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�
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*HQHUDO�,QIRUPDWLRQ�
7KH�8NUDLQLDQ�&KHPLVWU\�2O\PSLDG�LV�KROG�DW�IRXU�VWDJHV�DQG�LQFOXGHV�WKH�
FRPSHWLWLRQV� DW� WKH� VFKRRO�� GLVWULFW�� UHJLRQDO� DQG� QDWLRQDO� OHYHOV�� 7KH�
2O\PSLDG� LV� RUJDQL]HG� E\� WKH� 0LQLVWU\� RI� (GXFDWLRQ� DQG� 6FLHQFH�� 7KLV�
\HDU�DERXW���������KLJKHU�VFKRRO�VWXGHQWV�WRRN�SDUW�LQ�WKH�2O\PSLDG��

� �������
�

/HYHOV�����6FKRRO���'LVWULFW����5HJLRQDO��1DWLRQDO�
�

3DUWLFLSDQWV�RI�WKH�&KHPLVWU\�2O\PSLDG�
LQ�DFDGHPLF�\HDU�����������

�

��������������������������
�

�

7KH�$OO�8NUDLQLDQ�FKHPLVWU\�RO\PSLDG�LV�WKH�JDWKHULQJ�RI�WKH�EHVW�VWXGHQWV�
IURP�DOO�RYHU�WKH�FRXQWU\��7KH�FRPSHWLWRUV�DUH�GLYLGHG�LQWR�IRXU�DJH�JURXSV�
IURP� ��� WR� ��� \HDUV� ROG�� 7KH� ZLQQHUV� RI� WKH� RO\PSLDG� DUH� GHILQHG�
VHSDUDWHO\�LQ�HDFK�JURXS��DQG�DSSUR[LPDWHO\�RQH�KDOI�RI�WKH�SDUWLFLSDQWV�LV�
DZDUGHG�� 7KH� RO\PSLDG� FRQVLVWV� RI� WKUHH� URXQGV�� WZR� WKHRUHWLFDO� DQG�
H[SHULPHQWDO�� 7DVNV� RI� WKH� ILUVW� WKHRUHWLFDO� URXQG� PXVW� EH� LQ� WKH� VWULFW�
DJUHHPHQW� ZLWK� WKH� EDVLF� FKHPLVWU\� SURJUDP� IRU� WKH� VHFRQGDU\� VFKRRO��
ZKLOH�WDVNV�RI�WKH�VHFRQG�WKHRUHWLFDO�URXQG�DUH�IDLUO\�FRPSOLFDWHG��
7KLV�ERRNOHW�SUHVHQWV�VHYHUDO�WDVNV�SURSRVHG�WR�WKH�SDUWLFLSDQWV�EHORQJLQJ�
WR�WKH�HOGHU�DJH�JURXS��VWXGHQWV�RI�WKH����FODVV���
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7DVN� ���$� K\GURJHQ�OLNH� LRQ� FRQVLVWV� RI� D� QXFOHXV� ZLWK� WKH� QXFOHDU� FKDUJH� �=��
=�!����DQG�RQH�HOHFWURQ��IRU�LQVWDQFH��+H���/L����%H���DQG�VR�RQ���7KH�%RKU�WKHRU\�
RI�K\GURJHQ�OLNH�LRQV�JLYHV�WKH�IROORZLQJ�H[SUHVVLRQ�IRU�WKH�HOHFWURQ�HQHUJ\�DW�WKH�
%RKU�RUELW�

2

2

n
n

Z
kE −= ��

ZKHUH�N� LV� WKH� LRQL]DWLRQ�HQHUJ\�RI� WKH�JURXQG�VWDWH�RI� WKH�K\GURJHQ�DWRP��Q� LV� WKH�
TXDQWXP�QXPEHU��Q� �������3,…. Also, the radius of the Bohr orbit may be found:�

Z
n

ar
2

0n = ��

ZKHUH� ��LV�WKH�UDGLXV�RI�WKH�ILUVW�%RKU�RUELW�� �
� ��������QP��

� ���&DOFXODWH�WKH�YDOXH�RI�N��N-�PRO���LI�LW�LV�NQRZQ�WKDW�WKH�FRQYHUJHQFH�OLPLW�RI�
WKH� /\PDQ� VHULHV� RI� WKH� DWRPLF� K\GURJHQ� FRUUHVSRQGV� WR� WKH� IUHTXHQF\�
3,287·10���+HUW]��7KLV�VHULHV�DSSHDUV�GXH�WR� WKH�HOHFWURQ�WUDQVIHU� WR� WKH�HQHUJ\�OHYHO�
ZLWK�Q� �����
� ��� &DOFXODWH� WKH� ZDYH�OHQJWK� RI� WKH� HOHFWURPDJQHWLF� UDGLDWLRQ� QHFHVVDU\� WR�
LRQL]H�WKH�JURXQG�VWDWH�RI�WKH�K\GURJHQ�DWRP��
� ���:ULWH�GRZQ�WKH�H[SUHVVLRQV�IRU�WKH��QG�LRQL]DWLRQ�HQHUJ\�RI�WKH�KHOLXP�DWRP�
DQG�WKH��UG�LRQL]DWLRQ�HQHUJ\�RI�WKH�OLWKLXP�DWRP��&DOFXODWH�WKHVH�HQHUJLHV�LQ�N-�PRO��
� ���'UDZ� WKH�GLDJUDPV� RI� WKH� HQHUJ\� OHYHOV� IRU�/L��� DQG�%H����&RPSDUH� WKHP�
ZLWK�WKH�HQHUJ\�GLDJUDP�RI�WKH�K\GURJHQ�DWRP��
� ���:ULWH�GRZQ�WKH�H[SUHVVLRQV�IRU�WKH�UDGLL�RI�WKH�%RKU�RUELWV��Q� �������IRU�+H��
DQG�/L���LRQV��&DOFXODWH�WKHVH�UDGLL�DQG�FRPSDUH�WKHP�ZLWK�WKH�FRUUHVSRQGLQJ�YDOXHV�
IRU�WKH�K\GURJHQ�DWRP��
� ���,W�ZDV�UHSRUWHG�LQ������WKDW�WKH�ILUVW�DWRPV�RI�WKH�VXSHU�KHDY\�HOHPHQW�ZLWK�
WKH�DWRPLF�QXPEHU�����ZHUH�REWDLQHG��(VWLPDWH� WKH�UDGLXV�RI� WKH�%RKU�RUELW�IRU�WKH�
HOHFWURQV�QHDUHVW�WR�WKH�QXFOHXV�LQ�WKLV�DWRP��'LVFXVV�WKH�VWDELOLW\�RI�WKLV�DWRP��

7KH�3ODQFN�FRQVWDQW�K� �����Â������-ÂV��WKH�$YRJDGUR�FRQVWDQW�
1$� �����Â�����PRO����WKH�YHORFLW\�RI�OLJKW� � ��Â����PÂV���� � OQ��
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�
$QVZHUV�

� ���7KH�YDOXH�RI�N� LV�HTXDO� WR� WKH� LRQL]DWLRQ�HQHUJ\�RI� WKH�JURXQG�VWDWH�RI� WKH�
K\GURJHQ�DWRP��7KH�FRQYHUJHQFH�OLPLW�RI�WKH�/\PDQ�VHULHV�FRUUHVSRQGV�WR�WKLV�VWDWH��
7KH�IUHTXHQF\�RI�UDGLDWLRQ�νOLPLW� LV�FRQQHFWHG�ZLWK�WKH�LRQL]DWLRQ�HQHUJ\�RI�DWRP�� ��
WKURXJK�WKH�IROORZLQJ�H[SUHVVLRQ�

,� �KνOLPLW��
+HQFH���

,� �6,63·10����J·s × 3,287·10���V�� = 21,79·10����-��
)RU���PRO�RI�DWRPV�

,� = I·N$ = 21,79·10����-�× 6,02·10���PRO�� = 1,312·10��-⋅PRO��� ������N-⋅PRO����
$W�=� ���DQG�Q� ��RQH�REWDLQV��N� �,� ������N-⋅PRO����

� ���λ� � ���ν = 3·10�� Â �� / 3,287·10��� ���≈ 91·10�� � ����QP��
� ���� ,� �N=���
� � ,�(He) = 4·1312 kJ⋅PRO��� �������N-⋅PRO����
� � ,�(Li) = 9·1312 kJ⋅PRO��� ��������N-⋅PRO����
� ���)RU�WKH�K\GURJHQ�DWRP�

1
k

E1 −= �� �
4
k

E2 −= ���
9
k

E3 −= ��

� IRU�WKH�/L���LRQ�

1
9k

E1 −= �� �
4

9k
E2 −= ���

9
9k

E3 −= ��

� IRU�WKH�%H���LRQ�

1
16k

E1 −= ���
4

16k
E2 −= ���

9
16k

E3 −= ��

� ���+H��� 2/ar 01 = ��
2

2
ar

2

02 = ��/L����
3

1
ar

2

01 = ��
3

2
ar

2

02 = ��

� ���
126

1
ar 01 =  = 0,0529 nm / 126 = 4,2·10���QP���
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7DVN� ��� 7KH� IROORZLQJ� UHIHUHQFH� GDWD� DUH� NQRZQ�� (�

��>+J�@���+J�� � ������ 9��
(�

��+J�+J�&O��VROLG�&O��� �������9��
���:ULWH� GRZQ� WKH� FRUUHVSRQGLQJ� JDOYDQLF� FHOOV�� JLYH� WKH� EDODQFHG� HTXDWLRQV� RI�

UHDFWLRQV�WKDW�RFFXU�DW�WKH�HOHFWURGHV��:ULWH�WKH�HTXDWLRQ�IRU�WKH�RYHUDOO�UHDFWLRQ��
��� &DOFXODWH�WKH�VROXELOLW\�RI�+J�&O��LQ�ZDWHU�DW��� ��

7KH�)DUDGD\�FRQVWDQW�)� �������&RXORPE⋅PRO����5� �������-⋅PRO��⋅ ����
�

$QVZHU�
���� ��� >+J�@�������H�� ���+J��
� � �+�����H�� ��+���
� 7KH�RYHUDOO�UHDFWLRQ��>+J�@�����+�� ���+J�����+��� � � ����
� ��� +J�&O������H�� ���+J�����&O���
� � +�����H�� ��+�

�

� 7KH�RYHUDOO�UHDFWLRQ������+J�&O��������+�� �+J���+����&O��� ����
���7KH�VROXELOLW\��6��RI�+J�&O��LV�GHWHUPLQHG�E\�UHDFWLRQ��
� +J�&O�� �>+J�@�������&O���� � � � � ����
� 6� �>+J���@� ������⋅>&O�@���

+HQFH��WKH�VROXELOLW\�SURGXFW�.6�� �6⋅��6��� ��6����
ORJ�6� �^ORJ�.6����ORJ��`������

� /HW�XV�FRQVLGHU�WKH�OLQHDU�FRPELQDWLRQ�RI�UHDFWLRQV��
���� ������������

,W�LV�HYLGHQW�WKDW�∆*�
�� �∆*�

����∆*�
���

� 7DNLQJ�LQWR�DFFRXQW�WKDW�∆*�
�� ���)⋅(�

���∆*�
�� ���)⋅(�

���RQH�REWDLQV��
∆*�

�� ���)⋅�(�
����(�

��� ���⋅�����⋅�������������� ���������-⋅PRO�����
∆*�

�� �����⋅57⋅�ORJ�.6���ORJ�.6�� ������������⋅�����⋅����� ���������
ORJ�6� �����������ORJ������� ��������6� ����⋅������PRO⋅O�����

�
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7DVN���� )RU� WKH� ILUVW� WLPH�� F\FORRFWRWHWUDHQH�ZDV� V\QWKHVL]HG� LQ�PDQ\� VWDJHV��7KLV�
FRPSRXQG� ZDV� REWDLQHG� IURP� DONDORLG� SVHXGRSHOWHULQ� SUHVHQW� LQ� WKH� SRPHJUDQDWH�
ULQG��

N CH3

O
? A

?
N CH3

CH3I AgOH, to

N CH3

CH3 ?

B
AgOH, to Br2 AgOH

(C2H5)2NH
�

��������������
1RZDGD\V�F\FORRFWRWHWUDHQH�LV�SUHSDUHG�LQ�RQH�VWDJH�RYHU�D�FDWDO\VW�IURP�WKH�

VLPSOH�XQVDWXUDWHG�K\GURFDUERQ���
��� $GG� WKH� IRUPXODV�RI� UHDJHQWV� DQG� VWUXFWXUHV�RI� LQWHUPHGLDWH� FRPSRXQG� WR�

WKH�VFKHPH��
��� ,V�F\FORRFWRWHWUDHQH�WKH�DURPDWLF�VXEVWDQFH"�3URYH�\RXU�RSLQLRQ��

7DVN����,W�ZDV�IRXQG�WKDW�LQ�DTXHRXV�VROXWLRQV�UHDFWLRQ��
>&R�&1���+�2�@�����6&1�� �>&R�&1���6&1�@�����+�2� � ����

RFFXUV�LQ�DFFRUGDQFH�WR�WKH�GLVVRFLDWLYH�PHFKDQLVP�

>&R�&1���+�2�@���

�

�

N

N

−

←
→ >&R�&1��@�����+�2��

>&R�&1��@�����6&1�� �N
→ �>&R�&1���6&1�@����

��� 2Q� WKH� EDVH�RI� WKLV�PHFKDQLVP�GHULYH� WKH� HTXDWLRQ� IRU� WKH� RYHUDOO� UHDFWLRQ� UDWH�
U� � GW�G& ��� �6&1�@>&R�&1� ��DSSO\�WKH�SULQFLSOH�RI�TXDVL�VWDWLRQDU\�FRQFHQWUDWLRQV�

IRU� LQWHUPHGLDWH��� :ULWH� WKH� GLPHQVLRQDOLWLHV� RI� WKH� UDWH� FRQVWDQWV�� WKH� UHDFWLRQ�
RUGHUV�ZLWK�UHVSHFW�WR�HDFK�UHDJHQW�DQG�WKH�RYHUDOO�RUGHU��

FDWDO\VW
O

+<'52&$5%21�
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��� 7KH�UHDFWLRQ�UDWH�ZDV�PHDVXUHG�DW���� �DW�WKH�FRQVWDQW�FRQFHQWUDWLRQ�RI�FRPSOH[�
>&R�&1���+�2�@��� ����⋅����� PRO⋅O��� DQG� GLIIHUHQW� FRQFHQWUDWLRQV� RI� LRQ� 6&1���
&DOFXODWH� WKH� UDWH� FRQVWDQWV� IRU� WKH� VHSDUDWH� VWDJHV� �RU�� LI� LW� LV� LPSRVVLEOH�� WKHLU�
FRPELQDWLRQV���8VH�WKH�GDWD�IURP�WKH�WDEOH���

�
� �6&1& ��PRO⋅O��� U�������PRO⋅O��⋅V���

�� ����� �����
�� ����� �����
�� ����� �����
�� ����� �����
�� ����� �����

�
� $QVZHUV�
��� $FFRUGLQJ�WR�WKH�SULQFLSOH�RI�TXDVL�VWDWLRQDU\�FRQFHQWUDWLRQV���

�� � GW�G& ��� @>&R�&1� � ��

 �N�⋅ ���� 2�@�+>&R�&1�& –�N–�⋅ ��� @>&R�&1�& –�N�⋅ �6&1& ��� @>&R�&1�& ��

ZKHQFH�LW�IROORZV�WKDW�
�6&1�

2�@�+>&R�&1��
@>&R�&1� N&N

&N
&

������� −+⋅

⋅
=

−
���

����

����

2�@�+>&R�&1���6&1
6&1�

6&1��6&1�
2�@�+>&R�&1��

&�NN&
&N

&NN&N
&N

U

×
+

×=

=⋅×
+⋅

⋅
=

−

−

−

−

−
− �

7KH�GLPHQVLRQDOLW\�RI�WKH�UDWH�FRQVWDQWV�N���N��� LV�V���ZKLOH�WKH�GLPHQVLRQDOLW\�
RI�N��LV�O⋅PRO��⋅V����

7KH�RUGHUV�RI�UHDFWLRQ�DUH�DV�IROORZV��
ZLWK�UHVSHFW�WR�>&R�&1���+�2�@���—����
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ZLWK�UHVSHFW�WR�6&1��–�YDU\LQJ��IURP���DW� ��6&1 �NN& −<<− �WR���DW�KLJK�6&1��
FRQFHQWUDWLRQV���

7KH�RYHUDOO�RUGHU�LV�IURP���WR����
���7KH�UHDFWLRQ�UDWH��

���� 2�@�+>&R�&1�&<U ×= ��

ZKHUH�
��6&1

6&1� �NN&
&N<

−+
×=

−

− �� ,W� LV� SRVVLEOH� WR� GHWHUPLQH� N�� DQG� SDUDPHWHU��

β� �N�����N��IURP�WKH�GHSHQGHQFH�RI�U�RQ� −6&1& ��7KLV�HTXDWLRQ�PD\�EH�WUDQVIRUPHG�
LQWR�DQRWKHU�RQH��

�� 6&1
��

6&1�� &
�DD&

�
NN

�
<
� ⋅+=⋅+= ��

,W�LV�HDV\�WR�ILQG�FRHIILFLHQWV�D��DQG�D��IURP�WKH�OLQHDU�SORW�RI���<�YV���� −6&1& DQG�WR�
FDOFXODWH�N�� ���D��DQG�β� �D����D���
�

� �6&1& ��
O⋅PRO���

U�������
PRO��O⋅V����

�� �6&1& ��
O⋅PRO���

<�������
PRO��O⋅V����

��<�

�� ����� ����� ��� ����� ����⋅����
�� ����� ����� ��� ����� ����⋅����
�� ����� ����� ���� ����� ����⋅����
�� ����� ����� ����� ����� �⋅����
�� ����� ����� �� ����� ����⋅����
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��<�

���� �6&1& �

D�� �����
D�� ������

�
N�� ��������� ��⋅������V�����β� ������������ �����PRO⋅O�����

�
�
7DVN����&RPSRXQG� �LV�WKH�PRQRFKORULQH�GHULYDWLYH�RI�VDWXUDWHG�K\GURFDUERQ��PDVV�
IUDFWLRQ� RI� FDUERQ� ��������� :KHQ� � LV� WUHDWHG� ZLWK� SRWDVVLXP� WHUW�� EXW\ODWH� LQ�
'062��WKUHH�LVRPHULF�JDVHRXV�K\GURFDUERQV�%��&�DQG�'�DUH�IRUPHG��,I�WKH�VROXWLRQ�
RI�WKHVH�WKUHH�JDVHV�LV�WUHDWHG�ZLWK�UHDJHQW�<��PDVV�IUDFWLRQ�RI�FKORULQH����������LW�LV�
SRVVLEOH�WR�LVRODWH�FRPSRXQGV�(��GRHV�QRW�FRQWDLQ�FKORULQH��DQG�)��PDVV�IUDFWLRQ�RI�
FKORULQH� ��������� 7KH�105� �+� VSHFWUXP� RI�)� FRQWDLQV� TXDUWHW� �� ��� VLQJOHW� �� ��
DQG�GRXEOHW��� ���ZKLOH�WKH�VLJQDOV�RI�IRXU�W\SHV�RI�SURWRQV�DUH�SUHVHQW�LQ�WKH�105�
�+�VSHFWUXP�RI�FRPSRXQG�(��

��� 'HWHUPLQH�VXEVWDQFHV� –)�DQG�ZULWH�GRZQ�WKH�HTXDWLRQV�RI�UHDFWLRQV��
��� 'HWHUPLQH�UHDJHQW�<��LI�LW�LV�NQRZQ�WKDW��
��WKHUH�DUH�WZR�FKORULQH�DWRPV�LQ�LWV�PROHFXOH��
����PRO� RI�1D2+�DUH� QHFHVVDU\� WR� QHXWUDOL]H� WKH� RUDQJH� VROXWLRQ�REWDLQHG� DW�

LQWHUDFWLRQ��RI���PRO�RI�<�ZLWK�ZDWHU��
���:ULWH�WKH�SRVVLEOH�PHFKDQLVP�RI�WUDQVIRUPDWLRQV�%�→�(�DQG�'�→�)��
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$QVZHUV�

�����FKORUREXWDQH��%��EXWHQH����&��FLV�EXWHQH����'���WUDQV�EXWHQH�����
)�� �� � +&O�&+��� �� � �&2� ���<��&U2�&O���
�

7DVN����7KH�ERLOLQJ�SRLQW�RI�VXEVWDQFH�$�LV���R ��$W�VWDQGLQJ��$�WXUQV�LQWR�FRPSRXQG�
��ZKLFK�LV�VXEOLPDWHG�DW�����R ��$W�KHDWLQJ��VXEVWDQFH� �LV�GHFRPSRVHG�WR�VROLG� �

�PHOWLQJ� SRLQW� ���� ��� OLTXLG� '� �ERLOLQJ� SRLQW� ��� �� DQG� JDV� �� $W� VWDQGLQJ��
FRPSRXQG�'�LV�WUDQVIRUPHG�LQWR�VROLG�VXEVWDQFH�)�ZLWK�PHOWLQJ�SRLQW����� ��WKLV�LV�
WKH�ILUVW�RUGHU�UHDFWLRQ�ZLWK�WKH�KDOI�GHFRPSRVLWLRQ�WLPH����KRXUV���
� 7KH��PDVV�DQG�PRODU�IUDFWLRQV�RI�HOHPHQWV�LQ�WKH�FRPSRXQGV�DUH�JLYHQ�EHORZ��

;� <� =�&RPSRXQG�
���
PDVV�

���
PRODU�

���
PDVV�

���
PRODU�

���
PDVV�

���
PRODU�

$��%� ������ ������ ������ ������ ������ ������
&� ������ ������ ������ ������ –� –�
'� ������ ������ ������ ������ ����� ������
(� ������ ������ –� –� ������ ������
)� ������ ������ ������ ������ ����� ������

�
��� 'HWHUPLQH�FRPSRXQGV�$±)�LI�LW�LV�NQRZQ�WKDW�;�DQG�<�DUH�WKH�HOHPHQWV�RI�

WKH��UG�SHULRG�RI�WKH�3HULRGLF�7DEOH��
��� 'UDZ�WKH�VSDFH�VWUXFWXUHV�RI�DOO�FRPSRXQGV��
���:ULWH�GRZQ�WKH�EDODQFHG�HTXDWLRQV�RI�WKH�UHDFWLRQV�PHQWLRQHG��
���:KDW�WLPH�LV�QHFHVVDU\�IRU�VXEVWDQFH�'�WR�EH�GHFRPSRVHG�IRU����"�
��� 7KH�FKHPLFDO�HTXLOLEULXP��

;<�� �;<����<���
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WDNHV� SODFH� DW� KLJK� WHPSHUDWXUHV�� $W� ���� � WKH� HTXLOLEULXP� FRQVWDQW� LV� HTXDO� WR�
3,38·10�� 3D�� &DOFXODWH� WKH� UHDFWLRQ� SURJUHVV� ���� DW� WKLV� WHPSHUDWXUH� ���� � DQG�
1,01·10��3D��
�
� � $QVZHU�

���/HW�XV�GHWHUPLQH�WKH�HPSLULFDO�IRUPXODV�RI�WKH�FRPSRXQGV��
�DQG�%��;[<\=]���

[���\���]� ����������������������� ����������� �;<�=����
&��;[<\���

[���\� ��������������� ������� �;<����
(��;[=]���

[���]� ��������������� ������� �;=����
'�DQG�)��;[<\=]���

[���\���]� ����������������������� ����������� �;<�=���
2Q�WKH�RWKHU�KDQG��HTXDWLRQV�PD\�EH�ZULWWHQ�
IRU�&�

$U�;�����$U�<�� ����������������
$U�;����$U�<�� ��������������� ��������

IRU� �
$U�;�����$U�=�� ����������������

$U�;����$U�=�� ��������������� ��������
7DNLQJ� LQWR� DFFRXQW� WKDW� ;� DQG� <� EHORQJ� WR� WKH� �UG� SHULRG� DQG� $U�;��  �

�����$U�<���LW�LV�SRVVLEOH�WR�GHWHUPLQH�WKHP��
<� $O� 6L� 3� 6� &O� $U�

$U�;�� ����� ����� ��� ��� ��� ���
;� –� �0J�� �$O�� �6L�� 3� –�

�
6R��;� �3��<� �&O�DQG�$U�=�� ��������� �����WKDW�FRUUHVSRQGV�WR�IOXRULQH��
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&RPSRXQG�$� DQG�'� KDYH� WKH� PROHFXODU� VWUXFWXUH�� +HQFH��$�  � 3&O�)�� � DQG�
'� �3&O�)��2Q�WKH�FRQWUDU\�� �DQG�)� VKRXOG�EH� WKH�LRQLF�VXEVWDQFHV�� ,Q�DFFRUGDQFH�
ZLWK� WKH� HOHFWURQHJDWLYLW\� RI� HOHPHQWV� LW� PD\� EH� FRQFOXGHG� WKDW� �  �
>3&O�)�@�>3&O�)�@���)� �>3&O�@�>3&O�)�@��� � �>3&O�@�>3&O�@���(� �3)���
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�>3&O�)�@�>3&O�)�@�� �3)����3&O�)��

�>3&O�)�@�>3&O�)�@�� ��>3&O�@�>3&O�@�����3)���
�3&O�)� �>3&O�@�>3&O�)�@���

���� � � OQ��1�1��� �� k·τ� �� ln 2 · τ���τ�����
τ� ���τ����×�OQ��1�1�����OQ����

τ���� �����K�×�OQ��������OQ��� ����K��
���� � � � � 3&O�� �3&O����&O���

S�3&O��� �S�&O����
S�&O�����S�3&O�����S�3&O��� �S��
. � �S�3&O��×S�&O�����S�3&O����
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S�3&O��� �S�–��×S�3&O����
. � �S�3&O������S�–��×S�3&O�����

S�3&O��������. ×S�3&O���–�. ×S� ����
S�3&O��� ���. ����. ����. ×S���� = 3,37·10����3D���

S�3&O�) = 3,36·10����3D���
α� �S�3&O�����S�3&O�����S�3&O���� �������������

�
7DVN� ���7KH� FU\VWDOOLQH� DOFRKRO� JXDLRO� � �� �� �� LV� WKH� WHUSHQLF� VXEVWDQFH�� ,W� ZDV�
LVRODWHG� IURP� WKH� RLO� RI� %XOQHVLD� VDUPLHQ\L� ZRRG�� :KHQ� JXDLRO� LV� GHK\GUDWHG�
FRQVHTXHQWO\�ZLWK�VXOIXU��WKH�QRQ�EHQ]HQRLG�DURPDWLF�EOXH�K\GURFDUERQ� �� �� ����LV�
REWDLQHG�� :KHQ� WKLV� K\GURFDUERQ� LV� GLVVROYHG� LQ� FRQFHQWUDWHG� VXOIXULF� DFLG�� WKH�
LQWHQVLYH�EOXH�FRORU�GLVDSSHDU��$IWHU�PL[LQJ�RI�WKLV�VROXWLRQ�ZLWK�ZDWHU�� �LV�UHVWRUHG�
LQ�WKH�LQLWLDO�IRUP��,W�LV�YHU\�GLIILFXOW�WR�K\GURJHQDWH�JXDLRO�FDWDO\WLFDOO\��$V�D�UHVXOW�
RI� WKH� IROORZLQJ� WUDQVIRUPDWLRQV� WKH� QDSKWKDOHQH� GHULYDWLYH� $� PD\� EH� REWDLQHG�
�VXEVWDQFH� �LV�WKH�RQO\�SURGXFW�RI�WKH�R]RQRO\VLV�UHDFWLRQ����

O3 $ (C15H26O3)
-2 H2O %�

OH

Pd-C
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�� 'HWHUPLQH� WKH� VWUXFWXUHV� RI� JXDLRO� DQG� FRPSRXQG�;� LI� LW� LV� NQRZQ� WKDW�
JXDLRO�KDV�WKH�K\GUR[\O�JURXS�DW�WKH�WHUWLDU\�H[RF\FOLF�FDUERQ�DWRP��

�� ([SODLQ� ZK\�;� KDV� WKH� EOXH� FRORU�� ([SODLQ� WKH� EHKDYLRU� RI�;� LQ� DFLGLF�
VROXWLRQV���

�� 'HFLSKHU�WKH�DERYH�VFKHPH�RI�WUDQVIRUPDWLRQV�DQG�H[SODLQ�WKH�IRUPDWLRQ�RI�
��

�� +RZ�PDQ\�LVRSUHQH�IUDJPHQWV�DUH�LQ�WKH�PROHFXOH�RI� "�

*XDLRO�
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�� $VFULEH�WKH�VLJQDOV�LQ�WKH��+�105�VSHFWUD�RI�K\GURFDUERQ�;�� ���������+��
G���������� ��V���������� ��V���������� ��KHSW���������� ��G���������� ��G���
������� ��G���������� ��G���������� ��G���

�
$QVZHU�

�

OH O

OH

OH
O$ %

;

�
�
7DVN� ��� 7KH� LVRPHULF� K\GURFDUERQV� � DQG� � � � ���� UHDFW� ZLWK� VXEVWDQFH� � LQ�
GLIIHUHQW�ZD\V�� 7KH�PL[WXUH� RI� WZR� RSWLFDOO\� QRQDFWLYH� VWHUHRLVRPHUV� �� DQG� �� LV�
UDWKHU� HDVLO\� REWDLQHG� IURP� �� 7KH� UHDFWLRQ� EHWZHHQ� � DQG� ;� UHTXLUHV� D� ORQJ�
FRQWLQXHG�KHDWLQJ��$V�D�UHVXOW��WKH�PL[WXUH�RI�HQDQWLRPHUV� ��DQG� ��LV�REWDLQHG�ZLWK�
D� VPDOO�\LHOG� � ��DQG� ��DUH� WKH�VWHUHRLVRPHUV�RI� �� DQG� ����2QO\� �� DQG� �� � DUH�
IRUPHG� LI� WKH� UHDFWLRQ� LV� SHUIRUPHG� LQ� WKH� SUHVHQFH� RI� ��� 7KH� DFLGV�<� DQG�'L� DUH�
IRUPHG� LI� VXEVWDQFHV� � DQG� � � � ������������� DUH� K\GURO\]HG� �WKH� HTXLYDOHQW�PRODU�
PDVVHV�RI� WKHVH�DFLGV� LQ� WKH�QHXWUDOL]DWLRQ� UHDFWLRQV�DUH�HTXDO� WR����J⋅PRO��� DQG����
J⋅PRO����UHVSHFWLYHO\���)RXU�VLJQDOV�ZLWK�WKH�UDWLR�RI�WKH�LQWHJUDO�LQWHQVLWLHV���������������
DUH�SUHVHQW�LQ�WKH��+�105�VSHFWUD�RI�VXEVWDQFHV� ��DQG� ���7ZR�LQWHQVLYH�EDQGV�DW�
�����DQG������VP���DUH�SUHVHQW�LQ�WKH�,5�VSHFWUD�RI�FRPSRXQGV� �DQG� ��WKHVH�EDQGV�
FRUUHVSRQG�WR�WKH�V\PPHWULF�DQG�DV\PPHWULF�YLEUDWLRQV�RI�RQH�JURXS�RI�DWRPV���
�

*XDLRO�
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��� 'HWHUPLQH�DOO�OHWWHUHG�VXEVWDQFHV��
��� *LYH� WKH� QDPHV� RI� K\GURFDUERQV� � DQG� � DFFRUGLQJ� WR� WKH� =�(�

QRPHQFODWXUH��
��� ([SODLQ�WKH�GLIIHUHQW�UHDFWLYLW\�RI� �DQG� �DQG�WKH�VLJQLILFDQFH�RI�LRGLQH���
��� 7KH� IRUPDWLRQ� RI� LVRPHUV� �� DQG� �� PD\� EH� FRQWUROOHG� NLQHWLFDOO\� RU�

WKHUPRG\QDPLFDOO\��:KDW� LVRPHU� LV� IRUPHG� XQGHU� WKH� NLQHWLF� FRQWURO� DQG�
ZKDW�LVRPHU�LV�UHVXOWHG�IURP�WKH�WKHUPRG\QDPLF�FRQWURO"�

�
$QVZHU�
��PDOHLF�DQK\GULGH��<��PDOHLF�DFLG��$�� � ��KH[D�����GLHQ��%�� �=��KH[D�����

GLHQ��
$OO�VXEVWDQFHV� �DUH�GURZQ�LQ�WKH�ILJXUH��6XEVWDQFHV�' �DUH�WKH�FRUUHVSRQGLQJ�
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7DVN����1+�+6�LV�WKH�XQVWDEOH�FRPSRXQG�WKDW�LV�HDVLO\�GHFRPSRVHG�WR�1+��DQG�+�6��
��� &DOFXODWH�∆U+���

���∆U6������∆U*���
��IRU�WKLV�UHDFWLRQ��

��� &DOFXODWH�WKH�VWDQGDUG�HTXLOLEULXP�FRQVWDQWV�DQG�FRQVWDQWV� �IRU�WKLV�UHDFWLRQ�DW�
���DQG���� ��

��� �����J�1+�+6�ZHUH�SODFHG�LQWR�WKH�HYDFXDWHG�YHVVHO��YROXPH������/���7KH�YHVVHO�
ZDV�KHDWHG�WR���� ��&DOFXODWH�WKH�SUHVVXUH�LQ�WKH�YHVVHO�DQG�WKH�PDVV�RI�VROLG�DW�
HTXLOLEULXP��

��� 6ROXWLRQ���ZDV�REWDLQHG�ZKHQ�������J�1+�+6�ZHUH�SODFHG�DW���� �LQ�VROXWLRQ���
REWDLQHG� DIWHU� GLVVROXWLRQ� RI� ������ J� >&X�1+���@62�·H�2� LQ� ���� PO� RI� ZDWHU��
&DOFXODWH� �RI�VROXWLRQ����

7KH�VWDQGDUG�SUHVVXUH� �� ������⋅����3D�
6XEVWDQFH� ∆I+���

���N-⋅PRO��� 6������-⋅PRO��⋅.����
1+�+6�VROLG� ������� ������
1+��JDV� ������ ������
+�6�JDV� ������ ������

ORJ�.+�1+����+�� �1+�
��� �������

ORJ�β��&X�����1+�� �&X1+�
���� ������������ORJ�β��&X�������1+�� �&X�1+������� �������

ORJ�β��&X�������1+�� �&X�1+������� ���������ORJ�β��&X�������1+�� �&X�1+������� �
�������

7KH� GHQVLWLHV� RI� DOO� VROXWLRQV� DUH� HTXDO� WR� ������ J⋅PO���� 7KH� YROXPH� RI� VROLG�
1+�+6�LQ�WKH�YHVVHO�DQG�WKH�FKDQJH�RI�VROXWLRQ�YROXPHV�DW�UHDFWLRQV�DUH�QHJOLJLEO\�
VPDOO���

�
$QVZHU�
��7KH�GHFRPSRVLWLRQ�RI�1+�+6���

1+�+6�VROLG� �1+��JDV���+�6�JDV��
∆U ���

�� ������������������������ �������N-⋅PRO�����
∆U6����� ���������������������� ��������-⋅PRO��⋅.�����
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∆U*���
�� �∆U ���

����7⋅∆U6����� ���������������⋅������ �������N-⋅PRO�����
���/HW�XV�GHQRWH� �WKH�VWDQGDUG�HTXLOLEULXP�FRQVWDQWV��
%\�GHILQLWLRQ��

∆U*���
�� ��57�OQ�.D� �����⋅57�ORJ�.D��

DQG�IRU���� �
ORJ�.D� ��∆U*���

��������⋅57�� �������������⋅�����⋅�������� ��������.D� �������
7KH�GLPHQVLRQOHVV�VWDQGDUG�HTXLOLEULXP�FRQVWDQW�

L
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ZKHUH� L� LV�WKH�SDUWLDO�SUHVVXUH�RI�WKH�L�V�VSHFLHV��νL�LV�LWV�VWRLFKLRPHWULF�FRHIILFLHQW��
+HQFH��

. � �. ⋅� ���∆ν��
. � �����⋅������⋅����3D��� ����������3 ���

&DOFXODWLRQ�RI�� �DQG� �IRU���� ��)URP�HTXDWLRQ��

�

�U
D 57

+
.OQG = ��

DVVXPLQJ�∆U ���
�� �FRQVW�RQH�REWDLQV��
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. ���� �����×������⋅����3D��� ����������3 ���
���7KH�SDUWLDO�SUHVVXUHV�RI�1+��DQG�+�6�DW���� �DUH�HTXDO�WR��

S�1+��� �S�+�6�� ��. �������� ������⋅�������� �����⋅����3D��
7KH�WRWDO�SUHVVXUH�3WRW� ���×����⋅���� ����������3 ��
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)URP�WKH�0HQGHOHHY�.ODSHLURQ�HTXDWLRQ��
39� �Q�JDV�⋅57��

ZKHUH�Q�JDV�� �Q�1+��� �Q�+�6��LW�XV�SRVVLEOH�WR�FDOFXODWH�

Q�JDV�� �����⋅����3D�×���⋅�����P�����
mol

J
8,314

×
�×�����.�� ������PRO��

%HIRUH�UHDFWLRQ�
Q��1+�+6�� �P��1+�+6���� �1+�+6� ������J������J⋅PRO��� ������PRO��
$W�HTXLOLEULXP�Q�1+�+6�VROLG�� ������������� �������PRO����
P�1+�+6�VROLG�� �����J��
���Q�1+�+6�� ������������ ��������PRO���

Q�>&X�1+���@62��� �P�>&X�1+���@62�����0�>&X�1+���@62��� �
 ������������� ��������PRO���

+HQFH�� >&X�1+���@62�� LV� LQ� DQ� DEXQGDQFH� DQG� SUDFWLFDOO\� DOO� VXOIXU� LV�
SUHFLSLWDWHG�DV�&X6��

>&X�1+���@62����1+�+6� �&X6↓�����1+�����1+���62���
6R��WKH�VROXWLRQ�FRQWDLQV��������������� �������PRO>&X�1+���@62���
�×������PRO�1+��DQG�������PRO�1+���62���
3UDFWLFDOO\� DOO� &X�,,�� H[LVWV� LQ� WKH� IRUP� RI� >&X�1+���@���� DQG� � YDOXH� LV�

GHWHUPLQHG�E\�WKH�HTXLOLEULXP�UHDFWLRQ�
1+����+�� �1+�

���� ORJ�.+� �������

� ��������
][NH

][NH
log

4

3
+ � ��������

225,02
0,2253

log
×
× � ��������ORJ����� �������


