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Смеси паров щелочных металлов и металлов подгруппы цинка с инертными газами находят применение в лазерах[3], в атомной абсорбционной спектроскопии[2]. С целью дальнейшего развития этих направлений прибегают к математическому моделированию. Для всякой модели необходимо знать параметры, характеризующие её свойства. В случае реальных газов в неравновесном состоянии таковыми являются парный потенциал и коэффициенты диффузии, теплопроводности и вязкости. Теория неоднородных газов и современная квантовая химия позволяют количественно рассчитать эти величины в большом интервале температур.
В данной работе проведён квантовохимический расчёт энергии взаимодействия рубидия, цезия и металлов 12 группы с инертными газами (He, Ne, Ar, Kr, Xe). Для молекул, содержащих Zn, Cd и Hg, использовали корреляционно-согласованные базисные наборы aug-cc-PVnZ. У Rb и Cs нет аналогичных наборов, поэтому для них выбрали dhf-anzvp/pp-1c базисы. Учёт энергии электронной корреляции был осуществлён методом связанных кластеров (CCSD(T)). Также, были опробованы различные способы достижения предела базисного набора: экстраполяция и связевые функции (bond functions).
Рассчитанные потенциалы были аппроксимированы параметрической функцией Морзе (MLR). Полученные аналитические формы были использованы для расчёта классических интегралов столкновений [image: image2.png](2%))



 в интервале температур от 50 до 3000К. Транспортные свойства явно выражаются через [image: image4.png]nt)



[1]. Так, были рассчитаны коэффициенты взаимной диффузии (КВД) металл - инертный газ.

Проведено сравнение рассчитанных потенциалов и КВД с экспериментальными и теоретическими литературными данными. Кроме того, предложена оценка точности полученных результатов.
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