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�

��#	��  �$�	��
��  ��  ���
��
  ���
	�
�
�
  
  %�
���	�
�
  �
�
�����	�	  
�	��������
��	�	  #&�'
��	�	  	#���	���
���	�	  ���
'�
�
�  �$�(
�	  
	#���	���
�  «"
��#
���
  �	��������
��$  ��
�
��
�
� »  
 
 

�������  ��� ! "#$%&' :  �	��	�  �
�
�	 -!��
!��
�
��
�  ���� ,  
�	�
��  "
��	�  ����
!
�  )
�� �	�
�   

 
	(#)#�&'��%   ** �%�$� :  

 
*��
�	�  �
���  ����
�	�
� , �	��	�  �
�
�	 -!��
!��
�
��
�  ���� , 

���
��&+
  ���
��	  
��	�	!!��
���
	��$�  �
��	�	�
  
  
���	%�
���	�
�
  �
�
�����	�	  �	��������
��	�	  #&�'
��	�	  
	#���	���
���	�	  ���
'�
�
�  �$�(
�	  	#���	���
�  «��(�
���
  
�	��������
��$  ��
�
��
�
� »  

 
�
�����	  ���
�
  ,
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�
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�
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�
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�  
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�
�
�����	�	  �	��������
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���	�	  ���
'�
�
�  
�$�(
�	  	#���	���
�  «-'�	 -.������
  �	��������
��$  ��
�
��
�
�  
(���
	�����$  
���
�	���
����
  ��
�
��
�
� )» 
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���  ��	#�
!  ��
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�

	/+�,  0����$%�#1$#��  ��/ $�  
��$��&'� 1$'  $%2� . .��
�	��$
  !��
�
��$ , �
�!	���  ��  	�
���	�$  

�
!
�
��
  �	���� , !	���  	#������  �
�
�
��
!
  ��	 ����!
 , 
����
��&+
!
��  �  (
�	�
�  �
����	��� . ����
!
� , ��	�	�
!	���  !	'
�  

�!
������  	�  !
����
�
��	  (�  ����
��  
  ����
�� ) �	  �	��	�	  	�������
�  
��	�	�
!	��
  %�
���
�
��	�	  �	��  (�
%�
���
�
��

  ��	 ����  �  ��!��� ). 
0�����  �����	��
�
�  ��
�
� , �	  �	�	�$!  ��	 ����  ���
�	��$�  !��
�
��	�  
!	���  �
���	  
�!
������  #
�  
�!
�
�
�  �
!
�
��	�	  �	�����  ����
���  
��������	  �����
  �	��
!
��	  �
�
�
  �	��
��
�	����	�	  �	��	��
� , ���  �  
�	��
  ��
�
�  �����!
������	  ����
 , ���  
  �  �	��
  ��
�
�  �����
�
��
�  
��
!
�
�
  ���  !��
�
��	�
�
�
�  (	��
�
�
�  ����	�$  �������&+

  
��	 ����!
  !	'�	  �	������  �	�$
  !��
�
��$  �  ��
#�
!$!
  ��	 ����!
 ). 

����
��$
  ��	 ����  ���
�	��$�  !��
�
��	�  	#���	��
�$  ����
��	  
�	��
�����

  ���
���$�  %�
���	��$�  	�#
���
  ���
�	��$�  ��	!	�  �  
�	
�
�
�
�� . 2�	!
  	��	��$�  �
#�
�
�
�	���$�  �	��	��
  %�
���	��$�  
	�#
���
  sp, sp2 
  sp3 (�		��
�����&+
�  %�
���	��	  �	��
�����

  
���
�	��$�  ��	!	�  �  	��	��$�  ���	��	���  ���
�	��  - ���#
�
 , ����
�
  
  
��!��
 ) �	�!	'�$  ��	!
'��	��$
  �
#�
�
�
�	����$
  �	��	��
�  spn 
  spm 
(1<n<2, 2<m<3). ���	��$!  ����	�	! , 	��
�
��&+
!  �	��
�����
&  
%�
���	��$�  	�#
���
  ��	!	� , ����
���  �		��
���
	��	
  �	��	��

  ��	!�  
�  ����
��$�  �	
�
�
�
�� . .��
�	��$
  ��	!$  �  �	
�
�
�
��  �  �	���
���$!  
�
�	!  ����
  !	���  ���	�
����  �  ���� -, ��
� - 
�
  �
�$�
��		��
�
�	����$�  
�	��	��
��  - %�
 �	��	��
�  	��
�
��&���  �	�
�
���	!  �	�
��
�  ��	!	�  �  
�	�	�$!
  �$#����$  ���  ����!	��
�
�  ��	!  �	�!
��
�  �	���
���$
  ����
 . 
*�
�	���
���	 , �
	#�	�
!	  
���
�	����  ���  �		��
���
�  ���
�	��$�  
��	!	�  (
  ���  ��
����

  �
#�
�
���
�  ���
�	��$�  ��	!	� ) ��
�
�  ��  
��	 ����  �	
�
�
�
  
�  ���
�  ��	!	� . �����	  
���  
+
  	�
�  ����	� , 
�	�	�$  !	'
�  ��+
���
��	  ��
���  ��  ��	 ����  ���
�	��$�  �	
�
�
�
  - 
%�	 
�  ��
�����	����
�
����  ���!
��	���  Dc. .��
�	��$
  �	
�
�
�
�  !	���  
	#������  ���
�	 , �
�
 �	  (	��	!
��	 ), ��	
�	  (����!
��	 ) 
  	#4
!�	  
(��
�!
��	 ) ��
�����	����
�
��	  ���!
��	���& . ,	%�	!�  ���  
���
�
�  
��
��
�  ��  ��	 ����  ���
�	��$�  �	
�
�
�
  �		��
���

  (�
#�
�
���

 ) 
��	!	�  �
	#�	�
!	  ���
��
�	����  ����!
��  ��
�����	����
�
��	  
���!
��	��
 . ��
#	�

  ��������	  �  ����	�+

  ��
!�  
���
�	���

  ��	
�$�  
�	
�
�
�
  �  ����!
��	  ��
�����	����
�
��	  ���!
��	���& . ��
#	�

  

��
���	  ����	�
��	���&  ���
�  �	
�
�
�
  ����
���  ����
�  (graphene) ��  

���
�	���

  �	�	�	�	  �  2010 �	��  #$��  ��
��'�
��  �	#
�
�����  ��
!
�  �	  
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�

�
�
�
 . 1���

  ��	
�$
  �	
�
�
�
�  ���	�	  �
�� , ���
��	  
���
��
!$
  �  
����	�+

  ��
!� , %�	 ������  (graphane) 
  ����
�  (graphyne). �  %�
�  
�	
�
�
�
��  ��	!$  ���
�	��  ���	�����  �  ����
�  �		��
�
�	����$�  
(�
#�
�
�
�	����$� ) �	��	��
�� , �
!  �  ����
�
  (sp 
  sp3 �
#�
�
���
�  �  
����
�
  
  ������
  �		��
���
��	  �	  �����
�
&  �  sp2 �
#�
�
���

  �  
����
�
 ). 3�����	�$
  
  ����
�	�$
  ��	
�$
  �	
�
�
�
�  ����&���  
�	�	(
!
  !	�
���$!
  �
��
!�!
  ���  
���
�	���
�  ��
��
�  �		��
���

  
(�
#�
�
���

 ) ���
�	��$�  ��	!	�  ��  ��	 ����  ���
�	��$�  �	
�
�
�
 . 
/���
�	���

  ���
�  �	
�
�
�
  ����
���  ��������$!  ���'
  �  �	��
  ��
�
�  

���
�
�  �	�!	'�	��
  �	���
�
�  
�  �	�
!	���$�  ����	�
��	��
 , 
	��
��&+
���  ��������	  
  ��	 ����!
 . 1��  ����
�	�$�  ��������  
�
	#�	�
!�  �����#	���  �	�$�  �	��	�	� , �	��	��&+
�  �
	�
�
�
��
  	�
����  

  ��
��������  ���������  ��
�	�!	'�$�  �	�
!	���$�  ����	�
��	��
  
�	
�
�
�
  ���	�	  �
�� . /���
�	���

  ������	�$�  
  ����
�	�$�  
�	
�
�
�
  ��
�������
�  ���'
  ����
�
���$  �����
�
��
  
��
�
� , ���  ���  
	�
  !	���  �� �
  (
�	�	
  ��
!
�
�

  �  ���	%�
���	�
�
 , �	�	�	��	  
%�
��
�
�
 , �  ����	 �����  �
�����

  ���	�$�  �!
�
  
  �	����
��$�  
����!����	��� .  

�%&'  "#11%�$�)# �� �  ��/ $�  �	����
�	  
���
�	���

  ��
��
�  ��  
���������  
  ��	 ����  ��	
�$�  ���
�	��$�  �	
�
�
�
  ����
��	  
�		��
���

  
  ���  ��
����

  �
#�
�
���

  ���
�	��$�  ��	!	� . "����$!
  
.�"���2#  ��/ $�  #$�
 : 

1. �����#	���  ��
!$  �����
�
���

  
  !	�
���	�	  �	���	
�
�  
��������$  �
#�
��$�  ���
�	��$�  �	
�
�
�
  
�  ���� - 
  
��
��		��
�
�	����$�  ��	!	�  (sp+sp2 �	
�
�
�
� ); 

2. ����
�  ��������$  
  ��	 ���  ���
�	��$�  �
#�
��$�  sp+sp2 
�	
�
�
�
  �	  ��	
�	  ��������	 ; 

3. �
	�
�
�
��
  ����
�  ��������$  �	�
!	���$�  ����	�
��	��
  
������	�	�	�	��$�  ��	
�$�  �	
�
�
�
  
  ����
�  
�  �
	!
��
�
��
  
	��
!
�
�	����	  ��������$  
  %�
���	��$�  ��	 ��� . 

�%$ "�  #11&%" !��#, . �  ���
���
  !
�	�	�  ����
�	�  �
��	�	  
��
����
�
���	�	  %����  #$�  �$#���  !
�	�  !	�
������	  !
���
�
  MM+. ��  
��	�	!  %���
  ����
�  ��������$  
  ��	 ���  �$�	������  �	��%!�
�
�
��
!
  
�����	�	 -!
���
�
��
!
  !
�	��!
  MNDO, AM1, PM3 
  ab initio ����
��!
  �  
#��
�
  STO6-31G �	  ��
!
  5����
 -�	�� -������ . ��  �	��
��
!  %���
  ����
�  
�
	!
��
�
��
  	��
!
�
�	����	  ��������$  
  %�
���	��$�  ��	 ���  



5 

�

�$�	������  !
�	�	!  �
	�

  �����
	����  ��	��	��
  �  ����

���	!  
��
#�
'
�

  (DFT-GGA). 

������,  � !#.�� : 
1. �����#	����  !	�
�����  ��
!�  �	���	
�
�  ��������$  �
#�
��$�  ��	
�$�  
���
�	��$�  !��
�
��	� , �	��	�+
�  
�  ���
�	��$�  ��	!	�  �  sp+sp2 
�
#�
�
�
�	����$�  �	��	��
�� , �	�	���  	��	��
!
��	  ����
���  	��	�	  
�	�	  �����
�
���
	��	  ��
!$  sp+sp2 �
#�
��$�  ���
�	��$�  �	
�
�
�
 ; 
2. ��
��$
  �	���	
�$  ��������$  �	�$�  ����
�	�$�  ��	
� : ��
�  ��  	��	�
  
����
��  L6, (
��
  ��  	��	�
  ����
��  L4-8, (
��
  ��  	��	�
  ����
��   L4-6-12 
  
��
�  ��  	��	�
  ����
��  L3-12; 
3. ��
��$
  �����
���$  �
	!
��
�
��
  	��
!
�
�	����$
  ��������$  
  
%�
���	��$
  ��	 ����  (
��
  �	�$�  ���������$�  ����	�
��	��
  ����
�� , 
�	����
!$�  ��  	��	�
  ��	
�  ����
��  L6 
  L4-8; 
4. ��
��$
  �	���	
��  ���������  �	�	  �	�
!	���	  ����	�
��	��
  ������� , 
�����
����$  

  �
	!
��
�
��
  	��
!
�
�	������  ���������  
  ���  ��	 ��� ; 
5. ��
��$
  �����	��
�	 , ��	  	��	��$!  ����	�	!  	��
�
��&+
!  ���  ��	 ���  
��	
�$�  �	
�
�
�
  ���
�	��  ����
���  �		��
���
�  (
  ���  ��
����

  
�
#�
�
���
�  %�
���	��$�  	�#
���
 ) ��	!	� , 
�  �	�	�$�  �	��	��  %�
 
��������$ . 

3���$#�%1��,  .���#2 1$'  ��/ $� .  ,����
�
����  ����
!	���  
�
��
����
	��	  ��#	�$  ����&��
���  �  �	! , ��	  �	���
��$
  �
�������$  
!	���  #$��  
��	���	���$  ���  �����#	��
  �
��	�	�
  �
��
��  �	�$�  
����
�	�$�  
  ������	�$�  ���
�	��$�  �	
�
�
�
 , �	�	�$
  !	���  �� �
  
(
�	�	
  ��
!
�
�

  �  ���	%�
���	�
�
 , �	�	�	��	  %�
��
�
�
 , 
����	 �����  ���  �
�����

  ���	�$�  �!
�
  
  �	����
��$�  ����!����	��� .  

 � 1$ !%�� 1$'  �%.�&'$�$ ! . 1	��	�
��	���  �	���
��$�  �
�������	�  
	#���	��
��  
��	���	���

!  ����		#����$�  ��#	�	�  �	�	(	  
���	#
�	����$�  �	��
!
��$�  !
�	�	�  ����
�� , ���
!�$!  �		��
����

!   
�
�������	�  �	���
��$�  ����$!
  !
�	��!
  �  ����	  ��#	�
 , �  ���'
  
�	�	(
!  �	����
�

!  ����
�
  ����
��$�  ����!
��	�  �
����	�����	�	  
����
��  �  
�  ����
�
�!
  �� �
��$!
  %���
�
!
������	 . 2�	!
  �	�	 , 
����
�
�  ���������$�  ����!
��	�  
  ��	 ���  ����  �	
�
�
�
 , �����
����$�  
���

  �  ��#	���  ����
�  ���	�	� , ���'
  �	�	(	  �		��
�����&�  ����
�
�! , 
�� �
��$!  �  ����	  �
��
����

 . 

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

  �  �	�!��
�	��
  �
�
  
  �����  

���
�	���
 , �  �$#	�
  !
�	�	�  �
(
�
�  ����� , �	�����
��$�  �  ��#	�
 , �  
�����#	��
  �	�	  ��
!$  �	���
�
�  
  �����
�
���

  ����
�	�$�  
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�

�	
�
�
�
 , �  ����
�
  ��������$  
  ��	 ���  ����
�	�$�  
  ����
�	�$�  
�	
�
�
�
  �	  ��	
�	  ��������	 , �  ����
�
  �	���
��$�  �
�������	� , 
�	��	�	��
  ��#�
���
  �	  �
��������!  ��#	�$ , �  ���	#��

  �
�������	�  ��  
�����$�  �	��
�
��
�� , �  �	�!��
�	��
  �$�	�	�  �	  �
��������!  

���
�	���
� . 

	1� !��%  .�+#+�%2�%  * & 4%�#, : 
1. �	���  ��
!�  !	�
���	�	  �	���	
�
�  ����
�	�$�  �	
�
�
�
 , �����������  
��
!�  
�  �����
�
���

  
  �
�������$  �	���	
�
�  ��������$  �	�$�  sp+sp2 

�	
�
�
�
 ; 
2. �
�������$  ����
�	�  ��������$  
  ��	 ���  ����
�	�$�  ��	
� , �	���	
��$�  
��  	��	�
  ��	
�  ����
��  L6 
  L4-8; 
3. �
�������$  !	�
�
�	���
�  ��������$  
  ����
��  %�
���	��$�  ��	 ���  
������	�	�	�	��$�  ��	
�  ���
  	��	��$�  ���������$�  ����	�
��	��
 ; 
4. 0���&�
�
�  	  �	! , ��	  ��	��	���  ����
�	�$�  ��	
�  
  %�
��
�  
�  
��#�
!��

  �!
��(�&���  �  ��
�
�
�

!  �	�
  ���
�	��$�  ��	!	� , 
���	��+
���  �  �����		��
�
�	����$�  (sp-�
#�
�
�
�	����$� ) �	��	��
�� ; 
5. �
�������$  
�	�	�	�	  ����
��  �	���
��$�  �
�������	� , ��  	��	�
  
�	�	�	�	  #$�	  �����	��
�	 , ��	  	��	��$!  ����	�	! , ��
�&+
!  ��  
%�
���	��$
  ��	 ����  ��	
�$�  ���
�	��$�  �	
�
�
�
 , ����
���  
�		��
���
�  (�
#�
�
���
� ) ��	!	�  ���
�	��  
�  �	�	�$�  	�
  �	��	�� . 

�*� /�)#,  ��/ $� . �
�������$ , 
��	'
��$
  �  �
��
����

 , #$�
  
��
������
�$  
  	#��'�
�$  ��  ��
��&+
�  �����$�  �	��
�
��
�� : 
��
�	��
 ����  �	��
�
��
�  «5
!
�  ��
��	�	  �
��  
  �����
	�����$
  
!��
�
��$  – 2016» 
  XI �
!
���  «�
�!	�
��!
��  
  !��
�
��	�
�
�

 » 
(����
�
�#��� , 2016); 55  )
��
�

���
  �4
��  �	  	#+
  
  ��
�����	  
�
!

  (����
�
�#��� , 2016); IX, VIII, VII, VI, V )
'�����	����   (�	�� -
�	��
�
��
�   ���   ����
��	� , ���
����	�  
  !	�	�$�  ��
�$�  
«�����!
��������   !��
!��
��   
   

   ��
�	'
�
�   �   
��
���	����

 »  (.�� , 
2016, 2015, 2014, 2013, 2012); IV ��
�	��
 ����  �������  !	�	�
'���  
�	��
�
��
�  �  !
'�����	��$!  �����

!  «��������$
  ��	#�
!$  !
��	 - 
  
���	%�
���	�
�
 » (.�� , 2016); ,
����  �	��
 ����  �	��
�
��
�  «3���
� : 
!	�
����  
  2D-��
����� » (�	�	�
#
��� , 2015); )
'�����	����  
�	��
�
��
� , �	���+6����  80-�
�
&  ��
�� -�	��
��	��
���  ���  / .2 . 
2�!
�	��  «���	�$
  �
�
�	�$ , ��
�
�
��

  
  �
�
�
 �$
  ���
�
�  �  
�	��
��
�	����$�  ��
��� » ("
��#
��� , 2015); XXI, XX ��
�	��
 ����  
�������  �	��
�
��
�  ����
��	�  �
�
�	�  
  !	�	�$�  ��
�$�  ��2*�  (�!�� , 
2015, /'
��� , 2014, ������
���� , 2013, 2����	���� , 2012); ��	���  
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�

!
'�
�
	�������  (�	�� -�	��
�
��
�  «�
	�
�
�
��

  
  %���
�
!
������$
  

���
�	���
�  �  �	��
��
�	����$�  ��
��� » (2015, .�� ); ��
�	��
 ����  
�	��
�
��
�  «�
�
�
 �$
  
  �
�	�����$
  ���
�
�  �  �	��
��
�	����$�  
��
��� » (.�� , 2014); VIII )
'�����	����  �������  �	��
�
��
�  «2
�
�
��  
  
!
���
�!  ��
�����
���

 . 2�
�����
���
�  ���  �	�!�  ��!		����
���

  
�
+
���� » (/���	�	 , 2014); ��
�	��
 ����  �	��
�
��
�  «�
	�
�
�
��

  
  
%���
�
!
������$
  
���
�	���
�  �
�
�
 �$�  ��	�
��	�  �  
�	��
��
�	����$�  ��
��� » (.�� , 2014); )
'�����	����  �������  
�	��
�
��
�  «��������$
  ��	#�
!$  �
�
�
  ��
��	�	  �
�� » ()
��� , 2013); 
��
�	��
 ����  �������  �	��
�
��
�  «�
	�
�
�
��

  
  %���
�
!
������$
  

���
�	���
�  ��	�
��	�  �
��
�� , !	�
�
���

  
  �
�
��#	��
  �	�
!
�	� » 
(.�� , 2013); ��
�	��
 ����  !	�	�
'���  �	��
�
��
�  «��������$
  
��	#�
!$  ���	 - 
  !
��	%�
���	�
�
 » (.�� , 2012). 

3�/&#��)## . �
�������$  �
��
����

  	��#�
�	���$  �  36 ��#	��� , 
�  
�	�	�$�  6 ��#�
���
  �  
����
��  �
�	!
��	����$�  ��2  ��  ���  
��#�
���

  �
�������	�  �
��
����
	��$�  ��#	� , 9 ����
  �  ����
�  '�������  

  �#	��
���  ����	� , �  ���'
  21 �
�
�  �	����	�  �����$�  �	��
�
��
 . 

�$���$���  #  /5%2  ��/ $� . 1
��
����
�  �	��	
�  
�  	#+
  
������
�
��
�
  ��#	�$ , ���
  ���� , ����&�
�
� , �$�	�	� , ��
���  ���	���
�  
��#�
���
  �	  �
!
  �
��
����

  
  ��
���  �
�
��
!	  �
�
�����$ . �#4
!  
�
��
����
	��	  ��#	�$  �	������
�  168 �����
� , ���&���  66 �
����	� , 32 
��#�
�$  
  227 
��	��
�	�  �  ��
��
  �
�
��
!	  �
�
�����$ . 

�	���6����  ���	�
  

�   /+%�  0����$%�#1$#�%  ��/ $�  ��
�
�
�	  	#	��	���

  
��������	��
  �
!$  �
��
����
	��	  ��#	�$ , ��	�!��
�	���$  �
�
  
  �����
  

���
�	���
� , �
�
�
��
�$  
��	���	����$
  !
�	�$  
���
�	���
� , 
��
�
�
�$  �	�	'
�
� , �$�	�
!$
  ��  ��+
�� , 	�!
�
��  �������  �	�
���  
  
�����
�
����  ����
!	���  
���
�	���
� . 2�	!
  �	�	 , ��
�
�
�$  ��
�
�
�  	  
��������
  �
��
����

 , ��#�
���
��  
  ���	#��

 . 

3%�!�,  -&�!�  �
��
����

  %�	 �
�
������$  	#�	� , �  �	�	�	!  
��
�
�
�	  	�
���

  ���������	  �����
�
���

  ���
�	��$�  �	
�
�
�
 , 
	#	#+
�$  %���
�
!
������$
  
  �
	�
�
�
��

  �
�������$  ��
�(
����&+
�  

���
�	���
 , �	���+
��$�  
���
�
&  ���
�	��$�  �	
�
�
�
  �	  ��	
�	  
��������	 . �  	#�	�
  �
�����	  	�
���$  
��
���$
  �  ����	�+
!�  ��
!
�
  
����$
  	  ��������
  
  ��	 �����  ���
�	��$�  ��	
�$�  ��������  
�  ���� - 
  
��
��	��
�
�	����$�  (sp+sp2 �
#�
�
�
�	����$� ) ��	!	� , �  ���'
  
����
�	�$�  
  ������	�$�  �	
�
�
�
�� , �	��	�+
�  
�  ��
� - (sp2 
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�

�
#�
�
���
� ) 
�
  �
�$�
��		��
�
�	����$�  (sp3 �
#�
�
���
� ) ��	!	�  
�		��
����
��	 . �  ����&�
�

  �
��	  ����$  ��	�!��
�	���$  �
��  
  �����
  

���
�	���
� .  
 �  !$ � �  -&�!% �
��
����

  ��
�
�
�  �����
�
���$  ����
�   
!
�	�	�  
���
�	���
� , �$#���$  !
�	�$  ��
#	�

  �	��	��+

  ���  �
(
�
�  
�����  ��#	�$  
  ��
�
�
�	  	�
���

  �$#����$�  !
�	�	� . 1��  ����
�	� , 
�$�	��
��$�  �  ��#	�
 , 
��	���	�����  !
�	�  !	�
������	  !
���
�
  MM+ 
(Molecular Mechanics +), �	��%!�
�
�
��

  �����	�	 -!
���
�
��

  !
�	�$  
MNDO (Modified Neglect of Diatomic Overlap), AM1 (Austin Model 1) 
  PM3 
(Parameter Model 3), �  ���'
  ab initio ����
�$  �	  ��
!
  5����
 -�	�� -������  c 
�  #��
��$!  ��#	�	!  STO6-31G 
  ����
�$  ��  	��	�
  �
	�

  �����
	����  
��	��	��
  (Density Functional Theory, DFT) �  ����

���	!  ��
#�
'
�

  
(Generalized Gradient Approximations, GGA). �	  ��	�	  ����
  ���'
  	�
���$  
���������$
  !	�
�
 , �	�	�$
  
��	���	���
��  ��
  ����
��� , ���$  !
�	�
�
  
����
��  ���������$�  ����!
��	�  (Rng, Def 
  �� .), 
��	���	����$�  ���  
������
�
��
�
  �������� . 
 ��%$',  -&�!�  �	���+
��  
��	'
�
&  �	�	  �����#	����	  �  
�
��
����

  !
�	�
�
  !	�
���	�	  �	���	
�
�  ��������$  ��
�  �	�!	'�$�  
����
�	�$�  ��	
�$�  �	
�
�
�
 . )	�
���	
  �	���
�

  ����
�	�$�  ��	
�  
�	�!	'�	  
�  ��	
�  ����
�� , �  �	�	�$�  ��
  ��	!$  ���	�����  �  
��
��		��
�
�	����$�  �	��	��
��  (�
� .1.� ). 1��  �	���
�
�  ����
��  
�
	#�	�
!	  ��!
����  ���
�	� -���
�	��$
  ����
  !
'��  
��
��		��
�
�	����$!
  ��	!�!
  ����
�	�	�	  ��	�  ��  ����!
��$  
���#
�	�$�  �
�	�
�  
�  ���
�	��$�  ��	!	�  �  �����		��
�
�	����$�  
�	��	��
��  (�
� .1.b-d). ,�
  �
��	!  ���
���
  ��!
�$  ���#
�	���  �
�	���  
��!
��
�  ��
�	  �
(�  	���  
�  ��
�  ����
  �  ��'�	�	  sp2 �
#�
�
�
�	����	�	  
��	!�  
��	��	�	  ����
�	�	�	  ��	�  (�
� .1.b) – ���

  �	
�
�
�
�  	��	�����  �  
7-����
�	�$! . ,�
  ��!
�
  ����  
  ��
�  ����
  �	����&���  8- 
  9-����
�$   
�		��
����
��	 . 

 
�
� . 1. )	�
�����  ��
!�  �	���
�
�  ����
�	�$�  ��	
�$�  �	
�
�
�
  
�  ��	
�  �
����	�����	�	  
����
��  L6, �  �
�������
  ��!
�$  ����
  ��
��		��
�
�	����$�  ��	!	�  ��  �����		��
�
�	����$
  
��	!$ : (a) ��
��		��
�
�	����$
  ��	!$  �  ��	��  �
����	�����	�	  ����
��  L6; (b-d) �  ��'�	�	  
��
��		��
�
�	����	�	  ��	!�  ���
�	��  	�
� , ���  
�
  ��
  �	�
��
�  ��	!�  ���
�	��  ��!
�
�$  ��  
��	!$  �  �����		��
�
�	����	!  �	��	��

 . 
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�

 

�
� . 2. 3
	!
��
�
��
  	��
!
�
�	������  ���������  ����
�	�$�  ��	
�  (!
�	�  )) +) !	�
���	  
�	���
��$�  
�  ��	�  �
����	�����	�	  ����
��  L6: (� ) 9-L6-����
� ; (b) 81-L6-����
� ; (c) 82-L6-
����
� ; (d) 83-L6-����
� ; (e) 71-L6-����
� ; (f) 72-L6-����
� ; (g) 73-L6-����
� . 
 

,	���
��  ����
��$
  ��	
  
�  sp+sp2 �
#�
�
�
�	����$�  ��	!	�  
�	�!	'�	  ��  	��	�
  ����
�	�$�  ��	
�  	��	��$�  ���������$�  
����	�
��	��
 : L6, L4-8, L3-12 
  L4-6-12. �
	�
�
�
��
  ����
�  ��
  �	!	+
  
!	�
���	  ��
!$  �	����� , ��	  ��  	��	�
  �
����	�����	�	  ����
��  L6 !	'
�  
#$��  �	���	
�	  ��
�	  �
!�  	��	��$�  ���������$�  ����	�
��	��
  ����
�� , �  
��  	��	�
  ����
�	�$�  ��	
�  L4-8, L3-12 
  L4-6-12 – �
!� , ��
  
  �
!�  
�	�
!	���$�  ����	�
��	��
  ����
��  (��#� .1). ��  �
����
  2 ��
�
�
�$  

�	#��'
�
�  ��������$  �
!
  	��	��$�  �	�
!	��	�  L6-����
�� , ���'
  ��  
�
����
  �$�
�
�$  %�
!
�����$
  ��
 �
  
  
�	#��'
�$  �
��	��  
%�
!
�����$�  ��������
 . 3���
�	�$
  ��	
  	��	��$�  ����	�
��	��
 , 
�	���	
��$
  ��
  �	!	+
  !	�
���	  ��
!$ , �	��	��  
�  ��	!	�  ���	��+
���  
�  ����  ����
��$�  ��
�����	����
�
��
�  �	��	��
�� , 	����	  �	��
  
�
	!
��
�
��	  	��
!
���

  �  �
�	�	�$�  ��	��  �
��	  �	�
�
  ��
�
�
�	��  
(��#� .1). )�	'
���	  ����
�  ���������$�  ����	�
��	��
  ����
��  !	���  
#$��  �	���
�$  ��
  ��!
�
  ���
�	��$�  ����
  �  ����
�	�$�  ��	��  
����!
���!
  ���#
�	�$�  �
�	�
�  �
  �	���	  �  2 ��	!�  ���  #$�	  	�
���	  
�$(
 , �	  
  4, 6, 8 
  � .� . ��	!	� . ���'
  ����
��$
  ���������$
  ����	�
��	��
  
����
��  !	���  #$��  �	���
�$  �  �
�������
  �	!#
���

  9, 8 
  7 ���������$�  
�
�	� . .��	 �
�	���  ����
��$�  ��������  !	'�	  ��	��	�
�	����  �	  
����
�
&  �
�	�!��
	��	�	  ����!
���  Def1, �����
�$��
!	�	  ���  ��!!�  
!	���
  ����
�$  ���	�  !
'��  �����!
  �  ��	��  ����
�	�  
  �
����	�����	�	  
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�

����
�� . *����
�
���$  ����
�  �	���$��
� , ��	  ��
#	�

  ���	 �
�$!
  
�	�'�$  #$��  ����
�	�$
  ��	
  ��  	��	�
  ����
�	�$�  ��	
�  L6 
  L4-8 (��#� .1) 

  
!
��	  %�
 ��	
  
���
�	���
��  ���

 . 
 
��#�
��  1. 2	���
�$
  ����!
��$  Rng, ������
�
��&+

  ���������$
  �	�
�

  ��	!	�  �  
����
�	�$�  ��	��  (Ne - �
��	  �
%��
���
���$�  ��	!�$�  �	�
�
  �  ��������
  ��	� ) 
  
�
�	�!��
	��$  ����!
��  Def, ������
�
��&+
  
���'
�

  ��������$  �	  �����
�
&  �  
�
����	�����$!  ����
�	! . 

/��	��$  
����
�	�$  

��	  

3���
�	�$  
��	  Ne 

��	!�$
  �	�
�

  

Def1, ° 
1 

sp2 
2 
sp 

3 
sp 

4 
sp 

Rng1 Rng2 Rng3 Rng4 

L6 

9-L6 2 183 182 - - 

0 

81-L6 2 122181 121181 - - 
82-L6 2 143 142 - - 
83-L6 2 143 142 - - 
71-L6 2 61122 122 - - 
72-L6 2 103 102 - - 
73-L6 2 103 102 - - 

L4-8 

9-L4-8 3 121242 242 121241 - 

60 

81-L4-8 2 121162 121161 - - 
82-L4-8 3 81202 202 81201 - 
83-L4-8 3 81161241 161241 81241 - 
71-L4-8 2 41162 162 - - 
72-L4-8 2 81122 81121 - - 
73-L4-8 2 82161 81161 - - 

L3-12 
9-L3-12 2 91362 362 - - 

120 8-L3-12 2 91242 91241 - - 
7-L3-12 2 31242 242 - - 

L4-6-12 

9-L4-6-12 4 121181361 181361 121361 121181 

90 

81-L4-6-12 3 81121361 121361 81121 - 
82-L4-6-12 3 81181241 181241 81181 - 
83-L4-6-12 3 122241 122 121241 - 
71-L4-6-12 2 6181241 81241 - - 
72-L4-6-12 2 41121241 121241 - - 
73-L4-6-12 2 81122 81121 - - 

 
 �  �%$!%�$ �  -&�!% �
��
����

  	�
���$  �
�������$  ����
�	�  
��������$  
  ��	 ���  ��	
�$�  �	
�
�
�
  
�  sp+sp2 �
#�
�
�
�	����$�  
��	!	�  ���
�	�� , �	����&+
���  
�  ����
�	�$�  ��	
�  L6 
  L4-8. ,
��
��$
  
����
�$  �
	!
��
�
��
  	��
!
�
�	����	  ��������$  	��	��$�  
�	�
!	���$�  ����	�
��	��
  ����
��  ��  	��	�
  ��	
�  L6 #$�
  �$�	��
�$  
�	��%!�
�
�
��
!
  !
�	��!
  MNDO, AM1, PM3 
  ab initio ����
�$  �  #��
�
  
STO6-31G - �
�������$  ��
�
�
�$  �  ��#�
�
  2. ����
�$  %�
��
  ��#�
!��

  
Esub �	�����
 , ��	  ���  ����
�	�  	��  !
��(
 , �
!  �  �
����	�����	�	  ����
��  
L6, �	  �$(
 , �
!  �  �
��
�
�	����	�	  ����
�
��  C20, ���	 �
�	  
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�

��+
����&+
�	  ��
  �	�!����$�  ���	�
��  (��#� . 2). :�	  ����
���  
��
�
�
�����	!  �  �	����  �	�!	'�	��
  ���	 �
�	�	  ��+
���	���
�  ��
�  

���
��$�  ����	�
��	��
  ����
��  ��
  �	�!����$�  ���	�
�� . 
)���
!������  %�
��
�  ��#�
!��

  ��#�&��
���  ���  7-����
�	� , �	�	�$
  
�	�'�$  #$��  ��
#	�

  ���	 �
�$!
 . 
 
��#�
��  2. ,���!
��$  ��������$  ���
�	��$�  ��	
� , �	��	�+
�  
�  ��	!	�  �  ���� - 
  
��
��		��
�
�	����$�  �	��	��
��  	��	��$�  ���������$�  ����	�
��	��
  (a, b – ��
�$  �
��	�	�  
%�
!
�����$�  ��������
 , 7  – ��	�  !
'��  �
��	��!
  %�
!
�����$�  ��������
 , Rng – �	���
�	  
����!
��  .%���� , N – �
��	  ��	!	�  �  %�
!
�����	  ��
 �
 , P – 	��	(
�

  �
���  ��	!	�  �  
�����		��
�
�	����	!  �	��	��

  �  �
���  ��	!	�  �  ��
��		��
�
�	����	!  �	��	��

 ,  ;  – 
��	
���  ��	��	��� ). 

*��������  !
�	�  a, Å b, Å 
Esub, 

���� /!	��  7,  ° Rng 
N, 
�� . P 

; , 
!� /! 2 

9-L6-����
�  

MNDO 6.911 � 146.81 

120 
182 
183 8 3 0.39 

AM1 6.869 � 143.88 
PM3 6.875 � 144.80 
STO 6.850 � - 

81-L6-����
�  

MNDO 9.478 � 148.40 

120 
121181 
122181 18 2 0.46 

AM1 9.409 � 145.48 
PM3 9.419 � 146.46 
STO 9.492 � - 

82-L6-����
�  

MNDO 4.923 � 147.01 91.7 
142 
143 6 2 0.50 

AM1 4.881 � 144.64 91.2 
PM3 4.890 � 146.02 91.5 
STO 4.920 � - 91.1 

83-L6-����
�  

MNDO 9.968 4.955 148.37 

90 142 
143 12 2 0.49 

AM1 9.905 4.915 147.11 
PM3 9.918 4.913 147.23 
STO 9.916 4.950 - 

71-L6-����
�  

MNDO 6.899 � 148.58 

120 122 
61122 12 1 0.59 

AM1 6.834 � 147.23 
PM3 6.838 � 148.95 
STO 6.884 � - 

72-L6-����
�  

MNDO 4.872 � 150.89 149.1 
102 
103 4 1 0.66 

AM1 4.842 � 150.30 149.1 
PM3 4.841 � 150.31 149.4 
STO 4.828 � - 148.8 

73-L6-����
�  

MNDO 5.004 4.895 148.23 

90 102 
103 8 1 0.67 

AM1 4.831 4.936 147.23 
PM3 4.875 4.881 147.59 
STO 4.852 4.869 - 

L6 ����
�   
MNDO 2.471 - 167.00 

120 63 2 0 0.67 AM1 2.468 - 165.82 
PM3 2.466 - 166.86 

C20 
MNDO - - 129.64 

- 53 - 0 - AM1 - - 127.10 
PM3 - - 133.40 
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�

 �  �
�������
  DFT-GGA ����
�	�  #$��  �	��	��	  �����
����  ���������  

  ��	 ����  ����
�	�$�  ��	
� , �	����&+
���  
�  ����
��  L6. /�	#��'
�
�  
�����
����$�  ��������  ��
�
�
�$  ��  �
����
  3, ����
�
�  ����
��$�  
����!
��	�  �  ��#�
�
  3. "
��
��$
  ����
�
�  ����!
��	�  #�
��
  �  ����
�
�!  
�� �
��$!  ���

  ����
!
  !
�	��!
 . ���	��	
  	��
�

  �  �	! , ��	  ��
  
����
���  DFT-GGA 	���  
�  �	�
!	���$�  ����	�
��	��
  73-L6-����
�  
	��������  �
���	 �
�	  
  ������	�!
�	������  �  ����
�  L6 (�
� . 4). 2�	!
  
�	�	 , #$�
  �$�	��
�$  ����
�$  %�
���	��$�  ��	 ���  ����
�	�  - ����
�
  
�����
����$�  ���
�
!	��
  ��	��	��
  %�
���	��$�  �	��	��
  	�  %�
��

  
��
�
�
�$  ��  �
� . 5. <
�
�$  ����
+
��$�  �	�  = ���  ���
  ����
�	�$�  
��	
�  	�����
��  �  �
����	�
  	�  0.28 �	  0.65 %� - %�
 ����
�	�$
  ��	
  
�	�'�$  ��	������  �	����	�	��
�	�$
  ��	 ���� . .  	��	�	  ��	�  ==0 – %�	�  
��	  �	�'
�  	#������  !
����
�
��	  ��	�	�
!	���&  (��#� .2).  
 

(a) (b)  

(c)         (d)  

(e)     (f)  

�
� .3. :�
!
�����$
  ��
 �
  
  ��������$  ����
�	�$�  ��	
� : (a) 9-L6; (b) 81-L6; (c) 82-L6; (d) 83-L6; 
(e) 71-L6;  (f) 72-L6. 

  

�
� . 4. :�
!
�����$
  ��
 �
  
  ��������$  ���
�	��$�  ��	
� : (a) 
��	��	�	  ����
�	�	�	  ��	�  73-
L6;  (b) ����
�	�	�	  ��	�  L6 �	����&+
�	��  
�  
��	��	�	  ��	�  73-L6 �  �
�������
  �
	!
��
�
��	  
	��
!
���

 .  
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�

��#� . 3. *��������$
  ����!
��$  
  ��	 ����  ���
�	��$�  ��	
�  (Hex – hexagonal, Ort - simple 
orthorhombic, Mon - simple monoclinic;  DFT-GGA ����
�$ ). 

*�	  9-L6 81-L6 82-L6 83-L6 71-L6 72-L6 73-L6 L6 
�
�  Hex Hex Mon Ort Hex Mon Ort Hex 
a, Å 

7.035 9.578 4.936 
9.959 

6.944 
4.910 - 

2.491 
b, Å 4.882 4.910 - 
7, ° 120 120 91.51 90 120 148.92 - 120 

Etotal, %�/�� . -156.24 -156.34 -156.37 -156.34 -156.59 -156.45 - -157.32 
=Etotal, %�/�� . 1.08 0.98 0.95 0.98 0.73 0.87 - 0 
Esub, %�/�� . 6.68 6.78 6.81 6.78 7.03 6.89 - 7.76 

=, %� 0.41 0.08 0.35 0.28 0.65 0.00 - 0.69 
EF, %� -4.60    -4.76 -4.64 -4.92 -5.02 -4.07 - -4.79 

; , !� /! 2 0.37 0.45 0.49 0.49 0.57 0.64 - 0.74 
N, �� . 8 18 6 12 12 4 8 2 

P 3 2 2 2 1 1 1 0 
 

\  

 

 
�
� .5.  ,�	��	��
  %�
���	��$�  �	��	��
  (DOS) ����
�	�$�  ��	
� : (a) 9-L6; (b) 81-L6; (c) 82-L6; 
(d)  83-L6; (e) 71-L6;  (f) 72-L6 (��  �����	  	���
��  %�
��
  ��
����  %�
��
�  �
�!
  EF). 

 DFT-GGA ����
�$  #$�
  �$�	��
�$  ���'
  ���  �
!
  	��	��$�  
����
�	�$�  �	�
!	��	� , �	����&+
���  
�  ����
��  L4-8. �
�������$  %�
�  
����
�	�  ��
�
�
�$  ��  �
������  6, 7 
  �  ��#�
�
  3. /�  �
!
  !	�
���	  
�	���	
��$�  ��������  ���	 �
�$!
  	�����
��  ���� . 1�
  �	�
!	���$
  
����	�
��	��
  72-L4-8 
  73-L4-8 ��
  �
	!
��
�
��	  	��
!
���

  
������	�!
�	���
��  �  ����
�	�$
  ��	
  (�
� .7). 
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�

(a) (b)  

(c)         (d)  

�
� . 6. :�
!
�����$
  ��
 �
  
  ��������$  ����
�	�$�  ��	
�  �
	!
��
�
��
  	��
!
�
�	����$�  
!
�	�	!  DFT-GGA: (a) 81-L4-8; (b) 82-L4-8; (c) 83-L4-8; (d) 71-L4-8 . 

��#�
��  4. *��������$
  ����!
��$  ��	
�  ����
��  
  ����
�	�$�  ��	
�  	��	��$�  ���������$�  
����	�
��	��
 , �	����&+
���  
�  ����
�	�	�	  ��	�  L4-8 (N – �
��	  ��	!	�  �  %�
!
�����	  
��
 �
 ; a, b – �
��	��  %�
!
�����$�  ��������
  
  ���	�  7 !
'��  �
!
 ; ;  – ��	
���  ��	��	��� ; Etotal 
– �	����  %�
��
�  ��
�	��+����  ��  	�
�  ��	! ; = –  (
�
��  ����
+
��	  �	�$ ; DFT-GGA 
����
�$ ). 

*�	  N, 
�� . 

a, Å  b, Å 7, ° ; , 
!� /! 2 

Etotal, 
%�/�� . 

Esub, 
%�/�� . 

=, 
%� 

�
�  

L6-graphene 2 2.491 120 0.74 -157.32 7.76 0 Hex 
L4-8-graphene 4 3.429 90 0.68 -156.78 7.22 0 Tetr 

9-L4-8-graphyne 16 9.726 90 0.34 -156.19 6.63 0 Tetr 
81-L4-8-graphyne 12 7.1063 90 0.47 -156.30 6.74 0 Tetr 
82-L4-8-graphyne 12 8.112 8.115 127.6 0.46 -156.25 6.69 0 Mon 
83-L4-8-graphyne 24 10.902 90 0.40 -156.23 6.67 0.06 Tetr 
71-L4-8-graphyne 8 6.076 90 0.43 -156.35 6.79 0 Tetr 

 

     (a)    

     (b)    

�
� . 7. ������	�!��
�  ����
�	�$�  ��	
�  ��
  �
	!
��
�
��	  	��
!
���

 : (a) 
��	��	�	  
����
�	�	�	  ��	�  72-L4-8 �  ����
�	�$  ��	  L4-6-8; (b) 
��	��	�	  ����
�	�	�	  ��	�  73-L4-8;  �  
����
�	�$  ��	�  L4-8. 
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�

�
�������$  ����
�	�  �	�	  ��������$  
  ��	��	��
  %�
���	��$�  
�	��	��
  �	�����
 , ��	  �  	#����
  %�
��

  �
�!
  �  %�
���	��	  ��������
  
9-L4-8, 81-L4-8, 82-L4-8 
  71-L4-8 ����
�	�$�  ��	
�  
!

���  �
�
��$�

  
���
���	  �	�$  
  �	�$  ��	�	�
!	��
 , ���  ��	  ��	��	���  %�
���	��$�  
�	��	��
  ��
  EF 	��
���  	�  ���� . :�	  ��
�
�
������
�  	  �	! , ��	  %�
 
����
�	�$
  ��	
  �	�'�$  ��	������  !
����
�
��

  ��	 ���� . 1��  ��	�  83-L4-

8 �#�
�
  ��	���  �
�!
  ��#�&��
���  ����
+
����  �	��  (
�
�	  0.06 %� 
������
����  ���  �	����	�	��
�	� . 

�  *,$ �  -&�!% 	�
���$  �
�������$  !	�
�
�	���
�  
������	�	�	�	��$�  ��	
�  ���
  	��	��$�  �	�
!	���$�  ����	�
��	��
 . 
����
�$ , �$�	��
��$
  !
�	�	!  DFT-GGA, �	��	�
�
  �� �
  �
	!
��
�
��
  
	��
!
�
�	�����&  ���������  (�
� .8) 
  ����
����  ���  ���������$�  
����!
��	�  
  ��	 ���  (��#� .5). 3�����	�$
  ��	
  �	��	��  
�  ���
�	��$�  
��	!	�  �  �
�$�
��		��
�
�	����$�  (sp3 �
#�
�
�
�	����$� ) �	��	��
��  
  
�
!	����
��&�  �
%�
���
�
��

  ��	 ����  - (
�
�$  ����
+
��$�  �	�  ��  
��	��
  %�
��

  �
�!
  �	�����  5.5 %�. :�	  �	�
��$!  	#���	!  	��
��
�  
������	�$
  ��	
  	�  ����
�	�$�  
  ����
�	�$� , �	�	�$
  ��	����&�  
��	�	��
�	�$
  
  �	����	�	��
�	�$
  ��	 ���� , �	�	!�  ��	  ��	!$  �  �
�  
���	�����  �  �	��	��
��  sp2 
�
  sp+sp2 �
#�
�
���

  �		��
����
��	 . 
 

(a) (b)  

(c) (d)  

(e)  

�
� .8. :�
!
�����$
  ��
 �
  
  ���������  
������	�	�	�	��$�  ��	
�  ����
��	�	  
�
�� : (a) T1; (b) T2; (c) T3; (d) T4; (e) T5. 
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�

��#� . 5. *��������$
  ����!
��$  
  ��	 ����  ������	�$�  ��	
�  � 1 - � 5 �
�	� , �  ���'
  
�
����	�����	�	  ����
��  L6  (DFT-GGA ����
�$ ). 

*�	  T1 T2 T3 T4 T5 L6 
�
�  Hex Tr Tr Ort Ort Hex 
a, Å 

2.5532 
2.5415 4.6158 4.5707 5.0060 

2.491 
b, Å 5.0214 2.5606 4.3496 4.4404 
7, ° 120 120.4393 123.7379 90 90 120 

Etotal, %�/%.� . -346.74 -693.08 -693.29 -1385.99 -1385.74 -314.64 
Etotal, %�/(CH) -173.37 -173.27 -173.32 -173.25 -173.22 - 

Esub, %�/�� . 11.48 11.38 11.43 11.36 11.33   7.76 
=Esub, %�/�� . 3.72 3.63 3.67 3.60 3.57 0 

=, %� 5.55 5.50 5.54 5.51 5.65 0.00 
; , !� /! 2 0.77 0.79 0.88 0.87 0.78 0.74 
N, �� . 4 8 8 16 16 2 

 

(a) (b) 

(c) (d) 

      (e) 
 7%1$�,  -&�!�  �
��
����

  �	���+
��  	#��'�
�
&  �
�������	�  

���
�	���
� . �  %�	  ����
  ��
�
�
�$  �
�������$  �����
�
���	�	  ����
��  
�	���
��$�  �  �
��
����

  �
�������	� . ��  	��	���

  �
�	  	#����'
�$  
���
�
!	��
   ��	��	��
  
  %�
��
  ��#�
!��
  	�  �		��	(
�
�  sp- 
  sp2 -
�
#�
�
�
�	����$�  ��	!	�  �  ����
�	�$�  �	
�
�
�
��  (�
� .10). 2�	!
  �	�	 , 
�  ����
  ��
�
�
�  	#�	�  �	�!	'�$�  ��	�	#	�  %���
�
!
������	�	  �
��
��  
����
�	�$�  �	
�
�
�
 . ���'
  �  ����
  ��
�
�
�	  	#��'�
�

  �	�!	'�$�  
��	�	#	�  �����
�
��	�	  ��
!
�
�
�  ����
�	�$�  
  ������	�$�   �	
�
�
�
   
�  ���	%�
���	�
�
 , �	�	�	��	  %�
��
�
�
 , ����!����	���  
  ����	 �����  ���  
�
�����

  ���	�$�  �!
�
 . 

�
� .9. ,�	��	���  %�
���	��$�  
�	��	��
  ������	�	�	�	��$�  ��	
�  
����
��	�	  �
�� : (a) T1; (b) T2; (c) T3; 
(d) T4; (e) T5. 

�
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�

(a) (b) 

�
� .10. 0��
�
!	���  ��	��	��
  (a) 
  %�
��

  ��#�
!��

  (b) ����
�	�$�  ��	
�  	�  
�		��	(
�
�  ��	!	�  �  sp 
  sp2 �
#�
�
�
�	����$�  �	��	��
�� .   
 

��! "�  

1. ,�
��	'
��  �����
�
���
	����  ��
!�  
  ��
!�  !	�
���	�	  �	�!
�	���
�  
����
�	�$�  ��	
�  
�  sp+sp2 �
#�
�
�
�	����$�  ��	!	�  ���
�	��  ��  	��	�
  
����
�	�$�  ��	
�  ��  ��
�  ��!
�$  !
'��	!�$�  ����
  ����!
���!
  �
�	�
�  
���#
�� . .����	��
�	 , ��	  �	�!	'�	  ��+
���	���

  ��
�  	��	��$�  
���������$�  �����	�  ����
�	�$�  �	
�
�
�
  �  9, 8 
  7 ���������!
 , 
�	����&+
���  ��
  ��!
�
  �  ��'�	�	  ��
��		��
�
�	����	�	  ��	!�  ��
� , 
����  
  	��	  ����
  �		��
����
��	 . ���  �	�
!	���$�  ����	�
��	��
  
����
��  !	'
�  #$��  �	���
�  �  �
�������
  ��!
�$  !
'��	!�$�  ����
  
���#
�	�$!
  �
�	���!
  ����
��	  ��
�$ : �  2, 4, 6 
  � .� . ��	!	� . ���'
  
�����	��
�	 , ��	  ��  	��	�
  ����
�	�$�  ��	
�  L6, L4-8, 
  L4-6-12 �	�!	'�	  
!	�
���	  �	���
��  �	  �
!�  ���������$�  ����	�
��	��
  ����
�� : �	  	��	  
�  9 ��������	 , �  ���'
  �	  ��
  �  8 
  7 ���������!
 . ��  	��	�
  ����
�	�	�	  
��	�  L3-12 !	'�	  �	���
��  �	���	  ��
  ����
�	�$�  ��	�  �	  	��	!�  �  9, 8 
  7 
���������!
 . �+
  #	��(

  ����		#���

  ���������$�  ����	�
��	��
  
����
�	�$�  ��	
�  !	'
�  #$��  �	���
�	  �  �
�������
  �	!#
���

  	��	��$�  
���������$�  ����	�
��	��
 . 

2. ��  	��	�
  ����
�	� , �$�	��
��$�  �	��%!�
�
�
��
!
  �����	�	 -
!
���
�
��
!
  !
�	��!
  PM3, AM1, MNDO, 
  �
��	��
��
��$!  !
�	�	!  
5����
 -�	�� -������  �  #��
�
  STO6-31G �� �
��  �
	!
��
�
��
  
	��
!
�
�	������  ���������  �
!
  	��	��$�  �	�
!	���$�  ����	�
��	��
  
����
�� , �	�!
��&+
���  ��  	��	�
  ��	
�  ����
��  L6. .����	��
��  
�	�!	'�	���  
�  ���	 �
�	�	  ��+
���	���
� , %�
��

  ��#�
!��
  �	����&�  
�  �
����	�  ����
�
  ������
��$�  ���  ���
�	��$�  !��
�
��	�  ���	 �
�$�  
��
  �	�!����$�  ���	�
�� . )���
!����$!
  %�
��
�!
  ��#�
!��

  
 , ���  
��
����

 , !���
!����	  ���	 �
�	���&  	#����&�  7-L6-����
�	�$
  ��	
 . 
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�

3. �  �
�������
  ����
�	�  !
�	�	!  DFT-GGA #$��  �����
����  
��
�����
�
����  ���������  
  %�
���	��$
  ��	 ����  (
��
  	��	��$�  
���������$�  ����	�
��	��
  ����
��  (9-L6, 81-L6, 82-L6, 83-L6, 71-L6, 72-L6), 
�	����&+
���  
�  ����
�	�	�	  ��	�  L6, �  ���'
  ���
  	��	��$�  ���������$�  
����	�
��	��
  ����
��  (9-L4-8, 81-L4-8, 82-L4-8, 83-L4-8 
  71-L4-8), 
�	����&+
���  
�  ����
�	�	�	  ��	�  L4-8. �+
  ��
  	��	��$
  ����	�
��	��
  
����
�	�$�  ��	
�  73-L6, 72-L4-8 
  73-L4-8 	�����
��  �
���	 �
�$!
  
  ��
  
�
	!
��
�
��	  	��
!
���

  ��
����
�
��  �  ��	  ����
��  L6, L4-6-8  
  L4-8 
�		��
����
��	 . �����
����$
  ����
�
�  %�
��
  ��#�
!��

  ����
�	�$�  
��	
�  	�����
��  �  �
����	�
  %�
��
  ��#�
!��

  %���
�
!
������	  
�
��
�
�	����$�  ���
�	��$�  �	
�
�
�
 , ��
�	���
���	 , 	�
  !	���  
���	 �
�	  ��+
���	����  ��
  �	�!����$�  ���	�
�� . ����
�$  �	��	  
��������$  
  ��	��	��
  %�
���	��$�  �	��	��
  ����
�	�$�  �	
�
�
�
  
����$��&�  ��  �	 , ��	  
���
��$
  ��	
  9-L6, 81-L6, 82-L6, 83-L6, 71-L6, 83-L4-8 

�	�'�$  #$��  ���	�	��$!
  �	����	�	��
��!
  
�
  ��	�	��
��!
  �  �����
  
����
�	�   72-L6, 9-L4-8, 81-L4-8, 82-L4-8 
  71-L4-8. 

4. �  �
�������
  �
	�
�
�
��	�	  ����
��  �����	��
��  �	�!	'�	���  
��+
���	���
�  ���
  ���������$�  �
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