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Â ðàìêàõ ïîëóýìïèðè÷åñêîãî ïîäõîäà ïîñòðîåíà ôóíêöèÿ äèïîëüíîãî ìîìåíòà äëÿ îñíîâíîãî ýëåê-
òðîííîãî ñîñòîÿíèÿ ìîëåêóëû LiH. Ïîëó÷åííàÿ ôóíêöèÿ äèïîëüíîãî ìîìåíòà ïðåäñòàâëåíà â âèäå êóñî÷íî-
íåïðåðûâíîé ôóíêöèè âî âñåì äèàïàçîíå ìåæúÿäåðíûõ ðàññòîÿíèé. Ôóíêöèÿ îáëàäàåò ôèçè÷åñêè ïðàâèëü-
íûì àñèìïòîòè÷åñêèì ïîâåäåíèåì ïðè ìàëûõ è áîëüøèõ ìåæúÿäåðíûõ ðàññòîÿíèÿõ è ñîâïàäàåò ñ ýêñïåðè-
ìåíòàëüíîé ôóíêöèåé äèïîëüíîãî ìîìåíòà â îêðåñòíîñòè ðàâíîâåñíîãî ïîëîæåíèÿ ÿäåð Re ìîëåêóëû. Íàé-
äåíû ýêñïåðèìåíòàëüíîå çíà÷åíèå âòîðîé ïðîèçâîäíîé äèïîëüíîãî ìîìåíòà â òî÷êå Re è êîíñòàíòà C7, îï-
ðåäåëÿþùàÿ ïîâåäåíèå äèïîëüíîãî ìîìåíòà C7/R

7 äëÿ áîëüøèõ R. 
 

Ââåäåíèå 

Ñîãëàñíî ñóùåñòâóþùèì ìîäåëÿì ÿäåðíîãî 
ñèíòåçà â «Áîëüøîì âçðûâå» ïåðâûå çâåçäû áûëè 
ñôîðìèðîâàíû èç ãàçà, ñîñòîÿùåãî èç ëåãêèõ àòî-
ìîâ: âîäîðîäà, ãåëèÿ è ëèòèÿ. Â äàëüíåéøåì èç 
ýòèõ àòîìîâ îáðàçîâàëèñü è ïðîñòåéøèå ìîëåêóëû 
òèïà H2 è LiH. Â çàìåòíûõ êîëè÷åñòâàõ ìîëåêóëà 
LiH äî ñèõ ïîð âñòðå÷àåòñÿ â ìåæçâåçäíîì ïðî-
ñòðàíñòâå è ÿâëÿåòñÿ îáúåêòîì àêòèâíîãî èññëåäî-
âàíèÿ â àñòðîôèçèêå. Áîëüøèíñòâî ýòèõ ðàáîò îñ-
íîâàíî íà èçìåðåíèÿõ ñïåêòðîâ ïîãëîùåíèÿ è èç-
ëó÷åíèÿ êîñìè÷åñêèõ ìîëåêóë LiH. Ýòîìó ñïîñîá-
ñòâóåò òîò ôàêò, ÷òî ìîëåêóëà LiH èìååò áîëüøîé 
äèïîëüíûé ìîìåíò è ïîýòîìó àêòèâíî ó÷àñòâóåò  
â èíôðàêðàñíûõ èçëó÷àòåëüíûõ ïðîöåññàõ.  

Èçó÷åíèþ äèïîëüíîãî ìîìåíòà ìîëåêóëû LiH 
ïîñâÿùåí ðÿä òåîðåòè÷åñêèõ è ýêñïåðèìåíòàëüíûõ 
ðàáîò [1–20]. Â ðåçóëüòàòå ýêñïåðèìåíòàëüíûõ èñ-
ñëåäîâàíèé ïîëó÷åíû ëèøü çíà÷åíèÿ äèïîëüíîãî 

ìîìåíòà µe [14] è åãî ïåðâîé ïðîèçâîäíîé (1)
e

µ  [16, 

17] ïðè ðàâíîâåñíîì ìåæúÿäåðíîì ðàññòîÿíèè ìî-
ëåêóëû Re, ñ ïîìîùüþ êîòîðûõ ôóíêöèÿ äèïîëüíî-
ãî ìîìåíòà µ(R) ìîæåò áûòü îïðåäåëåíà òîëüêî  
â íåáîëüøîì äèàïàçîíå ìåæúÿäåðíûõ ðàññòîÿíèé R 
â îêðåñòíîñòè òî÷êè Re. Â òåîðåòè÷åñêèõ ðàáîòàõ  
[1–4, 18] ðàññ÷èòàíû ôóíêöèè äèïîëüíîãî ìîìåíòà 
µ(R) ìîëåêóëû LiH â áîëåå øèðîêîì äèàïàçîíå 
èçìåíåíèÿ åå ìåæúÿäåðíîãî ðàññòîÿíèÿ. Îäíàêî 
äëÿ áîëüøèõ R ðàññ÷èòàííûå ôóíêöèè µ(R) çàìåò-
íî îòëè÷àþòñÿ, à äëÿ ìàëûõ R îòñóòñòâóþò âîîáùå. 
Èçâåñòíà âñåãî îäíà ðàáîòà [17], â êîòîðîé ñäåëàíà 
ïîïûòêà ðàññ÷èòàííóþ ôóíêöèþ äèïîëüíîãî ìî-
ìåíòà èç [18] äîîïðåäåëèòü â îáëàñòè ìàëûõ ìåæú-
ÿäåðíûõ ðàññòîÿíèé, îäíàêî ïîëó÷åííàÿ ôóíêöèÿ 
µ(R) ñèëüíî çàíèæåíà ïî ñðàâíåíèþ ñ ñîâðåìåííû-
ìè ðàñ÷åòàìè [1–4].  

Öåëüþ äàííîé ðàáîòû ÿâëÿåòñÿ ïîñòðîåíèå ïî-
ëóýìïèðè÷åñêîé ôóíêöèè äèïîëüíîãî ìîìåíòà ìî-
ëåêóëû LiH âî âñåì äèàïàçîíå èçìåíåíèÿ åå ìåæú-
ÿäåðíûõ ðàññòîÿíèé. 

Ìîäåëü ôóíêöèè äèïîëüíîãî ìîìåíòà 

Â ðàáîòàõ [21–23] ïðåäëîæåí ïîëóýìïèðè÷å-
ñêèé ìåòîä ðàñ÷åòà ôóíêöèè äèïîëüíîãî ìîìåíòà 
äâóõàòîìíîé ìîëåêóëû â âèäå êóñî÷íî-íåïðåðûâ- 
íîé ôóíêöèè, ñîñòîÿùåé èç òðåõ ÷àñòåé: µ(R)  
â îáëàñòè ìàëûõ ìåæúÿäåðíûõ ðàññòîÿíèé R 
(0 ≤ R ≤ R1), âêëþ÷àÿ îêðåñòíîñòü Re; µ(R) â îá-
ëàñòè ñðåäíèõ R (R1 ≤ R ≤ R2) è µ(R) â îáëàñòè 
áîëüøèõ R (R2 ≤ R < ∞). Ïðè ýòîì ôóíêöèÿ äè-
ïîëüíîãî ìîìåíòà â îáëàñòè áîëüøèõ ìåæúÿäåðíûõ 
ðàññòîÿíèé ìîäåëèðóåòñÿ â âèäå ñóììû ìóëüòè-
ïîëüíîé è îáìåííîé ÷àñòåé µ(R). Â ýòèõ ðàáîòàõ 
áûëè ðàññ÷èòàíû ôóíêöèè äèïîëüíîãî ìîìåíòà 
ãàëîãåíîâîäîðîäîâ [21],  ðàäèêàëà OH [22] è  ìî-
ëåêóë CO è NO [23], õàðàêòåðíîé ÷åðòîé êîòîðûõ 
ÿâëÿåòñÿ òî, ÷òî ýòè ìîëåêóëû ðàñïàäàþòñÿ ïðè 
R → ∞ íà àòîìû, èç êîòîðûõ õîòÿ áû îäèí èìååò 
ñîáñòâåííûé êâàäðóïîëüíûé ìîìåíò. Â äàííîì ñëó-
÷àå ìóëüòèïîëüíàÿ ÷àñòü ôóíêöèè äèïîëüíîãî ìî-
ìåíòà îáóñëîâëåíà îïåðàòîðîì äèïîëü-êâàäðóïîëü- 
íîãî âçàèìîäåéñòâèÿ è èìååò âèä C4/R4. 

Îñîáåííîñòüþ ìîëåêóëû LiH ÿâëÿåòñÿ òî, ÷òî 
îíà ïðè R → ∞ ðàñïàäàåòñÿ íà àòîìû Li è H â îñ-
íîâíûõ ñîñòîÿíèÿõ, íå èìåþùèå ñîáñòâåííûõ ìóëü-
òèïîëüíûõ ìîìåíòîâ. Âñëåäñòâèå ýòîãî ìóëüòè-
ïîëüíàÿ ÷àñòü ôóíêöèè äèïîëüíîãî ìîìåíòà îïðå-
äåëÿåòñÿ âî âòîðîì ïîðÿäêå òåîðèè âîçìóùåíèé  
è ïðèîáðåòàåò âèä C7/R7. Ñ ó÷åòîì ýòîãî ïîëóýì-
ïèðè÷åñêàÿ ôóíêöèÿ äèïîëüíîãî ìîìåíòà çàäàåòñÿ 
âûðàæåíèåì 
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Çäåñü, êàê è â ðàáîòàõ [21–23], ôóíêöèÿ äèïîëü-
íîãî ìîìåíòà â îáëàñòè ìàëûõ R (0 ≤ R ≤ R1) çàäà-
åòñÿ â âèäå ïîëèíîìà, êîòîðûé óäîâëåòâîðÿåò óñëî-
âèþ µ(R) ∼  R3 ïðè R → 0 è ñîãëàñóåòñÿ ñ ôóíêöèåé 
äèïîëüíîãî ìîìåíòà â âèäå ðÿäà Òåéëîðà äëÿ îêðå-
ñòíîñòè òî÷êè Re: 
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ãäå x = (R – Re)/Re, à Mi – êîýôôèöèåíòû, ñâÿ-

çàííûå ñ äèïîëüíûì ìîìåíòîì (0)
e e

µ ≡ µ  è ïðîèç-

âîäíûìè äèïîëüíîãî ìîìåíòà ( )i
eµ  ñîîòíîøåíèåì 

( )
!.

i
i eM i= µ  Îòìåòèì, ÷òî êîëè÷åñòâî êîýôôèöèåí-

òîâ ai â (1) ñîâïàäàåò ñ ÷èñëîì èçâåñòíûõ êîýôôè-
öèåíòîâ Mi è ðàâíî n + 1. Ïàðàìåòðû βLi è βH 
ôóíêöèè äèïîëüíîãî ìîìåíòà â îáëàñòè áîëüøèõ R 
(R2 ≤ R < ∞) âûðàæàþòñÿ ÷åðåç ïîòåíöèàëû èîíè-
çàöèè (βLi)2/2 è (βH)2/2 àòîìîâ Li è H, à ïàðàìåòð 
δ èìååò âèä δ = 2/βLi + 2/βH – 2/(βLi + βH) + 1. 
Çíà÷åíèÿ ïàðàìåòðîâ B0 è Ñ7 îïðåäåëÿþòñÿ ïóòåì 
ïîäãîíêè ê ðåçóëüòàòàì ab initio ðàñ÷åòîâ ôóíêöèè 
äèïîëüíîãî ìîìåíòà äëÿ îáëàñòè áîëüøèõ R. Êî-
ýôôèöèåíòû bi íàõîäÿòñÿ èç óñëîâèé ñøèâàíèÿ 
ôóíêöèé äèïîëüíîãî ìîìåíòà íà ìàëûõ è áîëüøèõ 
R ñ òî÷íîñòüþ äî âòîðûõ ïðîèçâîäíûõ âêëþ÷è-
òåëüíî, à R1 è R2 – òî÷êè ñøèâàíèÿ. 

Ðàñ÷åò ôóíêöèè äèïîëüíîãî ìîìåíòà 
ìîëåêóëû LiH 

Ñîãëàñíî èçëîæåííîé ìîäåëè äëÿ ïîñòðîåíèÿ 
ôóíêöèè äèïîëüíîãî ìîìåíòà ìîëåêóëû LiH íåîá-
õîäèìî çíàòü êîíñòàíòó C7 è ïðîèçâîäíûå äèïîëü-
íîãî ìîìåíòà ìîëåêóëû, ïðè÷åì êîëè÷åñòâî ïî-
ñëåäíèõ çàìåòíî âëèÿåò íà êà÷åñòâî ïîëó÷àåìîé 
ôóíêöèè äèïîëüíîãî ìîìåíòà. Îòìåòèì, ÷òî ôóíê-
öèè äèïîëüíîãî ìîìåíòà äëÿ ðàçëè÷íûõ èçîòîïè÷å-
ñêèõ ìîäèôèêàöèé ìîëåêóëû LiH ïðàêòè÷åñêè ñîâ-
ïàäàþò (âëèÿíèå ãðàâèòàöèîííûõ ýôôåêòîâ ïðå-
íåáðåæèìî ìàëî). Â äàííîé ðàáîòå ïîñòðîåíèå 
ôóíêöèè äèïîëüíîãî ìîìåíòà ïðîâîäèëîñü ñ èñ-
ïîëüçîâàíèåì ïðîèçâîäíûõ äèïîëüíîãî ìîìåíòà 
îñíîâíîé èçîòîïè÷åñêîé ìîäèôèêàöèè ìîëåêóëû 
7LiH. 

Â íàñòîÿùåå âðåìÿ äëÿ ðàçëè÷íûõ èçîòîïè÷å-
ñêèõ ìîäèôèêàöèé ìîëåêóëû LiH ýêñïåðèìåíòàëü-
íî íàéäåíû òîëüêî çíà÷åíèÿ ïîñòîÿííîãî äèïîëü-
íîãî ìîìåíòà [14] è åãî ïåðâàÿ ïðîèçâîäíàÿ [16, 

17] äëÿ ðàâíîâåñíîãî ïîëîæåíèÿ ÿäåð ìîëåêóë. 
Êðîìå òîãî, íàéäåíû äèïîëüíûå ìîìåíòû ìîëåêó-
ëû 7LiH â êîëåáàòåëüíûõ ñîñòîÿíèÿõ v = 0, 1, 2, 
ìîëåêóë 6LiH è 6LiD â êîëåáàòåëüíûõ ñîñòîÿíèÿõ 
v = 0; 1 è ìîëåêóëû 7LiD â îñíîâíîì êîëåáàòåëü-
íîì ñîñòîÿíèè v = 0 [13, 14]. Ýòè ýêñïåðèìåíòàëü-
íûå äàííûå èñïîëüçîâàíû äëÿ âû÷èñëåíèÿ âòîðîé 
ïðîèçâîäíîé äèïîëüíîãî ìîìåíòà ìîëåêóëû 7LiH. 
Ïðè ýòîì âòîðàÿ ïðîèçâîäíàÿ äèïîëüíîãî ìîìåíòà 
ìîëåêóëû 7LiH ðàññ÷èòàíà äâóìÿ ñïîñîáàìè. Â ïåð-
âîì ñïîñîáå èñïîëüçîâàíû ýêñïåðèìåíòàëüíûå çíà-
÷åíèÿ äèïîëüíûõ ìîìåíòîâ ìîëåêóëû 7LiH â êîëå-
áàòåëüíûõ ñîñòîÿíèÿõ v = 0; 1, à âî âòîðîì – çíà-
÷åíèÿ äèïîëüíûõ ìîìåíòîâ ìîëåêóë 7LiH è 7LiD  
â îñíîâíûõ êîëåáàòåëüíûõ ñîñòîÿíèÿõ [14]. Ïðè 
ðàñ÷åòàõ èñïîëüçîâàëîñü ñëåäóþùåå âûðàæåíèå äëÿ 
äèïîëüíîãî ìîìåíòà ìîëåêóëû â êîëåáàòåëüíîì 
ñîñòîÿíèè v: 

 ( ) ( ) ( )1 2(0)
1

1
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v e e e e e

a v Bµ = µ + − µ + µ + ω    (3) 

ãäå êîýôôèöèåíò Äàíõåìà a1 ðàññ÷èòûâàëñÿ ïî 
ôîðìóëå 

 2

1 1 /(6 ) .
e e e

a B = − + α ω    (4) 

Ñïåêòðîñêîïè÷åñêèå êîíñòàíòû B
e, αe, ωe âçÿòû èç 

[24], à âåëè÷èíû (0)
e

µ  è (1)
e

µ  – èç ðàáîò [14, 17], 

òàáë. 1. Íàéäåííûå çíà÷åíèÿ âòîðûõ ïðîèçâîäíûõ 
äèïîëüíîãî ìîìåíòà 7LiH ïðèâåäåíû â òàáë. 1.  

 
Ò à á ë è ö à  1  

Ýêñïåðèìåíòàëüíûå è òåîðåòè÷åñêèå çíà÷åíèÿ  
äèïîëüíîãî ìîìåíòà è åãî ïðîèçâîäíûõ ìîëåêóëû 

7LiH, Ä 

µe (1)
e

µ  (2)
e

µ  (3)
e

µ  

5,82775[14] 3,238 ± 0,540 

a 2,00 ± 3,06 

b 

1,20 ± 3,57 

c 

 

5,88711 

d 
5,86506 

e 
5,84831 

f 
5,82887 

g 

3,190 

d 
3,222 

e 
3,179 

f 
3,182 

g 

1,80 

d 
1,77 

e 
1,88 

f 
1,83 

g 

–12,5d 
–11,7e 
–14,1f 
–13,3g 

 

a Ðàñ÷åò èç ýêñïåðèìåíòàëüíûõ äàííûõ ðàáîòû [17]  
ñ èñïîëüçîâàíèåì çíà÷åíèÿ µe èç [14]. 

b Ðàññ÷èòàíî c èñïîëüçîâàíèåì ýêñïåðèìåíòàëüíûõ 
çíà÷åíèé äèïîëüíûõ ìîìåíòîâ ìîëåêóëû 7LiH â êîëåáà-
òåëüíûõ ñîñòîÿíèÿõ v = 0; 1 [14]. 

c Ðàññ÷èòàíî ñ èñïîëüçîâàíèåì ýêñïåðèìåíòàëüíûõ 
çíà÷åíèé äèïîëüíûõ ìîìåíòîâ ìîëåêóë 7LiH è 7LiD  
â îñíîâíûõ êîëåáàòåëüíûõ ñîñòîÿíèÿõ [14]. 

d Ðàñ÷åò ñ èñïîëüçîâàíèåì òåîðåòè÷åñêèõ äàííûõ  
ðàáîòû [1]. 

eÐàñ÷åò ñ èñïîëüçîâàíèåì òåîðåòè÷åñêèõ äàííûõ  
ðàáîòû [2]. 

f Ðàñ÷åò ñ èñïîëüçîâàíèåì òåîðåòè÷åñêèõ äàííûõ  
ðàáîòû [3]. 

g Ðàñ÷åò ñ èñïîëüçîâàíèåì òåîðåòè÷åñêèõ äàííûõ  
ðàáîòû [4]. 

 
Îòìåòèì, ÷òî ïðèâåäåííûå çíà÷åíèÿ âòîðûõ 

ïðîèçâîäíûõ äèïîëüíîãî ìîìåíòà óäîâëåòâîðè-
òåëüíî ñîãëàñóþòñÿ ìåæäó ñîáîé, îäíàêî âåëè÷èíû 
èõ ïîãðåøíîñòåé âåëèêè. 
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Ïðîèçâîäíûå äèïîëüíîãî ìîìåíòà áûëè òàêæå 
ðàññ÷èòàíû ïóòåì ïîäãîíêè ìåòîäîì íàèìåíüøèõ 
êâàäðàòîâ ôóíêöèè µ(R) â ôîðìå (2) ê ab initio 

ôóíêöèè äèïîëüíîãî ìîìåíòà ìîëåêóëû LiH â îê-
ðåñòíîñòè åå ðàâíîâåñíîãî ïîëîæåíèÿ ÿäåð [1–4]. 
Ïîëó÷åííûå çíà÷åíèÿ ïðîèçâîäíûõ äèïîëüíîãî 

ìîìåíòà ( )i
eµ  (i = 0÷3) ïðåäñòàâëåíû â òàáë. 1. 

Âèäíî, ÷òî çíà÷åíèÿ ïðîèçâîäíûõ äèïîëüíîãî ìî-
ìåíòà, íàéäåííûå êàê èç òåîðåòè÷åñêèõ ðàñ÷åòîâ, 
òàê è èç ýêñïåðèìåíòàëüíûõ äàííûõ, õîðîøî ñî-
ãëàñóþòñÿ äðóã ñ äðóãîì.  

Ïàðàìåòðû ai, íåîáõîäèìûå äëÿ ðàñ÷åòà ôóíê-
öèè äèïîëüíîãî ìîìåíòà ìîëåêóëû LiH â îáëàñòè 
ìàëûõ ìåæúÿäåðíûõ ðàññòîÿíèé, îïðåäåëÿëèñü  
ñ ïîìîùüþ êîýôôèöèåíòîâ M0 èç [14] è Mi 

(i = 1÷7), íàéäåííûõ èç ab initio äàííûõ ðàáîòû 
[4] â îáëàñòè 0,9 ≤ R ≤ 2,6 Å. Âçÿòèå çà îñíîâó 
äàííûõ òåîðåòè÷åñêîé ðàáîòû [4] îáóñëîâëåíî ñëå-
äóþùèìè ïðè÷èíàìè. Âî-ïåðâûõ, êîëè÷åñòâî ýêñ-

ïåðèìåíòàëüíûõ ( )i
eµ  íåäîñòàòî÷íî äëÿ êà÷åñòâåí-

íîãî îïèñàíèÿ ôóíêöèè äèïîëüíîãî ìîìåíòà ìîëå-
êóëû LiH â îáëàñòè ìàëûõ ìåæúÿäåðíûõ ðàññòîÿ-

íèé. Âî-âòîðûõ, òåîðåòè÷åñêèå çíà÷åíèÿ ( )i
eµ  èç [4] 

õîðîøî ñîãëàñóþòñÿ ñ èõ ýêñïåðèìåíòàëüíûìè âå-
ëè÷èíàìè. Êðîìå òîãî, êàê ïîêàçàíî íèæå, ôóíê-
öèÿ µ(R) èç [4] èìååò ïðàâèëüíîå àñèìïòîòè÷åñêîå 
ïîâåäåíèå â îáëàñòè áîëüøèõ ìåæúÿäåðíûõ ðàñ-
ñòîÿíèé. 

Çíà÷åíèå ïàðàìåòðà C7 íàéäåíî ïóòåì ïîäãîí-
êè ôóíêöèè µ(R) = C7/R

7 ê äàííûì ab initio ðàñ-
÷åòîâ ôóíêöèè äèïîëüíîãî ìîìåíòà ìîëåêóëû LiH 
[4] äëÿ áîëüøèõ ìåæúÿäåðíûõ ðàññòîÿíèé 
(R > 6 Å). Íà ðèñ. 1 õîðîøî âèäíî, ÷òî ðåçóëüòàòû 
ab initio ðàñ÷åòîâ µ(R) èç [4] äåéñòâèòåëüíî óäîâ-
ëåòâîðÿþò çàâèñèìîñòè C7/R

7, ÷òî ïîçâîëèëî îöå-
íèòü ïàðàìåòð C7.  
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Ðèñ. 1. Ôóíêöèÿ äèïîëüíîãî ìîìåíòà ìîëåêóëû LiH íà 
áîëüøèõ ìåæúÿäåðíûõ ðàññòîÿíèÿõ (R – â Å, µ – â Ä). 
Ñïëîøíàÿ ëèíèÿ – ôóíêöèÿ lnµ(R) = 9,8063 – 7lnR,  
 êâàäðàòû – ab initio ðàñ÷åò [4] 

Íàéäåííîå çíà÷åíèå ïàðàìåòðà C7 ïðèâåäåíî  
â òàáë. 2. 

Ò à á ë è ö à  2  

Ïàðàìåòðû ôóíêöèè äèïîëüíîãî ìîìåíòà ìîëåêóëû LiH 

Ïàðàìåòð Çíà÷åíèå Ïàðàìåòð Çíà÷åíèå 

a3, Ä · Å–3 142,51922 b2, Ä · Å–2 –37,02150 

a4, Ä · Å–4 –475,63918 b3, Ä · Å–3 17,30803 

a5, Ä · Å–5 725,69505 b4, Ä · Å–4 –3,83375 

a6, Ä · Å–6 –639,18248 b5, Ä · Å–5 0,31367 

a7, Ä · Å–7 346,69043 B0, Ä · Å–6 423,68627 

a8, Ä · Å–8 –114,98426 Ñ7, Ä · Å7 18148 
a9, Ä · Å–9 21,49483 R1, Å 1,70 
a10, Ä · Å–10 –1,74180 R2, Å 4,05 

b0, Ä –12,61342 βLi, à.å. 0,629 
b1, Ä · Å–1

 40,10369 βH, à.å. 1 
 

Ïàðàìåòð B0 áûë îïðåäåëåí ñ ïîìîùüþ òåîðå-
òè÷åñêîé ôóíêöèè µ(R) â äèàïàçîíå 4,2 ≤ R ≤ 10,6 Å 
èç ðàáîòû [4]. Çíà÷åíèÿ ïàðàìåòðîâ B0, ai, bi, òî-
÷åê ñøèâàíèÿ R1 è R2 ôóíêöèè äèïîëüíîãî ìîìåí-
òà ìîëåêóëû LiH, à òàêæå àòîìíûõ êîíñòàíò βLi è 
βH ïðèâåäåíû â òàáë. 2. 

Ðàññ÷èòàííàÿ â äàííîé ðàáîòå ôóíêöèÿ äè-
ïîëüíîãî ìîìåíòà ìîëåêóëû LiH ñ ïàðàìåòðàìè èç 
òàáë. 2 ïðèâåäåíà íà ðèñ. 2. Äëÿ ñðàâíåíèÿ íà ýòîì 
æå ðèñóíêå ïîêàçàíû ðåçóëüòàòû áîëåå ïîçäíèõ ab 

initio ðàñ÷åòîâ ôóíêöèè äèïîëüíîãî ìîìåíòà [2–4], 
à òàêæå ôóíêöèÿ µ(R), ðàññ÷èòàííàÿ ïî ôîðìóëå 
(2) ñ ýêñïåðèìåíòàëüíûìè ïàðàìåòðàìè M0 = 

= µe = 5,82775 Ä, (1)
1 eM = µ  = 3,238 Ä è 

(2)
2 e /2M = µ  = 

= 1,00 Ä (ñì. òàáë. 1).  
 

 
Ðèñ. 2. Ôóíêöèÿ äèïîëüíîãî ìîìåíòà ìîëåêóëû LiH. 
Ñïëîøíàÿ ëèíèÿ – äàííàÿ ðàáîòà, øòðèõîâàÿ ëèíèÿ – 
ðÿä Òåéëîðà (2) ñ ýêñïåðèìåíòàëüíûìè çíà÷åíèÿìè Mi 
(i = 0, 1, 2), êâàäðàòû – ab initio ðàñ÷åò [2], êðåñòû –  
 ab initio ðàñ÷åò [3], êðóãè – ab initio ðàñ÷åò [4] 
 

Àíàëèç ïðèâåäåííûõ íà ðèñ. 2 ôóíêöèé ïîêà-
çûâàåò, ÷òî ðàññ÷èòàííàÿ ôóíêöèÿ äèïîëüíîãî ìî-
ìåíòà õîðîøî ñîãëàñóåòñÿ ñ ab initio ðàñ÷åòàìè 
µ(R) [2–4] â äèàïàçîíå 0,9 ≤ R ≤ 10 Å è ñ ýêñïåðè-
ìåíòàëüíîé ôóíêöèåé µ(R) â äèàïàçîíå 
0,9 ≤ R ≤ 2,4 Å. 
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Çàêëþ÷åíèå 

Â äàííîé ðàáîòå áûë èñïîëüçîâàí ïîëóýìïèðè-
÷åñêèé ìåòîä ïîñòðîåíèÿ ôóíêöèè äèïîëüíîãî ìî-
ìåíòà ìîëåêóëû LiH, ïîçâîëèâøèé ïîëó÷èòü áîëåå 
ïîëíîå ïðåäñòàâëåíèå î ïîâåäåíèè ýòîé ôóíêöèè âî 
âñåì äèàïàçîíå èçìåíåíèÿ ìåæúÿäåðíîãî ðàññòîÿ-
íèÿ ìîëåêóëû. Ïîëó÷åííàÿ ôóíêöèÿ äèïîëüíîãî 
ìîìåíòà õîðîøî ñîãëàñóåòñÿ ñ ýêñïåðèìåíòàëüíûìè 
äàííûìè, èìååò ïðàâèëüíîå àñèìïòîòè÷åñêîå ïîâå-
äåíèå íà ìàëûõ è áîëüøèõ ìåæúÿäåðíûõ ðàññòîÿ-
íèÿõ ìîëåêóëû è, ïî íàøåìó ìíåíèþ, áëèçêà  
ê ðåàëüíîé. Ïî-âèäèìîìó, áëèçêè ê ðåàëüíûì çíà-
÷åíèÿì è âåëè÷èíû âòîðîé è òðåòüåé ïðîèçâîäíûõ 
äèïîëüíîãî ìîìåíòà, ïðèâåäåííûå â òàáë. 1. 
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M.A. Buldakov, V.N. Cherepanov, Yu.N. Kalugina. Dipole moment function of LiH molecule. 
In the framework of the semiempirical method, the dipole moment function of the LiH molecule in the 

ground electronic state has been obtained. This function is represented as a piecewise continuous curve over the 
whole range of internuclear distances. The function has correct asymptotic behaviour for both small and large R 
and coincides with the experimental one in a vicinity of the equilibrium internuclear distance Re. The experi-
mental value of the second derivative of the dipole moment function at the point Re has been obtained, and the 
coefficient C7 determining the behavior of the dipole moment function for large R as C7/R7 was found. 


