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Релятивистские эффекты в химии

Определение прилагательного «релятивисткий»

Релятивистский:

(филос.) основанный на принципе относительности и условности содержания

познания

(физ.) описывающий явленя при высоких скоростях, сопоставимых со скоростью

света



Релятивистские эффекты в химии

СТО и уравнения движения в жизни

Проявления специальной теории относительности:

Замедление времени для движущегося объекта (полёты к звёздам, часы на

орбите: GPS, элементарные частицы)

Уменьшение линейных размеров

Увеличение массы



Релятивистские эффекты в химии

Нерелятивистское уравнение Шрёдингера
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Релятивистские эффекты в химии

Нерелятивистское уравнение Шрёдингера
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Релятивистские эффекты в химии

Уравнения Кляйна-Гордона и Дирака
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Релятивистские эффекты в химии

Уравнения Кляйна-Гордона и Дирака
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Релятивистские эффекты в химии

Ньютоновская механика и уравнения Эйнштейна

Скорость:

v =
dr
dt

Импульс:

p = mv

Кинетическая энергия:

T =
mv2

2
=

p2

2m



Релятивистские эффекты в химии

Ньютоновская механика и уравнения Эйнштейна
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Ньютоновская механика и уравнения Эйнштейна

А если хочется пользоваться классической формулой:

p = mv

Можно переопределить массу, чтобы формула работала!

mr =
m√

1− v2

c2

Получается «релятивистская масса» mr
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Релятивистские эффекты в химии

Ньютоновская механика и уравнения Эйнштейна

А если хочется пользоваться классической формулой:

p = mv

Можно переопределить массу, чтобы формула работала!

mr =
m√

1− v2

c2

Получается «релятивистская масса» mr
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Релятивистские эффекты в химии

Ньютоновская механика и уравнения Эйнштейна

Почему спутник не падает на землю?
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Теорема вириала: соблюдается в стабильной замкнутой системе
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Ньютоновская механика и уравнения Эйнштейна

Почему электрон не падает на атом?
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Ньютоновская механика и уравнения Эйнштейна

Почему электрон не падает на атом?
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Ньютоновская механика и уравнения Эйнштейна

Боровский радиус (для атома водорода)

e−

p+

a0

a0 = 4πε0
h̄2

mee
2

Боровский радиус (для любого атома — радиус орбиты 1s электрона)

r0 =
a0

Z
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Ньютоновская механика и уравнения Эйнштейна

vx =
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dt

; px = mvx
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Ньютоновская механика и уравнения Эйнштейна

И всё же скорость? Чисто формально, можно посчитать:

〈ve〉 =

√
2〈T〉
m

В атомной системе координат („atomic units“, a.u.):

расстояние — a0

заряд — e, заряд электрона

энергия — H, Хартри

масса — me, масса электрона

〈ve〉 = Z
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Ньютоновская механика и уравнения Эйнштейна

И всё же скорость? Чисто формально, можно посчитать:

〈ve〉 =

√
2〈T〉
m

В атомной системе координат („atomic units“, a.u.):

расстояние — a0

заряд — e, заряд электрона

энергия — H, Хартри

масса — me, масса электрона

〈ve〉 = Z

c = 137.036
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Максимально возможный химический элемент?

e−

e−

Слышал, что 
протоны на 

коллайдере устроили?
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хочу!
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На самом деле, если аккуратно учесть все эффекты с релятивистскими уравнениями, то 174. Чуть дальше пройти.
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Функции для описания [1s орбитали]

Ψ(r) = 2e−r
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Ψ(r) — волновая функция: не имеет физической интерпретации

Ψ(r)2
— квадрат волновой функции: вероятность обнаружить электрон в

точке на расстоянии r

4πr2 · Ψ(r)2
— радиальная плотность распределения: вероятность обнаружить электрон в

любой точке сферы радиусом r
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Сжатие 1s орбитали для Hg (Z=80)

Сжатие 1s-орбитали водородоподобного атома Hg
79+

. Пунктир — нерелятивистское приближение

Из: Pekka Pyykkö, Chem. Rev., 1988, 88, 563



Релятивистские эффекты в химии

Элемент Z v/c Cжатие(%) ∆E (%) ∆E(ккал/моль)

H 1 0.007 0 0.00 0.004

S 16 0.117 0.7 0.34 273.9

Mo 42 0.306 5 2.34 13× 10
3

Hg 80 0.584 23 8.52 171× 10
3

U 92 0.671 35 11.3 299× 10
3

Кстати, 1/137 · 300000 ≈ 2200 км/c

Энергия связывания электронов на орбиталях (нерелетявистская часть):

E = −
Z2

2n2

1 +
Z2

nc2
(1−

3

4n
)


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Релятивистские эффекты и химия

Кого интересуют внутренние s-электроны?

These give rise to difficulties only when high-speed particles are involved, and are there-

fore of no importance in the consideration of atomic and molecular structure and ordinary

chemical reactions, in which it is, indeed, usually sufficiently accurate if one neglects rela-

tivity variation of mass with velocity and assumes only Coulomb forces between the various

electrons and atomic nuclei.

P. A. M. Dirac, Proc. R. SOC. London, Ser. A, 1929, A123, 714.

"[Релятивистский эффект] не имеет никакого значения при рассмотрении атомной и

молекулярной структуры и обычных химических реакций ных реакций" [поскольку

средние скорости валентных электронов скорости малы].
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Дирак ошибся

!

Электроны валентных оболочек испытывают схожее влияние релятивистских эффктов,

из-за:

Наличия максимумов кривой радиального распределения

Требования ортогональности
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Ортогональность орбиталей

〈φi|φi〉 ≡
∫
φi(r)φj(r) dr = 1 〈φi|φj〉 ≡

∫
φi(r)φj(r) dr = 0

То есть

〈ϕ1s|ϕ1s〉 ≡
∫
ϕ
∗
1s(r)ϕ1s(r) dr = 1

〈φ2s|φ2p〉 ≡
∫
φ
∗
2s(r)φ2p(r) dr = 0

〈φ1s|φ6s〉 ≡
∫
φ
∗
1s(r)φ6s(r) dr = 0
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Сравнение функций 4πr2 · R2
n`(r) для 1s− 3s орбиталей
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Сравнение функций 4πr2 · R2
n`(r) для n = 3
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Самое важное в лекции

Энергия s и p-орбиталей уменьшается (они стабилизируются)

Энергия d, f, g-орбиталей увеличиваются (они дестабилизируются)
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Порядок заполнения орбиталей

5 Период Nb Mo Tc Ru Rh Pd

4d45s1 4d55s1 4d55s2 4d75s1 4d85s1 4d105s0

6 Период Ta W Re Os Ir Pt

5d36s2 5d46s2 5d56s2 5d66s2 5d76s2 5d96s1
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Порядок заполнения орбиталей

4 Период V Cr Mn Fe Co Ni

3d34s2 3d54s1 3d54s2 3d64s2 3d74s2 3d94s1

5 Период Nb Mo Tc Ru Rh Pd

4d45s1 4d55s1 4d55s2 4d75s1 4d85s1 4d105s0

6 Период Ta W Re Os Ir Pt

5d36s2 5d46s2 5d56s2 5d66s2 5d76s2 5d96s1
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Энергия ионизации

Расчётная энергия валентных s-орбиталей:
сплошная линия — нерелятивистское приближение (HF);

пунктирная линия — релятивистское приближение (DKH);

штриховая линия соединяет с псевдоатомами без f-электронов

.

Из: P. S. Bagus, Y. S. Lee, K. S. Pitzer, Chem. Phys. Lett., 1975, 33, 408
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Релятивистское сжатие 5s оболочек

Относительное сжатие 5s-оболочек: 〈rrel(DKH)〉/〈rnonrel(HF)〉

Из: Pekka Pyykkö, Chem. Rev., 1988, 88, 563
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Золото против серебра

H
1s¹

1.008 1
+1
−1

2.201312.0

Li
1s² 2s¹

6.94 3
+1
−1

0.98520.2

Be
1s² 2s²

9.0122 4
+2

1.57899.5

Na
[Ne] 3s¹

22.990 11
0.93495.8

Mg
[Ne] 3s²

24.305 12
+2
+1

1.31737.7

K
[Ar] 4s¹

39.098 19
+1

0.82418.8

Ca
[Ar] 4s²

40.078 20
+2

1.00589.8

Rb
[Kr] 5s¹

85.468 37
+1

0.82403.0

Sr
[Kr] 5s²

87.62 38
+2

0.95549.5

Cs
[Xe] 6s¹

132.91 55
+1

0.79375.7

Ba
[Xe] 6s²

137.33 56
+2

0.89502.9

Fr
[Rn] 7s¹

(223) 87
+1

0.70380.0

Ra
[Rn] 7s²

(226) 88
+2

0.90509.3

Sc
[Ar] 3d¹ 4s²

44.956 21
+3
+2
+1

1.36633.1

Y
[Kr] 4d¹ 5s²

88.906 39
+3
+2
+1

1.22600.0

La
[Xe] 5d¹ 6s²

138.91 57
+3
+2

1.10538.1

Ac
[Rn] 6d¹ 7s²

(227) 89
+3

1.10499.0

Периодическая система химических элементов Д.И. Менделеева

+1
−1

Ce
[Xe] 4f¹ 5d¹ 6s²

140.12 58
+4
+3
+2

1.12534.4

Th
[Rn] 6d² 7s²

232.04 90
+4
+3
+2

1.30587.0

Pr
[Xe] 4f³ 6s²

140.91 59
+4
+3
+2

1.13527.0

Nd
[Xe] 4f⁴ 6s²

144.24 60
+3
+2

1.14533.1

Pa
[Rn] 5f² 6d¹ 7s²

231.04 91
+5
+4
+3

1.50568.0

U
[Rn] 5f³ 6d¹ 7s²

238.03 92
+6
+5
+4
+3

1.38597.6

Pm
[Xe] 4f5 6s²

(145) 61
+3

540.0

Sm
[Xe] 4f⁶ 6s²

150.36 62
1.17544.5

Np
[Rn] 5f⁴ 6d¹ 7s²

(237) 93
+7
+6
+5
+4
+3

1.36604.5

Pu
[Rn] 5f⁶ 7s²

(244) 94
+7
+6
+5
+4
+3

1.28584.7

Eu
[Xe] 4f⁷ 6s²

151.96 63
+3
+2

547.1

Gd
[Xe] 4f⁷ 5d¹ 6s²

157.25 64
+3
+2
+1

1.20593.4

Am
[Rn] 5f⁷ 7s²

(243) 95
+6
+5
+4
+3
+2

1.30578.0

Cm
[Rn] 5f⁷ 6d¹ 7s²

(247) 96
+4
+3

1.30581.0

Tb
[Xe] 4f⁹ 6s²

158.93 65
+4
+3
+1

565.8

Dy
[Xe] 4f¹ 6s²

162.50 66
1.22573.0

Bk
[Rn] 5f⁹ 7s²

(247) 97
+4
+3

1.30601.0

Cf
[Rn] 5f¹ 7s²

(251) 98
1.30608.0

Ho
[Xe] 4f¹¹ 6s²

164.93 67
+3

1.23581.0

Er
[Xe] 4f¹² 6s²

167.25 68
+3

1.24589.3

Es
[Rn] 5f¹¹ 6s²

(252) 99
1.30619.0

Fm
[Rn] 5f¹² 7s²

(257) 100
1.30627.0

Tm
[Xe] 4f¹³ 6s²

168.93 69
1.25596.7

Yb
[Xe] 4f¹⁴ 6s²

173.05 70
603.4

Md
[Rn] 5f¹³ 7s²

(258) 101
1.30635.0

No
[Rn] 5f¹⁴ 7s²

(259) 102
1.30642.0

Lu
[Xe] 4f¹⁴ 5d¹ 6s²

174.97 71
+3

1.27523.5

Lr
[Rn] 5f¹⁴ 7s² 7p¹

(262) 103
+3

470.0

+3
+2

+3
+2

+4
+3
+1

+3
+2
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Cl

Ti
[Ar] 3d² 4s²

47.867 22
+4
+3
+2
+1
−1

1.54658.8

V
[Ar] 3d³ 4s²

50.942 23
+5
+4
+3
+2
+1
−1

1.63650.9

Zr
[Kr] 4d² 5s²

91.224 40
+4
+3
+2
+1

1.33640.1

Nb
[Kr] 4d⁴ 5s¹

92.906 41
+5
+4
+3
+2
−1

1.60652.1

Hf
[Xe] 4f¹ 5d² 6s²

178.49 72
+4
+3
+2

1.30658.5

Ta
[Xe] 4f¹⁴ 5d³ 6s²

180.95 73
+5
+4
+3
+2
−1

1.50761.0

Rf
[Rn] 5f¹⁴ 6d² 7s²

(261) 104
+4

580.0

Db
(262) 105

+5

Cr
[Ar] 3d5 4s¹

51.996 24
+6
+5
+4
+3
+2
+1
−1
−2

1.66652.9

Mn
[Ar] 3d5 4s²

54.938 25
+7
+6
+5
+4
+3
+2
+1
…
−3

1.55717.3

Mo
[Kr] 4d5 5s¹

95.95 42
+6
+5
+4
+3
+2
+1
−1
−2

2.16684.3

Tc
[Kr] 4d5 5s²

(98) 43
+7
+6
+5
+4
+3
+2
+1
−1
−3

1.90702.0

W
[Xe] 4f¹⁴ 5d⁴ 6s²

183.84 74
+6
+5
+4
+3
+2
+1
−1
−2

2.36770.0

Re
[Xe] 4f¹⁴ 5d5 6s²

186.21 75
+7
+6
+5
+4
+3
+2
+1
−1
−3

1.90760.0

Sg
(266) 106

+6

Bh
(264) 107

+7

Fe
[Ar] 3d⁶ 4s²

55.845 26
+6
+5
+4
+3
+2
+1
−1
−2

1.83762.5

Co
[Ar] 3d⁷ 4s²

58.933 27
+5
+4
+3
+2
+1
−1
−2

1.91760.4

Ru
[Kr] 4d⁷ 5s¹

101.07 44
+8
+7
+6
+5
+4
+3
+2
+1
−2

2.20710.2

Rh
[Kr] 4d⁸ 5s¹

102.91 45
+6
+5
+4
+3
+2
+1
−1

2.28719.7

Os
[Xe] 4f¹⁴ 5d⁶ 6s²

190.23 76
+8
+7
+6
+5
+4
+3
+2
+1
−2

2.20840.0

Ir
[Xe] 4f¹⁴ 5d⁷ 6s²

192.22 77
+6
+5
+4
+3
+2
+1
−1
−3

2.20880.0

Hs
(277) 108

+8

Mt
(268) 109

Ni
[Ar] 3d⁸ 4s²

58.693 28
+4
+3
+2
+1
−1

1.88737.1

Cu
[Ar] 3d¹ 4s¹

63.546 29
+4
+3
+2
+1

1.90745.5

Pd
[Kr] 4d¹

106.42 46
+4
+2

2.20804.4

Ag
[Kr] 4d¹ 5s¹

107.87 47
+3
+2
+1

1.93731.0

Pt
[Xe] 4f¹⁴ 5d⁹ 6s¹

195.08 78
+6
+5
+4
+2

2.28870.0

Au
[Xe] 4f¹⁴ 5d¹ 6s¹

196.97 79
+5
+3
+2
+1
−1

2.54890.1

Ds
(271) 110

Rg
(272) 111

Zn
[Ar] 3d¹ 4s²

65.38 30
+2

1.65906.4

Ga
[Ar] 3d¹ 4s² 4p¹

69.723 31
+3
+2
+1

1.81578.8

Cd
[Kr] 4d¹ 5s²

112.41 48
+2

1.69867.8

In
[Kr] 4d¹ 5s² 5p¹

114.82 49
+3
+2
+1

1.78558.3

Hg
[Xe] 4f¹⁴ 5d¹ 6s²

200.59 80
+4
+2
+1

2.001007.1

Tl
[Xe] 4f¹⁴ 5d¹ 6s² 6p¹

204.38 81
+3
+1

1.62589.4

Cn
(285) 112

Nh
(284) 113

Ge
[Ar] 3d¹ 4s² 4p²

72.630 32
+4
+3
+2
+1
−4

2.01762.0

As
[Ar] 3d¹ 4s² 4p³

74.922 33
+5
+3
+2
−3

2.18947.0

Sn
[Kr] 4d¹ 5s² 5p²

118.71 50
+4
+2
−4

1.96708.6

Sb
[Kr] 4d¹ 5s² 5p³

121.76 51
+5
+3
−3

2.05834.0

Pb
[Xe] 4f¹⁴ 5d¹ 6s² 6p²

207.2 82
+4
+2
−4

2.33715.6

Bi
[Xe] 4f¹⁴ 5d¹ 6s² 6p³

208.98 83
+5
+3
−3

2.02703.0

Fl
(289) 114

Mc
(288) 115

Se
[Ar] 3d¹ 4s² 4p⁴

78.971 34
+6
+4
+2
−2

2.55941.0

Br
[Ar] 3d¹ 4s² 4p5

79.904 35
+7
+5
+4
+3
+1
−1

2.961139.9

Te
[Kr] 4d¹ 5s² 5p⁴

127.60 52
+6
+5
+4
+2
−2

2.10869.3

I
[Kr] 4d¹ 5s² 5p5

126.90 53
+7
+5
+3
+1
−1

2.661008.4

Po
[Xe] 4f¹⁴ 5d¹ 6s² 6p⁴

(210) 84
+6
+4
+2
−2

2.00812.1

At
[Xe] 4f¹⁴ 5d¹ 6s² 6p5

(210) 85
+1
−1

2.20890.0

Lv
(292) 116

Ts
117

Kr
[Ar] 3d¹ 4s² 4p⁶

83.798 36
3.001350.8

Xe
[Kr] 4d¹ 5s² 5p⁶

131.29 54
2.60

Rn
[Xe] 4f¹⁴ 5d¹ 6s² 6p⁶

(220) 86
1037.0

Og
(294) 118

B
1s² 2s² 2p¹

10.81 5
+3
+2
+1

2.04800.6

Al
[Ne] 3s² 3p¹

26.982 13
+3
+1

1.61577.5

C
1s² 2s² 2p²

12.011 6
+4
+3
+2
+1
−1
−2
−3
−4

2.551086.5

N
1s² 2s² 2p³

14.007 7
+5
+4
+3
+2
+1
−1
−2
−3

3.041402.3

Si
[Ne] 3s² 3p²

28.085 14
+4
+3
+2
+1
−1
−2
−3
−4

1.90786.5

P
[Ne] 3s² 3p³

30.974 15
+5
+4
+3
+2
+1
−1
−2
−3

2.191011.8

O
1s² 2s² 2p⁴

15.999 8
+2
+1
−1
−2

3.441313.9

F
1s² 2s² 2p5

18.998 9
−1

3.981681.0

S
[Ne] 3s² 3p⁴

32.06 16
+6
+5
+4
+3
+2
+1
−1
−2

2.58999.6

[Ne] 3s² 3p5

35.45 17
+7
+6
+5
+4
+3
+2
+1
−1

3.161251.2

Ne
1s² 2s² 2p⁶

20.180 10
2080.7

Ar
[Ne] 3s² 3p⁶

39.948 18
1520.6

He
1s²

4.0026 2
2372.3

1170.4
+8
+6
+4
+2

+2

654 7 8 9 10 11 12

13 14 15 16 17

18

(294)

*

*

*

Fe
Iron
[Ar] 3d⁶ 4s²

55.845 26
+6
+5
+4
+3
+2
+1
−1
−2

1.83762.5
зарядовое число (атомный номер)

Энергия ионизации электроотрицательность

степени окисления

относительная атомная масса

Символ

Название

электронная конфигурация
наиболее частые - полужирным шрифтом

в кДж/моль

масса радиоактивных элементов
(наиболее стабильного изотопа) 
приведена в скобках

щелочные 
металлы

щелочноземельные 
металлы

лантаноиды

актиноиды

переходные
металлы свойства неизвестны

постпереходные
металлы

полуметаллы активные
неметаллы

инертные
газы

электронная конфигурация

Водород

Литий Бериллий

Натрий

Калий

Рубидий

Цезий

Франций

Магний

Кальций Скандий

ИттрийСтронций

Титан Ванадий Хром Марганец Железо Кобальт Никель Медь ЦинкЦинк Галлий Германий Мышьяк Селен Бром Криптон

Хлор АргонСераФосфорКремнийАлюминий

Бор Углерод Азот Кислород Фтор Неон

Гелий

Барий Лантан

КсенонКсенонСурьма Теллур ИодОловоИндийКадмийСереброПалладийРодийРутенийТехнецийМолибденНиобийЦирконий

Гафний Тантал Вольфрам Рений Осмий Иридий Платина Золото Ртуть Таллий Свинец Висмут Полоний Астат Радон

Радий Актиний Резерфордий Дубний Сиборгий Борий Хассий Мейтнерий Дармштадтий Рентгений Коперниций Нихоний Флеровий Московий Ливерморий Теннессин Оганесон

Церий Празеодим Неодим Прометий Самарий Европий Гадолиний Тербий Диспрозий Гольмий Эрбий Тулий Иттербий Лютеций

Торий Протактиний Уран Нептуний Плутоний Америций Кюрий Берклий Калифорний Эйнштейний Фермий Менделевий Нобелий Лоуренсий

*
*

*

*
*

Примечание
1 эВ ≈ 23.061 ккал/моль
        ≈ 96.487 кДж/моль

Группа

Период

Оригинал файла: https://commons.wikimedia.org/wiki/File:Periodic_table_large.svg (посл. изм. 2018-12-12) Список авторов:  https://commons.wikimedia.org/w/index.php?title=File:Periodic_table_large.svg&action=history Перевод: Иван ФедянинЛицензия: Creative Commons Attribution 3.0 Unported

Ag
[Kr] 4d¹ 5s¹

107.87 47
+3
+2
+1

1.93731.0

Au
[Xe] 4f¹⁴ 5d¹ 6s¹

196.97 79
+5
+3
+2
+1
−1

2.54890.1

Серебро

Золото



Релятивистские эффекты в химии

Золото против серебра

5d

6s
2.6 eV
480 nm

4d

5s

3.7 eV
335 nm

380 530 750640575 600475435

3.26 2.34 1.651.942.16 2.072.612.85
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Золото против серебра

5d

6s
3.6 eV
344 nm

4d

5s

3.7 eV
335 nm

380 530 750640575 600475435

3.26 2.34 1.651.942.16 2.072.612.85



Релятивистские эффекты в химии

Цвета из-за релятивистских эффектов

Из: P. Pyykkö, ESF Commun, 1988, 28, 20



Релятивистские эффекты в химии

CsAu - аурид цезия

Интерметаллиды — кристаллические соединения металлов с определённой стехиометрией.

Аурид цезия. Слева - раствор в NH3; справа: кристаллы

CsAu - полупроводник



Релятивистские эффекты в химии

Различие в длинах связей

Связь dNR dREL ∆NR−REL dexp

Ag–H 1.697 1.621 0.076 1.618

Au–H 1.807 1.522 0.285 1.524

Ag–Cl 2.42 2.33 0.09 2.281

Au–Cl 2.447 2.283 0.164



Релятивистские эффекты в химии

Ртуть

Tпл ≈ −39 °C

Tкип ≈ 357 °C
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Ртуть



Релятивистские эффекты в химии

Ртуть

Tпл ≈ 30 °C

Tкип ≈ 2477 °C



Релятивистские эффекты в химии

Галлий

Tпл ≈ 30 °C

Tкип ≈ 2477 °C

ρтв = 5.904 г см
−3

ρжидк = 6.095 г см
−3



Релятивистские эффекты в химии

Кристаллическая структура: Po vs. Te

α-Po, пр. гр. Fm3m пр. гр. P3221



Релятивистские эффекты в химии

Пример важной реакции

Pb(s) + PbO2(s) + 2H2SO4(aq)→ 2PbSO4(s) + 2H2O(l)

E = 2.07 V

ENR = 0.39 V
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Пример важной реакции

Pb(s) + PbO2(s) + 2H2SO4(aq)→ 2PbSO4(s) + 2H2O(l)

E = 2.07 V

ENR = 0.39 V
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Спин-орбитальное взаимодействие

n, l,ml,ms(s)

Что это?

Почему ms часто рассматривают отдельно?

Почему ml и ms обозначаются одной буквой?
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Спин-орбитальное взаимодействие

n, l,ml,ms(s)

Что это?

Почему ms часто рассматривают отдельно?

Почему ml и ms обозначаются одной буквой?



Релятивистские эффекты в химии

Спин-орбитальное взаимодействие

Спин и момент импульса — одно и то же физическое явление, но смешиваться они

начинают при высоких скоростях:

j = l + ms

т.е.

j = l± 1/2

l 0 1 1 2 2 3 3

j 1/2 1/2 3/2 3/2 5/2 5/2 7/2

s1/2 p1/2 p3/2 d3/2 d5/2 f5/2 f7/2 1s

2s 2p

3s 3p 3d

1s1/2

2s1/2 2p1/2
2p3/2

3s1/2 3p1/2
3p3/2 3d3/2 3d5/2

0

E

нерелятивистское релятивистское
приближение

Pt: 5d96s1

Pt: 5d4
3/25d

5
5/26s

1



Релятивистские эффекты в химии

В расчётной химии

Псевдопотенциалы

Специализированные методы

(Zero-order relativistic approximation: ZORA;

Douglas–Kroll–Hess: DKH)
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