
I. £ÄÇÆÇÐËÇ

ªÊÖÚÇÐËÇ ÔÄÑÌÔÕÄ ÔÄÇÓØÕâÉÇÎÞØ àÎÇÏÇÐÕÑÄ (³´¿) Ë ËØ ÔÑÇÆË-
ÐÇÐËÌ ì ÑÆÐÑ ËÊ ÐÂËÃÑÎÇÇ ÄÂÉÐÞØ Ë ×ÖÐÆÂÏÇÐÕÂÎßÐÞØ
ÐÂÒÓÂÄÎÇÐËÌ Ä ØËÏËË. ¦ÅÑ ÙÇÎßá âÄÎâÇÕÔâ ÄÞâÄÎÇÐËÇ ÂÐÂÎÑ-
ÅËË ÏÇÉÆÖ ÐÑÄÞÏË àÎÇÏÇÐÕÂÏË Ë ËØ ÃÑÎÇÇ ÎÇÅÍËÏË ÔÑÔÇÆâÏË
Ä ÅÓÖÒÒÂØ ØËÏËÚÇÔÍËØ àÎÇÏÇÐÕÑÄ Ë, Ä ÍÑÐÇÚÐÑÏ ËÕÑÅÇ, ÒÑÆ-
ÕÄÇÓÉÆÇÐËÇ ËØ ÒÑÎÑÉÇÐËâ Ä ±ÇÓËÑÆËÚÇÔÍÑÌ ÕÂÃÎËÙÇ
¥.ª.®ÇÐÆÇÎÇÇÄÂ. ¬ ÐÂÔÕÑâÜÇÏÖ ÄÓÇÏÇÐË ËÊÄÇÔÕÐÞ 14 ÕÓÂÐÔ-
ÂÍÕËÐËÆÑÄ ì àÎÇÏÇÐÕÑÄ Ô ÒÑÓâÆÍÑÄÞÏË ÐÑÏÇÓÂÏË (Z) ÑÕ 104
ÆÑ 118, ÊÂ ËÔÍÎáÚÇÐËÇÏ Z=117.1, 2 ¿ÕË àÎÇÏÇÐÕÞ ÓÂÔÒÑÎÑ-
ÉÇÐÞ Ä ÐËÉÐÇÌ ÚÂÔÕË ±ÇÓËÑÆËÚÇÔÍÑÌ ÕÂÃÎËÙÞ, ËØ âÆÓÂ
ÍÓÂÌÐÇ ÐÇÔÕÂÃËÎßÐÞ, Â àÎÇÍÕÓÑÐÐÞÇ ÑÃÑÎÑÚÍË ÒÑÆÄÇÓÉÇÐÞ
ÄÎËâÐËá ÔËÎßÐÞØ ÓÇÎâÕËÄËÔÕÔÍËØ à××ÇÍÕÑÄ, ÚÕÑ ÆÇÎÂÇÕ
ËÔÔÎÇÆÑÄÂÐËâ Ä ÆÂÐÐÑÌ ÑÃÎÂÔÕË ÚÓÇÊÄÞÚÂÌÐÑ ËÐÕÇÓÇÔÐÞÏË.3

ªÊ-ÊÂ ÍÑÓÑÕÍÑÅÑ ÄÓÇÏÇÐË ÉËÊÐË ËÊÑÕÑÒÑÄ àÕËØ àÎÇÏÇÐÕÑÄ
Ë ÏÂÎÑÅÑ ÔÇÚÇÐËâ ÓÇÂÍÙËÌ ËØ ÑÃÓÂÊÑÄÂÐËâ àÍÔÒÇÓËÏÇÐÕÂÎß-
ÐÞÇ ØËÏËÚÇÔÍËÇ ËÔÔÎÇÆÑÄÂÐËâ Ä ÆÂÐÐÑÌ ÑÃÎÂÔÕË ÊÂÕÓÖÆÐÇÐÞ:
ÆÑÎÉÐÞ ÃÞÕß ÓÂÊÓÂÃÑÕÂÐÞ ÔÒÇÙËÂÎßÐÞÇ ÏÇÕÑÆÞ, ÍÑÕÑÓÞÇ
ÒÑÊÄÑÎâÕ ËÊÖÚÂÕß ÏÂÍÓÑØËÏËÚÇÔÍËÇ ÔÄÑÌÔÕÄÂ ÐÂ ÑÔÐÑÄÇ ÔÑÃÞ-
ÕËÌ, ÒÓÑËÔØÑÆâÜËØ Ô ÑÕÆÇÎßÐÞÏË ÂÕÑÏÂÏË.4 £ ÐÂÔÕÑâÜÇÇ
ÄÓÇÏâ ÕÑÎßÍÑ ÕÂÍËÇ ÔÄÑÌÔÕÄÂ, ÍÂÍ ÎÇÕÖÚÇÔÕß Ä ÅÂÊÑÄÑÌ ×ÂÊÇ Ë

ÍÑÏÒÎÇÍÔÑÑÃÓÂÊÑÄÂÐËÇ Ä ÄÑÆÐÞØ ÓÂÔÕÄÑÓÂØ ÏÑÅÖÕ ÃÞÕß ËÊÖ-
ÚÇÐÞ Ô ÒÑÏÑÜßá ÕÇØÐËÍË ØÓÑÏÂÕÑÅÓÂ×ËÚÇÔÍÑÅÑ ÓÂÊÆÇÎÇ-
ÐËâ.5 ë 11 ±ÓÇÆÒÑÎÑÉÇÐËâ Ñ ØËÏËÚÇÔÍÑÏ ÔÑÔÕÂÄÇ ÔÑÇÆËÐÇÐËÌ
ÐÑÄÞØ àÎÇÏÇÐÕÑÄ ÏÑÅÖÕ ÃÞÕß ÔÆÇÎÂÐÞ ÕÑÎßÍÑ ÐÂ ÑÔÐÑÄÇ
ÂÐÂÎÑÅËË Ä ËØ ÒÑÄÇÆÇÐËË Ô ÃÑÎÇÇ ÎÇÅÍËÏË ÅÑÏÑÎÑÅÂÏË Ä
ÅÓÖÒÒÂØ ØËÏËÚÇÔÍËØ àÎÇÏÇÐÕÑÄ. ³ÒÇÍÕÓÑÔÍÑÒËÚÇÔÍËÇ ÔÄÑÌ-
ÔÕÄÂ Ä ÐÂÔÕÑâÜÇÇ ÄÓÇÏâ ÄÑÑÃÜÇ ÐÇ ÏÑÅÖÕ ÃÞÕß ËÊÏÇÓÇÐÞ.
´ÂÍËÏ ÑÃÓÂÊÑÏ, Ä ÑÃÎÂÔÕË ËÊÖÚÇÐËâ ³´¿ ÕÇÑÓÇÕËÚÇÔÍËÇ
ËÔÔÎÇÆÑÄÂÐËâ ËÔÍÎáÚËÕÇÎßÐÑ ÄÂÉÐÞ Ë ÊÂÚÂÔÕÖá ÑÐËì ÇÆËÐ-
ÔÕÄÇÐÐÞÌ ËÔÕÑÚÐËÍ ÒÑÎÇÊÐÑÌ ØËÏËÚÇÔÍÑÌ ËÐ×ÑÓÏÂÙËË.
¯ÂÍÑÐÇÙ, ÕÑÎßÍÑ ÕÇÑÓÇÕËÚÇÔÍË ÏÑÉÐÑ ÄÞâÄËÕß ÄÎËâÐËÇ ÓÇÎâ-
ÕËÄËÔÕÔÍËØ à××ÇÍÕÑÄ ÐÂ ØËÏËÚÇÔÍËÇ ÔÄÑÌÔÕÄÂ ³´¿ Ë ÒÑÄÇÆÇ-
ÐËÇ Ä àÍÔÒÇÓËÏÇÐÕÂØ: ÄÇÎËÚËÐÞ ÓÇÎâÕËÄËÔÕÔÍËØ à××ÇÍÕÑÄ
ÏÑÅÖÕ ÃÞÕß ÖÔÕÂÐÑÄÎÇÐÞ ÕÑÎßÍÑ ÒÖÕÇÏ ÔÓÂÄÐÇÐËâ ÐÂÃÎáÆÂÇ-
ÏÑÅÑ ÒÑÄÇÆÇÐËâ Ô ÒÓÇÆÔÍÂÊÂÐÐÞÏ ÐÂ ÑÔÐÑÄÇ ÓÇÎâÕËÄËÔÕÔÍËØ Ë
ÐÇÓÇÎâÕËÄËÔÕÔÍËØ ÓÂÔÚÇÕÑÄ.

´ÇÑÓÇÕËÚÇÔÍËÇ ËÔÔÎÇÆÑÄÂÐËâ Ä ÑÃÎÂÔÕË ØËÏËË ÕâÉÇÎÞØ
àÎÇÏÇÐÕÑÄ ÐÇÕÓËÄËÂÎßÐÞ. ¥Îâ ÐÂÆÇÉÐÑÅÑ ÒÓÇÆÔÍÂÊÂÐËâ
ÔÄÑÌÔÕÄ Ë àÍÔÒÇÓËÏÇÐÕÂÎßÐÑÅÑ ÒÑÄÇÆÇÐËâ ÐÑÄÞØ àÎÇÏÇÐÕÑÄ
ÕÂÍËÇ ËÔÔÎÇÆÑÄÂÐËâ ÆÑÎÉÐÞ ÃÞÕß ÑÔÐÑÄÂÐÞ ÐÂ ÐÂËÃÑÎÇÇ
ÕÑÚÐÞØ ÓÇÎâÕËÄËÔÕÔÍËØ ÂÕÑÏÐÞØ Ë ÏÑÎÇÍÖÎâÓÐÞØ ÓÂÔÚÇÕÂØ.
¯ÇÑÃØÑÆËÏÑ ÕÂÍÉÇ ÓÂÊÄËÕËÇ ÔÒÇÙËÂÎßÐÞØ ÒÑÆØÑÆÑÄ, ÒÑÊÄÑ-
ÎâáÜËØ ÐÂØÑÆËÕß ÄÇÎËÚËÐÞ, ÍÑÕÑÓÞÇ ÐÇ ÏÑÅÖÕ ÃÞÕß ÒÑÎÖ-
ÚÇÐÞ Ô ÒÑÏÑÜßá ÍÄÂÐÕÑÄÑ-ØËÏËÚÇÔÍËØ ÓÂÔÚÇÕÑÄ.

¢ÎÂÅÑÆÂÓâ ËÐÕÇÐÔËÄÐÑÏÖ ÓÂÊÄËÕËá ÓÇÎâÕËÄËÔÕÔÍÑÌ ÍÄÂÐ-
ÕÑÄÑÌ ØËÏËË, ÍÑÏÒßáÕÇÓÐÑÌ ÕÇØÐËÍË Ë ÄÞÚËÔÎËÕÇÎßÐÞØ
ÂÎÅÑÓËÕÏÑÄ Ä ÐÂÔÕÑâÜÇÇ ÄÓÇÏâ ÔÕÂÎË ÄÑÊÏÑÉÐÞÏË ÑÚÇÐß
ÕÑÚÐÞÇ ÓÂÔÚÇÕÞ ÔÄÑÌÔÕÄ ÕâÉÇÎÞØ Ë ÔÄÇÓØÕâÉÇÎÞØ àÎÇÏÇÐÕÑÄ
Ë ËØ ÔÑÇÆËÐÇÐËÌ. ´ÂÍ, Ä ÆÂÐÐÑÏ ÑÃÊÑÓÇ ÏÞ ÒÑÒÞÕÂÇÏÔâ
ÑÔÄÇÕËÕß ÄÔÇ ÒÑÔÎÇÆÐËÇ ÆÑÔÕËÉÇÐËâ Ä àÕÑÌ ÑÃÎÂÔÕË, ÑÔÑÃÇÐÐÑ
ÄÞÆÇÎââ ÕÇ ÓÂÃÑÕÞ, ÍÑÕÑÓÞÇ ÒÑÔÄâÜÇÐÞ ÒÓÇÆÔÍÂÊÂÐËá àÍÔÒÇ-
ÓËÏÇÐÕÂÎßÐÑÅÑ ÒÑÄÇÆÇÐËâ ³´¿. °ÔÑÃÑÇ ÄÐËÏÂÐËÇ ÃÖÆÇÕ ÖÆÇ-
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ÎÇÐÑ ÄÎËâÐËá ÓÇÎâÕËÄËÔÕÔÍËØ à××ÇÍÕÑÄ ÐÂ ØËÏËÚÇÔÍËÇ ÔÄÑÌ-
ÔÕÄÂ Ë ÊÂÍÑÐÑÏÇÓÐÑÔÕâÏ Ä ±ÇÓËÑÆËÚÇÔÍÑÌ ÔËÔÕÇÏÇ.

±ÓÇÆÞÆÖÜËÇ ÑÃÊÑÓÞ ÕÇÑÓÇÕËÚÇÔÍËØ ÓÂÃÑÕ ÒÑ ÍÄÂÐÕÑÄÑ-
ØËÏËÚÇÔÍËÏ ÓÂÔÚÇÕÂÏ ÕÓÂÐÔÂÍÕËÐËÆÑÄ Ë ËØ ÔÑÇÆËÐÇÐËÌ
ÏÑÉÐÑ ÐÂÌÕË Ä ÓÂÃÑÕÂØ 12 ë 19. ³ÑÄÓÇÏÇÐÐÂâ ±ÇÓËÑÆËÚÇÔÍÂâ
ÕÂÃÎËÙÂ àÎÇÏÇÐÕÑÄ ÒÓÇÆÔÕÂÄÎÇÐÂ ÐÂ ÓËÔ. 1.

II. ²ÇÎâÕËÄËÔÕÔÍËÇ Ë QED-à××ÇÍÕÞ
ÐÂ àÎÇÍÕÓÑÐÐÞØ ÑÃÑÎÑÚÍÂØ ÂÕÑÏÑÄ
ÔÄÇÓØÕâÉÇÎÞØ àÎÇÏÇÐÕÑÄ

²ÇÎâÕËÄËÔÕÔÍÑÇ ÖÄÇÎËÚÇÐËÇ ÏÂÔÔÞ ÑÒÓÇÆÇÎâÇÕÔâ ÕÂÍ:

m � m0h
1ÿ �v=c�2

i1=2 , (1)

ÅÆÇ m0 ì ÏÂÔÔÂ ÒÑÍÑâ, vì ÔÍÑÓÑÔÕß àÎÇÍÕÓÑÐÂ, cì ÔÍÑÓÑÔÕß
ÔÄÇÕÂ. ¿××ÇÍÕËÄÐÞÌ ÓÂÆËÖÔ ¢ÑÓÂ

aB �
�h2

mc2
� a0B

���������������������
1ÿ �v=c�2

q
, (2)

ÅÆÇ a0B ìÐÇÓÇÎâÕËÄËÔÕÔÍËÌ ÓÂÆËÖÔ ¢ÑÓÂ, ì ÖÏÇÐßÛÂÇÕÔâ ÆÎâ
ÄÐÖÕÓÇÐÐËØ àÎÇÍÕÓÑÐÑÄ Ô ÃÑÎßÛÑÌ ÔÓÇÆÐÇÌ ÔÍÑÓÑÔÕßá. ³ÉÂ-
ÕËÇ Ë ÔÕÂÃËÎËÊÂÙËâ s- Ë p1/2-ÑÓÃËÕÂÎÇÌ ì ÔÎÇÆÔÕÄËÇ àÕÑÅÑ
ÒÓâÏÑÅÑ ÓÇÎâÕËÄËÔÕÔÍÑÅÑ à××ÇÍÕÂ ì ÃÇÓÇÕ ÐÂÚÂÎÑ Ä ÑÃÎÂÔÕË
ÄÐÖÕÓÇÐÐËØ ÑÃÑÎÑÚÇÍ K Ë L. £ÕÑÓÑÌ, ÍÑÔÄÇÐÐÞÌ, ÓÇÎâÕËÄËÔÕ-
ÔÍËÌ à××ÇÍÕì ÆÇÔÕÂÃËÎËÊÂÙËâ Ë ÓÂÔÛËÓÇÐËÇ ÑÓÃËÕÂÎÇÌ p3/2 ,
d Ë f, àÍÓÂÐËÓÑÄÂÐÐÞØ ÑÕ âÆÇÓ ÑÓÃËÕÂÎâÏË s Ë p1/2 . ´ÓÇÕËÌ
à××ÇÍÕ ì àÕÑ ÔÒËÐ-ÑÓÃËÕÂÎßÐÑÇ (³°) ÓÂÔÜÇÒÎÇÐËÇ àÐÇÓÅÇÕË-
ÚÇÔÍËØ ÖÓÑÄÐÇÌ Ô ÑÓÃËÕÂÎßÐÞÏ ÖÅÎÑÄÞÏ ÏÑÏÇÐÕÑÏ l>0. £ÔÇ
ÕÓË à××ÇÍÕÂ ËÊÏÇÐâáÕÔâ ÒÓËÏÇÓÐÑ ÍÂÍ Z 2 ÆÎâ ÄÂÎÇÐÕÐÞØ
ÑÃÑÎÑÚÇÍ ÒÓË ÒÇÓÇØÑÆÇ ÑÕ àÎÇÏÇÐÕÂ Í àÎÇÏÇÐÕÖ ÄÐËÊ ÒÑ ÅÓÖÒÒÇ
±ÇÓËÑÆËÚÇÔÍÑÌ ÕÂÃÎËÙÞ. ¥Îâ ÐÂËÃÑÎÇÇ ÕâÉÇÎÞØ àÎÇÏÇÐÕÑÄ
àÕË à××ÇÍÕÞ ÚÓÇÊÄÞÚÂÌÐÑ ÄÇÎËÍË. ±ÓËÏÇÓ ÓÇÎâÕËÄËÔÕÔÍÑÌ

ÔÕÂÃËÎËÊÂÙËË ÑÓÃËÕÂÎÇÌ ns Ë np1/2 Ë ³°-ÓÂÔÜÇÒÎÇÐËÇ np-
ÖÓÑÄÐÇÌ àÎÇÏÇÐÕÑÄ 14-Ì ÅÓÖÒÒÞ ÒÓÇÆÔÕÂÄÎÇÐ ÐÂ ÓËÔ. 2.
±ÑÔÎÇÆÐËÌ à××ÇÍÕ ÆÎâ àÎÇÏÇÐÕÂ 164 ÆÑÔÕËÅÂÇÕ 50 à£.3 ¯Â
ÓËÔ. 3 ÒÑÍÂÊÂÐÑ ÓÇÎâÕËÄËÔÕÔÍÑÇ ÔÉÂÕËÇ 7s-ÑÓÃËÕÂÎË ÆÖÃÐËâ,
ÍÑÕÑÓÑÇ ÔÑÔÕÂÄÎâÇÕ

DRhri7s= hrinr ÿ hrirelhrinr
� 100=25%,
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²ËÔ. 1. ±ÇÓËÑÆËÚÇÔÍÂâ ÕÂÃÎËÙÂ àÎÇÏÇÐÕÑÄ ÐÂ 2009 Å.18
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²ËÔ. 2. ³ÑÃÔÕÄÇÐÐÞÇ ÊÐÂÚÇÐËâ àÐÇÓÅËÌ ÄÂÎÇÐÕÐÞØ àÎÇÍÕÓÑÐÑÄ
àÎÇÏÇÐÕÑÄ 14-Ì ÅÓÖÒÒÞ Ä sp2-ÍÑÐ×ËÅÖÓÂÙËË.3, 18

²ÂÔÚÇÕ Ä ÒÓËÃÎËÉÇÐËË ¥ËÓÂÍÂ ë³ÎÇÌÕÇÓÂ (DS).
1ì np3/2 , 2ì np1/2 , 3ì ns1/2 , 4ì 9s1/2 , 5ì 8d3/2 .
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ÅÆÇ hri ì ÖÔÓÇÆÐÇÐÐÑÇ ÊÐÂÚÇÐËÇ ÓÂÆËÖÔÂ (ËÐÆÇÍÔÞ rel Ë nr ì
ÔÑÑÕÄÇÕÔÕÄÇÐÐÑ ÓÇÎâÕËÄËÔÕÔÍÑÇ Ë ÐÇÓÇÎâÕËÄËÔÕÔÍÑÇ).

²ÇÎâÕËÄËÔÕÔÍÑÇ ÔÉÂÕËÇ Ë ÔÕÂÃËÎËÊÂÙËâ ns-ÑÓÃËÕÂÎË Ä
ÔÇÆßÏÑÏ ÓâÆÖ ÆÑÔÕËÅÂáÕ ÏÂÍÔËÏÖÏÂ Ö àÎÇÏÇÐÕÂ 112
(ÓËÔ. 4).14 ³ÆÄËÅ ÏÂÍÔËÏÖÏÂ Í àÎÇÏÇÐÕÖ 112 Ä ÔÇÆßÏÑÏÑÏ
ÓâÆÖ, Ä ÑÕÎËÚËÇ ÑÕ ÊÑÎÑÕÂ Ä ÛÇÔÕÑÏ ÓâÆÖ, ÑÃÖÔÎÑÄÎÇÐ ÕÇÏ,
ÚÕÑ Ö àÎÇÏÇÐÕÑÄ 111 Ë 112 àÎÇÍÕÓÑÐÐÂâ ÍÑÐ×ËÅÖÓÂÙËâ ÑÔÐÑÄ-
ÐÑÅÑ ÔÑÔÕÑâÐËâ dqs2, Ä ÕÑ ÄÓÇÏâ ÍÂÍ àÎÇÍÕÓÑÐÐÂâ ÍÑÐ×ËÅÖÓÂ-
ÙËâ ÏÇÐâÇÕÔâ ÒÓË ÒÇÓÇØÑÆÇ ÑÕ Au (d10s1) Í Hg (d10s2).

²ÇÎâÕËÄËÔÕÔÍÂâ ÆÇÔÕÂÃËÎËÊÂÙËâ 6d-ÑÓÃËÕÂÎÇÌ Ë ÔÕÂÃËÎË-
ÊÂÙËâ 7s-ÑÓÃËÕÂÎÇÌ ÒÓËÄÑÆâÕ Í ËÐÄÇÓÔËË àÐÇÓÅÇÕËÚÇÔÍËØ
ÖÓÑÄÐÇÌ 7s Ë 6d5/2 Ö àÎÇÏÇÐÕÂ 112, ÕÂÍ ÚÕÑ ÒÇÓÄÞÌ àÎÇÍÕÓÑÐ
ËÑÐËÊÂÙËË ÔÑÑÕÄÇÕÔÕÄÖÇÕ ÑÓÃËÕÂÎË 6d5/2 , Â ÐÇ 7s, ÍÂÍ Ö ÓÕÖÕË
(ÓËÔ. 5). (ªÐÄÇÓÔËâ ÖÓÑÄÐÇÌ 7s Ë 6d Ä ÔÇÆßÏÑÏÓâÆÖ ÐÂÚËÐÂÇÕÔâ
ÖÉÇ Ô ØÂÔÔËâ.) ±Ñ ÆÂÐÐÞÏ, ÒÓÇÆÔÕÂÄÎÇÐÐÞÏ ÐÂ ÓËÔ. 5, ÒÓÑ-
ÔÎÇÉËÄÂÇÕÔâ ÑÒÓÇÆÇÎÇÐÐÂâ ÕÇÐÆÇÐÙËâ Ä ËÊÏÇÐÇÐËË àÐÇÓÅËÌ
ÓÇÎâÕËÄËÔÕÔÍÑÌ Ë ÐÇÓÇÎâÕËÄËÔÕÔÍÑÌ ns-ÑÓÃËÕÂÎÇÌ (ÕÑ ÉÇ
ÄÇÓÐÑ Ë ÆÎâ np1/2-ÑÓÃËÕÂÎÇÌ). ¿ÕÂ ÕÇÐÆÇÐÙËâ ÔÕÂÐÑÄËÕÔâ
ÒÓÑÕËÄÑÒÑÎÑÉÐÑÌ ÒÓË ÒÇÓÇØÑÆÇ ÑÕ ÛÇÔÕÑÅÑ Í ÔÇÆßÏÑÏÖ ÓâÆÖ
±ÇÓËÑÆËÚÇÔÍÑÌ ÔËÔÕÇÏÞ, ÚÕÑ ÒÓËÄÑÆËÕ Ë Í ÒÓÑÕËÄÑÒÑÎÑÉ-
ÐÞÏ ÕÇÐÆÇÐÙËâÏ Ä ËÊÏÇÐÇÐËË ÓÇÎâÕËÄËÔÕÔÍËØ Ë ÐÇÓÇÎâÕË-
ÄËÔÕÔÍËØ ÔÄÑÌÔÕÄ, ÑÒÓÇÆÇÎâÇÏÞØ ÆÂÐÐÞÏË ÑÓÃËÕÂÎâÏË.

£ ÓâÆÖ 7p-àÎÇÏÇÐÕÑÄ ÔÕÂÃËÎËÊÂÙËâ àÎÇÍÕÓÑÐÐÑÌ ÒÂÓÞ 7s2

ÐÂÔÕÑÎßÍÑ ÄÇÎËÍÂ, ÚÕÑ ÑÐÂ ÔÕÂÐÑÄËÕÔâ ÒÓÂÍÕËÚÇÔÍË ËÐÇÓÕÐÑÌ.

³ÕÂÃËÎËÊÂÙËâ 7p1/2-àÎÇÍÕÓÑÐÑÄ Ë ³°-ÓÂÔÜÇÒÎÇÐËÇ 7p-ÑÓÃË-
ÕÂÎÇÌ ÕÂÍÉÇ ÑÚÇÐß ÄÇÎËÍË ÆÎâ àÕËØ àÎÇÏÇÐÕÑÄ (ÒÑÔÎÇÆÐÇÇ
ÆÑÔÕËÅÂÇÕ 11.8 à£ ÆÎâ àÎÇÏÇÐÕÂ 118). ¥Îâ ÃÑÎÇÇ ÕâÉÇÎÞØ
àÎÇÏÇÐÕÑÄ ÄÎËâÐËÇ ÓÇÎâÕËÄËÔÕÔÍËØ à××ÇÍÕÑÄ ÐÂ ËØ ÄÂÎÇÐÕÐÞÇ
ÑÓÃËÕÂÎË ÇÜÇ ÃÑÎÇÇ ÄÞÓÂÉÇÐÑ, ÚÕÑ ÏÑÉÇÕ ÒÓËÄÇÔÕË Í ÒÑâÄÎÇ-
ÐËá ÔÄÑÌÔÕÄ, ÄÇÔßÏÂ ÑÕÎËÚÐÞØ ÑÕ ÔÄÑÌÔÕÄ ËØ ÃÑÎÇÇ ÎÇÅÍËØ
ÅÑÏÑÎÑÅÑÄ. £ÎËâÐËÇ ÓÇÎâÕËÄËÔÕÔÍËØ à××ÇÍÕÑÄ ÐÂ ÔÄÑÌÔÕÄÂ
àÎÇÏÇÐÕÑÄ ÄÒÎÑÕß ÆÑ 172 ÑÃÔÖÉÆÇÐÑ Ä ÓÂÃÑÕÇ 3.

¢ÓÇÌÕÑÄÔÍËÇ à××ÇÍÕÞ ÐÇ ÑÍÂÊÞÄÂáÕ ÃÑÎßÛÑÅÑ ÄÎËâÐËâ
ÐÂ àÐÇÓÅËË ÄÂÎÇÐÕÐÞØ ÑÓÃËÕÂÎÇÌ Ë ÒÑÕÇÐÙËÂÎÞ ËÑÐËÊÂÙËË
³´¿; ÐÂÒÓËÏÇÓ, ÆÎâ àÎÇÏÇÐÕÂ 121 ÑÐË ÔÑÔÕÂÄÎâáÕ ÕÑÎßÍÑ
0.02 à£.20 °ÆÐÂÍÑ ÆÎâ ÕÑÐÍÑÌ ÔÕÓÖÍÕÖÓÞ ÖÓÑÄÐÇÌ 7p-àÎÇÏÇÐ-
ÕÑÄ ÕÂÍËÇ à××ÇÍÕÞ ÏÑÅÖÕ ÆÑÔÕËÅÂÕß ÐÇÔÍÑÎßÍËØ ÒÓÑÙÇÐÕÑÄ; Ä
àÕÑÏ ÔÎÖÚÂÇ ÑÐË ËÏÇáÕ ÕÑÕ ÉÇ ÒÑÓâÆÑÍ ÄÇÎËÚËÐÞ, ÚÕÑ Ë
ÍÑÓÓÇÎâÙËÑÐÐÞÇ à××ÇÍÕÞ. µ àÎÇÏÇÐÕÂ 121 ÃÓÇÌÕÑÄÔÍËÇ
à××ÇÍÕÞ ÏÑÅÖÕ ÆÑÔÕËÅÂÕß 0.1 à£ Ä àÐÇÓÅËË ÒÇÓÇØÑÆÂ ÏÇÉÆÖ
ÔÑÔÕÑâÐËâÏË, ÄÍÎáÚÂáÜËÏË f-ÑÓÃËÕÂÎË.

¬ÄÂÐÕÑÄÞÇ àÎÇÍÕÓÑÆËÐÂÏËÚÇÔÍËÇ à××ÇÍÕÞ (QED), ÍÂÍ
ËÊÄÇÔÕÐÑ, ÄÂÉÐÞ ÆÎâ ÄÐÖÕÓÇÐÐËØ ÑÃÑÎÑÚÇÍ (ÐÂÒÓËÏÇÓ, Ä
ÕÑÚÐÞØ ÓÂÔÚÇÕÂØ ÓÇÐÕÅÇÐÑÄÔÍÑÅÑ ÔÒÇÍÕÓÂ 21). ¥Îâ ÔÄÇÓØÕâÉÇ-
ÎÞØ àÎÇÏÇÐÕÑÄQED-ÄÍÎÂÆ Ä àÐÇÓÅËáÑÓÃËÕÂÎË ÃÖÆÇÕ ÄÕÑÓÞÏ
ÒÑÔÎÇ ÓÇÎâÕËÄËÔÕÔÍÑÅÑ ÄÍÎÂÆÂ. ´ÂÍ, ÆÎâ àÎÇÏÇÐÕÂ 118 QED-
à××ÇÍÕÞ (ÒÑÒÓÂÄÍË ÐÂ ÔÑÃÔÕÄÇÐÐÖá àÐÇÓÅËá Ë ÒÑÎâÓËÊÂÙËá
ÄÂÍÖÖÏÂ ÆÎâ àÐÇÓÅËË ÔÄâÊË 8s-àÎÇÍÕÓÑÐÂ) ÒÓËÄÑÆâÕ Í ÔÐËÉÇ-
ÐËá ÔÓÑÆÔÕÄÂ Í àÎÇÍÕÓÑÐÖ (³¿) ÐÂ 9%.22

III. ²ÇÎâÕËÄËÔÕÔÍËÇ ÍÄÂÐÕÑÄÑ-ØËÏËÚÇÔÍËÇ
ÏÇÕÑÆÞ

¯ÂËÃÑÎÇÇ ÒÑÆØÑÆâÜËÏË ÆÎâ ÓÂÔÚÇÕÑÄ àÎÇÍÕÓÑÐÐÑÌ ÔÕÓÖÍ-
ÕÖÓÞ ³´¿ âÄÎâáÕÔâ ÏÇÕÑÆÞ, ÍÑÕÑÓÞÇ ÖÚËÕÞÄÂáÕ ÍÂÍ ÓÇÎâ-
ÕËÄËÔÕÔÍËÇ, ÕÂÍ Ë ÍÑÓÓÇÎâÙËÑÐÐÞÇ à××ÇÍÕÞ ÐÂ ÔÂÏÑÏ
ÄÞÔÑÍÑÏ ÖÓÑÄÐÇ ÕÇÑÓËË.

1. ±ÓÑÅÓÂÏÏÞ ÆÎâ ÂÕÑÏÐÞØ ÓÂÔÚÇÕÑÄ

¯ÂËÄÞÔÛËÌ ÕÇÑÓÇÕËÚÇÔÍËÌ ÖÓÑÄÇÐß ÆÎâ ÏÐÑÅÑÚÂÔÕËÚÐÞØ
ÏÇÕÑÆÑÄ ÑÒÓÇÆÇÎâÇÕÔâ ÅÂÏËÎßÕÑÐËÂÐÑÏ ¥ËÓÂÍÂ ë¬ÖÎÑÐÂ ë
¢ÓÇÌÕÂ (DCB)

hDCB= hDC+
X
i< j

Bij , (3)
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²ËÔ. 3. ²ÇÎâÕËÄËÔÕÔÍÑÇ (1) Ë ÐÇÓÇÎâÕËÄËÔÕÔÍÑÇ (2) ÓÂÆËÂÎßÐÞÇ
ÓÂÔÒÓÇÆÇÎÇÐËâ ÄÂÎÇÐÕÐÞØ 7s-àÎÇÍÕÓÑÐÑÄ Ä ÂÕÑÏÇ àÎÇÏÇÐÕÂ 105
(Db).16
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²ËÔ. 4. ²ÇÎâÕËÄËÔÕÔÍÂâ ÔÕÂÃËÎËÊÂÙËâ 6s- Ë 7s-ÑÓÃËÕÂÎÇÌ àÎÇÏÇÐ-
ÕÑÄ ÛÇÔÕÑÅÑ Ë ÔÇÆßÏÑÅÑ ÓâÆÑÄ ±ÇÓËÑÆËÚÇÔÍÑÌ ÔËÔÕÇÏÞ (ÓÂÔÚÇÕ Ä
ÒÓËÃÎËÉÇÐËË ¥ËÓÂÍÂ ë¶ÑÍÂ (DF)).14, 18
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²ËÔ. 5. ²ÇÎâÕËÄËÔÕÔÍËÇ (ÏÇÕÑÆ DF,19 ÔÒÎÑÛÐÞÇ ÎËÐËË) Ë ÐÇÓÇÎâ-
ÕËÄËÔÕÔÍËÇ (ÏÇÕÑÆ ·ÂÓÕÓË ë¶ÑÍÂ (HF), ÒÖÐÍÕËÓ) àÐÇÓÅËË ÑÓÃË-
ÕÂÎÇÌ (a) Ë ÓÂÆËÖÔÞÏÂÍÔËÏÂÎßÐÑÌ àÎÇÍÕÓÑÐÐÑÌ ÒÎÑÕÐÑÔÕË (b) ÆÎâ
ÄÂÎÇÐÕÐÞØ ÑÓÃËÕÂÎÇÌ àÎÇÏÇÐÕÑÄ 12-Ì ÅÓÖÒÒÞ.18

1ì ns1/2 , 2ì nsnr, 3ì (n71)d5/2 , 4ì (n71)dnr, 5ì (n71)d3/2 .
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hDC �
X
i

�cairi � �bi ÿ 1�� � V n �
X
i< j

1

rif
, (4)

ai Ë bi ì ÏÂÕÓËÙÞ ¥ËÓÂÍÂ, V n ì âÆÇÓÐÞÌ ÒÑÕÇÐÙËÂÎ, 1/rij ì
ÑÒÇÓÂÕÑÓ ÏÅÐÑÄÇÐÐÑÅÑ ÍÖÎÑÐÑÄÔÍÑÅÑ ÄÊÂËÏÑÆÇÌÔÕÄËâ ÏÇÉÆÖ
àÎÇÍÕÓÑÐÂÏË i Ë j, Bij ì ÑÒÇÓÂÕÑÓ ¢ÓÇÌÕÂ

Bij=7
1

2

h
(ai aj)rÿ1ij +(ai rij)(aj rij)rÿ3ij

i
. (5)

£ÇÎËÚËÐÂ Vn ÄÍÎáÚÂÇÕ à××ÇÍÕ ÍÑÐÇÚÐÑÅÑ ÓÂÊÏÇÓÂ âÆÓÂ, Â
ÐÇÍÑÕÑÓÞÇ ÃÑÎÇÇ ÕÑÐÍËÇ à××ÇÍÕÞ, ÐÂÒÓËÏÇÓ QED, ÏÑÅÖÕ
ÃÞÕß ÆÑÃÂÄÎÇÐÞ Í hDCB ÒÑ ÕÇÑÓËË ÄÑÊÏÖÜÇÐËÌ. ¤ÂÏËÎßÕÑ-
ÐËÂÐ DCB Ä àÕÑÏ ÒÓÇÆÔÕÂÄÎÇÐËË ÔÑÆÇÓÉËÕ ÄÔÇ ÒÑÒÓÂÄÍË
ÄÒÎÑÕß ÆÑ ÄÕÑÓÑÅÑ ÒÑÓâÆÍÂ ÒÑ a ì ÒÑÔÕÑâÐÐÑÌ ÕÑÐÍÑÌ
ÔÕÓÖÍÕÖÓÞ.

¬ÑÓÓÇÎâÙËÑÐÐÞÇ à××ÇÍÕÞ ÖÚËÕÞÄÂáÕÔâ Ô ÒÑÏÑÜßá ÍÑÐ-
×ËÅÖÓÂÙËÑÐÐÑÅÑ ÄÊÂËÏÑÆÇÌÔÕÄËâ (Conéguration Interaction
(CI)), ÏÐÑÅÑÚÂÔÕËÚÐÑÌ ÕÇÑÓËË ÄÑÊÏÖÜÇÐËÌ (Many-Body Per-
turbation Theory (MBPT)) Ë ÐÂ ÔÂÏÑÏ ÄÞÔÑÍÑÏ ÕÇÑÓÇÕËÚÇÔÍÑÏ
ÖÓÑÄÐÇ ì Ô ÒÑÏÑÜßá ÏÇÕÑÆÂ ÔÄâÊÂÐÐÞØ ÍÎÂÔÕÇÓÑÄ Ô ÖÚÇÕÑÏ
ÑÆÐÑ- Ë ÆÄÖÍÓÂÕÐÞØ ÄÑÊÃÖÉÆÇÐËÌ (Coupled Clusters Singles
plus Doubles (CCSD)).

£ ÐÂÔÕÑâÜÇÇ ÄÓÇÏâ ÏÇÕÑÆDCBCC Ä ÒÓÑÔÕÓÂÐÔÕÄÇ¶ÑÍÂ 23

(Fock Space (FS)) ì ÐÂËÃÑÎÇÇ ÏÑÜÐÞÌ ËÐÔÕÓÖÏÇÐÕ, ÍÑÕÑÓÞÌ
ÒÓËÏÇÐâáÕ ÒÓË ËÔÔÎÇÆÑÄÂÐËË ³´¿. ¿ÕÑÕ ÏÇÕÑÆ ËÏÇÇÕ ÕÑÚ-
ÐÑÔÕß, ÆÑÔÕËÅÂáÜÖá ÐÇÔÍÑÎßÍËØ ÔÑÕÞØ àÎÇÍÕÓÑÐÄÑÎßÕÂ ÆÎâ
àÐÇÓÅËÌ ÄÑÊÃÖÉÆÇÐËâ Ä ÕâÉÇÎÞØ àÎÇÏÇÐÕÂØ, ÕÂÍ ÍÂÍ ÖÚË-
ÕÞÄÂÇÕ ÃÑÎßÛËÐÔÕÄÑ ÆËÐÂÏËÚÇÔÍËØ ÍÑÓÓÇÎâÙËÌ (ÔÑÔÕÑâÐËÌ Ô
ÄÞÔÑÍËÏË ÊÐÂÚÇÐËâÏË l ). ³ ÇÅÑ ËÔÒÑÎßÊÑÄÂÐËÇÏ ÃÞÎË ÓÂÔ-
ÔÏÑÕÓÇÐÞ ÂÕÑÏÞ ÏÐÑÅËØ ÕÓÂÐÔÂÍÕËÐËÆÑÄ (Ô Z ÑÕ 104 ÆÑ 122).
ªÊ-ÊÂ ÔÖÜÇÔÕÄÖáÜÇÅÑ ÐÂ ÆÂÐÐÞÌ ÏÑÏÇÐÕ ÑÅÓÂÐËÚÇÐËâ
ÏÇÕÑÆÂ FS CCSD, ÊÂÍÎáÚÂáÜÇÅÑÔâ Ä ÐÇÄÑÊÏÑÉÐÑÔÕË ÓÂÔ-
ÔÏÑÕÓÇÐËâ àÎÇÍÕÓÑÐÐÞØ ÍÑÐ×ËÅÖÓÂÙËÌ ÃÑÎÇÇ ÚÇÏ Ô ÆÄÖÏâ
àÎÇÍÕÓÑÐÂÏË (ÆÞÓÍÂÏË) ÊÂ ÒÓÇÆÇÎÂÏË ÊÂÏÍÐÖÕÑÌ ÑÃÑÎÑÚÍË,
ÓÂÔÚÇÕÞ ÆÎâ àÎÇÏÇÐÕÑÄ ÔÓÇÆÐÇÌ ÚÂÔÕË 6d-ÓâÆÂ (àÎÇÏÇÐÕÞ
105 ë 110) ÆÑ ÔËØ ÒÑÓ ÐÇ ÒÓÑÄÑÆËÎËÔß. ¥ÂÎßÐÇÌÛËÇ ÓÂÊÓÂ-
ÃÑÕÍË ÒÑÊÄÑÎâÕ ÖÔÕÓÂÐËÕß àÕÑ ÑÅÓÂÐËÚÇÐËÇ.23

®ÇÕÑÆ DC (Dirac ëCoulomb) FS CCSD(T), ÓÇÂÎËÊÑÄÂÐ-
ÐÞÌ Ä ÒÂÍÇÕÇ DIRAC,24 ËÏÇÇÕ ÐÇÔÍÑÎßÍÑ ÏÇÐßÛÖá ÕÑÚÐÑÔÕß,
ÚÇÏ ÏÇÕÑÆ DCB FSCC. °Ð ÃÞÎ ËÔÒÑÎßÊÑÄÂÐ ÆÎâ ÓÂÔÚÇÕÑÄ
ÔÄÑÌÔÕÄ àÎÇÏÇÐÕÑÄ Ô Z ÑÕ 112 ÆÑ 118.

°ÆÐËÏ ËÊ ÒÓÂÍÕËÚÐÞØ ËÐÔÕÓÖÏÇÐÕÑÄ ÆÎâ ÏÐÑÅÑàÎÇÍÕÓÑÐ-
ÐÞØ ÔËÔÕÇÏ Ô ÐÇÊÂÏÍÐÖÕÑÌ ÑÃÑÎÑÚÍÑÌ âÄÎâÇÕÔâ ÏÐÑÅÑÍÑÐ×Ë-
ÅÖÓÂÙËÑÐÐÞÌ ÏÇÕÑÆ DF (Multiconégurational Dirac-Fock
(MCDF)),25, 26 ÍÑÕÑÓÞÌ ÑÔÐÑÄÂÐ ÐÂ ÕÇØÐËÍÇ CI Ë ÖÚËÕÞÄÂÇÕ
ÃÑ'ÎßÛÖá ÚÂÔÕß ÍÑÓÓÇÎâÙËÑÐÐÞØ à××ÇÍÕÑÄ ÒÓË ÓÂÔÔÏÑÕÓÇÐËË
ÔÓÂÄÐËÕÇÎßÐÑ ÐÇÃÑÎßÛÑÅÑ ÚËÔÎÂ ÍÑÐ×ËÅÖÓÂÙËÌ. °ÆÐÂÍÑ àÕÑÕ
ÏÇÕÑÆ ËÅÐÑÓËÓÖÇÕ ÆËÐÂÏËÚÇÔÍËÇ ÍÑÓÓÇÎâÙËË, ÚÕÑ ÆÇÎÂÇÕ ÇÅÑ
ÏÇÐÇÇ ÕÑÚÐÞÏ ÒÑ ÔÓÂÄÐÇÐËá Ô DC(B) CCSD. ®ÇÕÑÆ MCDF
ÃÞÎ ËÔÒÑÎßÊÑÄÂÐ ÆÎâ ÓÂÔÚÇÕÑÄ àÎÇÍÕÓÑÐÐÞØ ÔÑÔÕÑâÐËÌ àÎÇ-
ÏÇÐÕÑÄ 104 ë 108, 112 ë 114 Ë ÃÑÎÇÇ ÕâÉÇÎÞØ.27 ë 32 ¿ÎÇÍÕÓÑÐ-
ÐÞÇ ÔÑÔÕÑâÐËâ àÎÇÏÇÐÕÂ 114 ÕÂÍÉÇ ÃÞÎË ÓÂÔÔÚËÕÂÐÞ Ô ÒÑÏÑ-
Üßá ÓÇÎâÕËÄËÔÕÔÍÑÅÑ ÏÐÑÅÑÍÑÐ×ËÅÖÓÂÙËÑÐÐÑÅÑ ÏÇÕÑÆÂ
ÔÂÏÑÔÑÅÎÂÔÑÄÂÐÐÑÅÑ ÒÑÎâ Ô ÒÑÎÐÞÏ ÂÍÕËÄÐÞÏ ÒÓÑÔÕÓÂÐ-
ÔÕÄÑÏ MCSCF (CASMCSCF) CI (Multiconégurational Self-
Consistent Field (Complete-Active Space Multiconégurational
Self-Consistent Field) Conéguration Interaction).33, 34 ¬ÓÑÏÇ
ÕÑÅÑ, ÏÐÑÅËÇ ÂÕÑÏÐÞÇ ÓÂÔÚÇÕÞ ÄÞÒÑÎÐÇÐÞ Ô ËÔÒÑÎßÊÑÄÂÐËÇÏ
ÏÑÎÇÍÖÎâÓÐÞØ ÏÇÕÑÆÑÄ (ÔÏ. ÐËÉÇ). £ ÙÇÎÑÏ ÓÇÊÖÎßÕÂÕÞ
ÔÑÄÓÇÏÇÐÐÞØ ÕÑÚÐÞØ ÂÕÑÏÐÞØ ÓÂÔÚÇÕÑÄ ÆÑÄÑÎßÐÑ ØÑÓÑÛÑ
ÔÑÅÎÂÔÖáÕÔâ Ô ÃÑÎÇÇ ÓÂÐÐËÏË ÒÓÑÅÐÑÊÂÏË, ÔÆÇÎÂÐÐÞÏË Ô
ËÔÒÑÎßÊÑÄÂÐËÇÏ ÏÇÕÑÆÑÄ DF Ë DS,3 Ä ÍÑÕÑÓÞØ ÓÂÔÔÚËÕÂÐÐÞÇ
àÐÇÓÅËË ÕÇÓÏÑÄ ÒÑÆÍÑÓÓÇÍÕËÓÑÄÂÐÞ Ô ÖÚÇÕÑÏ ÓÂÊÎËÚËâ Ô
àÍÔÒÇÓËÏÇÐÕÑÏ ÆÎâ ÃÑÎÇÇ ÎÇÅÍËØ ÅÑÏÑÎÑÅÑÄ.

2. ®ÑÎÇÍÖÎâÓÐÞÇ ÏÇÕÑÆÞ

ªÆÇÂÎßÐÞÌ, ÐÂËÃÑÎÇÇ ÕÑÚÐÞÌ ÔÒÑÔÑÃ ÓÇÛÇÐËâ ÏÐÑÅÑàÎÇÍÕ-
ÓÑÐÐÑÅÑ ÖÓÂÄÐÇÐËâ (3) ÐÇ ÆÑÎÉÇÐ ÔÑÆÇÓÉÂÕß ÒÓËÃÎËÉÇÐËÌ.
´ÇÏ ÐÇ ÏÇÐÇÇ ÒÓÑÃÎÇÏÞ ÖÚÇÕÂ àÎÇÍÕÓÑÐÐÞØ ÍÑÓÓÇÎâÙËÌ Ë
ÄÞÃÑÓÂ ÂÆÇÍÄÂÕÐÑÅÑ ÂÕÑÏÐÑÅÑ ÃÂÊËÔÂ ÑÅÓÂÐËÚËÄÂáÕ ËÔÒÑÎß-
ÊÑÄÂÐËÇ ab initioDF-ÏÇÕÑÆÑÄ ÆÎâ ÔËÔÕÇÏ, ÄÍÎáÚÂáÜËØ ÕâÉÇ-
ÎÞÇ àÎÇÏÇÐÕÞ. ¢ÑÎßÛËÐÔÕÄÑ ÏÑÎÇÍÖÎâÓÐÞØ ÓÂÔÚÇÕÑÄ ÐÂ
ÑÔÐÑÄÇ ab initio DF-ÒÓËÃÎËÉÇÐËâ ÑÒËÔÞÄÂáÕ ÍÑÓÓÇÎâÙËá Ô
ËÔÒÑÎßÊÑÄÂÐËÇÏ ÏÇÕÑÆËÍ CI, ÕÇÑÓËË ÄÑÊÏÖÜÇÐËÌ ®ÇÎÎÇÓÂ ë
±ÎÇÔÔÇÕÂ, MP2 (Mùller-Plesset Perturbation Theory 2nd order)
ËÎË CCSD(T).35, 36 ¿ÕË ÏÇÕÑÆÞ ÒÑ-ÒÓÇÉÐÇÏÖ ÕÓÇÃÖáÕ ÑÅÓÑÏ-
ÐÑÅÑ ÄÓÇÏÇÐË ÄÞÚËÔÎÇÐËÌ Ë ÐÇÆÑÔÕÂÕÑÚÐÑ àÍÑÐÑÏÐÞ ÆÎâ
ÛËÓÑÍÑÅÑ ÒÓËÏÇÐÇÐËâ Í ÔËÔÕÇÏÂÏ, ÄÍÎáÚÂáÜËÏ ³´¿,
ÑÔÑÃÇÐÐÑ Í ÔÎÑÉÐÞÏ ÏÑÎÇÍÖÎÂÏ Ë ÍÑÏÒÎÇÍÔÂÏ, ËÊÖÚÂÇÏÞÏ
àÍÔÒÇÓËÏÇÐÕÂÎßÐÑ. ¯Â àÕÑÏ ÕÇÑÓÇÕËÚÇÔÍÑÏ ÖÓÑÄÐÇ ËÔÔÎÇ-
ÆÑÄÂÎËÔß 37 ë 47 ÅÎÂÄÐÞÏ ÑÃÓÂÊÑÏ ÐÇÃÑÎßÛËÇ ÏÑÎÇÍÖÎÞ
(ÅËÆÓËÆÞ Ë ×ÕÑÓËÆÞ).

¿××ÇÍÕËÄÐÞÇ ÑÔÕÑÄÐÞÇ ÒÑÕÇÐÙËÂÎÞ (Effective Core Poten-
tial (ECP)) ÖÔÒÇÛÐÑ ÒÓËÏÇÐâÎËÔß ÒÓË ËÊÖÚÇÐËË ÔÑÇÆËÐÇÐËÌ
ÕÓÂÐÔÂÍÕËÐËÆÑÄ. ±ÔÇÄÆÑÒÑÕÇÐÙËÂÎÞ, ÔÑÅÎÂÔÑÄÂÐÐÞÇ ÒÑ àÐÇÓ-
ÅËË (PP),48 ËÊÄÇÔÕÐÞÇ ÍÂÍ ÛÕÖÕÕÅÂÓÕÔÍËÇ, Ë ÓÇÎâÕËÄËÔÕÔÍËÇ
à××ÇÍÕËÄÐÞÇ ÑÔÕÑÄÐÞÇ ÒÑÕÇÐÙËÂÎÞ (Relativistic Effective Core
Potential (RECP)) 49 ËÔÒÑÎßÊÑÄÂÎË ÆÎâ ÓÂÔÚÇÕÑÄ àÎÇÍÕÓÑÐÐÑÌ
ÔÕÓÖÍÕÖÓÞ Ë ÔÄÑÌÔÕÄ ÔÑÇÆËÐÇÐËÌ àÎÇÏÇÐÕÑÄ
111 ë 114.39, 40, 50 ë 53 £ ÓÂÔÚÇÕÂØ, ÒÓÑÄÇÆÇÐÐÞØ ÐÂ ÓÂÊÎËÚÐÑÏ
ÖÓÑÄÐÇ ÖÚÇÕÂ ÓÇÎâÕËÄËÔÕÔÍËØ (HF, ÖÔÓÇÆÐÇÐÐÞÇ ÒÑ ÔÒËÐÖ
ÓÇÎâÕËÄËÔÕÔÍËÇ ÒÑÕÇÐÙËÂÎÞ Ô à××ÇÍÕËÄÐÞÏ ÑÔÕÑÄÑÏ, AREP,
AREP+SO) Ë ÍÑÓÓÇÎâÙËÑÐÐÞØ à××ÇÍÕÑÄ (MP2, CCSD(T))
ÖÔÕÂÐÑÄÎÇÐÑ ËØ ÄÎËâÐËÇ ÐÂ ÔÄÑÌÔÕÄÂ ØËÏËÚÇÔÍË ËÐÕÇÓÇÔÐÞØ
ÏÑÎÇÍÖÎ Ë ÍÑÏÒÎÇÍÔÑÄ.

®ÇÕÑÆÞ RECP Ô ÖÚÇÕÑÏ ÍÑÓÇÎÎâÙËÌ ÐÂ ÓÂÊÎËÚÐÑÏ
ÖÓÑÄÐÇ ÕÇÑÓËË (MP2, ÒÑÎÐÑÅÑ ÂÍÕËÄÐÑÅÑ ÒÓÑÔÕÓÂÐÔÕÄÂ
MCSCF (CAS-MCSCF) Ë CCSD(T)) ÃÞÎË ËÔÒÑÎßÊÑÄÂÐÞ ÆÎâ
ÓÂÔÚÇÕÑÄ ÓâÆÂ ÅÂÊÑÑÃÓÂÊÐÞØ ØÎÑÓËÆÑÄ Ë ÑÍÔËØÎÑÓËÆÑÄ àÎÇ-
ÏÇÐÕÑÄ ÑÕ ÓÇÊÇÓ×ÑÓÆËâ ÆÑ ÔËÃÑÓÅËâ, Â ÕÂÍÉÇ ÆÎâ ÐÇÍÑÕÑÓÞØ
ÅËÆÓËÆÑÄ Ë ×ÕÑÓËÆÑÄ 7p-àÎÇÏÇÐÕÑÄ, ÄÍÎáÚÂâ 118.54 ë 64 ±ÂÓÂ-
ÏÇÕÓÞ RECP ÃÞÎË ÑÒÖÃÎËÍÑÄÂÐÞ ¯àÛÇÏ.65 °ÃÑÃÜÇÐÐÞÇ
ÒÂÓÂÏÇÕÓÞ RECP, ÑÒËÔÞÄÂáÜËÇ ÃÓÇÌÕÑÄÔÍÑÇ ÄÊÂËÏÑÆÇÌÔÕ-
ÄËÇ, ÓÂÊÓÂÃÑÕÂÐÞ ÆÎâ àÎÇÏÇÐÕÑÄ 112, 113 Ë 114.66

´ÇÑÓËâ ×ÖÐÍÙËÑÐÂÎÂ ÒÎÑÕÐÑÔÕË (Density Funcitonsl
Theory (DFT)) ÒÓËÏÇÐâÇÕÔâ ÐÂËÃÑÎÇÇÛËÓÑÍÑ ÆÎâ ÔÑÇÆËÐÇÐËÌ
ÕÓÂÐÔÂÍÕËÐËÆÑÄ, ÍÑÏÒÎÇÍÔÑÄ Ä ÓÂÔÕÄÑÓÂØ Ë Ä ÕÄÇÓÆÑÏ ÔÑÔÕÑâ-
ÐËË. ªÊ-ÊÂ ÔÄÑÇÌ ÒÓÑÔÕÑÕÞ Ë à××ÇÍÕËÄÐÑÔÕË ÄÞÚËÔÎËÕÇÎßÐÞØ
ÂÎÅÑÓËÕÏÑÄ ÏÇÕÑÆÞ DFT ÐÂËÃÑÎÇÇ ÒÑÆØÑÆâÕ ÆÎâ ÓÂÔÔÏÑÕÓÇ-
ÐËâ ØËÏËÚÇÔÍË ËÐÕÇÓÇÔÐÞØ ÔÎÑÉÐÞØ ÔËÔÕÇÏ, ÒÓÑÙÇÔÔÑÄ
ÂÆÔÑÓÃÙËË, ÕÄÇÓÆÞØ ÕÇÎ Ë ÓÂÔÕÄÑÓÑÄ. (¯ÂÒÓËÏÇÓ, ÄÓÇÏâ
DFT-paÔÚÇÕÂ ÆÎâ ÏÐÑÅÑÂÕÑÏÐÑÌ ÔËÔÕÇÏÞ ÖÄÇÎËÚËÄÂÇÕÔâ ÍÂÍ
N 2

at ËÎËN 3
at , ÅÆÇ Nat ì ÚËÔÎÑ ÂÕÑÏÑÄ, ÕÑÅÆÂ ÍÂÍ Ä ÕÓÂÆËÙËÑÐ-

ÐÞØ ÏÇÕÑÆÂØ ÊÐÂÚËÕÇÎßÐÑ ÃÞÔÕÓÇÇ ì ÍÂÍ N 4
at Ë ÄÞÛÇ.)

´ÑÚÐÑÔÕß DFT-ÏÇÕÑÆÑÄ ÊÂÄËÔËÕ ÑÕ ÂÆÇÍÄÂÕÐÑÅÑ ÄÞÃÑÓÂ
ÑÃÏÇÐÐÑ-ÍÑÓÓÇÎâÙËÑÐÐÞØ ÒÑÕÇÐÙËÂÎÑÄ.67, 68

¥ËÔÍÓÇÕÐÞÌ ÄÂÓËÂÙËÑÐÐÞÌ ÏÇÕÑÆ ¥ËÓÂÍÂ ë³ÎÇÌÕÇÓÂ
(Dirac ë Slater Discrete Variation (DS-DV))69, 70 ÛËÓÑÍÑ
ËÔÒÑÎßÊÑÄÂÎÔâ Ä ÒÓÑÛÎÑÏ ÆÎâ ÓÂÔÚÇÕÑÄ ÔÄÑÌÔÕÄ ÑÔÐÑÄÐoÅo
ÔÑÔÕÑâÐËâ ÔÑÇÆËÐÇÐËÌ ÕÓÂÐÔÂÍÕËÐËÆÑÄ (ÔÏ. ÑÃÊÑÓ 12).
¯ÇÔÏÑÕÓâ ÐÂ ÕÑ ÚÕÑ àÕÑÕ ÏÇÕÑÆ ÃÞÎ ÐÇÕÑÚÇÐ Ä ÑÕÐÑÛÇÐËË
àÐÇÓÅËÌ ÔÄâÊË, ÑÐ ÒÑÊÄÑÎËÎ ÔÆÇÎÂÕß ÐÂÆÇÉÐÞÇ ÒÓÇÆÔÍÂÊÂÐËâ
àÐÇÓÅËÌ ËÑÐËÊÂÙËË Ë ØÂÓÂÍÕÇÓÂ ØËÏËÚÇÔÍËØ ÔÄâÊÇÌ. ©Â ÔÚÇÕ
ÄÄÇÆÇÐËâ ÓÇÎâÕËÄËÔÕÔÍÑÅÑ ÑÃÑÃÜÇÐÐÑÅÑ ÅÓÂÆËÇÐÕÐÑÅÑ ÒÓË-
ÃÎËÉÇÐËâ (Relativistic Generalized Gradient Approximation
(RGGA)) ÆÎâ ÑÃÏÇÐÐÑ-ÍÑÓÓÇÎâÙËÑÐÐÑÅÑ ÒÑÕÇÐÙËÂÎÂ, Â
ÕÂÍÉÇ ÑÒÕËÏËÊÂÙËË ÔØÇÏÞ ËÐÕÇÅÓËÓÑÄÂÐËâ Ë ÕÇØÐËÍË ÄÞÃÑÓÂ
ÃÂÊËÔÂ 71ÏÇÕÑÆÒÑÆÐâÎÔâ ÐÂÒÓËÐÙËÒËÂÎßÐÑÐÑÄÞÌÖÓÑÄÇÐßì
ÒÑâÄËÎÂÔß ÄÑÊÏÑÉÐÑÔÕß ÄÞÒÑÎÐâÕß ÕÑÚÐÞÇ ÓÂÔÚÇÕÞ àÐÇÓÅËÌ
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ÔÄâÊË Ë ÅÇÑÏÇÕÓËË ÔÑÇÆËÐÇÐËÌ. ±ÑÔÎÇÆÐââ ÄÇÓÔËâ, ËÔÒÑÎßÊÖÇ-
ÏÂâ Ä ÐÂÔÕÑâÜÇÇ ÄÓÇÏâ ÆÎâ ÔÑÇÆËÐÇÐËÌ ÕÓÂÐÔÂÍÕËÐËÆÑÄ, ì
àÕÑ ÚÇÕÞÓÇØÍÑÏÒÑÐÇÐÕÐÞÌ (4c) ÄÂÓËÂÐÕ DFT Ä ÔÑÚÇÕÂÐËË Ô
ÐÇÍÑÎÎËÐÇÂÓÐÞÏ ÔÒËÐ-ÒÑÎâÓËÊÑÄÂÐÐÞÏ ×ÑÓÏÂÎËÊÏÑÏ,
ÍÑÕÑÓÂâ ÒÑÊÄÑÎâÇÕ ÓÂÔÔÚËÕÞÄÂÕß ÔËÔÕÇÏÞ Ô ÐÇÊÂÏÍÐÖÕÑÌ
ÑÃÑÎÑÚÍÑÌ 72 (ÍÑÎÎËÐÇÂÓÐÑÇ ÒÓËÃÎËÉÇÐËÇ ÕÂÍÉÇ ÓÇÂÎËÊÑ-
ÄÂÐÑ). £ ÍÂÚÇÔÕÄÇ ÃÂÊËÔÂ ËÔÒÑÎßÊÖáÕÔâ ÚËÔÎÇÐÐÞÇ ÄÑÎÐÑÄÞÇ
×ÖÐÍÙËË. ±ÓÑÙÇÆÖÓÂ ÑÒÕËÏËÊÂÙËË ÃÂÊËÔÂ ÑÒËÔÂÐÂ Ä
ÓÂÃÑÕÇ 72. ®ÇÕÑÆ ÓÂÊÓÂÃÑÕÂÐ ÆÎâ ÑÚÇÐß ÃÑÎßÛËØ ÔËÔÕÇÏ,
ÐÂÒÓËÏÇÓ ÍÎÂÔÕÇÓÑÄ Ô ÚËÔÎÑÏ ÂÕÑÏÑÄ >100, ÒÑàÕÑÏÖ ÒÓËÅÑ-
ÆÇÐ ÆÎâ ËÔÔÎÇÆÑÄÂÐËâ ÒÓÑÙÇÔÔÑÄ ÂÆÔÑÓÃÙËË Ë ÍÑÏÒÎÇÍÔÑÑ-
ÃÓÂÊÑÄÂÐËâ. £ÑÊÏÑÉÐÑÔÕß àÍÑÐÑÏÐÑÅÑ ÓÂÔÔÏÑÕÓÇÐËâ ÃÑÎß-
ÛÑÅÑ ÚËÔÎÂ ÂÕÑÏÑÄ ÆÑÔÕËÅÂÇÕÔâ Ô ÒÑÏÑÜßá ÒÓÑÙÇÆÖÓÞ
ÄÔÕÓÑÇÐÐÑÅÑ ÍÎÂÔÕÇÓÂ (ÓËÔ. 6).73

¡ÐÂÎÑÅËÚÐÑÌ ÏÇÕÑÆËÍÑÌ âÄÎâÇÕÔâ ÕÂÍ ÐÂÊÞÄÂÇÏÂâ ÒÇÍËÐ-
ÔÍÂâ (BDF).74 ë 77 °ÐÂ ÑÕÎËÚÂÇÕÔâ ÑÕ 4c-DFT ÕÇØÐËÍÑÌ ÄÞÃÑÓÂ
ÃÂÊËÔÂ: ÚÇÕÞÓÇØÍÑÏÒÑÐÇÐÕÐÞÇ ÚËÔÎÇÐÐÞÇ ÂÕÑÏÐÞÇ ÔÒËÐÑÓÞ,
ÒÑÎÖÚÇÐÐÞÇ Ô ÒÑÏÑÜßá ÂÕÑÏÐÞØ ÓÂÔÚÇÕÑÄ ÏÇÕÑÆÑÏ ÍÑÐÇÚ-
ÐÞØ ÓÂÊÐÑÔÕÇÌ, ËÔÒÑÎßÊÖáÕÔâ ÆÎâ ÑÔÕÑÄÐÞØ ÑÃÑÎÑÚÇÍ, Ä ÕÑ
ÄÓÇÏâ ÍÂÍ ÍÑÏÃËÐÂÙËË ÚËÔÎÇÐÐÞØ ÂÕÑÏÐÞØ ÔÒËÐÑÓÑÄ Ô ÍËÐÇ-
ÕËÚÇÔÍË ÔÃÂÎÂÐÔËÓÑÄÂÐÐÞÏË ×ÖÐÍÙËâÏË ÔÎÇÌÕÇÓÑÄÔÍÑÅÑ
ÕËÒÂ ì ÆÎâ ÄÂÎÇÐÕÐÞØ ÔÒËÐÑÓÑÄ. ²ÇÊÖÎßÕÂÕÞ ÆÎâ ÑÆÐÑÌ Ë
ÕÑÌ ÉÇ ÔËÔÕÇÏÞ, ÐÂÒÓËÏÇÓ ÆÎâ (114)2 , ÒÑÎÖÚÇÐÐÞÇ Ô ËÔÒÑÎß-
ÊÑÄÂÐËÇÏ ÏÇÕÑÆÑÄ 4c-DFT (ÔÏ.72) Ë BDF (ÔÏ.77), ÑÚÇÐß
ÒÑØÑÉË.

¯ÇÔÍÑÎßÍÑ ÍÄÂÊËÓÇÎâÕËÄËÔÕÔÍËØ ÏÇÕÑÆÑÄ, ÐÂÒÓËÏÇÓ
2c-DFT Ô ËÔÒÑÎßÊÑÄÂÐËÇÏ ÒÑÆØÑÆÂ ¥ÖÅÎÂÔÂ ë¬ÓÑÎÎÂ (DK)78

ËÎË ÓÇÅÖÎâÓÐÑÅÑ ÒÓËÃÎËÉÇÐËâ ÐÖÎÇÄÑÅÑ ÒÑÓâÆÍÂ (Zero-Order
Regular Approximation (ZORA)),74 ÕÂÍÉÇ ÃÞÎË ËÔÒÑÎßÊÑÄÂÐÞ
ÆÎâ ÓÂÔÚÇÕÂ ÔÑÇÆËÐÇÐËÌ ÕâÉÇÎÞØ àÎÇÏÇÐÕÑÄ. ²ÇÊÖÎßÕÂÕÞ,
ÒÑÎÖÚÇÐÐÞÇ ÏÇÕÑÆÑÏ SO ZORA (Spin-Orbit Zero-Order Regu-
lar Approximation) ÑÚÇÐß ØÑÓÑÛÑ ÔÑÅÎÂÔÖáÕÔâ Ô ÓÇÊÖÎßÕÂ-
ÕÂÏË ÏÇÕÑÆÂ 4c-DFT (ÔÏ.74). ¥ÓÖÅËÇ ÏÇÕÑÆÞ, ÐÂÒÓËÏÇÓ
ÏÇÕÑÆ ¥ÖÅÎÂÔÂ ë¬ÓÑÎÎÂ ë·ÇÔÔÂ,79 ÕÂÍÉÇ ÒÓËÏÇÐâÎË ÒÓË ÓÂÔ-
ÚÇÕÂØ ÒÓÑÔÕÞØ ÔÑÇÆËÐÇÐËÌ ³´¿.

IV. ³ÄÑÌÔÕÄÂ ÂÕÑÏÑÄ

1. ¿ÎÇÍÕÓÑÐÐÞÇ ÍÑÐ×ËÅÖÓÂÙËË

²ÇÊÖÎßÕÂÕÞ ÂÕÑÏÐÞØ ÓÇÎâÕËÄËÔÕÔÍËØ ÓÂÔÚÇÕÑÄ ÒÑÍÂÊÂÎË, ÚÕÑ
ÓÇÎâÕËÄËÔÕÔÍÂâ ÔÕÂÃËÎËÊÂÙËâ 7s-ÑÓÃËÕÂÎË àÎÇÏÇÐÕÑÄ ÔÇÆß-
ÏÑÅÑ ÓâÆÂ ÒÓËÄÑÆËÕ Í ×ÑÓÏËÓÑÄÂÐËá 7s2-àÎÇÍÕÓÑÐÐÑÌ ÒÂÓÞ
Ä ÑÔÐÑÄÐÞØ ÔÑÔÕÑâÐËâØ 6d- Ë 7p-àÎÇÏÇÐÕÑÄ ì 7s26dq Ë 7s27pq

ÔÑÑÕÄÇÕÔÕÄÇÐÐÑ. £ àÕÑÏ ÊÂÍÎáÚÂÇÕÔâ ËØ âÄÐÑÇ ÑÕÎËÚËÇ ÑÕ
àÎÇÏÇÐÕÑÄ ÛÇÔÕÑÅÑ ÓâÆÂ: Pt Ë Au ËÏÇáÕ ÑÔÐÑÄÐÞÇ ÔÑÔÕÑâÐËâ
5d96s Ë 5d106s ÔÑÑÕÄÇÕÔÕÄÇÐÐÑ (ÕÂÃÎ. 1). ±ÇÓÄÞÇ ÄÑÊÃÖÉÆÇÐ-
ÐÞÇ ÔÑÔÕÑâÐËâ ÕÂÍÉÇ ÑÕÎËÚÂáÕÔâ ÆÎâ àÎÇÏÇÐÕÑÄ àÕËØ ÓâÆÑÄ:
ÄÔÇ 6d-àÎÇÏÇÐÕÞ ÔÑÆÇÓÉÂÕ ÒÂÓÖ 7s2.

³ÎÇÆÖÇÕ ÑÕÏÇÕËÕß, ÚÕÑ ÔÒÑÓ Ñ ÍÑÐ×ËÅÖÓÂÙËâØ ÑÔÐÑÄÐÑÅÑ
ÔÑÔÕÑâÐËâ Lr Ë Rf ÃÞÎ ÑÍÑÐÚÂÕÇÎßÐÑ ÓÇÛÇÐ Ô ËÔÒÑÎßÊÑÄÂ-

ÐËÇÏ ÏÇÕÑÆÂ DCB FS CCSD.23 ²ÂÔÚÇÕÞ Ä ÓÂÏÍÂØ àÕÑÅÑ
ÏÇÕÑÆÂ 80 ÒÑÆÕÄÇÓÆËÎË ÒÑÎÖÚÂáÜËÇÔâ Ä MCDF-ÓÂÔÚÇÕÂØ
7s27p1/2-ÍÑÐ×ËÅÖÓÂÙËá ÆÎâ ÎÑÖÓÇÐÔËâ,81 ÐÑ ÑÒÓÑÄÇÓÅÎË ÒÑÎÖ-
ÚÂáÜÖáÔâ Ä MCDF-ÓÂÔÚÇÕÂØ 82, 83 7s27p6d-ÍÑÐ×ËÅÖÓÂÙËá
ÆÎâ ÓÇÊÇÓ×ÑÓÆËâ Ë ÆÂÎË Ä ÍÂÚÇÔÕÄÇ ÑÔÐÑÄÐÑÅÑ ÔÑÔÕÑâÐËÇ
7s26d2 (ÔÏ.84). ¥Îâ ÆÑÔÕËÉÇÐËâ ÕÂÍÑÌ ÕÑÚÐÑÔÕË ÒÑÕÓÇÃÑÄÂÎÔâ
ÖÚÇÕ ÍÑÓÓÇÎâÙËË ÐÂ ÑÚÇÐß ÄÞÔÑÍÑÏ ÖÓÑÄÐÇ Ô ÄÍÎáÚÇÐËÇÏ Ä
ÃÂÊËÔ ×ÖÐÍÙËÌ Ô l=6. ²ÂÔÚÇÕÞ ÏÇÕÑÆÑÏ DF ÒÑÍÂÊÂÎË,19 ÚÕÑ
àÎÇÏÇÐÕ 120 ËÏÇÇÕ ÑÔÐÑÄÐÑÇ ÔÑÔÕÑâÐËÇ 7p68s2 Ä ÓÇÎâÕËÄËÔÕ-
ÔÍÑÏ ÒÓËÃÎËÉÇÐËË, Ä ÑÕÎËÚËÇ ÑÕ ÔÑÔÕÑâÐËâ 7p67d8s Ä ÐÇÓÇÎâ-
ÕËÄËÔÕÔÍÑÏ ÒÓËÃÎËÉÇÐËË.14 £ ÔÑÑÕÄÇÕÔÕÄËË Ô ÓÇÊÖÎßÕÂÕÂÏË
DCB CCSD-ÓÂÔÚÇÕÂ,20 àÎÇÏÇÐÕ 121 ÆÑÎÉÇÐ ËÏÇÕß ÑÔÐÑÄÐÑÇ
ÔÑÔÕÑâÐËÇ 8s28p1/2 (Ä ÔÑÅÎÂÔËË Ô ÓÂÐÐËÏË ÓÇÊÖÎßÕÂÕÂÏË,3

ÒÑÎÖÚÇÐÐÞÏË ÏÇÕÑÆÑÏ DF), ÍÑÕÑÓÑÇ ÐÂ 0.4 à£ ÐËÉÇ ÒÑ
àÐÇÓÅËË, ÚÇÏ ÔÑÔÕÑâÐËÇ 8s27d, âÄÎâáÜÇÇÔâ ÑÔÐÑÄÐÞÏ ÆÎâ ÇÅÑ
ÃÑÎÇÇ ÎÇÅÍËØ ÅÑÏÑÎÑÅÑÄ ì àÎÇÏÇÐÕÑÄ ÕÓÇÕßÇÌ ÅÓÖÒÒÞ. ¿ÎÇ-
ÏÇÐÕ 122 ÆÑÎÉÇÐ ËÏÇÕß ÍÑÐ×ËÅÖÓÂÙËá 8s27d8p, Ä ÑÕÎËÚËÇ ÑÕ
ÍÑÐ×ËÅÖÓÂÙËË 7s26d2 ÕÑÓËâ.85 ¿ÕÂ ÐÇÑÃÞÚÐÂâ ÍÑÐ×ËÅÖÓÂÙËâ
ÑÃÖÔÎÑÄÎÇÐÂ ÓÇÎâÕËÄËÔÕÔÍÑÌ ÔÕÂÃËÎËÊÂÙËÇÌ ÖÓÑÄÐâ 8p1/2 .
¥Îâ àÎÇÏÇÐÕÑÄ 121 ë 131 ÒÓÑÄÇÆÇÐÞ pÂÔÚÇÕÞ ÏÇÕÑÆÑÏ
DFT+QED.86

2. ±ÑÕÇÐÙËÂÎÞ ËÑÐËÊÂÙËË, ÔÓÑÆÔÕÄÑ Í àÎÇÍÕÓÑÐÖ
Ë ÖÔÕÑÌÚËÄÑÔÕß ÔÑÔÕÑâÐËÌ ÑÍËÔÎÇÐËâ

±ÑÕÇÐÙËÂÎÞ ËÑÐËÊÂÙËË (±ª) Ä ÑÆÐÑÍÑÐ×ËÅÖÓÂÙËÑÐÐÑÏ ÒÓË-
ÃÎËÉÇÐËË DF àÎÇÏÇÐÕÑÄ 104 ë 166 ÒÓËÄÇÆÇÐÞ Ä ÓÂÃÑÕÇ 3.
±ÑÕÇÐÙËÂÎÞ ËÑÐËÊÂÙËË (MCDF-ÓÂÔÚÇÕÞ) ÆÎâ àÎÇÏÇÐÕÑÄ ÑÕ
ÓÇÊÇÓ×ÑÓÆËâ ÆÑ ØÂÔÔËâ, 112 Ë 114, Â ÕÂÍÉÇ ÒÇÓÄÞÇ ±ª
àÎÇÏÇÐÕÑÄ 113 ë 119 ÒÓËÄÇÆÇÐÞ Ä ÒÖÃÎËÍÂÙËâØ 27 ë 32, 83, 87.
²ÇÊÖÎßÕÂÕÞ ÓÂÔÚÇÕÑÄ ±ª, ÒÓÑÄÇÆÇÐÐÞØ ÏÇÕÑÆÑÏ DCB CCSD
ÆÎâ àÎÇÏÇÐÕÑÄ 104, 111 ë 115, 121 Ë 122, ÏÑÉÐÑ ÐÂÌÕË Ä
ÓÂÃÑÕÂØ 20, 84, 85, 88 ë 92. ±ÑÕÇÐÙËÂÎÞ ËÑÐËÊÂÙËË àÎÇÏÇÐÕÑÄ
ÔÇÆßÏÑÅÑ Ë ÛÇÔÕÑÅÑ 93 ÓâÆÑÄ ÒÓÇÆÔÕÂÄÎÇÐÞ ÐÂ ÓËÔ. 7.

£ ÑÕÎËÚËÇ ÑÕ ÃÑÎÇÇ ÎÇÅÍËØ ÅÑÏÑÎÑÅÑÄ Pt7Hg Ö àÎÇÏÇÐÕÑÄ
110 ë 112 ÒÇÓÄÞÏ ÖÆÂÎâÇÕÔâ 6d-àÎÇÍÕÓÑÐ, ÒÓË àÕÑÏ àÐÇÓÅËâ
ËÑÐËÊÂÙËË ÄÞÛÇ. µ àÎÇÏÇÐÕÑÄ 113 ë 118, ÍÂÍ Ë ÑÉËÆÂÎÑÔß,
ÒÇÓÄÞÏ ÖÆÂÎâÇÕÔâ 7p-àÎÇÍÕÓÑÐ. ¢ÑÎßÛËÏ ³°-ÓÂÔÜÇÒÎÇÐËÇÏ
7p-ÖÓÑÄÐÇÌ ÑÃÝâÔÐâÇÕÔâ ÓÇÊÍÑÇ ÖÏÇÐßÛÇÐËÇ ±ª ÒÓË ÒÇÓÇØÑÆÇ
ÑÕ àÎÇÏÇÐÕÂ 114 Í 115 Ä ÔÄâÊË Ô ÊÂÒÑÎÐÇÐËÇÏ 7p3/2-ÑÃÑÎÑÚÍË,
ÍÑÕÑÓÂâ ÃÑÎÇÇ ÆÇÔÕÂÃËÎËÊËÓÑÄÂÐÂ, ÚÇÏ 6p3/2-ÑÃÑÎÑÚÍÂ ÄËÔ-
ÏÖÕÂ. ¢Ñ'ÎßÛËÏ ³°-ÓÂÔÜÇÒÎÇÐËÇÏ 7p-ÖÓÑÄÐÇÌ ÕÂÍÉÇ ÑÃÝâÔ-
ÐâÇÕÔâ ÖÏÇÐßÛÇÐËÇ ±ª àÎÇÏÇÐÕÑÄ 115 ë 118 ÒÑ ÑÕÐÑÛÇÐËá Í
±ª ËØ ÅÑÏÑÎÑÅÑÄ ì Bi7Rn.

¿ÎÇÏÇÐÕ 118, ÍÂÍ ÑÉËÆÂÇÕÔâ, ÃÖÆÇÕ ÐÂËÃÑÎÇÇ àÎÇÍÕÓÑ-
ÑÕÓËÙÂÕÇÎßÐÞÏ Ä ÅÓÖÒÒÇ ÃÎÂÅÑÓÑÆÐÞØ ÅÂÊÑÄ: ÇÅÑ ÄÐÇÛÐââ
8s-ÑÓÃËÕÂÎß ÔÕÂÃËÎËÊËÓÑÄÂÐÂ ÓÇÎâÕËÄËÔÕÔÍËÏË à××ÇÍÕÂÏË
ÐÂÔÕÑÎßÍÑ, ÚÕÑ ÔÓÑÆÔÕÄÑ Í àÎÇÍÕÓÑÐÖ ÒÑÎÑÉËÕÇÎßÐÑ Ë,

²ËÔ. 6. ³ËÔÕÇÏÂ ÔÑ ÄÔÕÓÑÇÐÐÞÏ ÍÎÂÔÕÇÓÑÏ M7M14 .15

´ÂÃÎËÙÂ 1. ¿ÎÇÍÕÓÑÐÐÞÇ ÍÑÐ×ËÅÖÓÂÙËË ÑÔÐÑÄÐÑÅÑ ÔÑÔÕÑâÐËâ 5d-
Ë 6d-àÎÇÏÇÐÕÑÄ (ÕÂÍÉÇ ÄÍÎáÚÇÐÞ Lu Ë Lr).

¿ÎÇÏÇÐÕ ¬ÑÐ×ËÅÖÓÂÙËâ ¿ÎÇÏÇÐÕ ¬ÑÐ×ËÅÖÓÂÙËâ

Lu 5d6s2 Lr 7s27p1/2
Hf 5d26s2 Rf 6d27s2

Ta 5d36s2 Db 6d37s2

W 5d46s2 Sg 6d47s2

Re 5d56s2 Bh 6d57s2

Os 5d66s2 Hs 6d67s2

Ir 5d76s2 Mt 6d77s2

Pt 5d96s Ds 6d87s2

Au 5d106s Rg 6d97s2

Hg 5d106s2 112 6d107s2
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ÔÑÅÎÂÔÐÑ DCB CCSD+QED-ÓÂÔÚÇÕÂÏ, ÓÂÄÐÑ 0.058 à£.22, 94

¥Îâ ÒÑÎÖÚÇÐËâ ÕÂÍÑÅÑ ÓÇÊÖÎßÕÂÕÂ ÒÑÕÓÇÃÑÄÂÎÑÔß ÄÍÎáÚÇÐËÇ
ÍÂÍ ÓÇÎâÕËÄËÔÕÔÍËØ, ÕÂÍ Ë ÍÑÓÓÇÎâÙËÑÐÐÞØ à××ÇÍÕÑÄ. ±ÑÆÑÃ-
ÐÞÇ ÓÂÔÚÇÕÞ ÐÇ ÒÓÇÆÔÍÂÊÞÄÂáÕ ÔÖÜÇÔÕÄÑÄÂÐËâ ÔÄâÊÂÐÐÑÅÑ
ÔÑÔÕÑâÐËâ 2S ÆÎâ Rn7. ±ÑÕÇÐÙËÂÎ ËÑÐËÊÂÙËË àÎÇÏÇÐÕÂ 118,
ÓÂÔÔÚËÕÂÐÐÞÌ ÏÇÕÑÆÑÏ DC CCSD(T), ÓÂÄÇÐ 8.92 à£,95 àÕÑ
ÏËÐËÏÂÎßÐÑÇ ÊÐÂÚÇÐËÇ ÆÎâ àÎÇÏÇÐÕÑÄ 18-Ì ÅÓÖÒÒÞ.

²ÇÎâÕËÄËÔÕÔÍÂâ ÔÕÂÃËÎËÊÂÙËâ np1/2-àÎÇÍÕÓÑÐÑÄ Ä 13-Ì Ë
14-Ì ÅÓÖÒÒÂØ ÕÂÍÉÇ ÑÕÄÇÚÂÇÕ ÊÂ ËÊÏÇÐÇÐËÇ ÕÇÐÆÇÐÙËË Í
ÖÏÇÐßÛÇÐËá ±ª ÐÂ ÒÓÑÕËÄÑÒÑÎÑÉÐÖá, ÐÂÚËÐÂâ Ô ËÐÆËâ Ë
ÑÎÑÄÂ ÔÑÑÕÄÇÕÔÕÄÇÐÐÑ. ¯ÂÃÎáÆÂÇÕÔâ ÂÐÂÎÑÅËÚÐÞÌ ÓÑÔÕ ±ª
ÑÕ Sc Í àÎÇÏÇÐÕÖ 119 Ë ÑÕ Ba Í àÎÇÏÇÐÕÖ 120 Ä ÒÇÓÄÑÌ Ë ÄÕÑÓÑÌ
ÅÓÖÒÒÂØ Ä ÓÇÊÖÎßÕÂÕÇ ÓÇÎâÕËÄËÔÕÔÍÑÌ ÔÕÂÃËÎËÊÂÙËË ÄÐÇÛÐËØ
ns1/2-àÎÇÍÕÓÑÐÑÄ. ¬ÂÍ ÒÑÍÂÊÂÎË DK CCSD-ÓÂÔÚÇÕÞ,96, 97 ±ª
àÎÇÏÇÐÕÂ 119 ÖÄÇÎËÚËÄÂÇÕÔâ ÊÂ ÔÚÇÕ ÓÇÎâÕËÄËÔÕÔÍËØ à××ÇÍÕÑÄ
Ô 3.31 ÆÑ 4.53 à£. ´ÇÐÆÇÐÙËâ Í ÔÐËÉÇÐËá ³¿ Ä ÅÓÖÒÒÇ ÜÇÎÑÚ-
ÐÞØ àÎÇÏÇÐÕÑÄ ÑÕ ÐÂÕÓËâ Í ÙÇÊËá ÏÇÐâÇÕÔâ ÐÂ ÒÓÑÕËÄÑÒÑ-
ÎÑÉÐÖá, ÐÂÚËÐÂâ Ô ÙÇÊËâ Ä ÓÇÊÖÎßÕÂÕÇ ÓÇÎâÕËÄËÔÕÔÍÑÌ ÔÕÂÃË-
ÎËÊÂÙËË 7s- (Fr) Ë 8s- (119) àÎÇÍÕÓÑÐÑÄ.

£ÔÎÇÆÔÕÄËÇ ÓÇÎâÕËÄËÔÕÔÍÑÌ ÔÕÂÃËÎËÊÂÙËË 8s-àÎÇÍÕÓÑÐÂ
³¿ àÎÇÏÇÐÕÂ 119 ÓÂÄÐÑ 662 ®à£; àÕÑ, ÔÑÅÎÂÔÐÑ DCB CCSD-
ÓÂÔÚÇÕÂÏ,98 ÏÂÍÔËÏÂÎßÐÑÇ ÊÐÂÚÇÐËÇ ÆÎâ àÎÇÏÇÐÕÑÄ ÒÇÓÄÑÌ
ÅÓÖÒÒÞ. ±ÑÕÇÐÙËÂÎ ËÑÐËÊÂÙËË àÎÇÏÇÐÕÂ 121, ÓÂÔÔÚËÕÂÐÐÞÌ
àÕËÏ ÉÇ ÏÇÕÑÆÑÏ, ÓÂÄÇÐ 4.45 à£, Â ³¿ ÆÂÐÐÑÅÑ àÎÇÏÇÐÕÂ
ÔÑÔÕÂÄÎâÇÕ 0.57 à£, àÕÑ ÏÂÍÔËÏÂÎßÐÑÇ ÊÐÂÚÇÐËÇ ÆÎâ àÎÇÏÇÐ-
ÕÑÄ ÕÓÇÕßÇÌ ÅÓÖÒÒÞ.20 ±ÑÕÇÐÙËÂÎ ËÑÐËÊÂÙËË àÎÇÏÇÐÕÂ 122,
ÓÂÔÔÚËÕÂÐÐÞÌ ÏÇÕÑÆÑÏ DCB CCSD(T), ÓÂÄÇÐ 5.59 à£,85 ÚÕÑ
ÏÇÐßÛÇ ±ª ÕÑÓËâ, ÓÂÄÐÑÅÑ 6.52 à£: ÕÂÍÑÇ ÖÏÇÐßÛÇÐËÇ ÔÄâ-
ÊÂÐÑ Ô ÓÇÎâÕËÄËÔÕÔÍÑÌ ÔÕÂÃËÎËÊÂÙËÇÌ 8p1/2-àÎÇÍÕÓÑÐÂ àÎÇ-
ÏÇÐÕÂ 122. ©ÐÂÚÇÐËâ ±ª ÇÜÇ ÃÑÎÇÇ ÕâÉÇÎÞØ àÎÇÏÇÐÕÑÄ,
ÓÂÔÔÚËÕÂÐÐÞÇ Ä ÒÓËÃÎËÉÇÐËâØ DF Ë DS, ÏÑÉÐÑ ÐÂÌÕË Ä
ÓÂÃÑÕÇ 3.

±ÑÕÇÐÙËÂÎÞ ËÑÐËÊÂÙËË àÎÇÍÕÓÑÐÑÄ ÄÐÖÕÓÇÐÐÇÌ ÍÑÐÄÇÓ-
ÔËË (1s Ë 2s) ÆÎâ àÎÇÏÇÐÕÑÄ 109, 112, 114, 116 Ë 118 ÒÓÇÆÔÍÂÊÂÐÞ
Ô ÕÑÚÐÑÔÕßá ÆÑ 10 à£ Ô ÒÑÏÑÜßá ÕÇÑÓËË DHF Ô ÖÚÇÕÑÏ
à××ÇÍÕÑÄ QED Ë ÓÂÊÏÇÓÑÄ âÆÓÂ.21, 99

²ÇÎâÕËÄËÔÕÔÍÂâ ÔÕÂÃËÎËÊÂÙËâ 7s-ÑÓÃËÕÂÎÇÌ Ë ÆÇÔÕÂÃËÎË-
ÊÂÙËâ 6d-ÑÓÃËÕÂÎÇÌ Ä ÓâÆÖ 6d-àÎÇÏÇÐÕÑÄ ÆÑÎÉÐÂ ÒÓËÄÑÆËÕß Í
ÄÑÊÓÂÔÕÂÐËá ÖÔÕÑÌÚËÄÑÔÕË ÃÑÎÇÇ ÄÞÔÑÍËØ ÔÑÔÕÑâÐËÌ ÑÍËÔÎÇ-
ÐËâ, ÔÑÅÎÂÔÐÑ ÐÂÃÎáÆÂÇÏÞÏ ÕÇÐÆÇÐÙËâÏ Ä ÅÓÖÒÒÂØ ØËÏËÚÇ-
ÔÍËØ àÎÇÏÇÐÕÑÄ. ²ÂÔÚÇÕÞ 27 ë 29, 83 ÒÑÕÇÐÙËÂÎÑÄ ÏÐÑÅÑÍÓÂÕÐÑÌ
ËÑÐËÊÂÙËË àÎÇÏÇÐÕÑÄ ÑÕ ÓÇÊÇÓ×ÑÓÆËâ ÆÑ ØÂÔÔËâ ÏÇÕÑÆÑÏ
MCDF, ÆÇÌÔÕÄËÕÇÎßÐÑ, ÒÑÍÂÊÂÎË ÖÏÇÐßÛÇÐËÇ ±ª (0? z �max)
(ÓËÔ. 8). ±Ñ ÕÑÌ ÉÇ ÒÓËÚËÐÇ ÐËÊÍËÇ ÔÑÔÕÑâÐËâ ÑÍËÔÎÇÐËâ
àÎÇÏÇÐÕÑÄ Ä ÐÂÚÂÎÇ 6d-ÓâÆÂ ÃÖÆÖÕ ÐÇÔÕÂÃËÎßÐÞÏË: ÒÑàÕÂÒ-
ÐÞÌ ÒÓÑÙÇÔÔ ËÑÐËÊÂÙËË ÒÓËÄÑÆËÕ, ÐÂÒÓËÏÇÓ, Í 6d2-, Â ÐÇ

Í 7s2-ÍÑÐ×ËÅÖÓÂÙËË Db3+ ËÎË Sg4+. ±ÑÔÍÑÎßÍÖ 6d-ÑÓÃË-
ÕÂÎË 6d-àÎÇÏÇÐÕÑÄ ÆÇÔÕÂÃËÎËÊËÓÑÄÂÐÞ ÒÑ ÑÕÐÑÛÇÐËá Í
(n71)d-ÑÓÃËÕÂÎâÏ 4d- Ë 5d-àÎÇÏÇÐÕÑÄ, Db3+ Ë Sg4+ ÃÖÆÖÕ
ÏÇÐÇÇ ÔÕÂÃËÎßÐÞ, ÚÇÏ ÔÑÑÕÄÇÕÔÕÄÇÐÐÑ Ta3+ Ë W4+ (ÔÏ.16).

´ÇÐÆÇÐÙËâ Í ÒÑÄÞÛÇÐËá ÖÔÕÑÌÚËÄÑÔÕË ÓÇÐÕÅÇÐËâ Ä
ÔÑÔÕÑâÐËâØ ÑÍËÔÎÇÐËâ 3+ Ë 5+ ÕÂÍÉÇ ÑÃÖÔÎÑÄÎÇÐÂ ÓÇÎâÕË-
ÄËÔÕÔÍËÏË à××ÇÍÕÂÏË. ªÊ-ÊÂ ÑÕÐÑÔËÕÇÎßÐÑ ÄÞÔÑÍÑÅÑ ÔÓÑÆ-
ÔÕÄÂ Í àÎÇÍÕÓÑÐÖ ÔÑÔÕÑâÐËÇ Rg17 ÏÑÉÇÕ ÃÞÕß ÆÑÔÕËÅÐÖÕÑ Ô
ÔÑÑÕÄÇÕÔÕÄÖáÜËÏË ÎËÅÂÐÆÂÏË. ªÑÐ (112)4+ ÆÑÎÉÇÐ ÃÞÕß
ÕÂÍÉÇ ÃÑÎÇÇ ÖÔÕÑÌÚËÄÞÏ, ÚÇÏ Au4+ Ë Hg4+. ³ÕÇÒÇÐß ÑÍËÔÎÇ-
ÐËâ 0 ÃÖÆÇÕ ÆÑÏËÐËÓÑÄÂÕß Ö àÎÇÏÇÐÕÂ 112 ËÊ-ÊÂ ÇÅÑ ÊÂÏÍÐÖÕÑÌ
ÑÃÑÎÑÚÍË (³¿ ÓÂÄÐÑ 0 (ÔÏ.89)).

³ËÎßÐÂâ ÓÇÎâÕËÄËÔÕÔÍÂâ ÔÕÂÃËÎËÊÂÙËâ 7s2-àÎÇÍÕÓÑÐÑÄ Ë,
ÔÎÇÆÑÄÂÕÇÎßÐÑ, ÃÑÎßÛÑÇ äàÐÇÓÅÇÕËÚÇÔÍÑÇ ÓÂÔÔÕÑâÐËÇã 7s77p,
ÒÓÇÒâÕÔÕÄÖáÜÇÇ ÅËÃÓËÆËÊÂÙËË, ì ÒÓËÚËÐÞ ÖÔËÎÇÐËâ ÖÔÕÑÌ-
ÚËÄÑÔÕË ÐËÊÍËØ ÔÑÔÕÑâÐËÌ ÑÍËÔÎÇÐËâ àÎÇÏÇÐÕÑÄ ÐÂÚÂÎÂ
7p-ÓâÆÂ. ´ÂÍËÏ ÑÃÓÂÊÑÏ, ÆÎâ àÎÇÏÇÐÕÂ 113 ÔÑÔÕÑâÐËÇ ÑÍËÔÎÇ-
ÐËâ 1+ ÃÖÆÇÕ ÃÑÎÇÇ ÕËÒËÚÐÑ, ÚÇÏ 3+. ªÊ-ÊÂ ÓÇÎâÕËÄËÔÕÔÍÑÌ
ÔÕÂÃËÎËÊÂÙËË 7p1/2-àÎÇÍÕÓÑÐÑÄ Ö àÎÇÏÇÐÕÂ 114 ÔÕÇÒÇÐß ÑÍËÔ-
ÎÇÐËâ 2+ ÆÑÎÉÐÂ ÒÓÇÑÃÎÂÆÂÕß ÐÂÆ 4+ Ä ÃÑÎßÛÇÌ ÏÇÓÇ, ÚÇÏ Ö
ÔÄËÐÙÂ. µ àÎÇÏÇÐÕÑÄ 113 Ë 114 6d-ÑÓÃËÕÂÎË ÆÑÎÉÐÞ ÃÞÕß ÄÔÇ
ÇÜÇ ÆÑÔÕÖÒÐÞÏË ÆÎâ ÅËÃÓËÆËÊÂÙËË, ÄÔÎÇÆÔÕÄËÇ ÚÇÅÑ ÄÑÊ-
ÏÑÉÐÑ ÑÃÓÂÊÑÄÂÐËÇ ÔÑÇÆËÐÇÐËÌ àÕËØ àÎÇÏÇÐÕÑÄ Ä ÃÑÎÇÇ ÄÞÔÑ-
ÍËØ ÔÑÔÕÑâÐËâØ ÑÍËÔÎÇÐËâ, ÐÂÒÓËÏÇÓ 113F5 ËÎË 114F6 . ¥Îâ
àÎÇÏÇÐÕÑÄ 115 ë 118, ÐÂÒÓÑÕËÄ, ÐËÊÍËÇ ÔÑÔÕÑâÐËâ ÑÍËÔÎÇÐËâ
ÆÑÎÉÐÞÃÞÕß ÃÑÎÇÇ ÖÔÕÑÌÚËÄÞÏË, ÚÇÏ Ö ËØ ÎÇÅÍËØ ÅÑÏÑÎÑÅÑÄ,
ËÊ-ÊÂ ÕÓÖÆÐÑÔÕË ÖÆÂÎÇÐËâ àÎÇÍÕÓÑÐÂ Ô ÓÇÎâÕËÄËÔÕÔÍË ÔÕÂÃË-
ÎËÊËÓÑÄÂÐÐÑÌ 7p1/2-ÑÓÃËÕÂÎË. ´ËÒËÚÐÂâ ÔÕÇÒÇÐß ÑÍËÔÎÇÐËâ
àÎÇÏÇÐÕÂ 115 ÆÑÎÉÐÂ ÃÞÕß 1+ ËÊ-ÊÂ ³°-ÆÇÔÕÂÃËÎËÊËÓÑÄÂÐ-
ÐÑÅÑ 7p3/2-àÎÇÍÕÓÑÐÂ. ³ÕÇÒÇÐß ÑÍËÔÎÇÐËâ 3+ ÕÂÍÉÇ ÄÑÊ-
ÏÑÉÐÂ, Â 5+ ì ÐÇÄÑÊÏÑÉÐÂ. µ àÎÇÏÇÐÕÂ 116 ÑÉËÆÂÇÕÔâ
ÑÔÎÂÃÎÇÐËÇ ÖÔÕÑÌÚËÄÑÔÕË ÔÑÔÕÑâÐËâ ÑÍËÔÎÇÐËâ 4+ ËÊ-ÊÂ
ÃÑÎßÛÑÅÑ ³°-ÓÂÔÜÇÒÎÇÐËâ 7p-ÖÓÑÄÐÇÌ, Ä ÕÑ ÄÓÇÏâ ÍÂÍ
ÔÑÔÕÑâÐËÇ 2+ ÃÖÆÇÕ ÃÑÎÇÇ ÖÔÕÑÌÚËÄÞÏ ËÊ-ÊÂ ÐÂÎËÚËâ ÆÄÖØ
ÆÇÔÕÂÃËÎËÊËÓÑÄÂÐÐÞØ 7p3/2-àÎÇÍÕÓÑÐÑÄ. µ àÎÇÏÇÐÕÂ 117, ÔÕÇ-
ÒÇÐË ÑÍËÔÎÇÐËâ 1+ Ë 3+ ÆÑÎÉÐÞ ÃÞÕß ÐÂËÃÑÎÇÇ ÕËÒËÚÐÞÏË,
ÕÑÅÆÂ ÍÂÍ 5+ Ë 7+ ì ÏÇÐÇÇ ÕËÒËÚÐÞÏË. ³ÕÇÒÇÐß ÑÍËÔÎÇÐËâ
17 Ö àÎÇÏÇÐÕÂ 117, ËÏÇáÜÇÅÑ ÑÆÐÖ àÎÇÍÕÓÑÐÐÖá ÆÞÓÍÖ ÐÂ
7p3/2-ÑÓÃËÕÂÎË, ÆÑÎÉÐÂ ÃÞÕß ÐÇÑÃÞÚÐÑÌ (ÊÐÂÚÇÐËÇ ÇÅÑ ³¿
ÐÂËÏÇÐßÛÇÇ Ä ÅÓÖÒÒÇ). µ àÎÇÏÇÐÕÂ 118 ÔÕÇÒÇÐË ÑÍËÔÎÇÐËâ 2+
Ë 4+ ÄÑÊÏÑÉÐÞ, Ä ÕÑ ÄÓÇÏâ ÍÂÍ 6+ ì ÏÇÐÇÇ ÕËÒËÚÐÑ ËÊ-ÊÂ
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²ËÔ. 7. ±ÑÕÇÐÙËÂÎÞ ËÑÐËÊÂÙËË àÎÇÏÇÐÕÑÄ ÛÇÔÕÑÅÑ (1) Ë ÔÇÆß-
ÏÑÅÑ (2) ÓâÆÑÄ.18

1ì àÍÔÒÇÓËÏÇÐÕÂÎßÐÞÇ ÊÐÂÚÇÐËâ, 2ì ÓÂÔÚÇÕ.
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²ËÔ. 8. ±ÑÕÇÐÙËÂÎÞ ÏÐÑÅÑÍÓÂÕÐÑÌ ËÑÐËÊÂÙËË (a) Ë ËÑÐÐÞÇ
ÓÂÆËÖÔÞ (b) àÎÇÏÇÐÕÑÄ Ä ÏÂÍÔËÏÂÎßÐÑÏ ÔÑÔÕÑâÐËË ÑÍËÔÎÇÐËâ.16

ªÑÐËÊÂÙËâ 0? 4+, 0? 5+, 0? 6+, 0? 7+, 0? 8+ ÆÎâ àÎÇÏÇÐ-
ÕÑÄ ÚÇÕÄÇÓÕÑÌ, ÒâÕÑÌ, ÛÇÔÕÑÌ, ÔÇÆßÏÑÌ Ë ÄÑÔßÏÑÌ ÅÓÖÒÒ ÔÑÑÕÄÇÕ-
ÔÕÄÇÐÐÑ; ËÑÐÐÞÇ ÓÂÆËÖÔÞ ÒÑÎÖÚÇÐÞ ËÊ MCDF-ÓÂÔÚÇÕÑÄ.27 ë 29, 83

1248 £.±ÇÓÛËÐÂ



ÔËÎßÐÑÅÑ ÔÄâÊÞÄÂÐËâ 7p1/2-àÎÇÍÕÓÑÐÑÄ. ³ÑÔÕÑâÐËâ ÑÍËÔÎÇÐËâ
ÃÑÎÇÇ ÕâÉÇÎÞØ àÎÇÏÇÐÕÑÄ ÑÃÔÖÉÆÇÐÞ Ä ÓÂÃÑÕÂØ 3, 14 ë 18.

3. ¡ÕÑÏÐÞÇ, ËÑÐÐÞÇ, ÍÑÄÂÎÇÐÕÐÞÇ ÓÂÆËÖÔÞ
Ë ÒÑÎâÓËÊÖÇÏÑÔÕß

¡ÕÑÏÐÞÇ (¡²) Ë ËÑÐÐÞÇ (ª²) ÓÂÆËÖÔÞ ÑÒÓÇÆÇÎâáÕÔâ ÒÑ
ÏÂÍÔËÏÖÏÖ ÓÂÆËÂÎßÐÑÌ àÎÇÍÕÓÑÐÐÑÌ ÒÎÑÕÐÑÔÕË (Rmax) ÄÐÇÛ-
ÐÇÌ ÄÂÎÇÐÕÐÑÌ ÑÃÑÎÑÚÍË. ©ÐÂÚÇÐËâ Rmax , ÒÑÎÖÚÇÐÐÞÇ Ä
DF-ÓÂÔÚÇÕÂØ ÆÎâ àÎÇÏÇÐÕÑÄ ÄÒÎÑÕß ÆÑ àÎÇÏÇÐÕÂ 120, ÒÓËÄÇ-
ÆÇÐÞ ¥ÇÍÎÑ.19 ¡ÕÑÏÐÞÇ ÓÂÆËÖÔÞ ÕÓÂÐÔÂÍÕËÐËÆÑÄ, ÑÔÐÑÄÂÐ-
ÐÞÇ ÐÂ ÓÇÊÖÎßÕÂÕÂØ DF-ÓÂÔÚÇÕÑÄ, ÑÃÔÖÉÆÇÐÞ Ä ÓÂÃÑÕÇ 3.
©ÐÂÚÇÐËâ Rmax (MCDF-ÓÂÔÚÇÕÞ) ÆÎâ àÎÇÏÇÐÕÑÄ ÑÕ ÓÇÊÇÓ×ÑÓ-
ÆËâ ÆÑ ØÂÔÔËâ Ë ËØ ÎÇÅÍËØ ÅÑÏÑÎÑÅÑÄ Ä ÅÓÖÒÒÂØ Ä ÓÂÊÎËÚÐÞØ
ÔÑÔÕÑâÐËâØ ÑÍËÔÎÇÐËâ ÒÑÎÖÚÇÐÞ ¥ÉÑÐÔÑÐÑÏ, ¶ÓËÍÇ Ë
ÆÓ.27 ë 29, 83 ªÑÐÐÞÇ ÓÂÆËÖÔÞ ÕÓÂÐÔÂÍÕËÐËÆÑÄ Ä àÕËØ ÓÂÃÑÕÂØ
ÐÂÌÆÇÐÞ Ô ÒÑÏÑÜßá ÎËÐÇÌÐÑÌ ÍÑÓÓÇÎâÙËË ÏÇÉÆÖ Rmax Ë
ËÊÄÇÔÕÐÞÏË ª² 100 ÆÎâ ØËÏËÚÇÔÍËØ àÎÇÏÇÐÕÑÄ Ä ÒÓÇÆÇÎÂØ
ÅÓÖÒÒ. ªÑÐÐÞÇ ÓÂÆËÖÔÞ àÎÇÏÇÐÕÑÄ ÑÕ ÓÇÊÇÓ×ÑÓÆËâ ÆÑ ØÂÔÔËâ
Ä ÄÞÔÛËØ ÔÑÔÕÑâÐËâØ ÑÍËÔÎÇÐËâ ÒÓËÄÇÆÇÐÞ ÐÂ ÓËÔ. 8. £ËÆÐÑ,
ÚÕÑ ÑÐË ÒÑÚÕË ÑÆËÐÂÍÑÄÞ ÆÎâ 4d- Ë 5d-àÎÇÏÇÐÕÑÄ ÄÔÎÇÆÔÕÄËÇ
ÎÂÐÕÂÐËÆÐÑÅÑ ÔÉÂÕËâ (ÐÂ 0.020�A), ÒÓËÚÇÏ àÕÑÕ à××ÇÍÕ
âÄÎâÇÕÔâ ÐÂ *86% ÐÇÓÇÎâÕËÄËÔÕÔÍËÏ. ªÑÐÐÞÇ ÓÂÆËÖÔÞ
ÕÓÂÐÔÂÍÕËÐËÆÑÄ ÐÂ *0.05�A ÃÑÎßÛÇ, ÚÇÏ ª² 5d-àÎÇÏÇÐÕÑÄ,
ÚÕÑ ÔÄâÊÂÐÑ Ô ÑÓÃËÕÂÎßÐÞÏ ÓÂÔÛËÓÇÐËÇÏ ÄÐÇÛÐÇÌ 6p3/2-
ÑÃÑÎÑÚÍË, ÑÒÓÇÆÇÎâáÜÇÌ ÓÂÊÏÇÓ ËÑÐÑÄ. °ÆÐÂÍÑ ª² ÕÓÂÐÔ-
ÂÍÕËÐËÆÑÄ ÄÔÇ ÉÇ ÏÇÐßÛÇ (ÐÂ 0.030�A), ÚÇÏ ª± ÂÍÕËÐËÆÑÄ
ËÊ-ÊÂ ÂÍÕËÐËÆÐÑÅÑ ÔÉÂÕËâ.

¡ÕÑÏÐÞÇ ÍÑÄÂÎÇÐÕÐÞÇ ÓÂÆËÖÔÞ (¬²) ÆÎâ ÃÑÎßÛËÐÔÕÄÂ
àÎÇÏÇÐÕÑÄ ±ÇÓËÑÆËÚÇÔÍÑÌ ÔËÔÕÇÏÞ, ÄÍÎáÚÂâ ³´¿ ì ÆÑ
Z=118 Ë 112, ì ÒÓËÄÇÆÇÐÞ Ä ÓÂÃÑÕÂØ 101, 102. °ÐË ÃÞÎË
ÒÑÎÖÚÇÐÞ ËÊ ÓÂÔÚÇÕÐÞØ ÏÑÎÇÍÖÎâÓÐÞØ ÆÎËÐ ÔÄâÊÇÌ ÓÂÊÎËÚ-
ÐÞØ ÍÑÄÂÎÇÐÕÐÞØ ÔÑÇÆËÐÇÐËÌ Ô ÆÄÑÌÐÞÏË Ë ÕÓÑÌÐÞÏË ÔÄâ-
ÊâÏË. ¯ÂÌÆÇÐÐÞÇ ¬² ÆÎâ ÑÆËÐÂÓÐÞØ ÔÄâÊÇÌ 6d-àÎÇÏÇÐÕÑÄ
ÚÇÕÄÇÓÕÑÌ ë ÄÑÔßÏÑÌ ÅÓÖÒÒ ÔÑÅÎÂÔÖáÕÔâ Ô ËØ ª². £ ÔÓÇÆÐÇÏ
ÑÐË ÐÂ *0.06�A ÃÑÎßÛÇ, ÚÇÏ ¬² 5d-àÎÇÏÇÐÕÑÄ (ÓËÔ. 9); ÍÑÄÂ-
ÎÇÐÕÐÞÇ ÓÂÆËÖÔÞ ÆÎâ ÕÓÑÌÐÞØ ÔÄâÊÇÌ Ä ÔÓÇÆÐÇÏ ÐÂ 0.08�A
ÃÑÎßÛÇ. ¡ÐÂÎËÊ ÒÑÎÖÚÇÐÐÞØ ÆÂÐÐÞØ ÒÑÍÂÊÂÎ ÖÏÇÐßÛÇÐËÇ
ÓÂÊÐÑÔÕË (¬²6d7¬²5d), ÐÂÚËÐÂâ Ô 9-Ì ÅÓÖÒÒÞ, ÍÑÕÑÓÂâ ÆÑÔÕË-
ÅÂÇÕ ÑÕÓËÙÂÕÇÎßÐÞØ ÊÐÂÚÇÐËÌ ÆÎâ àÎÇÏÇÐÕÑÄ 11-Ì Ë 12-Ì ÅÓÖÒÒ
Ä ÓÇÊÖÎßÕÂÕÇ ÓÇÎâÕËÄËÔÕÔÍÑÅÑ ÔÑÍÓÂÜÇÐËâ ÔÄâÊË Ö ÔÑÇÆËÐÇÐËÌ
àÎÇÏÇÐÕÑÄ 111 Ë 112.102

³ÕÂÕËÚÇÔÍËÇ ÆËÒÑÎßÐÞÇ ÒÑÎâÓËÊÖÇÏÑÔÕË (a) ÃÞÎË ÓÂÔÔÚË-
ÕÂÐÞ ÐÂËÃÑÎÇÇ ÕÑÚÐÑÏÇÕÑÆÑÏDCCCSD(T) ÆÎâ àÎÇÏÇÐÕÑÄ ÔÑ

112 ÒÑ 118.95, 103, 104ªÊÖÚÇÐÑ ÄÎËâÐËÇ àÎÇÍÕÓÑÐÐÑÌ ÍÑÓÓÇÎâÙËË
ÐÂ a. ³ÑÅÎÂÔÐÑ ÒÑÎÖÚÇÐÐÞÏ ÓÇÊÖÎßÕÂÕÂÏ, ÊÐÂÚÇÐËÇ a(112)
ÆÑÎÉÐÑ ÃÞÕß ÐÂËÏÇÐßÛËÏ ÔÓÇÆË àÎÇÏÇÐÕÑÄ 12-Ì ÅÓÖÒÒÞ
ËÊ-ÊÂ ÓÇÎâÕËÄËÔÕÔÍÑÅÑ ÔÉÂÕËâ ÄÐÇÛÐÇÌ 7s-ÑÓÃËÕÂÎË. ±ÑÎâÓË-
ÊÖÇÏÑÔÕË ÂÕÑÏÑÄ àÎÇÏÇÐÕÑÄ 113 Ë 114 ÕÂÍÉÇ ÏÇÐßÛÇ, ÚÇÏ Ö
ËÐÆËâ Ë ÕÂÎÎËâ, Â ÕÂÍÉÇ ÑÎÑÄÂ Ë ÔÄËÐÙÂ ÔÑÑÕÄÇÕÔÕÄÇÐÐÑ ËÊ-ÊÂ
ÓÇÎâÕËÄËÔÕÔÍÑÅÑ ÔÉÂÕËâ ÄÐÇÛÐÇÌ 7p1/2-ÑÃÑÎÑÚÍË (ÔÏ. ÐËÉÇ).
±ÑÍÂÊÂÐÑ, ÚÕÑ Ä 13-Ì Ë 14-Ì ÅÓÖÒÒÂØ ÕÇÐÆÇÐÙËâ Í ÖÄÇÎËÚÇÐËá
a, AP Ë Rmax(np1/2) ÏÇÐâÇÕÔâ ÐÂ ÒÓÑÕËÄÑÒÑÎÑÉÐÖá, ÐÂÚËÐÂâ Ô
ËÐÆËâ Ë ÑÎÑÄÂ ÔÑÑÕÄÇÕÔÕÄÇÐÐÑ. ¥Îâ ÂÕÑÏÑÄ àÎÇÏÇÐÕÑÄ ÔÑ 115
ÒÑ 118 ÊÐÂÚÇÐËâ a ÐÂËÃÑÎßÛËÇ Ä ÔÑÑÕÄÇÕÔÕÄÖáÜËØ ÅÓÖÒÒÂØ {

ËÊ-ÊÂ ÐÂËÃÑÎßÛËØ ÄÇÎËÚËÐ Rmax(np3/2).19 ´ÂÍ, ÄÇÎËÚËÐÂ a(118)
ÏÂÍÔËÏÂÎßÐÂ ÔÓÇÆË a ÄÔÇØ ÃÎÂÅÑÓÑÆÐÞØ ÅÂÊÑÄ.95 ³ÑÅÎÂÔÐÑ
DK CCSD(T)-ÓÂÔÚÇÕÂÏ ÆÎâ àÎÇÏÇÐÕÂ 119, ÊÐÂÚÇÐËÇ a ÕÂÍÉÇ
ÓÇÎâÕËÄËÔÕÔÍË ÖÏÇÐßÛÇÐÑ Ô 693.9 ÆÑ 184.8 Â.Ç. ±ÓË ÓÂÔÛËÓÇ-
ÐËË ÃÂÊËÔÂ ÆÎâ ÓÇÎâÕËÄËÔÕÔÍÑÅÑ ÔÎÖÚÂâ ÒÑÎÖÚÇÐÑ 96

a=165.98 Â.Ç.

V. ¿ÎÇÍÕÓÑÐÐaâ ÔÕÓÖÍÕÖÓa Ë ÔÄÑÌÔÕÄÂ
ÅÂÊÑÑÃÓÂÊÐÞØ ÔÑÇÆËÐÇÐËÌ

1. ²ÇÊÇÓ×ÑÓÆËÌ, ÆÖÃÐËÌ, ÔËÃÑÓÅËÌ, ØÂÔÔËÌ

£ ÓÂÏÍÂØ ÏÇÕÑÆÂ 4c-DFT ÃÞÎÂ ÓÂÔÔÚËÕÂÐÂ àÎÇÍÕÓÑÐÐÂâ
ÔÕÓÖÍÕÖÓÂ ÔÎÇÆÖáÜËØ ÔÑÇÆËÐÇÐËÌ: MF4 , MCl4 , MBr4
(M=Zr, Hf, Rf); MCl5 , MBr5 , MOCl3 (M=Nb, Ta, Db);
MCl6 , MO3 , MOCl4 , MO2Cl2 Ë M(CO)6 (M=Mo, W, Sg);
MO3Cl (M=Tc, Re, Bh) Ë MO4 (M=Ru, Os, Hs)
(ÔÏ. ÑÃÊÑÓÞ 16, 17). ²ÂÔÚÇÕÞ ÏÇÕÑÆÂÏË RECP ÆÎâ ÐÇÍÑÕÑÓÞØ
ÅÂÎÑÅÇÐËÆÑÄ Ë ÑÍÔËÅÂÎÑÅÇÐËÆÑÄ àÎÇÏÇÐÕÑÄ ÚÇÕÄÇÓÕÑÌ ëÛÇÔ-
ÕÑÌ ÅÓÖÒÒ ÑÒÖÃÎËÍÑÄÂÐÞ Ä ÓÂÃÑÕÂØ 49, 54. £ ÔÕÂÕßâØ 101, 102

ÓÂÔÔÏÑÕÓÇÐÞ ÍÑÄÂÎÇÐÕÐÞÇ ÔÑÇÆËÐÇÐËâ ÕËÒÂ MX (X=H, N,
B, C).

²ÂÔÚÇÕÞ ÒÑÍÂÊÂÎË, ÚÕÑ ÖÒÑÏâÐÖÕÞÇ ÔÑÇÆËÐÇÐËâ ÕÓÂÐÔÂÍ-
ÕËÐËÆÑÄ ÒÑ ÔÖÕË âÄÎâáÕÔâ ÅÑÏÑÎÑÅÂÏË ÃÑÎÇÇ ÎÇÅÍËØ àÎÇÏÇÐ-
ÕÑÄ Ä ÅÓÖÒÒÂØ Ë ÑÃÓÂÊÑÄÂÐËÇ ÔÄâÊÇÌ ÑÒÓÇÆÇÎâÇÕÔâ ÄÂÎÇÐÕÐÞÏË
(n71)d-ÑÓÃËÕÂÎâÏË. µÔÕÂÐÑÄÎÇÐÑ Ë ÑÃÝâÔÐÇÐÑ ÓÇÎâÕËÄËÔÕ-
ÔÍËÏË à××ÇÍÕÂÏË 105, 106 ÒÑÄÞÛÇÐËÇ ÖÔÕÑÌÚËÄÑÔÕË ÏÂÍÔË-
ÏÂÎßÐÑÅÑ ÔÑÔÕÑâÐËâ ÑÍËÔÎÇÐËâ Ë ÍÑÄÂÎÇÐÕÐÑÔÕË àÎÇÏÇÐÕÑÄ
ÚÇÕÄÇÓÕÑÌ ë ÄÑÔßÏÑÌ ÅÓÖÒÒ. ´ÂÍ, ÐÂ ÓËÔ. 10 ÒÑÍÂÊÂÐÑ ÓÇÎâÕË-
ÄËÔÕÔÍÑÇ ÖÏÇÐßÛÇÐËÇ à××ÇÍÕËÄÐÞØ ÊÂÓâÆÑÄ ÐÂ ÂÕÑÏÂØ
ÏÇÕÂÎÎÂ (QM) Ë ÖÄÇÎËÚÇÐËÇ ÊÂÔÇÎÇÐÐÑÔÕË ÒÇÓÇÍÓÞÄÂÐËâ (©±)
Ä MCl5 (M=V, Nb, Ta, Db), ÒÑÎÖÚÇÐÐÞÇ Ô ÒÑÏÑÜßá ÂÐÂÎËÊÂ
ÓÂÔÒÓÇÆÇÎÇÐËâ àÎÇÍÕÓÑÐÐÑÌ ÒÎÑÕÐÑÔÕË ÒÑ ®ÂÎÎËÍÇÐÖ.105, 106

±ÓËÚËÐÑÌ ÕÂÍËØ ËÊÏÇÐÇÐËÌ âÄÎâÇÕÔâ ÓÇÎâÕËÄËÔÕÔÍÂâ ÔÕÂÃË-
ÎËÊÂÙËâ ns- Ë np1/2-ÑÓÃËÕÂÎÇÌ Ô ÖÄÇÎËÚÇÐËÇÏ Z. ´ÇÐÆÇÐÙËË Ä
ËÊÏÇÐÇÐËË ÐÇÓÇÎâÕËÄËÔÕÔÍËØ ÊÐÂÚÇÐËÌ ÒÓÑÕËÄÑÒÑÎÑÉÐÞ ÒÓË
ÒÇÓÇØÑÆÇ ÑÕ ÕÂÐÕÂÎÂ Í ÆÖÃÐËá.

¥Îâ ÑÍÔËÅÂÎÑÅÇÐËÆÑÄ àÎÇÏÇÐÕÑÄ 6-Ì ÅÓÖÒÒÞ RECP
CCSD(T)-ÓÂÔÚÇÕÞ 54 ÃÇÊ Ë Ô ÖÚÇÕÑÏ ³°-ÄÊÂËÏÑÆÇÌÔÕÄËâ ÒÑÍÂ-
ÊÂÎË, ÚÕÑ ÐÇÍÑÕÑÓÑÇ ÖÏÇÐßÛÇÐËÇ àÐÇÓÅËË ÂÕÑÏËÊÂÙËË (De) ÆÎâ
ÔÑÇÆËÐÇÐËÌ 6d-àÎÇÏÇÐÕÑÄ ÒÑ ÔÓÂÄÐÇÐËá Ô ÔÑÇÆËÐÇÐËâÏË
5d-àÎÇÏÇÐÕÑÄ ÒÓÑËÔØÑÆËÕ ËÊ-ÊÂ ³°-ÓÂÔÜÇÒÎÇÐËâ 6d-ÑÓÃËÕÂ-
ÎÇÌ. ³ÓÂÄÐÇÐËÇ ÊÐÂÚÇÐËÌ, ÐÂÌÆÇÐÐÞØ ÏÇÕÑÆÂÏË HF (AREP) Ë
CCSD, ÕÂÍÉÇ ÒÓÑÆÇÏÑÐÔÕÓËÓÑÄÂÎÑ ÄÂÉÐÑÔÕß àÎÇÍÕÓÑÐÐÑÌ
ÍÑÓÓÇÎâÙËË. ´ÂÍ, ÐÂ ÇÇ ÆÑÎá ÒÓËØÑÆËÕÔâ*65% De Ä SgO2Cl2
(ÕÂÃÎ. 2).

²ÂÔÚÇÕÞ Ä ÓÂÏÍÂØ ÏÇÕÑÆÑÄ 4c-DFT (ÔÏ.107, 108) Ë PECP
(ÔÏ.54) Ä ÔÑÅÎÂÔËË ÆÓÖÅ Ô ÆÓÖÅÑÏ ÒÑÍÂÊÂÎË, ÚÕÑ MO2Cl2
(M=Mo, W, Sg) âÄÎâÇÕÔâ ÐÂËÃÑÎÇÇ ÔÕÂÃËÎßÐÞÏ ÕËÒÑÏ ÔÑ-
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²ËÔ. 9. ©ÐÂÚÇÐËâ ÓÂÊÐÑÔÕË ÆÎËÐ ÑÆËÐÂÓÐÞØ (1) Ë ÕÓÑÌÐÞØ (2)
ÔÄâÊÇÌ Ä ÔÑÇÆËÐÇÐËâØ 6d- Ë 5d-àÎÇÏÇÐÕÑÄ.18, 101, 102 { A.Borschevsky, V.Pershina, E.Eliav, V.Kaldor. ²ÇÊÖÎßÕÂÕÞ ËÔÔÎÇ-

ÆÑÄÂÐËâ Ä ÒÓÑÙÇÔÔÇ ÒÑÆÅÑÕÑÄÍË Í ÒÇÚÂÕË.
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ÇÆËÐÇÐËÌ ÔÓÇÆË ÑÍÔËØÎÑÓËÆÑÄ. ³ÑÑÕÄÇÕÔÕÄÇÐÐÑ, ÆËÑÍÔËÆË-
ØÎÑÓËÆÞ àÕËØ àÎÇÏÇÐÕÑÄ ÃÞÎË ËÔÒÑÎßÊÑÄÂÐÞ Ä àÍÔÒÇÓËÏÇÐ-
ÕÂØ ÒÑ ÅÂÊÑÄÑÌ ØÓÑÏÂÕÑÅÓÂ×ËË.109, 110 ´ÂÍÉÇ ÖÔÕÂÐÑÄÎÇÐÑ, ÚÕÑ
Sg(CO)6 ÑÚÇÐß ÒÑØÑÉ ÐÂ W(CO)6 Ë ÑÕÎËÚÂÇÕÔâ ÑÕ U(CO)6 .111

²ÂÔÚÇÕÞ Ô ÑÒÕËÏËÊÂÙËÇÌ ÅÇÑÏÇÕÓËË ÆÎâ ÓÂÊÎËÚÐÞØ
ÅÂÎÑÅÇÐËÆÑÄ, ÑÍÔËÅÂÎÑÅÇÐËÆÑÄ, ÑÍÔËÆÑÄ Ë ÆÓÖÅËØ ÔÑÇÆËÐÇÐËÌ
àÎÇÏÇÐÕÑÄ ÚÇÕÄÇÓÕÑÌ ë ÄÑÔßÏÑÌ ÅÓÖÒÒ ÒÑÍÂÊÂÎË, ÚÕÑ ÆÎËÐÞ
ÔÄâÊË (Re) Ä ÔÑÇÆËÐÇÐËâØ 4d- Ë 5d-àÎÇÏÇÐÕÑÄ ÒÑÚÕË ÓÂÄÐÞ
ÄÔÎÇÆÔÕÄËÇ ÎÂÐÕÂÐËÆÐÑÅÑ ÔÉÂÕËâ, Ä ÕÑ ÄÓÇÏâ ÍÂÍ ÆÎâ ÔÑÇÆËÐÇ-
ÐËÌ 6d-àÎÇÏÇÐÕÑÄ ÑÐË ÐÂ *0.05 ë 0.06�A ÃÑÎßÛÇ (ÔÏ. ÓËÔ. 9 Ë
11) ËÊ-ÊÂ ÑÓÃËÕÂÎßÐÑÅÑ Ë ÓÇÎâÕËÄËÔÕÔÍÑÅÑ ÓÂÔÛËÓÇÐËâ
(n71)d-ÑÓÃËÕÂÎÇÌ.

¯Â ÑÔÐÑÄÇ ÓÂÔÚÇÕÑÄ Ä ÒÓËÃÎËÉÇÐËË ®° ÃÞÎË ÒÓÇÆÔÍÂ-
ÊÂÐÞ àÐÕÂÎßÒËË ÂÆÔÑÓÃÙËË (DHads) ÅÂÊÑÑÃÓÂÊÐÞØ ÏÑÎÇÍÖÎ ÐÂ
ÒÑÄÇÓØÐÑÔÕË ØÓÑÏÂÕÑÅÓÂ×ËÚÇÔÍÑÌ ÍÑÎÑÐÍË (ËÊ ÍÄÂÓÙÂ ËÎË
ÐËÕÓËÆÂ ÍÓÇÏÐËâ, ËÔÒÑÎßÊÖÇÏÑÅÑ Ä ÍÂÚÇÔÕÄÇ ÏÂÕÇÓËÂÎÂ
ÆÇÕÇÍÕÑÓÑÄ), ÊÐÂÐËÇ ÍÑÕÑÓÞØ ÐÇÑÃØÑÆËÏÑ ÆÎâ ÒÎÂÐËÓÑÄÂÐËâ
àÍÔÒÇÓËÏÇÐÕÑÄ Ô ÅÂÊÑÄÑÌ ×ÂÊÑÌ (ÔÏ. ÓÂÃÑÕÞ 15 ë 18). ¥Îâ àÕÑÅÑ
ËÔÒÑÎßÊÑÄÂÎËÔß ËÊÄÇÔÕÐÞÇ ÏÑÆÇÎË ÂÆÔÑÓÃÙËË, ÒÑÔÍÑÎßÍÖ
ÍÄÂÐÕÑÄÑ-ØËÏËÚÇÔÍËÇ ÓÂÔÚÇÕÞ ËÊ ÒÇÓÄÞØ ÒÓËÐÙËÒÑÄ ÊÆÇÔß
ÄÔÇ ÇÜÇ ÐÇÄÑÊÏÑÉÐÞ. ¿ÕË ÏÑÆÇÎË ÑÔÐÑÄÂÐÞ ÐÂ ÑÒËÔÂÐËË
ÄÊÂËÏÑÆÇÌÔÕÄËÌ ÏÑÎÇÍÖÎÂ ë ÒÑÄÇÓØÐÑÔÕß, ÍÎÂÔÔË×ËÙËÓÖÇÏÞØ
Ä ÔÑÑÕÄÇÕÔÕÄËË Ô ÑÃÞÚÐÞÏË ÕËÒÂÏË ÆÂÎßÐÑÆÇÌÔÕÄÖáÜËØ
ÄÊÂËÏÑÆÇÌÔÕÄËÌ: ÆËÒÑÎß ë ÆËÒÑÎß, ÆËÒÑÎß ë ÐÂÄÇÆÇÐÐÞÌ
ÆËÒÑÎß Ë ÄÂÐ-ÆÇÓ-ÄÂÂÎßÔÑÄÔÍÑÇ (ÆËÔÒÇÓÔËÑÐÐÑÇ) ÄÊÂËÏÑÆÇÌ-
ÔÕÄËÇ. ´ÂÍ, ÆÎâ ÏÑÎÇÍÖÎÞ Ô ÐÖÎÇÄÞÏ ÆËÒÑÎßÐÞÏ ÏÑÏÇÐÕÑÏ,
ÄÊÂËÏÑÆÇÌÔÕÄÖáÜÇÌ Ô ÆËàÎÇÍÕÓËÚÇÔÍÑÌ ÒÑÄÇÓØÐÑÔÕßá, àÐÇÓ-
ÅËâ ÂÆÔÑÓÃÙËË ÄÞÓÂÉÂÇÕÔâ ÔÎÇÆÖáÜËÏ ÑÃÓÂÊÑÏ:

E�x� � ÿ 3

16

�
eÿ 1

e� 2

�
amol

�1=IPpow� 1=IPmol�x3
, (6)

ÅÆÇ x ì ÓÂÔÔÕÑâÐËÇ ÏÇÉÆÖ ÙÇÐÕÓÑÏ ÏÑÎÇÍÖÎÞ Ë ÒÇÓÄÞÏ
ÔÎÑÇÏ ÂÕÑÏÑÄ ÒÑÄÇÓØÐÑÔÕË, eì ÆËàÎÇÍÕÓËÚÇÔÍÂâ ÒÑÔÕÑâÐÐÂâ
ÏÂÕÇÓËÂÎÂ ÂÆÔÑÓÃÇÐÕÂ, IPìÒÑÕÇÐÙËÂÎ ËÑÐËÊÂÙËË. £ÔÇ ÔÄÑÌ-
ÔÕÄÂ ÏÑÎÇÍÖÎ, ÍÓÑÏÇ x, ÏÑÅÖÕ ÃÞÕß ÕÑÚÐÑ ÓÂÔÔÚËÕÂÐÞ Ô
ËÔÒÑÎßÊÑÄÂÐËÇÏ ÓÇÎâÕËÄËÔÕÔÍËØ ÒÓÑÅÓÂÏÏ, Ä ÕÑ ÄÓÇÏâ ÍÂÍ x
ÏÑÉÐÑ ÒÑÎÖÚËÕß ÕÑÎßÍÑ ÑÙÇÐÍÑÌ (ÔÏ. ÓÂÃÑÕÞ 114 ë 116).

¯ÂÒÓËÏÇÓ, 7DHads=78.5 Í¥É .ÏÑÎß71 ÆÎâ BhO3Cl Ë
48.2 Í¥É .ÏÑÎß71 ÆÎâ TcO3Cl ÃÞÎË ÒÑÎÖÚÇÐÞ 113 Ô ËÔÒÑÎßÊÑ-
ÄÂÐËÇÏ ÏÑÆÇÎÇÌ ÂÆÔÑÓÃÙËË Ë ÕÑÚÐÑ ÓÂÔÔÚËÕÂÐÐÞØ ÏÑÎÇÍÖ-
ÎâÓÐÞØ ÔÄÑÌÔÕÄ. ¯Â ÑÔÐÑÄÂÐËË ÒÑÎÖÚÇÐÐÞØ ÆÂÐÐÞØ ÃÞÎÂ
ÖÔÕÂÐÑÄÎÇÐÂ 113 ÔÎÇÆÖáÜÂâ ÕÇÐÆÇÐÙËâ ËÊÏÇÐÇÐËâ ÎÇÕÖÚÇÔÕË
ÑÍÔËØÎÑÓËÆÑÄ àÎÇÏÇÐÕÑÄ 7-Ì ÅÓÖÒÒÞ:

TcO3Cl>ReO3Cl>BhO3Cl.

±ÑÍÂÊÂÐÑ, ÚÕÑ ÕÂÍÂâ ÊÂÍÑÐÑÏÇÓÐÑÔÕß ÑÒÓÇÆÇÎâÇÕÔâ ÕÇÐÆÇÐ-
ÙËÇÌ ËÊÏÇÓÇÐËâ ÏÑÎÇÍÖÎâÓÐÞØ ÆËÒÑÎßÐÞØ ÏÑÏÇÐÕÑÄ (me).
¿ÍÔÒÇÓËÏÇÐÕÂÎßÐÑÇ ËÔÔÎÇÆÑÄÂÐËÇ 117 ÎÇÕÖÚÇÔÕË ÑÍÔËØÎÑÓË-
ÆÑÄ àÎÇÏÇÐÕÑÄ 7-Ì ÅÓÖÒÒÞ ÆÂÎÑ 7DHads=75 Ë
51 Í¥É .ÏÑÎß71 ÆÎâ BhO3Cl Ë TcO3Cl ÔÑÑÕÄÇÕÔÕÄÇÐÐÑ, ÚÕÑ
ÔÑÅÎÂÔÖÇÕÔâ Ô ÕÇÑÓÇÕËÚÇÔÍËÏË ÊÐÂÚÇÐËâÏË.

¥Îâ ÒÓÇÆÔÍÂÊÂÐËâ àÐÇÓÅËË ÔÎÂÃÞØ ÄÊÂËÏÑÆÇÌÔÕÄËÌ ÏÑÎÇ-
ÍÖÎ MO4 (M=Ru, Os Ë Hs) Ô ËÐÇÓÕÐÑÌ ÒÑÄÇÓØÐÑÔÕßá ÒÑÕÓÇ-
ÃÑÄÂÎËÔß ÓÂÔÚÇÕÞ ÄÞÔÑÍÑÅÑ ÖÓÑÄÐâ ÕÑÚÐÑÔÕË. ¥Îâ àÕÑÅÑ
ÒÑÐÂÆÑÃËÎÑÔß ÏÂÍÔËÏÂÎßÐÑ ÓÂÔÛËÓËÕß ÃÂÊËÔ Ä 4c-DFT-ÓÂÔ-
ÚÇÕÂØ.116 ±ÑÎÖÚÇÐÐÞÇ ÊÐÂÚÇÐËâ ±ª Ë a ÆÎâ MO4 (M=Ru, Os
Ë Hs) ÐÂØÑÆâÕÔâ Ä ÒÑÎÐÑÏ ÔÑÅÎÂÔËË Ô àÍÔÒÇÓËÏÇÐÕÂÎßÐÞÏË
ÆÂÐÐÞÏË ÆÎâ ÑÍÔËÆÑÄ ÓÖÕÇÐËâ Ë ÑÔÏËâ. £ ÆÂÐÐÑÌ ÅÓÖÒÒÇ
ÔÑÇÆËÐÇÐËÌ ÒÓÑËÔØÑÆËÕ ÑÃÓÂÜÇÐËÇ ÕÇÐÆÇÐÙËË ËÊÏÇÐÇÐËâ
àÕËØ ÒÂÓÂÏÇÕÓÑÄ, Ä ÕÑ ÄÓÇÏâ ÍÂÍ Re ÐÇÖÍÎÑÐÐÑ ÄÑÊÓÂÔÕÂÇÕ
(ÓËÔ. 12). ±ÑÍÂÊÂÐÑ, ÚÕÑ ÊÂÍÑÐÑÏÇÓÐÑÔÕË ËÊÏÇÐÇÐËâ àÕËØ
ÔÄÑÌÔÕÄ ÑÒÓÇÆÇÎâáÕÔâ ÒÑÄÇÆÇÐËÇÏ (n71)d-ÑÓÃËÕÂÎÇÌ àÎÇ-
ÏÇÐÕÑÄ 8-Ì ÅÓÖÒÒÞ. ²ÂÔÔÚËÕÂÐÐÞÇ ÐÂ ËØ ÑÔÐÑÄÇ
(Ô ËÔÒÑÎßÊÑÄÂÐËÇÏ ÖÓÂÄÐÇÐËâ (6)) ÊÐÂÚÇÐËâ DHads(MO4) ÐÂ
ÍÄÂÓÙÇ ÒÑÊÄÑÎËÎË ÒÓÇÆÔÍÂÊÂÕß ÔÎÇÆÖáÜÖá ÕÇÐÆÇÐÙËá ËÊÏÇ-
ÐÇÐËâ ÎÇÕÖÚÇÔÕË àÕËØ ÔÑÇÆËÐÇÐËÌ:

RuO4<OsO4>HsO4 .

£ àÍÔÒÇÓËÏÇÐÕÂØ ÒÑ ÅÂÊÑÄÑÌ ÕÇÓÏÑØÓÑÏÂÕÑÅÓÂ×ËË
ÖÔÕÂÐÑÄÎÇÐÑ, ÚÕÑ àÐÇÓÅËâ ÂÆÔÑÓÃÙËË HsO4 ÐÂ ÒÑÄÇÓØÐÑÔÕË
ÐËÕÓËÆÂ ÍÓÇÏÐËâ, ËÔÒÑÎßÊÖÇÏÑÅÑ ÆÎâ ÆÇÕÇÍÕÑÓÑÄ, ÆÇÌÔÕÄË-
ÕÇÎßÐÑ ÐÂ *6 Í¥É .ÏÑÎß71 ÃÑÎßÛÇ, ÚÇÏ àÐÇÓÅËâ ÂÆÔÑÓÃÙËË
OsO4 ÐÂ àÕÑÌ ÉÇ ÒÑÄÇÓØÐÑÔÕË.118 ±ÑÎÖÚÇÐÐÑÇ ÊÐÂÚÇÐËÇ
7DHads=46� 2 Í¥É .ÏÑÎß71 ÑÕÎËÚÐÑ ÔÑÅÎÂÔÖÇÕÔâ Ô ÕÇÑÓÇ-

´ÂÃÎËÙÂ 2. ¿ÐÇÓÅËË ÂÕÑÏËÊÂÙËËWO2Cl2 Ë SgO2Cl2 , ÓÂÔÔÚËÕÂÐÐÞÇ
ÐÂ ÓÂÊÎËÚÐÞØ ÖÓÑÄÐâØ ÖÚÇÕÂ ÓÇÎâÕËÄËÊÏÂ Ë ÍÑÓÓÇÎâÙËË Ô ËÔÒÑÎß-
ÊÑÄÂÐËÇÏ ÏÇÕÑÆÂ RECP.54

®ÑÎÇ- HF (AREP) MP2 CCSD CCSD(T) ³Ï.a

ÍÖÎÂ

WO2Cl2 11.7 24.4 20.9 22.1 23.5
SgO2Cl2 14.6 (70.4) 24.8 (71.3) 21.6 (71.4) 22.5 (71.6) 7

±ÓËÏÇÚÂÐËÇ. ¹ËÔÎÂ Ä ÔÍÑÃÍÂØ ì ÆÑÒÑÎÐËÕÇÎßÐÞÌ ³°-à××ÇÍÕ.
a ²ÂÔÔÚËÕÂÐÑ Ô ÒÑÏÑÜßá ÙËÍÎÂ ¢ÑÓÐÂ ë¤ÂÃÇÓÂ.
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ÏÑÌ ÅÓÖÒÒ, ÑÒÓÇÆÇÎÇÐÐÞÇ Ä 4c-DFT- (ÔÏ.112 ë 116) Ë RECP- (ÔÏ.54)
ÓÂÔÚÇÕÂØ.16

1250 £.±ÇÓÛËÐÂ



ÕËÚÇÔÍËÏ ÊÐÂÚÇÐËÇÏ 45.4� 1 Í¥É .ÏÑÎß71 (ÔÏ.116). ¿ÕÑÕ ÑÔÑ-
ÃÞÌ ÔÎÖÚÂÌ ÔÄËÆÇÕÇÎßÔÕÄÖÇÕ Ñ ÄÂÉÐÑÔÕË ÍÂÍ ÕÑÚÐÞØ ÓÂÔÚÇÕÑÄ,
ÕÂÍ Ë ÔÕÂÕËÔÕËÚÇÔÍË ÊÐÂÚËÏÞØ àÍÔÒÇÓËÏÇÐÕÑÄ. ¯ÇÓÇÎâÕËÄËÔÕ-
ÔÍËÇ ÊÐÂÚÇÐËâ 7DHads ÒÑÍÂÊÂÎË ÕÇ ÉÇ ÕÇÐÆÇÐÙËË ÆÎâ ÕÇÕÓÂ-
ÑÍÔËÆÑÄ àÎÇÏÇÐÕÑÄ 8-Ì ÅÓÖÒÒÞ, ÚÕÑ Ë ÓÇÎâÕËÄËÔÕÔÍËÇ, ÕÂÍ ÍÂÍ
ÑÓÃËÕÂÎßÐÞÇ Ë ÓÇÎâÕËÄËÔÕÔÍËÇ à××ÇÍÕÞ ÐÂ (n71)d-ÑÓÃËÕÂ-
ÎâØ ÆÇÌÔÕÄÖáÕ Ä ÑÆÐÑÏ ÐÂÒÓÂÄÎÇÐËË. ±ÑÍÂÊÂÐÑ, ÚÕÑ ÄÎËâÐËÇ
ÓÇÎâÕËÄËÔÕÔÍËØ à××ÇÍÕÑÄ ÐÂ DHads ÐÇÊÐÂÚËÕÇÎßÐÑ. ±ÓÇÆÒÓË-
ÐËÏÂÎËÔß Ë ÆÓÖÅËÇ ÒÑÒÞÕÍË ËÐÕÇÓÒÓÇÕËÓÑÄÂÕß ÎÇÕÖÚÇÔÕß
HsO4 .47, 119 °ÆÐÂÍÑ ÓÂÔÚÇÕÞ, ÑÒËÔÂÐÐÞÇ Ä àÕËØ ÓÂÃÑÕÂØ,
ËÏÇáÕ ÐÇÍÑÕÑÓÞÇ ÐÇÆÑÔÕÂÕÍË (ÒÑÆÓÑÃÐÇÇ ÔÏ.115).

2. ²ÇÐÕÅÇÐËÌ

¤ËÆÓËÆ ÓÇÐÕÅÇÐËâ RgH ËÔÒÑÎßÊÑÄÂÎÔâ Ä ÍÂÚÇÔÕÄÇ ÕÇÔÕÑÄÑÌ
ÏÑÆÇÎË ÆÎâ ÔÓÂÄÐÇÐËâ ÕÑÚÐÑÔÕË ÓÂÊÎËÚÐÞØ ÏÇÕÑÆÑÄ (DF,
DK, PP Ë DFT), ÍÂÍ Ä ÔÄÑÇ ÄÓÇÏâ Ë AuH. ²ÇÊÖÎßÕÂÕÞ
ÑÃÔÖÉÆÇÐÞ Ä ÓÂÃÑÕÂØ 39, 40, 101. ³ÓÂÄÐÇÐËÇ ÖÔÓÇÆÐÇÐÐÑÅÑ ÒÑ
ÔÒËÐÖ ÓÇÎâÕËÄËÔÕÔÍÑÅÑ (Averaged Relativistic Pseudopotentials
(ARPP)) Ë ÐÇÓÇÎâÕËÄËÔÕÔÍÑÅÑ (Non-Relativistic Pseudopoten-
tials (NRPP)) ÓÂÔÚÇÕÑÄ ÒÑÍÂÊÂÎÑ, ÐÂÒÓËÏÇÓ, ÚÕÑ ÔÍÂÎâÓÐÞÇ
ÓÇÎâÕËÄËÔÕÔÍËÇ à××ÇÍÕÞ ÖÆÄÂËÄÂáÕ De , ÕÑÅÆÂ ÍÂÍ
³°-ÓÂÔÜÇÒÎÇÐËÇ ÖÓÑÄÐÇÌ ÂÕÑÏÂ Rg (s2d9) ÖÏÇÐßÛÂÇÕ àÕÖ
ÄÇÎËÚËÐÖ ÐÂ 0.7 à£ ì ÓÂÊÐÑÔÕß ÊÐÂÚÇÐËÌ, ÐÂÌÆÇÐÐÞØ ÏÇÕÑ-
ÆÂÏË ARPP CCSD Ë SOPP CCSD.39, 40 ´ÇÐÆÇÐÙËâ Í ÖÄÇÎËÚÇ-
ÐËáDe ÒÓË ÒÇÓÇØÑÆÇ ÑÕAgH ÍAuH, ÕÂÍËÏ ÑÃÓÂÊÑÏ, ÏÇÐâÇÕÔâ
ÐÂ ÒÓÑÕËÄÑÒÑÎÑÉÐÖá ÒÓË ÒÇÓÇØÑÆÇ ÑÕ AuH Í RgH. £ÇÎËÚËÐÂ
Re(RgH) ÆÑÎÉÐÂ ÃÞÕß ÃÎËÊÍÂ Í Re(AuH).

²ÂÔÚÇÕÞ Ä ÓÂÊÐÞØ ÒÓËÃÎËÉÇÐËâØ ÒÑÍÂÊÂÎË, ÚÕÑ ÕÇÐÆÇÐÙËâ
Í ÖÄÇÎËÚÇÐËá ÔËÎÑÄÑÌ ÍÑÐÔÕÂÐÕÞ ke ÒÓÑÆÑÎÉÂÇÕÔâ ÆÑ RgH,

ËÏÇáÜÇÅÑ ÐÂËÃÑÎßÛÇÇ ÊÐÂÚÇÐËÇ àÕÑÅÑ ÒÂÓÂÏÇÕÓÂ ËÊ ÄÔÇØ
ËÊÄÇÔÕÐÞØ ÆÄÖØÂÕÑÏÐÞØ ÏÑÎÇÍÖÎ. µÔÕÂÐÑÄÎÇÐÑ, ÚÕÑ me
ÖÏÇÐßÛÂÇÕÔâ ÊÂ ÔÚÇÕ ÓÇÎâÕËÄËÔÕÔÍËØ à××ÇÍÕÑÄ ÑÕ AgH Í
AuH Ë RgH, ÔÎÇÆÑÄÂÕÇÎßÐÑ, RgH ÃÑÎÇÇ ÍÑÄÂÎÇÐÕÐÞÌ, Â
ÓÇÐÕÅÇÐËÌ ÃÑÎÇÇ àÎÇÍÕÓÑÑÕÓËÙÂÕÇÎßÐÞÌ àÎÇÏÇÐÕ, ÚÇÏ ÊÑÎÑÕÑ.
¢ÑÎßÛËÇ ³°-à××ÇÍÕÞ ÑÃÐÂÓÖÉÇÐÞ ÆÎâ Re Ë ke (ÑÙÇÐÍË àÕËØ
ÄÇÎËÚËÐ ÒÓË ÖÚÇÕÇ ³°-à××ÇÍÕÑÄ ÔÑÑÕÄÇÕÔÕÄÇÐÐÑ ÖÄÇÎËÚË-
ÄÂáÕÔâ Ë ÖÏÇÐßÛÂáÕÔâ).76

²ÇÊÖÎßÕÂÕÞ 4c-BDF- (ÔÏ.76) Ë 4c-DFT- (ÔÏ.120) ÓÂÔÚÇÕÑÄ
ÏÑÎÇÍÖÎ AuX Ë RgX (X=F, Cl, Br, O, Au, Rg) ÔÄËÆÇÕÇÎß-
ÔÕÄÖáÕ Ñ ÕÑÏ, ÚÕÑ ÄÎËâÐËÇ ÓÇÎâÕËÄËÔÕÔÍËØ à××ÇÍÕÑÄ ÐÂ ËØ
ÔÄÑÌÔÕÄÂ ÂÐÂÎÑÅËÚÐÑ ÄÎËâÐËá ÆÎâ RgH; ËÔÍÎáÚÇÐËÇ ÔÑÔÕÂÄ-
ÎâáÕ RgF Ë RgO, Ä ÍÑÕÑÓÞØ ³°-ÓÂÔÜÇÒÎÇÐËÇ ÖÄÇÎËÚËÄÂÇÕ
De . °ÆÐÂÍÑ PP-ÓÂÔÚÇÕÞ ÆÎâ RgH, RgLi Ë RgF ÒÑÍÂÊÂÎË,39 ÚÕÑ
ÄÎËâÐËÇ ³°-à××ÇÍÕÑÄ ÐÂ Re ÑÚÇÐß ÏÂÎÑ', ÐÑ ÄÇÎËÍÑ ÐÂ De (àÕÂ
ÄÇÎËÚËÐÂ ÄÑ ÄÔÇØ ÔÎÖÚÂâØ ÖÏÇÐßÛÂÇÕÔâ Ä ÑÕÎËÚËÇ ÑÕ BDF-
ÓÂÔÚÇÕÑÄ 76 ÆÎâ RgF). ³ÍÂÎâÓÐÞÇ ÓÇÎâÕËÄËÔÕÔÍËÇ à××ÇÍÕÞ
ÖÄÇÎËÚËÄÂáÕ De(RgLi), ÐÑ ÔÐËÉÂáÕ De(RgF). °ÐË ÔÐËÉÂáÕ
Re ÐÂ *0.4�A ÄÑ ÄÔÇØ ÔÎÖÚÂâØ. °ÃÐÂÓÖÉÇÐÑ, ÚÕÑ ÔËÐÅÎÇÕÐÑÇ
ÔÑÔÕÑâÐËÇ Rg2 ÃÑÎÇÇ ÖÔÕÑÌÚËÄÑ, ÚÇÏ ÕÓËÒÎÇÕÐÑÇ.120 µÔÕÂ-
ÐÑÄÎÇÐÑ, ÚÕÑ àÐÇÓÅËâ ÆËÔÔÑÙËÂÙËË ËÊÏÇÐâÇÕÔâ Ä ÔÎÇÆÖáÜÇÏ
ÒÑÓâÆÍÇ:

Au2>RgAu>Rg2 .

³ ÙÇÎßá ËÊÖÚÇÐËâ ÖÔÕÑÌÚËÄÑÔÕË ÄÞÔÛËØ ÔÑÔÕÑâÐËÌ
ÑÍËÔÎÇÐËâ ÕÓÂÐÔÂÍÕËÐËÆÑÄ ÓÂÔÔÚËÕÂÐÞ àÐÇÓÅËË ÓÇÂÍÙËÌ ÆËÔ-
ÔÑÙËÂÙËË ×ÕÑÓËÆÐÞØ ÂÐËÑÐÑÄ MFÿ4 Ë MFÿ6 (M=Cu, Ag, Au,
Rg)

MFÿ6 MFÿ4 +F2 ,

MFÿ4 MFÿ2 +F2

Ô ËÔÒÑÎßÊÑÄÂÐËÇÏ ÏÇÕÑÆÑÄ PP/MP2 Ë CCSD.50, 53 ±ÑÍÂÊÂÐÑ,
ÚÕÑ ÓÇÎâÕËÄËÔÕÔÍÂâ ÆÇÔÕÂÃËÎËÊÂÙËâ 6d-ÑÓÃËÕÂÎÇÌ, ÔÒÑÔÑÃ-
ÔÕÄÖáÜÂâ ËØ ÃÑ'ÎßÛÇÏÖ ÖÚÂÔÕËá Ä ÑÃÓÂÊÑÄÂÐËË ØËÏËÚÇÔÍÑÌ
ÔÄâÊË, ÔÒÑÔÑÃÔÕÄÖÇÕ ÖÔÕÑÌÚËÄÑÔÕË ÃÑÎÇÇ ÄÞÔÑÍËØ ÔÕÇÒÇÐÇÌ
ÑÍËÔÎÇÐËâ ÓÇÐÕÅÇÐËâ Ä ÄÞÔÑÍÑÍÑÑÓÆËÐÂÙËÑÐÐÞØ ÔÑÇÆËÐÇ-
ÐËâØ. ±ÑÍÂÊÂÐÑ, ÚÕÑ RgFÿ6 ÔÕÂÃËÎßÐÇÇ ÆÓÖÅËØ ×ÕÑÓËÆÑÄ.
³ÒËÐ-ÑÓÃËÕÂÎßÐÑÇ ÄÊÂËÏÑÆÇÌÔÕÄËÇ ÔÕÂÃËÎËÊËÓÖÇÕ ÂÐËÑÐÞ Ä
ÔÎÇÆÖáÜÇÏ ÒÑÓâÆÍÇ:

RgFÿ6 >RgFÿ4 >RgFÿ2 .

¿ÕÑÕ ÒÑÓâÆÑÍ ÔÑÅÎÂÔÖÇÕÔâ Ô ÑÕÐÑÔËÕÇÎßÐÞÏ ÖÚÂÔÕËÇÏ
6d-àÎÇÍÕÓÑÐÑÄ Ä ÑÃÓÂÊÑÄÂÐËË ÔÄâÊË ÆÎâ ÍÂÉÆÑÅÑ ÄËÆÂ ÔÑÇÆË-
ÐÇÐËÌ.

3. ¿ÎÇÏÇÐÕ 112

ªÊÄÇÔÕÐÑ, ÚÕÑ àÎÇÏÇÐÕÞ 12-Ì ÅÓÖÒÒÞ ÔÕÂÐÑÄâÕÔâ ÃÑÎÇÇ ËÐÇÓÕ-
ÐÞÏË ÒÑ ÏÇÓÇ ÖÄÇÎËÚÇÐËâ Z ÍÂÍ ÓÇÊÖÎßÕÂÕ ÓÇÎâÕËÄËÔÕÔÍÑÌ
ÔÕÂÃËÎËÊÂÙËË Ë ÔÉÂÕËâ ns-ÑÓÃËÕÂÎÇÌ. ´ÂÍ, ÓÕÖÕß âÄÎâÇÕÔâ
ÉËÆÍÑÔÕßá. °ÉËÆÂÇÕÔâ, ÚÕÑ Ä ÔÎÖÚÂÇ àÎÇÏÇÐÕÂ 112 ÓÇÎâÕË-
ÄËÔÕÔÍËÇ à××ÇÍÕÞ ÃÖÆÖÕ ÇÜÇ ÃÑÎÇÇ ÄÞÓÂÉÇÐÞ.

²ÂÐÇÇ±ËÕÙÇÓ 121 ÒÓÇÆÒÑÎÑÉËÎ, ÚÕÑ ÑÚÇÐß ÄÞÔÑÍÂâ àÐÇÓÅËâ
ÄÑÊÃÖÉÆÇÐËâ 6d107s2? 6d107s7p1/2 (*8.6 à£) àÎÇÏÇÐÕÂ 112 Ä
ÍÑÐ×ËÅÖÓÂÙËá ÏÇÕÂÎÎËÚÇÔÍÑÅÑ ÔÑÔÕÑâÐËâ ÐÇ ÃÖÆÇÕ ÔÍÑÏÒÇÐ-
ÔËÓÑÄÂÐÂ ÒÓËÓÑÔÕÑÏ àÐÇÓÅËË ÑÕ ÑÃÓÂÊÑÄÂÐËâ ÔÄâÊË ÏÇÕÂÎÎ ë
ÏÇÕÂÎÎ. ´ÂÍËÏ ÑÃÓÂÊÑÏ, ÔÑÄÓÇÏÇÐÐÑÌ ÕÇÑÓËË àÎÇÍÕÓÑÐÐÑÅÑ
ÔÕÓÑÇÐËâ ÒÓÇÆÔÕÑâÎÑ ÑÕÄÇÕËÕß ÐÂ ÔÎÇÆÖáÜËÇ ÄÑÒÓÑÔÞ:

ì âÄÎâÇÕÔâ ÎË àÎÇÏÇÐÕ 112 Ä ÕÄÇÓÆÑÏ ÔÑÔÕÑâÐËË ÏÇÕÂÎ-
ÎÑÏ, ËÎË ÑÐ ÃÑÎßÛÇ ÒÑØÑÉ ÐÂ ÕÄÇÓÆÞÌ ÃÎÂÅÑÓÑÆÐÞÌ ÅÂÊ?

ì ÐÂÔÍÑÎßÍÑ ÎÇÕÖÚËÏ Ë ØËÏËÚÇÔÍË ÂÍÕËÄÐÞÏ âÄÎâÇÕÔâ
àÎÇÏÇÐÕ 112 Ä ÔÓÂÄÐÇÐËË Ô ÓÕÖÕßá Ë ÓÂÆÑÐÑÏ, ÑÔÑÃÇÐÐÑ ÒÑ
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²ËÔ. 12. ©ÐÂÚÇÐËâ ÆÎËÐ ÔÄâ-
ÊÇÌ (a), ÒÑÕÇÐÙËÂÎÑÄ ËÑÐËÊÂ-
ÙËË (b) Ë ÒÑÎâÓËÊÖÇÏÑÔÕÇÌ (c)
ÆÎâ MO4 (M=Ru, Os, Hs),
ÐÂÌÆÇÐÐÞÇ Ä ÓÇÎâÕËÄËÔÕ-
ÔÍÑÏ (1) Ë ÐÇÓÇÎâÕËÄËÔÕ-
ÔÍÑÏ (2) ÒÓËÃÎËÉÇÐËâØ.116

3ì àÍÔÒÇÓËÏÇÐÕ.
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ÑÕÐÑÛÇÐËá Í ÊÑÎÑÕÖ, ËÔÒÑÎßÊÖÇÏÑÏÖ ÆÎâ ÒÑÍÓÞÕËâ ÆÇÕÇÍÕÑ-
ÓÑÄ Ä àÍÔÒÇÓËÏÇÐÕÂØ ÒÑ ÅÂÊÑÄÑÌ ØÓÑÏÂÕÑÅÓÂ×ËË?

Â. ³ÄÑÌÔÕÄÂ ÂÕÑÏÑÄ

¿ÎÇÍÕÓÑÐÐÂâ ÔÕÓÖÍÕÖÓÂ ÂÕÑÏÑÄ ÓÕÖÕË Ë àÎÇÏÇÐÕÂ 112 ÃÞÎÂ
ÓÂÔÔÚËÕÂÐÂ Ä ÓÂÏÍÂØ ÓÂÊÎËÚÐÞØ ÒÓËÃÎËÉÇÐËÌ: ÏÇÕÑÆÂÏË
4c-BDF Ô ×ÖÐÍÙËÑÐÂÎÂÏË ±ÇÓÆßáë¢ÖÓÍÇ ë¿ÓÐÙÇÓØÑ×Â
(PBE) Ë PBE Ô ÒÑÒÓÂÄÍÑÌ, ËÔÍÎáÚÂáÜÇÌ ÔÂÏÑÆÇÌÔÕÄËÇ àÎÇÍÕ-
ÓÑÐÂ (PBE Self Interaction Correction (PBESIC)),{ Â ÕÂÍÉÇ QR-
PP CCSD(T), ARPP CCSD(T),52 ECP CCSD(T) 62 Ë DC(B)
CCSD(T).89, 103 ¯ÂËÃÑÎÇÇ ÕÑÚÐÞÏË ÊÐÂÚÇÐËâÏË ÆÎâ àÎÇ-
ÏÇÐÕÂ 112 âÄÎâáÕÔâ ±ª=11.07 à£ (ÔÏ.89) (DBC CCSD(T)-
ÓÂÔÚÇÕ) Ë a=27.64 Â.Ç (DC CCSD(T)-ÓÂÔÚÇÕ).103 CÄÑÌÔÕÄÂ
àÎÇÏÇÐÕÑÄ 12-Ì ÅÓÖÒÒÞ, ÔÑÅÎÂÔÐÑ ÓÇÎâÕËÄËÔÕÔÍËÏ Ë ÐÇÓÇÎâ-
ÕËÄËÔÕÔÍËÏ ÓÂÔÚÇÕÂÏ, ËÎÎáÔÕÓËÓÖÇÕ ÓËÔ. 13.

£ ÔÑÑÕÄÇÕÔÕÄËË Ô ÓÂÔÚÇÕÂÏË, ÔÓÇÆË àÎÇÏÇÐÕÑÄ 12-Ì ÅÓÖÒÒÞ
ÊÐÂÚÇÐËÇ ±ª(112) ÏÂÍÔËÏÂÎßÐÑ, Â a ì ÏËÐËÏÂÎßÐÑ, ÚÕÑ
ÑÕÓÂÉÂÇÕ ÊÂÍÑÐÑÏÇÓÐÑÔÕß Ä ËÊÏÇÐÇÐËË àÐÇÓÅËÌ ÑÓÃËÕÂÎÇÌ Ë
Rmax ÔÑÑÕÄÇÕÔÕÄÇÐÐÑ (ÔÏ. ÓËÔ. 5). ²ÇÎâÕËÄËÔÕÔÍÑÇ ÊÐÂÚÇÐËÇ
±ª(112) ÐÂ 4 à£ ÃÑÎßÛÇ ÐÇÓÇÎâÕËÄËÔÕÔÍÑÅÑ, ÒÑÔÍÑÎßÍÖ Ä
ÓÇÎâÕËÄËÔÕÔÍÑÏ ÒÓËÃÎËÉÇÐËË ÒÇÓÄÞÌ ÖÆÂÎâÇÏÞÌ àÎÇÍÕ-
ÓÑÐ ì 6d5/2, Â Ä ÐÇÓÇÎâÕËÄËÔÕÔÍÑÏ ÒÓËÃÎËÉÇÐËË ì àÕÑ
ÆÇÔÕÂÃËÎËÊËÓÑÄÂÐÐÞÌ 7s-àÎÇÍÕÓÑÐ. ©ÐÂÚÇÐËÇ a(112)=45 Â.Ç.
ÖÏÇÐßÛÇÐÑ ËÊ-ÊÂ ÓÇÎâÕËÄËÔÕÔÍÑÅÑ ÔÉÂÕËâ 7s-ÑÓÃËÕÂÎË. ±Ñ
ÕÑÌ ÉÇ ÒÓËÚËÐÇ ¡²(112) Ä ÓÇÎâÕËÄËÔÕÔÍÑÏ ÒÓËÃÎËÉÇÐËË
ÖÏÇÐßÛÇÐ ÐÂ 0.5 Â.Ç. Ë âÄÎâÇÕÔâ ÐÂËÏÇÐßÛËÏ ÆÎâ àÎÇÏÇÐÕÑÄ
12-Ì ÅÓÖÒÒÞ. ¯ÇÓÇÎâÕËÄËÔÕÔÍËÇ ÊÐÂÚÇÐËâ ÏÇÐâáÕÔâ ÒÓÑÕËÄÑ-
ÒÑÎÑÉÐÞÏ ÑÃÓÂÊÑÏ, ÐÂÚËÐÂâ Ô ÍÂÆÏËâ (ÔÏ. ÓËÔ. 13).

Ã. ¤ÑÏÑâÆÇÓÐÞÇ ÆËÏÇÓÞ

²ÂÔÔÏÑÕÓÇÐËÇ äÏÂÍÓÑÍÑÎËÚÇÔÕÄÂã àÎÇÏÇÐÕÂ 112 ÐÂÚËÐÂÇÕÔâ Ô
ÄÞâÔÐÇÐËâ ÄÑÒÓÑÔÂ, ÐÂÔÍÑÎßÍÑ ÔËÎßÐÑ ÑÐ ÔÄâÊÂÐ Ô ÔÂÏËÏ
ÔÑÃÑÌ. ³ àÕÑÌ ÙÇÎßá ÄÞÒÑÎÐÇÐÞ ÓÂÔÚÇÕÞ ÔÒÇÍÕÓÑÔÍÑÒËÚÇÔÍËØ

ÔÄÑÌÔÕÄ Hg2 Ë (112)2 Ô ËÔÒÑÎßÊÑÄÂÐËÇÏ ÓÂÊÎËÚÐÞØ ÏÇÕÑÆÑÄ:
4c-BDF PBE, ECP CCSD(T), QP-PP CCSD(T) { Ë
4c-DFT.120, 122 ±ÑÍÂÊÂÐÑ, ÚÕÑ ØËÏËÚÇÔÍÂâ ÔÄâÊß Ä (112)2 ÑÒÓÇ-
ÆÇÎâÇÕÔâ ÍÂÍ 7s-, ÕÂÍ Ë 6d-ÑÓÃËÕÂÎâÏË, Ë ÐÇ âÄÎâÇÕÔâ ÚËÔÕÑ
ÄÂÐ-ÆÇÓ-ÄÂÂÎßÔÑÄÑÌ, ÍÂÍ Ë Ö Hg2 .123 ²ÇÊÖÎßÕÂÕÞ DFT- Ë
PP-ÓÂÔÚÇÕÑÄ ÔÑÅÎÂÔÖáÕÔâ Ä ÑÕÐÑÛÇÐËË ÖÄÇÎËÚÇÐËâ De ÒÓË
ÒÇÓÇØÑÆÇ ÑÕ Hg2 Í (112)2 ÒÓËÏÇÓÐÑ ÐÂ 0.04 à£ Ô ÖÍÑÓÑÚÇÐËÇÏ
ÔÄâÊË Ä ÔÑÑÕÄÇÕÔÕÄËË Ô Rmax[7s(112)]<Rmax[6s(Hg)] (ÓËÔ. 14).

Ä. ´ÄÇÓÆÑÇ ÔÑÔÕÑâÐËÇ

¥Îâ ÕÄÇÓÆÑÅÑ ÔÑÔÕÑâÐËâ àÎÇÏÇÐÕÂ 112 ÃÞÎË ÄÞÒÑÎÐÇÐÞ ÐÇÓÇ-
ÎâÕËÄËÔÕÔÍËÇ, ÔÍÂÎâÓÐÞÇ ÓÇÎâÕËÄËÔÕÔÍËÇ Ë ÚÇÕÞÓÇØÍÑÏÒÑ-
ÐÇÐÕÐÞÇ ÓÇÎâÕËÄËÔÕÔÍËÇ ÓÂÔÚÇÕÞ ÊÑÐÐÑÌ ÔÕÓÖÍÕÖÓÞ
ÏÇÕÑÆÂÏË LDA DFT.124 µÔÕÂÐÑÄÎÇÐÑ, ÚÕÑ ÆÎâ àÕÑÅÑ ÔÑÔÕÑâ-
ÐËâ àÎÇÏÇÐÕÂ 112 ÒÓÇÆÒÑÚÕËÕÇÎßÐÂ ÔÕÓÖÍÕÖÓÂ hcp (ÍÂÍ Ö ÙËÐÍÂ
Ë ÍÂÆÏËâ), Ä ÑÕÎËÚËÇ ÑÕ ÓÕÖÕË (ÔÕÓÖÍÕÖÓÂ fcc). ´ÂÍËÏ ÑÃÓÂ-
ÊÑÏ, ÐÂ ÔÓÖÍÕÖÓÐÑÏ ÖÓÑÄÐÇ àÎÇÏÇÐÕ 112 ÆÑÎÉÇÐ ÑÕÎËÚÂÕßÔâ ÑÕ
ÔÄÑÇÅÑ ÃÑÎÇÇ ÎÇÅÍÑÅÑ ÅÑÏÑÎÑÅÂ ì ÓÕÖÕË ì Ë ÃÞÕß ÔØÑÉËÏ Ô
ÃÎÂÅÑÓÑÆÐÞÏË ÅÂÊÂÏË Ä ÕÄÇÓÆÑÏ ÔÑÔÕÑâÐËË. ¿ÐÇÓÅËâ ÍÑÅÇÊËË
àÎÇÏÇÐÕÂ 112 Ä ÕÄÇÓÆÑÏ ÔÑÔÕÑâÐËË ÐÂÌÆÇÐÂ (SR-ÓÂÔÚÇÕ) ÓÂÄ-
ÐÑÌ 1.13 à£, ÚÕÑ ÃÑÎßÛÇ àÐÇÓÅËË ÍÑÅÇÊËË ÓÕÖÕË (0.64 à£) Ë ÐÂ
ÒÑÓâÆÑÍ ÃÑÎßÛÇ ÂÐÂÎÑÅËÚÐÑÌ ÄÇÎËÚËÐÞ ÆÎâ ÕÄÇÓÆÞØ ËÐÇÓÕ-
ÐÞØ ÅÂÊÑÄ. ³ÆÇÎÂÐ ÄÞÄÑÆ, ÚÕÑ àÎÇÏÇÐÕ 112, ÔÍÑÓÇÇ ÄÔÇÅÑ,
ÒÑÎÖÒÓÑÄÑÆÐËÍ Ô ÛËÓËÐÑÌ ÊÂÒÓÇÜÇÐÐÑÌ ÊÑÐÞ ÐÇ ÏÇÐÇÇ
0.2 à£. (²ÇÊÖÎßÕÂÕÞ LDA-ÓÂÔÚÇÕÑÄ ÓÂÔÔÏÂÕÓËÄÂÎËÔß Ä ÍÂÚÇ-
ÔÕÄÇ ÐËÉÐÇÌ ÅÓÂÐËÙÞ.) £ àÕÑÏ ÔÏÞÔÎÇ àÎÇÏÇÐÕ 112 ÐÂÒÑÏË-
ÐÂÇÕ ÔÍÑÓÇÇ ÏÇÕÂÎÎÞ 12-Ì ÅÓÖÒÒÞ, ÚÇÏ ÃÎÂÅÑÓÑÆÐÞÇ ÅÂÊÞ.

Å. ¡ÆÔÑÓÃÙËâ ÐÂ ËÐÇÓÕÐÞØ ÒÑÄÇÓØÐÑÔÕâØ

©ÐÂÐËÇ àÐÕÂÎßÒËË ÂÆÔÑÓÃÙËË àÎÇÏÇÐÕÂ 112 ÐÂ ËÐÇÓÕÐÞØ
ÒÑÄÇÓØÐÑÔÕâØ, ÕÂÍËØ ÍÂÍ ÍÄÂÓÙ Ë ÎÇÆ (ÍÑÕÑÓÞÌ ÏÑÉÇÕ
ÑÃÓÂÊÑÄÞÄÂÕßÔâ Ä ØÓÑÏÂÕÑÅÓÂ×ËÚÇÔÍÑÌ ÍÑÎÑÐÍÇ ÐËÉÇ
7808C), ÐÇÑÃØÑÆËÏÑ ÆÎâ ÒÎÂÐËÓÑÄÂÐËâ àÍÔÒÇÓËÏÇÐÕÑÄ ÒÑ
ÅÂÊÑÄÑÌ ØÓÑÏÂÕÑÅÓÂ×ËË. ³ àÕÑÌ ÙÇÎßá ÃÞÎË ÓÂÔÔÚËÕÂÐÞ
ÊÐÂÚÇÐËâ DHads ÐÂ àÕËØ ÏÂÕÇÓËÂÎÂØ ÆÎâ ÓÕÖÕË, àÎÇÏÇÐÕÂ 112
Ë ÓÂÆÑÐÂ Ô ËÔÒÑÎßÊÑÄÂÐËÇÏ ÏÑÆÇÎË ÂÆÔÑÓÃÙËË (ÔÏ. ÖÓÂÄÐÇÐËÇ
(6)) Ë ÂÕÑÏÐÞØ ÔÄÑÌÔÕÄ.103, 122 ±ÑÎÖÚÇÐÐÞÇ ÊÐÂÚÇÐËâ ÆÎâ ÓÕÖÕË
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²ËÔ. 13. ²ÇÎâÕËÄËÔÕÔÍËÇ (1) Ë
ÐÇÓÇÎâÕËÄËÔÕÔÍËÇ (2) ÒÑÕÇÐ-
ÙËÂÎÞ ËÑÐËÊÂÙËË (a), ÂÕÑÏ-
ÐÞÇ ÓÂÆËÖÔÞ (b), Ë ÒÑÎâÓËÊÖÇ-
ÏÑÔÕË (c) ÆÎâ àÎÇÏÇÐÕÑÄ 12-Ì
ÅÓÖÒÒÞ.122
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²ËÔ. 14. ¿ÐÇÓÅËË ÆËÔÔÑÙËÂÙËË (a) Ë ÆÎËÐÞ ÔÄâÊÇÌ (b) Ä ÆËÏÇÓÂØ
àÎÇÏÇÐÕÑÄ 12-Ì ÅÓÖÒÒÞ.18

®ÇÕÑÆ ÓÂÔÚÇÕÂ: 1 ì QR PP CCSD(T), 2 ì 4c-BDF PBESIC, 3 ì
4c-DFT, 4ì àÍÔÒÇÓËÏÇÐÕ.

{ W.Lin, M.Dolg, P.Schwerdtfeger. ¯ÇÑÒÖÃÎËÍÑÄÂÐÐÞÇ ÓÇÊÖÎß-
ÕÂÕÞ.

1252 £.±ÇÓÛËÐÂ



7DHads=40.5 ÐÂ ÍÄÂÓÙÇ Ë 25.20 Í¥É .ÏÑÎß71 ÐÂ ÎßÆÖ
ØÑÓÑÛÑ ÔÑÅÎÂÔÖáÕÔâ Ô àÍÔÒÇÓËÏÇÐÕÂÎßÐÞÏË ÆÂÐÐÞÏË ì
42� 2 Ë 25.5� 2 Í¥É .ÏÑÎß71 ÔÑÑÕÄÇÕÔÕÄÇÐÐÑ.125

¥Îâ àÎÇÏÇÐÕÂ 112 ÃÞÎË ÒÓÇÆÔÍÂÊÂÐÞ ÄÇÎËÚËÐÞ 7DHads=
43.2� 0.2 ÐÂ ÍÄÂÓÙÇ Ë 26.3� 0.1 Í¥É .ÏÑÎß71 ÐÂ ÎßÆÖ. ´ÂÍËÏ
ÑÃÓÂÊÑÏ, àÎÇÏÇÐÕ 112, ÍÂÍ ÑÉËÆÂÇÕÔâ, ÃÖÆÇÕ ÑÔÂÉÆÂÕßÔâ ÐÂ
ÎßÆÖ ÕÇÓÏÑØÓÑÏÂÕÑÅÓÂ×ËÚÇÔÍÑÌ ÍÑÎÑÐÍË ÒÓË ÐÇÔÍÑÎßÍÑ
ÃÑÎÇÇ ÄÞÔÑÍÑÌ ÕÇÏÒÇÓÂÕÖÓÇ, ÚÇÏ ÓÕÖÕß. ²ÂÔÚÇÕÞ Ä ÐÇÓÇÎâÕË-
ÄËÔÕÔÍÑÏ ÒÓËÃÎËÉÇÐËË ÒÑÍÂÊÂÎË, ÚÕÑ àÎÇÏÇÐÕ 112 ÂÆÔÑÓÃË-
ÓÑÄÂÎÔâ ÃÞ ÒÓË ÃÑÎÇÇ ÐËÊÍÑÌ ÕÇÏÒÇÓÂÕÖÓÇ, ÚÇÏ ÓÕÖÕß.

°ÆÐËÏ ËÊ ÄÂÉÐÞØ ÆÎâ ØËÏËË ÄÞÄÑÆÑÄ âÄÎâÇÕÔâ ÕÑ, ÚÕÑ
àÎÇÏÇÐÕ 112 ÔËÎßÐÇÇ ÔÄâÊÂÐ ÄÂÐ-ÆÇÓ-ÄÂÂÎßÔÑÄÞÏË ÔËÎÂÏË,
ÚÇÏ ÓÕÖÕß, Ä ÅÑÏÑâÆÇÓÐÑÏ ÆËÏÇÓÇ Ä ÕÄÇÓÆÑÏ ÔÑÔÕÑâÐËË Ë Ä
ÂÆÔÑÓÃËÓÑÄÂÐÐÑÏ ÔÑÔÕÑâÐËË ÐÂ ËÐÇÓÕÐÑÌ ÒÑÄÇÓØÐÑÔÕË.
¿ÕÑ ÑÃÖÔÎÑÄÎÇÐÑ ÓÇÎâÕËÄËÔÕÔÍËÏ ÔÉÂÕËÇÏ 7s-ÑÓÃËÕÂÎË
(ÔÏ. ÓËÔ. 5).

Æ. ¤ÇÕÇÓÑâÆÇÓÐÞÇ ÆËÏÇÓÞ

£ ÍÂÚÇÔÕÄÇ ÒÇÓÄÑÅÑ ÛÂÅÂ Í ËÊÖÚÇÐËá ÂÆÔÑÓÃÙËË ÓÕÖÕË Ë
àÎÇÏÇÐÕÂ 112 ÐÂ ÒÑÄÇÓØÐÑÔÕâØ ÃÎÂÅÑÓÑÆÐÞØ ÏÇÕÂÎÎÑÄ ÃÞÎË
ÒÓÑÄÇÆÇÐÞ 4c-DFT-ÓÂÔÚÇÕÞ àÎÇÍÕÓÑÐÐÑÌ ÔÕÓÖÍÕÖÓÞ HgM Ë
112M (®=Ag, Au, Pt, Pd, Cu).122, 126 µÔÕÂÐÑÄÎÇÐÑ, ÚÕÑ ÑÃÓÂ-
ÊÑÄÂÐËÇ ÔÄâÊË ÏÇÉÆÖ àÎÇÏÇÐÕÑÏ 112 Ë Au ÒÓÑËÔØÑÆËÕ Ä
ÑÔÐÑÄÐÑÏ ÊÂ ÔÚÇÕ ÖÚÂÔÕËâ 7s-ÑÓÃËÕÂÎË àÎÇÏÇÐÕÂ 112, ØÑÕâ
6d-ÑÓÃËÕÂÎË ÕÂÍÉÇ ÂÍÕËÄÐÞ (ÓËÔ. 15). ¯ÂÌÆÇÐÑ, ÚÕÑ
De(112Au) ÐÂ *0.2 à£ ÏÇÐßÛÇ, ÚÇÏ De(HgAu), Â Re(112Au)
ÃÑÎßÛÇ, ÚÇÏ Re(HgAu).

±ÑÍÂÊÂÐÑ, ÚÕÑ ÓÇÎâÕËÄËÔÕÔÍËÇ à××ÇÍÕÞ ÖÄÇÎËÚËÄÂáÕDe Ä
HgAu ÐÂ 0.13 à£, ÐÑ ÔÑÍÓÂÜÂáÕ ÇÇ ÒÓËÃÎËÊËÕÇÎßÐÑ ÐÂ ÕÑ ÉÇ
ÊÐÂÚÇÐËÇ (0.12 à£) Ä 112Au. £ÇÎËÚËÐÂ Re ÖÏÇÐßÛÂÇÕÔâ
ÄÔÎÇÆÔÕÄËÇ ÓÇÎâÕËÄËÔÕÔÍËØ à××ÇÍÕÑÄ Ä ÑÃÇËØ ÔËÔÕÇÏÂØ.
²ÇÎâÕËÄËÔÕÔÍËÇ à××ÇÍÕÞ ÒÓËÄÑÆâÕ Í ÖÄÇÎËÚÇÐËá ÍÑÎÇÃÂ-
ÕÇÎßÐÞØ ÚÂÔÕÑÕ (we) Ä ÍÂÉÆÑÏ ÔÑÇÆËÐÇÐËË, ÐÑ Ä ÅÑÓÂÊÆÑ
ÏÇÐßÛÇÌ ÔÕÇÒÇÐË Ä 112Au, ÚÇÏ Ä HgAu. ²ÇÎâÕËÄËÔÕÔÍËÏ
ÔÉÂÕËÇÏ 7s-ÑÓÃËÕÂÎÇÌ ÑÃÖÔÎÑÄÎÇÐÑ ÔÐËÉÇÐËÇ ÍÂÍ ËÑÐÐÞØ,
ÕÂÍ Ë ÍÑÄÂÎÇÐÕÐÞØ ÄÍÎÂÆÑÄ Ä ÑÃÓÂÊÑÄÂÐËÇ ÔÄâÊË àÎÇÏÇÐ-
ÕÑÏ 112.122

Ç. ¡ÆÔÑÓÃÙËâ ÐÂ ÍÎÂÔÕÇÓÂØ ÊÑÎÑÕÂ

±ÓË ËÔÔÎÇÆÑÄÂÐËË ÂÆÔÑÓÃÙËË ÓÕÖÕË Ë àÎÇÏÇÐÕÂ 112 ÐÂ ÒÑ-
ÄÇÓØÐÑÔÕË ÊÑÎÑÕÂ ÃÞÎË ÄÞÒÑÎÐÇÐÞ 4c-DFT-ÓÂÔÚÇÕÞ ÔËÔÕÇÏÞ
ÂÕÑÏ ÏÇÕÂÎÎÂ ë ÍÎÂÔÕÇÓ ÊÑÎÑÕÂ.122, 127 ë 129 ±ÑÔÍÑÎßÍÖ ÔÕÓÖÍ-
ÕÖÓÂ ÔÎÑÇÄ ÊÑÎÑÕÂ, ÒÑÍÓÞÄÂáÜËØ ÍÓÇÏÐËÇÄÞÇ ÆÇÕÇÍÕÑÓÞ,

ÐÇËÊÄÇÔÕÐÂ, ÃÞÎË ÓÂÔÔÏÑÕÓÇÐÞ ÆÄÂ ÄËÆÂ ËÆÇÂÎßÐÑÌ ÒÑ-
ÄÇÓØÐÑÔÕË: Au(100) Ë Au(111). ¥Îâ ËÏËÕÂÙËË àÕËØ ÕËÒÑÄ
ÒÑÄÇÓØÐÑÔÕÇÌ ÒÑÔÕÓÑËÎË ÍÎÂÔÕÇÓÞ ÓÂÊÎËÚÐÑÅÑ ÓÂÊÏÇÓÂ,
ÄÍÎáÚÂáÜËÇ ÔÄÞÛÇ ÔÕÂ ÂÕÑÏÑÄ.

¬ÓËÄÞÇ ÒÑÕÇÐÙËÂÎßÐÑÌ àÐÇÓÅËË, ÒÑÎÖÚÇÐÐÞÇ Ä ÓÇÊÖÎßÕÂÕÇ
ÓÂÔÚÇÕÑÄ 129 ÄÔÕÓÑÇÐÐÞØ ÍÎÂÔÕÇÓÑÄ M7AunAum (M=Hg Ë
112, nmax=36, m=156), ÏÑÆÇÎËÓÖáÜËØ ÒÑÄÇÓØÐÑÔÕß
Au(100), ÒÓÇÆÔÕÂÄÎÇÐÞ ÐÂ ÓËÔ. 16. £ËÆÐÑ, ÚÕÑ àÐÇÓÅËâ ÔÄâÊË
(Eb) àÎÇÏÇÐÕÂ 112 Ô ÊÑÎÑÕÑÏ ÐÂ 0.1 ë 0.3 à£ ÏÇÐßÛÇ, ÚÇÏ Ô
ÓÕÖÕßá Ä ÊÂÄËÔËÏÑÔÕË ÑÕ ÅÇÑÏÇÕÓËË ÂÆÔÑÓÃÙËÑÐÐÑÅÑ ÍÑÏ-
ÒÎÇÍÔÂ; äÏÑÔÕËÍÑÄÑÇã ÒÑÎÑÉÇÐËÇ ÂÆÔÑÓÃËÓÑÄÂÐÐÑÅÑ ÂÕÑÏÂ
ÆÑÎÉÐÑ ÃÞÕß ÒÓÇÆÒÑÚÕËÕÇÎßÐÞÏ. ªÔÒÑÎßÊÖâ ÓÂÊÐËÙÖ ÏÇÉÆÖ
ÓÂÔÚÇÕÐÞÏ Eb=1.52 à£ Ë àÍÔÒÇÓËÏÇÐÕÂÎßÐÞÏ ÊÐÂÚÇÐËÇÏ
7DHads=1.03 à£ ÆÎâ ÓÕÖÕË ÐÂ ÊÑÎÑÕÇ,130 ÒÑÎÖÚËÎË
7DHads(112)= 0.65 à£.129

£ÞÒÑÎÐÇÐÞ ÕÂÍÉÇ 4c-DFT-ÓÂÔÚÇÕÞ 131 ÆÎâ ÓÕÖÕË Ë àÎÇ-
ÏÇÐÕÂ 112, ÄÊÂËÏÑÆÇÌÔÕÄÖáÜËØ Ô ÍÓÖÒÐÞÏË ÍÎÂÔÕÇÓÂÏË
ÊÑÎÑÕÂ (ÆÑ n=120), ËÏËÕËÓÖáÜËÏË ÒÑÄÇÓØÐÑÔÕß Au(111).
²ÇÊÖÎßÕÂÕÞ ÒÑÍÂÊÂÎË ÕÑ ÉÇ ÔÑÑÕÐÑÛÇÐËÇ ÏÇÉÆÖ Eb ÓÕÖÕË Ë
àÎÇÏÇÐÕÂ 112, ÍÂÍ Ë ÆÎâ ÒÑÄÇÓØÐÑÔÕË Au(100): àÎÇÏÇÐÕ 112 ÐÂ
*0.1 ë 0.2 à£ ÔÎÂÃÇÇ ÔÄâÊÂÐ Ô ÊÑÎÑÕÑÏ, ÚÇÏ ÓÕÖÕß. £ ÙÇÎÑÏ, Eb

ÆÎâ ÍÎÂÔÕÇÓÑÄ, ÏÑÆÇÎËÓÖáÜËØ ÒÑÄÇÓØÐÑÔÕßAu(111), ÏÇÐßÛÇ,
ÚÇÏ ÆÎâ ÍÎÂÔÕÇÓÑÄ, ÏÑÆÇÎËÓÖáÜËØ ÒÑÄÇÓØÐÑÔÕß Au(100).
©ÐÂÚÇÐËÇ Eb(1127Au94) ÔÑÔÕÂÄÎâÇÕ 0.46 à£ Ä ÒÓÇÆÒÑÚÕËÕÇÎß-
ÐÑÌ ÏÑÔÕËÍÑÄÑÌ ÒÑÊËÙËË ÐÂ Au(111).

±ÓÑÅÐÑÊ 129, 131 ÂÆÔÑÓÃÙËÑÐÐÑÅÑ ÒÑÄÇÆÇÐËâ àÎÇÏÇÐÕÂ 112,
Â ÕÂÍÉÇ ÓÕÖÕË Ë ÓÂÆÑÐÂ ÒÑÎÐÑÔÕßá ÔÑÅÎÂÔÖáÕÔâ Ô àÍÔÒÇÓË-
ÏÇÐÕÂÎßÐÞÏË ÓÇÊÖÎßÕÂÕÂÏË. £ àÍÔÒÇÓËÏÇÐÕÂØ ÒÑ ÅÂÊÑÄÑÌ
ÕÇÓÏÑØÓÑÏÂÕÑÅÓÂ×ËË 132 ÐÂÃÎáÆÂÎÑÔß ÐÇÔÍÑÎßÍÑ ÙÇÒÑÚÇÍ
ÓÂÔÒÂÆÂ, ÑÕÐÇÔÇÐÐÞØ Í ËÊÑÕÑÒÖ àÎÇÏÇÐÕÂ 112, ÒÓË ÕÇÏÒÇÓÂ-
ÕÖÓÇ ÂÆÔÑÓÃÙËË, ÆÂÎÇÍÑÌ ÑÕ ØÑÎÑÆÐÑÌ ÑÃÎÂÔÕË ØÓÑÏÂÕÑÅÓÂ-
×ËÚÇÔÍÑÌ ÍÑÎÑÐÍË (71808C), ÅÆÇ ÂÆÔÑÓÃËÓÑÄÂÎÔâ ÓÂÆÑÐ.
(²ÕÖÕß ÑÔÂÉÆÂÎÂÔß Ä ÔÂÏÑÏ ÐÂÚÂÎÇ àÕÑÌ ÍÑÎÑÐÍË Ô ÕÇÏÒÇÓÂ-
ÕÖÓÑÌ ÕÇÒÎÑÅÑ ÍÓÂâ 358³.) ªÊ ÐÂÃÎáÆÂÇÏÞØ ÕÇÏÒÇÓÂÕÖÓ
ÂÆÔÑÓÃÙËË ÆÎâ àÎÇÏÇÐÕÂ 112 Ô ÒÑÏÑÜßá ÏÇÕÑÆÂ ®ÑÐÕÇ-
¬ÂÓÎÑ ÒÑÎÖÚÇÐÑ 7DHads=52�4ÿ3 Í¥É .ÏÑÎß71. ´ÂÍËÏ ÑÃÓÂ-
ÊÑÏ, àÍÔÒÇÓËÏÇÐÕ ÒÑÍÂÊÂÎ, ÚÕÑ àÎÇÏÇÐÕ 112 ÄÇÆÇÕ ÔÇÃâ ÐÇ ÍÂÍ
ÓÂÆÑÐ, Â, ÑÚÇÄËÆÐÑ, ÑÃÓÂÊÖÇÕ ØËÏËÚÇÔÍÖá ÔÄâÊß Ô ÊÑÎÑÕÑÏ,
ÂÐÂÎÑÅËÚÐÖá (ÐÑ ÃÑÎÇÇ ÔÎÂÃÖá) ÔÄâÊË ÓÕÖÕË Ô ÊÑÎÑÕÑÏ.
±ÓÇÆÔÍÂÊÂÐÐÑÇ 131 ÊÐÂÚÇÐËÇ Eb(112)=0.46 à£ ÑÕÎËÚÐÑ ÔÑÅÎÂ-
ÔÖÇÕÔâ Ô àÍÔÒÇÓËÏÇÐÕÂÎßÐÞÏ ÊÐÂÚÇÐËÇÏ DHads(112).
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²ËÔ. 16. KÓËÄÞÇ ÒÑÕÇÐÙËÂÎßÐÑÌ àÐÇÓÅËË (4c-DFT-ÓÂÔÚÇÕ) ÆÎâ
ÍÎÂÔÕÇÓÑÄ M7AunAu156 (M=Hg Ë 112), ËÏËÕËÓÖáÜËØ ÒÑÄÇÓØ-
ÐÑÔÕß Au(100) Ä ÕÓÇØ ÒÑÊËÙËâØ ÂÆÔÑÓÃÙËË: ÄÇÓØÐÇÌ, ÒÖÔÕÑÕÇÎÑÌ Ë
ÏÑÔÕËÍÑÄÑÌ.129

1 ì 112Au29 , 2 ì 112Au34 , 3 ì HgAu29 , 4 ì 112Au36 , 5 ì
HgAu36 , 6ìHgAu36 .
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°ÒÖÃÎËÍÑÄÂÐÞ ÓÇÊÖÎßÕÂÕÞ RECP+DFT-ÓÂÔÚÇÕÑÄ
(Ô ÒÑÒÓÂÄÍÂÏË ÐÂ ³°-à××ÇÍÕÞ) ÆÎâ ÓÕÖÕË Ë àÎÇÏÇÐÕÂ 112,
ÄÊÂËÏÑÆÇÌÔÕÄÖáÜËØ Ô ÐÇÃÑÎßÛËÏË ÍÎÂÔÕÇÓÂÏË ÊÑÎÑÕÂ
(n=1ë4, 10).133 °ÐË Ä ÙÇÎÑÏ ÒÑÆÕÄÇÓÆËÎË ÓÂÐÐËÇ ÓÇÊÖÎß-
ÕÂÕÞ 4c-DFT-ÓÂÔÚÇÕÑÄ:122, 129 àÎÇÏÇÐÕ 112 ÆÑÎÉÇÐ ÃÞÕß ÔÎÂ-
ÃÇÇ ÔÄâÊÂÐ Ô ÍÎÂÔÕÇÓÂÏË ÊÑÎÑÕÂ, ÚÇÏ ÓÕÖÕß.

£ ÓÂÃÑÕÇ 122 ËÔÔÎÇÆÑÄÂÐÑ ÄÎËâÐËÇ ÓÇÎâÕËÄËÔÕÔÍËØ à××ÇÍ-
ÕÑÄ ÐÂ ÒÓÑÙÇÔÔ ÂÆÔÑÓÃÙËË ÓÕÖÕË Ë àÎÇÏÇÐÕÂ 112 ÐÂ ÏÇÕÂÎÎË-
ÚÇÔÍËØ ÒÑÄÇÓØÐÑÔÕâØ ÐÂ ÒÓËÏÇÓÇ ÓÂÔÚÇÕÂ ÐÇÃÑÎßÛËØ ÔËÔÕÇÏ
ÂÆÔÑÓÃËÓÑÄÂÐÐÞÌ ÂÕÑÏë ÍÎÂÔÕÇÓ ÊÑÎÑÕÂ. ±ÑÍÂÊÂÐÑ, ÚÕÑ
ÓÇÎâÕËÄËÔÕÔÍËÇ à××ÇÍÕÞ ÔÐËÉÂáÕ àÐÇÓÅËá ÔÄâÊË àÎÇ-
ÏÇÐÕÂ 112 Ô ÍÎÂÔÕÇÓÂÏË. ªÊÏÇÐÇÐËÇ àÐÇÓÅËË ÔÄâÊË Ä ÓâÆÖ
ÔÑÇÆËÐÇÐËÌ àÎÇÏÇÐÕÑÄ 12-Ì ÅÓÖÒÒÞ ÒÑÍÂÊÂÐÑ ÐÂ ÓËÔ. 17.

É. ¥ÓÖÅËÇ ÔÑÇÆËÐÇÐËâ

²ÇÎâÕËÄËÔÕÔÍÑÇ ÔÉÂÕËÇ 7s-ÑÓÃËÕÂÎË ÒÓÑâÄÎâÇÕÔâ ÕÂÍÉÇ Ä
ÔÄÑÌÔÕÄÂØ ÆÓÖÅËØ ÔÑÇÆËÐÇÐËÌ àÎÇÏÇÐÕÂ 112. ¯ÂÌÆÇÐÑ ÓÇÎâÕË-
ÄËÔÕÔÍÑÇ ÔÑÍÓÂÜÇÐËÇ ÔÄâÊË Ä 112H+, ÂÐÂÎÑÅËÚÐÑÇ ÔÑÍÓÂ-
ÜÇÐËá Rg7H-ÔÄâÊË, ÕÂÍ ÚÕÑ ÒÂÓÂÏÇÕÓ Re Ö 112H+ ÃÖÆÇÕ
ÐÂËÏÇÐßÛËÏ ÔÓÇÆË CdH+, HgH+ Ë 112H+ (ÔÏ.51, 52, 62, 134, 135).
¥ÓÖÅËÏ ËÐÕÇÓÇÔÐÞÏÏÑÏÇÐÕÑÏ âÄÎâÇÕÔâ ÕÑ, ÚÕÑ, Ä ÑÕÎËÚËÇ ÑÕ
ÅËÆÓËÆÑÄ àÎÇÏÇÐÕÑÄ 11-Ì ÅÓÖÒÒÞ, ÕÇÐÆÇÐÙËâ Í ÖÄÇÎËÚÇÐËá
àÐÇÓÅËË ÆËÔÔÑÙËÂÙËË ÑÕ ÑÆÐÑÊÂÓâÆÐÑÅÑ ÅËÆÓËÆÂ ÍÂÆÏËâ Í
ÅËÆÓËÆÖ ÓÕÖÕË ÒÓÑÆÑÎÉÂÇÕÔâ Í ÅËÆÓËÆÖ àÎÇÏÇÐÕÂ 112, Õ.Ç.

De(CdH+)<De(HgH+)<De(112H+),

ÕÑÅÆÂ ÍÂÍ

De(AgH)<De(AuH)>De(RgH).

±ÓËÚËÐÑÌ ÕÂÍÑÅÑ ÓÂÊÎËÚËâ âÄÎâáÕÔâ ÃÑ'ÎßÛËÇ ÓÇÎâÕËÄËÔÕ-
ÔÍËÇ à××ÇÍÕÞ Ä 112H+, ÚÇÏ Ä RgH.

²ÇÊÖÎßÕÂÕÞ PP CCSD(T)-ÓÂÔÚÇÕÑÄ àÐÇÓÅËË ÓÇÂÍÙËÌ ÆËÔ-
ÔÑÙËÂÙËË ×ÕÑÓËÆÑÄ MF2 Ë MF4 (M=Zn, Cd, Hg, 112)

MF4 MF2+F2 ,

MF2 M+F2

ÒÑÆÕÄÇÓÆËÎË ÃÑÎÇÇ ÒÑÎÐÑÇ ÄÑÄÎÇÚÇÐËÇ 6d-ÑÓÃËÕÂÎÇÌ àÎÇ-
ÏÇÐÕÂ 112 Ä ÑÃÓÂÊÑÄÂÐËÇ ØËÏËÚÇÔÍÑÌ ÔÄâÊË Ë ÖÔËÎÇÐËÇ
ÖÔÕÑÌÚËÄÑÔÕË ÔÑÔÕÑâÐËâ ÑÍËÔÎÇÐËâ 4+ àÎÇÏÇÐÕÑÄ 12-Ì
ÅÓÖÒÒÞ.52 ³ÓÂÄÐÇÐËÇ Ô ÐÇÓÇÎâÕËÄËÔÕÔÍËÏ ÓÇÊÖÎßÕÂÕÑÏ ÒÑÍÂ-
ÊÂÎÑ, ÚÕÑ àÕÑ ÚËÔÕÑ ÓÇÎâÕËÄËÔÕÔÍËÌ à××ÇÍÕ. ¡ÐÂÎËÊ ÓÂÔÒÓÇ-
ÆÇÎÇÐËâ àÎÇÍÕÓÑÐÐÑÌ ÒÎÑÕÐÑÔÕË ÒÑ ®ÂÎÎËÍÇÐÖ ÄÑ ×ÕÑÓËÆÂØ
MF2 Ë MF4 (M=Hg Ë 112) ÅÑÄÑÓËÕ Ñ ÕÑÏ, ÚÕÑ 6d-ÑÓÃËÕÂÎË
àÎÇÏÇÐÕÂ 112 ÖÚÂÔÕÄÖáÕ Ä ÑÃÓÂÊÑÄÂÐËË ÔÄâÊË Ä ÃÑÎßÛÇÌ
ÔÕÇÒÇÐË, ÚÇÏ 5d-ÑÓÃËÕÂÎË ÓÕÖÕË. ³ÚËÕÂÇÕÔâ, ÚÕÑ Ä ÔÑÑÕÄÇÕ-
ÔÕÄÖáÜÇÏ ÒÑÎâÓÐÑÏ ÓÂÔÕÄÑÓËÕÇÎÇ ÏÑÅÖÕ ÑÃÓÂÊÑÄÂÕßÔâ
ÂÐËÑÐÞ 112Fÿ5 Ë/ËÎË 112Fÿ3 (ÔÏ.50, 52).

4. ¿ÎÇÏÇÐÕ 113

µ àÎÇÏÇÐÕÂ 113 àÎÇÍÕÓÑÐÐÂâ ÍÑÐ×ËÅÖÓÂÙËâ ÑÔÐÑÄÐÑÅÑ
ÔÑÔÕÑâÐËâ ì 7s27p1/2 . °ÓÃËÕÂÎß 7s ÓÇÎâÕËÄËÔÕÔÍË ÔÕÂÃËÎË-
ÊËÓÑÄÂÐÂ ÆÑ ÕÂÍÑÌ ÔÕÇÒÇÐË, ÚÕÑ ÔÕÂÐÑÄËÕÔâ ÐÇÆÑÔÕÖÒÐÑÌ ÆÎâ
ÑÃÓÂÊÑÄÂÐËâ ÔÄâÊË. ´ÂÍËÏ ÑÃÓÂÊÑÏ, ÔÄÑÌÔÕÄÂ àÎÇÏÇÐÕÂ 113
ÃÖÆÖÕ ÑÒÓÇÆÇÎâÕßÔâ 7p1/2-ÑÓÃËÕÂÎßá, ÍÑÕÑÓÂâ ÕÂÍÉÇ ÓÇÎâÕË-
ÄËÔÕÔÍË ÔÕÂÃËÎËÊËÓÑÄÂÐÂ Ë ÔÉÂÕÂ, ÚÕÑ ÐÇ ÔÒÑÔÑÃÔÕÄÖÇÕ ×ÑÓ-
ÏËÓÑÄÂÐËá ÔËÎßÐÞØ ÍÑÄÂÎÇÐÕÐÞØ ÔÄâÊÇÌ.

¥ÂÐÐÞÇ ÐÂËÃÑÎÇÇ ÕÑÚÐÞØ ÓÂÔÚÇÕÑÄ ÔÄÑÌÔÕÄ ÕÂÎÎËâ Ë
àÎÇÏÇÐÕÂ 113 ÒÓËÄÇÆÇÐÞ Ä ÕÂÃÎ. 3. ´ÇÐÆÇÐÙËâ Í ÖÏÇÐßÛÇÐËá
±ª Ë ÖÄÇÎËÚÇÐËá a ÆÎâ àÎÇÏÇÐÕÑÄ 13-Ì ÅÓÖÒÒÞ ÏÇÐâÇÕÔâ ÐÂ
ÒÓÑÕËÄÑÒÑÎÑÉÐÖá, ÐÂÚËÐÂâ Ô ËÐÆËâ (ÓËÔ. 18). ¿ÕÑ ÑÃÖÔÎÑÄ-
ÎÇÐÑ ÔËÎßÐÞÏ ÔÉÂÕËÇÏ Ë ÔÕÂÃËÎËÊÂÙËÇÌ ÄÐÇÛÐËØ np1/2-ÑÓÃË-
ÕÂÎÇÌ àÕËØ àÎÇÏÇÐÕÑÄ, ÒÓËÚÇÏ ÐÂËÃÑÎßÛËÌ à××ÇÍÕ
ÐÂÃÎáÆÂÇÕÔâ Ö àÎÇÏÇÐÕÂ 113.

£ÂÐ-ÆÇÓ-ÄÂÂÎßÔÑÄÞ ÓÂÆËÖÔÞ (RvdW), ÒÑÎÖÚÇÐÐÞÇ ÆÎâ ÕÂÎ-
ÎËâ Ë àÎÇÏÇÐÕÂ 113 Ô ËÔÒÑÎßÊÑÄÂÐËÇÏ ÍÑÓÓÇÎâÙËÌ ËÊÄÇÔÕÐÞØ
ÄÇÎËÚËÐ RvdW Ô Rmax(np1/2) àÎÇÏÇÐÕÑÄ 13-Ì ÅÓÖÒÒÞ,104 ÕÂÍÉÇ
ÒÑÍÂÊÂÎË ËÊÏÇÐÇÐËÇ ÕÇÐÆÇÐÙËË Í ÖÄÇÎËÚÇÐËá ÐÂ ÒÓÑÕËÄÑ-
ÒÑÎÑÉÐÖá, ÐÂÚËÐÂâ Ô ËÐÆËâ, Ä ÔÑÑÕÄÇÕÔÕÄËË Ô ÍÑÕÑÓÑÌ àÎÇ-
ÏÇÐÕ 113 ØÂÓÂÍÕÇÓËÊÖÇÕÔâ ÏËÐËÏÂÎßÐÞÏ ÊÐÂÚÇÐËÇÏ ÆÂÐÐÑÅÑ
ÒÂÓÂÏÇÕÓÂ Ä 13-Ì ÅÓÖÒÒÇ.

OÉËÆÂÇÕÔâ, ÚÕÑ àÎÇÏÇÐÕ 113 ÃÖÆÇÕ ÎÇÕÖÚËÏ, ÍÂÍ Ë ÆÓÖÅËÇ
7p-àÎÇÏÇÐÕÞ. £ ÓÂÃÑÕÇ 104 àÐÕÂÎßÒËË ÂÆÔÑÓÃÙËË ÐÂ ÕÇ×ÎÑÐÇ Ë
ÒÑÎËàÕËÎÇÐÇ (±¿) àÎÇÏÇÐÕÑÄ 13-Ì ÅÓÖÒÒÞ (Ô Al ÒÑ 113) ÃÞÎË
ÒÓÇÆÔÍÂÊÂÐÞ Ô ÒÑÏÑÜßá ÏÑÆÇÎË ÂÆÔÑÓÃÙËË (ÔÏ. ÖÓÂÄÐÇÐËÇ
(6)) Ë ÓÂÔÔÚËÕÂÐÐÞØ ÔÄÑÌÔÕÄ ÂÕÑÏÑÄ (ÔÏ. ÕÂÃÎ. 3).±ÑÎÖÚÇÐÐÞÇ
ÊÐÂÚÇÐËâ 7DHads(113) ÔÑÔÕÂÄÎâáÕ 14 Í¥É .ÏÑÎß71 ÐÂ
ÕÇ×ÎÑÐÇ Ë 16 Í¥É .ÏÑÎß71 ÐÂ ±¿, ÚÕÑ ÐÂ *6 Í¥É .ÏÑÎß71

ÏÇÐßÛÇ, ÚÇÏ ÔÑÑÕÄÇÕÔÕÄÖáÜËÇ ÊÐÂÚÇÐËâ Ö ÕÂÎÎËâ. ¿ÕÑ ÒÑÊÄÑ-
ÎâÇÕ ÑÕÆÇÎËÕß àÎÇÏÇÐÕ 113 ÑÕ ÕÂÎÎËâ ÒÖÕÇÏ ÂÆÔÑÓÃÙËË ÐÂ
ÆÂÐÐÞØ ÒÑÄÇÓØÐÑÔÕâØ. ±ÑÍÂÊÂÐÑ ËÊÏÇÐÇÐËÇ ÕÇÐÆÇÐÙËË Í
ÖÄÇÎËÚÇÐËá 7DHads ÐÂ ÒÓÑÕËÄÑÒÑÎÑÉÐÖá, ÐÂÚËÐÂâ Ô ËÐÆËâ,
ÂÐÂÎÑÅËÚÐÑ a, ÕÂÍ ÚÕÑ ÊÐÂÚÇÐËÇ 7DHads(113) ÃÖÆÇÕ ÐÂËÏÇÐß-
ÛËÏ Ä 13-Ì ÅÓÖÒÒÇ. °ÚÇÐß ÐËÊÍÑÇ ÊÐÂÚÇÐËÇ 7DHads ÐÂ ËÐÇÓÕ-

´ÂÃÎËÙÂ 3. ³ÄÑÌÔÕÄÂ ÂÕÑÏÑÄ ÕÂÎÎËâ Ë àÎÇÏÇÐÕÂ 113.

®ÇÕÑÆ ±ª, ³¿, à£ a, ¡², �A RvdW , ³ÔÞÎ-
à£ a.e. �A ÍË

´ÂÎÎËÌ

²ÂÔÚÇÕ 6.108 a 0.40(5) a 51.29 1.38 1.90 104
¿ÍÔÒÇÓËÏÇÐÕ 6.110 0.377(13) 51(7) 7 136,

137

¿ÎÇÏÇÐÕ 113

²ÂÔÚÇÕ 7.306 a 0.68(5) a 29.85 1.22 1.84� 0.01 104

a DCB RCC-ÓÂÔÚÇÕ.90
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²ËÔ. 17. ¿ÐÇÓÅËË ÔÄâÊË àÎÇÏÇÐÕÑÄ 12-Ì ÅÓÖÒÒÞ (M=Zn, Cd, Hg,
112) Ä ÓÂÊÎËÚÐÞØ ÔËÔÕÇÏÂØ: De(M2) Ä ÆËÏÇÓÂØ M2 (1), 7DHads ÐÂ
ÍÄÂÓÙÇ (2), DHsub(M) ÏÇÕÂÎÎÑÄ (3), De(MAu) (4); Eb(M7Aun) (5);
àÍÔÒÇÓËÏÇÐÕÂÎßÐÞÇ ÊÐÂÚÇÐËâ7DHads ÐÂ ÊÑÎÑÕÇ (6).
´ÇÏÐÞÇ ÕÑÚÍË ì àÍÔÒÇÓËÏÇÐÕ, ÔÄÇÕÎÞÇ ì ÓÂÔÚÇÕ.18
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ÐÞØ ÒÑÄÇÓØÐÑÔÕâØ ÑÃÇÔÒÇÚËÕ ÎÇÅÍÖá ÕÓÂÐÔÒÑÓÕËÓÑÄÍÖ àÎÇ-
ÏÇÐÕÂ 113 ÚÇÓÇÊ ÕÇ×ÎÑÐÑÄÞÇ ÍÂÒËÎÎâÓÞ.

¬ÂÍ ÑÉËÆÂÇÕÔâ, ÃÑÎßÛÑÇ ³°-ÓÂÔÜÇÒÎÇÐËÇ 7p-ÖÓÑÄÐÇÌ
ÒÑÄÎËâÇÕ ÐÂ ÔÄÑÌÔÕÄÂ ÔÑÇÆËÐÇÐËÌ 7p-àÎÇÏÇÐÕÑÄ ì ÑÕ 113 ÆÑ
118. ¿ÎÇÍÕÓÑÐÐÂâ ÔÕÓÖÍÕÖÓÂ ÏÑÐÑÅËÆÓËÆÑÄ (MH) àÕËØ àÎÇ-
ÏÇÐÕÑÄ Ë ËØ ÃÑÎÇÇ ÎÇÅÍËØ ÅÑÏÑÎÑÅÑÄ Ä ÅÓÖÒÒÇ ÓÂÔÔÚËÕÂÐÂ Ä
ÓÂÏÍÂØ DFC-, PP-, RECP-, Â ÕÂÍÉÇ 2c- Ë 4c-DFT-ÏÇÕÑ-
ÆÑÄ.44, 55, 57 ë 59, 64, 77, 120, 138 ²ÇÊÖÎßÕÂÕÞ ÒÓÇÆÔÕÂÄÎÇÐÞ ÐÂ
ÓËÔ. 19.

³ËÎßÐÑÇ ÓÇÎâÕËÄËÔÕÔÍÑÇ ÔÉÂÕËÇ 7p1/2-ÑÓÃËÕÂÎË ÒÓËÄÑÆËÕ
Í ÃÑÎßÛÑÏÖ ÔÑÍÓÂÜÇÐËá ÔÄâÊË 1137H. ´ÂÍÑÇ ÔÑÍÓÂÜÇÐËÇ ÐÇ
ÄÔÕÓÇÚÂÇÕÔâ Ä ÆÓÖÅËØ ÔÑÇÆËÐÇÐËâØ MH: Ä ÔÄâÊâØ ÅËÆÓËÆÑÄ
àÎÇÏÇÐÕÑÄ ÔÑ 114 ÒÑ 118 ÒÓËÐËÏÂáÕ ÖÚÂÔÕËÇ ÍÂÍ ÓÇÎâÕËÄËÔÕ-
ÔÍË ÔÉÂÕÂâ ÑÓÃËÕÂÎß 7p1/2 , ÕÂÍ Ë ÓÂÔÛËÓÇÐÐÂâ ÑÓÃËÕÂÎß 7p3/2 ,
ÒÓËÚÇÏ, ÍÂÍ Ë ÑÉËÆÂÎÑÔß, ÄÍÎÂÆ ÒÇÓÄÑÌ ÒÑÔÕÇÒÇÐÐÑ ÖÏÇÐß-
ÛÂÇÕÔâ Ä ÓâÆÖ 7p-àÎÇÏÇÐÕÑÄ. ±ÑÍÂÊÂÐÑ, ÚÕÑ De(113H) ÖÄÇÎË-
ÚËÄÂÇÕÔâ ÐÂ 0.9 à£ ÊÂ ÔÚÇÕ ³°-ÓÂÔÜÇÒÎÇÐËâ ÂÕÑÏÐÞØ ÖÓÑÄÐÇÌ.
±ÓÇÆÔÍÂÊÂÐÂ ÕÇÐÆÇÐÙËâ Í ÔÐËÉÇÐËá De Ë ke ÑÕ BH Í 113H.

µÔÕÂÐÑÄÎÇÐÑ 37, 138 (2c-/4c-BDF- Ë DF-ÓÂÔÚÇÕÞ), ÚÕÑ àÐÇÓ-
ÅËâ ÔÄâÊË Ä (113)2 ÑÚÇÐß ÏÂÎÂ': De=0.08 (ÆÎâ BP-ÒÑÕÇÐÙËÂÎÂ)
Ë 0.11 à£ (ÆÎâ PBESCC-ÒÑÕÇÐÙËÂÎÂ). ²ÂÔÚÇÕÞ PP-, DCB-,
RECP- Ë 4Ô-DFT-ÏÇÕÑÆÂÏË ÒÑÍÂÊÂÎË,44, 50, 55, 120 ÚÕÑ ÊÐÂÚÇÐËâ
Re Ë me ÖÄÇÎËÚËÄÂáÕÔâ ÑÕ TlF Í 113F, ÐÑ ÖÏÇÐßÛÂáÕÔâ ÑÕ TlH

Í 113H. ´ÂÍËÇ ÓÂÊÐÞÇ ÕÇÐÆÇÐÙËË ÑÃÝâÔÐâáÕÔâ ÃÑÎÇÇ ËÑÐÐÞÏ
ØÂÓÂÍÕÇÓÑÏ ÏÑÎÇÍÖÎ ×ÕÑÓËÆÑÄ.

®ÑÎÇÍÖÎÂ (113)(117) ÃÞÎÂ ÓÂÔÔÏÑÕÓÇÐÂ Ä ÒÓËÃÎËÉÇÐËË
DF.41 £ àÕÑÌ ÏÑÎÇÍÖÎÇ ÍÂÍ ÐËÊÍÑÎÇÉÂÜËÇ 7p1/2, 1/2(113)-, ÕÂÍ Ë
ÆÇÔÕÂÃËÎËÊËÓÑÄÂÐÐÞÇ 7p3/2, 1/2(117)-ÑÓÃËÕÂÎË ÔÒÑÔÑÃÔÕÄÖáÕ
ÒÇÓÇÆÂÚÇ àÎÇÍÕÓÑÐÂ ÂÕÑÏÖ àÎÇÏÇÐÕÂ 13-Ì ÅÓÖÒÒÞ. £ÏÇÔÕÑ
ÕÑÅÑ ÚÕÑÃÞ ÑÆËÐ àÎÇÍÕÓÑÐ ÂÕÑÏÂ 113 ÊÂÄÇÓÛËÎ ÄÂÎÇÐÕÐÖá
p-ÑÃÑÎÑÚÍÖ ÂÕÑÏÂ 117, àÎÇÍÕÓÑÐÐÂâ ÒÎÑÕÐÑÔÕß ÔÏÇÜÂÇÕÔâ Ä
ÒÓÑÕËÄÑÒÑÎÑÉÐÖá ÔÕÑÓÑÐÖ: ÄÞÔÑÍÑÎÇÉÂÜÂâ ÑÃÑÎÑÚÍÂ
7p3/2, 1/2 ÂÕÑÏÂ 117 ÑÕÆÂÇÕ àÎÇÍÕÓÑÐ ÐËÊÍÑÎÇÉÂÜÇÌ ÑÃÑÎÑÚÍÇ
7p1/2, 1/2 ÂÕÑÏÂ 113. ¿ÕÑ ÒÓËÄÑÆËÕ Í ËÊÏÇÐÇÐËá ÐÂÒÓÂÄÎÇÐËâ
ÆËÒÑÎâ Ë ÔÏÇÐÇ ÊÐÂÍÂ ÆËÒÑÎßÐÑÅÑ ÏÑÏÇÐÕÂ.

²ÇÊÖÎßÕÂÕÞ ²²- Ë RECP-ÓÂÔÚÇÕÑÄ 44, 55, 58 ÏÑÎÇÍÖÎ 113X3

(X=H, F, Cl, Br, I) ÒÑÍÂÊÂÎË, ÚÕÑ ÖÚÂÔÕËÇ 6d-ÑÓÃËÕÂÎÇÌ Ä
ÑÃÓÂÊÑÄÂÐËË ÔÄâÊË, ÔÍÑÓÇÇ ÄÔÇÅÑ, ÒÓËÄÑÆËÕ Í T-ÑÃÓÂÊÐÑÌ, Â ÐÇ
ÕÓÇÖÅÑÎßÐÑÌ ÒÎÑÔÍÑÌ ÅÇÑÏÇÕÓËÚÇÔÍÑÌ ÍÑÐ×ËÅÖÓÂÙËË ÏÑÎÇ-
ÍÖÎ. ¿ÕÑ ÑÊÐÂÚÂÇÕ, ÚÕÑ ÕÇÑÓËâ ÑÕÕÂÎÍËÄÂÐËâ àÎÇÍÕÓÑÐÐÞØ ÒÂÓ
ÄÂÎÇÐÕÐÑÌ ÑÃÑÎÑÚÍË (VSERP) ÐÇÒÓËÏÇÐËÏÂ Ä ÑÕÐÑÛÇÐËË
³´¿. ³ÚËÕÂÇÕÔâ, ÚÕÑ ÄÎËâÐËÇ ÓÇÎâÕËÄËÔÕÔÍËØ à××ÇÍÕÑÄ ÐÂ
ÖÅÎÞ ÔÄâÊË ÏÂÎÑ'. °ÆÐÂÍÑ, ÇÔÎË ËÏÇÇÕÔâ ËÔÍÂÉÇÐËÇ ÄÔÎÇÆÔÕÄËÇ
à××ÇÍÕÂ ÁÐÂ ë´ÇÎÎÇÓÂ, ÖÅÎÞ ÔÄâÊË ÏÑÅÖÕ ÔÖÜÇÔÕÄÇÐÐÑ ËÊÏÇ-
ÐËÕßÔâ ÒÑÆ ÆÇÌÔÕÄËÇÏ ÓÇÎâÕËÄËÔÕÔÍËØ à××ÇÍÕÑÄ, ÍÂÍ àÕÑ
ÒÓÑÆÇÏÑÐÔÕÓËÓÑÄÂÐÑ ÆÎâ AtF3 .139

±ÑÍÂÊÂÐÑ,44 ÚÕÑ ÄÞÔÑÍÑÍÑÑÓÆËÐÂÙËÑÐÐÑÇ ÔÑÇÆËÐÇÐËÇ
113Fÿ6 Ô ÏÇÕÂÎÎÑÏ Ä ÔÑÔÕÑâÐËË ÑÍËÔÎÇÐËâ 5+ ÃÖÆÇÕ ÔÕÂÃËÎß-
ÐÞÏ, ÕÑÅÆÂ ÍÂÍ ×ÕÑÓËÆ 113F5 , ÄÇÓÑâÕÐÑ, ÐÇÔÕÂÃËÎÇÐ, ÒÑ-
ÔÍÑÎßÍÖ àÐÇÓÅËâ ÓÇÂÍÙËË

113F5 113F3+F2

ÏÇÐßÛÇ, ÚÇÏ7100 Í¥É .ÏÑÎß71. ²ÂÔÔÚËÕÂÐÐÞÇ àÐÇÓÅËË ÓÇÂÍ-
ÙËË ÓÂÊÎÑÉÇÐËâ

MX3 MX+X2

(®=B, Al, Ga, In, Tl, 113)

ÔÄËÆÇÕÇÎßÔÕÄÖáÕ ÑÃ ÖÏÇÐßÛÇÐËË ÔÕÂÃËÎßÐÑÔÕË ÔÑÔÕÑâÐËâ
ÑÍËÔÎÇÐËâ 3+ àÎÇÏÇÐÕÑÄ àÕÑÌ ÅÓÖÒÒÞ.

5. ¿ÎÇÏÇÐÕ 114

¿ÎÇÍÕÓÑÐÐÂâ ÍÑÐ×ËÅÖÓÂÙËâ ÑÔÐÑÄÐÑÅÑ ÔÑÔÕÑâÐËâ
àÎÇÏÇÐÕÂ 114 ì ÍÄÂÊËÊÂÏÍÐÖÕÂâ ÑÃÑÎÑÚÍÂ 7s27p21=2 , ÍÑÕÑÓÂâ
ÑÃÓÂÊÖÇÕÔâ Ä ÓÇÊÖÎßÕÂÕÇ ÔËÎßÐÑÌ ÓÇÎâÕËÄËÔÕÔÍÑÌ ÔÕÂÃËÎËÊÂ-
ÙËË 7p1/2-àÎÇÍÕÓÑÐÑÄ Ë ÊÐÂÚËÕÇÎßÐÑÅÑ ³°-ÓÂÔÜÇÒÎÇÐËâ
7p-ÑÓÃËÕÂÎÇÌ (ÔÏ. ÓËÔ. 2). ³ÎÇÆÑÄÂÕÇÎßÐÑ, ÔÄÑÌÔÕÄÂ àÎÇ-
ÏÇÐÕÂ 114 Ë ÇÅÑ ÔÑÇÆËÐÇÐËÌ ÃÖÆÖÕ ÑÒÓÇÆÇÎâÕßÔâ ÓÇÎâÕËÄËÔÕ-
ÔÍË ÔÕÂÃËÎËÊËÓÑÄÂÐÐÑÌ Ë ÔÉÂÕÑÌ ÆÄÂÉÆÞ ÊÂÐâÕÑÌ 7p1/2-
ÑÓÃËÕÂÎßá. ±ÑàÕÑÏÖ ÑÉËÆÂÇÕÔâ, ÚÕÑ àÕÑÕ àÎÇÏÇÐÕ ÃÖÆÇÕ
ÆÑÔÕÂÕÑÚÐÑ ËÐÇÓÕÐÞÏ Ë ÎÇÕÖÚËÏ. ¦ÅÑ ÎÇÕÖÚÇÔÕß ÏÑÉÇÕ ÃÞÕß
ËÔÔÎÇÆÑÄÂÐÂ ÏÇÕÑÆÑÏ, ÂÐÂÎÑÅËÚÐÞÏ ÒÓËÏÇÐÇÐÐÑÏÖ ÒÓË
ËÔÔÎÇÆÑÄÂÐËË àÎÇÏÇÐÕÂ 112, Â ËÏÇÐÐÑ, ÏÇÕÑÆÑÏ ÅÂÊÑÄÑÌ
ÕÇÓÏÑØÓÑÏÂÕÑÅÓÂ×ËË Ô ËÔÒÑÎßÊÑÄÂÐËÇÏ ÒÑÍÓÞÕÞØ ÊÑÎÑÕÑÏ
ÆÇÕÇÍÕÑÓÑÄ.132 ¿ÎÇÍÕÓÑØËÏËÚÇÔÍÑÇ ÑÔÂÉÆÇÐËÇ ËÊ ÍËÔÎÞØ
ÓÂÔÕÄÑÓÑÄ ÐÂ ÓÂÊÎËÚÐÞØ ÏÇÕÂÎÎËÚÇÔÍËØ àÎÇÍÕÓÑÆÂØ ì ÇÜÇ
ÑÆËÐ ÔÒÑÔÑÃ ËÊÖÚÇÐËâ ÇÅÑ ÓÇÂÍÙËÑÐÐÑÌ ÔÒÑÔÑÃÐÑÔÕË.9

¯ÂËÃÑÎÇÇ ÕÑÚÐÑ ÓÂÔÔÚËÕÂÐÐÞÇ ÔÄÑÌÔÕÄÂ àÎÇÏÇÐÕÂ 114 Ë
ÔÄËÐÙÂ ÒÓËÄÇÆÇÐÞ Ä ÕÂÃÎ. 4. ©ÐÂÚÇÐËÇ a(114) ÑÍÂÊÂÎÑÔß ÐÂË-
ÏÇÐßÛËÏ ÔÓÇÆË ÊÐÂÚÇÐËÌ àÕÑÅÑ ÒÂÓÂÏÇÕÓÂ ÆÎâ àÎÇÏÇÐÕÑÄ
14-Ì ÅÓÖÒÒÞ (Ô ËÊÏÇÐÇÐËÇÏ ÕÇÐÆÇÐÙËË Í ÖÄÇÎËÚÇÐËá a ÐÂ
ÒÓÑÕËÄÑÒÑÎÑÉÐÖá, ÐÂÚËÐÂâ Ô ÑÎÑÄÂ) Ä ÔÄâÊË Ô ÓÇÎâÕËÄËÔÕ-
ÔÍÑÌ ÔÕÂÃËÎËÊÂÙËÇÌ Ë ÔÉÂÕËÇÏ ÄÐÇÛÐÇÌ 7p1/2-ÑÓÃËÕÂÎË
(ÓËÔ. 20). ±ÑÍÂÊÂÐÑ, ÚÕÑ ³°-ÄÊÂËÏÑÆÇÌÔÕÄËÇ ÒÓËÄoÆËÕ Í ÊÐÂ-
ÚËÕÇÎßÐÑÏÖ ÖÏÇÐßÛÇÐËá a(114) ì ÑÕ 47.9 Â.Ç. ÐÂ ÖÓÑÄÐÇ
ÔÍÂÎâÓÐÑ-ÓÇÎâÕËÄËÔÕÔÍÑÅÑ DK-ÓÂÔÚÇÕÂ ÆÑ 31.5 Â.Ç. ÐÂ ÖÓÑÄÐÇ
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²ËÔ. 18. ±ÑÕÇÐÙËÂÎÞ ËÑÐËÊÂÙËË (a) Ë ÒÑÎâÓËÊÖÇÏÑÔÕË (b) ÆÎâ
àÎÇÏÇÐÕÑÄ 13-Ì ÅÓÖÒÒÞ.
1ì àÍÔÒÇÓËÏÇÐÕ, 2 ì ÓÂÔÚÇÕ. ¥ÂÐÐÞÇ ÆÎâ àÎÇÏÇÐÕÂ 113 ÒÑÎÖÚÇÐÞ
Ä ÓÂÔÚÇÕÂØ DC(B) FSCC.90, 104
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²ËÔ. 19. ¥ÎËÐÞ ÔÄâÊË (a) Ë àÐÇÓÅËË ÆËÔÔÑÙËÂÙËË (b) ÆÎâ ÏÑÐÑ-
ÅËÆÓËÆÑÄ 6p- (ÑÕ Tl ÆÑ At) Ë 7p-àÎÇÏÇÐÕÑÄ (ÑÕ àÎÇÏÇÐÕÂ 113 ÆÑ
117).16, 57 ë 59, 77

´ÇÏÐÞÇ Ë ÔÄÇÕÎÞÇ ÕÑÚÍË ì ÓÂÔÚÇÕÞ Ä ÓÇÎâÕËÄËÔÕÔÍÑÏ Ë ÐÇÓÇÎâ-
ÕËÄËÔÕÔÍÑÏ ÒÓËÃÎËÉÇÐËâØ ÔÑÑÕÄÇÕÔÕÄÇÐÐÑ.
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DC-ÓÂÔÚÇÕÂ.140 ´ÇÐÆÇÐÙËâ Í ÖÏÇÐßÛÇÐËá ±ª àÎÇÏÇÐÕÑÄ
14-Ì ÅÓÖÒÒÞ ÕÂÍÉÇ ÏÇÐâÇÕÔâ ÐÂ ÒÓÑÕËÄÑÒÑÎÑÉÐÖá, ÐÂÚËÐÂâ
Ô ÑÎÑÄÂ, Ä ÔÑÑÕÄÇÕÔÕÄËË Ô ËÊÏÇÐÇÐËÇÏ a, ÕÂÍ ÚÕÑ ±ª(114)
ÃÖÆÇÕ ÔÂÏÞÏ ÃÑÎßÛËÏ Ä ÆÂÐÐÑÌ ÅÓÖÒÒÇ (ÊÂ ËÔÍÎáÚÇÐËÇÏ
ÖÅÎÇÓÑÆÂ). ¡ÐÂÎÑÅËÚÐÑ ËÊÏÇÐâÇÕÔâ ÄÂÐ-ÆÇÓ-ÄÂÂÎßÔÑÄ
ÓÂÆËÖÔ àÎÇÏÇÐÕÂ 114, ÒÑÎÖÚÇÐÐÞÌ Ô ÒÑÏÑÜßá ÍÑÓÓÇÎâÙËË
ËÊÄÇÔÕÐÞØ ÊÐÂÚÇÐËÌ RvdW ÆÎâ àÎÇÏÇÐÕÑÄ 14-Ì ÅÓÖÒÒÞ Ô
Rmax(np1/2) (ÕÇÐÆÇÐÙËâ Í ÖÄÇÎËÚÇÐËá ËÊÏÇÐâÇÕÔâ ÐÂ ÒÓÑÕËÄÑ-
ÒÑÎÑÉÐÖá, ÐÂÚËÐÂâ Ô ÑÎÑÄÂ), ÕÂÍ ÚÕÑ ÊÐÂÚÇÐËÇ RvdW(114)
ÃÖÆÇÕ ÐÂËÏÇÐßÛËÏ Ä ÆÂÐÐÑÌ ÅÓÖÒÒÇ àÎÇÏÇÐÕÑÄ (ÊÂ ËÔÍÎáÚÇ-
ÐËÇÏ ÖÅÎÇÓÑÆÂ).103

¯Â ÑÔÐÑÄÂÐËË ÓÂÔÔÚËÕÂÐÐÞØ ÔÄÑÌÔÕÄ ÂÕÑÏÑÄ (ÔÏ. ÕÂÃÎ. 4)
Ë Ô ÒÑÏÑÜßá ÏÑÆÇÎË ÂÆÔÑÓÃÙËË (ÔÏ. ÖÓÂÄÐÇÐËÇ (6)) ÖÆÂÎÑÔß
ÒÓÇÆÔÍÂÊÂÕß DHads ÂÕÑÏÑÄ àÎÇÏÇÐÕÑÄ 14-Ì ÅÓÖÒÒÞ ÐÂ ÕÇ×ÎÑÐÇ
Ë ±¿.103 ²ÂÔÔÚËÕÂÐÐÞÇ ÊÐÂÚÇÐËâ 7DHads ÆÎâ ÔÄËÐÙÂ Ë àÎÇ-
ÏÇÐÕÂ 114 ÔÑÑÕÄÇÕÔÕÄÇÐÐÑ ÓÂÄÐÞ 27.34 Ë 20.97 Í¥É .ÏÑÎß71

ÐÂ ±¿ Ë 13.65 Ë 10.41 Í¥É .ÏÑÎß71 ÐÂ ÕÇ×ÎÑÐÇ. ±ÑÎÖÚÇÐÐÞÇ
ÄÇÎËÚËÐÞ ÒÑÍÂÊÞÄÂáÕ ÕÂÍÑÇ ÉÇ ÑÃÓÂÜÇÐËÇ ÊÂÍÑÐÑÏÇÓÐÑÔÕË
ËØ ËÊÏÇÐÇÐËâ Ä 14-Ì ÅÓÖÒÒÇ, ÍÂÍ Rmax(np1/2) Ë a (ÔÏ. ÓËÔ. 20).
£ ÔÑÑÕÄÇÕÔÕÄËË Ô àÕËÏË ÊÐÂÚÇÐËâÏË, àÎÇÏÇÐÕ 114 ÆÑÎÉÇÐ
ÎÇÅÍÑ ÕÓÂÐÔÒÑÓÕËÓÑÄÂÕßÔâ ÚÇÓÇÊ ÕÇ×ÎÑÐÑÄÞÌ ÍÂÒËÎÎâÓ ÑÕ
ÍÂÏÇÓÞ ÏËÛÇÐË Í ØËÏËÚÇÔÍÑÌ ÖÔÕÂÐÑÄÍÇ.

Â. ¤ÑÏÑâÆÇÓÐÞÇ ÆËÏÇÓÞ

¿ÎÇÍÕÓÑÐÐÂâ ÔÕÓÖÍÕÖÓÂ M2 (M=Ge, Sn, Pb, 114) ÃÞÎÂ ÓÂÔ-
ÔÚËÕÂÐÂ Ä ÓÂÏÍÂØ 4c-BDF-,77 4c-DFT- (ÔÏ.141) Ë RECP
CCSD(T)- (ÔÏ.77) ÏÇÕÑÆÑÄ. ²ÂÔÚÇÕÞ ÒÑÍÂÊÂÎË, ÚÕÑ (114)2 ÔËÎß-
ÐÇÇ ÔÄâÊÂÐ, ÚÇÏ ÕËÒËÚÐÂâ ÄÂÐ-ÆÇÓ-ÄÂÂÎßÔÑÄÂ ÔËÔÕÇÏÂ:
De=0.13 (4c-DFT) Ë 0.07 à£ (ECP CCSD(T)). ©ÐÂÚÇÐËâ De Ë
Re ÆÎâ àÎÇÏÇÐÕÑÄ 14-Ì ÅÓÖÒÒÞ ÒÓËÄÇÆÇÐÞ ÐÂ ÓËÔ. 21. ³ÄâÊß Ä
(114)2 ÔËÎßÐÇÇ, ÚÇÏ Ä (112)2 , ÐÑ ÅÑÓÂÊÆÑ ÔÎÂÃÇÇ, ÚÇÏ Ä Pb2 .

¡ÐÂÎËÊ ÒÑ ®ÂÎÎËÍÇÐÖ ÒÑÍÂÊÂÎ, ÚÕÑ ÍÂÍ 7p1/2-, ÕÂÍ Ë
7p3/2-ÑÓÃËÕÂÎË àÎÇÏÇÐÕÂ 114 ÒÓËÐËÏÂáÕ ÖÚÂÔÕËÇ Ä ÑÃÓÂÊÑÄÂ-
ÐËË ØËÏËÚÇÔÍÑÌ ÔÄâÊË. µÔÕÂÐÑÄÎÇÐÑ, ÚÕÑ ÊÐÂÚÇÐËâ De(M2)
ÍÑÓÓÇÎËÓÖáÕ Ô àÐÕÂÎßÒËÇÌ ÔÖÃÎËÏÂÙËË DHsub(M)
(ÔÏ. ÓËÔ. 21), ÚÕÑ ÃÞÎÑ ËÔÒÑÎßÊÑÄÂÐÑ ÆÎâ ÑÒÓÇÆÇÎÇÐËâ
DHsub(114) ÒÓË ÒÑÏÑÜË ÓÂÔÔÚËÕÂÐÐÑÅÑ ÊÐÂÚÇÐËâ De[(114)2];
ÐÂÌÆÇÐÑ, ÚÕÑ DHsub=1.0� 0.2 à£ ÆÎâ àÎÇÏÇÐÕÂ 114.

Ã. ªÐÕÇÓÏÇÕÂÎÎËÚÇÔÍËÇ ÔËÔÕÇÏÞ

¿ÎÇÍÕÓÑÐÐaâ ÔÕÓÖÍÕÖÓa ÆÄÖØÂÕÑÏÐÞØ ÏÑÎÇÍÖÎ ®®0

(M=Ge, Sn, Pb, 114; M0=Ni, Pb, Pt, Cu, Ag, Au) ÃÞÎÂ
ÓÂÔÔÚËÕÂÐÂ Ô ËÔÒÑÎßÊÑÄÂÐËÇÏ ÏÇÕÑÆÂ 4c-DFT.141 ±ÑÍÂÊÂÐÑ,
ÚÕÑ àÎÇÏÇÐÕ 114 ÑÃÓÂÊÖÇÕ ØËÏËÚÇÔÍÖá ÔÄâÊß Ô ÂÕÑÏÂÏË
ÏÇÕÂÎÎÑÄ 10-Ì Ë 11-Ì ÅÓÖÒÒ, ÐÑ ÅÑÓÂÊÆÑ ÃÑÎÇÇ ÔÎÂÃÖá, ÚÇÏ
ÔÄËÐÇÙ. ¡ÐÂÎËÊ ÓÂÔÒÓÇÆÇÎÇÐËâ àÎÇÍÕÓÑÐÐÑÌ ÒÎÑÕÐÑÔÕË ÒÑ
®ÂÎÎËÍÇÐÖ Ä 114Au ÒÑÍÂÊÂÎ, ÚÕÑ ÍÂÍ 7p1/2-, ÕÂÍ Ë 7p3/2-
ÑÓÃËÕÂÎË àÎÇÏÇÐÕÂ 114 ÒÇÓÇÍÓÞÄÂáÕÔâ Ô 5d-ÑÓÃËÕÂÎâÏË
ÂÕÑÏÂ ÊÑÎÑÕÂ. ´ËÒ ÔÄâÊË Ä 114Au ÆÑÎÉÇÐ ÃÞÕß ÕÂÍËÏ ÉÇ, ÍÂÍ
Ë Ä 112Au, ØÑÕâDe(114Au) ÐÂ*0.2 à£ ÃÑÎßÛÇ, ÚÇÏDe(114Au).
³ÓÇÆË ÄÔÇØ ÓÂÔÔÏÑÕÓÇÐÐÞØ ÏÇÕÂÎÎÑÄ ÔÄâÊß Ô ÒÎÂÕËÐÑÌ
ÆÑÎÉÐÂ ÃÞÕß ÐÂËÃÑÎÇÇ ÔËÎßÐÑÌ, Â Ô ÔÇÓÇÃÓÑÏ Ë ÐËÍÇÎÇÏ ì
ÐÂËÃÑÎÇÇ ÔÎÂÃÑÌ.

ªÊÏÇÐÇÐËÇ De Ë Re Ä MAu Ä ÊÂÄËÔËÏÑÔÕË ÑÕ ÒÑÓâÆÍÑÄÑÅÑ
ÐÑÏÇÓÂ M (M=Ge, Sn, Pb, 114) ÒÑÍÂÊÂÐÑ ÐÂ ÓËÔ. 22. ©ÂÄËÔË-
ÏÑÔÕß De(MAu) ÑÕ Z ËÏÇÇÕ ÕÖ ÉÇ ÕÇÐÆÇÐÙËá, ÚÕÑ Ë De(M2)
(ÔÏ. ÓËÔ. 21). £ ÒÓÇÆÒÑÎÑÉÇÐËË, ÚÕÑ De(MAu) ÍÑÓÓÇÎËÓÖÇÕ Ô
7DHads(M) ÐÂ ÊÑÎÑÕÇ ÕÂÍ ÉÇ, ÍÂÍ De(M2) Ô DHsub(M)
(ÔÏ. ÓËÔ. 21), 7DHads(114)=0.95 à£ ÃÞÎÑ ÒÑÎÖÚÇÐÑ ÑÕÐÑÔË-
ÕÇÎßÐÑ ËÊÏÇÓÇÐÐÑÌ 7DHads(Pb). ¿ÕÑ ÊÐÂÚÇÐËÇ ØÑÓÑÛÑ
ÔÑÅÎÂÔÖÇÕÔâ Ô ÄÇÎËÚËÐÑÌ7DHads(114)=0.97 à£, ÐÂÌÆÇÐÐÑÌ Ä
ÒÑÎÖàÏÒËÓËÚÇÔÍËØ ÓÂÔÚÇÕÂØ.144

£ÞÒÑÎÐÇÐÞ 4c-DFT-ÓÂÔÚÇÕÞ ÆÎâ ÔÄËÐÙÂ Ë àÎÇÏÇÐÕÂ 114,
ÄÊÂËÏÑÆÇÌÔÕÄÖáÜËØ Ô ÃÑÎßÛËÏË ÍÎÂÔÕÇÓÂÏË ÊÑÎÑÕÂ (ÆÑ 120
ÂÕÑÏÑÄ), ËÏËÕËÓÖáÜËÏË ÒÑÄÇÓØÐÑÔÕË Au(100) Ë Au(111).131

²ÇÊÖÎßÕÂÕÞ ÓÂÔÚÇÕÑÄ ÔËÔÕÇÏM7Aun ÔÄËÆÇÕÇÎßÔÕÄÖáÕ Ñ ÕÑÏ,
ÚÕÑ àÎÇÏÇÐÕ 114 ÐÂ *1.3 à£ ÔÎÂÃÇÇ ÔÄâÊÂÐ Ô ÊÑÎÑÕÑÏ, ÚÇÏ
ÔÄËÐÇÙ. ³ÓÂÄÐÇÐËÇ Ô àÎÇÏÇÐÕÂÏË 12-Ì ÅÓÖÒÒÞ ÒÑÍÂÊÂÎÑ, ÚÕÑ
ÒÓÑÚÐÑÔÕß ÔÄâÊË Ô ÊÑÎÑÕÑÏ ÆÑÎÉÐÂ ÏÇÐâÕßÔâ Ä ÔÎÇÆÖáÜÇÏ
ÓâÆÖ:
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²ËÔ. 20. ²ÇÊÖÎßÕÂÕÞ DC CCSD(T)-ÓÂÔÚÇÕÂ ÒÑÎâÓËÊÖÇÏÑÔÕË (a) Ë
àÐÕÂÎßÒËË ÂÆÔÑÓÃÙËË (b) àÎÇÏÇÐÕÑÄ 14-Ì ÅÓÖÒÒÞ ÐÂ ÒÑÎËàÕËÎÇÐÇ
(ÔÒÎÑÛÐÂâ ÎËÐËâ) Ë ÕÇ×ÎÑÐÇ (ÒÖÐÍÕËÓ).18, 103
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²ËÔ. 21. ¿ÐÇÓÅËË ÆËÔÔÑÙËÂÙËË, àÐÕÂÎßÒËË ÔÖÃÎËÏÂÙËË (a) Ë ÓÂÔ-
ÔÚËÕÂÐÐÞÇ ÆÎËÐÞ ÔÄâÊË Ä M2 (M=Ge, Sn, Pb, 114) (b).18

aìÒÓËÄÇÆÇÐÞ àÍÔÒÇÓËÏÇÐÕÂÎßÐÞÇ ÆÂÐÐÞÇ ÆÎâ ÆËÏÇÓÑÄGe2 , Sn2 ,
Pb2; ÆÄÇ ÕÑÚÍË ÆÎâ Pb2 ì ÆÄÂ ÓÂÊÐÞØ àÍÔÒÇÓËÏÇÐÕÂÎßÐÞØ ÊÐÂÚÇ-
ÐËâ 142, 143 Ë ÓÇÊÖÎßÕÂÕÞ ÓÂÔÚÇÕÂ ÆÎâ (114)2: ÆÄÇ ÕÑÚÍË ÒÑÎÖÚÇÐÞ
ÓÂÊÐÞÏË ÏÇÕÑÆÂÏË ì 4c-DFT 141 Ë REC CCSD(T)77.

´ÂÃÎËÙÂ 4. CÄÑÌÔÕÄÂ ÂÕÑÏÑÄ ÔÄËÐÙÂ Ë àÎÇÏÇÐÕÂ 114.

®ÇÕÑÆ ±ª, à£ a, a.e. ¡², �A RvdW , �A ³ÔÞÎÍË

³ÄËÐÇÙ

²ÂÔÚÇÕ 7.349 a 46.96 b 3.40 c 4.06 c 103
¿ÍÔÒÇÓËÏÇÐÕ 7.417 47.1� 7 3.40 4.16 136, 137,

140

¿ÎÇÏÇÐÕ 114

²ÂÔÚÇÕ 8.539 a 30.59 b 3.30 c 3.94 c 103

a DCB CCSD-ÓÂÔÚÇÕ;91 b DC CCSD(T)-ÓÂÔÚÇÕ; c ÐÂÌÆÇÐÑ Ô ËÔ-
ÒÑÎßÊÑÄÂÐËÇÏ ÍÑÓÓÇÎâÙËË Ô Rmax(np1/2).
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ÕÂÍ ÉÇ, ÍÂÍ Ë Ä ÆÄÖØÂÕÑÏÐÞØ ÏÑÎÇÍÖÎÂØ MAu. ´ÂÍËÏ ÑÃÓÂ-
ÊÑÏ, Ä àÍÔÒÇÓËÏÇÐÕÂØ ÒÑ ÅÂÊÑÄÑÌ ÕÇÓÏÑØÓÑÏÂÕÑÅÓÂ×ËË àÎÇ-
ÏÇÐÕ 114 ÆÑÎÉÇÐ ÂÆÔÑÓÃËÓÑÄÂÕßÔâ ÐÂ ÒÑÍÓÞÕÞØ ÊÑÎÑÕÑÏ
ÆÇÕÇÍÕÑÓÂØ Ä ÔÂÏÑÏ ÐÂÚÂÎÇ ÍÑÎÑÐÍË, ÒÑÆÑÃÐÑ ÓÕÖÕË.

Ä. ¥ÓÖÅËÇ ÔÑÇÆËÐÇÐËâ

¢ÑÎÇÇ ÔÎÂÃÑÇ ÄÑÄÎÇÚÇÐËÇ 7p1/2-àÎÇÍÕÓÑÐÑÄ àÎÇÏÇÐÕÂ 114 Ä
ÑÃÓÂÊÑÄÂÐËÇ ØËÏËÚÇÔÍÑÌ ÔÄâÊË ÒÑ ÔÓÂÄÐÇÐËá Ô ÇÅÑ ÃÑÎÇÇ
ÎÇÅÍËÏË ÅÑÏÑÎÑÅÂÏË ì àÎÇÏÇÐÕÂÏË 14-Ì ÅÓÖÒÒÞ ì ÃÞÎÑ
ÕÂÍÉÇ ÒÓÑÆÇÏÑÐÔÕÓËÓÑÄÂÐÑ ÓÂÔÚÇÕÂÏË ÆÎâ ÆÓÖÅËØ ÏÑÎÇÍÖ-
ÎâÓÐÞØ ÔËÔÕÇÏ. °ÃÐÂÓÖÉÇÐÑ, ÚÕÑ ÊÐÂÚÇÐËÇ De(114H) ÐÂË-
ÏÇÐßÛÇÇ ÔÓÇÆË De ÅËÆÓËÆÑÄ àÎÇÏÇÐÕÑÄ 14-Ì ÅÓÖÒÒÞ.59, 77

¢ÞÎÑ ÒÑÍÂÊÂÐÑ, ÚÕÑ De(114H) ÖÏÇÐßÛÂÇÕÔâ ÊÂ ÔÚÇÕ ³°-ÄÊÂË-
ÏÑÆÇÌÔÕÄËâ ÐÂ *2 à£.57 ë 59, 77 £ÎËâÐËÇ ³°-ÄÊÂËÏÑÆÇÌÔÕÄËâ
ÐÂ Re ÑÕÐÑÔËÕÇÎßÐÑ ÐÇÄÇÎËÍÑ ËÊ-ÊÂ ÄÍÎÂÆÑÄ ÍÂÍ ÔÉÂÕÑÌ 7p1/2-,
ÕÂÍ Ë ÓÂÔÛËÓÇÐÐÑÌ 7p3/2-ÑÓÃËÕÂÎÇÌ. ¢ÇÔÔÒÑÓÐÑ, àÕËÏ ÕÂÍÉÇ
ÑÃÖÔÎÑÄÎÇÐÂ ÃÑ'ÎßÛÂâ ÆÎËÐÂ ÔÄâÊË Ä 114H, ÚÇÏ Ä PbH:
Re(114H)=1.96�A, Re(PbH)=1.88�A. ¥Îâ PbH+ Ë 114H+

RECP CCSD(T)-ÓÂÔÚÇÕÞ ÒÑÍÂÊÂÎË,62 ÚÕÑ àÐÇÓÅËâ ÔÄâÊË Ä
ÒÑÔÎÇÆÐÇÌ ÏÑÎÇÍÖÎÇ ÐÂ 0.48 à£ ÏÇÐßÛÇ, ØÑÕâ ÆÎËÐÂ ÔÄâÊË ÐÂ
0.18�A ÍÑÓÑÚÇ. ¥Îâ 114H2 CAS-SCF/SOCI RECP-ÓÂÔÚÇÕÞ
ÒÓÑÆÇÏÑÐÔÕÓËÓÑÄÂÎË ÓÂÔÒÂÆ ÕÓÂÆËÙËÑÐÐÞØ ÔËÐÅÎÇÕÐÑÅÑ
(X1A1) Ë ÕÓËÒÎÇÕÐÑÅÑ (3B1) ÔÑÔÕÑâÐËÌ ËÊ-ÊÂ ÃÑÎßÛËØ ÓÇÎâÕË-
ÄËÔÕÔÍËØ à××ÇÍÕÑÄ, ÄÍÎáÚÂâ ³°-ÓÂÔÜÇÒÎÇÐËÇ.145 ±ÑÍÂÊÂÐÑ,
ÚÕÑ ³°-à××ÇÍÕÞ ÆÇÔÕÂÃËÎËÊËÓÖáÕ 114H2 ÒÑÚÕË ÐÂ 2.6 à£.

³ ËÔÒÑÎßÊÑÄÂÐËÇÏ ÏÇÕÑÆÑÄ 2c-RECP CCSD(T), 2c-DFT
SO ZORA Ë 4c-BDF ÃÞÎÂ ÓÂÔÔÚËÕÂÐÂ àÎÇÍÕÓÑÐÐÂâ ÔÕÓÖÍÕÖÓÂ
114X (X=F, Cl, Br, I, O, O2).74, 77 ´ÇÐÆÇÐÙËË Ä ËÊÏÇÐÇÐËË
ÄÇÎËÚËÐ Re Ë De ÆÎâ ÅÂÎÑÅÇÐËÆÑÄ Ë ÑÍÔËÆÑÄ ÑÕ ÔÄËÐÙÂ ÆÑ
àÎÇÏÇÐÕÂ 114 ÑÍÂÊÂÎËÔß ÂÐÂÎÑÅËÚÐÞ ÕÇÏ, ÚÕÑ Ë Ö ÅËÆÓËÆÑÄ.
±ÓÇÆÔÍÂÊÂÐÑ, ÚÕÑ Ä ÑÕÎËÚËÇ ÑÕ PbO2 (De=5.60 à£), 114O2

(De=1.64 à£) ÆÑÎÉÇÐ ÃÞÕß ÕÇÓÏÑÆËÐÂÏËÚÇÔÍË ÐÇÔÕÂÃËÎß-
ÐÞÏ ÒÑ ÑÕÐÑÛÇÐËá Í ÓÂÊÎÑÉÇÐËá ÐÂ ÂÕÑÏ ÏÇÕÂÎÎÂ Ë O2 .103

³ÑÑÕÄÇÕÔÕÄÇÐÐÑ, àÎÇÏÇÐÕ 114 ÐÇ ÆÑÎÉÇÐ ÄÔÕÖÒÂÕß Ä ÓÇÂÍÙËá Ô
ÍËÔÎÑÓÑÆÑÏ Ä ÖÔÎÑÄËâØ àÍÔÒÇÓËÏÇÐÕÂ.

¥Îâ ÓÇÂÍÙËÌ ÓÂÊÎÑÉÇÐËâ

MX4 MX2+X2 ,

MX2 M+X2

(M=Si, Ge, Sn, Pb, 114; X=H, F, Cl)

ab initio DF- Ë PP-ÓÂÔÚÇÕÞ ÒÑÆÕÄÇÓÆËÎË 41 ë 43, 50 ÔÐËÉÇÐËÇ
ÖÔÕÑÌÚËÄÑÔÕË ÔÑÔÕÑâÐËâ ÑÍËÔÎÇÐËâ 4+, ÚÕÑ ÔÑÅÎÂÔÖÇÕÔâ Ô
ÃÑÎÇÇ ÓÂÐÐËÏË ÓÂÔÚÇÕÂÏË (ÔÏ., ÐÂÒÓËÏÇÓ,3). ¢ÞÎÑ ÒÑÍÂÊÂÐÑ,

ÚÕÑ ÐÇÔÕÂÃËÎßÐÑÔÕß àÕÑÅÑ ÔÑÔÕÑâÐËâ ÑÃÖÔÎÑÄÎÇÐÂ ÓÇÎâÕË-
ÄËÔÕÔÍËÏË à××ÇÍÕÂÏË. ´ÂÍÉÇ ÃÞÎÂ ÒÓÇÆÒÑÎÑÉÇÐÂ ÄÑÊÏÑÉ-
ÐÑÔÕß ÔÖÜÇÔÕÄÑÄÂÐËâ ÅÇÍÔÂ×ÕÑÓËÆÐÑÅÑ ÂÐËÑÐÂ 114F2ÿ

6 (ÔÏ.42).

6. ¿ÎÇÏÇÐÕÞ 115 ë 118

ªÔÔÎÇÆÑÄÂÐËá ØËÏËÚÇÔÍËØ ÔÄÑÌÔÕÄ àÎÇÏÇÐÕÑÄ 115 Ë 116 ÆÑ
ÔËØ ÒÑÓ ÖÆÇÎâÎÑÔß ÏÂÎÑ ÄÐËÏÂÐËâ, ØÑÕâ ÑÐË, ÍÂÍ ÑÉËÆÂÇÕÔâ,
ÃÖÆÖÕ ÑÚÇÐß ËÐÕÇÓÇÔÐÞÏË ËÊ-ÊÂ ÔËÎßÐÞØ ³°-à××ÇÍÕÑÄ ÐÂ
7p-ÑÓÃËÕÂÎâØ. ²ÂÐÐËÇ ËÔÔÎÇÆÑÄÂÐËâ, ÑÔÐÑÄÂÐÐÞÇ ÐÂ àÍÔÕÓÂ-
ÒÑÎâÙËË ÔÄÑÌÔÕÄ Ë ÂÕÑÏÐÞØ DF-ÓÂÔÚÇÕÂØ, ÑÃÑÃÜÇÐÞ Ä
ÑÃÊÑÓÇ 3.

²ÇÊÖÎßÕÂÕÞ 4c-BDF- Ë SO ZORA-ÓÂÔÚÇÕÑÄ, ÒÓÑÄÇÆÇÐÐÞØ
ÆÎâ 115H Ë (115)2 , ØÑÓÑÛÑ ÔÑÅÎÂÔÖáÕÔâ ÆÓÖÅ Ô ÆÓÖÅÑÏ.74, 138

µÔÕÂÐÑÄÎÇÐÑ ÑÔÐÑÄÐÑÇ ÔÑÔÕÑâÐËÇ 0g+ ÍÂÍ ÆÎâ Bi2 , ÕÂÍ Ë ÆÎâ
(115)2 . ¥ËÏÇÓ àÎÇÏÇÐÕÂ 115 ÃÞÎ ÒÓËÊÐÂÐ ÔÎÂÃÇÇ ÔÄâÊÂÐÐÞÏ,
ÚÇÏ Bi2: ÆÎâ (115)2 De=0.83 à£ Ë Re=3.08�A; ÆÎâ Bi2
De=2.45 à£ Ë Re=2.69�A. ³ÄâÊß Ä ÆËÏÇÓÇ (115)2 ÕÂÍÉÇ
ÆÑÎÉÐÂ ÃÞÕß ÔËÎßÐÇÇ, ÚÇÏ Ä (113)2 Ë (114)2 .

³ ÒÑÏÑÜßá RECP- Ë BDF-ÓÂÔÚÇÕÑÄ ÒÑÍÂÊÂÐÑ,57, 59, 77 ÚÕÑ
De(PoH)>De(116H) Ë Re(PoH)<Re(116H). ²ÇÎâÕËÄËÔÕÔÍËÇ
à××ÇÍÕÞ ÖÄÇÎËÚËÄÂáÕ Re(116H) Ë ÔÐËÉÂáÕ De(116H). ®ÇÕÑÆ
RECP ËÔÒÑÎßÊÑÄÂÐ ÒÓË ÓÂÔÚÇÕÇ ÅËÆÓËÆÂ 116H2 .63 °ÃÐÂÓÖ-
ÉÇÐÑ, ÚÕÑ ³°-ÄÊÂËÏÑÆÇÌÔÕÄËÇ ÖÆÎËÐâÇÕ ÔÄâÊß 1167H Ë ÒÓË-
ÄÑÆËÕ Í ÊÐÂÚËÕÇÎßÐÑÏÖ ÖÄÇÎËÚÇÐËá ÖÅÎÂ ÔÄâÊË H71167H ÒÑ
ÔÓÂÄÐÇÐËá Ô ÖÅÎÑÏ H7Po7H. £ÞÔÍÂÊÂÐÑ ÒÓÇÆÒÑÎÑÉÇÐËÇ,
ÚÕÑ Ä ÓÇÊÖÎßÕÂÕÇ ÕÂÍÑÅÑ ÖÄÇÎËÚÇÐËâ ËÏÇÇÕ ÏÇÔÕÑ ÓÇÅËÃÓËÆË-
ÊÂÙËâ ÄÂÎÇÐÕÐÑÌ 7p-ÑÓÃËÕÂÎË Ô äÔÖÒÇÓÄÂÎÇÐÕÐÑÌã 8s-ÑÓÃË-
ÕÂÎßá àÎÇÏÇÐÕÂ 116.

£ ÒÑÎßÊÖ ÒÓÇÆÒÑÎÑÉÇÐËâ Ñ ÔÐËÉÇÐËË ÖÔÕÑÌÚËÄÑÔÕË
ÔÑÔÕÑâÐËâ ÑÍËÔÎÇÐËâ 4+ àÎÇÏÇÐÕÂ 116 ÔÄËÆÇÕÇÎßÔÕÄÖáÕ
ÑÙÇÐÍË àÐÕÂÎßÒËÌ ÑÃÓÂÊÑÄÂÐËâ MX2 Ë MX4 (M=Po, 116;
X=F, Cl, Br, I, SO2ÿ

4 , CO2ÿ
3 , NOÿ3 , PO

3ÿ
4 ), ÒÑÎÖÚÇÐÐÞÇ ÐÂ

ÑÔÐÑÄÇ ÓÇÊÖÎßÕÂÕÑÄ ÂÕÑÏÐÞØ MCDF-ÓÂÔÚÇÕÑÄ.146 ·ËÏËâ àÎÇ-
ÏÇÐÕÂ 116, ÍÂÍ ÑÉËÆÂÇÕÔâ, ÃÖÆÇÕ ÅÎÂÄÐÞÏ ÑÃÓÂÊÑÏ ÍÂÕËÑÐ-
ÐÑÌ: ÑÃÓÂÊÑÄÂÐËÇ ÆÄÖØÄÂÎÇÐÕÐÞØ ÔÑÇÆËÐÇÐËÌ ÆÑÎÉÐÑ ÒÓÑÕÇ-
ÍÂÕß ÕÂÍ ÉÇ ÎÇÅÍÑ, ÍÂÍ Ä ÔÎÖÚÂÇ ÃÇÓËÎÎËâ ËÎË ÏÂÓÅÂÐÙÂ, Â
ÚÇÕÞÓÇØÄÂÎÇÐÕÐÞÇ ÔÑÇÆËÐÇÐËâ ÆÑÎÉÐÞ ÑÃÓÂÊÑÄÞÄÂÕßÔâ Ô
ÐÂËÃÑÎÇÇ àÎÇÍÕÓÑÑÕÓËÙÂÕÇÎßÐÞÏË àÎÇÏÇÐÕÂÏË (ÐÂÒÓËÏÇÓ, Ô
×ÕÑÓÑÏ ì 116F4).

²ÇÊÖÎßÕÂÕÞ DF- Ë RECP-ÓÂÔÚÇÕÑÄ ÒÑÍÂÊÂÎË, ÚÕÑ àÎÇ-
ÏÇÐÕ 117 ÆÑÎÉÇÐ ÑÃÓÂÊÑÄÞÄÂÕß H117 ÒÑ ÂÐÂÎÑÅËË Ô ÆÓÖÅËÏË
ÅÂÎÑÅÇÐÂÏË 17-Ì ÅÓÖÒÒÞ.38, 58 ³ÄâÊß Ä H117 ÆÑÎÉÐÂ ÃÞÕß
ÔÎÂÃÇÇ, ÚÇÏ Ä ÆÓÖÅËØ ÔÑÇÆËÐÇÐËâØ HM (® ì àÎÇÏÇÐÕÞ 17-Ì
ÅÓÖÒÒÞ) Ä ÔÑÑÕÄÇÕÔÕÄËË Ô ÕÇÐÆÇÐÙËÇÌ Í ÒÑÐËÉÇÐËá àÐÇÓÅËË
ÔÄâÊË Ä àÕÑÌ ÅÓÖÒÒÇ; Re(H117)>Re(HAt) Ä ÔÑÑÕÄÇÕÔÕÄËË Ô
ÐÂÃÎáÆÂÇÏÑÌ ÕÇÐÆÇÐÙËÇÌ. ±ÓËÚËÐÂ àÕËØ ÊÂÍÑÐÑÏÇÓÐÑÔÕÇÌì
ÔÐËÉÇÐËÇ ÄÍÎÂÆÂ np1/2-ÑÓÃËÕÂÎË Ô ÓÑÔÕÑÏ ÒÑÓâÆÍÑÄÑÅÑ
ÐÑÏÇÓÂ àÎÇÏÇÐÕÂ Ä ÅÓÖÒÒÇ.

¡ÐÂÎÑÅËÚÐÑ ÃÑÎÇÇ ÎÇÅÍËÏ ÅÑÏÑÎÑÅÂÏ, àÎÇÏÇÐÕ 117 ÆÑÎ-
ÉÇÐ ÑÃÓÂÊÑÄÞÄÂÕß (117)2 .147 ±ÓÇÆÔÍÂÊÞÄÂÇÕÔâ, ÚÕÑ ÔÄâÊß Ä
(117)2 ËÏÇÇÕ ÒÓÇËÏÖÜÇÔÕÄÇÐÐÑ p-ØÂÓÂÍÕÇÓ. ±Ñ ÒÓÑÅÐÑÊÂÏ,
117Cl ÕÂÍÉÇ ÃÖÆÇÕ ÔÄâÊÂÐ ÑÆÐÑÌ p-ÔÄâÊßá, ÆÎËÐÂ ÍÑÕÑÓÑÌ
ÖÄÇÎËÚÇÐÂ ÊÂ ÔÚÇÕ ³°-à××ÇÍÕÑÄ.148 ®ÑÎÇÍÖÎÞ IF, AtF Ë 117F
ÕÂÍÉÇ ÓÂÔÔÏÑÕÓÇÐÞ ÐÂ ÓÂÊÎËÚÐÞØ ÖÓÑÄÐâØ ÕÇÑÓËË: DC Ë
RECP+HF/MP2/CCSD/CCSD(T).102 ±ÑÍÂÊÂÐÑ, ÚÕÑ ÔÓÇÆË
×ÕÑÓËÆÑÄ àÎÇÏÇÐÕÑÄ 17-Ì ÅÓÖÒÒÞ ÔÂÏÑÇ ÃÑÎßÛÑÇ ÊÐÂÚÇÐËÇ
De ËÏÇÇÕ 117F. µÔÕÂÐÑÄÎÇÐÑ, ÚÕÑ Ä ÑÕÎËÚËÇ ÑÕ ÆÓÖÅËØ ×ÕÑÓË-
ÆÑÄ àÎÇÏÇÐÕÑÄ 17-Ì ÅÓÖÒÒÞ, De(117F) ÖÄÇÎËÚËÄÂÇÕÔâ ÐÂ 0.1 à£
ÊÂ ÔÚÇÕ ³°-à××ÇÍÕÑÄ. £ÎËâÐËÇ ³°-à××ÇÍÕÑÄ ÐÂ ÔÒÇÍÕÓÑ-
ÔÍÑÒËÚÇÔÍËÇ ÍÑÐÔÕÂÐÕÞ ÔÑÇÆËÐÇÐËÌ 113F Ë 117F ÒÓÑÕËÄÑ-
ÒÑÎÑÉÐÑ. ²ÇÊÖÎßÕÂÕÞ PP-ÓÂÔÚÇÕÑÄ ÒÑÍÂÊÂÎË,43 ÚÕÑ
D3h-ÅÇÑÏÇÕÓËâ ÐÇ ÒÑÆØÑÆËÕ ÆÎâ ÏÑÎÇÍÖÎÞ 117F3 , Ä ÑÕÎËÚËÇ
ÑÕ ÔÑÇÆËÐÇÐËâ ÂÔÕÂÕÂ (àÎÇÏÇÐÕÂ ÛÇÔÕÑÅÑ ÒÇÓËÑÆÂ), ÚÕÑ ÇÜÇ
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²ËÔ. 22. ¿ÐÇÓÅËË ÆËÔÔÑÙËÂÙËË (a) (ÔÒÎÑÛÐÂâ ÎËÐËâ ì ÓÂÔÚÇÕ,141

ÒÖÐÍÕËÓ ì àÍÔÒÇÓËÏÇÐÕ) Ë ÓÂÔÔÚËÕÂÐÐÞÇ ÆÎËÐÞ ÔÄâÊË (b) Ä MAu
(M=Ge, Sn, Pb, 114).18

´ÇÏÐÂâ ÕÑÚÍÂ ì ÊÐÂÚÇÐËÇ7DHads(Pb) ÐÂ ÊÑÎÑÕÇ.
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ÓÂÊ ÔÄËÆÇÕÇÎßÔÕÄÖÇÕ Ñ ÕÑÏ, ÚÕÑ ÕÇÑÓËâ VSERP ÐÇÒÓËÏÇÐËÏÂ
Í ³´¿.

·ËÏËÚÇÔÍËÇ ÔÄÑÌÔÕÄÂ àÎÇÏÇÐÕÂ 118 ÆÑÎÉÐÞ ÃÞÕß ËÐÕÇ-
ÓÇÔÐÞÏË Ä ÔÄâÊË Ô ÑÚÇÐß ÃÑÎßÛËÏ³°-ÓÂÔÜÇÒÎÇÐËÇÏ (11.8 à£,
ÔÏ.19) 7p-ÑÓÃËÕÂÎË. ¥ÇÔÕÂÃËÎËÊÂÙËË ÚÇÕÞÓÇØ 7p3/2-àÎÇÍÕÓÑ-
ÐÑÄ ÒÓËÄÑÆËÕ Í ÕÑÏÖ, ÚÕÑ àÎÇÏÇÐÕ 118 ÃÖÆÇÕ ØËÏËÚÇÔÍË
ÑÕÐÑÔËÕÇÎßÐÑ ÂÍÕËÄÐÞÏ, Ä ÔÑÑÕÄÇÕÔÕÄËË Ô ÕÇÐÆÇÐÙËÇÌ ÖÄÇÎË-
ÚÇÐËâ ØËÏËÚÇÔÍÑÌ ÂÍÕËÄÐÑÔÕË àÎÇÏÇÐÕÑÄ Ä 18-Ì ÅÓÖÒÒÇ. °Ð
ÕÂÍÉÇ ÃÖÆÇÕ ÐÂËÃÑÎÇÇ àÎÇÍÕÓÑÑÕÓËÙÂÕÇÎßÐÞÏ ÔÓÇÆË ËÐÇÓÕ-
ÐÞØ ÅÂÊÑÄ Ä ÓÇÊÖÎßÕÂÕÇ ÓÇÎâÕËÄËÔÕÔÍÑÌ ÔÕÂÃËÎËÊÂÙËË
8s-ÑÓÃËÕÂÎË. ²ÂÔÚÇÕÞ ÏÇÕÑÆÑÏ DCB CCSD+QED ÆÂÎË
³¿=0.058 à£.22 ©ÐÂÚÇÐËâ ÒÑÎâÓËÊÖÇÏÑÔÕË Ë ÂÕÑÏÐÑÅÑ
ÓÂÆËÖÔÂ ÆÎâ àÎÇÏÇÐÕÂ 118, ÓÂÄÐÞÇ 46.3 (DC CCSD(T)-ÓÂÔÚÇÕ)
Ë 4.55 Â.Ç. ÔÑÑÕÄÇÕÔÕÄÇÐÐÑ,ì ÏÂÍÔËÏÂÎßÐÞÇ ÔÓÇÆË àÎÇÏÇÐÕÑÄ
18-Ì ÅÓÖÒÒÞ, Ä ÕÑ ÄÓÇÏâ ÍÂÍ ÊÐÂÚÇÐËÇ ±ª=8.92 à£ ì ÏËÐË-
ÏÂÎßÐÑÇ.95 £ ÆÑÒÑÎÐÇÐËÇ Í ÑÃÜËÏ ÕÇÐÆÇÐÙËâÏ Ä ±ÇÓËÑÆË-
ÚÇÔÍÑÌ ÔËÔÕÇÏÇ àÕË àÍÔÕÓÇÏÂÎßÐÞÇ ÊÐÂÚÇÐËâ Ä 18-Ì ÅÓÖÒÒÇ
ÑÕÓÂÉÂáÕ ÓÇÎâÕËÄËÔÕÔÍÑÇ ÓÂÔÛËÓÇÐËÇ 7p3/2-ÑÓÃËÕÂÎË.

³ ÒÑÏÑÜßá ÓÂÔÔÚËÕÂÐÐÞØ ÂÕÑÏÐÞØ ÔÄÑÌÔÕÄ Ë ÏÑÆÇÎË
ÂÆÔÑÓÃÙËË (ÔÏ. ÖÓÂÄÐÇÐËÇ (6)) ÆÎâ àÎÇÏÇÐÕÑÄ 18-Ì ÅÓÖÒÒÞ
ÄÞÚËÔÎÇÐÞ 95 ÍÑà××ËÙËÇÐÕÞ £ÂÐ-ÆÇÓ-£ÂÂÎßÔÂ (C3) Ë àÐÕÂÎß-
ÒËË ÂÆÔÑÓÃÙËË ÐÂ ÃÎÂÅÑÓÑÆÐÞØ ÏÇÕÂÎÎÂØ Ë ËÐÇÓÕÐÞØ ÒÑÄÇÓØ-
ÐÑÔÕâØ, ÕÂÍËØ ÍÂÍ ÍÄÂÓÙ, ÎÇÆ, ÕÇ×ÎÑÐ Ë ÅÓÂ×ËÕ (ÓËÔ. 23).
±ÑÍÂÊÂÐÑ, ÚÕÑ C3 ÐÇÖÍÎÑÐÐÑ ÄÑÊÓÂÔÕÂáÕ ÒÓË ÒÇÓÇØÑÆÇ ÑÕ Ne
Í 118, Ä ÕÑ ÄÓÇÏâ ÍÂÍ ÓÑÔÕ7DHads ÑÕNe ÍRn ÐÇ ÒÓÑÆÑÎÉÂÇÕÔâ
ÆÑ àÎÇÏÇÐÕÂ 118: ÃÑÎßÛÑÌ ÂÕÑÏÐÞÌ ÓÂÆËÖÔ àÎÇÏÇÐÕÂ 118
ÑÕÄÇÚÂÇÕ ÊÂ ÇÅÑ ÑÆËÐÂÍÑÄÖá Ô ÓÂÆÑÐÑÏ àÐÕÂÎßÒËá ÂÆÔÑÓÃÙËË.
±ÑàÕÑÏÖ ÑÉËÆÂÇÕÔâ, ÚÕÑ ÃÖÆÇÕ ÕÓÖÆÐÑ ÓÂÊÆÇÎËÕß àÎÇÏÇÐÕ 118
Ë ÓÂÆÑÐ ÒÖÕÇÏ ÂÆÔÑÓÃÙËË ÐÂ àÕËØ ÕËÒÂØ ÒÑÄÇÓØÐÑÔÕÇÌ. °ÆÐËÏ
ËÊ ÄÑÊÏÑÉÐÞØ ÍÂÐÆËÆÂÕÑÄ ÆÎâ ÓÂÊÆÇÎÇÐËâ ÆÂÐÐÞØ àÎÇÏÇÐÕÑÄ
âÄÎâÇÕÔâ ÖÅÑÎß; ÆÎâ ÒÓÑÄÇÓÍË àÕÑÅÑ ÐÇÑÃØÑÆËÏÞ ÆÂÎßÐÇÌÛËÇ
ËÔÔÎÇÆÑÄÂÐËâ.

¥Îâ ÓÇÂÍÙËÌ

M+F2 MF2 ,

MF2+F2 MF4

(M=Xe, Rn, 118)

RECP-ÓÂÔÚÇÕÞ ÄÞâÄËÎË ÒÑÄÞÛÇÐËÇ ÔÕÂÃËÎßÐÑÔÕË ×ÕÑÓËÆÑÄ
Ä 18-Ì ÅÓÖÒÒÇ.49, 55 ±ÑÍÂÊÂÐÑ, ÚÕÑ³°-à××ÇÍÕÞ ÔÕÂÃËÎËÊËÓÖáÕ
118F4 ÐÂ ÊÐÂÚËÕÇÎßÐÖá ÄÇÎËÚËÐÖ (*2 à£), ØÑÕâ ÑÐË Ë ÖÆÎË-

ÐâáÕ Re ÐÂ 0.05�A. ´ÂÍËÏ ÑÃÓÂÊÑÏ, ÕÇÐÆÇÐÙËâ Í ÖÄÇÎËÚÇÐËá
Re Ë De ÒÓÑÆÑÎÉÂÇÕÔâ Æo àÎÇÏÇÐÕÂ 118. ¬ÓÑÏÇ ÕÑÅÑ, ÖÔÕÂÐÑÄ-
ÎÇÐÞ ÔÎÇÆÖáÜËÇ ÔÑÑÕÐÑÛÇÐËâ ÔÕÂÃËÎßÐÑÔÕÇÌ ÆË×ÕÑÓËÆÑÄ:

RnF2<HgF2<PbF2 ,

112F2<114F2<118F2 .

£ÎËâÐËÇ ³°-ÄÊÂËÏÑÆÇÌÔÕÄËâ ÐÂ ÅÇÑÏÇÕÓËáMF4 ËÔÔÎÇÆÑ-
ÄÂÎÑÔß Ô ËÔÒÑÎßÊÑÄÂÐËÇÏ ÏÇÕÑÆÑÄ RECP-SOCI 60, 62, 150 Ë
RECP CCSD.55 ±ÑÍÂÊÂÐÑ, ÚÕÑ ÅÇÑÏÇÕÓËÚÇÔÍÂâ ÍÑÐ×ËÅÖÓÂÙËâ
D4h , ÕËÒËÚÐÂâ ÆÎâ XeF4 Ë RnF4 , ÔÕÂÐÑÄËÕÔâ ÐÇÔÕÂÃËÎßÐÑÌ
ÆÎâ 118F4 . ¬ÑÐ×ËÅÖÓÂÙËâ ÆÂÐÐÑÅÑ ÕÇÕÓÂ×ÕÑÓËÆÂ Ô ÔËÏÏÇÕ-
ÓËÇÌ Td ÐÂ 0.25 (ÔÏ.60, 61, 150) ËÎË 0.17 à£ (ÔÏ.49, 55) ÃÑÎÇÇ
ÔÕÂÃËÎßÐÂ, ÚÇÏ ÍÑÐ×ËÅÖÓÂÙËâ D4h . ±ÓËÚËÐÑÌ ÕÂÍÑÌ ÐÇÑÃÞÚ-
ÐÑÌ ÅÇÑÏÇÕÓËË âÄÎâÇÕÔâ ÐÂÎËÚËÇ ÕÑÎßÍÑ ÔÕÇÓÇÑØËÏËÚÇÔÍË
ÂÍÕËÄÐÞØ 7p3/2-àÎÇÍÕÓÑÐÑÄ ÆÎâ ÑÃÓÂÊÑÄÂÐËâ ÔÄâÊË. ¿ÕÑ ÇÜÇ
ÑÆËÐ ÒÓËÏÇÓ ÐÇÒÓËÏÇÐËÏÑÔÕË ÕÇÑÓËË VSERP ÆÎâ ³´¿.
³ÆÇÎÂÐÑ ÄÂÉÐÑÇ ÒÓÇÆÒÑÎÑÉÇÐËÇ, ÚÕÑ ×ÕÑÓËÆÞ àÎÇÏÇÐÕÂ 118
ÔÍÑÓÇÇ ÄÔÇÅÑ ÃÖÆÖÕ ËÑÐÐÞÏË, ÚÇÏ ÍÑÄÂÎÇÐÕÐÞÏË, ÍÂÍ Ë ×ÕÑ-
ÓËÆÞ ÍÔÇÐÑÐÂ. ¥ÂÐÐÑÇ ÒÓÇÆÔÍÂÊÂÐËÇ ÏÑÉÇÕ ÑÍÂÊÂÕßÔâ ÒÑÎÇÊ-
ÐÞÏ ÒÓË ÒÎÂÐËÓÑÄÂÐËË àÍÔÒÇÓËÏÇÐÕÑÄ ÒÑ ÅÂÊÑÄÑÌ
ØÓÑÏÂÕÑÅÓÂ×ËË.

¥Îâ 118H RECP-ÓÂÔÚÇÕÞ ÒÑÍÂÊÂÎË,58 ÚÕÑ ÄÂÐ-ÆÇÓ-ÄÂÂÎß-
ÔÑÄÂ ÔÄâÊß Ä àÕÑÏ ÔÑÇÆËÐÇÐËË ÔÕÂÃËÎËÊËÓÑÄÂÐÂ ÐÂ 2.0 ®à£
³°-à××ÇÍÕÂÏË, ÕÂÍ ÚÕÑ DRe(SO)=70.019�A. ±ÓÇÆÔÍÂÊÂÐÞ
ÔÎÇÆÖáÜËÇ ÔÑÑÕÐÑÛÇÐËâ ÔÕÂÃËÎßÐÑÔÕË ÅËÆÓËÆÑÄ:

RnH55HgH<PbH,

118H 55 114H<112H.

¥Îâ ÑÆÐÑÊÂÓâÆÐÞØ ËÑÐÑÄ Ä RECP-ÓÂÔÚÇÕÂØ
ÖÔÕÂÐÑÄÎÇÐÑ,62 ÚÕÑ De(RnH+)>De(118H+) Ë
Re(RnH+)<Re(118H+).

7. ¿ÎÇÏÇÐÕÞ Ô Z>118

³ àÎÇÏÇÐÕÂ 122 ÐÂÚËÐÂÇÕÔâ ÑÚÇÐß ÆÎËÐÐÞÌ, ÐÇ ËÏÇáÜËÌ
ÂÐÂÎÑÅÑÄ ÒÇÓÇØÑÆÐÞÌ ÓâÆ. ¿ÕË àÎÇÏÇÐÕÞ ÃÞÎË ÐÂÊÄÂÐÞ
ÔÖÒÇÓÂÍÕËÐËÆÂÏË.151, 152 ¥Îâ àÎÇÏÇÐÕÑÄ ÆÂÐÐÑÌ ÔÇÓËË ÒÓÑÄÇ-
ÆÇÐ ÓâÆ ÕÇÑÓÇÕËÚÇÔÍËØ ÓÂÔÚÇÕÑÄ àÎÇÍÕÓÑÐÐÞØ ÍÑÐ×ËÅÖÓÂÙËÌ
ÑÔÐÑÄÐÑÅÑ ÔÑÔÕÑâÐËâ (ÔÏ. ÑÃÊÑÓ 3, Â ÕÂÍÉÇ ÓÂÃÑÕÖ 86). ¬ÂÍ
ÑÉËÆÂÇÕÔâ, Ö àÎÇÏÇÐÕÑÄ ÐÂÚÂÎÂ ÓâÆÂ ÔÖÒÇÓÂÍÕËÐËÆÑÄ ÑÆÐÑ-
ÄÓÇÏÇÐÐÑ ÃÖÆÖÕ ÊÂÒÑÎÐâÕßÔâ ÐÇ ÆÄÇ, Â ÚÇÕÞÓÇ àÎÇÍÕÓÑÐÐÞÇ
ÑÃÑÎÑÚÍË, Â ËÏÇÐÐÑ 8p1/2 , 7d3/2 , 6f5/2 Ë 5g7/2 . ¿ÕË ÐÇÊÂÏÍÐÖÕÞÇ
ÑÃÑÎÑÚÍË ÄÏÇÔÕÇ Ô 8s-àÎÇÍÕÓÑÐÂÏË ÃÖÆÖÕ ÑÒÓÇÆÇÎâÕß ØËÏËÚÇ-
ÔÍËÇ ÔÄÑÌÔÕÄÂ àÕËØ àÎÇÏÇÐÕÑÄ. ³ÑÅÎÂÔÐÑ DS-ÓÂÔÚÇÕÂÏ,3

g-àÎÇÍÕÓÑÐÞ ÒÑâÄÎâáÕÔâ ÄÒÇÓÄÞÇ Ä àÎÇÏÇÐÕÇ 125; ÑÆÐÂÍÑ
ÓÇÎâÕËÄËÔÕÔÍËÇ DFT-ÓÂÔÚÇÕÞ Ô QED-ÒÑÒÓÂÄÍÂÏË (ÃÓÇÌÕÑÄ-
ÔÍÑÇ ÄÊÂËÏÑÆÇÌÔÕÄËÇ)86 ÒÑÍÂÊÂÎË, ÚÕÑ g-àÎÇÍÕÓÑÐÞ ÒÑâÄ-
ÎâáÕÔâ ÄÒÇÓÄÞÇ Ä àÎÇÏÇÐÕÇ 126. ´ÂÍÉÇ ÒÑÍÂÊÂÐÑ, ÚÕÑ QED-
ÒÑÒÓÂÄÍË ËÏÇáÕ ÃÑÎßÛÑÇ ÊÐÂÚÇÐËÇ ÆÎâ ËÊÖÚÇÐËâ àÎÇÍÕÓÑÐ-
ÐÞØ ÍÑÐ×ËÅÖÓÂÙËÌ ³´¿.

£ÔÎÇÆÔÕÄËÇ ÔËÎßÐÞØ ÓÇÎâÕËÄËÔÕÔÍËØ à××ÇÍÕÑÄ ØËÏËÚÇ-
ÔÍËÇ ÔÄÑÌÔÕÄÂ ÔÖÒÇÓÂÍÕËÐËÆÑÄ ÃÖÆÖÕ ÔÖÜÇÔÕÄÇÐÐÑ ÑÕÎËÚÂÕßÔâ
ÑÕ ÔÄÑÌÔÕÄ ³´¿.°ÆÐÂÍÑ Ë ÃÇÊ ÖÚÇÕÂ ÓÇÎâÕËÄËÔÕÔÍËØ à××ÇÍÕÑÄ
àÕË ÔÄÑÌÔÕÄÂ ÃÞÎË ÃÞ ËÐÞÏË ËÊ-ÊÂ ÑÚÇÐß ÃÑÎßÛËØ ÑÓÃËÕÂÎß-
ÐÞØ à××ÇÍÕÑÄ. £ ÐÂÔÕÑâÜÇÇ ÄÓÇÏâ ÒÓÂÍÕËÚÇÔÍË ÐÇÕ ËÔÔÎÇÆÑ-
ÄÂÐËÌ ÔÑÇÆËÐÇÐËÌ àÕËØ àÎÇÏÇÐÕÑÄ ÏÇÕÑÆÂÏË ®°. ´ÑÚÐÑÇ
ÒÓÇÆÔÍÂÊÂÐËÇ ÔÄÑÌÔÕÄ ÍÑÐÍÓÇÕÐÞØ ÔÑÇÆËÐÇÐËÌ ÃÖÆÇÕ ÄÇÔßÏÂ
ÔÎÑÉÐÑÌ ÊÂÆÂÚÇÌ. ¥Îâ ÆÑÔÕËÉÇÐËâ ÉÇÎÂÇÏÑÌ ÕÑÚÐÑÔÕË ÏÑÅÖÕ
ÒÑÕÓÇÃÑÄÂÕßÔâ ÓÇÎâÕËÄËÔÕÔÍËÇ ÓÂÔÚÇÕÞ Ô QED-ÒÑÒÓÂÄÍÂÏË.
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²ËÔ. 23. ²ÂÔÔÚËÕÂÐÐÞÇ àÐÕÂÎßÒËË ÂÆÔÑÓÃÙËË ÂÕÑÏÑÄ ÃÎÂÅÑÓÑÆ-
ÐÞØ ÅÂÊÑÄ ÐÂ ÍÄÂÓÙÇ (1), ÎßÆÖ (2) Ë ÕÇ×ÎÑÐÇ (3).95

±ÓËÄÇÆÇÐÞ àÍÔÒÇÓËÏÇÐÕÂÎßÐÞÇ ÆÂÐÐÞÇ ÆÎâ ÂÆÔÑÓÃÙËË ÓÂÆÑÐÂ ÐÂ
ÍÄÂÓÙÇ (4) (B.Eichler. ¹ÂÔÕÐÑÇ ÔÑÑÃÜÇÐËÇ) Ë ÎßÆy 125 (5), Â ÕÂÍÉÇ
ÆÎâ ÂÆÔÑÓÃÙËË ÍÔÇÐÑÐÂ ÐÂ ÎßÆy 149 (6).

1258 £.±ÇÓÛËÐÂ



8. ±ÓÑÅÐÑÊ ÎÇÕÖÚÇÔÕË ÕÓÂÐÔÂÍÕËÐËÆÑÄ Ë ËØ ÔÑÇÆËÐÇÐËÌ

±ÓÑÅÐÑÊËÓÖÇÏÞÇ ÕÇÐÆÇÐÙËË ËÊÏÇÐÇÐËâ ÎÇÕÖÚÇÔÕË ÐÂËÃÑÎÇÇ
ÕâÉÇÎÞØ àÎÇÏÇÐÕÑÄ Ë ËØ ÔÑÇÆËÐÇÐËÌ Ä ÔÓÂÄÐÇÐËË Ô àÍÔÒÇÓË-
ÏÇÐÕÂÎßÐÞÏË ÐÂÃÎáÆÇÐËâÏË ÒÓËÄÇÆÇÐÞ Ä ÕÂÃÎ. 5. ¬ÂÍ
ÄËÆÐÑ, ÄÔÇ ÒÓÑÅÐÑÊËÓÖÇÏÞÇ ÕÇÐÆÇÐÙËË ÆÎâ àÎÇÏÇÐÕÑÄ ÅÓÖÒÒ
Ô ÚÇÕÄÇÓÕÑÌ ÒÑ ÄÑÔßÏÖá Ë ÆÄÇÐÂÆÙÂÕÖá ÒÑÆÕÄÇÓÉÆÇÐÞ àÍÔÒÇ-
ÓËÏÇÐÕÂÏË. ±ÓÑÅÐÑÊÞ ÆÎâ àÎÇÏÇÐÕÂ 114 ÒÑ-ÒÓÇÉÐÇÏÖ ÑÉË-
ÆÂáÕ àÍÔÒÇÓËÏÇÐÕÂÎßÐÑÌ ÒÓÑÄÇÓÍË.

VI. ¬ÑÏÒÎÇÍÔÑÑÃÓÂÊÑÄÂÐËÇ Ë àÍÔÕÓÂÍÙËâ

±ÓÑÄÇÆÇÐ ÓâÆ àÍÔÒÇÓËÏÇÐÕÑÄ ÒÑ ÉËÆÍÑÔÕÐÑÌ àÍÔÕÓÂÍÙËË Ë
ØÓÑÏÂÕÑÅÓÂ×ËÚÇÔÍÑÏÖ ÓÂÊÆÇÎÇÐËáRf, Db, Sg Ë ËØ ÅÑÏÑÎÑÅÑÄ
ËÊ ÓÂÔÕÄÑÓÑÄHF,HCl, HBr Ë ÔÏÇÛÂÐÐÞØ ÍËÔÎÑÕ (ÔÏ. ÔÔÞÎÍË Ä
ÓÂÃÑÕÂØ 7 ë 11, 13, 17). ¿ÕË àÍÔÒÇÓËÏÇÐÕÞ ÒÓÑÆÇÏÑÐÔÕÓËÓÑÄÂÎË
ÑÔÐÑÄÐÑÇ ÔØÑÆÔÕÄÑ Ä àÍÔÕÓÂÍÙËÑÐÐÑÏ ÒÑÄÇÆÇÐËË ÕÓÂÐÔÂÍÕË-
ÐËÆÑÄ Ë ËØ ÃÑÎÇÇ ÎÇÅÍËØ ÅÑÏÑÎÑÅÑÄ, ØÑÕâ ÄÞâÄËÎË Ë ÓâÆ
ÒÓÑÕËÄÑÓÇÚËÌ. ¢ÑÎßÛÑÇ ÚËÔÎÑ ÕÇÑÓÇÕËÚÇÔÍËØ ÓÂÃÑÕ 156 ë 163

ÒÑÔÄâÜÇÐÑ ÒÓÇÆÔÍÂÊÂÐËâÏ ÍÑÏÒÎÇÍÔÑÑÃÓÂÊÑÄÂÐËâ Ë ÒÑÄÇÆÇ-
ÐËâ àÕËØ àÎÇÏÇÐÕÑÄ ÒÓË àÍÔÕÓÂÍÙËË. ´ÂÍËÇ ÓÂÃÑÕÞ ÃÞÎË
ÑÔÐÑÄÂÐÞ ÐÂ ÓÇÊÖÎßÕÂÕÂØ 4c-DFT-ÓÂÔÚÇÕÑÄ ÓÂÔÒÓÇÆÇÎÇÐËâ
àÎÇÍÕÓÑÐÐÑÌ ÒÎÑÕÐÑÔÕË ÄÏÑÎÇÍÖÎÂØ Ë ÍÑÏÒÎÇÍÔÂØ, ÖÚÂÔÕÄÖá-
ÜËØ Ä ØËÏËÚÇÔÍÑÏ ÓÂÄÐÑÄÇÔËË. ¥Îâ ÑÒÓÇÆÇÎÇÐËâ ËÊÏÇÐÇÐËâ
ÔÄÑÃÑÆÐÑÌ àÐÇÓÅËË ÓÇÂÍÙËË ÍÑÏÒÎÇÍÔÑÑÃÓÂÊÑÄÂÐËâ ËÔÒÑÎß-
ÊÑÄÂÐÂ ÏÑÆÇÎß, ÍÑÕÑÓÂâ ÒÓÇÆÔÕÂÄÎâÇÕ DG ÍÂÍ ÔÖÏÏÖ ÄÔÇØ
àÐÇÓÅÇÕËÚÇÔÍËØ ÔÑÔÕÂÄÎâáÜËØ ì àÎÇÍÕÓÑÔÕÂÕËÚÇÔÍÑÌ, ÍÑÄÂ-
ÎÇÐÕÐÑÌ Ë àÐÕÓÑÒËË. ³ ËÔÒÑÎßÊÑÄÂÐËÇÏ àÕÑÌ ÏÑÆÇÎË ÒÓÇÆ-
ÔÍÂÊÂÐÞ ÍÑÐÔÕÂÐÕÞ ÅËÆÓÑÎËÊÂ Ë ÍÑÏÒÎÇÍÔÑÑÃÓÂÊÑÄÂÐËâ ÆÎâ
ÃÑÎßÛÑÅÑ ÚËÔÎÂ ÄÑÆÐÞØ ÔÑÇÆËÐÇÐËÌRf, Db, Sg ËHs Ë ËØ ÃÑÎÇÇ
ÎÇÅÍËØ àÎÇÏÇÐÕÑÄ-ÅÑÏÑÎÑÅÑÄ Ä 4-, 5-, 6- Ë 8-Ì ÅÓÖÒÒÂØ.156 ë 163

²ÇÊÖÎßÕÂÕÞ ÓÂÔÚÇÕÑÄ ÒÑÍÂÊÂÎË, ÚÕÑ ÒÓÇÑÃÎÂÆÂáÜËÌ ÄÍÎÂÆ Ä
DG ÄÐÑÔËÕÔâ ËÊÏÇÐÇÐËÇÏ àÎÇÍÕÓÑÔÕÂÕËÚÇÔÍÑÌ àÐÇÓÅËË ÄÊÂË-
ÏÑÆÇÌÔÕÄËâ ÏÇÕÂÎÎ ë ÎËÅÂÐÆ (DEC).

£ ÍÂÚÇÔÕÄÇ ÒÓËÏÇÓÂ ÓÂÔÔÏÑÕÓËÏ ÒÓÑÙÇÔÔ ÒÑàÕÂÒÐÑÅÑ ÍÑÏ-
ÒÎÇÍÔÑÑÃÓÂÊÑÄÂÐËâ àÎÇÏÇÐÕÑÄ 4-Ì ÅÓÖÒÒÞ ì Zr, Hf, Ë Rf ì
Ä ÓÂÔÕÄÑÓÂØ H2SO4 . £ ÓÂÃÑÕÇ 157 Ô ËÔÒÑÎßÊÑÄÂÐËÇÏ ÏÇÕÑÆÂ
4c-DFT ÃÞÎË ÓÂÔÔÚËÕÂÐÞ ÑÕÐÑÔËÕÇÎßÐÞÇ ÊÐÂÚÇÐËâ ËÊÏÇÐÇ-
ÐËâ ÔÄÑÃÑÆÐÑÌ àÐÇÓÅËË DG Ä ÓÇÂÍÙËâØ ÑÃÓÂÊÑÄÂÐËâ
M(SO4)2(H2O)4 , M(SO4)3(H2O)2ÿ2 Ë M(SO4)

4ÿ
4 (M=Zr, Hf,

Rf) ËÊ ÅËÆÓÂÕËÓÑÄÂÐÐÞØ Ë ÚÂÔÕËÚÐÑ ÅËÆÓÑÎËÊÑÄÂÐÐÞØ ÍÂÕËÑ-
ÐÑÄ. ¤ÇÑÏÇÕÓËÚÇÔÍËÇ ÍÑÐ×ËÅÖÓÂÙËË àÕËØ ÆÄÖØ ÍÑÏÒÎÇÍÔÑÄ
ÒÓÇÆÔÕÂÄÎÇÐÞ ÐÂ ÓËÔ. 24. ±ÑÎÖÚÇÐÐÞÇ ÊÐÂÚÇÐËâ DEC Ë ÕÇÐ-
ÆÇÐÙËË ËØ ËÊÏÇÐÇÐËâ ÆÎâ ÑÆÐÑÅÑ ÕËÒÂ ÓÇÂÍÙËÌ ÍÑÏÒÎÇÍÔÑ-
ÑÃÓÂÊÑÄÂÐËâ, Ä ÍÑÕÑÓÞØ ËÔØÑÆÐÞÏË ÔÑÇÆËÐÇÐËâÏË âÄÎâáÕÔâ
ÅËÆÓÂÕËÓÑÄÂÐÐÞÇ ÍÑÏÒÎÇÍÔÞM(H2O)4�8 , ÒÓËÄÇÆÇÐÞ Ä ÕÂÃÎ. 6.
¡ÐÂÎÑÅËÚÐÑ ÃÞÎË ÑÒÓÇÆÇÎÇÐÞ ÊÐÂÚÇÐËâ DEC ÆÎâ ÓÇÂÍÙËÌ
ÍÑÏÒÎÇÍÔÑÑÃÓÂÊÑÄÂÐËâ, Ä ÍÑÕÑÓÞØ ËÔØÑÆÐÞÏË ÔÑÇÆËÐÇÐËâÏË
ÔÎÖÉËÎË ÅËÆÓÑÎËÊÑÄÂÐÐÞÇ ÍÑÏÒÎÇÍÔÞ

MOH(H2O)3�7 M(SO4)n(H2O)872n .

¯ÂÌÆÇÐÑ, ÚÕÑ ÆÎâ àÕÑÅÑ ÕËÒÂ ÓÇÂÍÙËÌ ÕÇÐÆÇÐÙËâ Í ÍÑÏÒ-
ÎÇÍÔÑÑÃÓÂÊÑÄÂÐËá ÕÂÍÂâ ÉÇ, Õ.Ç. Zr>Hf44Rf, ÚÕÑ Ë ÆÎâ

ÒÇÓÄÑÅÑ (ÔÏ. ÕÂÃÎ. 6). ±ÑÎÖÚÇÐÐÞÇ ÐÂ ËØ ÑÔÐÑÄÇ ÊÐÂÚÇÐËâ lgKd

(Kd ì ÍÑà××ËÙËÇÐÕ ÓÂÔÒÓÇÆÇÎÇÐËâ) ÒÓË àÍÔÕÓÂÍÙËË Zr, Hf Ë
Rf ÂÏËÐÂÏË ÒÓËÄÇÆÇÐÞ ÐÂ ÓËÔ. 25.

a b

M, O, S, H.

²ËÔ. 24. ³ÕÓÑÇÐËÇ ÍÑÏÒÎÇÍÔÑÄ M(SO4)2(H2O)4 (a) Ë M(SO4)
4ÿ
4 (b)

(M=Zr, Hf, Rf).157

´ÂÃÎËÙÂ 6. KÖÎÑÐÑÄÔÍÂâ ÚÂÔÕß ËÊÏÇÐÇÐËâ ÔÄÑÃÑÆÐÑÌ àÐÇÓÅËË
(7DEC, à£) ÓÇÂÍÙËÌ ÍÑÏÒÎÇÍÔÑÑÃÓÂÊÑÄÂÐËâ.157

±ÓÑÙÇÔÔ Zr Hf Rf ³ÑÑÕÐÑÛÇÐËÇ

M(H2O)4�8 >M(SO4)2(H2O)4 35.72 35.84 33.60 Hf>Zr44Rf
M(H2O)4�8 >M(SO4)3(H2O)2ÿ2 42.43 42.43 39.37 Zr=Hf44Rf
M(H2O)4�8 >M(SO4)

4ÿ
4 45.14 45.02 41.38 Zr>Hf44Rf

M(H2O)4�8 >R4M(SO4)4 41.04 40.78 37.65 Zr>Hf44Rf

´ÂÃÎËÙÂ 5. ´ÇÐÆÇÐÙËË ËÊÏÇÐÇÐËâ ÎÇÕÖÚÇÔÕË ÔÑÇÆËÐÇÐËÌ ÕÓÂÐÔÂÍÕËÐËÆÑÄ Ë ËØ ÃÑÎÇÇ ÎÇÅÍËØ ÅÑÏÑÎÑÅÑÄ Ä ÅÓÖÒÒÂØ ØËÏËÚÇÔÍËØ àÎÇÏÇÐÕÑÄ.

¤ÓÖÒÒÂ ³ÑÇÆËÐÇÐËâ ±ÓÑÅÐÑÊ ³ÔÞÎÍË ¿ÍÔÒÇÓËÏÇÐÕ ³ÔÞÎÍË

4 MCl4 , MBr4 Hf<Rf 106 Hf<Rf 154
5 ML5 (L=Cl, Br) Nb<Ta<Db 153 (DbO3Br) 155

DbCl5>DbOCl3 153 DbCl5>DbOCl3 155
6 MO2Cl2 Mo>W>Sg 107 Mo>W>Sg 109, 110
7 MO3Cl Tc>Re>Bh 113 Tc>Re>Bh 117
8 MO4 Ru<Os>Hs 116 Os>Hs 118
12 M Hg<112 126 ë 129 Hg<112 132
14 M Pb 55 114<112 131 7 7
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²ËÔ. 25. ±ÓÑÅÐÑÊËÓÖÇÏÞÇ ÊÐÂÚÇÐËâ lgKd ÒÓË àÍÔÕÓÂÙËË Hf (1) Ë
Rf (2) ÂÏËÐÂÏË Ä ÔÓÂÄÐÇÐËË Ô ËÊÏÇÓÇÐÐÞÏË ÄÇÎËÚËÐÂÏË ÆÎâ
Zr (3).145
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¿ÍÔÒÇÓËÏÇÐÕÞ ÒÑ àÍÔÕÓÂÍÙËË Zr, Hf Ë Rf ËÊ ÓÂÔÕÄÑÓÑÄ
H2SO4 ÂÏËÐaÏË ÒÑÆÕÄÇÓÆËÎË ÒÓÇÆÔÍÂÊÂÐÐÖá ÕÇÐÆÇÐÙËá
ÍÑÏÒÎÇÍÔÑÑÃÓÂÊÑÄÂÐËâ

Zr>Hf 44Rf

Ë ÆÂÎË ÊÐÂÚÇÐËâ Kd(Rf), ÃÎËÊÍËÇ Í ÒÓÇÆÔÍÂÊÂÐÐÞÏ.164

£ ÑÃÊÑÓÇ 17 ÒÓÑÂÐÂÎËÊËÓÑÄÂÐÞ ÒÓÑÅÐÑÊËÓÖÇÏÞÇ ÕÇÐÆÇÐ-
ÙËË ÅËÆÓÑÎËÊÂ, ÍÑÏÒÎÇÍÔÑÑÃÓÂÊÑÄÂÐËâ Ë àÍÔÕÓÂÍÙËË ÍÑÏÒ-
ÎÇÍÔÑÄ ÕÓÂÐÔÂÍÕËÐËÆÑÄ Ë ËØ ÅÑÏÑÎÑÅÑÄ Ä ÔÓÂÄÐÇÐËË Ô
àÍÔÒÇÓËÏÇÐÕÂÎßÐÞÏË ÆÂÐÐÞÏË. ¢ÑÎßÛËÐÔÕÄÑ ÒÓÑÅÐÑÊÑÄ
ÆÎâ ÔÄÇÓØÕâÉÇÎÞØ àÎÇÏÇÐÕÑÄ ÒÑÆÕÄÇÓÉÆÇÐÞ àÍÔÒÇÓËÏÇÐ-
ÕÂÏË, ÑÆÐÂÍÑ ÐÇÍÑÕÑÓÞÇ ÄÔÇ ÇÜÇ ÑÉËÆÂáÕ ÒÑÆÕÄÇÓÉÆÇÐËâ
(ÐÂÒÓËÏÇÓ, ÍÂÍ Ä ÔÎÖÚÂÇ Sg Ä ÓÂÔÕÄÑÓÂØ HF).

VII. ©ÂÍÎáÚÇÐËÇ

±ÓÑÄÇÆÇÐÑ ÃÑÎßÛÑÇ ÍÑÎËÚÇÔÕÄÑ ÓÂÔÚÇÕÑÄ ÂÕÑÏÐÞØ Ë ÏÑÎÇÍÖ-
ÎâÓÐÞØ ÔÄÑÌÔÕÄ ÕÓÂÐÔÂÍÕËÐËÆÑÄ Ë ËØ ÅÑÏÑÎÑÅÑÄ, Ä ÕÑÏ ÚËÔÎÇ
ÐÂËÃÑÎÇÇ ÕÑÚÐÞÏË ÏÇÕÑÆÂÏË. ¿ÎÇÍÕÓÑÐÐÞÇ ÍÑÐ×ËÅÖÓÂÙËË,
ÐÇÑÃØÑÆËÏÞÇ ÆÎâ ÑÒÓÇÆÇÎÇÐËâ ÏÇÔÕÂ àÎÇÏÇÐÕÂ Ä ±ÇÓËÑÆËÚÇ-
ÔÍÑÌ ÔËÔÕÇÏÇ, ÓÂÔÔÚËÕÂÐÞ Ô ÑÚÇÐß ÄÞÔÑÍÑÌ ÕÑÚÐÑÔÕßá.

£ ÐÂÔÕÑâÜÇÇ ÄÓÇÏâ ÕÂÍÉÇ ÆÑÔÕÖÒÐÞ ÊÐÂÚÇÐËâ ÕÂÍËØ ÒÂÓÂ-
ÏÇÕÓÑÄ, ÍÂÍ ÒÑÕÇÐÙËÂÎÞ ËÑÐËÊÂÙËË, ÔÓÑÆÔÕÄÑ Í àÎÇÍÕÓÑÐÖ,
àÐÇÓÅËË àÎÇÍÕÓÑÐÐÞØ ÒÇÓÇØÑÆÑÄ, ÍÑÕÑÓÞÇ ÏÑÉÐÑ ËÔÒÑÎßÊÑ-
ÄÂÕß ÆÎâ ÑÙÇÐÍË ÔØÑÆÔÕÄÂ ÕâÉÇÎÞØ àÎÇÏÇÐÕÑÄ Ë ËØ ÃÑÎÇÇ
ÎÇÅÍËØ ÅÑÏÑÎÑÅÑÄ Ä ÅÓÖÒÒÂØ ØËÏËÚÇÔÍËØ àÎÇÏÇÐÕÑÄ.

¯ÂËÃÑÎÇÇ ÙÇÐÐÂâ ËÐ×ÑÓÏÂÙËâ Ñ ÏÑÎÇÍÖÎâÓÐÞØ ÔÄÑÌÔÕÄÂØ
ØËÏËÚÇÔÍË ËÐÕÇÓÇÔÐÞØ ÔÑÇÆËÐÇÐËÌ ÒÑÎÖÚÇÐÂ Ô ËÔÒÑÎßÊÑÄÂ-
ÐËÇÏ 4c-DFT- Ë RECP/PP CCSD(T)-ÏÇÕÑÆÑÄ. ¿ÕË ÏÇÕÑÆÞ
ÑÍÂÊÂÎËÔß ÄÊÂËÏÑÆÑÒÑÎÐâáÜËÏË ÍÂÍ Ä ÍÑÐÙÇÒÕÖÂÎßÐÑÏ, ÕÂÍ
Ë Ä ÍÑÎËÚÇÔÕÄÇÐÐÑÏ ÑÕÐÑÛÇÐËË, Â ËØ ÔÑÚÇÕÂÐËÇ, ÃÇÊÖÔÎÑÄ-
ÐÑ, ì ÐÂËÎÖÚÛËÌ ÔÒÑÔÑÃ ÆÎâ ÒÓÑÅÐÑÊËÓÑÄÂÐËâ ÔÄÑÌÔÕÄ ³´¿.
²ÂÔÚÇÕÞ Ô ËØ ËÔÒÑÎßÊÑÄÂÐËÇÏ ÒÑÊÄÑÎËÎË ÖÔÕÂÐÑÄËÕß ÄÂÉÐÞÇ
ÊÂÍÑÐÑÏÇÓÐÑÔÕË ËÊÏÇÐÇÐËâ ÕÂÍËØ ÔÄÑÌÔÕÄ, ÍÂÍ ØËÏËÚÇÔÍÂâ
ÔÄâÊß, ÖÔÕÑÌÚËÄÑÔÕß ÔÑÔÕÑâÐËÌ ÑÍËÔÎÇÐËâ, à××ÇÍÕÞ ÍÓËÔÕÂÎ-
ÎËÚÇÔÍÑÅÑ ÒÑÎâ Ë ³°-ÄÊÂËÏÑÆÇÌÔÕÄËâ, ÔÒÑÔÑÃÐÑÔÕß Í ÍÑÏÒ-
ÎÇÍÔÑÑÃÓÂÊÑÄÂÐËá Ë ÆÓ. ÒÓË ÒÇÓÇØÑÆÇ Ä ±ÇÓËÑÆËÚÇÔÍÑÌ
ÔËÔÕÇÏÇ ÑÕ ÃÑÎÇÇ ÎÇÅÍËØ Í ÃÑÎÇÇ ÕâÉÇÎÞÏ àÎÇÏÇÐÕÂÏ, Â
ÕÂÍÉÇ ÑÙÇÐËÕß ÄÎËâÐËÇ ÐÂ àÕË ÔÄÑÌÔÕÄÂ ÓÇÎâÕËÄËÔÕÔÍËØ Ë
ÍÑÓÓÇÎâÙËÑÐÐÞØ à××ÇÍÕÑÄ.

±ÑÍÂÊÂÐÑ, ÚÕÑ ÕÓÂÐÔÂÍÕËÐËÆÞ, ÒÑ ÔÖÕË, âÄÎâáÕÔâ ÅÑÏÑ-
ÎÑÅÂÏË ÎÇÅÍËØ äÓÑÆÔÕÄÇÐÐËÍÑÄã Ä ØËÏËÚÇÔÍËØ ÅÓÖÒÒÂØ, ØÑÕâ
ËØ ÔÄÑÌÔÕÄÂ ÏÑÅÖÕ ÆÑÄÑÎßÐÑ ÔËÎßÐÑ ÓÂÊÎËÚÂÕßÔâ ÄÔÎÇÆÔÕÄËÇ
ÃÑÎßÛËØ ÓÇÎâÕËÄËÔÕÔÍËØ à××ÇÍÕÑÄ. ¿ÕÑ ÕÂÍÉÇ âÄÎâÇÕÔâ ÒÓË-
ÚËÐÑÌ ËÊÏÇÐÇÐËâ ÊÂÍÑÐÑÏÇÓÐÑÔÕÇÌ Ä ÂÕÑÏÐÞØ Ë ÏÑÎÇÍÖÎâÓ-
ÐÞØ ÔÄÑÌÔÕÄÂØ ÒÓË ÒÇÓÇØÑÆÇ Í ÃÑÎÇÇ ÕâÉÇÎÞÏ àÎÇÏÇÐÕÂÏ.
´ÂÍËÏ ÑÃÓÂÊÑÏ, ÒÓÑÔÕÂâ àÍÔÕÓÂÒÑÎâÙËâ ÔÄÑÌÔÕÄ Ä ÅÓÖÒÒÂØ
ØËÏËÚÇÔÍËØ àÎÇÏÇÐÕÑÄ ÏÑÉÇÕ ÒÓËÄÇÔÕË Í ÑÛËÃÑÚÐÞÏ ÒÓÇÆ-
ÔÍÂÊÂÐËâÏ. ²ÇÎâÕËÄËÔÕÔÍËÇ ÓÂÔÚÇÕÞ ÑÍÂÊÂÎËÔß ÐÂËÃÑÎÇÇ
ÐÂÆÇÉÐÞÏ ËÐÔÕÓÖÏÇÐÕÑÏ ÒÓÑÅÐÑÊËÓÑÄÂÐËâ ÓÇÊÖÎßÕÂÕÑÄ àÍÔ-
ÒÇÓËÏÇÐÕÑÄ Ô Rf, Db, Sg, Bh, Hs Ë àÎÇÏÇÐÕÑÏ 112 Ä ÅÂÊÑÄÑÌ
×ÂÊÇ Ë Ä ÓÂÔÕÄÑÓÂØ. ³ËÐÇÓÅËÊÏ ÕÇÑÓÇÕËÚÇÔÍËØ Ë àÍÔÒÇÓËÏÇÐ-
ÕÂÎßÐÞØ ËÔÔÎÇÆÑÄÂÐËÌ Ä ÒÑÔÎÇÆÐËÇ ÆÇÔâÕËÎÇÕËâ ÔÒÑÔÑÃÔÕÄÑ-
ÄÂÎ ÎÖÚÛÇÏÖ ÒÑÐËÏÂÐËá ØËÏËÚÇÔÍËØ ÔÄÑÌÔÕÄ àÕËØ àÍÊÑÕËÚÇ-
ÔÍËØ àÎÇÏÇÐÕÑÄ.

¯ÇÔÏÑÕÓâ ÐÂ ÃÑÅÂÕÖá ÒÑÎÖÚÇÐÐÖá ËÐ×ÑÓÏÂÙËá, ÄÔÇ ÇÜÇ
ÑÔÕÂÇÕÔâ ÓâÆ ÑÕÍÓÞÕÞØ ÄÑÒÓÑÔÑÄ. ¥Îâ àÎÇÏÇÐÕÑÄ, ÍÑÕÑÓÞÇ
ÃÞÎË ØËÏËÚÇÔÍË ËÊÖÚÇÐÞ, ÆÑÎÉÐÞ ÒÑÔÎÇÆÑÄÂÕß ÃÑÎÇÇ ÒÑÆ-
ÓÑÃÐÞÇ ËÔÔÎÇÆÑÄÂÐËâ ËØ ÔÄÑÌÔÕÄ (ÍÂÍ ÕÇÑÓÇÕËÚÇÔÍËÇ, ÕÂÍ Ë
àÍÔÒÇÓËÏÇÐÕÂÎßÐÞÇ), Â ÕÂÍÉÇ ÔËÐÕÇÊËÓÑÄÂÐÞ ÐÑÄÞÇ ÔÑÇÆËÐÇ-
ÐËâ, ÐÂÒÓËÏÇÓ ÍÂÓÃÑÐËÎÞ ÔËÃÑÓÅËâ ËÎË ÏÇÕÂÎÎÑÑÓÅÂÐËÚÇ-
ÔÍËÇ ÔÑÇÆËÐÇÐËâ ØÂÔÔËâ. ¥Îâ àÎÇÏÇÐÕÑÄ, ÍÑÕÑÓÞÇ ÇÜÇ ÐÇ
ËÊÖÚÂÎËÔß, ÕÂÍËØ ÍÂÍ Mt, Ds, Rg, àÎÇÏÇÐÕÞ 115 ë 118, ÆÑÎÉÐÞ
ÃÞÕß ÐÂÌÆÇÐÞ ËØ ËÊÑÕÑÒÞ, ÒÓËÅÑÆÐÞÇ ÆÎâ ØËÏËÚÇÔÍËØ ËÔÔÎÇ-

ÆÑÄÂÐËÌ. ³ÒÇÙËÂÎËÔÕÂÏ Ä ÑÃÎÂÔÕË ÕÇÑÓÇÕËÚÇÔÍÑÌ ØËÏËË ÒÓË-
ÆÇÕÔâ ÓÇÛÂÕß ÓâÆ ÊÂÆÂÚ ÒÑ ÒÓÇÆÔÍÂÊÂÐËá ÒÑÄÇÆÇÐËâ Ä
àÍÔÒÇÓËÏÇÐÕÂØ ÒÑ ØËÏËÚÇÔÍÑÏÖ ÓÂÊÆÇÎÇÐËá àÕËØ àÎÇÏÇÐÕÑÄ.

¥Îâ àÎÇÏÇÐÕÑÄ Ô Z>118 ËÊÖÚÇÐËÇ ØËÏËÚÇÔÍËØ ÔÄÑÌÔÕÄ
âÄÎâÇÕÔâ ÄÑÒÓÑÔÑÏ ÃÖÆÖÜÇÅÑ. ´ÂÍËÇ ÓÂÃÑÕÞ ÃÖÆÖÕ ÇÜÇ ÃÑÎÇÇ
ËÐÕÇÓÇÔÐÞÏË, ÚÇÏ ÕÇ, ÍÑÕÑÓÞÇ ÖÉÇ ÒÓÑÄÇÆÇÐÞ, ÕÂÍ ÍÂÍ ÔØÑÆ-
ÔÕÄÑ ÕÂÍËØ àÎÇÏÇÐÕÑÄ Ô ËØ ÃÑÎÇÇ ÎÇÅÍËÏË ÅÑÏÑÎÑÅÂÏË ÃÖÆÇÕ
ÏÇÐÇÇ ÊÂÏÇÕÐÞÏ. ¥Îâ ÆÑÔÕËÉÇÐËâ ÕÓÇÃÖÇÏÑÌ ÕÑÚÐÑÔÕË ÓÂÔ-
ÚÇÕÑÄ ÏÑÅÖÕ ÒÑÕÓÇÃÑÄÂÕßÔâ ÆÂÎßÐÇÌÛËÇ ÏÇÕÑÆËÚÇÔÍËÇ ÓÂÊÓÂ-
ÃÑÕÍË Ä ÓÇÎâÕËÄËÔÕÔÍÑÌ ÍÄÂÐÕÑÄÑÌ ÕÇÑÓËË, ÍÂÍ ÐÂÒÓËÏÇÓ,
ÄÍÎáÚÇÐËÇ QED-à××ÇÍÕÑÄ Ä ÒÓÑÙÇÆÖÓÖ ÔÂÏÑÔÑÅÎÂÔÑÄÂÐËâ.
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ELECTRONIC STRUCTURESANDCHEMICALPROPERTIESOFSUPERHEAVYELEMENTS
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The published works on the relativistic electronic structure calculations for superheavy elements
(Z5 104) are surveyed. Preference is given to the publications aimed at predictions of their experimental
behaviour. The relativistic effects and their role in the properties of these elements are discussed.
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