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基底・励起状態におけるポテンシャルエ

ネルギー曲面に対する相対論的研究

(東大院工) ○中嶋隆人、平尾公彦

【序】TlH,及び Tl2 分子は相対論的効果を研究する上で非常に興味深い系

である。本研究ではこれらの分子の基底・励起状態に対し、相対論的効

果を考慮したポテンシャルエネルギー曲線を計算した。電子相関法とし

て、CASSCF/MRMP 法を用い、定量的に電子相関を考慮した。スピン-軌
道相互作用は励起状態に対し、非常に重要であることが示された。

【方法】

【結論】
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