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сверхтяжелые элементы в области “острова 
стабильности” - нечетная цепочка 



особенности атомов элементов седьмого периода: 
наивная одноэлектронная картина
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значительные щели 7s-7p1/2, 7p1/2-7p3/2 
субвалентные уровни “всплывают”
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๏относительная 
диффузность / 
нестабильность 
субвалентной d-
оболочки
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сверхтяжелые элементы 
в области “острова стабильности” - 

субпериодическая структура 
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“нечетная” цепочка: 
Oganessian et al., PRL 104, 142502 (2010) 
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“нечетная” цепочка: 
Oganessian et al., PRL 104, 142502 (2010) 

(1 событие ...)



другие способы синтеза элемента 113

282113  0.07 s
283113  >0.1 s
284113  0.5 s
285113  8 s
286113  28 s

холодный синтез (RIKEN, Tokyo)
70Zn + 209Bi → 279113* → 278113 + n
теплый синтез (FNRL,Dubna - LLNL, Livermore)
48Ca + 237Np → 285113* → 282113 + 3n
продукт распада (FNRL,Dubna - LLNL, Livermore)
48Ca + 243Am → 291115* → 288115 + 3n,

288115 → 284113 + 4He

“долго”живущие 
изотопы

297113   ?
(N=184)  



атомы E113 и E115: 
“один p-электрон над замкнутой оболочкой” ?
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атомы E113 и E115: 
“один p-электрон над замкнутой оболочкой” ?

E115: 

одноэлектронные 
состояния замкнутой 
(7p1/2)2 и открытой (7p3/2)1 
оболочки имеют 
одинаковые квантовые 
числа в LS-
классификации 

но
разделены не только 
энергетически, но и в 
значительной степени 
пространственно
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“химическая” регистрация СТЭ с Z=112 и более:
 термохроматография на золотой поверхности



моделирование адсорбционных комплексов 
E113 / Au и E115 / Au: RDFT

• весьма точная модель (релятивистские псевдопотенциалы 
“малых” атомных остовов, Гатчина)
• решение многоэлектронной проблемы: 2-компонентная 
неколлинеарная релятивистская DFT (RDFT)
• базисные системы, оптимизированные для случая больших 
отличий одноэлектронных состояний nll+1/2 и nll-1/2  (практически 
достигается предел полных базисов)
• кластеры Au ~ 40-50 атомов (~ предел по размеру кластеров)



моделирование адсорбционных комплексов 
E113 / Au и E115 / Au: RDFT

• помним про полный провал попытки описать адсорбцию 
Cn (E112) и ртути на поверхности Au
связан с непригодностью простых вариантов DFT для описания 
взаимодействия высокоэнергетических заполненных d-оболочек
(напоминающих дисперсионные взаимодействия)
энергия d-оболочки E113 приближается к валентной области...

• выбор приближения для обменно-корреляционного 
функционала: калибровка на основании данных высокоточных 
расчетов двухатомных молекул крайне ненадежна 
по крайней мере для комплексов E113 нужны надежные 
данные о более сложных системах



расчет ab initio примитивных моделей 
адсорбционных комплексов E113-Aun и Tl-Aun

 полный (двухкомпонентный) неэмпирический расчет: 
๏ огромный объем вычислений из-за низкой релятивистской 
симметрии,
๏ результаты с дискретными представления гамильтониана в 
конечных базисах аналитических (сгруппированных 
гауссовых) функций с расширением базисов сходятся крайне 
медленно

 получение количественных данных слишком трудоемко 
даже для двухатомной системы 



 скалярный расчет: 
๏ кластерные разложения многоэлектронных функций

 СCSD(T) 
как средство описания электронных корреляций,

๏ последовательности корреляционно-согласованных
 гауссовых базисов

๏ экстраполяция к пределу полного базиса

 оценка эффектов магнитных взаимодействий: 
๏ 1c RDFT vs 2c RDFT

+

расчет ab initio примитивных моделей 
адсорбционных комплексов E113-Aun и Tl-Aun
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приближение
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RDFT:
вполне 
разумные 

приближения,
но

калибровка по 
двухатомным 
данным 
ненадежна

расчет ab initio примитивных моделей 
адсорбционных комплексов E113-Aun и Tl-Aun



0.3 eV 0.5 eV
0.9 eV

?

вклад 
корреляций с 
участием 6d-
оболочки E113
в энергию связи 
весьма велик -
многовато для 
остовной 
оболочки

свойства 
переходного 
элемента?

расчет ab initio примитивных моделей 
адсорбционных комплексов E113-Aun и Tl-Aun



E115-Aun vs Bi-Aun: RDFT

малые 
комплексы 
M-Aun:

большая 
энергия 
связи E115, 
но нет 
увеличения 
с ростом 
коорд. 
числа, как 
для Bi 
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сухой остаток

• элементы 113 и 115:
уникальность основного состояния атомов 
(“один p-электрон над замкнутой оболочкой”) 

• элемент 113: сомнительный гомолог Tl
значительно меньшая стабильность связей с Au, что 
целиком связано с магнитными взаимодействиями
большие вклады заполненной оболочки 6d в связь
ее трудно считать остовной
новый переходный элемент???

• элемент 115: вполне определенное сходство с 
более легкими гомологом Bi, 
во всяком случае во взаимодействиях с Au 

• ультракороткий субпериод E113-E114 ни на что не 
похож
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