʤʝʥʪʝ ʥʝ ʚʩʝʛʜʘ ʣʝʛʢʦ 

ʦʩʫʱʝʩʪʚʠʪʴ ʩʚʷʟʳʚʘʥʠʝ ʜʚʫʭ ʤʦʣʝʢʫʣ ʚ ʦʜʥʫ, ʧʦʵʪʦʤʫ ʧʦʠʩʢ ʙʦʣʝʝ ʧʨʦʩʪʳʭ ʧʫʪʝʡ ʧʦʣʫʯʝʥʠʷ 

ʙʝʣʳʭ ESIPT-ʵʤʠʪʪʝʨʦʚ ʧʨʦʜʦʣʞʠʣʩʷ. 

 

ʈʠʩʫʥʦʢ 1.12. ʉʧʝʢʪʨʳ ʧʦʛʣʦʱʝʥʠʷ (ʧʫʥʢʪʠʨʥʘʷ ʣʠʥʠʷ) ʠ ʬʦʪʦʣʶʤʠʥʝʩʮʝʥʮʠʠ (ʩʧʣʦʰʥʘʷ 

ʣʠʥʠʷ) ʧʣʝʥʦʢ ʧʦʣʠʩʪʠʨʦʣʘ, ʣʝʛʠʨʦʚʘʥʥʳʭ ʤʦʣʝʢʫʣʘʤʠ SOX ʠ DOX [51]. 

 

ʈʠʩʫʥʦʢ 1.13. ʉʪʨʫʢʪʫʨʥʳʝ ʬʦʨʤʫʣʳ ʩʦʝʜʠʥʝʥʠʡ HPI, HPNI ʠ W1 ʠʟ ʨʘʙʦʪʳ [52]; ʩʭʝʤʘ 

ʬʦʪʦʬʠʟʠʯʝʩʢʠʭ ʧʨʦʮʝʩʩʦʚ ʜʣʷ W1. 
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ɺ 2011 ʛ. ʏʦʫ ʠ ʢʦʣʣʝʛʠ ʚʧʝʨʚʳʝ ʧʨʦʜʝʤʦʥʩʪʨʠʨʦʚʘʣʠ ʪʦ, ʯʪʦ ʠʥʜʠʚʠʜʫʘʣʴʥʳʡ ESIPT-

ʘʢʪʠʚʥʳʡ ʣʶʤʠʥʦʬʦʨ ʩ ʦʜʥʠʤ ESIPT-ʩʘʡʪʦʤ O-HÖÖÖO ʩʧʦʩʦʙʝʥ ʧʨʦʷʚʣʷʪʴ ʙʝʣʦʝ ʩʚʝʯʝʥʠʝ [53]. 

ʇʫʪʸʤ ʙʝʥʟʘʥʥʝʣʠʨʦʚʘʥʠʷ 7-ʛʠʜʨʦʢʩʠ-1-ʠʥʜʘʥʦʥʘ (I ) ʦʥʠ ʧʦʣʫʯʠʣʠ 1-ʛʠʜʨʦʢʩʠ-11H-

ʙʝʥʟo[b]ʬʣʫʦʨʝʥ-11-ʦʥ (III ) (ʨʠʩʫʥʦʢ 1.14). ɺ ʪʚʸʨʜʦʤ ʩʦʩʪʦʷʥʠʠ III  ʠʤʝʝʪ ʜʚʝ ʧʦʣʦʩʳ ʵʤʠʩʩʠʠ 

ʧʨʠ 400-500 ʠ 550-800 ʥʤ, ʢʦʪʦʨʳʝ ʩʦʦʪʚʝʪʩʪʚʫʶʪ ʬʣʫʦʨʝʩʮʝʥʮʠʠ ʝʥʦʣʴʥʦʡ ʠ ʢʝʪʦ-ʬʦʨʤ 

(ʨʠʩʫʥʦʢ 1.15). ɿʘ ʩʯʸʪ ʪʦʛʦ, ʯʪʦ ʵʪʠ ʜʚʝ ʧʦʣʦʩʳ ʧʦʢʨʳʚʘʶʪ ʧʦʯʪʠ ʚʝʩʴ ʚʠʜʠʤʳʡ ʜʠʘʧʘʟʦʥ ʠ 

ʧʨʠʤʝʨʥʦ ʨʘʚʥʳ ʧʦ ʠʥʪʝʥʩʠʚʥʦʩʪʠ, ʨʝʟʫʣʴʪʠʨʫʶʱʠʡ ʮʚʝʪ ʩʚʝʯʝʥʠʷ ï ʙʝʣʳʡ. ʅʘ ʦʩʥʦʚʝ 

ʩʦʝʜʠʥʝʥʠʷ III  ʙʳʣ ʠʟʛʦʪʦʚʣʝʥ ʵʬʬʝʢʪʠʚʥʳʡ ʦʨʛʘʥʠʯʝʩʢʠʡ ʩʚʝʪʦʜʠʦʜ ʩ ʤʘʢʩʠʤʘʣʴʥʦʡ 

ʷʨʢʦʩʪʴʶ 665 ʢʜ/ʤ
2
. 

 

ʈʠʩʫʥʦʢ 1.14. ʉʪʨʫʢʪʫʨʥʳʝ ʬʦʨʤʫʣʳ ʠ ʧʨʦʮʝʩʩ ESIPT ʚ ʩʦʝʜʠʥʝʥʠʷʭ I , II  ʠ III  ʠʟ ʨʘʙʦʪʳ [53]. 

 

ʈʠʩʫʥʦʢ 1.15. ʉʣʝʚʘ: ʩʧʝʢʪʨʳ ʧʦʛʣʦʱʝʥʠʷ ʠ ʣʶʤʠʥʝʩʮʝʥʮʠʠ ʩʦʝʜʠʥʝʥʠʡ I , II  ʠ III ; ʩʧʨʘʚʘ: 

ʜʠʘʛʨʘʤʤʘ ʮʚʝʪʥʦʩʪʠ ʵʤʠʩʩʠʠ ʩʦʝʜʠʥʝʥʠʷ III  ʠ ʬʦʪʦʛʨʘʬʠʷ ʝʛʦ ʩʚʝʯʝʥʠʷ [53]. 
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1.4. ɺʟʘʠʤʦʜʝʡʩʪʚʠʝ ESIPT-ʣʶʤʠʥʦʬʦʨʦʚ ʩ ʧʨʦʪʦʥʦʤ ʠ ʢʘʪʠʦʥʘʤʠ ʤʝʪʘʣʣʦʚ, 

ʩʦʧʨʦʚʦʞʜʘʶʱʝʝʩʷ ʤʦʜʠʬʠʢʘʮʠʝʡ ESIPT-ʩʘʡʪʘ ʤʦʣʝʢʫʣʳ 

ʉʨʝʜʠ ʧʨʦʯʠʭ ʤʝʪʦʜʦʚ ʚʦʟʜʝʡʩʪʚʠʷ ʥʘ ESIPT-ʘʢʪʠʚʥʫʶ ʩʠʩʪʝʤʫ ʩʣʝʜʫʝʪ ʦʪʜʝʣʴʥʦ 

ʚʳʜʝʣʠʪʴ ʭʠʤʠʯʝʩʢʦʝ ʚʟʘʠʤʦʜʝʡʩʪʚʠʝ ESIPT-ʩʘʡʪʘ O-HÖÖÖX (X = O, N) ʤʦʣʝʢʫʣʳ ʩ ʨʘʟʥʳʤʠ 

ʘʥʘʣʠʪʘʤʠ. ɺʦʟʤʦʞʥʦʩʪʴ ʪʘʢʦʛʦ ʚʟʘʠʤʦʜʝʡʩʪʚʠʷ ʧʦʟʚʦʣʷʝʪ ʠʩʧʦʣʴʟʦʚʘʪʴ ESIPT-ʣʶʤʠʥʦʬʦʨʳ 

ʚ ʢʘʯʝʩʪʚʝ ʩʝʥʩʦʨʦʚ. ʌʣʫʦʨʝʩʮʝʥʪʥʳʝ ʩʝʥʩʦʨʳ ʠ ʚʠʟʫʘʣʠʟʠʨʫʶʱʠʝ ʘʛʝʥʪʳ ʨʝʛʫʣʷʨʥʦ 

ʠʩʧʦʣʴʟʫʶʪʩʷ ʚ ʙʠʦʣʦʛʠʠ, ʬʠʟʠʦʣʦʛʠʠ, ʬʘʨʤʘʢʦʣʦʛʠʠ ʠ ʥʘʫʢʝ ʦʙ ʦʢʨʫʞʘʶʱʝʡ ʩʨʝʜʝ ʜʣʷ 

ʩʝʣʝʢʪʠʚʥʦʛʦ ʦʙʥʘʨʫʞʝʥʠʷ ʢʘʪʠʦʥʦʚ, ʘʥʠʦʥʦʚ ʠ ʥʝʡʪʨʘʣʴʥʳʭ ʩʦʝʜʠʥʝʥʠʡ. ʀʩʧʦʣʴʟʦʚʘʥʠʝ 

ʬʣʫʦʨʝʩʮʝʥʪʥʳʭ ʟʦʥʜʦʚ ʧʨʦʠʟʚʝʣʦ ʨʝʚʦʣʶʮʠʶ ʚ ʧʦʥʠʤʘʥʠʠ ʨʷʜʘ ʬʠʟʠʦʣʦʛʠʯʝʩʢʠʭ ʠʣʠ 

ʧʘʪʦʣʦʛʠʯʝʩʢʠʭ ʧʨʦʮʝʩʩʦʚ ʠ ʧʨʝʜʦʩʪʘʚʠʣʦ ʵʬʬʝʢʪʠʚʥʳʝ ʧʨʦʪʦʢʦʣʳ ʦʙʥʘʨʫʞʝʥʠʷ ʚʨʝʜʥʳʭ 

ʚʝʱʝʩʪʚ, ʥʘʭʦʜʷʱʠʭʩʷ ʚ ʦʢʨʫʞʘʶʱʝʡ ʩʨʝʜʝ [20]. ʇʨʠʤʝʥʝʥʠʝ ESIPT-ʵʤʠʪʪʝʨʦʚ ʚ ʢʘʯʝʩʪʚʝ 

ʩʝʥʩʦʨʦʚ ʥʘ ʜʘʥʥʳʡ ʤʦʤʝʥʪ ʷʚʣʷʝʪʩʷ ʩʘʤʳʤ ʨʘʩʧʨʦʩʪʨʘʥʸʥʥʳʤ ʧʨʘʢʪʠʯʝʩʢʠʤ 

ʧʨʠʣʦʞʝʥʠʝʤ. ʅʝʩʤʦʪʨʷ ʥʘ ʟʥʘʯʠʪʝʣʴʥʳʡ ʧʨʦʛʨʝʩʩ ʚ ʵʪʦʡ ʦʙʣʘʩʪʠ, ʚʩʸ ʝʱʸ ʩʫʱʝʩʪʚʫʝʪ ʨʷʜ 

ʥʝʨʝʰʝʥʥʳʭ ʧʨʦʙʣʝʤ, ʩʚʷʟʘʥʥʳʭ ʩʦ ʩʣʦʞʥʦʩʪʴʶ ʩʠʥʪʝʟʘ ʤʦʣʝʢʫʣ-ʩʝʥʩʦʨʦʚ ʠ ʥʘʩʪʨʦʡʢʦʡ ʠʭ 

ʠʟʙʠʨʘʪʝʣʴʥʦʩʪʠ ʠ ʯʫʚʩʪʚʠʪʝʣʴʥʦʩʪʠ ʢ ʨʘʟʥʦʛʦ ʨʦʜʘ ʘʥʘʣʠʪʘʤ. 

ɺ ʟʘʚʠʩʠʤʦʩʪʠ ʦʪ ʢʦʥʢʨʝʪʥʦʛʦ ʩʦʝʜʠʥʝʥʠʷ, ESIPT-ʩʘʡʪ ʤʦʣʝʢʫʣʳ ʤʦʞʝʪ 

ʚʟʘʠʤʦʜʝʡʩʪʚʦʚʘʪʴ ʢʘʢ ʩ ʢʘʪʠʦʥʘʤʠ ʨʘʟʥʳʭ ʤʝʪʘʣʣʦʚ ʠ ʧʨʦʪʦʥʦʤ, ʪʘʢ ʠ ʩ ʘʥʠʦʥʘʤʠ ʠ 

ʥʝʡʪʨʘʣʴʥʳʤʠ ʤʦʣʝʢʫʣʘʤʠ. ʆʙʱʠʡ ʧʨʠʥʮʠʧ ʬʣʫʦʨʝʩʮʝʥʪʥʳʭ ʟʦʥʜʦʚ ʥʘ ʦʩʥʦʚʝ ESIPT-

ʬʣʫʦʨʦʬʦʨʦʚ ʦʩʥʦʚʘʥ ʥʘ ʪʦʤ, ʯʪʦ ʧʨʦʮʝʩʩ ESIPT ʙʣʦʢʠʨʫʝʪʩʷ ʧʨʠ ʚʟʘʠʤʦʜʝʡʩʪʚʠʠ ʩ 

ʦʧʨʝʜʝʣʝʥʥʳʤ ʘʥʘʣʠʪʦʤ (ʦʙʦʟʥʘʯʝʥ ʢʘʢ P ʥʘ ʨʠʩʫʥʢʝ 1.16). ɺ çʚʳʢʣʶʯʝʥʥʦʤè ʩʦʩʪʦʷʥʠʠ 

(ESIPT ñoffò) ʥʘʙʣʶʜʘʝʪʩʷ ʪʦʣʴʢʦ ʧʦʣʦʩʘ ʵʤʠʩʩʠʠ ʝʥʦʣʴʥʦʡ ʬʦʨʤʳ, ʪʘʢ ʢʘʢ ʚʦʟʤʦʞʥʦʩʪʠ ʜʣʷ 

ʧʝʨʝʥʦʩʘ ʧʨʦʪʦʥʘ ʥʝʪ. ʅʘʧʨʦʪʠʚ, ʚʦ çʚʢʣʶʯʝʥʥʦʤè ʩʦʩʪʦʷʥʠʠ (ESIPT ñonò) ʤʦʣʝʢʫʣʘ ESIPT-

ʬʣʫʦʨʦʬʦʨʘ ʤʦʞʝʪ ʧʝʨʝʭʦʜʠʪʴ ʚ ʩʚʦʶ ʢʝʪʦ-ʬʦʨʤʫ ʠ ʣʶʤʠʥʝʩʮʠʨʦʚʘʪʴ ʠʟ ʵʪʦʡ ʬʦʨʤʳ, ʚ 

ʜʦʧʦʣʥʝʥʠʝ ʢ ʣʶʤʠʥʝʩʮʝʥʮʠʠ ʝʥʦʣʴʥʦʡ ʬʦʨʤʳ (ʨʠʩʫʥʦʢ 1.16). ʊʘʢʠʤ ʦʙʨʘʟʦʤ, ʧʨʠ ʜʦʙʘʚʣʝʥʠʠ 

ʘʥʘʣʠʪʘ, ʢʦʪʦʨʳʡ ʚʟʘʠʤʦʜʝʡʩʪʚʫʝʪ ʩ ESIPT-ʩʘʡʪʦʤ O-HÖÖÖX ʠ ʙʣʦʢʠʨʫʝʪ ESIPT, ʧʦʣʦʩʘ ʵʤʠʩʩʠʠ 

ʢʝʪʦ-ʬʦʨʤʳ ʠʩʯʝʟʘʝʪ. ʇʨʦʮʝʩʩ ʠʩʯʝʟʥʦʚʝʥʠʷ ʵʪʦʡ ʧʦʣʦʩʳ ʤʦʞʥʦ ʜʝʪʝʢʪʠʨʦʚʘʪʴ 

ʵʢʩʧʝʨʠʤʝʥʪʘʣʴʥʦ ʠ ʪʝʤ ʩʘʤʳʤ ʢʘʯʝʩʪʚʝʥʥʦ ʠ ʢʦʣʠʯʝʩʪʚʝʥʥʦ ʦʧʨʝʜʝʣʷʪʴ ʠʩʩʣʝʜʫʝʤʳʡ ʥʘʙʦʨ 

ʘʥʘʣʠʪʦʚ [20].  

ʅʘ ʜʘʥʥʳʡ ʤʦʤʝʥʪ ʙʦʣʝʝ ʪʨʸʭʩʦʪ ʨʘʙʦʪ ʧʦʩʚʷʱʝʥʦ ʠʩʩʣʝʜʦʚʘʥʠʶ ʨʘʟʥʳʭ ʩʝʥʩʦʨʦʚ ʥʘ 

ʦʩʥʦʚʝ ESIPT-ʘʢʪʠʚʥʳʭ ʩʦʝʜʠʥʝʥʠʡ [20]. ʅʘʠʤʝʥʴʰʝʡ ʧʦ ʨʘʟʤʝʨʫ ʢʘʪʠʦʥʥʦʡ ʯʘʩʪʠʮʝʡ, 

ʫʯʘʩʪʚʫʶʱʝʡ ʚ ʨʷʜʝ ʬʠʟʠʦʣʦʛʠʯʝʩʢʠʭ ʠ ʧʘʪʦʣʦʛʠʯʝʩʢʠʭ ʧʨʦʮʝʩʩʦʚ, ʷʚʣʷʝʪʩʷ ʧʨʦʪʦʥ (H
+
). 

ʀʟʚʝʩʪʥʦ, ʯʪʦ ʧʦʚʨʝʞʜʝʥʠʝ ʪʨʘʥʩʧʦʨʪʝʨʦʚ, ʧʦʜʜʝʨʞʠʚʘʶʱʠʭ ʛʦʤʝʦʩʪʘʟ ʧʦʢʘʟʘʪʝʣʷ 

ʢʠʩʣʦʪʥʦʩʪʠ (pH), ʧʨʠʚʦʜʠʪ ʢ ʢʣʝʪʦʯʥʦʡ ʜʠʩʬʫʥʢʮʠʠ ʠ ʥʘʨʫʰʝʥʠʶ ʦʙʤʝʥʘ ʚʝʱʝʩʪʚ, ʯʪʦ 
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ʩʧʦʩʦʙʩʪʚʫʝʪ ʨʘʟʚʠʪʠʶ ʨʘʟʣʠʯʥʳʭ ʟʘʙʦʣʝʚʘʥʠʡ. ʊʘʢʠʤ ʦʙʨʘʟʦʤ, ʤʦʥʠʪʦʨʠʥʛ ʠʟʤʝʥʝʥʠʡ ʨʅ ʚ 

ʙʠʦʣʦʛʠʯʝʩʢʠʭ ʩʠʩʪʝʤʘʭ ʤʦʞʝʪ ʜʘʪʴ ʚʘʞʥʫʶ ʠʥʬʦʨʤʘʮʠʶ ʦ ʨʘʟʚʠʪʠʠ ʨʘʟʥʳʭ ʙʦʣʝʟʥʝʥʥʳʭ 

ʩʦʩʪʦʷʥʠʡ. 

 

ʈʠʩʫʥʦʢ 1.16. ʉʭʝʤʘ ʵʤʠʩʩʠʠ ʩʝʥʩʦʨʦʚ ʥʘ ʦʩʥʦʚʝ ESIPT-ʬʣʫʦʨʦʬʦʨʦʚ. ɺ çʚʳʢʣʶʯʝʥʥʦʤè 

ʩʦʩʪʦʷʥʠʠ ʠʤʝʝʪʩʷ ʦʜʥʘ ʧʦʣʦʩʘ ʬʣʫʦʨʝʩʮʝʥʮʠʠ, ʚʦ çʚʢʣʶʯʝʥʥʦʤè ï ʜʚʝ. 

ɺ 2012 ʛ. ʉʝʢʘʨ ʠ ʢʦʣʣʝʛʠ ʩʦʝʜʠʥʠʣʠ ʤʦʣʝʢʫʣʳ HBI ʠ HBT ʩ ʤʦʣʝʢʫʣʦʡ ʬʣʫʦʨʝʩʮʝʠʥʘ ʠ 

ʧʦʣʫʯʠʣʠ ʬʣʫʦʨʝʩʮʝʥʪʥʳʝ ʟʦʥʜʳ (ʨʠʩʫʥʦʢ 1.17), ʬʦʪʦʣʶʤʠʥʝʩʮʝʥʮʠʷ ʢʦʪʦʨʳʭ ʨʝʘʛʠʨʫʝʪ ʥʘ 

ʠʟʤʝʥʝʥʠʝ ʟʥʘʯʝʥʠʷ pH ʚ ʜʠʘʧʘʟʦʥʝ 6ï13 [54,55]. ʅʝʩʤʦʪʨʷ ʥʘ ʪʦ, ʯʪʦ ʬʣʫʦʨʝʩʮʝʠʥ ʦʙʣʘʜʘʝʪ 

ʥʝʦʙʳʯʥʦ ʤʘʣʳʤ ʩʪʦʢʩʦʚ ʩʜʚʠʛʦʤ ʵʤʠʩʩʠʠ 18 ʥʤ, ʩʠʥʪʝʟʠʨʦʚʘʥʥʳʝ ʟʦʥʜʳ ʠʤʝʶʪ ʟʘʤʝʪʥʦ 

ʙ·ʣʴʰʠʝ ʩʪʦʢʩʦʚʳʝ ʩʜʚʠʛʠ, ʨʘʚʥʳʝ 248 ʠ 267 ʥʤ ʧʨʠ pH = 7. ɿʘʚʠʩʠʤʦʩʪʴ ʩʧʝʢʪʨʘ 

ʬʣʫʦʨʝʩʮʝʥʮʠʠ ʦʪ pH ʦʙʫʩʣʦʚʣʝʥʘ ʩʪʨʫʢʪʫʨʥʦʡ ʨʝʦʨʛʘʥʠʟʘʮʠʝʡ ʤʦʣʝʢʫʣʳ, ʟʘʢʣʶʯʘʶʱʝʡʩʷ ʚ 

ʧʨʦʮʝʩʩʝ ESIPT ʚ ʩʪʨʫʢʪʫʨʥʳʭ ʬʨʘʛʤʝʥʪʘʭ HBI ʠ HBT ʠ ʚ ʧʨʦʪʦʥʠʨʦʚʘʥʠʠ/ʜʝʧʨʦʪʦʥʠʨʦʚʘʥʠʠ 

ʢʘʨʙʦʢʩʠʣʴʥʦʡ ʛʨʫʧʧʳ ʬʣʫʦʨʝʩʮʝʠʥʘ. 

ʐʫʘʥʛ ʠ ʢʦʣʣʝʛʠ ʧʦʣʫʯʠʣʠ ʩʝʨʠʶ ʩʧʠʨʦʙʝʥʟʦʧʠʨʘʥʦʚ, ʢʦʪʦʨʳʝ ʤʦʛʫʪ ʚʳʩʪʫʧʘʪʴ ʚ 

ʢʘʯʝʩʪʚʝ ʬʣʫʦʨʝʩʮʝʥʪʥʳʭ ʨʅ-ʣʦʛʦʤʝʪʨʠʯʝʩʢʠʭ ʟʦʥʜʦʚ (ʨʠʩʫʥʦʢ 1.18) [56]. ʇʨʠ ʫʚʝʣʠʯʝʥʠʠ 

ʢʠʩʣʦʪʥʦʩʪʠ ʧʨʦʠʩʭʦʜʠʪ ʪʨʘʥʩʬʦʨʤʘʮʠʷ çʟʘʢʨʳʪʦʡè ʬʦʨʤʳ ʤʦʣʝʢʫʣʳ, ʥʝ ʩʧʦʩʦʙʥʦʡ ʧʨʦʷʚʣʷʪʴ 

ESIPT, ʚ çʦʪʢʨʳʪʫʶè ʬʦʨʤʫ, ʧʨʦʷʚʣʷʶʱʫʶ ESIPT ʠ ʜʚʦʡʥʫʶ ʵʤʠʩʩʠʶ. ʉʥʠʞʝʥʠʝ ʨʅ ʩ 8,0 ʜʦ 

4,0 ʦʙʝʩʧʝʯʠʚʘʝʪ 68-ʢʨʘʪʥʦʝ ʫʚʝʣʠʯʝʥʠʝ ʠʥʪʝʥʩʠʚʥʦʩʪʠ ʜʣʠʥʥʦʚʦʣʥʦʚʦʡ ʧʦʣʦʩʳ ʢʝʪʦ-ʬʦʨʤʳ 

ʦʪʥʦʩʠʪʝʣʴʥʦ ʢʦʨʦʪʢʦʚʦʣʥʦʚʦʡ ʧʦʣʦʩʳ ʝʥʦʣʴʥʦʡ ʬʦʨʤʳ (ʨʠʩʫʥʦʢ 1.19). 

ʇʫʪʝʤ ʧʨʠʩʦʝʜʠʥʝʥʠʷ ʤʦʨʬʦʣʠʥʦʚʦʛʦ ʬʨʘʛʤʝʥʪʘ ʢ ʤʦʣʝʢʫʣʝ ʥʘ ʦʩʥʦʚʝ HBT ʏʞʘʥ ʠ 

ʢʦʣʣʝʛʠ ʨʘʟʨʘʙʦʪʘʣʠ ʥʦʚʳʡ ʬʣʫʦʨʝʩʮʝʥʪʥʳʡ ʟʦʥʜ (ʨʠʩʫʥʦʢ 1.20), ʧʦʜʚʝʨʛʘʶʱʠʡʩʷ 
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ʨʝʛʫʣʠʨʫʝʤʦʡ pH ʨʝʘʢʮʠʠ ʦʪʢʨʳʪʠʷ/ʟʘʢʨʳʪʠʷ ʩʚʦʝʛʦ ʩʧʠʨʦʮʠʢʣʠʯʝʩʢʦʛʦ ʬʨʘʛʤʝʥʪʘ [57]. ɺ 

çʟʘʢʨʳʪʦʡè ʬʦʨʤʝ ʟʦʥʜʘ ʨʝʘʢʮʠʷ ESIPT ʦʩʫʱʝʩʪʚʠʤʘ, ʘ ʚ çʦʪʢʨʳʪʦʡè ï ʥʝʪ. ʉʦʦʪʥʦʰʝʥʠʝ ʵʪʠʭ 

ʜʚʫʭ ʬʦʨʤ ʚʣʠʷʝʪ ʥʘ ʩʧʝʢʪʨ ʬʣʫʦʨʝʩʮʝʥʮʠʠ. ʄʦʨʬʦʣʠʥʦʚʘʷ ʯʘʩʪʴ ʤʦʣʝʢʫʣʳ ʟʦʥʜʘ ʤʦʞʝʪ 

ʩʣʫʞʠʪʴ ʤʠʰʝʥʴʶ ʜʣʷ ʣʠʟʦʩʦʤ ï ʦʨʛʘʥʝʣʣ, ʦʙʝʩʧʝʯʠʚʘʶʱʠʭ ʨʘʙʦʪʫ ʨʷʜʘ ʧʠʱʝʚʘʨʠʪʝʣʴʥʳʭ 

ʬʝʨʤʝʥʪʦʚ. ʉʠʥʪʝʟʠʨʦʚʘʥʥʳʡ ʟʦʥʜ ʧʦʟʚʦʣʷʝʪ ʦʪʩʣʝʞʠʚʘʪʴ ʠʟʤʝʥʝʥʠʷ ʟʥʘʯʝʥʠʷ pH ʚ ʣʠʟʦʩʦʤʘʭ, 

ʦʙʥʘʨʫʞʠʚʘʪʴ ʦʪʢʣʦʥʝʥʠʷ ʦʪ ʥʦʨʤʳ ʠ ʪʝʤ ʩʘʤʳʤ ʧʨʝʜʫʧʨʝʞʜʘʪʴ ʨʘʟʚʠʪʠʝ ʤʥʦʛʠʭ ʟʘʙʦʣʝʚʘʥʠʡ. 

 

ʈʠʩʫʥʦʢ 1.17. ʉʪʨʫʢʪʫʨʥʳʝ ʬʦʨʤʫʣʳ ʬʣʫʦʨʝʩʮʝʥʪʥʳʭ ʟʦʥʜʦʚ ʠʟ ʨʘʙʦʪʳ [54]; ʟʘʚʠʩʠʤʦʩʪʴ 

ʩʧʝʢʪʨʘ ʬʣʫʦʨʝʩʮʝʥʮʠʠ HBI-ʬʣʫʦʨʝʩʮʝʠʥʘ ʦʪ pH; ʟʘʚʠʩʠʤʦʩʪʴ ʦʪʥʦʰʝʥʠʷ ʠʥʪʝʥʩʠʚʥʦʩʪʝʡ 

ʜʣʠʥʥʦ- ʠ ʢʦʨʦʪʢʦʚʦʣʥʦʚʦʡ ʧʦʣʦʩ ʵʤʠʩʩʠʠ pH; ʩʪʨʫʢʪʫʨʥʘʷ ʨʝʦʨʛʘʥʠʟʘʮʠʷ ʤʦʣʝʢʫʣʳ ʧʨʠ 

ʠʟʤʝʥʝʥʠʠ pH. 

 

ʈʠʩʫʥʦʢ 1.18. ʉʧʠʨʦʙʝʥʟʦʧʠʨʘʥʳ ʠʟ ʨʘʙʦʪʳ [56], ʠʩʧʦʣʴʟʫʝʤʳʝ ʢʘʢ pH-ʩʝʥʩʦʨʳ. 
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ʈʠʩʫʥʦʢ 1.19. ɿʘʚʠʩʠʤʦʩʪʴ ʩʧʝʢʪʨʘ ʵʤʠʩʩʠʠ ʠ ʦʪʥʦʩʠʪʝʣʴʥʳʭ ʠʥʪʝʥʩʠʚʥʦʩʪʝʡ ʜʣʠʥʥʦ- ʠ 

ʢʦʨʦʪʢʦʚʦʣʥʦʚʳʭ ʧʦʣʦʩ ʵʤʠʩʩʠʠ ʩʧʠʨʦʙʝʥʟʦʧʠʨʘʥʘ ʠʟ ʨʘʙʦʪʳ [56] ʦʪ pH. 

 

ʈʠʩʫʥʦʢ 1.20. ʌʣʫʦʨʝʩʮʝʥʪʥʳʡ ʟʦʥʜ ʥʘ ʦʩʥʦʚʝ HBI ʠ ʤʦʨʬʦʣʠʥʘ ʜʣʷ ʤʦʥʠʪʦʨʠʥʛʘ ʠʟʤʝʥʝʥʠʷ 

ʨʅ ʚ ʣʠʟʦʩʦʤʘʭ [57]. 

ʅʘʠʙʦʣʝʝ ʨʝʣʝʚʘʥʪʥʳʤ ʜʣʷ ʜʘʥʥʦʡ ʨʘʙʦʪʳ ʩʚʦʡʩʪʚʦʤ ESIPT-ʣʶʤʠʥʦʬʦʨʦʚ 

ʷʚʣʷʝʪʩʷ ʠʭ ʩʧʦʩʦʙʥʦʩʪʴ ʚʟʘʠʤʦʜʝʡʩʪʚʦʚʘʪʴ ʩ ʢʘʪʠʦʥʘʤʠ ʤʝʪʘʣʣʦʚ. ɿʘʯʘʩʪʫʶ ʪʘʢʦʝ 

ʚʟʘʠʤʦʜʝʡʩʪʚʠʝ ʩʦʧʨʦʚʦʞʜʘʝʪʩʷ ʜʝʧʨʦʪʦʥʠʨʦʚʘʥʠʝʤ ESIPT-ʩʘʡʪʘ O-HÖÖÖX ʤʦʣʝʢʫʣʳ ʠ 

ʚʩʪʨʘʠʚʘʥʠʝʤ ʢʘʪʠʦʥʘ ʤʝʪʘʣʣʘ ʥʘ ʤʝʩʪʦ ʧʨʦʪʦʥʘ ʩ ʦʙʨʘʟʦʚʘʥʠʝʤ ʭʝʣʘʪʥʦʛʦ ʮʠʢʣʘ. ʆʪʣʠʯʠʷ ʚ 

ʬʦʪʦʣʶʤʠʥʝʩʮʝʥʪʥʳʭ ʩʚʦʡʩʪʚʘʭ ʠʩʭʦʜʥʦʛʦ ʦʨʛʘʥʠʯʝʩʢʦʛʦ ESIPT-ʣʶʤʠʥʦʬʦʨʘ ʠ ʢʦʤʧʣʝʢʩʘ 

ʢʘʢʦʛʦ-ʣʠʙʦ ʤʝʪʘʣʣʘ ʩ ʵʪʠʤ ESIPT-ʣʶʤʠʥʦʬʦʨʦʤ ʧʦʟʚʦʣʷʶʪ ʧʨʠʤʝʥʷʪʴ ESIPT-ʘʢʪʠʚʥʳʝ 

ʩʦʝʜʠʥʝʥʠʷ ʚ ʢʘʯʝʩʪʚʝ ʩʝʥʩʦʨʦʚ ʜʣʷ ʜʝʪʝʢʮʠʠ ʠʦʥʦʚ ʤʝʪʘʣʣʦʚ. 

ʀʦʥʳ ʤʘʛʥʠʷ ʠʛʨʘʶʪ ʞʠʟʥʝʥʥʦ ʚʘʞʥʫʶ ʨʦʣʴ ʚʦ ʤʥʦʛʠʭ ʢʣʝʪʦʯʥʳʭ ʧʨʦʮʝʩʩʘʭ. 

ʀʟʤʝʥʝʥʠʷ ʢʦʥʮʝʥʪʨʘʮʠʠ Mg
2+

 ʚ ʢʨʦʚʠ ʤʦʛʫʪ ʛʦʚʦʨʠʪʴ ʦ ʨʘʟʚʠʪʠʠ ʨʷʜʘ ʩʝʨʴʝʟʥʳʭ ʟʘʙʦʣʝʚʘʥʠʡ, 

ʪʘʢʠʭ ʢʘʢ ʜʠʘʙʝʪ, ʦʩʪʝʦʧʦʨʦʟ, ʨʘʜʠʢʫʣʠʪ ʠ ʧʦʯʝʯʥʘʷ ʥʝʜʦʩʪʘʪʦʯʥʦʩʪʴ, ʚ ʩʚʷʟʠ ʩ ʯʝʤ ʢʦʥʪʨʦʣʴ 

ʫʨʦʚʥʷ ʤʘʛʥʠʷ ʧʨʝʜʩʪʘʚʣʷʝʪ ʦʩʦʙʫʶ ʘʢʪʫʘʣʴʥʦʩʪʴ. ʂʘʣʣʘʥ ʠ ʢʦʣʣʝʛʠ ʨʘʟʨʘʙʦʪʘʣʠ ESIPT-

ʘʢʪʠʚʥʦʝ ʩʦʝʜʠʥʝʥʠʝ ʜʣʷ ʦʙʥʘʨʫʞʝʥʠʷ ʢʘʪʠʦʥʦʚ Mg
2+

 (ʨʠʩʫʥʦʢ 1.21) [58]. ʈʝʘʢʮʠʷ ʠʩʭʦʜʥʦʡ 

ʦʨʛʘʥʠʯʝʩʢʦʡ ʤʦʣʝʢʫʣʳ ʠ ʠʦʥʦʚ Mg
2+

 ʚʝʜʸʪ ʢ ʜʝʧʨʦʪʦʥʠʨʦʚʘʥʠʶ ʠ ʧʦʣʫʯʝʥʠʶ ʢʦʤʧʣʝʢʩʘ 
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ʤʘʛʥʠʷ. ʇʨʦʪʝʢʘʥʠʝ ʜʘʥʥʦʡ ʨʝʘʢʮʠʠ ʩʦʧʨʦʚʦʞʜʘʝʪʩʷ ʠʟʤʝʥʝʥʠʝʤ ʬʣʫʦʨʝʩʮʝʥʪʥʦʛʦ ʦʪʢʣʠʢʘ 

(ʨʠʩʫʥʦʢ 1.22). ʇʦʢʘʟʘʥʦ, ʯʪʦ ʵʪʦʪ ʬʣʫʦʨʝʩʮʝʥʪʥʳʡ ʟʦʥʜ ʧʨʦʷʚʣʷʝʪ ʭʦʨʦʰʫʶ ʩʝʣʝʢʪʠʚʥʦʩʪʴ ʠ 

ʚʳʩʦʢʫʶ ʯʫʚʩʪʚʠʪʝʣʴʥʦʩʪʴ ʢ ʥʠʟʢʠʤ ʢʦʥʮʝʥʪʨʘʮʠʷʤ Mg
2+

 ʚ ʙʫʬʝʨʥʦʤ ʨʘʩʪʚʦʨʝ ʊɻʌ/H2O (9:1). 

ɸʚʪʦʨʳ ʫʪʚʝʨʞʜʘʶʪ, ʯʪʦ ʧʦʣʫʯʝʥʥʦʝ ʩʦʝʜʠʥʝʥʠʝ ʤʦʞʥʦ ʠʩʧʦʣʴʟʦʚʘʪʴ ʚ ʢʘʯʝʩʪʚʝ 

ʜʠʘʛʥʦʩʪʠʯʝʩʢʦʛʦ ʟʦʥʜʘ ʧʨʠ ʛʠʧʝʨʤʘʛʥʠʝʤʠʠ ï ʚʳʩʦʢʦʤ ʫʨʦʚʥʝ ʤʘʛʥʠʷ ʚ ʢʨʦʚʠ. 

 

ʈʠʩʫʥʦʢ 1.21. ʉʪʨʫʢʪʫʨʥʘʷ ʬʦʨʤʫʣʘ ʬʣʫʦʨʝʩʮʝʥʪʥʦʛʦ ʟʦʥʜʘ ʜʣʷ ʜʝʪʝʢʮʠʠ ʢʘʪʠʦʥʦʚ Mg
2+

 [58]. 

 

ʈʠʩʫʥʦʢ 1.22. ɿʘʚʠʩʠʤʦʩʪʴ ʩʧʝʢʪʨʘ ʬʣʫʦʨʝʩʮʝʥʮʠʠ ʠ ʦʪʥʦʰʝʥʠʷ ʠʥʪʝʥʩʠʚʥʦʩʪʝʡ ʜʚʫʭ ʧʦʣʦʩ 

ʵʤʠʩʩʠʠ ʟʦʥʜʘ ʠʟ ʨʘʙʦʪʳ [58] ʦʪ ʢʦʥʮʝʥʪʨʘʮʠʠ Mg
2+

 (ʤʢʤʦʣʴ/ʣ) ʚ ʙʫʬʝʨʝ ʊɻʌ/H2O. 

ʀʦʥʳ ʮʠʥʢʘ(II) ʪʘʢʞʝ ʦʢʘʟʳʚʘʶʪ ʩʫʱʝʩʪʚʝʥʥʦʝ ʚʣʠʷʥʠʝ ʥʘ ʨʷʜ ʬʠʟʠʦʣʦʛʠʯʝʩʢʠʭ 

ʧʨʦʮʝʩʩʦʚ. ʂʘʯʝʩʪʚʝʥʥʦʝ ʠ ʢʦʣʠʯʝʩʪʚʝʥʥʦʝ ʦʧʨʝʜʝʣʝʥʠʝ Zn
2+

 ʚ ʙʠʦʣʦʛʠʯʝʩʢʠʭ ʩʠʩʪʝʤʘʭ 

ʧʦʟʚʦʣʷʝʪ ʧʨʝʜʫʧʨʝʜʠʪʴ ʚʦʟʥʠʢʥʦʚʝʥʠʝ ʠ ʧʨʦʛʨʝʩʩʠʨʦʚʘʥʠʝ ʪʘʢʠʭ ʟʘʙʦʣʝʚʘʥʠʡ, ʢʘʢ ʙʦʣʝʟʥʴ 

ɸʣʴʮʛʝʡʤʝʨʘ, ʙʦʣʝʟʥʴ ʇʘʨʢʠʥʩʦʥʘ, ʨʘʢ ʤʦʣʦʯʥʦʡ ʠ ʧʨʝʜʩʪʘʪʝʣʴʥʦʡ ʞʝʣʸʟ. ɺ 2010 ʛ. ʇʘʥʛ 

ʨʘʟʨʘʙʦʪʘʣ ʬʣʫʦʨʝʩʮʝʥʪʥʳʡ ʟʦʥʜ ʥʘ ʦʩʥʦʚʝ ʜʠ(2-ʧʠʢʦʣʠʣ)ʘʤʠʥʦʚʦʛʦ ʣʠʛʘʥʜʘ ʩ ʜʚʫʤʷ ESIPT-

ʩʘʡʪʘʤʠ, ʢʦʪʦʨʳʡ ʩʧʦʩʦʙʝʥ ʭʝʣʘʪʠʨʦʚʘʪʴ ʢʘʪʠʦʥʳ Zn
2+

 ʧʦ ʦʜʥʦʤʫ ʠʟ ʵʪʠʭ ʩʘʡʪʦʚ (ʨʠʩʫʥʦʢ 1.23) 

[59]. ʉʚʷʟʳʚʘʥʠʝ ʩ Zn
2+

 ʧʨʠʚʦʜʠʪ ʢ ʟʥʘʯʠʪʝʣʴʥʦʤʫ ʫʚʝʣʠʯʝʥʠʶ ʠʥʪʝʥʩʠʚʥʦʩʪʠ ʵʤʠʩʩʠʠ 

ʝʥʦʣʴʥʦʡ ʬʦʨʤʳ ʧʨʠ 540 ʥʤ (ʚ 10 ʨʘʟ ʧʨʠ ʩʦʦʪʥʦʰʝʥʠʠ ʣʠʛʘʥʜ : Zn
2+

 = 1:1), ʘ ʪʘʢʞʝ ʢ 

ʧʦʷʚʣʝʥʠ ʁʧʠʢʘ ʵʤʠʩʩʠʠ ʢʝʪʦ-ʬʦʨʤʳ ʚ ʙʣʠʞʥʝʤ ʠʥʬʨʘʢʨʘʩʥʦʤ ʜʠʘʧʘʟʦʥʝ ʩ ʤʘʢʩʠʤʫʤʦʤ ʧʨʠ 

710 ʥʤ. 
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ʈʠʩʫʥʦʢ 1.23. ʌʣʫʦʨʝʩʮʝʥʪʥʳʡ ʟʦʥʜ ʩ ʜʠ(2-ʧʠʢʦʣʠʣ)ʘʤʠʥʦʚʳʤ ʣʠʛʘʥʜʦʤ ʜʣʷ ʦʧʨʝʜʝʣʝʥʠʷ 

ʢʘʪʠʦʥʦʚ Zn
2+

 [59]. 

ʊʘʥʛ ʩʦʟʜʘʣ ʬʣʫʦʨʝʩʮʝʥʪʥʳʡ ʟʦʥʜ, ʷʚʣʷʶʱʠʡʩʷ ʧʨʦʠʟʚʦʜʥʳʤ HBI (ʨʠʩʫʥʦʢ 1.24) [60]. 

ɹʣʘʛʦʜʘʨ ̫ʥʘʣʠʯʠʶ ʢʦʨʦʪʢʦʡ ʚʥʫʪʨʠʤʦʣʝʢʫʣʷʨʥʦʡ ʚʦʜʦʨʦʜʥʦʡ ʩʚʷʟʠ N-HÖÖÖN ʠ ʚʦʟʤʦʞʥʦʩʪʠ 

ESIPT, ʵʪʦʪ ʟʦʥʜ ʜʝʤʦʥʩʪʨʠʨʫʝʪ ʜʚʦʡʥʫʶ ʵʤʠʩʩʠʶ, ʦʙʫʩʣʦʚʣʝʥʥʫʶ ʠʟʣʫʯʝʥʠʝʤ ʢʘʢ ʢʝʪʦ-, ʪʘʢ ʠ 

ʝʥʦʣʴʥʦʡ ʬʦʨʤʳ. ɼʦʙʘʚʣʝʥʠʝ ʢʘʪʠʦʥʦʚ Zn
2+

 ʚ ʩʠʩʪʝʤʫ ʧʨʠʚʦʜʠʪ ʢ ʟʥʘʯʠʪʝʣʴʥʦʤʫ ʠʟʤʝʥʝʥʠʶ 

ʠʥʪʝʥʩʠʚʥʦʩʪʠ ʬʣʫʦʨʝʩʮʝʥʮʠʠ ʠʟ-ʟʘ ʠʥʛʠʙʠʨʦʚʘʥʠʷ ʧʨʦʮʝʩʩʘ ESIPT (ʨʠʩʫʥʦʢ 1.25). ɸʚʪʦʨʳ 

ʧʦʢʘʟʘʣʠ, ʯʪʦ ʧʦʤʠʤʦ ʠʦʥʦʚ Zn
2+

 ʵʪʦʪ ʟʦʥʜ ʧʨʦʷʚʣʷʝʪ ʚʳʩʦʢʦʩʝʣʝʢʪʠʚʥʳʡ ʦʪʢʣʠʢ ʧʦ 

ʦʪʥʦʰʝʥʠʶ ʢ ʘʥʠʦʥʫ S
2ï
. ʕʪʘ ʦʩʦʙʝʥʥʦʩʪʴ ʧʦʟʚʦʣʷʝʪ ʠʩʧʦʣʴʟʦʚʘʪʴ ʩʦʟʜʘʥʥʳʡ ʟʦʥʜ ʜʣʷ 

ʧʦʩʣʝʜʦʚʘʪʝʣʴʥʦʛʦ ʦʧʨʝʜʝʣʝʥʠʷ Zn
2+

 ʠ S
2ï

 ʚ ʚʦʜʥʦʡ ʩʨʝʜʝ. 

ʀʥʴ ʠ ʢʦʣʣʝʛʠ ʨʘʟʨʘʙʦʪʘʣʠ ʬʣʫʦʨʦʬʦʨ ʥʘ ʦʩʥʦʚʝ HBI ʩ ʜʦʧʦʣʥʠʪʝʣʴʥʳʤʠ 

ʛʠʜʨʦʢʩʠʣʴʥʳʤʠ ʠ ʘʤʠʥʦʛʨʫʧʧʘʤʠ, ʢʦʪʦʨʳʝ ʦʙʨʘʟʫʶʪ ʩʚʷʟʳʚʘʶʱʠʡ çʢʘʨʤʘʥè ʜʣʷ ʠʦʥʦʚ Zn
2+

 

(ʨʠʩʫʥʦʢ 1.26) [61]. ʕʪʦʪ ʟʦʥʜ ʤʦʞʝʪ ʦʙʥʘʨʫʞʠʚʘʪʴ ʦʯʝʥʴ ʥʠʟʢʠʝ ʢʦʥʮʝʥʪʨʘʮʠʠ ʠʦʥʦʚ Zn
2+

, 

ʚʳʟʳʚʘʷ ʙʳʩʪʨʦʝ ʫʚʝʣʠʯʝʥʠʝ ʠʥʪʝʥʩʠʚʥʦʩʪʠ ʬʣʫʦʨʝʩʮʝʥʮʠʠ. ɼʘʥʥʳʡ ʬʣʫʦʨʦʬʦʨ 

ʧʨʦʜʝʤʦʥʩʪʨʠʨʦʚʘʣ ʧʨʝʚʦʩʭʦʜʥʫʶ ʩʝʣʝʢʪʠʚʥʦʩʪʴ ʚ ʦʪʥʦʰʝʥʠʠ ʢʘʪʠʦʥʦʚ Zn
2+

 ʧʦ ʩʨʘʚʥʝʥʠʶ ʩ 

ʢʘʪʠʦʥʘʤʠ ʜʨʫʛʠʭ ʤʝʪʘʣʣʦʚ (ʨʠʩʫʥʦʢ 1.27). ʂʨʦʤʝ ʵʪʦʛʦ, ʦʥ ʩʧʦʩʦʙʝʥ ʢʘʯʝʩʪʚʝʥʥʦ ʦʧʨʝʜʝʣʷʪʴ 

Zn
2+

 ʚ ʞʠʚʳʭ ʢʣʝʪʢʘʭ ʣʠʥʠʠ A549. 

 

ʈʠʩʫʥʦʢ 1.24. ʌʣʫʦʨʝʩʮʝʥʪʥʳʡ ʟʦʥʜ ʥʘ ʦʩʥʦʚʝ HBI ʠʟ ʨʘʙʦʪʳ [60] ʜʣʷ ʦʧʨʝʜʝʣʝʥʠʷ ʢʘʪʠʦʥʦʚ 

Zn
2+

. 
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ʈʠʩʫʥʦʢ 1.25. ʉʣʝʚʘ: ʟʘʚʠʩʠʤʦʩʪʴ ʩʧʝʢʪʨʘ ʵʤʠʩʩʠʠ ʬʣʫʦʨʝʩʮʝʥʪʥʦʛʦ ʟʦʥʜʘ ʥʘ ʦʩʥʦʚʝ HBI ʦʪ 

ʢʦʥʮʝʥʪʨʘʮʠʠ ʠʦʥʦʚ Zn
2+

; ʩʧʨʘʚʘ: ʠʟʤʝʥʝʥʠʝ ʬʣʫʦʨʝʩʮʝʥʪʥʦʛʦ ʦʪʢʣʠʢʘ ʧʨʠ ʜʦʙʘʚʣʝʥʠʠ 

ʘʥʠʦʥʦʚ S
2-

 [60]. 

 

ʈʠʩʫʥʦʢ 1.26. ʉʪʨʫʢʪʫʨʥʘʷ ʬʦʨʤʫʣʘ ʬʣʫʦʨʝʩʮʝʥʪʥʦʛʦ ʟʦʥʜʘ ʠʟ ʨʘʙʦʪʳ [61] ʜʣʷ ʜʝʪʝʢʮʠʠ Zn
2+

. 

 

ʈʠʩʫʥʦʢ 1.27. ʉʣʝʚʘ: ʬʣʫʦʨʝʩʮʝʥʪʥʳʡ ʦʪʢʣʠʢ ʟʦʥʜʘ ʠʟ ʨʘʙʦʪʳ [61] ʥʘ ʨʘʟʥʳʝ ʠʦʥʳ ʤʝʪʘʣʣʦʚ, 

lɻ ʤ. = 510 ʥʤ; ʩʧʨʘʚʘ: ʠʟʤʝʥʝʥʠʝ ʬʣʫʦʨʝʩʮʝʥʮʠʠ ʟʦʥʜʘ ʚ ʢʣʝʪʢʘʭ ʣʠʥʠʠ A549 ʧʨʠ ʜʦʙʘʚʣʝʥʠʠ 

ʠʦʥʦʚ Zn
2+

. 
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ʀʦʥʳ ʤʝʜʠ(I) ʠ ʤʝʜʠ(II) ʩʣʫʞʘʪ ʥʝʟʘʤʝʥʠʤʳʤʠ ʨʝʜʦʢʩ-ʘʢʪʠʚʥʳʤʠ ʢʦʬʘʢʪʦʨʘʤʠ ʚ ʨʷʜʝ 

ʬʠʟʠʦʣʦʛʠʯʝʩʢʠʭ ʧʨʦʮʝʩʩʦʚ, ʚ ʩʚʷʟʠ ʩ ʯʝʤ ʨʝʛʫʣʷʮʠʷ ʫʨʦʚʥʷ ʵʪʠʭ ʠʦʥʦʚ ʚ ʦʨʛʘʥʠʟʤʝ ʧʦʟʚʦʣʷʝʪ 

ʠʟʙʝʞʘʪʴ ʨʘʟʚʠʪʠʷ ʤʥʦʛʠʭ ʥʝʡʨʦʜʝʛʝʥʝʨʘʪʠʚʥʳʭ ʟʘʙʦʣʝʚʘʥʠʡ. ɻʦʚʠʥʜʘʨʘʜʞʫ ʨʘʟʨʘʙʦʪʘʣ 

ʬʣʫʦʨʝʩʮʝʥʪʥʳʡ ʟʦʥʜ ʜʣʷ ʦʧʨʝʜʝʣʝʥʠʷ ʢʘʪʠʦʥʦʚ Cu
+
 ʠ Cu

2+
 (ʨʠʩʫʥʦʢ 1.28) [62]. ʇʨʠʥʮʠʧ 

ʜʝʡʩʪʚʠʷ ʵʪʦʛʦ ʟʦʥʜʘ ʦʪʣʠʯʘʝʪʩʷ ʦʪ ʪʘʢʦʚʦʛʦ ʜʣʷ ʚʳʰʝʧʝʨʝʯʠʩʣʝʥʥʳʭ ʟʦʥʜʦʚ, ʜʝʪʝʢʪʠʨʫʶʱʠʭ 

ʠʦʥʳ Mg
2+

 ʠ Zn
2+

. ʀʩʭʦʜʥʘʷ ʦʨʛʘʥʠʯʝʩʢʘʷ ʤʦʣʝʢʫʣʘ ʟʦʥʜʘ ʥʝ ʩʧʦʩʦʙʥʘ ʜʝʤʦʥʩʪʨʠʨʦʚʘʪʴ ESIPT 

ʧʦ ʧʨʠʯʠʥʝ ʦʪʩʫʪʩʪʚʠʷ ʚʥʫʪʨʠʤʦʣʝʢʫʣʷʨʥʦʡ ʚʦʜʦʨʦʜʥʦʡ ʩʚʷʟʠ O-HÖÖÖN, ʦʜʥʘʢʦ ʨʝʘʢʮʠʷ ʩ 

Cu
+
/Cu

2+
 ʚʝʜʸʪ ʢ ʦʢʠʩʣʠʪʝʣʴʥʦʤʫ ʨʘʩʱʝʧʣʝʥʠʶ ʤʦʣʝʢʫʣʳ, ʦʙʨʘʟʦʚʘʥʠʶ ESIPT-ʬʣʫʦʨʦʬʦʨʘ 

HBT ʠ ʨʝʟʢʦʤʫ ʩʜʚʠʛʫ ʧʦʣʦʩʳ ʣʶʤʠʥʝʩʮʝʥʮʠʠ ʚ ʥʠʟʢʦʵʥʝʨʛʝʪʠʯʝʩʢʫʶ ʦʙʣʘʩʪʴ ʟʘ ʩʯʸʪ ʩʤʝʥʳ 

ʤʝʭʘʥʠʟʤʘ ʵʤʠʩʩʠʠ.  

 

ʈʠʩʫʥʦʢ 1.28. ʉʣʝʚʘ: ʩʪʨʫʢʪʫʨʥʘʷ ʬʦʨʤʫʣʘ ʬʣʫʦʨʝʩʮʝʥʪʥʦʛʦ ʟʦʥʜʘ ʜʣʷ ʜʝʪʝʢʮʠʠ ʠʦʥʦʚ Cu
+
 ʠ 

Cu
2+
; ʩʧʨʘʚʘ: ʠʟʤʝʥʝʥʠʝ ʬʣʫʦʨʝʩʮʝʥʪʥʦʛʦ ʦʪʢʣʠʢʘ ʧʨʠ ʜʦʙʘʚʣʝʥʠʠ ʠʦʥʦʚ Cu

+
 ʠ Cu

2+
 [62]. 

ʇʘʥʛ ʠ ʩʦʘʚʪʦʨʳ ʨʘʟʨʘʙʦʪʘʣʠ ʬʣʫʦʨʝʩʮʝʥʪʥʳʡ ESIPT-ʘʢʪʠʚʥʳʡ ʟʦʥʜ, ʢʦʪʦʨʳʡ ʤʦʞʥʦ 

ʠʩʧʦʣʴʟʦʚʘʪʴ ʜʣʷ ʦʙʥʘʨʫʞʝʥʠʷ ʠ ʨʘʟʣʠʯʝʥʠʷ ʪʨʝʭʚʘʣʝʥʪʥʳʭ ʠʦʥʦʚ ʤʝʪʘʣʣʦʚ Cr
3+

, Al
3+

 ʠ Fe
3+

 ʚ 

ʨʘʩʪʚʦʨʝ H2O/EtOH (8:2) (ʨʠʩʫʥʦʢ 1.29). ɿʦʥʜ ʬʫʥʢʮʠʦʥʘʣʠʟʠʨʦʚʘʥ ʜʚʫʤʷ ʛʠʜʨʘʟʠʥʦʚʳʤʠ 

çʦʩʥʦʚʘʥʠʷʤʠ ʐʠʬʬʘè, ʙʣʘʛʦʜʘʨʷ ʯʝʤʫ ʩ ʤʦʣʝʢʫʣʦʡ ʩʝʣʝʢʪʠʚʥʦ ʩʚʷʟʳʚʘʶʪʩʷ ʠʤʝʥʥʦ 

ʪʨʸʭʚʘʣʝʥʪʥʳʝ ʢʘʪʠʦʥʳ. ɺ ʧʨʠʩʫʪʩʪʚʠʠ ʢʘʪʠʦʥʦʚ Cr
3+

 ʠ Al
3+

 ʣʠʛʘʥʜ ʜʝʧʨʦʪʦʥʠʨʫʝʪʩʷ, ʧʨʦʮʝʩʩ 

ESIPT çʚʳʢʣʶʯʘʝʪʩʷè, ʘ ʠʥʪʝʥʩʠʚʥʦʩʪʴ ʬʣʫʦʨʝʩʮʝʥʮʠʠ ʨʝʟʢʦ ʚʦʟʨʘʩʪʘʝʪ, ʚ ʪʦ ʚʨʝʤʷ ʢʘʢ 

ʚʚʝʜʝʥʠʝ ʠʦʥʦʚ Fe
3+

 ʣʠʰʴ ʥʝʟʥʘʯʠʪʝʣʴʥʦ ʧʦʚʳʰʘʝʪ ʠʥʪʝʥʩʠʚʥʦʩʪʴ ʵʤʠʩʩʠʠ. ɸʚʪʦʨʳ ʧʦʢʘʟʘʣʠ, 

ʯʪʦ ʵʪʦʪ ʟʦʥʜ ʵʬʬʝʢʪʠʚʝʥ ʧʨʠ ʤʦʥʠʪʦʨʠʥʛʝ ʚʥʫʪʨʠʢʣʝʪʦʯʥʳʭ ʫʨʦʚʥʝʡ Cr
3+

 ʠ Al
3+

 ʚ 

ʤʝʟʝʥʭʠʤʘʣʴʥʳʭ ʩʪʚʦʣʦʚʳʭ ʢʣʝʪʢʘʭ ʯʝʣʦʚʝʢʘ [63]. 

ʈʘʟʨʘʙʦʪʘʥʥʳʡ ɸʥʦʤ ʠ ʩʦʘʚʪʦʨʘʤʠ ʬʣʫʦʨʝʩʮʝʥʪʥʳʡ ʟʦʥʜ ʥʘ ʦʩʥʦʚʝ ʤʦʣʝʢʫʣʳ HBT 

ʧʦʢʘʟʘʣ ʧʨʝʚʦʩʭʦʜʥʫʶ ʯʫʚʩʪʚʠʪʝʣʴʥʦʩʪʴ ʠ ʩʝʣʝʢʪʠʚʥʦʩʪʴ ʧʦ ʦʪʥʦʰʝʥʠʶ ʢ ʠʦʥʘʤ ʨʪʫʪʠ(II) [64]. 

ʄʝʭʘʥʠʟʤ ʝʛʦ ʜʝʡʩʪʚʠʷ ʦʩʥʦʚʘʥ ʥʘ ʫʜʘʣʝʥʠʠ ʟʘʱʠʪʥʦʡ ʛʨʫʧʧʳ ʚʠʥʠʣʦʚʦʛʦ ʵʬʠʨʘ ʧʦʜ 

ʜʝʡʩʪʚʠʝʤ ʠʦʥʦʚ Hg
2+

 ʩ ʦʙʨʘʟʦʚʘʥʠʝʤ ʛʠʜʨʦʢʩʠʬʝʥʠʣʴʥʦʡ ʛʨʫʧʧʳ (ʨʠʩʫʥʦʢ 1.30). ʇʦʩʢʦʣʴʢʫ 
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ʧʨʦʜʫʢʪ ʚʟʘʠʤʦʜʝʡʩʪʚʠʷ ʟʦʥʜʘ ʩ Hg
2+

 ʧʨʦʷʚʣʷʝʪ ESIPT ʟʘ ʩʯʸʪ ʥʘʣʠʯʠʷ ʚʦʜʦʨʦʜʥʦʡ ʩʚʷʟʠ O-

HÖÖÖN, ʘ ʠʩʭʦʜʥʦʝ ʩʦʝʜʠʥʝʥʠʝ ï ʥʝʪ, ʪʦ ʚ ʧʨʦʮʝʩʩʝ ʨʝʘʢʮʠʠ ʧʨʦʠʩʭʦʜʠʪ ʠʟʤʝʥʝʥʠʝ ʩʚʝʯʝʥʠʷ ʩ 

ʩʠʥʝʛʦ ʥʘ ʛʦʣʫʙʦʝ. ʕʪʘ ʦʩʦʙʝʥʥʦʩʪʴ ʧʦʟʚʦʣʷʝʪ ʠʩʧʦʣʴʟʦʚʘʪʴ ʵʪʦʪ ʟʦʥʜ ʜʣʷ ʘʥʘʣʠʟʘ ʧʠʪʴʝʚʦʡ 

ʚʦʜʳ ʥʘ ʩʦʜʝʨʞʘʥʠʝ ʢʘʪʠʦʥʦʚ Hg
2+

 ʠ ʪʝʤ ʩʘʤʳʤ ʚʦʚʨʝʤʷ ʦʙʥʘʨʫʞʠʚʘʪʴ ʦʧʘʩʥʳʝ ʜʣʷ 

ʦʢʨʫʞʘʶʱʝʡ ʩʨʝʜʳ ʚʳʙʨʦʩʳ ʨʪʫʪʠ. 

 

ʈʠʩʫʥʦʢ 1.29. ʌʣʫʦʨʝʩʮʝʥʪʥʳʡ ʟʦʥʜ ʜʣʷ ʩʝʣʝʢʪʠʚʥʦʡ ʜʝʪʝʢʮʠʠ ʠ ʨʘʟʣʠʯʝʥʠʷ ʠʦʥʦʚ Al
3+

, Cr
3+

 ʠ 

Fe
3+

; ʬʣʫʦʨʝʩʮʝʥʪʥʳʡ ʦʪʢʣʠʢ ʥʘ ʠʦʥʳ ʨʘʟʣʠʯʥʳʭ ʤʝʪʘʣʣʦʚ [63]. 

ɸʥʘʣʦʛʠʯʥʳʤ ʤʝʭʘʥʠʟʤʦʤ ʜʝʡʩʪʚʠʷ ʦʙʣʘʜʘʝʪ ʬʣʫʦʨʝʩʮʝʥʪʥʳʡ ʟʦʥʜ ʜʣʷ ʜʝʪʝʢʮʠʠ Hg
2+

, 

ʧʦʣʫʯʝʥʥʳʡ ʗʦ ʠ ʢʦʣʣʝʛʘʤʠ (ʨʠʩʫʥʦʢ 1.31) [65]. ɸʚʪʦʨʳ ʦʩʦʙʦ ʦʪʤʝʪʠʣʠ ʝʛʦ ʠʩʢʣʶʯʠʪʝʣʴʥʦ 

ʚʳʩʦʢʫʶ ʩʝʣʝʢʪʠʚʥʦʩʪʴ ʢ ʢʘʪʠʦʥʘʤ ʨʪʫʪʠ(II) ʧʦ ʩʨʘʚʥʝʥʠʶ ʩ ʢʘʪʠʦʥʘʤʠ ʜʨʫʛʠʭ ʤʝʪʘʣʣʦʚ. 

ʇʦʣʫʯʝʥʥʦʝ ʩʦʝʜʠʥʝʥʠʝ ʦʙʣʘʜʘʝʪ ʭʦʨʦʰʝʡ ʢʣʝʪʦʯʥʦʡ ʧʨʦʥʠʮʘʝʤʦʩʪʴʶ ʠ ʤʦʞʝʪ ʠʩʧʦʣʴʟʦʚʘʪʴʩʷ 

ʜʣʷ ʚʠʟʫʘʣʠʟʘʮʠʠ ʢʘʪʠʦʥʦʚ Hg
2+

 ʚ ʢʣʝʪʢʘʭ ʩʝʨʠʠ HeLa. 

 

ʈʠʩʫʥʦʢ 1.30. ESIPT-ʬʣʫʦʨʦʬʦʨ ʥʘ ʦʩʥʦʚʝ HBT ʜʣʷ ʦʙʥʘʨʫʞʝʥʠʷ ʢʘʪʠʦʥʦʚ Hg
2+

 [64]. 
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ʈʠʩʫʥʦʢ 1.31. ʌʣʫʦʨʝʩʮʝʥʪʥʳʡ ʟʦʥʜ ʜʣʷ ʦʙʥʘʨʫʞʝʥʠʷ Hg
2+

 ʚ ʚʦʜʥʦʤ ʨʘʩʪʚʦʨʝ ʠ ʢʣʝʪʢʘʭ HeLa 

[65]. 

1.5. ɺʟʘʠʤʦʜʝʡʩʪʚʠʝ ESIPT-ʣʶʤʠʥʦʬʦʨʦʚ ʩ ʢʘʪʠʦʥʘʤʠ ʤʝʪʘʣʣʦʚ, ʥʝ ʟʘʪʨʘʛʠʚʘʶʱʝʝ 

ESIPT-ʩʘʡʪ ʤʦʣʝʢʫʣʳ 

ɺʦ ʚʩʝʭ ʚʳʰʝʧʝʨʝʯʠʩʣʝʥʥʳʭ ʬʣʫʦʨʝʩʮʝʥʪʥʳʭ ʟʦʥʜʘʭ ʨʝʘʢʮʠʷ ʩ ʧʨʦʪʦʥʦʤ ʠʣʠ 

ʢʘʪʠʦʥʘʤʠ ʤʝʪʘʣʣʦʚ ʧʦʜʨʘʟʫʤʝʚʘʝʪ ʢʘʢʦʝ-ʣʠʙʦ ʚʟʘʠʤʦʜʝʡʩʪʚʠʝ ʩ ESIPT-ʘʢʪʠʚʥʳʤ ʩʘʡʪʦʤ 

O-HÖÖÖX, ʧʨʠʚʦʜʷʱʝʝ ʣʠʙʦ ʢ çʚʳʢʣʶʯʝʥʠʶè ʧʨʦʮʝʩʩʘ ESIPT, ʣʠʙʦ ʢ ʝʛʦ çʚʢʣʶʯʝʥʠʶè. ʅʘ 

ʜʘʥʥʳʡ ʤʦʤʝʥʪ ʠʟʚʝʩʪʥʦ ʚʩʝʛʦ ʦʢʦʣʦ 20 ʨʘʙʦʪ, ʚ ʢʦʪʦʨʳʭ ʚʟʘʠʤʦʜʝʡʩʪʚʠʝ ESIPT-ʬʣʫʦʨʦʬʦʨʘ ʩ 

ʠʦʥʦʤ ʤʝʪʘʣʣʘ ʥʝ ʟʘʪʨʘʛʠʚʘʝʪ ESIPT-ʩʘʡʪ ʠ, ʩʣʝʜʦʚʘʪʝʣʴʥʦ, ʥʝ ʧʨʠʚʦʜʠʪ ʢ ʜʝʧʨʦʪʦʥʠʨʦʚʘʥʠʶ 

[66-85]. ʄʥʦʛʠʝ ʠʟ ʵʪʠʭ ʨʘʙʦʪ ʧʦʩʚʷʱʝʥʳ ʤʝʪʘʣʣ-ʦʨʛʘʥʠʯʝʩʢʠʤ ʢʦʦʨʜʠʥʘʮʠʦʥʥʳʤ ʧʦʣʠʤʝʨʘʤ ʩ 

ESIPT-ʘʢʪʠʚʥʳʤʠ ʣʠʛʘʥʜʘʤʠ. 

ɺ ʛʨʫʧʧʝ ʉʫ ʧʦʣʫʯʝʥ ʠ ʦʭʘʨʘʢʪʝʨʠʟʦʚʘʥ ʢʦʦʨʜʠʥʘʮʠʦʥʥʳʡ ʧʦʣʠʤʝʨ ʢʘʜʤʠʷ(II) ʩ 

ʣʠʛʘʥʜʦʤ HPI2C, ʜʝʤʦʥʩʪʨʠʨʫʶʱʠʡ ʬʣʫʦʨʝʩʮʝʥʮʠʶ ʚ ʚʠʜʠʤʦʡ ʦʙʣʘʩʪʠ ʩʧʝʢʪʨʘ [66]. ʉʦʛʣʘʩʥʦ 

ʜʘʥʥʳʤ ʈʉɸ, ʣʠʛʘʥʜ ʢʦʦʨʜʠʥʠʨʦʚʘʥ ʢ ʠʦʥʘʤ Cd
2+

 ʩʚʦʠʤʠ ʢʘʨʙʦʢʩʠʣʴʥʳʤʠ ʛʨʫʧʧʘʤʠ ʙʝʟ 

ʟʘʪʨʘʛʠʚʘʥʠʷ ESIPT-ʩʘʡʪʘ (ʨʠʩʫʥʦʢ 1.32). ɹʣʘʛʦʜʘʨʷ ʩʦʭʨʘʥʝʥʠʶ ESIPT-ʩʘʡʪʘ O-HÖÖÖN ʚ 

ʩʪʨʫʢʪʫʨʝ ʧʦʣʠʤʝʨʘ, ʦʥ ʩʧʦʩʦʙʝʥ ʧʨʦʷʚʣʷʪʴ ESIPT. ʅʘʙʣʶʜʘʝʤʘʷ ʵʤʠʩʩʠʷ ʩʚʷʟʘʥʘ ʩ ʧʝʨʝʭʦʜʦʤ 

S1
K
Ÿ S0 ʚ ʢʝʪʦ-ʬʦʨʤʝ ʧʦʣʠʤʝʨʘ, ʦʙʨʘʟʦʚʘʥʥʦʡ ʧʨʠ ʬʦʪʦʧʝʨʝʥʦʩʝ ʧʨʦʪʦʥʘ. ʅʘʣʠʯʠʝ ʪʷʞʸʣʳʭ 

ʘʪʦʤʦʚ Cd ʧʨʠʚʦʜʠʪ ʢ ʵʬʬʝʢʪʠʚʥʦʤʫ ʩʧʠʥ-ʦʨʙʠʪʘʣʴʥʦʤʫ ʚʟʘʠʤʦʜʝʡʩʪʚʠʶ ʠ ʚʳʩʦʢʠʤ 

ʢʦʥʩʪʘʥʪʘʤ ʧʨʷʤʦʡ ʠ ʦʙʨʘʪʥʦʡ ʠʥʪʝʨʢʦʤʙʠʥʘʮʠʦʥʥʦʡ ʢʦʥʚʝʨʩʠʠ, ʟʘ ʩʯʸʪ ʯʝʛʦ ʧʦʣʠʤʝʨ ʪʘʢʞʝ 

ʜʝʤʦʥʩʪʨʠʨʫʝʪ ʊɸɿʌ.  

 

ʈʠʩʫʥʦʢ 1.32. ʉʣʝʚʘ: ʩʭʝʤʘ ʩʠʥʪʝʟʘ ʠ ʩʪʨʫʢʪʫʨʘ ʤʝʪʘʣʣ-ʦʨʛʘʥʠʯʝʩʢʦʛʦ ʢʦʦʨʜʠʥʘʮʠʦʥʥʦʛʦ 

ʧʦʣʠʤʝʨʘ ʠʟ ʨʘʙʦʪʳ [66]; ʩʧʨʘʚʘ: ʤʝʭʘʥʠʟʤʳ ʚʦʟʙʫʞʜʝʥʠʷ ʠ ʵʤʠʩʩʠʠ ʜʘʥʥʦʛʦ ʧʦʣʠʤʝʨʘ. 
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ɺ ʵʪʦʡ ʞʝ ʢʦʤʘʥʜʝ ʠʩʩʣʝʜʦʚʘʪʝʣʝʡ ʩʠʥʪʝʟʠʨʦʚʘʥ ʢʦʦʨʜʠʥʘʮʠʦʥʥʳʡ ʧʦʣʠʤʝʨ ʥʘ ʦʩʥʦʚʝ 

ʣʠʛʘʥʜʘ HPI2C ʠ ʢʘʪʠʦʥʦʚ Zn
2+

 (ʨʠʩʫʥʦʢ 1.33) [70]. ʇʨʠ ʢʦʤʥʘʪʥʦʡ ʪʝʤʧʝʨʘʪʫʨʝ ʚ ʪʚʸʨʜʦʤ 

ʩʦʩʪʦʷʥʠʠ ʵʪʦʪ ʧʦʣʠʤʝʨ ʧʨʦʷʚʣʷʝʪ ʙʝʣʦʝ ʩʚʝʯʝʥʠʝ ʟʘ ʩʯʸʪ ʩʦʯʝʪʘʥʠʷ ʪʨʸʭ ʧʦʣʦʩ ʵʤʠʩʩʠʠ, 

ʧʦʢʨʳʚʘʶʱʠʭ ʙ·ʣʴʰʫʶ ʯʘʩʪʴ ʚʠʜʠʤʦʡ ʦʙʣʘʩʪʠ (ʨʠʩʫʥʦʢ 1.34). ʊʨʠ ʤʝʭʘʥʠʟʤʘ ʣʶʤʠʥʝʩʮʝʥʮʠʠ 

ʚʢʣʶʯʘʶʪ ʵʤʠʩʩʠʶ ʝʥʦʣʴʥʦʡ ʬʦʨʤʳ, ʵʤʠʩʩʠʶ ʢʝʪʦ-ʬʦʨʤʳ ʠ ʵʤʠʩʩʠʶ ʘʛʨʝʛʘʪʦʚ. ʎʚʝʪ ʩʚʝʯʝʥʠʷ 

ʚ ʪʚʸʨʜʦʤ ʩʦʩʪʦʷʥʠʠ ʟʘʚʠʩʠʪ ʦʪ ʪʝʤʧʝʨʘʪʫʨʳ. ɺ ʨʘʩʪʚʦʨʝ ʮʚʝʪ ʵʤʠʩʩʠʠ ʚʘʨʴʠʨʫʝʪʩʷ ʦʪ 

ʬʠʦʣʝʪʦʚʦʛʦ ʜʦ ʟʝʣʸʥʦʛʦ ʚ ʟʘʚʠʩʠʤʦʩʪʠ ʦʪ ʚʳʙʨʘʥʥʦʛʦ ʨʘʩʪʚʦʨʠʪʝʣʷ. ɹʣʘʛʦʜʘʨʷ ʚʳʩʦʢʦʤʫ 

ʢʚʘʥʪʦʚʦʤʫ ʚʳʭʦʜʫ ʵʤʠʩʩʠʠ, ʧʦʣʫʯʝʥʥʳʡ ʧʦʣʠʤʝʨ ʠʤʝʝʪ ʚʳʩʦʢʠʡ ʧʦʪʝʥʮʠʘʣ ʜʣʷ ʩʦʟʜʘʥʠʷ 

ʩʚʝʪʦʜʠʦʜʦʚ ʠ ʩʝʥʩʦʨʦʚ.   

 

ʈʠʩʫʥʦʢ 1.33. ʉʣʝʚʘ: ʩʪʨʫʢʪʫʨʘ ʢʦʦʨʜʠʥʘʮʠʦʥʥʦʛʦ ʧʦʣʠʤʝʨʘ ʥʘ ʦʩʥʦʚʝ ʠʦʥʦʚ Zn
2+

 ʠʟ ʨʘʙʦʪʳ 

[70]; ʩʧʨʘʚʘ: ʩʭʝʤʘ ʧʨʦʮʝʩʩʘ ESIPT ʚ ʵʪʦʤ ʧʦʣʠʤʝʨʝ. 

 

ʈʠʩʫʥʦʢ 1.34. ʉʧʝʢʪʨʳ ʣʶʤʠʥʝʩʮʝʥʮʠʠ ʢʦʦʨʜʠʥʘʮʠʦʥʥʦʛʦ ʧʦʣʠʤʝʨʘ ʠʟ ʨʘʙʦʪʳ [70] ʚ ʪʚʸʨʜʦʤ 

ʩʦʩʪʦʷʥʠʠ ʧʨʠ 300 K (ʩʣʝʚʘ), ʚ ʨʘʟʥʳʭ ʨʘʩʪʚʦʨʠʪʝʣʷʭ ʧʨʠ 300 K (ʧʦ ʮʝʥʪʨʫ) ʠ ʧʨʠ ʨʘʟʥʳʭ 

ʪʝʤʧʝʨʘʪʫʨʘʭ ʚ ʪʚʸʨʜʦʤ ʩʦʩʪʦʷʥʠʠ (ʩʧʨʘʚʘ). 

ʀʩʧʦʣʴʟʫʷ ESIPT-ʘʢʪʠʚʥʫʶ 2,5-ʜʠʛʠʜʨʦʢʩʠʪʝʨʝʬʪʘʣʝʚʫʶ ʢʠʩʣʦʪʫ ʚ ʢʘʯʝʩʪʚʝ ʠʩʭʦʜʥʦʛʦ 

ʨʝʘʛʝʥʪʘ, ʍʫʘʥʛ ʠ ʢʦʣʣʝʛʠ ʧʦʣʫʯʠʣʠ ʪʨʠ ʢʦʦʨʜʠʥʘʮʠʦʥʥʳʭ ʧʦʣʠʤʝʨʘ ʩ ʢʘʪʠʦʥʘʤʠ Mg
2+

, Al
3+

 ʠ 

Zr
4+
, ʢʘʞʜʳʡ ʠʟ ʢʦʪʦʨʳʭ ʦʙʣʘʜʘʝʪ ʫʥʠʢʘʣʴʥʦʡ ʩʪʨʫʢʪʫʨʦʡ (ʨʠʩʫʥʦʢ 1.35) [68]. ɸʚʪʦʨʳ 
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ʧʨʦʜʝʤʦʥʩʪʨʠʨʦʚʘʣʠ, ʯʪʦ ʵʬʬʝʢʪʠʚʥʦʩʪʴ ʧʨʦʮʝʩʩʘ ESIPT ʚ ʵʪʠʭ ʧʦʣʠʤʝʨʘʭ ʫʤʝʥʴʰʘʝʪʩʷ ʚ ʨʷʜʫ 

Mg
2+

 > Al
3+

 > Zr
4+
. ʋʤʝʥʴʰʝʥʠʝ ʵʬʬʝʢʪʠʚʥʦʩʪʠ ESIPT ʦʢʘʟʳʚʘʝʪ ʩʠʣʴʥʦʝ ʚʣʠʷʥʠʝ ʥʘ 

ʬʦʪʦʣʶʤʠʥʝʩʮʝʥʪʥʳʝ ʩʚʦʡʩʪʚʘ ʩʠʥʪʝʟʠʨʦʚʘʥʥʳʭ ʩʦʝʜʠʥʝʥʠʡ (ʨʠʩʫʥʦʢ 1.36). ʕʤʠʩʩʠʷ 

ʯʫʚʩʪʚʠʪʝʣʴʥʘ ʢ ʚʳʙʨʘʥʥʦʤʫ ʨʘʩʪʚʦʨʠʪʝʣʶ. ʇʦʢʘʟʘʥʦ, ʯʪʦ ʵʪʠ ʧʦʣʠʤʝʨʳ ʤʦʛʫʪ ʧʨʠʤʝʥʷʪʴʩʷ 

ʢʘʢ ʤʥʦʛʦʬʫʥʢʮʠʦʥʘʣʴʥʳʝ ʣʶʤʠʥʝʩʮʠʨʫʶʱʠʝ ʤʘʪʝʨʠʘʣʳ ʩ ʥʘʩʪʨʘʠʚʘʝʤʳʤʠ ʩʚʦʡʩʪʚʘʤʠ ʜʣʷ 

ʦʧʪʦʵʣʝʢʪʨʦʥʠʢʠ ʠ ʩʝʥʩʦʨʠʢʠ. 

 

ʈʠʩʫʥʦʢ 1.35. ʉʣʝʚʘ: ʩʪʨʫʢʪʫʨʳ ʢʦʦʨʜʠʥʘʮʠʦʥʥʳʭ ʧʦʣʠʤʝʨʦʚ ʥʘ ʦʩʥʦʚʝ ʤʦʣʝʢʫʣʳ 

2,5-ʜʠʛʠʜʨʦʢʩʠʪʝʨʝʬʪʘʣʝʚʦʡ ʢʠʩʣʦʪʳ; ʩʧʨʘʚʘ: ʩʭʝʤʘ ʧʨʦʮʝʩʩʘ ESIPT ʚ ʜʘʥʥʦʡ ʤʦʣʝʢʫʣʝ [68]. 

 

ʈʠʩʫʥʦʢ 1.36. ɿʘʚʠʩʠʤʦʩʪʴ ʩʧʝʢʪʨʦʚ ʵʤʠʩʩʠʠ ʧʦʣʠʤʝʨʦʚ ʩ ʢʘʪʠʦʥʘʤʠ Mg
2+

, Al
3+

 ʠ Zr
4+

 ʦʪ 

ʚʳʙʨʘʥʥʦʛʦ ʨʘʩʪʚʦʨʠʪʝʣʷ [68]. 

ESIPT-ʘʢʪʠʚʥʳʡ ʢʦʦʨʜʠʥʘʮʠʦʥʥʳʡ ʧʦʣʠʤʝʨ ʥʝʦʜʠʤʘ(III ) ʩ ʣʠʛʘʥʜʦʤ ï ʧʨʦʠʟʚʦʜʥʳʤ 

HBI, ʙʳʣ ʦʭʘʨʘʢʪʝʨʠʟʦʚʘʥ ʛʨʫʧʧʦʡ ʉʘʥʘ ʚ 2018 ʛ. (ʨʠʩʫʥʦʢ 1.37) [72]. ɼʘʥʥʦʝ ʩʦʝʜʠʥʝʥʠʝ 

ʣʶʤʠʥʝʩʮʠʨʫʝʪ ʚ ʠʥʬʨʘʢʨʘʩʥʦʡ ʦʙʣʘʩʪʠ ʩʧʝʢʪʨʘ ʧʨʠ 900-1400 ʥʤ (ʨʠʩʫʥʦʢ 1.38). ʄʝʭʘʥʠʟʤ 

ʵʤʠʩʩʠʠ ï f-f ʧʝʨʝʭʦʜ ʚ ʢʘʪʠʦʥʝ Nd
3+

. ʅʝʦʙʭʦʜʠʤʳʤ ʫʩʣʦʚʠʝʤ ʵʬʬʝʢʪʠʚʥʦʡ ʬʣʫʦʨʝʩʮʝʥʮʠʠ ʩ 

ʧʦʜʦʙʥʳʤ ʤʝʭʘʥʠʟʤʦʤ ʷʚʣʷʝʪʩʷ ʙʣʠʟʢʦʝ ʨʘʩʧʦʣʦʞʝʥʠʝ ʧʦ ʵʥʝʨʛʠʠ ʫʨʦʚʥʝʡ ʣʠʛʘʥʜʘ ʠ ʤʝʪʘʣʣʘ, 
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ʩʧʦʩʦʙʩʪʚʫʶʱʝʝ ʵʬʬʝʢʪʠʚʥʦʤʫ ʟʘʩʝʣʝʥʠʶ ʣʶʤʠʥʝʩʮʠʨʫʶʱʝʛʦ f-ʫʨʦʚʥʷ ʠʦʥʘ ʣʘʥʪʘʥʦʠʜʘ ʧʨʠ 

ʚʦʟʙʫʞʜʝʥʠʠ ʤʦʣʝʢʫʣʳ ʣʠʛʘʥʜʘ. ɺ ʠʟʥʘʯʘʣʴʥʦ ʚʦʟʙʫʞʜʘʝʤʦʡ ʝʥʦʣʴʥʦʡ ʬʦʨʤʝ ʣʠʛʘʥʜʘ ʫʨʦʚʥʠ 

S1
E
 ʠ T1

E
 ʥʘʭʦʜʠʪʩʷ ʟʘʤʝʪʥʦ ʚʳʰʝ ʧʦ ʵʥʝʨʛʠʠ, ʯʝʤ ʫʨʦʚʝʥʴ 

4
F3/2. ʇʨʦʮʝʩʩ ESIPT ʩʧʦʩʦʙʩʪʚʫʝʪ 

ʩʫʱʝʩʪʚʝʥʥʦʡ ʩʪʘʙʠʣʠʟʘʮʠʠ ʩʦʩʪʦʷʥʠʡ S1 ʠ T1, ʙʣʘʛʦʜʘʨʷ ʯʝʤʫ ʚ ʢʝʪʦ-ʬʦʨʤʝ ʣʠʛʘʥʜʘ ʫʨʦʚʥʠ 

T1
K
 ʠ 

4
F3/2 ʨʘʩʧʦʣʦʞʝʥʳ ʙʣʠʟʢʦ ʧʦ ʵʥʝʨʛʠʠ, ʯʪʦ ʚʝʜʸʪ ʢ ʵʬʬʝʢʪʠʚʥʦʡ ʠʥʪʝʨʢʦʤʙʠʥʘʮʠʦʥʥʦʡ 

ʢʦʥʚʝʨʩʠʠ T1
K
 Ÿ 

4
F3/2. ɸʚʪʦʨʳ ʧʦʢʘʟʘʣʠ, ʯʪʦ ʠʥʪʝʥʩʠʚʥʦʩʪʴ ʠʥʬʨʘʢʨʘʩʥʦʡ ʵʤʠʩʩʠʠ ʧʦʣʠʤʝʨʘ 

ʟʘʚʠʩʠʪ ʦʪ ʪʝʤʧʝʨʘʪʫʨʳ. ʅʘ ʦʩʥʦʚʝ ʵʪʦʛʦ ʧʦʣʠʤʝʨʘ ʙʳʣ ʩʦʟʜʘʥ ʠʥʬʨʘʢʨʘʩʥʳʡ ʜʘʪʯʠʢ, 

ʩʧʦʩʦʙʥʳʡ ʦʧʨʝʜʝʣʷʪʴ ʪʝʤʧʝʨʘʪʫʨʫ ʚ ʰʠʨʦʢʦʤ ʜʠʘʧʘʟʦʥʝ. 

 

ʈʠʩʫʥʦʢ 1.37. ʉʪʨʫʢʪʫʨʘ ʢʦʦʨʜʠʥʘʮʠʦʥʥʦʛʦ ʧʦʣʠʤʝʨʘ ʥʘ ʦʩʥʦʚʝ ʠʦʥʦʚ Nd
3+

 ʠʟ ʩʪʘʪʴʠ [72]. 

 

ʈʠʩʫʥʦʢ 1.38. ʉʣʝʚʘ: ʩʭʝʤʘ ʬʦʪʦʬʠʟʠʯʝʩʢʠʭ ʧʨʦʮʝʩʩʦʚ ʜʣʷ ʧʦʣʠʤʝʨʘ ʠʟ ʩʪʘʪʴʠ [72]; ʩʧʨʘʚʘ: 

ʩʧʝʢʪʨʳ ʠʥʬʨʘʢʨʘʩʥʦʡ ʵʤʠʩʩʠʠ ʧʦʣʠʤʝʨʘ ʚ ʨʘʟʥʳʭ ʨʘʩʪʚʦʨʠʪʝʣʷʭ. 

ɻʝʦʨʛʠʝʚ ʠ ʩʦʘʚʪʦʨʳ ʧʨʦʜʝʤʦʥʩʪʨʠʨʦʚʘʣʠ, ʯʪʦ ʟʘʤʝʱʸʥʥʘʷ ʭʠʥʦʣʠʥʦʤ ʤʦʣʝʢʫʣʘ ESIPT-

ʘʢʪʠʚʥʦʛʦ 3-ʛʠʜʨʦʢʩʠʬʪʘʣʠʤʠʜʘ ʤʦʞʝʪ ʩʚʷʟʳʚʘʪʴ ʠʦʥʳ Zn
2+

 ʙʝʟ ʜʝʧʨʦʪʦʥʠʨʦʚʘʥʠʷ ESIPT-

ʩʘʡʪʘ O-HÖÖÖO (ʨʠʩʫʥʦʢ 1.39) [82]. ʆʛʨʘʥʠʯʝʥʠʝ ʚʨʘʱʝʥʠʷ ʭʠʥʦʣʠʥʦʚʦʛʦ ʟʘʤʝʩʪʠʪʝʣʷ 

ʦʪʥʦʩʠʪʝʣʴʥʦ ʦʩʪʘʣʴʥʦʡ ʯʘʩʪʠ ʤʦʣʝʢʫʣʳ ʟʘ ʩʯʸʪ ʢʦʦʨʜʠʥʘʮʠʠ ʢ ʢʘʪʠʦʥʘʤʠ ʮʠʥʢʘ(II) ʧʨʠʚʝʣʘ ʢ 

ʨʝʟʢʦʤʫ ʫʚʝʣʠʯʝʥʠʶ ʢʚʘʥʪʦʚʦʛʦ ʚʳʭʦʜʘ ʵʤʠʩʩʠʠ ʧʨʠ ʧʝʨʝʭʦʜʝ ʦʪ ʩʚʦʙʦʜʥʦʛʦ ʣʠʛʘʥʜʘ (f < 1%) 

ʢ ʢʦʤʧʣʝʢʩʫ (f = 29%), ʘ ʪʘʢʞʝ ʢ ʥʝʙʦʣʴʰʦʤʫ ʩʤʝʱʝʥʠʶ ʧʦʣʦʩʳ ʣʶʤʠʥʝʩʮʝʥʮʠʠ ʚ 

ʜʣʠʥʥʦʚʦʣʥʦʚʫʶ ʦʙʣʘʩʪʴ. ʊʘʢʦʝ ʠʟʤʝʥʝʥʠʝ ʬʣʫʦʨʝʩʮʝʥʪʥʦʛʦ ʦʪʢʣʠʢʘ ʧʦʟʚʦʣʷʝʪ ʠʩʧʦʣʴʟʦʚʘʪʴ 

ʜʘʥʥʳʡ ʣʠʛʘʥʜ ʢʘʢ ʩʝʥʩʦʨ ʜʣʷ ʜʝʪʝʢʮʠʠ ʠʦʥʦʚ Zn
2+

 ʚ ʨʘʩʪʚʦʨʝ. 
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ʈʠʩʫʥʦʢ 1.39. ʉʣʝʚʘ: ʩʪʨʫʢʪʫʨʥʳʝ ʬʦʨʤʫʣʳ ESIPT-ʘʢʪʠʚʥʳʭ ʣʠʛʘʥʜʘ ʠ ʢʦʤʧʣʝʢʩʘ ʮʠʥʢʘ(II) ʠʟ 

ʨʘʙʦʪʳ [82]; ʩʧʨʘʚʘ: ʫʚʝʣʠʯʝʥʠʝ ʵʬʬʝʢʪʠʚʥʦʩʪʠ ʣʶʤʠʥʝʩʮʝʥʮʠʠ ʧʨʠ ʧʝʨʝʭʦʜʝ ʦʪ ʣʠʛʘʥʜʘ ʢ 

ʢʦʤʧʣʝʢʩʫ. 

ɺ ʧʨʝʜʩʪʘʚʣʝʥʥʳʭ ʚʳʰʝ ʨʘʙʦʪʘʭ, ʧʦʩʚʷʱʸʥʥʳʭ ESIPT-ʘʢʪʠʚʥʳʤ ʢʦʤʧʣʝʢʩʘʤ 

ʧʝʨʝʭʦʜʥʳʭ ʤʝʪʘʣʣʦʚ ʠ ʣʘʥʪʘʥʦʠʜʦʚ, ʦʩʥʦʚʥʦʡ ʘʢʮʝʥʪ ʜʝʣʘʝʪʩʷ ʥʘ ʠʟʫʯʝʥʠʠ 

ʬʦʪʦʣʶʤʠʥʝʩʮʝʥʪʥʳʭ ʩʚʦʡʩʪʚ ʩʘʤʠʭ ʢʦʤʧʣʝʢʩʦʚ, ʥʦ ʥʝ ʠʩʭʦʜʥʳʭ ʦʨʛʘʥʠʯʝʩʢʠʭ ʣʠʛʘʥʜʦʚ. ɺ 

ʵʪʠʭ ʩʪʘʪʴʷʭ ʦʪʩʫʪʩʪʚʫʶʪ ʜʘʥʥʳʝ ʦ ʪʦʤ, ʢʘʢ ʠʟʤʝʥʷʶʪʩʷ ʤʝʭʘʥʠʟʤʳ ʵʤʠʩʩʠʠ ʧʨʠ ʧʝʨʝʭʦʜʝ 

ʦʪ ʣʠʛʘʥʜʦʚ ʢ ʢʦʤʧʣʝʢʩʘʤ. ɺ ʜʘʥʥʦʡ ʜʠʩʩʝʨʪʘʮʠʦʥʥʦʡ ʨʘʙʦʪʝ ʚʧʝʨʚʳʝ ʥʘ ʧʨʠʤʝʨʝ 

ʢʦʤʧʣʝʢʩʦʚ ʮʠʥʢʘ(II) ʩ ESIPT-ʘʢʪʠʚʥʳʤʠ ʣʠʛʘʥʜʘʤʠ ʥʘ ʦʩʥʦʚʝ ʧʠʨʠʤʠʜʠʥʘ ʠ ʠʤʠʜʘʟʦʣʘ ʙʫʜʝʪ 

ʧʨʦʚʝʜʸʥ ʜʝʪʘʣʴʥʳʡ ʪʝʦʨʝʪʠʯʝʩʢʠʡ ʘʥʘʣʠʟ ʪʦʛʦ, ʢʘʢ ʢʦʦʨʜʠʥʘʮʠʷ ʣʠʛʘʥʜʘ ʢ ʠʦʥʘʤ Zn
2+

 ʚʣʠʷʝʪ 

ʥʘ ʬʦʪʦʣʶʤʠʥʝʩʮʝʥʪʥʳʝ ʩʚʦʡʩʪʚʘ ʠ ʥʘ ʧʨʦʮʝʩʩ ESIPT.  

1.6. ʄʝʪʦʜʦʣʦʛʠʷ ʪʝʦʨʝʪʠʯʝʩʢʠʭ ʠʩʩʣʝʜʦʚʘʥʠʡ ESIPT-ʣʶʤʠʥʦʬʦʨʦʚ 

ʅʘ ʜʘʥʥʳʡ ʤʦʤʝʥʪ ʤʥʦʞʝʩʪʚʦ ʨʘʙʦʪ ʧʦʩʚʷʱʝʥʳ ʪʝʦʨʝʪʠʯʝʩʢʦʤʫ ʠʩʩʣʝʜʦʚʘʥʠʶ 

ʤʝʭʘʥʠʟʤʦʚ ʬʦʪʦʬʠʟʠʯʝʩʢʠʭ ʠ ʬʦʪʦʭʠʤʠʯʝʩʢʠʭ ʧʨʦʮʝʩʩʦʚ, ʧʨʦʪʝʢʘʶʱʠʭ ʚ 

ESIPT-ʣʶʤʠʥʦʬʦʨʘʭ. ʊʝʦʨʝʪʠʯʝʩʢʠʝ ʤʝʪʦʜʳ, ʢʦʪʦʨʳʤʠ ʧʨʦʚʦʜʷʪ ʵʪʠ ʠʩʩʣʝʜʦʚʘʥʠʷ, ʤʦʞʥʦ 

ʧʦʜʨʘʟʜʝʣʠʪʴ ʥʘ ʜʚʘ ʦʩʥʦʚʥʳʭ ʢʣʘʩʩʘ: i) çʩʪʘʪʠʯʝʩʢʠʝè ʢʚʘʥʪʦʚʦʭʠʤʠʯʝʩʢʠʝ ʤʝʪʦʜʳ, ii ) 

ʢʚʘʥʪʦʚʦ-ʢʣʘʩʩʠʯʝʩʢʠʝ ʤʝʪʦʜʳ ʤʦʣʝʢʫʣʷʨʥʦʡ ʜʠʥʘʤʠʢʠ ʠ ʤʝʪʦʜʳ ʢʚʘʥʪʦʚʦʡ ʜʠʥʘʤʠʢʠ.  

1.6.1. çʉʪʘʪʠʯʝʩʢʠʝè ʨʘʩʯʸʪʥʦ-ʪʝʦʨʝʪʠʯʝʩʢʠʝ ʤʝʪʦʜʳ 

ʅʘʠʙʦʣʝʝ ʧʨʦʩʪʦʡ ʧʦʜʭʦʜ ʢ ʪʝʦʨʝʪʠʯʝʩʢʦʡ ʭʘʨʘʢʪʝʨʠʟʘʮʠʠ ʥʦʚʦʛʦ ESIPT-ʣʶʤʠʥʦʬʦʨʘ 

ʦʩʥʦʚʘʥ ʥʘ ʨʘʩʯʸʪʘʭ ʪʘʢ ʥʘʟʳʚʘʝʤʳʤʠ çʩʪʘʪʠʯʝʩʢʠʤʠè ʤʝʪʦʜʘʤʠ ʢʚʘʥʪʦʚʦʡ ʭʠʤʠʠ. ʕʪʠ ʤʝʪʦʜʳ 

ʧʦʟʚʦʣʷʶʪ ʩ ʚʳʩʦʢʦʡ ʪʦʯʥʦʩʪʴʶ ʨʘʩʩʯʠʪʳʚʘʪʴ ʵʥʝʨʛʠʠ ʧʦʛʣʦʱʝʥʠʷ ʠ ʵʤʠʩʩʠʠ, ʦʧʨʝʜʝʣʷʪʴ ʠʭ 

ʤʝʭʘʥʠʟʤʳ ʧʫʪʸʤ ʘʥʘʣʠʟʘ ʤʦʣʝʢʫʣʷʨʥʳʭ ʦʨʙʠʪʘʣʝʡ, ʦʪʚʝʪʩʪʚʝʥʥʳʭ ʟʘ ʩʦʦʪʚʝʪʩʪʚʫʶʱʠʝ 

ʧʝʨʝʭʦʜʳ, ʘ ʪʘʢʞʝ ʦʧʠʩʳʚʘʪʴ ʢʨʠʚʳʝ ʠ ʧʦʚʝʨʭʥʦʩʪʠ ʧʦʪʝʥʮʠʘʣʴʥʦʡ ʵʥʝʨʛʠʠ ʵʣʝʢʪʨʦʥʥʳʭ 

ʩʦʩʪʦʷʥʠʡ ʩʠʩʪʝʤʳ ʚʜʦʣʴ ʢʦʦʨʜʠʥʘʪ, ʧʨʝʜʩʪʘʚʣʷʶʱʠʭ ʠʥʪʝʨʝʩ ʜʣʷ ʠʩʩʣʝʜʦʚʘʪʝʣʝʡ. ɼʣʷ 

ESIPT-ʘʢʪʠʚʥʳʭ ʩʦʝʜʠʥʝʥʠʡ ʚ ʢʘʯʝʩʪʚʝ ʪʘʢʦʡ ʢʦʦʨʜʠʥʘʪʳ ʯʘʱʝ ʚʩʝʛʦ ʚʳʩʪʫʧʘʝʪ ʨʘʩʩʪʦʷʥʠʝ 
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OÖÖÖH, ʷʚʣʷʶʱʝʝʩʷ ʢʦʦʨʜʠʥʘʪʦʡ ʨʝʘʢʮʠʠ ʧʝʨʝʥʦʩʘ ʧʨʦʪʦʥʘ. ʇʦ ʧʦʩʪʨʦʝʥʥʳʤ ʧʦʚʝʨʭʥʦʩʪʷʤ ʠ 

ʢʨʠʚʳʤ ʧʦʪʝʥʮʠʘʣʴʥʦʡ ʵʥʝʨʛʠʠ ʤʦʞʥʦ ʩʫʜʠʪʴ ʦ ʚʝʣʠʯʠʥʘʭ ʵʥʝʨʛʝʪʠʯʝʩʢʠʭ ʙʘʨʴʝʨʦʚ ʧʨʦʮʝʩʩʘ 

ESIPT ʚ ʦʩʥʦʚʥʦʤ ʠ ʚʦʟʙʫʞʜʸʥʥʦʤ ʩʦʩʪʦʷʥʠʷʭ. ʈʘʩʯʸʪ ʦʪʥʦʩʠʪʝʣʴʥʳʭ ʵʥʝʨʛʠʡ ʪʘʫʪʦʤʝʨʥʳʭ 

ʬʦʨʤ ʠ ʟʘʨʷʜʦʚ ʥʘ ʘʪʦʤʘʭ ʪʘʢʞʝ ʧʦʟʚʦʣʷʝʪ ʜʦʧʦʣʥʠʪʴ ʠʥʪʝʨʧʨʝʪʘʮʠʶ ʨʝʟʫʣʴʪʘʪʦʚ 

ʵʢʩʧʝʨʠʤʝʥʪʘ. ʇʦ ʩʨʘʚʥʝʥʠʶ ʩ çʜʠʥʘʤʠʯʝʩʢʠʤʠè ʤʝʪʦʜʘʤʠ, çʩʪʘʪʠʯʝʩʢʠʝè ʤʝʪʦʜʳ ʪʨʝʙʫʝʪ 

ʛʦʨʘʟʜʦ ʤʝʥʴʰʠʭ ʚʳʯʠʩʣʠʪʝʣʴʥʳʭ ʟʘʪʨʘʪ, ʯʪʦ ʦʩʦʙʝʥʥʦ ʘʢʪʫʘʣʴʥʦ ʜʣʷ ʩʠʩʪʝʤ, ʩʦʜʝʨʞʘʱʠʭ 

ʙʦʣʴʰʦʝ ʢʦʣʠʯʝʩʪʚʦ ʘʪʦʤʦʚ [86,87]. 

ʅʘʠʙʦʣʝʝ ʪʠʧʠʯʥʳʡ ʘʣʛʦʨʠʪʤ ʢʚʘʥʪʦʚʦʭʠʤʠʯʝʩʢʦʛʦ ʠʩʩʣʝʜʦʚʘʥʠʷ ESIPT-ʘʢʪʠʚʥʳʭ 

ʩʦʝʜʠʥʝʥʠʡ çʩʪʘʪʠʯʝʩʢʠʤʠè ʤʝʪʦʜʘʤʠ ʧʨʝʜʩʪʘʚʣʝʥ ʥʘ ʨʠʩʫʥʢʝ 1.40. ʅʘ ʧʝʨʚʦʤ ʰʘʛʝ ʧʨʦʚʦʜʠʪʩʷ 

ʧʦʠʩʢ ʵʥʝʨʛʝʪʠʯʝʩʢʠʭ ʤʠʥʠʤʫʤʦʚ ʥʘ ʧʦʚʝʨʭʥʦʩʪʠ ʧʦʪʝʥʮʠʘʣʴʥʦʡ ʵʥʝʨʛʠʠ ʦʩʥʦʚʥʦʛʦ 

ʩʦʩʪʦʷʥʠʷ. ɿʘʪʝʤ ʚʳʯʠʩʣʷʶʪʩʷ ʜʣʠʥʳ ʚʦʣʥ ʠ ʩʠʣʳ ʦʩʮʠʣʣʷʪʦʨʘ ʚʝʨʪʠʢʘʣʴʥʳʭ ʩʠʥʛʣʝʪ-

ʩʠʥʛʣʝʪʥʳʭ ʧʦʛʣʦʱʝʥʠʡ ʥʘ ʥʘʡʜʝʥʥʳʭ ʛʝʦʤʝʪʨʠʷʭ. ʅʘ ʵʪʦʤ ʵʪʘʧʝ ʧʨʦʚʦʜʠʪʩʷ ʩʦʧʦʩʪʘʚʣʝʥʠʝ 

ʨʘʩʩʯʠʪʘʥʥʦʛʦ ʩʧʝʢʪʨʘ ʧʦʛʣʦʱʝʥʠʷ ʩ ʵʢʩʧʝʨʠʤʝʥʪʘʣʴʥʳʤ ʩʧʝʢʪʨʦʤ ʠ ʢʦʨʨʝʢʪʠʨʫʝʪʩʷ 

ʚʳʙʨʘʥʥʳʡ ʫʨʦʚʝʥʴ ʪʝʦʨʠʠ. ʇʦʩʣʝ ʵʪʦʛʦ ʧʨʦʚʦʜʠʪʩʷ ʦʧʪʠʤʠʟʘʮʠʷ ʛʝʦʤʝʪʨʠʡ ʚʦʟʙʫʞʜʸʥʥʳʭ 

ʩʦʩʪʦʷʥʠʡ, ʦʧʨʝʜʝʣʷʝʪʩʷ ʙʘʨʴʝʨ ʧʨʦʮʝʩʩʘ ESIPT ʠ ʚʳʯʠʩʣʷʶʪʩʷ ʜʣʠʥʳ ʚʦʣʥ ʵʤʠʩʩʠʠ ʥʘ 

ʦʧʪʠʤʠʟʠʨʦʚʘʥʥʳʭ ʛʝʦʤʝʪʨʠʷʭ. ʅʘʢʦʥʝʮ, ʨʘʩʩʯʠʪʳʚʘʶʪʩʷ ʢʨʠʚʳʝ ʠʣʠ ʧʦʚʝʨʭʥʦʩʪʠ 

ʧʦʪʝʥʮʠʘʣʴʥʦʡ ʵʥʝʨʛʠʠ ʨʘʟʥʳʭ ʵʣʝʢʪʨʦʥʥʳʭ ʩʦʩʪʦʷʥʠʡ, ʢʦʪʦʨʳʝ ʧʦʟʚʦʣʷʶʪ ʧʨʦʩʣʝʜʠʪʴ, ʢʘʢʦʡ 

ʬʦʪʦʭʠʤʠʯʝʩʢʠʡ ʮʠʢʣ ʧʨʦʭʦʜʠʪ ʤʦʣʝʢʫʣʘ ʧʦʩʣʝ ʚʦʟʙʫʞʜʝʥʠʷ ʢʚʘʥʪʦʤ ʩʚʝʪʘ. ɼʘʥʥʳʡ ʘʣʛʦʨʠʪʤ 

ʠʩʧʦʣʴʟʫʝʪʩʷ ʚ ʜʘʥʥʦʡ ʜʠʩʩʝʨʪʘʮʠʦʥʥʦʡ ʨʘʙʦʪʝ ʜʣʷ ʠʩʩʣʝʜʦʚʘʥʠʷ ʤʝʭʘʥʠʟʤʦʚ ʚʦʟʙʫʞʜʝʥʠʷ ʠ 

ʵʤʠʩʩʠʠ ʚʩʝʭ ʩʠʥʪʝʟʠʨʦʚʘʥʥʳʭ ESIPT-ʣʶʤʠʥʦʬʦʨʦʚ. ʉʪʦʠʪ ʦʪʤʝʪʠʪʴ, ʯʪʦ çʩʪʘʪʠʯʝʩʢʠʝè 

ʤʝʪʦʜʳ ʥʝ ʧʦʟʚʦʣʷʶʪ ʫʯʝʩʪʴ ʨʘʟʥʦʛʦ ʨʦʜʘ ʢʠʥʝʪʠʯʝʩʢʠʝ ʠ ʜʠʥʘʤʠʯʝʩʢʠʝ ʵʬʬʝʢʪʳ (ʥʘʧʨʠʤʝʨ, 

ʵʬʬʝʢʪʳ, ʩʚʷʟʘʥʥʳʝ ʩ ʢʦʣʝʙʘʥʠʷʤʠ ʷʜʝʨ), ʢʦʪʦʨʳʝ ʛʠʧʦʪʝʪʠʯʝʩʢʠ ʤʦʛʫʪ ʚʥʦʩʠʪʴ ʚʢʣʘʜ ʚ 

ʨʘʩʩʯʠʪʘʥʥʳʝ ʵʥʝʨʛʠʠ ʧʝʨʝʭʦʜʦʚ. 

ʄʝʪʦʜʳ, ʦʩʥʦʚʘʥʥʳʝ ʥʘ ʪʝʦʨʠʠ ʩʚʷʟʘʥʥʳʭ ʢʣʘʩʪʝʨʦʚ (ʥʘʧʨʠʤʝʨ, CC2 [88, 89]) ʠ 

ʧʦʜʭʦʜʳ, ʦʩʥʦʚʘʥʥʳʝ ʥʘ ʘʣʛʝʙʨʘʠʯʝʩʢʦʤ ʜʠʘʛʨʘʤʤʥʦʤ ʧʦʩʪʨʦʝʥʠʠ (ʥʘʧʨʠʤʝʨ, ADC(2) [90, 91]) 

ʜʣʠʪʝʣʴʥʦʝ ʚʨʝʤʷ ʧʨʠʤʝʥʷʶʪʩʷ ʜʣʷ ʪʝʦʨʝʪʠʯʝʩʢʦʛʦ ʦʧʠʩʘʥʠʷ ʥʝʙʦʣʴʰʠʭ ʤʦʣʝʢʫʣ ESIPT-

ʣʶʤʠʥʦʬʦʨʦʚ (ʢʘʢ ʧʨʘʚʠʣʦ, ʜʦ 25 ʘʪʦʤʦʚ) [92-95]. ɻʣʘʚʥʳʡ ʧʣʶʩ ʵʪʠʭ ʤʝʪʦʜʦʚ ʟʘʢʣʶʯʘʝʪʩʷ ʚ 

ʠʭ ʫʥʠʚʝʨʩʘʣʴʥʦʩʪʠ ʠ ʵʬʬʝʢʪʠʚʥʦʡ ʨʝʘʣʠʟʘʮʠʠ ʚ ʨʘʟʥʳʭ ʧʨʦʛʨʘʤʤʥʳʭ ʧʘʢʝʪʘʭ ʜʣʷ 

ʢʚʘʥʪʦʚʦʭʠʤʠʯʝʩʢʠʭ ʨʘʩʯʸʪʦʚ. ʄʝʪʦʜ CC2 ʯʘʱʝ ʚʩʝʛʦ ʧʨʠʚʦʜʠʪ ʢ ʙʦʣʝʝ ʪʦʯʥʳʤ ʵʥʝʨʛʠʷʤ 

ʵʣʝʢʪʨʦʥʥʦʛʦ ʚʦʟʙʫʞʜʝʥʠʷ, ʚ ʪʦ ʚʨʝʤʷ ʢʘʢ ʤʝʪʦʜ ADC(2) ʠʤʝʝʪ ʙ·ʣʴʰʫʶ ʚʳʯʠʩʣʠʪʝʣʴʥʫʶ 

ʫʩʪʦʡʯʠʚʦʩʪʴ ʚʙʣʠʟʠ ʧʝʨʝʩʝʯʝʥʠʷ ʧʦʚʝʨʭʥʦʩʪʝʡ ʧʦʪʝʥʮʠʘʣʴʥʦʡ ʵʥʝʨʛʠʠ ʨʘʟʥʳʭ ʚʦʟʙʫʞʜʸʥʥʳʭ 

ʩʦʩʪʦʷʥʠʡ. ɹʦʣʝʝ ʫʩʦʚʝʨʰʝʥʩʪʚʦʚʘʥʥʳʝ ʤʝʪʦʜʳ SCS-CC2 ʠ SOS-CC2 ʧʦʟʚʦʣʷʶʪ ʪʦʯʥʝʝ 

ʨʘʩʩʯʠʪʳʚʘʪʴ ʧʦʚʝʨʭʥʦʩʪʠ ʧʦʪʝʥʮʠʘʣʴʥʦʡ ʵʥʝʨʛʠʠ ʚʜʘʣʠ ʦʪ ʌʨʘʥʢ-ʂʦʥʜʦʥʦʚʩʢʦʡ ʦʙʣʘʩʪʠ. 
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ʈʠʩʫʥʦʢ 1.40. ʅʘʠʙʦʣʝʝ ʪʠʧʠʯʥʳʡ ʘʣʛʦʨʠʪʤ ʢʚʘʥʪʦʚʦʭʠʤʠʯʝʩʢʦʛʦ ʠʩʩʣʝʜʦʚʘʥʠʷ ESIPT-

ʣʶʤʠʥʦʬʦʨʦʚ. GS ï ʦʩʥʦʚʥʦʝ ʩʦʩʪʦʷʥʠʝ, ES ï ʚʦʟʙʫʞʜʸʥʥʦʝ ʩʦʩʪʦʷʥʠʝ, PES ï ʧʦʚʝʨʭʥʦʩʪʴ 

ʧʦʪʝʥʮʠʘʣʴʥʦʡ ʵʥʝʨʛʠʠ [86]. 

ʅʘʠʙʦʣʝʝ ʠʟʚʝʩʪʥʳʤ ʩʝʤʝʡʩʪʚʦʤ ʢʚʘʥʪʦʚʦʭʠʤʠʯʝʩʢʠʭ ʤʝʪʦʜʦʚ ʜʣʷ ʠʟʫʯʝʥʠʷ 

ʬʦʪʦʬʠʟʠʢʠ ʠ ʬʦʪʦʭʠʤʠʠ ESIPT-ʣʶʤʠʥʦʬʦʨʦʚ ʷʚʣʷʶʪʩʷ ʤʝʪʦʜʳ, ʦʩʥʦʚʘʥʥʳʝ ʥʘ 

ʥʝʩʪʘʮʠʦʥʘʨʥʦʡ ʪʝʦʨʠʠ ʬʫʥʢʮʠʦʥʘʣʘ ʧʣʦʪʥʦʩʪʠ (TDDFT [96]), ʢʘʢ ʚ ʩʚʦʸʤ ʦʨʠʛʠʥʘʣʴʥʦʤ ʚʠʜʝ, 

ʪʘʢ ʠ ʚ ʧʨʠʙʣʠʞʝʥʠʠ ʊʘʤʤʘ-ɼʘʥʢʦʚʘ (TDADFT [97]). ʇʦ ʩʨʘʚʥʝʥʠʶ ʩ TDDFT, ʤʝʪʦʜ TDADFT 

ʭʘʨʘʢʪʝʨʠʟʫʝʪʩʷ ʣʫʯʰʝʡ ʚʳʯʠʩʣʠʪʝʣʴʥʦʡ ʫʩʪʦʡʯʠʚʦʩʪʴʶ ʚʙʣʠʟʠ ʢʦʥʠʯʝʩʢʠʭ ʧʝʨʝʩʝʯʝʥʠʡ ʠ 

ʧʦʟʚʦʣʷʝʪ ʵʢʦʥʦʤʠʪʴ ʚʨʝʤʷ ʨʘʩʯʸʪʘ. ʆʩʥʦʚʥʦʝ ʜʦʩʪʦʠʥʩʪʚʦ ʵʪʠʭ ʧʦʜʭʦʜʦʚ ʩʚʷʟʘʥʦ ʩ ʠʭ ʥʠʟʢʦʡ 

ʚʳʯʠʩʣʠʪʝʣʴʥʦʡ ʩʣʦʞʥʦʩʪʴʶ, ʧʦʟʚʦʣʷʶʱʝʡ ʟʘ ʧʨʠʝʤʣʝʤʳʡ ʩʨʦʢ ʨʘʩʩʯʠʪʳʚʘʪʴ ʙʦʣʴʰʠʝ 

ʩʠʩʪʝʤʳ ʚʧʣʦʪʴ ʜʦ 200-300 ʘʪʦʤʦʚ [98-101]. ʂ ʤʠʥʫʩʘʤ ʵʪʠʭ ʤʝʪʦʜʦʚ ʤʦʞʥʦ ʦʪʥʝʩʪʠ 

ʥʝʪʦʯʥʦʩʪʠ ʧʨʠ ʦʧʠʩʘʥʠʠ ʩʠʩʪʝʤ ʩ ʧʝʨʝʥʦʩʦʤ ʟʘʨʷʜʘ ʥʘ ʙʦʣʴʰʦʝ ʨʘʩʩʪʦʷʥʠʝ, ʘ ʪʘʢʞʝ ʩʠʩʪʝʤ ʩ 

ʠʥʚʝʨʪʠʨʦʚʘʥʥʳʤ ʧʦʨʷʜʢʦʤ ʩʠʥʛʣʝʪʥʳʭ ʠ ʪʨʠʧʣʝʪʥʳʭ ʫʨʦʚʥʝʡ [102]. ʉʘʤʳʤ ʛʣʘʚʥʳʤ 

ʥʝʜʦʩʪʘʪʢʦʤ ʷʚʣʷʝʪʩʷ ʦʪʩʫʪʩʪʚʠʝ ʫʥʠʚʝʨʩʘʣʴʥʦʩʪʠ ï ʜʣʷ ʢʘʞʜʦʡ ʩʠʩʪʝʤʳ ʪʨʝʙʫʝʪʩʷ ʚʳʧʦʣʥʷʪʴ 

ʧʦʜʙʦʨ ʥʘʠʙʦʣʝʝ ʧʦʜʭʦʜʷʱʝʛʦ ʫʨʦʚʥʷ ʪʝʦʨʠʠ (ʬʫʥʢʮʠʦʥʘʣʘ / ʙʘʟʠʩʥʦʛʦ ʥʘʙʦʨʘ) [103-104]. 

ɺ ʧʦʩʣʝʜʥʠʝ ʛʦʜʳ ʜʣʷ ʠʩʩʣʝʜʦʚʘʥʠʷ ESIPT-ʘʢʪʠʚʥʳʭ ʩʠʩʪʝʤ ʚ ʨʘʤʢʘʭ ʤʝʪʦʜʘ TDDFT 

ʧʨʠʤʝʥʷʣʩʷ ʰʠʨʦʢʠʡ ʥʘʙʦʨ ʬʫʥʢʮʠʦʥʘʣʦʚ, ʩʘʤʳʡ ʨʘʩʧʨʦʩʪʨʘʥʸʥʥʳʡ ʠʟ ʢʦʪʦʨʳʭ ï B3LYP 

[92,105,100,101,104]. ɼʣʷ ʙʦʣʴʰʠʥʩʪʚʘ ʦʭʘʨʘʢʪʝʨʠʟʦʚʘʥʥʳʭ ʩʦʝʜʠʥʝʥʠʡ ʵʪʦʪ ʬʫʥʢʮʠʦʥʘʣ ʜʘʸʪ 

ʥʘʠʣʫʯʰʝʝ ʩʦʛʣʘʩʦʚʘʥʠʝ ʤʝʞʜʫ ʨʘʩʩʯʠʪʘʥʥʳʤʠ ʠ ʵʢʩʧʝʨʠʤʝʥʪʘʣʴʥʳʤʠ ʜʘʥʥʳʤʠ. ɼʨʫʛʠʝ ʯʘʩʪʦ 

ʧʨʠʤʝʥʷʝʤʳʝ ʬʫʥʢʮʠʦʥʘʣʳ ʚʢʣʶʯʘʶʪ ʚ ʩʝʙʷ M06-2X, wB97XD, CAM-B3LYP ʠ PBE0 

[98,106,107,101]. ʋʯʠʪʳʚʘʷ ʥʝʜʦʩʪʘʪʢʠ ʤʝʪʦʜʘ DFT ʚ ʦʧʠʩʘʥʠʠ ʜʠʩʧʝʨʩʠʦʥʥʳʭ 

ʚʟʘʠʤʦʜʝʡʩʪʚʠʡ, ʚʢʣʶʯʝʥʠʝ ʜʠʩʧʝʨʩʠʦʥʥʳʭ ʧʦʧʨʘʚʦʢ ɻʨʠʤʤʝ D3 ʠʣʠ D4 ʣʠʙʦ ʧʨʠʤʝʥʝʥʠʝ 

ʬʫʥʢʮʠʦʥʘʣʦʚ ʩ ʫʞʝ ʚʢʣʶʯʸʥʥʦʡ ʜʠʩʧʝʨʩʠʦʥʥʦʡ ʢʦʨʨʝʢʪʠʨʦʚʢʦʡ (ʥʘʧʨʠʤʝʨ, wB97XD) ʠʥʦʛʜʘ 

ʧʦʟʚʦʣʷʝʪ ʫʣʫʯʰʠʪʴ ʨʝʟʫʣʴʪʘʪ ʨʘʩʯʸʪʘ ʜʣʷ ʩʫʧʨʘʤʦʣʝʢʫʣʷʨʥʳʭ ʠ ʢʦʥʜʝʥʩʠʨʦʚʘʥʥʳʭ ʩʠʩʪʝʤ 

ʧʫʪʸʤ ʫʯʸʪʘ ʚʟʘʠʤʦʜʝʡʩʪʚʠʡ ʤʝʞʜʫ ʨʘʟʥʳʤʠ ʯʘʩʪʷʤʠ ʙʦʣʴʰʦʡ ʤʦʣʝʢʫʣʳ [108]. 
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ɺʳʙʦʨ ʙʘʟʠʩʥʦʛʦ ʥʘʙʦʨʘ ʧʨʝʜʩʪʘʚʣʷʝʪ ʩʦʙʦʡ ʢʦʤʧʨʦʤʠʩʩ ʤʝʞʜʫ ʚʳʯʠʩʣʠʪʝʣʴʥʦʡ 

ʩʣʦʞʥʦʩʪʴʶ ʠ ʪʨʝʙʫʝʤʦʡ ʪʦʯʥʦʩʪʴʶ ʨʘʩʯʸʪʘ. ʄʥʦʛʠʝ ʠʩʩʣʝʜʦʚʘʪʝʣʠ ʧʨʝʜʧʦʯʠʪʘʶʪ ʣʠʙʦ 

ʇʦʧʣʦʚʩʢʠʝ ʙʘʟʠʩʳ, ʩʘʤʳʡ ʯʘʩʪʦ ʠʩʧʦʣʴʟʫʝʤʳʡ ʠʟ ʢʦʪʦʨʳʭ ï 6-31+G*, ʣʠʙʦ ɼʘʥʥʠʥʛʦʚʩʢʠʝ 

ʙʘʟʠʩʳ (ʥʘʧʨʠʤʝʨ, cc-PVTZ). ʅʝʜʘʚʥʷʷ ʨʘʙʦʪʘ ʃʦʨʝʥʪʘ ʠ ʢʦʣʣʝʛ ʧʦʢʘʟʘʣʘ, ʯʪʦ, ʚ ʦʪʣʠʯʠʝ ʦʪ 

ʤʝʪʦʜʦʚ ADC(2), CIS(D), CC2 ʠ EOM-CCSD, ʨʝʟʫʣʴʪʘʪʳ ʨʘʩʯʸʪʦʚ ʤʝʪʦʜʦʤ TDDFT ʩʣʘʙʦ 

ʟʘʚʠʩʷʪ ʦʪ ʚʳʙʨʘʥʥʦʛʦ ʙʘʟʠʩʥʦʛʦ ʥʘʙʦʨʘ, ʠ ʜʣʷ ʦʧʠʩʘʥʠʷ ESIPT-ʩʠʩʪʝʤ ʵʪʠʤ ʤʝʪʦʜʦʤ ʤʦʞʥʦ 

ʩʤʝʣʦ ʠʩʧʦʣʴʟʦʚʘʪʴ ʤʘʣʳʝ ʙʘʟʠʩʳ ʙʝʟ ʩʫʱʝʩʪʚʝʥʥʦʡ ʧʦʪʝʨʠ ʚ ʪʦʯʥʦʩʪʠ ʨʘʩʯʸʪʘ [109]. 

ʇʦʩʢʦʣʴʢʫ ʬʦʪʦʣʶʤʠʥʝʩʮʝʥʪʥʳʝ ʩʚʦʡʩʪʚʘ ʤʥʦʛʠʭ ESIPT-ʘʢʪʠʚʥʳʭ ʩʦʝʜʠʥʝʥʠʡ 

ʠʩʩʣʝʜʫʶʪʩʷ ʚ ʢʦʥʜʝʥʩʠʨʦʚʘʥʥʦʡ ʬʘʟʝ (ʛʣʘʚʥʳʤ ʦʙʨʘʟʦʤ ʚ ʨʘʩʪʚʦʨʝ), ʪʦ ʥʝʤʘʣʦʚʘʞʥʳʤ 

ʘʩʧʝʢʪʦʤ ʧʨʠ ʚʳʙʦʨʝ ʫʨʦʚʥʷ ʪʝʦʨʠʠ ʷʚʣʷʝʪʩʷ ʫʯʸʪ ʚʟʘʠʤʦʜʝʡʩʪʚʠʷ ʤʦʣʝʢʫʣʳ ʩ ʝʸ ʦʢʨʫʞʝʥʠʝʤ. 

ʅʝʦʜʥʦʢʨʘʪʥʦ ʜʝʤʦʥʩʪʨʠʨʦʚʘʣʦʩʴ, ʯʪʦ ʧʦʣʷʨʥʦʩʪʴ ʤʦʣʝʢʫʣʳ ʨʘʩʪʚʦʨʠʪʝʣʷ ʠʛʨʘʝʪ ʙʦʣʴʰʫʶ 

ʨʦʣʴ ʥʘ ʵʥʝʨʛʝʪʠʢʫ ʧʨʦʮʝʩʩʘ ESIPT [101,104]. ɼʣʷ ʝʸ ʫʯʸʪʘ ʫʩʧʝʰʥʦ ʧʨʠʤʝʥʷʶʪʩʷ 

ʢʦʥʪʠʥʫʘʣʴʥʳʡ ʤʝʪʦʜ SMD ʩ ʧʦʧʨʘʚʢʘʤʠ, ʩʚʷʟʘʥʥʳʤʠ ʩ ʢʘʚʠʪʘʮʠʝʡ ʨʘʩʪʚʦʨʠʪʝʣʷ [98], ʤʦʜʝʣʴ 

COSMO [99,110], ʤʦʜʝʣʴ ʧʦʣʷʨʠʟʫʝʤʦʛʦ ʢʦʥʪʠʥʫʫʤʘ (PCM) ʠ ʝʸ ʫʩʦʚʝʨʰʝʥʩʪʚʦʚʘʥʥʘʷ ʚʝʨʩʠʷ 

IEF-PCM [104]. ɺʩʝ ʵʪʠ ʧʦʜʭʦʜʳ ʫʯʠʪʳʚʘʶʪ ʨʘʩʪʚʦʨʠʪʝʣʴ ʠʤʧʣʠʮʠʪʥʦ, ʪʦ ʝʩʪʴ 

ʥʝʧʦʩʨʝʜʩʪʚʝʥʥʦ ʚ ʨʘʩʯʸʪʝ ʤʦʣʝʢʫʣʘ ʨʘʩʪʚʦʨʠʪʝʣʷ ʦʪʩʫʪʩʪʚʫʝʪ. ʊʝʤ ʥʝ ʤʝʥʝʝ, ʚ ʥʝʢʦʪʦʨʳʭ 

ʩʣʫʯʘʷʭ ʪʨʝʙʫʝʪʩʷ ʧʨʦʚʦʜʠʪʴ ʫʯʸʪ ʩʨʝʜʳ ʵʢʩʧʣʠʮʠʪʥʦ, ʪʦ ʝʩʪʴ ʚʚʦʜʠʪʴ ʦʜʥʫ ʠʣʠ ʥʝʩʢʦʣʴʢʦ 

ʤʦʣʝʢʫʣ ʨʘʩʪʚʦʨʠʪʝʣʷ ʚ ʨʘʩʯʸʪ ʠ ʦʢʨʫʞʘʪʴ ʠʤʠ ʤʦʣʝʢʫʣʫ ESIPT-ʣʶʤʠʥʦʬʦʨʘ [108, 111]. 

ʕʢʩʧʣʠʮʠʪʥʳʡ ʫʯʸʪ ʤʦʣʝʢʫʣ ʨʘʩʪʚʦʨʠʪʝʣʷ ʦʩʦʙʝʥʥʦ ʚʘʞʝʥ ʚ ʩʣʫʯʘʷʭ, ʢʦʛʜʘ ʚ ʨʘʩʪʚʦʨʝ 

ʧʨʠʩʫʪʩʪʚʫʝʪ ʧʨʦʪʦʥʥʳʡ ʨʘʩʪʚʦʨʠʪʝʣʴ ʠʣʠ ʨʘʩʪʚʦʨʠʪʝʣʴ, ʩʧʦʩʦʙʥʳʡ ʚʳʩʪʫʧʘʪʴ ʚ ʢʘʯʝʩʪʚʝ 

ʘʢʮʝʧʪʦʨʘ ʧʨʦʪʦʥʘ. ɺ ʧʦʩʣʝʜʥʝʤ ʩʣʫʯʘʝ ʚʦʟʥʠʢʘʝʪ ʨʘʚʥʦʚʝʩʠʝ, ʧʨʠ ʢʦʪʦʨʦʤ ʧʨʦʪʦʥ ʤʦʞʝʪ 

ʦʙʨʘʟʦʚʳʚʘʪʴ ʥʝ ʪʦʣʴʢʦ ʚʥʫʪʨʠʤʦʣʝʢʫʣʷʨʥʫʶ ʚʦʜʦʨʦʜʥʫʶ ʩʚʷʟʴ O-HÖÖÖN ʠʣʠ O-HÖÖÖO, ʥʦ ʠ 

ʤʝʞʤʦʣʝʢʫʣʷʨʥʫʶ ʚʦʜʦʨʦʜʥʫʶ ʩʚʷʟʴ ʩ ʤʦʣʝʢʫʣʦʡ ʨʘʩʪʚʦʨʠʪʝʣʷ, ʠ ʥʝʫʯʸʪ ʵʪʦʛʦ ʨʘʚʥʦʚʝʩʠʷ 

ʟʘʯʘʩʪʫʶ ʧʨʠʚʦʜʠʪ ʢ ʥʝʚʝʨʥʦʡ ʠʥʪʝʨʧʨʝʪʘʮʠʠ ʵʢʩʧʝʨʠʤʝʥʪʘʣʴʥʳʭ ʜʘʥʥʳʭ. ʉʦʛʣʘʩʥʦ 

ʣʠʪʝʨʘʪʫʨʥʳʤ ʜʘʥʥʳʤ, ʧʦʜʘʚʣʷʶʱʝʝ ʙʦʣʴʰʠʥʩʪʚʦ ʨʘʩʯʸʪʥʦ-ʪʝʦʨʝʪʠʯʝʩʢʠʭ ʠ 

ʵʢʩʧʝʨʠʤʝʥʪʘʣʴʥʳʭ ʠʩʩʣʝʜʦʚʘʥʠʡ ESIPT-ʣʶʤʠʥʦʬʦʨʦʚ ʩʦʩʨʝʜʦʪʦʯʝʥʦ ʠʤʝʥʥʦ ʥʘ ʞʠʜʢʦʤ 

ʘʛʨʝʛʘʪʥʦʤ ʩʦʩʪʦʷʥʠʠ. ʈʝʘʣʠʟʘʮʠʷ ʤʝʪʦʜʦʚ ʢʚʘʥʪʦʚʦʡ ʭʠʤʠʠ ʜʣʷ ʭʘʨʘʢʪʝʨʠʟʘʮʠʠ 

ʬʦʪʦʣʶʤʠʥʝʩʮʝʥʪʥʳʭ ʩʚʦʡʩʪʚ ʵʪʠʭ ʩʦʝʜʠʥʝʥʠʡ ʚ ʪʚʸʨʜʦʤ ʩʦʩʪʦʷʥʠʠ ï ʵʪʦ ʨʝʜʢʦʩʪʴ ʥʘ 

ʜʘʥʥʳʡ ʤʦʤʝʥʪ. ʀʟʚʝʩʪʥʦ ʥʝ ʪʘʢ ʤʥʦʛʦ ʨʘʙʦʪ, ʚ ʢʦʪʦʨʳʭ ʦʢʨʫʞʝʥʠʝ ʤʦʣʝʢʫʣ ESIPT-

ʣʶʤʠʥʦʬʦʨʦʚ ʚ ʪʚʸʨʜʦʤ ʩʦʩʪʦʷʥʠʠ ʫʯʠʪʳʚʘʣʦʩʴ ʨʘʟʥʳʤʠ ʧʦʜʭʦʜʘʤʠ, ʚ ʪʦʤ ʯʠʩʣʝ ʦʩʥʦʚʥʳʤ 

ʤʝʪʦʜʦʤ, ʠʩʧʦʣʴʟʫʝʤʳʤ ʚ ʜʘʥʥʦʡ ʨʘʙʦʪʝ ï ʢʦʤʙʠʥʠʨʦʚʘʥʥʳʤ ʤʝʪʦʜʦʤ ʢʚʘʥʪʦʚʦʡ ʠ 

ʤʦʣʝʢʫʣʷʨʥʦʡ ʤʝʭʘʥʠʢʠ (QM/MM) [112,113]. 

ʀʥʦʛʜʘ ʜʣʷ ʪʝʦʨʝʪʠʯʝʩʢʦʛʦ ʠʟʫʯʝʥʠʷ ʧʨʦʮʝʩʩʘ ESIPT ʧʨʠʤʝʥʷʝʪʩʷ ʥʝ ʢʘʢʦʡ-ʥʠʙʫʜʴ 

ʠʥʜʠʚʠʜʫʘʣʴʥʳʡ ʨʘʩʯʸʪʥʳʡ ʤʝʪʦʜ, ʘ ʩʦʯʝʪʘʥʠʝ ʩʨʘʟʫ ʜʚʫʭ ʠʣʠ ʥʝʩʢʦʣʴʢʠʭ ʤʝʪʦʜʦʚ. ɺ ʵʪʦʤ 
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ʢʦʥʪʝʢʩʪʝ ʤʦʞʥʦ ʚʳʜʝʣʠʪʴ ʨʘʙʦʪʳ ɾʘʢʤʘʥʘ ʠ ʢʦʣʣʝʛ [94, 106, 114-116]. ɺ ʩʚʦʝʡ ʥʝʜʘʚʥʝʡ 

ʨʘʙʦʪʝ ʦʥʠ ʠʩʩʣʝʜʦʚʘʣʠ ʙʦʣʝʝ ʩʪʘ ESIPT-ʘʢʪʠʚʥʳʭ ʩʦʝʜʠʥʝʥʠʡ ʩ ʦʩʪʦʚʘʤʠ ʥʘ ʦʩʥʦʚʝ HBO, HBI 

ʠ HBT ʠ ʟʘʤʝʩʪʠʪʝʣʷʤʠ ʨʘʟʥʦʡ ʧʨʠʨʦʜʳ (ʨʠʩʫʥʦʢ 1.41) [116]. ɸʚʪʦʨʳ ʨʘʙʦʪʳ ʧʨʦʚʦʜʠʣʠ 

ʦʧʪʠʤʠʟʘʮʠʶ ʛʝʦʤʝʪʨʠʡ ʦʩʥʦʚʥʦʛʦ ʠ ʚʦʟʙʫʞʜʸʥʥʳʭ ʩʦʩʪʦʷʥʠʡ ʤʝʪʦʜʘʤʠ DFT ʠ TDDFT, ʘ 

ʵʥʝʨʛʠʶ ʵʤʠʩʩʠʠ ʨʘʩʩʯʠʪʳʚʘʣʠ ʤʝʪʦʜʦʤ ADC(2) ʩ ʫʯʸʪʦʤ ʩʦʣʴʚʘʪʘʮʠʠ ʤʦʣʝʢʫʣʘʤʠ 

ʨʘʩʪʚʦʨʠʪʝʣʷ ʧʦ ʤʝʪʦʜʫ PCM. ɺʦ-ʧʝʨʚʳʭ, ʧʫʪʸʤ ʩʦʧʦʩʪʘʚʣʝʥʠʷ ʨʘʩʩʯʠʪʘʥʥʳʭ ʠ 

ʵʢʩʧʝʨʠʤʝʥʪʘʣʴʥʳʭ ʜʣʠʥ ʚʦʣʥ ʵʤʠʩʩʠʠ ʘʚʪʦʨʳ ʧʦʢʘʟʘʣʠ, ʯʪʦ ʨʘʟʨʘʙʦʪʘʥʥʳʡ ʠʭ ʢʦʣʣʝʢʪʠʚʦʤ 

ʚʳʯʠʩʣʠʪʝʣʴʥʳʡ ʧʨʦʪʦʢʦʣ ʧʦʟʚʦʣʷʝʪ ʩ ʚʳʩʦʢʦʡ ʪʦʯʥʦʩʪʴʶ ʧʨʝʜʩʢʘʟʳʚʘʪʴ ʜʣʠʥʳ ʚʦʣʥ (ʨʠʩʫʥʦʢ 

1.42), ʢʦʣʠʯʝʩʪʚʦ ʧʦʣʦʩ ʵʤʠʩʩʠʠ ESIPT-ʬʣʫʦʨʦʬʦʨʦʚ ʠ ʠʭ ʧʨʠʨʦʜʫ (ʦʜʥʘ ʧʦʣʦʩʘ 

ʬʣʫʦʨʝʩʮʝʥʮʠʠ ʝʥʦʣʴʥʦʡ ʬʦʨʤʳ, ʦʜʥʘ ʧʦʣʦʩʘ ʬʣʫʦʨʝʩʮʝʥʮʠʠ ʢʝʪʦ-ʬʦʨʤʳ ʣʠʙʦ ʜʚʦʡʥʘʷ 

ʬʣʫʦʨʝʩʮʝʥʮʠʷ ʝʥʦʣʴʥʦʡ ʠ ʢʝʪʦ-ʬʦʨʤ). ɺʦ-ʚʪʦʨʳʭ, ʘʚʪʦʨʳ ʫʩʪʘʥʦʚʠʣʠ, ʯʪʦ ʜʣʷ ʥʘʙʣʶʜʝʥʠʷ 

ʜʚʦʡʥʦʡ ʵʤʠʩʩʠʠ ʥʝʦʙʭʦʜʠʤʦ, ʯʪʦʙʳ ʚ ʚʦʟʙʫʞʜʸʥʥʦʤ ʩʦʩʪʦʷʥʠʠ ʢʝʪʦ-ʬʦʨʤʘ ʙʳʣʘ ʩʪʘʙʠʣʴʥʝʝ 

ʝʥʦʣʴʥʦʡ ʬʦʨʤʳ ʥʘ 0.00 ï 0.20 ʵɺ. ʉʦʛʣʘʩʥʦ ʨʘʩʯʸʪʘʤ, ʧʨʠ ʧʝʨʝʭʦʜʝ ʦʪ ʧʨʦʠʟʚʦʜʥʳʭ HBO ʢ 

ʧʨʦʠʟʚʦʜʥʳʤ HBI ʠ HBT ʢʝʪʦ-ʬʦʨʤʘ ʩʪʘʙʠʣʠʟʠʨʫʝʪʩʷ ʦʪʥʦʩʠʪʝʣʴʥʦ ʝʥʦʣʴʥʦʡ ʚ 

ʣʶʤʠʥʝʩʮʠʨʫʶʱʝʤ ʩʦʩʪʦʷʥʠʠ S1. ʅʘʢʦʥʝʮ, ɾʘʢʤʘʥ ʠ ʢʦʣʣʝʛʠ ʧʦʢʘʟʘʣʠ, ʯʪʦ ʚʚʝʜʝʥʠʝ 

ʵʣʝʢʪʨʦʥʦʜʦʥʦʨʥʳʭ ʟʘʤʝʩʪʠʪʝʣʝʡ ʚ ʦʨʛʘʥʠʯʝʩʢʠʝ ʦʩʪʦʚʳ HBO, HBI ʠ HBT ʩʠʩʪʝʤʘʪʠʯʝʩʢʠ 

ʩʪʘʙʠʣʠʟʠʨʫʝʪ ʝʥʦʣʴʥʫʶ ʬʦʨʤʫ ʚʥʝ ʟʘʚʠʩʠʤʦʩʪʠ ʦʪ ʢʦʥʢʨʝʪʥʦʛʦ ʤʝʩʪʘ ʟʘʤʝʱʝʥʠʷ, ʚ ʪʦ ʚʨʝʤʷ 

ʢʘʢ ʚʚʝʜʝʥʠʝ ʵʣʝʢʪʨʦʥʦʘʢʮʝʧʪʦʨʥʳʭ ʟʘʤʝʩʪʠʪʝʣʝʡ ʤʦʞʝʪ ʣʠʙʦ ʩʪʘʙʠʣʠʟʠʨʦʚʘʪʴ, ʣʠʙʦ 

ʜʝʩʪʘʙʠʣʠʟʠʨʦʚʘʪʴ ʝʥʦʣʴʥʫʶ ʬʦʨʤʫ. 

 

ʈʠʩʫʥʦʢ 1.41. ʉʣʝʚʘ: ʧʨʦʠʟʚʦʜʥʳʝ HBO, ʠʩʩʣʝʜʦʚʘʥʥʳʝ ʚ ʨʘʙʦʪʝ [116]; ʩʧʨʘʚʘ: ʧʨʠʤʝʨ 

ʧʦʪʝʥʮʠʘʣʴʥʳʭ ʢʨʠʚʳʭ ʨʝʘʢʮʠʠ ʬʦʪʦʧʝʨʝʥʦʩʘ ʧʨʦʪʦʥʘ ʚ ʦʩʥʦʚʥʦʤ ʠ ʚʦʟʙʫʞʜʸʥʥʦʤ ʩʦʩʪʦʷʥʠʠ. 
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ʈʠʩʫʥʦʢ 1.42. ʉʦʧʦʩʪʘʚʣʝʥʠʝ ʨʘʩʩʯʠʪʘʥʥʳʭ ʠ ʵʢʩʧʝʨʠʤʝʥʪʘʣʴʥʳʭ ʜʣʠʥ ʚʦʣʥ ʵʤʠʩʩʠʠ ʜʣʷ 

ʧʨʦʠʟʚʦʜʥʳʭ HBO ʩ ʨʘʟʥʳʤʠ ʟʘʤʝʩʪʠʪʝʣʷʤʠ [116]. 

1.6.2. çɼʠʥʘʤʠʯʝʩʢʠʝè ʨʘʩʯʸʪʥʦ-ʪʝʦʨʝʪʠʯʝʩʢʠʝ ʤʝʪʦʜʳ 

ʇʦ ʩʨʘʚʥʝʥʠʶ ʩʦ çʩʪʘʪʠʯʝʩʢʠʤʠè ʤʝʪʦʜʘʤʠ, çʜʠʥʘʤʠʯʝʩʢʠʝè ʤʝʪʦʜʳ ʦʪʢʨʳʚʘʶʪ 

ʚʦʟʤʦʞʥʦʩʪʠ ʜʣʷ ʙʦʣʝʝ ʛʣʫʙʦʢʦʛʦ ʠ ʜʝʪʘʣʴʥʦʛʦ ʧʦʥʠʤʘʥʠʷ ʤʝʭʘʥʠʟʤʘ ʧʨʦʮʝʩʩʘ ESIPT 

ʙʣʘʛʦʜʘʨʷ ʚʦʟʤʦʞʥʦʩʪʠ ʩʠʤʫʣʷʮʠʠ ʵʪʦʡ ʬʦʪʦʨʝʘʢʮʠʠ ʚ ʨʝʞʠʤʝ ʨʝʘʣʴʥʦʛʦ ʚʨʝʤʝʥʠ. ʉʪʘʨʪʦʚʦʡ 

ʪʦʯʢʦʡ ʜʣʷ ʚʩʝʭ çʜʠʥʘʤʠʯʝʩʢʠʭè ʚʳʯʠʩʣʝʥʠʡ ʷʚʣʷʝʪʩʷ ʚʨʝʤʝʥʥʦʝ ʫʨʘʚʥʝʥʠʝ ʐʨʸʜʠʥʛʝʨʘ 

ὭὬ  Ὄ‪. ɼʘʣʝʝ ʠʜʸʪ ʨʘʟʜʝʣʝʥʠʝ ʥʘ ʜʚʘ ʢʣʘʩʩʘ ʤʝʪʦʜʦʚ, ʦʪʣʠʯʘʶʱʠʭʩʷ ʩʪʝʧʝʥʴʶ 

ʘʧʧʨʦʢʩʠʤʘʮʠʠ ʵʪʦʛʦ ʫʨʘʚʥʝʥʠʷ. ʇʝʨʚʳʡ ʢʣʘʩʩ ʤʝʪʦʜʦʚ ï ʵʪʦ ʥʝʘʜʠʘʙʘʪʠʯʝʩʢʠʝ ʩʤʝʰʘʥʥʳʝ 

ʢʚʘʥʪʦʚʦ-ʢʣʘʩʩʠʯʝʩʢʠʝ çʜʠʥʘʤʠʯʝʩʢʠʝè ʤʝʪʦʜʳ (NA-MQC), ʚ ʢʦʪʦʨʳʭ ʷʜʨʦ, ʙʫʜʫʯʠ ʛʦʨʘʟʜʦ 

ʙʦʣʝʝ ʤʝʜʣʝʥʥʦʡ ʯʘʩʪʠʮʝʡ, ʯʝʤ ʵʣʝʢʪʨʦʥ, ʨʘʩʩʤʘʪʨʠʚʘʝʪʩʷ ʥʘ ʢʣʘʩʩʠʯʝʩʢʦʤ ʠʣʠ 

ʧʦʣʫʢʣʘʩʩʠʯʝʩʢʦʤ ʫʨʦʚʥʝ, ʚ ʩʦʦʪʚʝʪʩʪʚʠʠ ʩ ʟʘʢʦʥʘʤʠ ʅʴʶʪʦʥʘ, ʘ ʵʣʝʢʪʨʦʥʳ ʨʘʩʩʤʘʪʨʠʚʘʶʪʩʷ 

ʥʘ ʢʚʘʥʪʦʚʦʤ ʫʨʦʚʥʝ (ʨʠʩʫʥʦʢ 1.43). ɺʪʦʨʦʡ ʢʣʘʩʩ ʤʝʪʦʜʦʚ ʦʪʥʦʩʠʪʩʷ ʢ ʪʘʢ ʥʘʟʳʚʘʝʤʳʤ ʧʦʣʥʳʤ 

ʤʝʪʦʜʘʤ ʢʚʘʥʪʦʚʦʡ ʜʠʥʘʤʠʢʠ, ʚ ʢʦʪʦʨʳʭ ʠ ʵʣʝʢʪʨʦʥʥʳʝ, ʠ ʷʜʝʨʥʳʝ ʩʪʝʧʝʥʠ ʩʚʦʙʦʜʳ ʦʜʠʥʘʢʦʚʦ 

ʠ ʨʘʚʥʦʮʝʥʥʦ ʫʯʠʪʳʚʘʶʪʩʷ ʥʘ ʢʚʘʥʪʦʚʦ-ʤʝʭʘʥʠʯʝʩʢʦʤ ʫʨʦʚʥʝ. 

ʄʝʪʦʜ ʧʨʳʞʢʦʚ ʤʝʞʜʫ ʩʦʩʪʦʷʥʠʷʤʠ ʧʦ ʦʧʨʝʜʝʣʸʥʥʦʡ ʪʨʘʝʢʪʦʨʠʠ (ʦʪ ʘʥʛʣ. trajectory 

surface hopping method, TSH) ï ʵʪʦ ʥʘʠʙʦʣʝʝ ʠʟʚʝʩʪʥʳʡ ʤʝʪʦʜ ʠʟ ʩʝʤʝʡʩʪʚʘ NA-MQC. ʆʥ 

ʦʧʠʨʘʝʪʩʷ ʥʘ ʤʦʜʝʣʠʨʦʚʘʥʠʝ ʨʝʣʘʢʩʘʮʠʠ ʤʦʣʝʢʫʣʷʨʥʦʡ ʩʠʩʪʝʤʳ ʚ ʨʝʘʣʴʥʦʤ ʚʨʝʤʝʥʠ ʟʘ ʩʯʸʪ 

ʥʘʙʦʨʘ ʥʝʟʘʚʠʩʠʤʳʭ ʢʣʘʩʩʠʯʝʩʢʠʭ ʪʨʘʝʢʪʦʨʠʡ, ʢʦʪʦʨʳʝ ʚʤʝʩʪʝ ʚʟʷʪʳʝ ʧʨʝʜʩʪʘʚʣʷʶʪ ʩʦʙʦʡ 
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ʧʨʠʙʣʠʞʸʥʥʳʡ ʷʜʝʨʥʳʡ ʚʦʣʥʦʚʦʡ ʧʘʢʝʪ. ɺ ʪʦ ʚʨʝʤʷ ʢʘʢ ʪʨʘʝʢʪʦʨʠʠ ʨʘʩʧʦʣʦʞʝʥʳ ʥʘ 

ʠʥʜʠʚʠʜʫʘʣʴʥʳʭ ʘʜʠʘʙʘʪʠʯʝʩʢʠʭ ɹʦʨʥ-ʆʧʧʝʥʛʝʡʤʝʨʦʚʩʢʠʭ ʧʦʚʝʨʭʥʦʩʪʷʭ, ʥʝʘʜʠʘʙʘʪʠʯʝʩʢʠʝ 

ʧʝʨʝʭʦʜʳ ʤʝʞʜʫ ʨʘʟʥʳʤʠ ʧʦʚʝʨʭʥʦʩʪʷʤʠ ʚʦʟʤʦʞʥʳ ʚ ʦʙʣʘʩʪʷʭ, ʭʘʨʘʢʪʝʨʠʟʫʶʱʠʤʠʩʷ 

ʙʦʣʴʰʠʤʠ ʟʥʘʯʝʥʠʷʤʠ ʥʝʘʜʠʘʙʘʪʠʯʝʩʢʦʛʦ ʚʟʘʠʤʦʜʝʡʩʪʚʠʷ (non-adiabatic coupling, NAC). 

ɺʝʨʦʷʪʥʦʩʪʴ ʧʨʳʞʢʘ ʤʝʞʜʫ ʜʚʫʤʷ ʩʦʩʪʦʷʥʠʷʤʠ ʧʨʦʧʦʨʮʠʦʥʘʣʴʥʘ ʚʝʣʠʯʠʥʝ NAC. ɺʘʞʥʦ 

ʦʪʤʝʪʠʪʴ, ʯʪʦ ʤʝʪʦʜ TSH ʤʦʞʥʦ ʨʝʘʣʠʟʦʚʳʚʘʪʴ ʚ ʢʘʯʝʩʪʚʝ ʪʘʢ ʥʘʟʳʚʘʝʤʦʛʦ ʤʝʪʦʜʘ çon-the-flyè, 

ʪʦ ʝʩʪʴ ʧʦʚʝʨʭʥʦʩʪʠ ʧʦʪʝʥʮʠʘʣʴʥʦʡ ʵʥʝʨʛʠʠ, ʫʯʘʩʪʚʫʶʱʠʝ ʚ ʩʠʤʫʣʷʮʠʠ, ʥʝ ʪʨʝʙʫʝʪʩʷ ʟʥʘʪʴ 

ʟʘʨʘʥʝʝ, ʠ ʤʦʜʝʣʠʨʦʚʘʥʠʝ ʚʩʝʭ ʵʣʝʢʪʨʦʥʥʳʭ ʩʚʦʡʩʪʚ (ʵʥʝʨʛʠʡ ʠ ʛʨʘʜʠʝʥʪʦʚ) ʧʨʦʠʩʭʦʜʠʪ ʧʦ 

ʭʦʜʫ ʨʘʩʯʸʪʘ. ʀʟʚʝʩʪʥʳ ʧʨʠʤʝʨʳ ʧʨʠʤʝʥʝʥʠʷ ʵʪʦʛʦ ʤʝʪʦʜʘ ʜʣʷ ʠʟʫʯʝʥʠʷ ʜʠʥʘʤʠʢʠ ʨʝʣʘʢʩʘʮʠʠ 

ʚʦʟʙʫʞʜʸʥʥʳʭ ʩʦʩʪʦʷʥʠʡ ESIPT-ʣʶʤʠʥʦʬʦʨʦʚ [111,117,118]. 

 

ʈʠʩʫʥʦʢ 1.43. ʋʧʨʦʱʸʥʥʘʷ ʠʣʣʶʩʪʨʘʮʠʷ çʜʠʥʘʤʠʯʝʩʢʠʭè ʤʝʪʦʜʦʚ ʩʝʤʝʡʩʪʚʘ NA-MQC: TSH, 

AIMS ʠ NEO-Ehrenfest [86]. 

ɽʱ yʦʜʥʠʤ ʤʝʪʦʜʦʤ ʠʟ ʩʝʤʝʡʩʪʚʘ NA-MQC ʷʚʣʷʝʪʩʷ ʤʝʪʦʜ ab initio multiple spawning 

(AIMS). ɽʛʦ ʢʦʥʮʝʧʮʠʷ ʦʩʥʦʚʘʥʘ ʥʘ ʧʨʝʜʩʪʘʚʣʝʥʠʠ ʷʜʝʨʥʦʡ ʚʦʣʥʦʚʦʡ ʬʫʥʢʮʠʠ ʚ ʚʠʜʝ ʯʘʩʪʠʯʥʦ 

ʩʚʷʟʘʥʥʳʭ çʧʫʪʝʰʝʩʪʚʫʶʱʠʭè ʬʫʥʢʮʠʡ ɻʘʫʩʩʘ, ʠʤʝʶʱʠʭ ʦʧʨʝʜʝʣʸʥʥʫʶ ʧʦʣʫʰʠʨʠʥʫ ʢʘʢ ʚ 

ʧʦʟʠʮʠʠ, ʪʘʢ ʠ ʚ ʤʦʤʝʥʪʝ, ʠ ʚʟʘʠʤʦʜʝʡʩʪʚʫʶʱʠʭ ʜʨʫʛ ʩ ʜʨʫʛʦʤ ʚ ʧʨʦʮʝʩʩʝ ʜʠʥʘʤʠʢʠ. 

ʉʫʤʤʘʨʥʦʝ ʯʠʩʣʦ çʧʫʪʝʰʝʩʪʚʫʶʱʠʭè ʛʘʫʩʩʦʚʳʭ ʬʫʥʢʮʠʡ ʤʝʥʷʝʪʩʷ ʚʦ ʚʨʝʤʝʥʠ ʧʨʠ ʢʘʞʜʦʤ 

ʧʨʦʭʦʜʝ ʯʝʨʝʟ ʦʙʣʘʩʪʴ ʩ ʚʳʩʦʢʠʤ ʟʥʘʯʝʥʠʝʤ ʥʝʘʜʠʘʙʘʪʠʯʝʩʢʦʛʦ ʚʟʘʠʤʦʜʝʡʩʪʚʠʷ NAC. ʇʦ 

ʩʨʘʚʥʝʥʠʶ ʩ TSH, ʤʝʪʦʜ AIMS ʫʯʠʪʳʚʘʝʪ ʵʬʬʝʢʪʳ ʜʝʢʦʛʝʨʝʥʮʠʠ ʠ ʪʨʝʙʫʝʪ ʙ·ʣʴʰʠʭ 

ʚʳʯʠʩʣʠʪʝʣʴʥʳʭ ʟʘʪʨʘʪ. ʅʝʜʘʚʥʦ ʧʦʷʚʠʣʩʷ ʥʦʚʳʡ çʜʠʥʘʤʠʯʝʩʢʠʡè ʤʝʪʦʜ ʜʣʷ ʠʟʫʯʝʥʠʷ ESIPT-

ʘʢʪʠʚʥʳʭ ʩʠʩʪʝʤ NEO-Ehrenfest, ʚ ʢʦʪʦʨʦʤ ʧʨʦʪʦʥʳ ʦʧʠʩʳʚʘʶʪʩʷ ʚ ʨʘʤʢʘʭ 

ʢʚʘʥʪʦʚʦʤʝʭʘʥʠʯʝʩʢʦʡ ʤʦʜʝʣʠ ʥʘʨʘʚʥʝ ʩ ʵʣʝʢʪʨʦʥʘʤʠ, ʯʪʦ ʘʚʪʦʤʘʪʠʯʝʩʢʠ ʚʝʜʸʪ ʢ ʫʯʸʪʫ ʵʥʝʨʛʠʠ 
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ʥʫʣʝʚʳʭ ʢʦʣʝʙʘʥʠʡ ʠ ʪʫʥʥʝʣʴʥʳʭ ʵʬʬʝʢʪʦʚ. ʕʪʦʪ ʤʝʪʦʜ ʧʦʟʚʦʣʷʝʪ ʧʨʦʚʝʩʪʠ ʢʦʨʨʝʢʪʥʦʝ 

ʤʦʜʝʣʠʨʦʚʘʥʠʝ ʚʦ ʚʨʝʤʝʥʠ ʧʨʦʮʝʩʩʘ ʧʝʨʝʥʦʩʘ ʧʨʦʪʦʥʘ ʥʘ ʙʦʣʴʰʦʝ ʨʘʩʩʪʦʷʥʠʝ (ʦʪ ʦʜʥʦʛʦ ʘʪʦʤʘ 

ʢ ʜʨʫʛʦʤʫ). ʄʝʪʦʜʳ AIMS ʠ NEO-Ehrenfest ʠʩʧʦʣʴʟʦʚʘʣʠʩʴ ʜʣʷ çʜʠʥʘʤʠʯʝʩʢʠʭè ʨʘʩʯʸʪʦʚ 

ESIPT-ʵʤʠʪʪʝʨʦʚ [119,120]. 

ʅʝʩʤʦʪʨʷ ʥʘ ʪʦ, ʯʪʦ çʜʠʥʘʤʠʯʝʩʢʠʝè ʩʠʤʫʣʷʮʠʠ ʤʝʭʘʥʠʟʤʘ ʨʝʘʢʮʠʠ ʬʦʪʦʧʝʨʝʥʦʩʘ 

ʧʨʦʪʦʥʘ ʛʨʫʧʧʦʡ ʤʝʪʦʜʦʚ NA-MQC ʤʦʛʫʪ ʧʨʠʚʦʜʠʪʴ ʢ ʧʦʣʝʟʥʳʤ ʚʳʚʦʜʘʤ ʠ ʫʤʦʟʘʢʣʶʯʝʥʠʷʤ, 

ʥʝʨʝʜʢʦ ʚʦʟʥʠʢʘʶʪ ʩʠʪʫʘʮʠʠ, ʢʦʛʜʘ ʜʣʷ ʢʦʨʨʝʢʪʥʦʛʦ ʠʩʩʣʝʜʦʚʘʥʠʷ ʵʪʦʛʦ ʧʨʦʮʝʩʩʘ ʥʫʞʥʦ 

ʧʨʦʜʚʠʥʫʪʴʩʷ ʝʱʸ ʛʣʫʙʞʝ ʠ ʨʘʩʩʤʦʪʨʝʪʴ ʤʝʪʦʜʘʤʠ ʢʚʘʥʪʦʚʦʡ ʜʠʥʘʤʠʢʠ ʚʩʝ ʯʘʩʪʠʮʳ, ʚʢʣʶʯʘʷ 

ʷʜʨʘ. ʆʜʥʠʤ ʠʟ ʥʘʠʙʦʣʝʝ ʵʬʬʝʢʪʠʚʥʳʭ ʤʝʪʦʜʦʚ ʨʝʰʝʥʠʷ ʚʨʝʤʝʥʥʦʛʦ ʫʨʘʚʥʝʥʠʷ ʐʨʸʜʠʥʛʝʨʘ, 

ʩʦʭʨʘʥʷʶʱʠʤ ʢʚʘʥʪʦʚʳʡ ʭʘʨʘʢʪʝʨ ʜʣʷ ʚʩʝʭ ʫʯʘʩʪʚʫʶʱʠʭ ʚ ʧʨʦʮʝʩʩʝ ʯʘʩʪʠʮ, ʷʚʣʷʝʪʩʷ 

ʟʘʚʠʩʷʱʠʡ ʦʪ ʚʨʝʤʝʥʠ ʤʥʦʛʦʢʦʥʬʠʛʫʨʘʮʠʦʥʥʳʡ ʤʝʪʦʜ ʍʘʨʪʨʠ (multiconfiguration time-

dependent Hartree, MCTDH). ʕʪʦʪ ʤʝʪʦʜ ʧʦʣʘʛʘʝʪʩʷ ʥʘ ʘʧʧʨʦʢʩʠʤʘʮʠʶ ɹʦʨʥʘ-ʍʫʘʥʛʘ ʠ 

ʧʦʟʚʦʣʷʝʪ ʩʠʤʫʣʠʨʦʚʘʪʴ ʚʦʣʥʦʚʦʡ ʧʘʢʝʪ ʚʦ ʚʨʝʤʝʥʠ, ʘ ʚʦʣʥʦʚʘʷ ʬʫʥʢʮʠʷ ʩʠʩʪʝʤʳ ʦʧʠʩʳʚʘʝʪʩʷ 

ʢʘʢ ʩʫʤʤʘ ʦʜʥʦʯʘʩʪʠʯʥʳʭ ʬʫʥʢʮʠʡ, ʢʦʪʦʨʳʝ ʧʨʝʜʩʪʘʚʣʷʶʪ ʠʥʜʠʚʠʜʫʘʣʴʥʳʝ ʷʜʝʨʥʳʝ ʩʪʝʧʝʥʠ 

ʩʚʦʙʦʜʳ, ʘʩʩʦʮʠʠʨʦʚʘʥʥʳʝ ʩ ʥʦʨʤʘʣʴʥʳʤʠ ʢʦʣʝʙʘʥʠʷʤʠ ʤʦʣʝʢʫʣʳ. ʇʨʠʤʝʥʝʥʠʝ ʤʝʪʦʜʘ 

MCTDH ʧʦʜʨʘʟʫʤʝʚʘʝʪ ʧʦʩʪʨʦʝʥʠʝ ʤʦʜʝʣʴʥʦʛʦ ʛʘʤʠʣʴʪʦʥʠʘʥʘ ʜʣʷ ʢʘʞʜʦʡ ʦʪʜʝʣʴʥʦ ʚʟʷʪʦʡ 

ʩʠʩʪʝʤʳ. ɼʣʷ ESIPT-ʘʢʪʠʚʥʳʭ ʩʠʩʪʝʤ ʯʘʱʝ ʚʩʝʛʦ ʩʪʨʦʷʪ ʛʘʤʠʣʴʪʦʥʠʘʥ, ʚʢʣʶʯʘʶʱʠʡ 

ʚʠʙʨʦʥʥʳʝ ʚʟʘʠʤʦʜʝʡʩʪʚʠʷ (ʚʟʘʠʤʦʜʝʡʩʪʚʠʷ ʵʣʝʢʪʨʦʥʦʚ ʠ ʢʦʣʝʙʘʥʠʡ ʷʜʝʨ ʚ ʤʦʣʝʢʫʣʝ), ʩ 

ʧʨʝʜʚʘʨʠʪʝʣʴʥʳʤ ʚʳʙʦʨʦʤ ʯʠʩʣʘ ʵʣʝʢʪʨʦʥʥʳʭ ʩʦʩʪʦʷʥʠʡ ʠ ʢʦʣʝʙʘʪʝʣʴʥʳʭ ʤʦʜ [121,122]. ɺ 

ʩʣʫʯʘʝ ʬʦʩʬʦʨʝʩʮʠʨʫʶʱʠʭ ʩʠʩʪʝʤ ʥʝʦʙʭʦʜʠʤʦ ʪʘʢʞʝ ʚʚʝʩʪʠ ʚ ʤʦʜʝʣʴʥʳʡ ʛʘʤʠʣʴʪʦʥʠʘʥ ʩʧʠʥ-

ʦʨʙʠʪʘʣʴʥʳʝ ʚʟʘʠʤʦʜʝʡʩʪʚʠʷ. ɺ ʨʘʩʯʸʪʝ ʦʨʠʛʠʥʘʣʴʥʳʤ ʤʝʪʦʜʦʤ, ʢʘʢ ʧʨʘʚʠʣʦ, ʤʦʞʥʦ ʫʯʝʩʪʴ ʜʦ 

20 ʥʦʨʤʘʣʴʥʳʭ ʢʦʣʝʙʘʥʠʡ, ʦʜʥʘʢʦ ʙʦʣʝʝ ʩʦʚʝʨʰʝʥʥʳʡ ʤʝʪʦʜ ML-MCTDH ʧʦʟʚʦʣʷʝʪ ʫʯʝʩʪʴ ʚʩʝ 

ʢʦʣʝʙʘʥʠʷ ʤʦʣʝʢʫʣʳ. ɺʘʞʥʦ ʦʪʤʝʪʠʪʴ, ʯʪʦ ʤʝʪʦʜ MCTDH ʪʨʝʙʫʝʪ ʧʨʝʜʚʘʨʠʪʝʣʴʥʦʛʦ 

ʦʧʨʝʜʝʣʝʥʠʷ ʧʦʚʝʨʭʥʦʩʪʝʡ ʧʦʪʝʥʮʠʘʣʴʥʦʡ ʵʥʝʨʛʠʠ ʠʥʪʝʨʝʩʫʶʱʠʭ ʵʣʝʢʪʨʦʥʥʳʭ ʩʦʩʪʦʷʥʠʡ. 
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ɻʣʘʚʘ 2. ʄʝʪʦʜʳ ʠ ʦʙʲʝʢʪʳ ʠʩʩʣʝʜʦʚʘʥʠʷ 

2.1. ʀʜʝʷ ʜʠʟʘʡʥʘ ʙʠʬʫʥʢʮʠʦʥʘʣʴʥʳʭ ESIPT-ʘʢʪʠʚʥʳʭ ʩʦʝʜʠʥʝʥʠʡ 

ʇʦʜʘʚʣʷʶʱʝʝ ʙʦʣʴʰʠʥʩʪʚʦ ʦʨʛʘʥʠʯʝʩʢʠʭ ESIPT-ʘʢʪʠʚʥʳʭ ʩʦʝʜʠʥʝʥʠʡ, ʠʟʚʝʩʪʥʳʭ ʥʘ 

ʜʘʥʥʳʡ ʤʦʤʝʥʪ, ʷʚʣʷʶʪʩʷ ʤʦʥʦʬʫʥʢʮʠʦʥʘʣʴʥʳʤʠ ʚ ʪʦʤ ʩʤʳʩʣʝ, ʯʪʦ ʦʥʠ ʠʤʝʶʪ ʣʠʰʴ 

ʝʜʠʥʩʪʚʝʥʥʳʡ ESIPT-ʩʘʡʪ ʠ ʥʝ ʩʦʜʝʨʞʘʪ ʠʥʳʭ ʩʘʡʪʦʚ, ʩʧʦʩʦʙʥʳʭ ʧʨʠʜʘʪʴ ʤʦʣʝʢʫʣʝ ʥʦʚʳʡ 

ʬʫʥʢʮʠʦʥʘʣ (ʨʠʩʫʥʦʢ 2.1). ɺ ʩʚʝʪʝ ʵʪʦʛʦ ʩʚʷʟʳʚʘʥʠʝ ʠʦʥʦʚ ʤʝʪʘʣʣʦʚ ʪʘʢʠʤʠ ʤʦʣʝʢʫʣʘʤʠ 

ʩʦʧʨʷʞʝʥʦ ʩ ʠʭ ʜʝʧʨʦʪʦʥʠʨʦʚʘʥʠʝʤ ʠ ʠʩʯʝʟʥʦʚʝʥʠʝʤ ʧʨʦʮʝʩʩʘ ESIPT ʚ ʤʦʣʝʢʫʣʝ ʢʦʤʧʣʝʢʩʘ, 

ʧʦʩʢʦʣʴʢʫ ʢʦʦʨʜʠʥʘʮʠʷ ʧʨʦʠʩʭʦʜʠʪ ʯʝʨʝʟ ESIPT-ʘʢʪʠʚʥʳʡ ʩʘʡʪ. ʂʘʢ ʧʦʢʘʟʘʥʦ ʨʘʥʝʝ ʥʘ 

ʧʨʠʤʝʨʘʭ ʠʟ ʣʠʪʝʨʘʪʫʨʳ, ʤʦʥʦʬʫʥʢʮʠʦʥʘʣʴʥʳʝ ESIPT-ʣʶʤʠʥʦʬʦʨʳ ʯʘʱʝ ʚʩʝʛʦ ʠʩʧʦʣʴʟʫʶʪʩʷ 

ʜʣʷ ʠʜʝʥʪʠʬʠʢʘʮʠʠ ʠʦʥʦʚ ʤʝʪʘʣʣʦʚ ʚ ʨʘʩʪʚʦʨʝ. 

 

ʈʠʩʫʥʦʢ 2.1. ʌʦʪʦʧʝʨʝʥʦʩ ʧʨʦʪʦʥʘ ʠ ʢʦʦʨʜʠʥʘʮʠʷ ʤʝʪʘʣʣʘ ʚ ʤʦʥʦʬʫʥʢʮʠʦʥʘʣʴʥʳʭ 

ESIPT-ʣʶʤʠʥʦʬʦʨʘʭ. 

ʇʦʜʭʦʜ, ʨʘʟʚʠʚʘʝʤʳʡ ʚ ʥʘʰʝʡ ʥʘʫʯʥʦʡ ʛʨʫʧʧʝ, ʥʘʮʝʣʝʥ ʥʘ ʜʠʟʘʡʥ ʠ ʠʩʩʣʝʜʦʚʘʥʠʝ 

ʙʠʬʫʥʢʮʠʦʥʘʣʴʥʳʭ ESIPT-ʘʢʪʠʚʥʳʭ ʣʶʤʠʥʦʬʦʨʦʚ. ɺ ʜʘʥʥʳʭ ʣʶʤʠʥʦʬʦʨʘʭ, ʧʦʤʠʤʦ 

ESIPT-ʘʢʪʠʚʥʳʭ ʩʘʡʪʦʚ, ʩʦʟʜʘʝʪʩʷ ʜʦʧʦʣʥʠʪʝʣʴʥʳʡ N,N-ʩʘʡʪ, ʦʙʝʩʧʝʯʠʚʘʶʱʠʡ ʢʦʦʨʜʠʥʘʮʠʶ 

ʠʦʥʦʚ ʤʝʪʘʣʣʦʚ ʙʝʟ ʟʘʪʨʘʛʠʚʘʥʠʷ ESIPT-ʩʘʡʪʘ (ʨʠʩʫʥʦʢ 2.2). ʉʦʟʜʘʥʠʝ ʪʘʢʦʛʦ ʩʘʡʪʘ 

ʦʙʝʩʧʝʯʠʚʘʝʪʩʷ ʚʚʝʜʝʥʠʝʤ ʜʦʧʦʣʥʠʪʝʣʴʥʳʭ ʘʟʦʪʩʦʜʝʨʞʘʱʠʭ ʛʝʪʝʨʦʮʠʢʣʦʚ ʚ ʩʦʩʪʘʚ ʤʦʣʝʢʫʣʳ. 

ʊʘʢʦʡ ʧʦʜʭʦʜ ʩʫʱʝʩʪʚʝʥʥʦ ʨʘʩʰʠʨʷʝʪ ʚʦʟʤʦʞʥʦʩʪʠ ʚʦʟʜʝʡʩʪʚʠʷ ʥʘ ESIPT-ʘʢʪʠʚʥʫʶ ʩʠʩʪʝʤʫ ʠ 

ʜʝʣʘʝʪ ʚʦʟʤʦʞʥʳʤ ʩʚʷʟʳʚʘʥʠʝ ʠʦʥʦʚ ʤʝʪʘʣʣʦʚ ʯʝʨʝʟ ʜʦʧʦʣʥʠʪʝʣʴʥʳʡ ʩʘʡʪ. ɺ ʩʚʦʶ ʦʯʝʨʝʜʴ, ʵʪʦ 

ʧʦʟʚʦʣʷʝʪ ʩʦʭʨʘʥʠʪʴ ʧʨʦʮʝʩʩ ESIPT ʚ ʧʦʣʫʯʘʝʤʳʭ ʧʨʠ ʵʪʦʤ ʢʦʦʨʜʠʥʘʮʠʦʥʥʳʭ ʩʦʝʜʠʥʝʥʠʷʭ 

ʧʝʨʝʭʦʜʥʳʭ ʤʝʪʘʣʣʦʚ ʠ ʠʩʩʣʝʜʦʚʘʪʴ ʚʣʠʷʥʠʝ ʢʦʦʨʜʠʥʠʨʦʚʘʥʥʦʛʦ ʠʦʥʘ ʤʝʪʘʣʣʘ ʥʘ ʧʨʦʮʝʩʩ 

ʬʦʪʦʧʝʨʝʥʦʩʘ ʧʨʦʪʦʥʘ ʠ ʤʝʭʘʥʠʟʤʳ ʣʶʤʠʥʝʩʮʝʥʮʠʠ. ʉʦʛʣʘʩʥʦ ʣʠʪʝʨʘʪʫʨʥʳʤ ʜʘʥʥʳʤ, ʥʘ 

ʜʘʥʥʳʡ ʤʦʤʝʥʪ ʙʦʣʝʝ ʯʝʪʳʨʸʭ ʪʳʩʷʯ ʩʪʘʪʝʡ ʧʦʩʚʷʱʝʥʦ ʠʩʩʣʝʜʦʚʘʥʠʶ ʦʨʛʘʥʠʯʝʩʢʠʭ 

ESIPT-ʬʣʫʦʨʦʬʦʨʦʚ, ʚ ʪʦ ʚʨʝʤʷ ʢʘʢ ʚʩʝʛʦ ʦʢʦʣʦ 20 ʨʘʙʦʪ ʧʦʩʚʷʱʝʥʦ ʠʩʩʣʝʜʦʚʘʥʠʶ 
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ʢʦʤʧʣʝʢʩʥʳʭ ʩʦʝʜʠʥʝʥʠʡ, ʩʧʦʩʦʙʥʳʭ ʧʨʦʷʚʣʷʪʴ ʧʝʨʝʥʦʩ ʧʨʦʪʦʥʘ, ʯʪʦ ʧʦʜʪʚʝʨʞʜʘʝʪ 

ʠʩʢʣʶʯʠʪʝʣʴʥʫʶ ʥʦʚʠʟʥʫ ʧʨʝʜʣʦʞʝʥʥʦʛʦ ʥʘʤʠ ʧʦʜʭʦʜʘ. 

 

ʈʠʩʫʥʦʢ 2.2. ʌʦʪʦʧʝʨʝʥʦʩ ʧʨʦʪʦʥʘ ʠ ʢʦʦʨʜʠʥʘʮʠʷ ʤʝʪʘʣʣʘ ʚ ʙʠʬʫʥʢʮʠʦʥʘʣʴʥʳʭ 

ESIPT-ʣʶʤʠʥʦʬʦʨʘʭ. 

2.2. ʉʦʝʜʠʥʝʥʠʷ ʥʘ ʦʩʥʦʚʝ 1-ʛʠʜʨʦʢʩʠ-1ʅ-ʠʤʠʜʘʟʦʣʘ 

ɹ·ʣʴʰʘʷ ʯʘʩʪʴ ʠʟʚʝʩʪʥʳʭ ʥʘ ʜʘʥʥʳʭ ʤʦʤʝʥʪ ESIPT-ʘʢʪʠʚʥʳʭ ʩʦʝʜʠʥʝʥʠʡ ï ʵʪʦ 

ʩʦʝʜʠʥʝʥʠʷ ʥʘ ʦʩʥʦʚʝ ʠʤʠʜʘʟʦʣʘ ʠʣʠ ʝʛʦ ʘʥʘʣʦʛʦʚ (ʦʢʩʘʟʦʣ, ʪʠʘʟʦʣ), ʚ ʢʦʪʦʨʳʭ ʘʟʦʣʴʥʳʡ 

ʬʨʘʛʤʝʥʪ ʠʛʨʘʝʪ ʨʦʣʴ ʘʢʮʝʧʪʦʨʘ ʧʨʦʪʦʥʘ, ʜʦʥʠʨʫʝʤʦʛʦ ʩʦʩʝʜʥʝʡ 2-ʛʠʜʨʦʢʩʠʬʝʥʠʣʴʥʦʡ ʛʨʫʧʧʦʡ 

ʠʣʠ ʝʸ ʘʥʘʣʦʛʘʤʠ. ɺ ʥʘʰʝʡ ʥʘʫʯʥʦʡ ʛʨʫʧʧʝ ʩʠʥʪʝʟʠʨʦʚʘʥ ʨʷʜ ʧʨʠʥʮʠʧʠʘʣʴʥʦ ʥʦʚʳʭ 

ʦʨʛʘʥʠʯʝʩʢʠʭ ESIPT-ʘʢʪʠʚʥʳʭ ʩʦʝʜʠʥʝʥʠʡ ʥʘ ʦʩʥʦʚʝ ʠʤʠʜʘʟʦʣʘ: HL
b
, HL

p
 ʠ HL

q
 (ʨʠʩʫʥʦʢ 2.3) 

[1-4]. ʅʦʚʠʟʥʘ ʵʪʦʛʦ ʪʠʧʘ ʩʦʝʜʠʥʝʥʠʡ ʟʘʢʣʶʯʘʝʪʩʷ ʚ ʠʟʤʝʥʝʥʠʠ ʨʦʣʠ ʠʤʠʜʘʟʦʣʴʥʦʛʦ ʬʨʘʛʤʝʥʪʘ 

ʤʦʣʝʢʫʣʳ ʩ ʨʦʣʠ ʘʢʮʝʧʪʦʨʘ ʧʨʦʪʦʥʘ ʥʘ ʨʦʣʴ ʜʦʥʦʨʘ ʧʨʦʪʦʥʘ. ʊʘʢ, ʚ ʫʢʘʟʘʥʥʳʭ ʩʦʝʜʠʥʝʥʠʷʭ 

ʨʦʣʴ ʜʦʥʦʨʘ ʧʨʦʪʦʥʘ ʠʛʨʘʝʪ 1-ʛʠʜʨʦʢʩʠ-1ʅ-ʠʤʠʜʘʟʦʣʴʥʳʡ ʬʨʘʛʤʝʥʪ ʤʦʣʝʢʫʣʳ, ʘ ʨʦʣʴ 

ʘʢʮʝʧʪʦʨʘ ʧʨʦʪʦʥʘ ï ʧʠʨʠʜʠʣʴʥʘʷ ʠʣʠ ʭʠʥʦʣʠʥʦʚʘʷ ʛʨʫʧʧʘ. ɹʣʘʛʦʜʘʨʷ ʥʘʣʠʯʠʶ 

ʜʦʧʦʣʥʠʪʝʣʴʥʦʛʦ N,N-ʩʘʡʪʘ ʚ ʩʪʨʫʢʪʫʨʝ, ʜʘʥʥʳʝ ʩʦʝʜʠʥʝʥʠʷ ʩʧʦʩʦʙʥʳ ʩʚʷʟʳʚʘʪʴ ʠʦʥʳ 

ʤʝʪʘʣʣʦʚ ʙʝʟ ʜʝʧʨʦʪʦʥʠʨʦʚʘʥʠʷ c ʦʙʨʘʟʦʚʘʥʠʝʤ ʢʦʦʨʜʠʥʘʮʠʦʥʥʳʭ ʩʦʝʜʠʥʝʥʠʡ [Zn(HL
b
)X2], 

[Zn(HL
p
)X2] ʠ [Zn(HL

q
)X2] (X = Cl, Br, I), ʢʦʪʦʨʳʝ ʪʘʢʞʝ ʩʧʦʩʦʙʥʳ ʧʨʦʷʚʣʷʪʴ ʬʦʪʦʧʝʨʝʥʦʩ 

ʧʨʦʪʦʥʘ (ʨʠʩʫʥʦʢ 2.3). ʈʘʟʜʝʣ 3.1 ʛʣʘʚʳ çʈʝʟʫʣʴʪʘʪʳ ʠ ʦʙʩʫʞʜʝʥʠʷè ʧʦʩʚʷʱʸʥ ʠʩʩʣʝʜʦʚʘʥʠʶ 

ʤʝʭʘʥʠʟʤʦʚ ʬʦʪʦʧʝʨʝʥʦʩʘ ʧʨʦʪʦʥʘ, ʚʦʟʙʫʞʜʝʥʠʷ ʠ ʣʶʤʠʥʝʩʮʝʥʮʠʠ ʵʪʦʛʦ ʨʷʜʘ 

ESIPT-ʬʣʫʦʨʦʬʦʨʦʚ. 
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ʈʠʩʫʥʦʢ 2.3. ʉʪʨʫʢʪʫʨʥʳʝ ʬʦʨʤʫʣʳ ʩʦʝʜʠʥʝʥʠʡ ʥʘ ʦʩʥʦʚʝ 1-ʛʠʜʨʦʢʩʠ-1ʅ-ʠʤʠʜʘʟʦʣʘ. 

2.3. ʉʦʝʜʠʥʝʥʠʷ ʥʘ ʦʩʥʦʚʝ 4-(1H-ʧʠʨʘʟʦʣ-1-ʠʣ)-6-(2-ʛʠʜʨʦʢʩʠʬʝʥʠʣ)ʧʠʨʠʤʠʜʠʥʘ 

ɺ 2018 ʛ. ʚ ʥʘʰʝʡ ʥʘʫʯʥʦʡ ʛʨʫʧʧʝ ʙʳʣʦ ʩʠʥʪʝʟʠʨʦʚʘʥʦ ʠ ʦʭʘʨʘʢʪʝʨʠʟʦʚʘʥʦ 

ʵʢʩʧʝʨʠʤʝʥʪʘʣʴʥʳʤʠ ʤʝʪʦʜʘʤʠ ʩʦʝʜʠʥʝʥʠʝ ʥʘ ʦʩʥʦʚʝ 4-(1H-ʧʠʨʘʟʦʣ-1-ʠʣ)-6-(2-

ʛʠʜʨʦʢʩʠʬʝʥʠʣ)ʧʠʨʠʤʠʜʠʥʘ HL, ʩʧʦʩʦʙʥʦʝ ʧʨʦʷʚʣʷʪʴ ʬʦʪʦʧʝʨʝʥʦʩ ʧʨʦʪʦʥʘ ʙʣʘʛʦʜʘʨʷ 

ʥʘʣʠʯʠʶ ʢʦʨʦʪʢʦʡ ʚʥʫʪʨʠʤʦʣʝʢʫʣʷʨʥʦʡ ʚʦʜʦʨʦʜʥʦʡ ʩʚʷʟʠ O-HÖÖÖN (ʨʠʩʫʥʦʢ 2.4) [123]. ʅʘʣʠʯʠʝ 

ʜʦʧʦʣʥʠʪʝʣʴʥʦʛʦ N,N-ʩʘʡʪʘ ʚ ʩʪʨʫʢʪʫʨʝ ʧʦʟʚʦʣʷʝʪ HL  ʢʦʦʨʜʠʥʠʨʦʚʘʪʴʩʷ ʢ ʠʦʥʘʤ ʤʝʪʘʣʣʦʚ ʙʝʟ 

ʜʝʧʨʦʪʦʥʠʨʦʚʘʥʠʷ ESIPT-ʩʘʡʪʘ. ʇʦ ʨʝʘʢʮʠʠ HL  ʩ ZnCl2 ʙʳʣ ʧʦʣʫʯʝʥ ʢʦʤʧʣʝʢʩ [Zn(HL )Cl2], 

ʢʦʪʦʨʳʡ ʪʘʢʞʝ ʩʧʦʩʦʙʝʥ ʜʝʤʦʥʩʪʨʠʨʦʚʘʪʴ ʧʨʦʮʝʩʩ ESIPT. ʂʘʢ ʠ ʫ ʙʦʣʴʰʠʥʩʪʚʘ ʠʟʚʝʩʪʥʳʭ ʥʘ 

ʜʘʥʥʳʡ ʤʦʤʝʥʪ ESIPT-ʣʶʤʠʥʦʬʦʨʦʚ, ʜʦʥʦʨʦʤ ʧʨʦʪʦʥʘ ʚ ʵʪʠʭ ʜʚʫʭ ʩʦʝʜʠʥʝʥʠʷʭ ʷʚʣʷʝʪʩʷ 

2-ʛʠʜʨʦʢʩʠʬʝʥʠʣʴʥʳʡ ʬʨʘʛʤʝʥʪ, ʘ ʘʢʮʝʧʪʦʨʦʤ ʧʨʦʪʦʥʘ ʚʳʩʪʫʧʘʝʪ ʧʠʨʠʤʠʜʠʥʦʚʳʡ ʛʝʪʝʨʦʮʠʢʣ. 

 

ʈʠʩʫʥʦʢ 2.4. ʉʪʨʫʢʪʫʨʥʳʝ ʬʦʨʤʫʣʳ ʝʥʦʣʴʥʦʡ ʠ ʢʝʪʦ-ʬʦʨʤ ʩʦʝʜʠʥʝʥʠʡ ʥʘ ʦʩʥʦʚʝ 

4-(1H-ʧʠʨʘʟʦʣ-1-ʠʣ)-6-(2-ʛʠʜʨʦʢʩʠʬʝʥʠʣ)ʧʠʨʠʤʠʜʠʥʘ HL  ʠ [Zn(HL )Cl2]. 
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ʉʦʛʣʘʩʥʦ ʵʢʩʧʝʨʠʤʝʥʪʘʣʴʥʳʤ ʜʘʥʥʳʤ, ʜʘʥʥʳʝ ʩʦʝʜʠʥʝʥʠʷ ʷʚʣʷʶʪʩʷ ʧʝʨʚʳʤʠ ʠ ʥʘ 

ʜʘʥʥʳʡ ʤʦʤʝʥʪ ʝʜʠʥʩʪʚʝʥʥʳʤʠ ESIPT-ʬʣʫʦʨʦʬʦʨʘʤʠ, ʬʦʪʦʣʶʤʠʥʝʩʮʝʥʮʠʷ ʢʦʪʦʨʳʭ ʩʦʯʝʪʘʝʪ ʚ 

ʩʝʙʝ ʩʨʘʟʫ ʪʨʠ ʤʝʭʘʥʠʟʤʘ ʠʟʣʫʯʘʪʝʣʴʥʦʡ ʨʝʣʘʢʩʘʮʠʠ: ʬʣʫʦʨʝʩʮʝʥʮʠʶ, ʬʦʩʬʦʨʝʩʮʝʥʮʠʶ ʠ 

ʪʝʨʤʠʯʝʩʢʠ ʘʢʪʠʚʠʨʦʚʘʥʥʫʶ ʟʘʤʝʜʣʝʥʥʫʶ ʬʣʫʦʨʝʩʮʝʥʮʠʶ (ʊɸɿʌ) [123]. ʉʧʝʢʪʨʳ ʵʤʠʩʩʠʠ ʠ 

ʮʚʝʪ ʠʟʣʫʯʝʥʠʷ ʵʪʠʭ ʩʦʝʜʠʥʝʥʠʡ ʟʘʚʠʩʷʪ ʦʪ ʜʣʠʥʳ ʚʦʣʥʳ ʚʦʟʙʫʞʜʘʶʱʝʛʦ ʩʚʝʪʘ. ɺ ʩʚʷʟʠ ʩ ʵʪʠʤ, 

ʢʚʘʥʪʦʚʦʭʠʤʠʯʝʩʢʠʡ ʘʥʘʣʠʟ ʬʦʪʦʬʠʟʠʯʝʩʢʠʭ ʩʚʦʡʩʪʚ ʩʦʝʜʠʥʝʥʠʡ HL  ʠ [Zn(HL )Cl2] 

ʧʨʝʜʩʪʘʚʣʷʝʪ ʦʩʦʙʳʡ ʠʥʪʝʨʝʩ ʠ ʦʧʠʩʘʥ ʜʘʣʝʝ ʚ ʨʘʟʜʝʣʝ 3.2 ʛʣʘʚʳ çʈʝʟʫʣʴʪʘʪʳ ʠ ʦʙʩʫʞʜʝʥʠʷè. 

2.4. ʉʦʝʜʠʥʝʥʠʷ ʥʘ ʦʩʥʦʚʝ 4-(1H-ʧʠʨʘʟʦʣ-1-ʠʣ)-6-(2-ʛʠʜʨʦʢʩʠʬʝʥʠʣ)ʧʠʨʠʤʠʜʠʥʘ 

 

ʈʠʩʫʥʦʢ 2.5. ʉʪʨʫʢʪʫʨʥʘʷ ʬʦʨʤʫʣʘ HL
H
 ʠ ʩʭʝʤʘ ʩʠʥʪʝʟʘ ʩʦʝʜʠʥʝʥʠʡ [Zn2L

H
2Cl2], 

(H2L
H
)4[ZnCl 4]2Ö3H2O ʠ (H2L

H
)Br . 

ʇʦʩʣʝʜʥʠʡ ʨʘʟʜʝʣ 3.3 ʛʣʘʚʳ çʈʝʟʫʣʴʪʘʪʳ ʠ ʦʙʩʫʞʜʝʥʠʷè ʧʦʩʚʷʱʸʥ ʪʝʦʨʝʪʠʯʝʩʢʦʤʫ 

ʠʩʩʣʝʜʦʚʘʥʠʶ ʨʝʘʢʮʠʦʥʥʦʡ ʩʧʦʩʦʙʥʦʩʪʠ ʠ ʬʦʪʦʬʠʟʠʯʝʩʢʠʭ ʩʚʦʡʩʪʚ ʩʦʝʜʠʥʝʥʠʷ ï ʧʨʦʠʟʚʦʜʥʦʛʦ 

4-(1H-ʧʠʨʘʟʦʣ-1-ʠʣ)-2-(2-ʛʠʜʨʦʢʩʠʬʝʥʠʣ)ʧʠʨʠʤʠʜʠʥʘ HL
H
, ʘ ʪʘʢʞʝ ʠʦʥʥʳʭ ʠ ʢʦʤʧʣʝʢʩʥʳʭ 

ʩʦʝʜʠʥʝʥʠʡ ʥʘ ʝʛʦ ʦʩʥʦʚʝ [Zn2L
H

2Cl2], (H2L
H
)4[ZnCl 4]2Ö3H2O ʠ (H2L

H
)Br  (ʨʠʩʫʥʦʢ 2.5). 

ʉʪʨʫʢʪʫʨʘ HL
H
 ʦʯʝʥʴ ʩʭʦʞʘ ʩʦ ʩʪʨʫʢʪʫʨʦʡ ʣʠʛʘʥʜʘ HL  ʠ ʦʪʣʠʯʘʝʪʩʷ ʦʪ ʥʝʸ ʣʠʰʴ ʧʦʣʦʞʝʥʠʝʤ ʠ 

ʢʦʣʠʯʝʩʪʚʦʤ ʤʝʪʠʣʴʥʳʭ ʛʨʫʧʧ, ʘ ʪʘʢʞʝ ʧʦʣʦʞʝʥʠʝʤ 2-ʛʠʜʨʦʢʩʠʬʝʥʠʣʴʥʦʛʦ ʟʘʤʝʩʪʠʪʝʣʷ. ɽʩʣʠ 

ʥʝ ʫʯʠʪʳʚʘʪʴ ʤʝʪʠʣʴʥʳʝ ʛʨʫʧʧʳ, ʪʦ HL
H
 ʤʦʞʥʦ ʥʘʟʚʘʪʴ ʩʪʨʫʢʪʫʨʥʳʤ ʠʟʦʤʝʨʦʤ HL. ʊʝʤ ʥʝ 

ʤʝʥʝʝ, ʢʘʢ ʙʫʜʝʪ ʧʦʢʘʟʘʥʦ ʜʘʣʝʝ, ʥʝʩʤʦʪʨʷ ʥʘ ʩʭʦʞʝʩʪʴ ʩʪʨʫʢʪʫʨ, HL
H
 ʠ HL  ʜʝʤʦʥʩʪʨʠʨʫʶʪ 
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ʩʦʚʝʨʰʝʥʥʦ ʨʘʟʥʳʝ ʬʦʪʦʣʶʤʠʥʝʩʮʝʥʪʥʳʝ ʩʚʦʡʩʪʚʘ ʠ ʨʘʟʥʫʶ ʨʝʘʢʮʠʦʥʥʫʶ ʩʧʦʩʦʙʥʦʩʪʴ ʧʦ 

ʦʪʥʦʰʝʥʠʶ ʢ ʢʘʪʠʦʥʘʤ Zn
2+

. ʇʦʩʢʦʣʴʢʫ ʤʝʪʠʣʴʥʳʝ ʛʨʫʧʧʳ ʥʝ ʦʢʘʟʳʚʘʶʪ ʢʘʢʦʛʦ-ʣʠʙʦ ʚʣʠʷʥʠʷ 

ʥʘ ʵʥʝʨʛʠʠ ʵʣʝʢʪʨʦʥʥʳʭ ʫʨʦʚʥʝʡ ʠ, ʩʣʝʜʦʚʘʪʝʣʴʥʦ, ʥʘ ʤʝʭʘʥʠʟʤʳ ʚʦʟʙʫʞʜʝʥʠʷ ʠ 

ʣʶʤʠʥʝʩʮʝʥʮʠʠ, ʪʦ ʠʤʝʥʥʦ ʧʦʣʦʞʝʥʠʝ 2-ʛʠʜʨʦʢʩʠʬʝʥʠʣʴʥʦʡ ʛʨʫʧʧʳ ʚʣʠʷʝʪ ʥʘ ʩʤʝʥʫ ʵʪʠʭ 

ʤʝʭʘʥʠʟʤʦʚ.  

2.5. ʄʝʪʦʜʳ ʢʚʘʥʪʦʚʦʭʠʤʠʯʝʩʢʠʭ ʨʘʩʯʸʪʦʚ  

ɹ·ʣʴʰʘʷ ʯʘʩʪʴ ʢʚʘʥʪʦʚʦʭʠʤʠʯʝʩʢʠʭ ʨʘʩʯʸʪʦʚ ʧʨʦʚʝʜʝʥʘ ʚ ʨʘʤʢʘʭ ʩʪʘʮʠʦʥʘʨʥʦʡ ʪʝʦʨʠʠ 

ʬʫʥʢʮʠʦʥʘʣʘ ʧʣʦʪʥʦʩʪʠ (Density Functional Theory, DFT) ʠ ʥʝʩʪʘʮʠʦʥʘʨʥʦʡ ʪʝʦʨʠʠ 

ʬʫʥʢʮʠʦʥʘʣʘ ʧʣʦʪʥʦʩʪʠ (Time-Dependent Density Functional Theory, TDDFT) ʚ ʧʨʦʛʨʘʤʤʘʭ 

Gaussian 16 ʠ Amsterdam Density Functional (ADF). ɼʘʥʥʳʝ ʤʝʪʦʜʳ ʰʠʨʦʢʦ ʟʘʨʝʢʦʤʝʥʜʦʚʘʣʠ 

ʩʝʙʷ ʚ ʥʘʫʯʥʦʤ ʩʦʦʙʱʝʩʪʚʝ ʟʘ ʩʯʸʪ ʤʘʣʳʭ ʟʘʪʨʘʪ ʢʦʤʧʴʶʪʝʨʥʳʭ ʨʝʩʫʨʩʦʚ ʧʨʠ ʜʦʩʪʘʪʦʯʥʦ 

ʚʳʩʦʢʦʡ ʪʦʯʥʦʩʪʠ ʨʘʩʯʸʪʦʚ, ʯʪʦ ʦʩʦʙʝʥʥʦ ʘʢʪʫʘʣʴʥʦ ʧʨʠ ʙʦʣʴʰʦʤ ʦʙʲʸʤʝ ʟʘʧʣʘʥʠʨʦʚʘʥʥʳʭ 

ʚʳʯʠʩʣʝʥʠʡ.  

ɺʳʙʦʨ ʫʨʦʚʥʷ ʪʝʦʨʠʠ ʠʛʨʘʝʪ ʚʘʞʥʝʡʰʫʶ ʨʦʣʴ ʚ ʢʚʘʥʪʦʚʦʭʠʤʠʯʝʩʢʠʭ ʨʘʩʯʸʪʘʭ. ʉ ʮʝʣʴʶ 

ʚʳʙʦʨʘ ʥʘʠʙʦʣʝʝ ʧʦʜʭʦʜʷʱʝʛʦ ʫʨʦʚʥʷ ʪʝʦʨʠʠ, ʚ ʨʘʤʢʘʭ ʤʝʪʦʜʘ DFT ʦʩʥʦʚʥʦʝ ʵʣʝʢʪʨʦʥʥʦʝ 

ʩʦʩʪʦʷʥʠʝ ʤʦʣʝʢʫʣ ʦʧʪʠʤʠʟʠʨʦʚʘʣʦʩʴ ʥʘʙʦʨʦʤ ʛʠʙʨʠʜʥʳʭ GGA-ʬʫʥʢʮʠʦʥʘʣʦʚ ʩ ʨʘʟʣʠʯʥʳʤ 

ʧʨʦʮʝʥʪʥʳʤ ʚʢʣʘʜʦʤ ʍʘʨʪʨʠ-ʌʦʢʦʚʩʢʦʛʦ ʦʙʤʝʥʘ (ʪʘʢʠʭ ʢʘʢ B3LYP, PBE0, BMK), ʛʠʙʨʠʜʥʳʤʠ 

ʤʝʪʘ-GGA-ʬʫʥʢʮʠʦʥʘʣʘʤʠ (M06, M06-2X) ʠ ʬʫʥʢʮʠʦʥʘʣʘʤʠ ʩ ʧʦʧʨʘʚʢʦʡ ʥʘ ʜʘʣʴʥʦʜʝʡʩʪʚʠʝ 

(CAM-B3LYP ʠ BW97XD). ɺ ʢʘʯʝʩʪʚʝ ʙʘʟʠʩʥʦʛʦ ʥʘʙʦʨʘ ʜʣʷ ʘʪʦʤʦʚ ʥʝʤʝʪʘʣʣʦʚ ʠʩʧʦʣʴʟʦʚʘʥ 

ʇʦʧʣʦʚʩʢʠʡ ʙʘʟʠʩ 6-31+G*, ʜʣʷ ʘʪʦʤʘ ʮʠʥʢʘ ï ʙʘʟʠʩ LANL 2DZ. ʈʝʣʷʪʠʚʠʩʪʩʢʠʝ ʵʬʬʝʢʪʳ 

ʫʯʪʝʥʳ ʧʫʪʝʤ ʚʚʝʜʝʥʠʷ ʵʬʬʝʢʪʠʚʥʳʭ ʦʩʪʦʚʥʳʭ ʧʦʪʝʥʮʠʘʣʦʚ (ɽʉʈ) ʜʣʷ ʘʪʦʤʘ ʮʠʥʢʘ. 

ɼʠʩʧʝʨʩʠʦʥʥʳʝ ʧʦʧʨʘʚʢʠ ʫʯʪʝʥʳ ʧʦ ʩʭʝʤʝ D3BJ. ʆʪʩʫʪʩʪʚʠʝ ʤʥʠʤʳʭ ʯʘʩʪʦʪ ʚ ʨʘʩʩʯʠʪʘʥʥʳʭ 

ʢʦʣʝʙʘʪʝʣʴʥʳʭ ʩʧʝʢʪʨʘʭ ʤʦʣʝʢʫʣ ʧʦʜʪʚʝʨʞʜʘʣʦ, ʯʪʦ ʦʧʪʠʤʠʟʠʨʦʚʘʥʥʳʝ ʛʝʦʤʝʪʨʠʠ 

ʩʦʦʪʚʝʪʩʪʚʫʶʪ ʛʣʦʙʘʣʴʥʦʤʫ ʤʠʥʠʤʫʤʫ ʥʘ ʧʦʪʝʥʮʠʘʣʴʥʦʡ ʧʦʚʝʨʭʥʦʩʪʠ ʦʩʥʦʚʥʦʛʦ ʩʦʩʪʦʷʥʠʷ. 

ɼʣʷ ʘʥʘʣʠʟʘ ʨʘʩʧʨʝʜʝʣʝʥʠʷ ʵʣʝʢʪʨʦʥʥʦʡ ʠ ʩʧʠʥʦʚʦʡ ʧʣʦʪʥʦʩʪʠ ʨʘʩʩʯʠʪʘʥʳ ʟʘʨʷʜʳ ʥʘ ʘʪʦʤʘʭ ʠ 

ʘʪʦʤʥʳʝ ʩʧʠʥʦʚʳʝ ʟʘʩʝʣʸʥʥʦʩʪʠ ʧʦ ʩʭʝʤʝ Merz-Singh-Kollman (MK). ɺʦʟʙʫʞʜʸʥʥʳʝ 

ʵʣʝʢʪʨʦʥʥʳʝ ʩʦʩʪʦʷʥʠʷ ʤʦʣʝʢʫʣ ʦʧʪʠʤʠʟʠʨʦʚʘʣʠʩʴ ʤʝʪʦʜʦʤ TDDFT ʩ ʚʳʰʝʧʝʨʝʯʠʩʣʝʥʥʳʤ 

ʥʘʙʦʨʦʤ ʬʫʥʢʮʠʦʥʘʣʦʚ. ʕʥʝʨʛʠʠ ʧʦʛʣʦʱʝʥʠʷ ʨʘʩʩʯʠʪʳʚʘʣʠʩʴ ʥʘ ʦʧʪʠʤʠʟʠʨʦʚʘʥʥʳʭ 

ʛʝʦʤʝʪʨʠʷʭ ʦʩʥʦʚʥʦʛʦ ʩʦʩʪʦʷʥʠʷ, ʘ ʵʥʝʨʛʠʠ ʣʶʤʠʥʝʩʮʝʥʮʠʠ ï ʥʘ ʦʧʪʠʤʠʟʠʨʦʚʘʥʥʳʭ 

ʛʝʦʤʝʪʨʠʷʭ ʚʦʟʙʫʞʜʸʥʥʳʭ ʩʦʩʪʦʷʥʠʡ. ʅʘ ʦʩʥʦʚʝ ʩʦʧʦʩʪʘʚʣʝʥʠʷ ʨʘʩʯʸʪʥʳʭ ʠ 

ʵʢʩʧʝʨʠʤʝʥʪʘʣʴʥʳʭ ʜʘʥʥʳʭ (ʜʣʠʥ ʚʦʣʥ ʧʦʛʣʦʱʝʥʠʷ ʠ ʵʤʠʩʩʠʠ, ʤʝʞʘʪʦʤʥʳʭ ʨʘʩʩʪʦʷʥʠʡ, 

ʚʘʣʝʥʪʥʳʭ ʠ ʪʦʨʩʠʦʥʥʳʭ ʫʛʣʦʚ ʚ ʦʧʪʠʤʠʟʠʨʦʚʘʥʥʦʡ ʛʝʦʤʝʪʨʠʠ ʠ ʛʝʦʤʝʪʨʠʠ, ʧʦʣʫʯʝʥʥʦʡ ʠʟ 

ʜʘʥʥʳʭ ʨʝʥʪʛʝʥʦʩʪʨʫʢʪʫʨʥʦʛʦ ʘʥʘʣʠʟʘ), ʜʣʷ ʠʩʩʣʝʜʫʝʤʳʭ ʩʦʝʜʠʥʝʥʠʡ ʦʧʨʝʜʝʣʷʣʠʩʴ ʥʘʠʙʦʣʝʝ 
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ʧʦʜʭʦʜʷʱʠʝ ʫʨʦʚʥʠ ʪʝʦʨʠʠ. ɼʣʷ ʙʦʣʴʰʠʥʩʪʚʘ ESIPT-ʣʶʤʠʥʦʬʦʨʦʚ ʥʘ ʦʩʥʦʚʝ ʠʤʠʜʘʟʦʣʘ 

ʥʘʠʙʦʣʝʝ ʧʦʜʭʦʜʷʱʠʤ ʬʫʥʢʮʠʦʥʘʣʦʤ ʦʢʘʟʘʣʩʷ PBE0, ʚ ʪʦ ʚʨʝʤʷ ʢʘʢ ʜʣʷ ʚʩʝʭ ʩʦʝʜʠʥʝʥʠʡ ʥʘ 

ʦʩʥʦʚʝ ʧʠʨʠʤʠʜʠʥʘ ï B3LYP. ʉʪʦʠʪ ʦʪʤʝʪʠʪʴ, ʯʪʦ ʚʳʙʨʘʥʥʳʝ ʬʫʥʢʮʠʦʥʘʣʳ ʜʘʶʪ ʦʯʝʥʴ 

ʙʣʠʟʢʠʝ ʨʝʟʫʣʴʪʘʪʳ ʨʘʩʯʸʪʦʚ, ʪʘʢ ʢʘʢ ʦʥʠ ʚʢʣʶʯʘʶʪ ʩʭʦʞʫʶ ʜʦʣʶ ʍʘʨʪʨʠ-ʌʦʢʦʚʩʢʦʛʦ ʦʙʤʝʥʘ 

(20% ʫ B3LYP ʠ 25% ʫ PBE0), ʧʦʵʪʦʤʫ ʚ ʮʝʣʦʤ ʜʣʷ ʚʩʝʭ ʠʩʩʣʝʜʫʝʤʳʭ ʩʦʝʜʠʥʝʥʠʡ ʤʦʞʥʦ ʙʳʣʦ 

ʙr  ʠʩʧʦʣʴʟʦʚʘʪʴ ʣʶʙʦʡ ʠʟ ʵʪʠʭ ʜʚʫʭ ʬʫʥʢʮʠʦʥʘʣʦʚ ʙʝʟ ʙʦʣʴʰʠʭ ʧʦʪʝʨʴ ʚ ʪʦʯʥʦʩʪʠ ʨʘʩʯʸʪʘ. 

ʆʧʪʠʤʠʟʠʨʦʚʘʥʥʳʝ ʛʝʦʤʝʪʨʠʠ ʦʩʥʦʚʥʦʛʦ ʠ ʚʦʟʙʫʞʜʸʥʥʳʭ ʩʦʩʪʦʷʥʠʡ ʠʩʩʣʝʜʫʝʤʳʭ ʤʦʣʝʢʫʣ 

ʧʨʝʜʩʪʘʚʣʝʥʳ ʚ ʧʫʙʣʠʢʘʮʠʷʭ ʧʦ ʪʝʤʝ ʜʠʩʩʝʨʪʘʮʠʠ [1-6]. 

ʇʦʩʢʦʣʴʢʫ ʬʠʟʠʢʦ-ʭʠʤʠʯʝʩʢʠʝ ʩʚʦʡʩʪʚʘ ESIPT-ʘʢʪʠʚʥʳʭ ʩʦʝʜʠʥʝʥʠʡ ʠʩʩʣʝʜʦʚʘʣʠʩʴ ʢʘʢ 

ʚ ʨʘʩʪʚʦʨʝ, ʪʘʢ ʠ ʚ ʪʚʸʨʜʦʤ ʩʦʩʪʦʷʥʠʠ, ʚ ʨʘʩʯʸʪʘʭ ʙʳʣʘ ʠʩʧʦʣʴʟʦʚʘʥʘ ʩʦʦʪʚʝʪʩʪʚʫʶʱʘʷ 

ʪʝʦʨʝʪʠʯʝʩʢʘʷ ʤʦʜʝʣʴ, ʫʯʠʪʳʚʘʶʱʘʷ ʦʢʨʫʞʝʥʠʝ ʤʦʣʝʢʫʣ. ʄʦʜʝʣʴ ʧʦʣʷʨʠʟʫʝʤʦʛʦ ʢʦʥʪʠʥʫʫʤʘ 

(Polarizable Continuum Model, PCM) ʧʨʠʤʝʥʷʣʘʩʴ ʜʣʷ ʫʯʝʪʘ ʵʣʝʢʪʨʦʩʪʘʪʠʯʝʩʢʠʭ ʚʢʣʘʜʦʚ ʚ 

ʨʘʩʪʚʦʨʝ. ʂʦʤʙʠʥʠʨʦʚʘʥʥʳʡ ʤʝʪʦʜ ʢʚʘʥʪʦʚʦʡ ʠ ʤʦʣʝʢʫʣʷʨʥʦʡ ʤʝʭʘʥʠʢʠ (Quantum Mechanics / 

Molecular Mechanics, QM/MM) ʙʳʣ ʠʩʧʦʣʴʟʦʚʘʥ ʜʣʷ ʤʦʜʝʣʠʨʦʚʘʥʠʷ ʩʚʦʡʩʪʚ ʩʦʝʜʠʥʝʥʠʡ ʚ 

ʪʚʸʨʜʦʤ ʩʦʩʪʦʷʥʠʠ. ɼʣʷ ʨʘʩʯʸʪʦʚ ʵʪʠʤ ʤʝʪʦʜʦʤ ʙʨʘʣʘʩʴ ʯʘʩʪʴ ʢʨʠʩʪʘʣʣʠʯʝʩʢʦʡ ʩʪʨʫʢʪʫʨʳ 

ʠʩʩʣʝʜʫʝʤʦʛʦ ʩʦʝʜʠʥʝʥʠʷ. ʄʝʪʦʜ QM/MM ʧʦʟʚʦʣʷʝʪ ʫʯʝʩʪʴ ʚʟʘʠʤʦʜʝʡʩʪʚʠʝ ʮʝʥʪʨʘʣʴʥʦʡ 

ʤʦʣʝʢʫʣʳ, ʨʘʩʩʤʘʪʨʠʚʘʝʤʦʡ ʥʘ ʢʚʘʥʪʦʚʦʤ ʫʨʦʚʥʝ (QM), ʩ ʙʣʠʞʘʡʰʠʤ ʦʢʨʫʞʝʥʠʝʤ ʚ 

ʢʨʠʩʪʘʣʣʠʯʝʩʢʦʡ ʩʪʨʫʢʪʫʨʝ, ʢʦʪʦʨʦʝ ʨʘʩʩʤʘʪʨʠʚʘʝʪʩʷ ʚ ʨʘʤʢʘʭ ʢʣʘʩʩʠʯʝʩʢʠʭ ʧʦʜʭʦʜʦʚ 

ʤʦʣʝʢʫʣʷʨʥʦʡ ʤʝʭʘʥʠʢʠ (MM), ʪʘʢʠʭ ʢʘʢ ʤʝʪʦʜ ʫʥʠʚʝʨʩʘʣʴʥʦʛʦ ʩʠʣʦʚʦʛʦ ʧʦʣʷ (ʨʠʩʫʥʦʢ 2.6). ɺ 

ʩʣʫʯʘʝ ʫʯʘʩʪʠʷ ʪʨʠʧʣʝʪʥʳʭ ʩʦʩʪʦʷʥʠʡ ʚ ʤʝʭʘʥʠʟʤʘʭ ʵʤʠʩʩʠʠ ʠ ʧʦʛʣʦʱʝʥʠʷ, ʵʥʝʨʛʠʠ 

ʪʨʠʧʣʝʪʥʳʭ ʫʨʦʚʥʝʡ ʙʳʣʠ ʫʪʦʯʥʝʥʳ ʤʝʪʦʜʦʤ ʊʘʤʤʘ-ɼʘʥʢʦʚʘ (TDA-DFT). ʅʝʤʘʣʦʚʘʞʥʫʶ ʨʦʣʴ 

ʥʘ ʨʝʟʫʣʴʪʘʪʳ ʚʳʯʠʩʣʝʥʠʡ ʠʛʨʘʝʪ ʫʯʸʪ ʩʧʠʥ-ʦʨʙʠʪʘʣʴʥʳʭ ʚʟʘʠʤʦʜʝʡʩʪʚʠʡ. ʍʦʪʷ ʚ 

ʦʨʛʘʥʠʯʝʩʢʠʭ ʩʦʝʜʠʥʝʥʠʷʭ ʩʧʠʥ-ʦʨʙʠʪʘʣʴʥʳʤ ʚʟʘʠʤʦʜʝʡʩʪʚʠʝʤ ʤʦʞʥʦ ʧʨʝʥʝʙʨʝʯʴ ʙʝʟ ʚʩʷʢʦʡ 

ʧʦʪʝʨʠ ʪʦʯʥʦʩʪʠ ʨʘʩʯʸʪʘ, ʚ ʢʦʤʧʣʝʢʩʘʭ ʧʝʨʝʭʦʜʥʳʭ ʤʝʪʘʣʣʦʚ ʧʨʝʥʝʙʨʝʞʝʥʠʝ ʜʘʥʥʳʤ ʪʠʧʦʤ 

ʚʟʘʠʤʦʜʝʡʩʪʚʠʷ ʤʦʞʝʪ ʧʦʚʣʝʯʴ ʟʘ ʩʦʙʦʡ ʟʘʤʝʪʥʫʶ ʦʰʠʙʢʫ. ɺ ʨʘʤʢʘʭ ʜʘʥʥʦʡ ʨʘʙʦʪʳ, ʨʘʩʯʸʪ 

ʤʘʪʨʠʯʥʳʭ ʵʣʝʤʝʥʪʦʚ ʩʧʠʥ-ʦʨʙʠʪʘʣʴʥʦʛʦ ʚʟʘʠʤʦʜʝʡʩʪʚʠʷ ʧʦʟʚʦʣʠʣ ʦʧʨʝʜʝʣʠʪʴ ʦʧʪʠʤʘʣʴʥʳʝ 

ʧʫʪʠ ʠʥʪʝʨʢʦʤʙʠʥʘʮʠʦʥʥʦʡ ʢʦʥʚʝʨʩʠʠ (ʧʝʨʝʭʦʜʦʚ ʤʝʞʜʫ ʩʦʩʪʦʷʥʠʷʤʠ ʨʘʟʣʠʯʥʦʡ 

ʤʫʣʴʪʠʧʣʝʪʥʦʩʪʠ) ʜʣʷ ʥʝʢʦʪʦʨʳʭ ʢʦʤʧʣʝʢʩʦʚ ʮʠʥʢʘ(II), ʧʨʦʷʚʣʷʶʱʠʭ ʬʦʩʬʦʨʝʩʮʝʥʮʠʶ. 

ʇʫʪʸʤ ʚʠʟʫʘʣʠʟʘʮʠʠ ʂʦʥ-ʐʵʤʦʚʩʢʠʭ ʤʦʣʝʢʫʣʷʨʥʳʭ ʦʨʙʠʪʘʣʝʡ, ʦʪʚʝʪʩʪʚʝʥʥʳʭ ʟʘ 

ʵʣʝʢʪʨʦʥʥʳʝ ʧʝʨʝʭʦʜʳ ʤʝʞʜʫ ʦʩʥʦʚʥʳʤ ʠ ʚʦʟʙʫʞʜʸʥʥʳʤʠ ʩʦʩʪʦʷʥʠʷʤʠ ʤʦʣʝʢʫʣʳ, ʙʳʣ 

ʦʧʨʝʜʝʣʸʥ ʠʭ ʭʘʨʘʢʪʝʨ (ʣʠʛʘʥʜ- ʠʣʠ ʤʝʪʘʣʣ-ʮʝʥʪʨʠʨʦʚʘʥʥʳʡ, ʧʝʨʝʥʦʩ ʟʘʨʷʜʘ ʩ ʤʝʪʘʣʣʘ ʥʘ 

ʣʠʛʘʥʜ ʠʣʠ ʥʘʦʙʦʨʦʪ). ɺ ʩʣʫʯʘʝ ESIPT-ʘʢʪʠʚʥʳʭ ʩʦʝʜʠʥʝʥʠʡ, ʙʳʣʠ ʧʦʩʪʨʦʝʥʳ ʢʨʠʚʳʝ 

ʟʘʚʠʩʠʤʦʩʪʠ ʧʦʪʝʥʮʠʘʣʴʥʦʡ ʵʥʝʨʛʠʠ ʦʩʥʦʚʥʦʛʦ ʠ ʚʦʟʙʫʞʜʸʥʥʳʭ ʩʦʩʪʦʷʥʠʡ ʦʪ ʨʘʩʩʪʦʷʥʠʷ O-H 
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ʚʦ ʚʥʫʪʨʠʤʦʣʝʢʫʣʷʨʥʦʡ ʚʦʜʦʨʦʜʥʦʡ ʩʚʷʟʠ O-HĀĀĀN, ʦʧʨʝʜʝʣʝʥʘ ʵʥʝʨʛʠʷ ʘʢʪʠʚʘʮʠʠ ʨʝʘʢʮʠʠ 

ʬʦʪʦʧʝʨʝʥʦʩʘ ʧʨʦʪʦʥʘ.  

 

ʈʠʩʫʥʦʢ 2.6. ʇʨʠʤʝʨʳ ʤʦʜʝʣʝʡ ʜʣʷ ʨʘʩʯʸʪʦʚ ʤʝʪʦʜʦʤ QM/MM: HL
p
 (a), [Zn(HL

p
)Cl2] (d), 

HL
H
 (c), [Zn(HL

H
)Cl2] (d), [Zn(HL

q
)Cl2] (e) ʠ HL

q
 (f). 

ɸʣʴʪʝʨʥʘʪʠʚʦʡ ʤʝʪʦʜʘʤ, ʦʩʥʦʚʘʥʥʳʤ ʥʘ ʪʝʦʨʠʠ ʬʫʥʢʮʠʦʥʘʣʘ ʧʣʦʪʥʦʩʪʠ, ʩʣʫʞʘʪ 

ʤʥʦʛʦʢʦʥʬʠʛʫʨʘʮʠʦʥʥʳʝ ʤʝʪʦʜʳ, ʢʦʪʦʨʳʝ ʪʨʘʜʠʮʠʦʥʥʦ ʩʯʠʪʘʶʪʩʷ ʥʘʠʙʦʣʝʝ ʪʦʯʥʳʤʠ 

ʤʝʪʦʜʘʤʠ ʨʘʩʯʸʪʘ ʵʣʝʢʪʨʦʥʥʦʡ ʩʪʨʫʢʪʫʨʳ, ʦʜʥʘʢʦ ʪʨʝʙʫʶʪ ʥʘ ʧʦʨʷʜʦʢ ʙ·ʣʴʰʠʭ 

ʚʳʯʠʩʣʠʪʝʣʴʥʳʭ ʟʘʪʨʘʪ, ʪʘʢ ʢʘʢ ʦʥʠ ʥʝ ʠʩʧʦʣʴʟʫʶʪ ʦʜʥʦʜʝʪʝʨʤʠʥʘʥʪʥʦʝ ʧʨʠʙʣʠʞʝʥʠʝ. ɺ ʩʚʷʟʠ 

ʩ ʵʪʠʤ, ʤʥʦʛʦʢʦʥʬʠʛʫʨʘʮʠʦʥʥʳʝ ʤʝʪʦʜʳ ʦʙʳʯʥʦ ʧʨʠʤʝʥʷʶʪʩʷ ʣʠʰʴ ʚ ʪʝʭ ʩʣʫʯʘʷʭ, ʢʦʛʜʘ 

ʤʝʪʦʜʳ DFT ʠ TDDFT ʟʘʚʝʜʦʤʦ ʥʝ ʤʦʛʫʪ ʙʳʪʴ ʠʩʧʦʣʴʟʦʚʘʥʳ ʜʣʷ ʢʦʨʨʝʢʪʥʳʭ ʚʳʯʠʩʣʝʥʠʡ 

(ʥʘʧʨʠʤʝʨ, ʚ ʩʣʫʯʘʝ ʩʠʩʪʝʤ ʩ ʦʪʢʨʳʪʦʡ ʦʙʦʣʦʯʢʦʡ) ʠʣʠ ʢʦʛʜʘ ʠʩʧʦʣʴʟʦʚʘʥʠʝ ʵʪʠʭ ʤʝʪʦʜʦʚ 

ʧʨʠʚʦʜʠʪ ʢ ʟʥʘʯʠʪʝʣʴʥʳʤ ʦʪʢʣʦʥʝʥʠʷʤ ʦʪ ʵʢʩʧʝʨʠʤʝʥʪʘʣʴʥʳʭ ʜʘʥʥʳʭ. ɼʣʷ ʥʝʢʦʪʦʨʳʭ ʩʠʩʪʝʤ, 

ʧʨʝʜʩʪʘʚʣʝʥʥʳʭ ʚ ʜʘʥʥʦʡ ʨʘʙʦʪʝ, ʩ ʮʝʣʴʶ ʥʝʟʘʚʠʩʠʤʦʛʦ ʧʦʜʪʚʝʨʞʜʝʥʠʷ ʨʝʟʫʣʴʪʘʪʦʚ ʨʘʩʯʸʪʦʚ 
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ʤʝʪʦʜʘʤʠ DFT ʠ TDDFT ʙʳʣʠ ʧʨʦʚʝʜʝʥʳ ʜʦʧʦʣʥʠʪʝʣʴʥʳʝ ʚʳʯʠʩʣʝʥʠʷ 

ʤʥʦʛʦʢʦʥʬʠʛʫʨʘʮʠʦʥʥʳʤʠ ʤʝʪʦʜʘʤʠ, ʘ ʠʤʝʥʥʦ ʤʝʪʦʜʦʤ ʩʘʤʦʩʦʛʣʘʩʦʚʘʥʥʦʛʦ ʧʦʣʷ ʚ ʧʦʣʥʦʤ 

ʘʢʪʠʚʥʦʤ ʧʨʦʩʪʨʘʥʩʪʚʝ (Complete Active Space Self-Consistent Field, CASSCF). ʍʦʪʷ ʨʘʩʯʸʪʳ 

ʤʝʪʦʜʦʤ CASSCF ʧʦʟʚʦʣʷʶʪ ʫʯʝʩʪʴ ʩʪʘʪʠʯʝʩʢʫʶ ʵʣʝʢʪʨʦʥʥʫʶ ʢʦʨʨʝʣʷʮʠʶ, ʚ ʵʪʦʤ ʤʝʪʦʜʝ ʥʝ 

ʫʯʪʝʥʘ ʧʦʜʘʚʣʷʶʱʘʷ ʯʘʩʪʴ ʜʠʥʘʤʠʯʝʩʢʦʡ ʵʣʝʢʪʨʦʥʥʦʡ ʢʦʨʨʝʣʷʮʠʠ. ɼʣʷ ʝʸ ʫʯʸʪʘ ʙʳʣ 

ʠʩʧʦʣʴʟʦʚʘʥ ʧʦʩʪ-CASSCF ʤʝʪʦʜ, ʦʩʥʦʚʘʥʥʳʡ ʥʘ ʤʥʦʛʦʢʦʥʬʠʛʫʨʘʮʠʦʥʥʦʡ ʪʝʦʨʠʠ ʚʦʟʤʫʱʝʥʠʡ 

ʚʪʦʨʦʛʦ ʧʦʨʷʜʢʘ: NEVPT2 (N-Electron Valence state Perturbation Theory). ɼʘʥʥʳʝ ʤʝʪʦʜʳ 

ʨʝʘʣʠʟʦʚʘʥʳ ʚ ʧʨʦʛʨʘʤʤʥʦʤ ʧʘʢʝʪʝ ORCA. ɼʣʷ ʥʝʢʦʪʦʨʳʭ ʩʦʝʜʠʥʝʥʠʡ ʚ ʧʨʦʛʨʘʤʤʥʦʤ ʧʘʢʝʪʝ 

MOMAP ʧʦ ʬʦʨʤʘʣʠʟʤʫ ʢʦʨʨʝʣʷʮʠʦʥʥʦʡ ʬʫʥʢʮʠʠ ʪʝʧʣʦʚʳʭ ʢʦʣʝʙʘʥʠʡ (Thermal Vibration 

Correlation Function Formalism) ʙʳʣʠ ʨʘʩʩʯʠʪʘʥʳ ʪʝʦʨʝʪʠʯʝʩʢʠʝ ʟʥʘʯʝʥʠʷ ʚʨʝʤʸʥ ʞʠʟʥʠ 

ʚʦʟʙʫʞʜʸʥʥʳʭ ʩʦʩʪʦʷʥʠʡ ʠ ʧʨʦʚʝʜʝʥʦ ʠʭ ʩʨʘʚʥʝʥʠʝ ʩ ʵʢʩʧʝʨʠʤʝʥʪʘʣʴʥʳʤʠ ʜʘʥʥʳʤʠ. 

2.6. ʆʙʦʨʫʜʦʚʘʥʠʝ ʜʣʷ ʨʘʩʯʸʪʦʚ ʠ ʵʢʩʧʝʨʠʤʝʥʪʦʚ 

ʉʧʝʢʪʨʳ ʧʦʛʣʦʱʝʥʠʷ ʠ ʜʠʬʬʫʟʥʦʛʦ ʦʪʨʘʞʝʥʠʷ ʙʳʣʠ ʟʘʧʠʩʘʥʳ ʥʘ ʩʧʝʢʪʨʦʬʦʪʦʤʝʪʨʘʭ 

ʉʌ-2000 ʠ Cary 60 Uv-Vis (Agilent), ʩʦʦʪʚʝʪʩʪʚʝʥʥʦ. ʕʣʝʢʪʨʦʥʥʳʝ ʩʧʝʢʪʨʳ ʩʦʝʜʠʥʝʥʠʡ ʚ 

ʪʚʸʨʜʦʤ ʩʦʩʪʦʷʥʠʠ ʧʝʨʝʩʯʠʪʘʥʳ ʠʟ ʠʭ ʩʧʝʢʪʨʦʚ ʜʠʬʬʫʟʥʦʛʦ ʦʪʨʘʞʝʥʠʷ ʧʦ ʬʫʥʢʮʠʠ 

ʂʫʙʝʣʢʠ-ʄʫʥʢʘ (ʜʣʷ ʢʨʘʪʢʦʩʪʠ ʚ ʜʘʣʴʥʝʡʰʝʤ ʪʘʢʠʝ ʩʧʝʢʪʨʳ ʙʫʜʫʪ ʠʤʝʥʦʚʘʪʴʩʷ ʩʧʝʢʪʨʘʤʠ 

ʜʠʬʬʫʟʥʦʛʦ ʦʪʨʘʞʝʥʠʷ). ɼʣʷ ʠʩʩʣʝʜʦʚʘʥʠʷ ʣʶʤʠʥʝʩʮʝʥʪʥʳʭ ʩʚʦʡʩʪʚ ʙʳʣ ʠʩʧʦʣʴʟʦʚʘʥ 

ʩʧʝʢʪʨʦʬʣʫʦʨʠʤʝʪʨ Fluorolog 3 ʬʠʨʤʳ Horiba Jobin Yvon ʩ ʦʭʣʘʞʜʘʝʤʳʤ ʤʦʜʫʣʝʤ ʨʝʛʠʩʪʨʘʮʠʠ 

ʬʦʪʦʥʦʚ PC177CE-010, ʦʩʥʘʱʝʥʥʳʡ ʌʕʋ R2658, ʜʚʦʡʥʳʤʠ ʤʦʥʦʭʨʦʤʘʪʦʨʘʤʠ ʧʦ ʩʭʝʤʝ ʏʝʨʥʠ-

ʊʸʨʥʝʨʘ, ʙʝʟʦʟʦʥʦʚʦʡ ʢʩʝʥʦʥʦʚʦʡ ʣʘʤʧʦʡ ʥʝʧʨʝʨʳʚʥʦʛʦ ʠʟʣʫʯʝʥʠʷ ʤʦʱʥʦʩʪʴʶ 450 ɺʪ ʠ 

ʠʤʧʫʣʴʩʥʦʡ ʣʘʤʧʦʡ 50 ɺʪ ʩ ʰʠʨʠʥʦʡ ʠʤʧʫʣʴʩʘ ʥʘ ʧʦʣʫʚʳʩʦʪʝ ~2 ʤʢʩ, ʧʨʠʩʪʘʚʢʦʡ Quanta-ű ʜʣʷ 

ʠʟʤʝʨʝʥʠʷ ʘʙʩʦʣʶʪʥʳʭ ʟʥʘʯʝʥʠʡ ʢʚʘʥʪʦʚʦʛʦ ʚʳʭʦʜʘ, ʥʘʙʦʨʦʤ ʠʤʧʫʣʴʩʥʳʭ ʥʘʥʦʩʝʢʫʥʜʥʳʭ 

ʣʘʟʝʨʦʚ, ʘ ʪʘʢʞʝ ʦʧʪʠʩʪʘʪʦʤ.  

ʈʘʩʯʸʪʳ, ʧʨʝʜʩʪʘʚʣʝʥʥʳʝ ʚ ʜʘʥʥʦʡ ʨʘʙʦʪʝ, ʙʳʣʠ ʧʨʦʚʝʜʝʥʳ ʥʘ ʚʳʯʠʩʣʠʪʝʣʴʥʳʭ 

ʢʣʘʩʪʝʨʘʭ ʉʠʙʠʨʩʢʦʛʦ ʩʫʧʝʨʢʦʤʧʴʶʪʝʨʥʦʛʦ ʮʝʥʪʨʘ ʉʆ ʈɸʅ, ʅʦʚʦʩʠʙʠʨʩʢʦʛʦ ʛʦʩʫʜʘʨʩʪʚʝʥʥʦʛʦ 

ʫʥʠʚʝʨʩʠʪʝʪʘ ʠ ʀʥʩʪʠʪʫʪʘ ʥʝʦʨʛʘʥʠʯʝʩʢʦʡ ʭʠʤʠʠ ʉʆ ʈɸʅ. ɺ ʩʦʩʪʘʚ ʚʳʯʠʩʣʠʪʝʣʴʥʦʛʦ ʢʣʘʩʪʝʨʘ 

HKC-30T ʉʠʙʠʨʩʢʦʛʦ ʩʫʧʝʨʢʦʤʧʴʶʪʝʨʥʦʛʦ ʮʝʥʪʨʘ ʉʆ ʈɸʅ ʚʭʦʜʷʪ 40 ʩʝʨʚʝʨʦʚ HP SL390s G7 ʠ 

64 ʜʚʦʡʥʳʭ ʙʣʝʡʜ-ʩʝʨʚʝʨʦʚ HP BL2x220 G6 ʩ ʦʙʱʝʡ ʧʠʢʦʚʦʡ ʧʨʦʠʟʚʦʜʠʪʝʣʴʥʦʩʪʴʶ 85 ʊʬʣʦʧʩ. 

ɺʳʯʠʩʣʠʪʝʣʴʥʳʡ ʮʝʥʪʨ ʅɻʋ ʩʦʜʝʨʞʠʪ 78 ʦʜʥʦʨʦʜʥʳʭ ʠ 17 ʛʠʙʨʠʜʥʳʭ ʙʣʝʡʜ-ʩʝʨʚʝʨʦʚ ʩ 

ʪʘʢʪʦʚʦʡ ʯʘʩʪʦʪʦʡ ʚ ʜʠʘʧʘʟʦʥʝ 2500ï3000 ʄɻʮ ʠ ʧʠʢʦʚʦʡ ʧʨʦʠʟʚʦʜʠʪʝʣʴʥʦʩʪʴʶ 28.8 ʊʬʣʦʧʩ. 

ʈʘʩʯʸʪʥʳʡ ʢʣʘʩʪʝʨ ʀʅʍ ʉʆ ʈɸʅ HP DL380G7 ʦʩʥʘʱʝʥ 5 ʫʟʣʘʤʠ ʠ 60 ʚʳʯʠʩʣʠʪʝʣʴʥʳʤʠ 

ʷʜʨʘʤʠ. ʅʘ ʚʩʝʭ ʚʳʯʠʩʣʠʪʝʣʴʥʳʭ ʢʣʘʩʪʝʨʘʭ ʠʤʝʝʪʩʷ ʙʦʣʴʰʦʡ ʥʘʙʦʨ ʧʨʦʛʨʘʤʤ ʜʣʷ ʨʘʩʯʸʪʦʚ 

ʦʪʜʝʣʴʥʳʭ ʤʦʣʝʢʫʣ ʠ ʧʝʨʠʦʜʠʯʝʩʢʠʭ ʩʪʨʫʢʪʫʨ.  
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ɻʣʘʚʘ 3. ʈʝʟʫʣʴʪʘʪʳ ʠ ʦʙʩʫʞʜʝʥʠʝ 

3.1. ʉʦʝʜʠʥʝʥʠʷ ʥʘ ʦʩʥʦʚʝ 1-ʛʠʜʨʦʢʩʠ-1ʅ-ʠʤʠʜʘʟʦʣʘ 

3.1.1. ɺʳʙʦʨ ʫʨʦʚʥʷ ʪʝʦʨʠʠ ʜʣʷ ʢʚʘʥʪʦʚʦʭʠʤʠʯʝʩʢʠʭ ʨʘʩʯʸʪʦʚ HL
p/q/b

 ʠ 

[Zn(HL
p/q/b

)X2] 

ʉʪʨʘʪʝʛʠʷ ʧʦʜʙʦʨʘ ʫʨʦʚʥʷ ʪʝʦʨʠʠ ʜʣʷ ʢʚʘʥʪʦʚʦʭʠʤʠʯʝʩʢʠʭ ʨʘʩʯʸʪʦʚ ʧʨʝʜʩʪʘʚʣʝʥʘ ʥʘ 

ʧʨʠʤʝʨʝ ʩʦʝʜʠʥʝʥʠʷ HL
p
. ɺr ʙʦʨ ʬʫʥʢʮʠʦʥʘʣʘ ʜʣʷ ʨʘʩʯʸʪʘ ʬʦʪʦʬʠʟʠʯʝʩʢʠʭ ʩʚʦʡʩʪʚ ʦʩʥʦʚʘʥ ʥʘ 

ʩʦʧʦʩʪʘʚʣʝʥʠʠ ʵʢʩʧʝʨʠʤʝʥʪʘʣʴʥʦʛʦ ʩʧʝʢʪʨʘ ʧʦʛʣʦʱʝʥʠʷ ʩʦʝʜʠʥʝʥʠʷ ʚ CH2Cl2 ʩ ʪʝʦʨʝʪʠʯʝʩʢʠʤʠ 

ʩʧʝʢʪʨʘʤʠ ʧʦʛʣʦʱʝʥʠʷ, ʧʦʣʫʯʝʥʥʳʤʠ ʥʘʙʦʨʦʤ ʨʘʟʥʳʭ ʬʫʥʢʮʠʦʥʘʣʦʚ, ʘ ʪʘʢʞʝ ʥʘ 

ʩʦʧʦʩʪʘʚʣʝʥʠʠ ʤʘʢʩʠʤʫʤʦʚ ʧʦʣʦʩ ʩʧʝʢʪʨʘ ʣʶʤʠʥʝʩʮʝʥʮʠʠ ʩ ʨʘʩʩʯʠʪʘʥʥʳʤʠ ʜʣʠʥʘʤʠ ʚʦʣʥ 

ʣʶʤʠʥʝʩʮʝʥʮʠʠ. ʈʠʩʫʥʦʢ 3.1 ʧʦʢʘʟʳʚʘʝʪ, ʯʪʦ ʨʘʩʯʸʪ ʩʧʝʢʪʨʘ ʧʦʛʣʦʱʝʥʠʷ HL
p
 ʬʫʥʢʮʠʦʥʘʣʘʤʠ 

B3LYP ʠ PBE0 ʜʘʸʪ ʥʘʠʣʫʯʰʝʝ ʩʦʛʣʘʩʦʚʘʥʠʝ ʩ ʵʢʩʧʝʨʠʤʝʥʪʘʣʴʥʳʤ ʩʧʝʢʪʨʦʤ, ʚ ʪʦ ʚʨʝʤʷ ʢʘʢ 

ʨʘʩʯʸʪ ʜʨʫʛʠʤʠ ʬʫʥʢʮʠʦʥʘʣʘʤʠ (BMK, M062X, CAM-B3LYP, wB97XD) ʧʨʠʚʦʜʠʪ ʢ ʩʠʣʴʥʦʤʫ 

ʩʤʝʱʝʥʠʶ ʨʘʩʯʸʪʥʳʭ ʩʧʝʢʪʨʦʚ ʚ ʚʳʩʦʢʦʵʥʝʨʛʝʪʠʯʝʩʢʫʶ ʦʙʣʘʩʪʴ [1]. ɼʣʷ ʛʠʙʨʠʜʥʳʭ 

ʬʫʥʢʮʠʦʥʘʣʦʚ ʥʘʙʣʶʜʘʝʪʩʷ ʦʙʱʘʷ ʪʝʥʜʝʥʮʠʷ: ʯʝʤ ʚʳʰʝ ʧʨʦʮʝʥʪ ʍʘʨʪʨʠ-ʌʦʢʦʚʩʢʦʛʦ ʦʙʤʝʥʘ, 

ʟʘʣʦʞʝʥʥʳʡ ʚ ʬʫʥʢʮʠʦʥʘʣ, ʪʝʤ ʚʳʰʝ ʨʘʩʩʯʠʪʘʥʥʳʝ ʵʥʝʨʛʠʠ ʩʠʥʛʣʝʪ-ʩʠʥʛʣʝʪʥʳʭ ʧʝʨʝʭʦʜʦʚ 

(B3LYP ï 20% ʍʌ, PBE0 ï 25%; ʍʌ, BMK ï 42% ʍʌ, M062X ï 54% ʍʌ). ʌʫʥʢʮʠʦʥʘʣʳ ʩ 

ʧʦʧʨʘʚʢʦʡ ʥʘ ʜʘʣʴʥʦʜʝʡʩʪʚʠʝ (CAM-B3LYP ʠ wB97XD) ʜʘʶʪ ʨʝʟʫʣʴʪʘʪ, ʩʭʦʞʠʡ ʩ ʨʝʟʫʣʴʪʘʪʦʤ 

ʧʨʠ ʨʘʩʯʸʪʝ ʬʫʥʢʮʠʦʥʘʣʦʤ M062X. ɼʘʥʥʘʷ ʪʝʥʜʝʥʮʠʷ ʩʦʭʨʘʥʷʝʪʩʷ ʜʣʷ ʚʩʝʭ ʩʠʩʪʝʤ, 

ʨʘʩʩʤʦʪʨʝʥʥʳʭ ʚ ʨʘʤʢʘʭ ʜʘʥʥʦʡ ʜʠʩʩʝʨʪʘʮʠʦʥʥʦʡ ʨʘʙʦʪʳ.   

 

ʈʠʩʫʥʦʢ 3.1. ʉʨʘʚʥʝʥʠʝ ʵʢʩʧʝʨʠʤʝʥʪʘʣʴʥʦʛʦ ʠ ʨʘʩʯʸʪʥʳʭ ʩʧʝʢʪʨʦʚ ʧʦʛʣʦʱʝʥʠʷ HL
p
 ʚ CH2Cl2. 

ʉʦʧʦʩʪʘʚʣʝʥʠʝ ʵʢʩʧʝʨʠʤʝʥʪʘʣʴʥʳʭ ʤʘʢʩʠʤʫʤʦʚ ʵʤʠʩʩʠʠ ʩ ʜʣʠʥʘʤʠ ʚʦʣʥ ʧʝʨʝʭʦʜʦʚ, 

ʨʘʩʩʯʠʪʘʥʥʳʤʠ ʥʘʙʦʨʦʤ ʬʫʥʢʮʠʦʥʘʣʦʚ ʚ ʨʘʟʥʳʭ ʫʩʣʦʚʠʷʭ (ʛʘʟʦʚʘʷ ʬʘʟʘ, ʨʘʩʪʚʦʨ ʚ CH2Cl2, 
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ʪʚʸʨʜʦʝ ʩʦʩʪʦʷʥʠʝ) ʧʨʝʜʩʪʘʚʣʝʥʦ ʚ ʪʘʙʣʠʮʝ 3.1. ʉʪʦʠʪ ʦʪʤʝʪʠʪʴ, ʯʪʦ ʚʳʯʠʩʣʝʥʠʷ ʚ ʛʘʟʦʚʦʡ ʬʘʟʝ 

ʠ ʚ ʪʚʸʨʜʦʤ ʩʦʩʪʦʷʥʠʠ (ʤʝʪʦʜʦʤ QM/MM) ʧʨʠʚʦʜʷʪ ʢ ʩʭʦʞʠʤ ʨʝʟʫʣʴʪʘʪʘʤ, ʚ ʪʦ ʚʨʝʤʷ ʢʘʢ 

ʠʩʧʦʣʴʟʦʚʘʥʠʝ ʤʦʜʝʣʠ ʧʦʣʷʨʠʟʫʝʤʦʛʦ ʢʦʥʪʠʥʫʫʤʘ ʜʣʷ ʫʯʸʪʘ ʩʦʣʴʚʘʪʘʮʠʠ ʨʘʩʪʚʦʨʠʪʝʣʝʤ 

ʧʨʠʚʦʜʠʪ ʢ ʩʫʱʝʩʪʚʝʥʥʦʤʫ ʩʤʝʱʝʥʠʶ ʨʘʩʩʯʠʪʘʥʥʳʭ ʜʣʠʥ ʚʦʣʥ ʵʤʠʩʩʠʠ ʚ 

ʚʳʩʦʢʦʵʥʝʨʛʝʪʠʯʝʩʢʫʶ ʦʙʣʘʩʪʴ. ʂʘʢ ʙʫʜʝʪ ʫʢʘʟʘʥʦ ʜʘʣʝʝ, ʚ ʪʚʸʨʜʦʤ ʩʦʩʪʦʷʥʠʠ HL
p
 

ʣʶʤʠʥʝʩʮʠʨʫʝʪ ʠʟ ʩʦʩʪʦʷʥʠʷ S2 (ʧʝʨʝʭʦʜ S2
T
 Ÿ S0), ʘ ʚ CH2Cl2 ï ʢʘʢ ʠʟ S2 (ʧʝʨʝʭʦʜ S2

T
 Ÿ S0), 

ʪʘʢ ʠ ʠʟ S1 (ʧʝʨʝʭʦʜ S1
N
 Ÿ S0). ʅʘʠʣʫʯʰʝʝ ʩʭʦʜʩʪʚʦ ʨʘʩʯʸʪʥʳʭ ʜʘʥʥʳʭ ʩ ʵʢʩʧʝʨʠʤʝʥʪʘʣʴʥʳʤʠ 

ʥʘʙʣʶʜʘʝʪʩʷ ʧʨʠ ʠʩʧʦʣʴʟʦʚʘʥʠʠ ʬʫʥʢʮʠʦʥʘʣʘ PBE0. ʊʘʢʠʤ ʦʙʨʘʟʦʤ, ʥʘ ʦʩʥʦʚʘʥʠʠ ʨʘʩʯʸʪʦʚ 

ʩʧʝʢʪʨʘ ʧʦʛʣʦʱʝʥʠʷ ʠ ʜʣʠʥ ʚʦʣʥ ʵʤʠʩʩʠʠ, ʜʣʷ HL
p
 ʙʳʣ ʚʳʙʨʘʥ ʬʫʥʢʮʠʦʥʘʣ PBE0. ʇʦʜʙʦʨ 

ʬʫʥʢʮʠʦʥʘʣʘ ʜʣʷ ʜʨʫʛʠʭ ʩʦʝʜʠʥʝʥʠʡ ʥʘ ʦʩʥʦʚʝ 1-ʛʠʜʨʦʢʩʠ-1ʅ-ʠʤʠʜʘʟʦʣʘ ʧʨʦʚʦʜʠʣʩʷ ʪʘʢʠʤ ʞʝ 

ʦʙʨʘʟʦʤ. 

ʊʘʙʣʠʮʘ 3.1. ʉʨʘʚʥʝʥʠʝ ʨʘʩʩʯʠʪʘʥʥʳʭ ʠ ʵʢʩʧʝʨʠʤʝʥʪʘʣʴʥʳʭ ʜʣʠʥ ʚʦʣʥ ʬʣʫʦʨʝʩʮʝʥʮʠʠ ʜʣʷ 

HL
p
. 

ʌʫʥʢʮʠʦʥʘʣ ʈʘʩʩʯʠʪʘʥʥʳʝ ʜʣʠʥʳ ʚʦʣʥ ʧʝʨʝʭʦʜʦʚ ʕʢʩʧʝʨʠʤʝʥʪʘʣʴʥ

ʳʝ ʤʘʢʩʠʤʫʤʳ 

ʧʦʣʦʩ ʵʤʠʩʩʠʠ 

B3LYP S1
T
ŸS0 S2

T
ŸS0 S3

T
ŸS0 S1

N
ŸS0  

ɻʘʟʦʚʘʷ ʬʘʟʘ 996 585  466  ï  

ʈʘʩʪʚʦʨ DCM 694  464  469  376  381, 405 (300 K) 

QM/MM  

(ʊʚʸʨʜ. ʩʦʩʪ.) 

966  581  465  ï 518 (77 K);  

562 (300 K) 

 

PBE0  S1
T
ŸS0 S2

T
ŸS0 S3

T
ŸS0 S1

N
ŸS0  

ɻʘʟʦʚʘʷ ʬʘʟʘ 845  531  430  ï  

ʈʘʩʪʚʦʨ DCM 621  432 443  366  381, 405 (300 K) 

QM/MM  

(ʊʚʸʨʜ. ʩʦʩʪ.) 

857  537  436  ï 518 (77 K);  

562 (300 K) 

 

BMK  S1
T
ŸS0 S2

T
ŸS0 S3

T
ŸS0 S1

N
ŸS0  

ɻʘʟʦʚʘʷ ʬʘʟʘ 707  465  385  ï  

ʈʘʩʪʚʦʨ DCM 500  384  396  356  381, 405 (300 K) 

QM/MM 

(ʊʚʸʨʜ. ʩʦʩʪ.) 

689  463  383  ï 518 (77 K);  

562 (300 K) 

 

M062X  S1
T
ŸS0 S2

T
ŸS0 S3

T
ŸS0 S1

N
ŸS0  

ɻʘʟʦʚʘʷ ʬʘʟʘ ï ï ï  ï  

ʈʘʩʪʚʦʨ DCM 464  370  372  340  381, 405 (300 K) 

QM/MM 

(ʊʚʸʨʜ. ʩʦʩʪ.) 

609  ï 315  ï 518 (77 K);  

562 (300 K) 

 

CAM -B3LYP  S1
T
ŸS0 S2

T
ŸS0 S3

T
ŸS0 S1

N
ŸS0  

ɻʘʟʦʚʘʷ ʬʘʟʘ 616  407  421  ï  

ʈʘʩʪʚʦʨ DCM 468  366  371  356  381, 405 (300 K) 
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QM/MM  

(ʊʚʸʨʜ. ʩʦʩʪ.) 

604  407  416  ï 518 (77 K);  

562 (300 K) 

 

wB97XD  S1
T
ŸS0 S2

T
ŸS0 S3

T
ŸS0 S1

N
ŸS0  

ɻʘʟʦʚʘʷ ʬʘʟʘ 599  389  415  ï  

ʈʘʩʪʚʦʨ DCM ï 362  365  353  381, 405 (300 K) 

QM/MM  

(ʊʚʸʨʜ. ʩʦʩʪ.) 

589  389  415  ï 518 (77 K);  

562 (300 K) 

 

3.1.2. ʆʩʦʙʝʥʥʦʩʪʠ ʢʦʦʨʜʠʥʘʮʠʠ ʠʦʥʘ Zn
2+

 ʢ HL
p
: ʦʪʥʦʩʠʪʝʣʴʥʘʷ 

ʪʝʨʤʦʜʠʥʘʤʠʯʝʩʢʘʷ ʩʪʘʙʠʣʴʥʦʩʪʴ ʠʟʦʤʝʨʦʚ ʢʦʤʧʣʝʢʩʦʚ [Zn(HL
p
)X2] 

ɺ ʙʠʬʫʥʢʮʠʦʥʘʣʴʥʳʭ ESIPT-ʘʢʪʠʚʥʳʭ ʩʠʩʪʝʤʘʭ, ʩʦʜʝʨʞʘʱʠʭ O,N-ʩʘʡʪ ʜʣʷ ʧʝʨʝʥʦʩʘ 

ʧʨʦʪʦʥʘ ʠ ʜʦʧʦʣʥʠʪʝʣʴʥʳʡ N,N-ʩʘʡʪ, ʩʫʱʝʩʪʚʫʶʪ ʨʘʟʥʳʝ ʚʦʟʤʦʞʥʦʩʪʠ ʜʣʷ ʢʦʦʨʜʠʥʘʮʠʠ 

ʣʠʛʘʥʜʘ ʢ ʠʦʥʫ ʤʝʪʘʣʣʘ. ʊʘʢ, ʤʦʞʥʦ ʧʨʝʜʧʦʣʦʞʠʪʴ, ʯʪʦ ʜʣʷ ʦʨʛʘʥʠʯʝʩʢʠʭ ʩʦʝʜʠʥʝʥʠʡ ʥʘ ʦʩʥʦʚʝ 

1-ʛʠʜʨʦʢʩʠ-1ʅ-ʠʤʠʜʘʟʦʣʘ HL
b
, HL

p
 ʠ HL

q
, ʦ ʢʦʪʦʨʳʭ ʠʜʸʪ ʨʝʯʴ ʚ ʜʘʥʥʦʤ ʨʘʟʜʝʣʝ, ʢʘʪʠʦʥ Zn

2+
 

ʧʨʝʜʧʦʯʪʸʪ ʩʚʷʟʘʪʴʩʷ ʩ ESIPT-ʘʢʪʠʚʥʳʤ O,N-ʩʘʡʪʦʤ, ʥʝʞʝʣʠ ʯʝʤ ʩ N,N-ʩʘʡʪʦʤ, ʪʘʢ ʢʘʢ ʮʠʥʢ 

ʩʢʣʦʥʝʥ ʦʙʨʘʟʦʚʳʚʘʪʴ ʙʦʣʝʝ ʧʨʦʯʥʳʝ ʜʦʥʦʨʥʦ-ʘʢʮʝʧʪʦʨʥʳʝ ʩʚʷʟʠ ʩ ʘʪʦʤʘʤʠ ʢʠʩʣʦʨʦʜʘ, ʘ ʥʝ ʩ 

ʘʪʦʤʘʤʠ ʘʟʦʪʘ. ʊʝʤ ʥʝ ʤʝʥʝʝ, ʚʦ ʚʩʝʭ ʧʦʣʫʯʝʥʥʳʭ ʢʦʤʧʣʝʢʩʘʭ ʢʘʪʠʦʥ ʮʠʥʢʘ(II) ʩʚʷʟʘʥ ʩ 

ʣʠʛʘʥʜʦʤ ʧʦ N,N-ʩʘʡʪʫ. ɼʣʷ ʚʳʷʩʥʝʥʠʷ ʧʨʠʯʠʥ ʪʦʛʦ, ʧʦʯʝʤʫ ʠʤʝʥʥʦ N,N-ʩʘʡʪ ʦʢʘʟʘʣʩʷ 

ʥʘʠʙʦʣʝʝ ʧʨʝʜʧʦʯʪʠʪʝʣʴʥʳʤ ʩʘʡʪʦʤ ʜʣʷ ʢʦʦʨʜʠʥʘʮʠʠ ʢ ʠʦʥʫ Zn
2+
, ʙʳʣʠ ʧʨʦʤʦʜʝʣʠʨʦʚʘʥʳ 

ʨʘʟʥʳʝ ʠʟʦʤʝʨʳ ʢʦʤʧʣʝʢʩʦʚ ʩʦʩʪʘʚʘ [Zn(HL
p
)X2] (X = Cl, Br, I). ʇʦʩʢʦʣʴʢʫ ʩʠʥʪʝʟ ʢʦʤʧʣʝʢʩʦʚ 

ʧʨʦʚʦʜʠʣʩʷ ʚ ʨʘʩʪʚʦʨʝ ʚ MeCN, ʪʦ ʚ ʨʘʩʯʸʪʘʭ ʨʘʩʪʚʦʨʠʪʝʣʴ ʙʳʣ ʫʯʪʸʥ ʧʦ ʤʦʜʝʣʠ ʧʦʣʷʨʠʟʫʝʤʦʛʦ 

ʢʦʥʪʠʥʫʫʤʘ (PCM). ʇʦʤʠʤʦ ʬʦʨʤʳ N,N-[Zn(HL
p
)X2], ʚ ʢʦʪʦʨʦʡ ʢʘʪʠʦʥ Zn

2+
 ʩʚʷʟʘʥ ʩ 

N,N-ʩʘʡʪʦʤ ʤʦʣʝʢʫʣʳ HL
p
 ʠ ʢʦʪʦʨʫʶ ʫʜʘʣʦʩʴ ʚʳʜʝʣʠʪʴ ʚ ʵʢʩʧʝʨʠʤʝʥʪʝ, ʚʦʟʤʦʞʥʦ ʦʙʨʘʟʦʚʘʥʠʝ 

ʝʱʸ ʜʚʫʭ ʵʣʝʢʪʨʦʥʝʡʪʨʘʣʴʥʳʭ ʬʦʨʤ O,N1-[Zn(HL
p
)X2] ʠ O,N2-[Zn(HL

p
)X2], ʚ ʢʦʪʦʨʳʭ 

ʤʦʣʝʢʫʣʘ HL
p
 ʢʦʦʨʜʠʥʠʨʦʚʘʥʘ ʢ ʠʦʥʫ Zn

2+
 ʩʚʦʠʤ O,N-ʩʘʡʪʦʤ (ʨʠʩʫʥʦʢ 3.2). ʇʨʠ ʪʘʢʦʤ ʪʠʧʝ 

ʢʦʦʨʜʠʥʘʮʠʠ ʧʨʦʠʩʭʦʜʠʪ ʜʝʧʨʦʪʦʥʠʨʦʚʘʥʠʝ O,N-ʩʘʡʪʘ, ʘ ʧʨʦʪʦʥ ʧʝʨʝʭʦʜʠʪ ʥʘ ʦʜʠʥ ʠʟ ʜʚʫʭ 

çʩʚʦʙʦʜʥʳʭè ʘʪʦʤʦʚ ʘʟʦʪʘ: ʥʘ ʘʪʦʤ ʘʟʦʪʘ ʧʠʨʠʜʠʥʦʚʦʡ ʛʨʫʧʧʳ (ʬʦʨʤʘ O,N1-[Zn(HL
p
)X2]) ʠʣʠ 

ʥʘ ʘʪʦʤ ʘʟʦʪʘ ʠʤʠʜʘʟʦʣʴʥʦʡ ʛʨʫʧʧʳ (ʬʦʨʤʘ O,N2-[Zn(HL
p
)X2]). 

 

ʈʠʩʫʥʦʢ 3.2. ɺʦʟʤʦʞʥʳʝ ʠʟʦʤʝʨʥʳʝ ʬʦʨʤʳ ʢʦʤʧʣʝʢʩʦʚ ʩʦʩʪʘʚʘ [Zn(HL
p
)X2] (X = Cl, Br, I). 



58 
 

ʉʨʘʚʥʝʥʠʝ ʵʥʝʨʛʠʡ ʠʟʦʤʝʨʦʚ ʧʦʢʘʟʳʚʘʝʪ, ʯʪʦ ʚʥʝ ʟʘʚʠʩʠʤʦʩʪʠ ʦʪ ʘʪʦʤʘ ʛʘʣʦʛʝʥʘ 

ʥʘʠʙʦʣʝʝ ʩʪʘʙʠʣʴʥʦʡ ʬʦʨʤʦʡ ʢʦʤʧʣʝʢʩʘ ʷʚʣʷʝʪʩʷ N,N-ʬʦʨʤʘ (ʪʘʙʣʠʮʘ 3.2). ɼʘʥʥʘʷ ʬʦʨʤʘ 

ʪʝʨʤʦʜʠʥʘʤʠʯʝʩʢʠ ʩʪʘʙʠʣʴʥʝʝ O,N1-ʬʦʨʤʳ ʥʘ 51-55 ʢɼʞ/ʤʦʣʴ ʠ O,N2-ʬʦʨʤʳ ʥʘ 31 ʢɼʞ/ʤʦʣʴ. 

ʉʪʦʣʴ ʚʝʩʦʤʘʷ ʨʘʟʥʠʮʘ ʚ ʵʥʝʨʛʠʠ ʦʙʫʩʣʦʚʣʝʥʘ ʢʘʢ ʩʪʝʨʠʯʝʩʢʠʤʠ, ʪʘʢ ʠ ʵʣʝʢʪʨʦʥʥʳʤʠ 

ʬʘʢʪʦʨʘʤʠ. ɸʥʘʣʠʟ ʦʧʪʠʤʠʟʠʨʦʚʘʥʥʳʭ ʛʝʦʤʝʪʨʠʡ ʢʦʤʧʣʝʢʩʦʚ, ʩʦʦʪʚʝʪʩʪʚʫʶʱʠʭ ʵʪʠʤ ʪʨʸʤ 

ʬʦʨʤʘʤ, ʧʦʢʘʟʳʚʘʝʪ, ʯʪʦ ʜʚʫʛʨʘʥʥʳʝ ʫʛʣʳ ʤʝʞʜʫ ʩʦʩʝʜʥʠʤʠ ʘʨʦʤʘʪʠʯʝʩʢʠʤʠ ʛʝʪʝʨʦʮʠʢʣʘʤʠ 

(ʧʦʢʘʟʘʥʳ ʚ ʪʘʙʣʠʮʝ 3.2) ʚ N,N-ʬʦʨʤʝ ʢʦʤʧʣʝʢʩʘ ʥʝ ʧʨʝʚʳʰʘʶʪ 8Á, ʚ ʪʦ ʚʨʝʤʷ ʢʘʢ ʚ O,N1-

ʬʦʨʤʝ ʠ O,N2-ʬʦʨʤʝ ʜʚʫʛʨʘʥʥʳʡ ʫʛʦʣ ʤʝʞʜʫ ʠʤʠʜʘʟʦʣʴʥʳʤ ʠ ʧʠʨʠʜʠʥʦʚʳʤ ʮʠʢʣʘʤʠ 

ʜʦʩʪʠʛʘʝʪ 27Á. ʂʘʢ ʠʟʚʝʩʪʥʦ, ʠʤʝʥʥʦ ʚ ʧʣʦʩʢʠʭ ʤʦʣʝʢʫʣʘʭ ʥʘʙʣʶʜʘʝʪʩʷ ʥʘʠʣʫʯʰʝʝ 

ʧʝʨʝʢʨʳʚʘʥʠʝ ʘʪʦʤʥʳʭ p-ʦʨʙʠʪʘʣʝʡ, ʦʙʨʘʟʫʶʱʠʭ p-ʩʚʷʟʠ ʠ ʤʥʦʛʦʮʝʥʪʨʦʚʳʝ ʤʦʣʝʢʫʣʷʨʥʳʝ 

ʦʨʙʠʪʘʣʠ. ɺ ʩʚʦʶ ʦʯʝʨʝʜʴ, ʬʦʨʤʠʨʦʚʘʥʠʝ ʤʥʦʛʦʮʝʥʪʨʦʚʳʭ ʤʦʣʝʢʫʣʷʨʥʳʭ ʦʨʙʠʪʘʣʝʡ ʷʚʣʷʝʪʩʷ 

ʦʜʥʠʤ ʠʟ ʬʘʢʪʦʨʦʚ, ʧʨʠʚʦʜʷʱʠʭ ʢ ʩʪʘʙʠʣʠʟʘʮʠʠ ʤʦʣʝʢʫʣʳ. ɺ ʵʪʦʤ ʢʦʥʪʝʢʩʪʝ ʙʦʣʝʝ çʧʣʦʩʢʘʷè 

ʛʝʦʤʝʪʨʠʷ ʣʠʛʘʥʜʘ ʚ ʩʦʩʪʘʚʝ ʢʦʤʧʣʝʢʩʘ N,N-[Zn(HL
p
)X2] ʩʧʦʩʦʙʩʪʚʫʝʪ ʥʘʠʣʫʯʰʝʤʫ 

ʚʥʫʪʨʠʤʦʣʝʢʫʣʷʨʥʦʤʫ p-ʩʦʧʨʷʞʝʥʠʶ ʠ ʥʘʠʤʝʥʴʰʝʡ ʵʥʝʨʛʠʠ N,N-ʬʦʨʤʳ ʦʪʥʦʩʠʪʝʣʴʥʦ ʜʨʫʛʠʭ 

ʠʟʦʤʝʨʥʳʭ ʬʦʨʤ, ʘ ʤʝʥʝʝ çʧʣʦʩʢʘʷè ʛʝʦʤʝʪʨʠʷ ʣʠʛʘʥʜʘ ʚ ʬʦʨʤʘʭ O,N1-[Zn(HL
p
)X2] ʠ 

O,N2-[Zn(HL
p
)X2] ʜʝʩʪʘʙʠʣʠʟʠʨʫʝʪ ʵʪʠ ʬʦʨʤʳ ʧʦ ʩʨʘʚʥʝʥʠʶ ʩ N,N-ʬʦʨʤʦʡ.  

ʊʘʙʣʠʮʘ 3.2. ʆʧʪʠʤʠʟʠʨʦʚʘʥʥʳʝ ʛʝʦʤʝʪʨʠʠ ʪʨʸʭ ʠʟʦʤʝʨʥʳʭ ʬʦʨʤ ʢʦʤʧʣʝʢʩʦʚ ʩʦʩʪʘʚʘ 

[Zn(HL
p
)X2] (X = Cl, Br, I), ʠʭ ʦʪʥʦʩʠʪʝʣʴʥʳʝ ʵʥʝʨʛʠʠ ʠ ʧʦʣʷʨʥʦʩʪʠ.  

 
 

O,N1-[Zn(HL
p
)Cl2] 

m = 19.5291 D 

54.0 ʢɼʞ/ʤʦʣʴ 

 

 
 

O,N2-[Zn(HL
p
)Cl2] 

m = 14.3192 D 

30.9 ʢɼʞ/ʤʦʣʴ 

 

 
 

N,N-[Zn(HL
p
)Cl2] 

m = 9.3308 D 

0.0 ʢɼʞ/ʤʦʣʴ 

 

 
 

O,N1-[Zn(HL
p
)Br2] 

m = 19.4829 D 

55.2 ʢɼʞ/ʤʦʣʴ 

 

 
 

O,N2-[Zn(HL
p
)Br2] 

m = 14.2161 D 

31.8 ʢɼʞ/ʤʦʣʴ 

 

 
 

N,N-[Zn(HL
p
)Br2] 

m = 9.2360 D 

0.0 ʢɼʞ/ʤʦʣʴ 
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O,N1-[Zn(HL
p
)I 2] 

m = 20.0470 D 

50.5 ʢɼʞ/ʤʦʣʴ 

 

 
 

 

O,N2-[Zn(HL
p
)I 2] 

m = 14.6852 D 

30.5 ʢɼʞ/ʤʦʣʴ 

 

 
 

N,N-[Zn(HL
p
)I 2] 

m = 9.5983 D 

0.0 ʢɼʞ/ʤʦʣʴ 

 

 

ɺ ʦʪʣʠʯʠʝ ʦʪ N,N-ʬʦʨʤʳ ʢʦʤʧʣʝʢʩʘ, ʚ O,N-ʬʦʨʤʘʭ ʠʤʝʝʪʩʷ ʟʥʘʯʠʪʝʣʴʥʦʝ 

ʧʨʦʩʪʨʘʥʩʪʚʝʥʥʦʝ ʨʘʟʜʝʣʝʥʠʝ ʟʘʨʷʜʦʚ, ʯʪʦ ʧʦʜʪʚʝʨʞʜʘʝʪʩʷ ʨʘʩʯʸʪʦʤ ʧʦʣʷʨʥʦʩʪʝʡ (m) 

ʦʧʪʠʤʠʟʠʨʦʚʘʥʥʳʭ ʤʦʣʝʢʫʣ. ʇʦʣʷʨʥʦʩʪʴ ʥʘʠʙʦʣʝʝ ʩʪʘʙʠʣʴʥʦʡ N,N-ʬʦʨʤʳ ʩʦʩʪʘʚʣʷʝʪ 9-10 D, 

çʧʨʦʤʝʞʫʪʦʯʥʦʡè ʧʦ ʵʥʝʨʛʠʠ O,N2-ʬʦʨʤʳ ï 14-15 D, ʘ ʥʘʠʤʝʥʝʝ ʩʪʘʙʠʣʴʥʦʡ O,N1-ʬʦʨʤʳ ï 

19-20 D. ʍʦʨʦʰʘʷ ʢʦʨʨʝʣʷʮʠʷ ʧʦʣʷʨʥʦʩʪʝʡ ʤʦʣʝʢʫʣ ʩ ʠʭ ʦʪʥʦʩʠʪʝʣʴʥʳʤʠ ʵʥʝʨʛʠʷʤʠ (ʯʝʤ 

ʧʦʣʷʨʥʝʝ ʤʦʣʝʢʫʣʘ, ʪʝʤ ʦʥʘ ʤʝʥʝʝ ʩʪʘʙʠʣʴʥʘ) ʧʦʟʚʦʣʷʝʪ ʨʘʩʩʤʦʪʨʝʪʴ ʚʳʩʦʢʫʶ ʧʦʣʷʨʥʦʩʪʴ ʢʘʢ 

ʚʦʟʤʦʞʥʳʡ ʜʝʩʪʘʙʠʣʠʟʠʨʫʶʱʠʡ ʬʘʢʪʦʨ. ʅʘʢʦʥʝʮ, ʥʘʣʠʯʠʝ ʢʦʨʦʪʢʦʡ ʚʥʫʪʨʠʤʦʣʝʢʫʣʷʨʥʦʡ 

ʚʦʜʦʨʦʜʥʦʡ ʩʚʷʟʠ O-HÖÖÖN ʚ N,N-ʬʦʨʤʝ ʜʦʧʦʣʥʠʪʝʣʴʥʦ ʩʪʘʙʠʣʠʟʠʨʫʝʪ ʵʪʫ ʬʦʨʤʫ. ʊʘʢʠʤ 

ʦʙʨʘʟʦʤ, ʚʳʰʝʫʢʘʟʘʥʥʦʝ ʩʦʯʝʪʘʥʠʝ ʩʪʝʨʠʯʝʩʢʠʭ ʠ ʵʣʝʢʪʨʦʥʥʳʭ ʬʘʢʪʦʨʦʚ ʧʨʠʚʦʜʠʪ ʢ ʪʦʤʫ, ʯʪʦ 

N,N-ʬʦʨʤʘ ʢʦʤʧʣʝʢʩʘ ʦʢʘʟʳʚʘʝʪʩʷ ʟʥʘʯʠʪʝʣʴʥʦ ʥʠʞʝ ʧʦ ʵʥʝʨʛʠʠ, ʯʝʤ ʜʚʝ O,N-ʬʦʨʤʳ. ʕʪʦ ʚʝʜʸʪ 

ʢ ʫʩʧʝʰʥʦʡ ʨʝʘʣʠʟʘʮʠʠ ʩʪʨʘʪʝʛʠʠ ʧʦʣʫʯʝʥʠʷ ʠʤʝʥʥʦ ʪʦʡ ʬʦʨʤʳ ʢʦʤʧʣʝʢʩʘ, ʢʦʪʦʨʘʷ ʩʧʦʩʦʙʥʘ 

ʧʨʦʷʚʣʷʪʴ ʬʦʪʦʧʝʨʝʥʦʩ ʧʨʦʪʦʥʘ.  

3.1.3. ʌʦʪʦʬʠʟʠʯʝʩʢʠʝ ʩʚʦʡʩʪʚʘ HL
p
 ʚ ʪʚʸʨʜʦʤ ʩʦʩʪʦʷʥʠʠ 

3.1.3.1. ʕʢʩʧʝʨʠʤʝʥʪʘʣʴʥʳʝ ʩʧʝʢʪʨʳ ʧʦʛʣʦʱʝʥʠʷ, ʚʦʟʙʫʞʜʝʥʠʷ ʠ ʵʤʠʩʩʠʠ 

ʉʧʝʢʪʨ ʜʠʬʬʫʟʥʦʛʦ ʦʪʨʘʞʝʥʠʷ HL
p
 ʧʨʝʜʩʪʘʚʣʷʝʪ ʩʦʙʦʡ ʰʠʨʦʢʫʶ ʧʦʣʦʩʫ ʩ ʤʘʢʩʠʤʫʤʦʤ 

ʧʨʠ 329 ʥʤ (ʨʠʩʫʥʦʢ 3.3) [1]. ɺ ʪʚʸʨʜʦʤ ʩʦʩʪʦʷʥʠʠ HL
p
 ʣʶʤʠʥʝʩʮʠʨʫʝʪ ʚ ʞʸʣʪʦ-ʟʝʣʸʥʦʡ 

ʦʙʣʘʩʪʠ ʩʧʝʢʪʨʘ, lʤʘʢʩ = 537 ʥʤ ʧʨʠ 77 K ʠ lʤʘʢʩ = 570-580 ʥʤ ʧʨʠ 300 K. ʂʚʘʥʪʦʚʳʡ ʚʳʭʦʜ 

ʣʶʤʠʥʝʩʮʝʥʮʠʠ ʩʦʩʪʘʚʣʷʝʪ 2% ʧʨʠ 300 K. ʇʨʠ ʧʦʥʠʞʝʥʠʠ ʪʝʤʧʝʨʘʪʫʨʳ ʥʘʙʣʶʜʘʝʪʩʷ ʟʘʤʝʪʥʳʡ 

ʨʦʩʪ ʠʥʪʝʥʩʠʚʥʦʩʪʠ ʵʤʠʩʩʠʠ, ʧʦʣʦʩʘ ʵʤʠʩʩʠʠ ʥʝʟʥʘʯʠʪʝʣʴʥʦ ʩʤʝʱʘʝʪʩʷ ʚ ʢʨʘʩʥʫʶ ʦʙʣʘʩʪʴ, 

ʦʜʥʘʢʦ ʥʦʚʳʭ ʧʦʣʦʩ ʚ ʩʧʝʢʪʨʝ ʥʝ ʧʦʷʚʣʷʝʪʩʷ. ʉʧʝʢʪʨ ʵʤʠʩʩʠʠ ʥʝ ʟʘʚʠʩʠʪ ʦʪ ʜʣʠʥʳ ʚʦʣʥʳ 

ʚʦʟʙʫʞʜʘʶʱʝʛʦ ʩʚʝʪʘ. ɺʨʝʤʝʥʘ ʞʠʟʥʠ ʚʦʟʙʫʞʜʸʥʥʳʭ ʩʦʩʪʦʷʥʠʡ ʥʘʭʦʜʷʪʩʷ ʚ ʥʘʥʦ- ʠ 

ʧʠʢʦʩʝʢʫʥʜʥʦʤ ʜʠʘʧʘʟʦʥʝ ʠ ʩʚʠʜʝʪʝʣʴʩʪʚʫʶʪ ʦ ʪʦʤ, ʯʪʦ ʠʟʣʫʯʝʥʠʝ ʩʚʷʟʘʥʦ ʩ ʨʘʟʨʝʰʸʥʥʳʤ 

ʩʠʥʛʣʝʪ-ʩʠʥʛʣʝʪʥʳʤ ʧʝʨʝʭʦʜʦʤ (ʬʣʫʦʨʝʩʮʝʥʮʠʷ). ʉʧʝʢʪʨ ʚʦʟʙʫʞʜʝʥʠʷ ʵʤʠʩʩʠʠ ʠʤʝʝʪ 

ʤʘʢʩʠʤʫʤ ʧʨʠ 460 ʥʤ. ʀʥʪʝʨʝʩʥʦ ʦʪʤʝʪʠʪʴ, ʯʪʦ ʩʧʝʢʪʨ ʚʦʟʙʫʞʜʝʥʠʷ ʣʶʤʠʥʝʩʮʝʥʮʠʠ ʥʝ 
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ʩʦʚʧʘʜʘʝʪ ʩʦ ʩʧʝʢʪʨʦʤ ʜʠʬʬʫʟʥʦʛʦ ʦʪʨʘʞʝʥʠʷ. ʂʘʢ ʧʦʢʘʟʘʥʦ ʥʘ ʨʠʩʫʥʢʝ 3.3, HL
p
 ʧʦʛʣʦʱʘʝʪ 

ʩʚʝʪ ʧʨʝʠʤʫʱʝʩʪʚʝʥʥʦ ʚ ʫʣʴʪʨʘʬʠʦʣʝʪʦʚʦʡ ʦʙʣʘʩʪʠ, ʥʦ ʵʤʠʩʩʠʷ ʚʦʟʙʫʞʜʘʝʪʩʷ 

ʧʨʝʠʤʫʱʝʩʪʚʝʥʥʦ ʚ ʚʠʜʠʤʦʡ ʦʙʣʘʩʪʠ. ʕʪʦ ʧʨʠʚʦʜʠʪ ʢ ʯʨʝʟʚʳʯʘʡʥʦ ʤʘʣʦʤʫ ʩʪʦʢʩʦʚʫ ʩʜʚʠʛʫ 

ʵʤʠʩʩʠʠ (ʨʘʟʥʠʮʝ ʤʝʞʜʫ ʤʘʢʩʠʤʫʤʘʤʠ ʧʦʣʦʩ ʚʦʟʙʫʞʜʝʥʠʷ ʠ ʵʤʠʩʩʠʠ) ï ʚʩʝʛʦ 60 ʥʤ, ʚ ʪʦ ʚʨʝʤʷ 

ʢʘʢ ʜʣʷ ESIPT-ʘʢʪʠʚʥʳʭ ʣʶʤʠʥʝʩʮʠʨʫʶʱʠʭ ʩʠʩʪʝʤ ʩʪʦʢʩʦʚ ʩʜʚʠʛ, ʢʘʢ ʧʨʘʚʠʣʦ, ʧʨʝʚʳʰʘʝʪ 150 

ʥʤ. ʇʨʠʯʠʥʘ ʪʘʢʦʛʦ ʬʝʥʦʤʝʥʘ ʨʘʩʩʤʦʪʨʝʥʘ ʥʠʞʝ. 

  

ʈʠʩʫʥʦʢ 3.3. ʉʣʝʚʘ: ʵʢʩʧʝʨʠʤʝʥʪʘʣʴʥʳʝ ʩʧʝʢʪʨʳ ʚʦʟʙʫʞʜʝʥʠʷ, ʵʤʠʩʩʠʠ ʠ ʜʠʬʬʫʟʥʦʛʦ 

ʦʪʨʘʞʝʥʠʷ HL
p
 ʚ ʪʚʸʨʜʦʤ ʩʦʩʪʦʷʥʠʠ, ʨʘʩʯʸʪʥʳʡ ʩʧʝʢʪʨ ʧʦʛʣʦʱʝʥʠʷ ʬʦʨʤʳ HL

p
-N. 

ɺʝʨʪʠʢʘʣʴʥʳʝ ʧʦʣʦʩʳ ʧʦʢʘʟʳʚʘʶʪ ʵʥʝʨʛʠʶ ʠ ʩʠʣʫ ʦʩʮʠʣʣʷʪʦʨʘ ʨʘʩʩʯʠʪʘʥʥʳʭ ʩʠʥʛʣʝʪ-

ʩʠʥʛʣʝʪʥʳʭ ʧʝʨʝʭʦʜʦʚ ʩ ʛʣʦʙʘʣʴʥʳʭ ʵʥʝʨʛʝʪʠʯʝʩʢʠʭ ʤʠʥʠʤʫʤʦʚ S0
N
 (ʯʸʨʥʳʤ) ʠ S0

T
 (ʞʸʣʪʳʤ). 

3.1.3.2. ʆʧʪʠʤʠʟʠʨʦʚʘʥʥʳʝ ʛʝʦʤʝʪʨʠʠ ʠ ʢʨʠʚʳʝ ʧʦʪʝʥʮʠʘʣʴʥʦʡ ʵʥʝʨʛʠʠ ʦʩʥʦʚʥʦʛʦ ʠ 

ʚʦʟʙʫʞʜʸʥʥʳʭ ʩʦʩʪʦʷʥʠʡ 

ɼʣʷ ʪʝʦʨʝʪʠʯʝʩʢʦʛʦ ʦʧʠʩʘʥʠʷ ʧʨʦʮʝʩʩʘ ʧʝʨʝʥʦʩʘ ʧʨʦʪʦʥʘ ʠ ʤʝʭʘʥʠʟʤʦʚ ʧʦʛʣʦʱʝʥʠʷ ʠ 

ʣʶʤʠʥʝʩʮʝʥʮʠʠ ʟʜʝʩʴ ʠ ʜʘʣʝʝ ʙʫʜʫʪ ʤʥʦʛʦʢʨʘʪʥʦ ʠʩʧʦʣʴʟʦʚʘʪʴʩʷ ʢʨʠʚʳʝ ʟʘʚʠʩʠʤʦʩʪʠ 

ʧʦʪʝʥʮʠʘʣʴʥʦʡ ʵʥʝʨʛʠʠ ʵʣʝʢʪʨʦʥʥʳʭ ʩʦʩʪʦʷʥʠʡ ʤʦʣʝʢʫʣʳ ʦʪ ʨʘʩʩʪʦʷʥʠʷ OÖÖÖH. ɼʘʥʥʳʝ ʢʨʠʚʳʝ 

ʥʘʛʣʷʜʥʦ ʧʦʢʘʟʳʚʘʶʪ ʵʥʝʨʛʝʪʠʯʝʩʢʠʝ ʙʘʨʴʝʨʳ ʧʨʦʮʝʩʩʦʚ ESIPT ʠ GSIPT ʠ ʨʘʩʧʦʣʦʞʝʥʠʝ 

ʵʥʝʨʛʝʪʠʯʝʩʢʠʭ ʤʠʥʠʤʫʤʦʚ ʦʩʥʦʚʥʦʛʦ ʠ ʚʦʟʙʫʞʜʸʥʥʳʭ ʩʦʩʪʦʷʥʠʡ ʨʘʩʩʤʘʪʨʠʚʘʝʤʦʡ ʤʦʣʝʢʫʣʳ, 

ʘ ʪʘʢʞʝ ʜʘʶʪ ʧʨʝʜʩʪʘʚʣʝʥʠʝ ʦ ʪʦʤ, ʩ ʢʘʢʠʭ ʛʝʦʤʝʪʨʠʡ ʤʦʞʝʪ ʧʨʦʠʩʭʦʜʠʪʴ ʚʦʟʙʫʞʜʝʥʠʝ ʤʦʣʝʢʫʣ 

ʠ ʠʭ ʵʤʠʩʩʠʷ (ʚʦʟʙʫʞʜʝʥʠʝ ʤʦʣʝʢʫʣʳ ʚʩʝʛʜʘ ʧʨʦʠʩʭʦʜʠʪ ʩ ʤʠʥʠʤʫʤʦʚ ʥʘ ʢʨʠʚʦʡ ʵʥʝʨʛʠʠ 

ʦʩʥʦʚʥʦʛʦ ʩʦʩʪʦʷʥʠʷ, ʘ ʵʤʠʩʩʠʷ ï ʩ ʤʠʥʠʤʫʤʦʚ ʥʘ ʢʨʠʚʳʭ ʵʥʝʨʛʠʠ ʚʦʟʙʫʞʜʸʥʥʳʭ ʩʦʩʪʦʷʥʠʡ).  

ʅʘ ʢʨʠʚʦʡ ʵʥʝʨʛʠʠ ʦʩʥʦʚʥʦʛʦ ʩʦʩʪʦʷʥʠʷ HL
p
 ʠʤʝʝʪʩʷ ʜʚʘ ʤʠʥʠʤʫʤʘ S0

N
 ʠ S0

T
, ʢʦʪʦʨʳʝ 

ʩʦʦʪʚʝʪʩʪʚʫʶʪ çʥʦʨʤʘʣʴʥʦʡè ʬʦʨʤʝ HL
p
-N ʩ ʧʦʜʚʠʞʥʳʤ ʧʨʦʪʦʥʦʤ ʫ ʘʪʦʤʘ ʢʠʩʣʦʨʦʜʘ (OÖÖÖH 

1.006 ¡) ʠ çʪʘʫʪʦʤʝʨʥʦʡè ʬʦʨʤʝ HL
p
-T ʩ ʧʦʜʚʠʞʥʳʤ ʧʨʦʪʦʥʦʤ ʫ ʘʪʦʤʘ ʘʟʦʪʘ (OÖÖÖH 1.550 ¡, 










































































































































































































