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Смеси паров щелочных металлов с инертными газами представляют собой большой научный интерес, так как они могут использоваться в качестве активных сред в газовых лазерах.
В настоящей работе был проведён ab initio расчёт потенциалов взаимодействия атомов щелочных металлов (Cs, Rb) с атомами инертных газов. Учёт энергии электронной корреляции был осуществлён методом связанных кластеров (CCSD(T)) с использованием современных базисов dhf-nzvpp, n = t, q. Так как комплекс щелочного металла с инертным газом в основном электронном состоянии является слабосвязанным, то для получения корректного результата были введены дополнительные базисные функции (bond functions), расположенные в геометрическом центре системы. Значения энергии были найдены в результате экстраполяции к полному (бесконечному) базису.
Далее, полученный набор значений энергии был аппроксимирован параметрически заданной функцией. Аналитическая форма потенциала была использована для расчёта интегралов столкновений в рамках кинетической теории газов Энскога и Чепмена в интервале температур от 100 до 3000 К.
Коэффициенты, характеризующие перенос массы, энергии и импульса в изучаемых газовых смесях, могут быть явно выражены через интегралы столкновений. Таким образом, были теоретически определены неравновесные свойства смесей паров щелочных металлов с инертными газами. Рассчитанные значения коэффициентов диффузии находятся в хорошем согласии с экспериментальными данными.
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