Особенности химических свойств тяжелых и сверхтяжелых ns²-элементов 
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В атомах сверхтяжелых элементов (СТЭ) скорость движения электронов вблизи ядер становится сопоставимой со скоростью света. Релятивистские эффекты (сжатие и стабилизация) особенно сильно выражены для электронных s-оболочек, в связи с чем именно для s-элементов можно ожидать качественных отличий химических свойств от свойств их гомологов.  

 В работе исследуются химические свойства двух сверхтяжелых элементов с заполненной внешней s-оболочкой: экарадия (E120) и экартути (E112, Cn).
Химические свойства экарадия мало изучены. Известны некоторые характеристики его гидрида и аурида 120 [1], но их недостаточно для выводов о месте экарадия в периодической таблице. Химические свойства экартути изучены более детально; известно, что они значительно отличаются от свойств Hg [2], но для получения общих представлений о химии этого элемента их все же недостаточно. 

В рамках релятивистской теории функционала плотности с использованием модели прецизионных двухкомпонентных псевдопотенциалов атомных остовов найдены основные энергетические характеристики и равновесные конфигурации простейших бинарных соединений экарадия и экартути с набором легких элементов, сильно различающихся по химическим свойствам (Na, H, C, O и F). Сопоставление результатов с аналогичными данными для гомологов этих СТЭ (Zn, Cd, Hg для экартути и Sr, Ba, Ra  для экардия) дает общую картину изменения химических свойств с увеличением атомного номера во второй и двенадцатой группах периодической таблицы и представление о специфике элементов 120 и 112.
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