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РЕЛЯТИВИСТСКИЕ РАСЧЁТЫ АДИАБАТИЧЕСКИХ  
КРИВЫХ ГИДРИДОВ ЩЕЛОЧНЫХ МЕТАЛЛОВ 

 
В данной работе представлены результаты релятивистских расчётов основных 

состояний гидридов щелочных металлов. Конфигурация атомов щелочных метал-
лов содержит одну незамкнутую валентную s-оболочку. Исследована зависимость 
длины связи и собственного дипольного момента молекул LiH, NaH, KH, RbH, 
CsH и FrH от атомного номера металла.  

Релятивистские расчеты молекулярных орбиталей были выполнены методом 
Дирака-Фока (ДФ). Для учета корреляционных эффектов был использован реля-
тивистский метод связанных кластеров с учетом однократных, двукратных и при-
ближенным образом трехкратных кластерных амплитуд (CCSD(T)). Расчеты были 
выполнены с использованием пакета программ DIRAC [1], где реализованы мето-
ды ДФ и CCSD(T). 

Значения равновесных межъядерных расстояний, полученные методом 
CCSD(T), хорошо соотносятся с экспериментальными значениями [2, 3]. Проде-
монстрировано увеличение корреляционных вкладов в энергию молекулы с ро-
стом числа электронов. Значения дипольных моментов, полученные методом 
CCSD(T), близки к значениям, полученным тем же методом, в других работах  
[4, 5, 6]. 
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