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摘要：为了提供６，７ＬｉＤ与 Ｈ２Ｏ之间潮解机制研究所需的解析势能函数，采用Ｂ３ＬＹＰ／６３１１Ｇ（２ｄｆ，ｐｄ）方法

对６ＬｉＤ、７ＬｉＤ分子进行了几何结构优化，并在相同理论水平上进行单点能扫描计算，通过用核运动效应修正

ＢｏｒｎＯｐｐｅｎｈｅｉｍｅｒ（ＢＯ）近似下的电子能量。利用 ＭｕｒｒｅｌｌＳｏｒｂｉｅ势能函数，得到了体现同位素原子质量差

异的同位素双原子分子势能函数，并计算得到了力常数和光谱数据，其值与实验数据基本一致。
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６ＬｉＤ化学性质非常活泼，可与空气中的水蒸

气发生反应，在水中这种反应更为剧烈。粉末状

的 ６ＬｉＤ在潮湿的空气中可以自燃，有时甚至发

生粉尘爆炸。此外还易与其它有机溶剂反应，如



乙醇、乙醚等。这些材料极易与水反应，会使产品

潮解、变质，品位下降，并且反应生成的氢（氘、氚）

氧化锂是一种强碱，具有很强的腐蚀作用。为了

保证质量，产品表面均涂有保护层。保护层轻微

脱落者，必须按规定的工艺进行修补。为了防止

材料的潮解，在ＬｉＨ／ＬｉＤ部件的表面涂上一层薄

的防潮物质，但这只能使潮解减弱，原因是防潮物

质的透湿系数不为零，从而导致在长期贮存过程

中该材料潮解和品位降低。

中国工程物理研究院正在从实验方面研究氢

化锂保护膜的老化规律与机制，认为在潮湿的空

气中，最初和湿气反应生成ＬｉＯＨ层，然后ＬｉＯＨ

再和其它的氢化锂缓慢反应得到Ｌｉ２Ｏ和 Ｈ２，最

后在ＬｉＨ表面会形成ＬｉＯＨ或Ｌｉ２Ｏ层。而在相

对湿度大于１５％空气中暴露时，倾向于生成

ＬｉＯＨ·Ｈ２Ｏ
［１２］。李赣等［３］进而研究了氘化锂粉

末与Ｏ２、ＣＯ２ 和水汽的反应动力学，结果表明，氘

化锂与Ｏ２、ＣＯ２ 的反应很微弱，而与水汽的反应

速率相对要大的多。Ｄｉｎｈ和Ｐｌｕｍｍｅｒ等
［４６］采

用程序升温方法研究了ＬｉＯＨ的分解过程以及水

汽存在下ＬｉＨ的腐蚀速率，分析了ＬｉＨ的氧化腐

蚀机理。徐梅等［７］分别运用二次组态相互作用

ＱＣＩＳＤ（Ｔ）／６３１１＋＋Ｇ（３ｄｆ，２ｐｄ）方法和电子相

关单双耦合簇ＣＣＳＤ（Ｔ）／６３１１＋＋Ｇ研究了

氢化锂（ＬｉＨ）分子基态的结构与势能函数。

罗德礼等［１］基于相对论有效原子实势（ＲＥＣＰ）和

密度泛函（Ｂ３ＬＹＰ／ＳＤＤ）方法，优化得到了ＬｉＨ

的 ＭｕｒｒｅｌｌＳｏｒｂｉｅ分析势能函数。谢安东等
［８］利

用ＳＡＣ／ＳＡＣＣＩ方法，使用Ｄ９５（ｄ）、６３１１Ｇ及

ｃｃＰＶＴＺ等基组，对ＬｉＨ分子的基态（Ｘ１Σ
＋）、第

一激发态（Ａ１Σ
＋）及第二简并激发态（Ｂ１Π）的平

衡结构和谐振频率进行了优化计算，利用ＳＡＣ的

ＧＳＵＭ（ｇｒｏｕｐｓｕｍｏｆｏｐｅｒａｔｏｒｓ）方法对基态

（Ｘ１Σ
＋）、ＳＡＣＣＩ的ＧＳＵＭ方法对激发态（Ａ１Σ

＋

和Ｂ１Π）进行单点能扫描计算，用正规方程组拟合

函数，得到了相应电子态的完整势能函数，所得结

果均与实验符合较好。雷洁红等［９１０］研究了ＬｉＸ

（Ｘ＝Ｈ、Ｄ、Ｔ）与水的反应，计算了反应体系最低

势能面上各驻点的构型参数、振动频率和能量，并

计算了反应的速率常数。同时采用密度泛函理论

方法研究了高温高压条件下ＬｉＤ的热力学性质

与温度和压强之间的关系［１１１２］。

然而，目前几乎没有从微观角度揭示６，７ＬｉＤ

与Ｈ２Ｏ之间的潮解机制。因此，本工作拟利用量

子化学方法计算６，７ＬｉＤ分子的势能函数、力常数

和光谱常数，为下一步６，７ＬｉＤ与 Ｈ２Ｏ之间反应的

反应通道、势能曲面和 Ｈ同位素效应研究提供重

要的理论依据。

１　计算方法

在ＢｏｒｎＯｐｐｅｎｈｅｉｍｅｒ（ＢＯ）近似下由于忽略

了核的运动效应，使得６ＬｉＤ和７ＬｉＤ分子与７ＬｉＨ

分子势能函数、力常数、离解能等具有不可区分

性［１３１５］。本工作提出一种电子能量修正方法，通

过计算６ＬｉＤ和７ＬｉＤ分子与７ＬｉＨ分子不同的核运

动能量，修正在ＢＯ近似下计算得到的电子能

量，以获得体现氢、锂同位素质量差异的各分子基

态的 势 能 值，同 时，通 过 优 化 计 算 确 定６ＬｉＤ

和７ＬｉＤ分子基态的稳定构型和平衡几何参数，确

定其正确的离解极限。

采用Ｇａｕｓｓｉａｎ０９软件，使用二次组态相互作

用（ｑｕａｄｒａｔｉｃｃｏｎｆｉｇｕｒａｔｉｏｎｉｎｔｅｒａｃｔｉｏｎ，ＱＣＩＳＤ）

和密度泛函Ｂ３ＬＹＰ方法，分别结合６３１１Ｇ（ｄｆ，

ｐｄ）、６３１１Ｇ（ｄｆ，２ｐｄ）、６３１１Ｇ（２ｄｆ，ｐｄ）和６３１１Ｇ

（２ｄｆ，２ｐｄ）基组对
７ＬｉＤ分子基态进行了几何优

化，并通过理论计算，优选出最佳的方法与基组组

合为Ｂ３ＬＹＰ／６３１１Ｇ（２ｄｆ，ｐｄ）。使用该法与基组

组合分别对６ＬｉＤ和７ＬｉＤ分子基态进行了几何优

化及势能扫描计算，经过核动能修正，得到相应的

势能值，然后用非线性最小二乘法拟合出 Ｍｕｒｒｅｌｌ

Ｓｏｒｂｉｅ函数的参数，并由此计算出各阶力常数和

光谱常数。

２　结果和讨论

２１　
６犔犻犇和７犔犻犇分子基态的结构参数

采用 ＱＣＩＳＤ 和 Ｂ３ＬＹＰ方法，分别结合６

３１１Ｇ（ｄｆ，ｐｄ）、６３１１Ｇ（ｄｆ，２ｐｄ）、６３１１Ｇ（２ｄｆ，ｐｄ）

和６３１１Ｇ（２ｄｆ，２ｐｄ）基组，对
７ＬｉＤ分子基态进行

结构优化计算，由优化结果可知Ｂ３ＬＹＰ／６３１１Ｇ

（２ｄｆ，ｐｄ）为最佳方法与基组组合。利用优选出的

方法与基组分别对６ＬｉＤ和７ＬｉＤ分子基态（Ｘ１Σ
＋）

进行优化计算，结构优化结果列入表１，其相应的

电子能量和核运动能列入表２。

同位素分子离解能（犇ｅ）的计算如公式（１）
［１６１８］。

犇ｅ＝狓犈ｅ（Ｍ）＋狔犈ｅ（Ｎ）－犈ｅ（Ｍ狓Ｎ狔）＋

狓犈ｎ（Ｍ）＋狔犈ｎ（Ｎ）－犈ｎ（Ｍ狓Ｎ狔） （１）

其中：犈ｅ，电子能量；犈ｎ，核运动能量；狓、狔，分子中

Ｍ原子和Ｎ原子的个数。
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表１　
６ＬｉＤ和７ＬｉＤ分子基态（Ｘ１Σ＋）结构优化结果

Ｔａｂｌｅ１　Ｓｔｒｕｃｔｕｒａｌｏｐｔｉｍｉｚａｔｉｏｎｒｅｓｕｌｔｓｏｆ
６ＬｉＤａｎｄ７ＬｉＤｇｒｏｕｎｄｓｔａｔｅ（Ｘ

１
Σ
＋）

分子 电子态 狉／ｎｍ 犇ｅ／ｅＶ ωｅ／ｃｍ－１

６ＬｉＤ Ｘ１Σ＋ ０．１５９２ ２．４０７ １０７７．３２

７ＬｉＤ Ｘ１Σ＋ ０．１５９２ ２．４１０ １０５７．８７

　　注：狉为ＬｉＤ平衡原子间距，ωｅ为谐振频率

表２　
６ＬｉＤ和７ＬｉＤ分子的电子能量和核运动能

Ｔａｂｌｅ２　Ｅｌｅｃｔｒｏｎｅｎｅｒｇｉｅｓａｎｄｎｕｃｌｅａｒｍｏｔｉｏｎｅｎｅｒｇｉｅｓｏｆ
６ＬｉＤａｎｄ７ＬｉＤｍｏｌｅｃｕｌｅｓ

分子
犈ｅ（７Ｌｉ）／

ｅＶ

犈ｅ（６Ｌｉ）／

ｅＶ

犈ｅ（Ｈ）／

ｅＶ

犈ｅ（Ｄ）／

ｅＶ

犈ｅ（Ｔ）／

ｅＶ

犈ｅ（Ｍ）／

ｅＶ

犈ｎ（Ｍ）／

（Ｋ·Ｃａｌ·ｍｏｌ－１）

６ＬｉＤ －２０３．８７６６３５ －１３．６６６６７８ －２２０．０１２０４８ ３．０３８

７ＬｉＤ －２０３．８８３１３９ －１３．６６６６７８ －２２０．０１３２４６ ３．０１２

２２　
６犔犻犇和７犔犻犇的分子势能函数与光谱性质

目前，分子势能函数没有考虑核运动效应，它

仅仅是在ＢＯ近似下的电子本征能量函数，此时

近似地把电子运动看作不受核运动的影响，因此

在ＢＯ近似下，具有相同电子数和不同核质量的

同位素分子势能函数不可区分。实际上，分子核

运动客观存在，并且会影响电子运动，从而导致其

势能函数与现行ＢＯ近似下不同程度的差别。

文献［１９２０］提供了同位素分子 Ｈ２ 与 Ｔ２ 以及

ＯＨ与ＯＤ的实测光谱常数，结果列入表３。ωｅ 为

谐振频率，χｅ为非谐振因子，犅ｅ和犪ｅ分别为刚性

和非刚性转动因子。

表３　同位素分子 Ｈ２、Ｔ２、ＯＨ和ＯＤ的实测光谱常数
［１９２０］

Ｔａｂｌｅ３　ＥｘｐｅｒｉｍｅｎｔａｌｓｐｅｃｔｒｕｍｃｏｎｓｔａｎｔｓｆｏｒｉｓｏｔｏｐｉｃｍｏｌｅｃｕｌｅｓＨ２，Ｔ２，ＯＨａｎｄＯＤ
［１９２０］

分子 ωｅ／ｃｍ－１ 犅ｅ／ｃｍ－１ 犪ｅ／ｃｍ－１ ωｅχｅ／ｃｍ
－１ 狉ｅ／ｎｍ

Ｈ２ ４４０１．２１ ６０．８５３ ３．０６２２ １２１．３３６ ０．０７４１４

Ｔ２ ２５４６．４７ ２０．３３５ ０．５８８７ ４１．２３０ ０．０７４１４

ＯＨ ３７３７．７６ １８．９１１ ０．７２４２ ８４．８８１ ０．０９６９７

ＯＤ ２７２０．２４ １０．０２１ ０．２７５７ ４４．０５５ ０．０９６９８

　　由表３可知，尽管同位素分子 Ｈ２ 与Ｔ２ 以及

ＯＨ与ＯＤ电子数相同，但由于核的质量不同，其

光谱性质有所不同，且同位素效应很明显，所以

ＢＯ近似仅为一种有限的近似。现在的问题是如

何修正ＢＯ近似下的势能函数，使其进一步接近

实际值以体现同位素分子势能函数的差异。现行

的势能函数又称分子内势能函数，由于内坐标与

核运动密切相关，因而与振动能犈ｖ、约化质量μ
和力常数犽等相关。犈ｖ、μ和犽与ω、振动量子数

（狏）之间关系如式（２）、（３）
［２０］。式中：犺为普朗克

常数，犮为光速。

犈ｖ （＝ 狏＋ ）１２ 犺犮ω （２）

ω＝
１

２π犮
犽

槡μ
（３）

所以，同位素分子的势能函数可以从犈ｖ、ω和μ几个

方面考虑进行校正。例如，７ＬｉＨ（Ｄ，Ｔ）和６ＬｉＨ（Ｄ，Ｔ）

分子可用核的振动、转动和平动能修正ＢＯ近似

下的电子能量，以获得体现氢、氚同位素差异的势

能值，并求得体现核运动效应的力常数。

为描述双原子分子的解析势能函数，到目前

为止已经提出了大量的函数。其中，Ｍｕｒｒｅｌｌ

Ｓｏｒｂｉｅ势能函数是迄今为止最好的解析势能函数

形式之一，不仅在吸引支和排斥支均比ＨＨ函数

好，而且与 ＲＫＲ光谱数据非常相似。Ｍｕｒｒｅｌｌ

Ｓｏｒｂｉｅ函数一般形式如式（４）。

犞（ρ）＝－犇 （ｅ １＋
狀

犻

犪犻ρ）犻 ｅｘｐ（－犪１ρ） （４）
式中：ρ＝狉－狉ｅ，狉和狉ｅ分别为核间距和平衡核间

距；犇ｅ为离解能；犪犻为拟合的参数；犇ｅ、犪犻 均由拟
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合得到。由于多项式的顺序可以影响拟合的结

构，所以对不同的分子，狀的取值也不同。通过拟

合工作，发现截止到９次方项可以得到很好的拟

合结果。所以在拟合的过程中 ＭｕｒｒｅｌｌＳｏｒｂｉｅ函

数形式如式（５）。

犞（ρ）＝－犇ｅ（１＋犪１ρ＋犪２ρ
２
＋犪３ρ

３
＋犪４ρ

４
＋

犪５ρ
５
＋犪６ρ

６
＋犪７ρ

７
＋犪８ρ

８
＋犪９ρ

９）ｅｘｐ（－犪１ρ）

（５）

　　因此，要获得分子的势能函数，首先要确定（５）

式中的９个参数犪１—犪９和离解能犇ｅ。这些量可以

通过一系列单点能的计算，获得不同核间距下的势

能值来拟合得到。为了获得体现同位素差异下的

势能函数，本工作对每一个分子均计算了８０多个

不同核间距的电子能量和相应的核动能，用核动能

修正电子能量，得到修正后的势能值，即：犞＝犈ｎ＋

犈ｅ。最后，用最小二乘法拟合得到势能函数参数，

根据力常数与各个参数之间的关系式（６）—

（８）
［２１２２］，计算出各力常数，计算结果列入表４。

犳２ ＝犇ｅ（犪
２
１－２犪２） （６）

犳３ ＝６犇 （ｅ 犪１犪２－犪３－犪
３
１）３ （７）

犳４ ＝犇ｅ（３犪
４
１－１２犪

２
１犪２＋２４犪１犪３） （８）

表４　
６ＬｉＤ和７ＬｉＤ分子基态的 ＭｕｒｒｅｌｌＳｏｒｂｉｅ势能函数参数与力常数

Ｔａｂｌｅ４　ＭｕｒｒｅｌｌＳｏｒｂｉｅｐｏｔｅｎｔｉａｌｐａｒａｍｅｔｅｒｓａｎｄｆｏｒｃｅｃｏｎｓｔａｎｔｓｏｆ
６ＬｉＤａｎｄ７ＬｉＤｇｒｏｕｎｄｓｔａｔｅｓ

分子 犪１／ｎｍ－１ 犪２／ｎｍ－２ 犪３／ｎｍ－３ １０１６犳２／（Ｊ·ｎｍ－２） １０１５犳３／（Ｊ·ｎｍ－３） １０１４犳４／（Ｊ·ｎｍ－４）

６ＬｉＤ １２．５０ －５５．４５ １７２．７２ １０５．５０ －３５９５．０４ ９０４８８．１１

７ＬｉＤ １２．５１ －５５．３７ １７２．７４ １０６．５３ －３５９５．５３ ９０４８４．７１

　　图１—２分别给出采用 ＭｕｒｒｅｌｌＳｏｒｂｉｅ函数

拟合的６ＬｉＤ和７ＬｉＤ分子基态势能函数，拟合数据

与理论计算值之间的相关系数为０．９９９。

○———理论计算值，曲线是拟合值

图１　Ｂ３ＬＹＰ／６３１１Ｇ（２ｄｆ，ｐｄ）水平下
６ＬｉＤ

分子基态势能值与 ＭｕｒｒｅｌｌＳｏｒｂｉｅ函数拟合势能曲线

Ｆｉｇ．１　ＰｏｔｅｎｔｉａｌｖａｌｕｅｓａｎｄＭｕｒｒｅｌｌＳｏｒｂｉｅｆｉｔｔｉｎｇ

ｐｏｔｅｎｔｉａｌｃｕｒｖｅｏｆ
６ＬｉＤｇｒｏｕｎｄｓｔａｔｅ

ａｔＢ３ＬＹＰ／６３１１Ｇ（２ｄｆ，ｐｄ）ｌｅｖｅｌ

在ＢＯ近似下，分子势能函数是电子本征能

量函数，近似地把电子运动看作不受核运动的影

响，因此同一种元素的同位素分子的势能函数均

相同。实际上，核运动肯定要影响电子运动，例

如，Ｈ２ 与Ｄ２、ＤＴ以及ＯＨ与ＯＤ的实测光谱数

据有所不同，可见同位素效应明显，本工作采用文

献［１９，２３２４］的方法，即 Ｂ３ＬＹＰ／６３１１Ｇ（２ｄｆ，

ｐｄ）方法计算得到了
６ＬｉＤ和７ＬｉＤ分子基态的平

衡间距、离解能及谐振频率，７ＬｉＤ计算值与实验

值很接近。修正了同位素双原子分子的势能函

数，所得光谱数据也与实验值（６ＬｉＤ分子不存在

可获的实验数据）符合得很好。

○———理论计算值，曲线是拟合值

图２　Ｂ３ＬＹＰ／６３１１Ｇ（２ｄｆ，ｐｄ）水平下
７ＬｉＤ

分子基态势能值与 ＭｕｒｒｅｌｌＳｏｒｂｉｅ函数拟合势能曲线

Ｆｉｇ．２　ＰｏｔｅｎｔｉａｌｖａｌｕｅｓａｎｄＭｕｒｒｅｌｌＳｏｒｂｉｅｆｉｔｔｉｎｇ

ｐｏｔｅｎｔｉａｌｃｕｒｖｅｏｆ
７ＬｉＤｇｒｏｕｎｄｓｔａｔｅ

ａｔＢ３ＬＹＰ／６３１１Ｇ（２ｄｆ，ｐｄ）ｌｅｖｅｌ

根据计算得到的二阶、三阶和四阶力常数，

利用文献［２５］的方法及公式（９）、（１０）
［７，２０］计算

得到６ＬｉＤ和７ＬｉＤ分子基态的光谱常数（式（１１）、

（１２）），并给出了相应的实验数据，结果列入

表５。
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表５　
６ＬｉＤ和７ＬｉＤ分子基态的光谱常数

Ｔａｂｌｅ５　Ｓｐｅｃｔｒｕｍｄａｔａｏｆ
６ＬｉＤａｎｄ７ＬｉＤｇｒｏｕｎｄｓｔａｔｅｓ

分子 ωｅ／ｃｍ－１ 犅ｅ／ｃｍ－１ 犪ｅ／ｃｍ－１ ωｅχｅ／ｃｍ
－１

６ＬｉＤ １０９２．３９９ ４．４３９７ ０．０８７５ １５．１５６

７ＬｉＤ １０７７．９２３ ４．２８１２ ０．０８０７ １４．２３０

１０５５．１２１） ４．２３３８１） ０．０９１９８１） １３．２２８１）

　　注：１）实验值

犅ｅ＝
犺

８π
２

μ犮狉
２
ｅ

（９）

犪ｅ＝－
６犅２ｅ

ω
（

ｅ

犳３狉ｅ
３犳２

＋ ）１ （１０）

ωｅχｅ＝
犅ｅ（８ －

犳４狉
２
ｅ

犳２
＋ （１５１＋ωｅ犪ｅ

６犅
）２

ｅ
）

２

（１１）

ωｅ＝
犳２
４π

２

μ犮槡 ２
（１２）

　　还可以利用双原子分子的同位素效应，根据

已有 的７ＬｉＤ 分 子 基 态 的 光 谱 实 验 数 据，获

得６ＬｉＤ分子基态的光谱数据。如果两个同位素

分子中一个的光谱常数右上角标以犻，由于同位

素效应，则两个同位素的分子光谱常数间关系

如式（１３）—（１６）
［１９２０］。

ω
犻
ｅ＝ωｅ μ

μ槡犻
（１３）

ω
犻
ｅχ
犻
ｅ＝μ

μ
犻ωｅχｅ （１４）

犅犻ｅ＝μ

μ
犻犅ｅ （１５）

犪犻ｅ （＝ μ

μ
）犻
３／２

犪ｅ （１６）

这些关系式可用于同位素分子之间光谱常数的相

互推导，计算结果列入表６。对比表５和表６可

知，本工作计算６ＬｉＤ和７ＬｉＤ的各项光谱数据与实

验值和由实验值反演的相关数据符合得很好，这

表明该理论方法可行。

由表５还可知，计算结果与实验数据都符合很

好，所 以用 Ｂ３ＬＹＰ／６３１１Ｇ（２ｄｆ，ｐｄ）方 法 计 算

出６ＬｉＤ分子的ωｅ、犅ｅ、犪ｅ、ωｅχｅ 数据比较精确。所

研究的６ＬｉＤ和７ＬｉＤ分子基态的势能函数同位素效

应不如文献［９１０，２４］所报道的Ｈ同位素双原子分

子的明显，其原因可能是，Ｈ同位素之间的质量差

别很大，当考虑核运动效应后，氢同位素分子的势

能函数将有一定的差异，特别是在平衡位置附近更

为明显，而所研究同位素分子之间的质量差别不是

十分明显，故同位素效应小。由图１—２可知，经过

修正后的两个分子的势能函数曲线十分接近，因此

小分子同位素效应比大分子的同位素效应要大。

表６　
７ＬｉＤ光谱实验数据推导的同位素分子光谱常数

Ｔａｂｌｅ６　Ｓｐｅｃｔｒｕｍｄａｔａｏｆｉｓｏｔｏｐｉｃｍｏｌｅｃｕｌｅｓｄｅｄｕｃｅｄｆｒｏｍｅｘｐｅｒｉｍｅｎｔａｌｓｐｅｃｔｒｕｍｄａｔａｏｆ
７ＬｉＤ

分子 μ／μ
犻 ωｅ／ｃｍ－１ 犅ｅ／ｃｍ－１ 犪ｅ／ｃｍ－１ ωｅχｅ／ｃｍ

－１

６ＬｉＤ ０．５７１４ １０７３．５８２ ４．３８３ ０．０９５０ １３．５３３

７ＬｉＤ ０．０５２６ １０５４．２３７ ４．２２６ ０．０９００ １３．０５０

３　结　论

采用 Ｂ３ＬＹＰ／６３１１Ｇ（２ｄｆ，ｐｄ）方法对
６ＬｉＤ

和７ＬｉＤ分子进行了几何结构优化，并在相同理论

水平上进行单点能扫描计算，通过用核运动效应

修正 ＢＯ 近似下的电子能量。利用 Ｍｕｒｒｅｌｌ

Ｓｏｒｂｉｅ势能函数，得到了体现同位素原子质量差

异的同位素双原子分子势能函数，并进一步计算

得到了力常数和光谱数据，其与实验得到的结果

基本一致，可用于进一步研究分子的反应动力学

特征，也为同位素分子的研究提供一定的理论

依据。
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（４）：３９４３９７．

［１２］雷洁红，邢丕峰，唐永建，等．高压下ＬｉＤ热力学性质

的密度泛函理论研究［Ｍ］∥中国核科学技术进展报

告．北京：原子能出版社，２００９：１６２０．

［１３］钟正坤，张莉，孙颖，等．氢水同位素交换反应热力学

理论研究［Ｊ］．原子能科学技术，２０１５，４９（２）：２５０２５４．

［１４］耿振铎，樊晓伟，张岩松．犡犢（Ｈ，Ｌｉ，Ｎａ）分子基态的

结构与势能函数［Ｊ］．物理学报，２００６，５５（５）：２１７５

２１７９．

［１５］樊晓伟，耿振铎，张岩松．ＯＨ 分子基态（Ｘ２Π）的结

构与势能函数［Ｊ］．物理学报，２００５，５４（１２）：５６１４

５６１７．

［１６］朱正和．原子分子反应静力学［Ｍ］．北京：科学出版

社，１９９６．

［１７］江文世，吴开映．ＬｉＨ，ＢｅＨ 和ＢＨ 基态分子结构与

势能函数［Ｊ］．四川师范大学学报（自然科学报），

２００５，２８（４）：４６９４７１．

［１８］李权．钚化合物分子及分子离子的势能函数和分子

反应动力学［Ｄ］．成都：四川大学，２００１．

［１９］罗文浪，阮文，张莉，等．氢同位素氚水Ｔ２Ｏ（Ｘ
１Ａ１）

的解析势能函数［Ｊ］．物理学报，２００８，５７（８）：４８３３

４８３９．

［２０］朱正和，俞华根．分子结构与分子势能函数［Ｍ］．北

京：科学出版社，１９９７．

［２１］谢安东，朱正和．ＢＦ分子Ｘ１Σ＋，Ａ１Π和Ｂ１Σ＋电子

态的势能函数［Ｊ］．化学学报，２００５，６３（２３）：２１２６

２１３０．

［２２］许永强，高晓明，张为俊．ＣｕＣ、ＣｕＮ分子基态的结构

与分析势能函数［Ｊ］．物理化学学报，２００７，２３（７）：

１０７５１０７９．

［２３］张莉，钟正坤，朱志艳，等．氢同位素双原子分子的

解析势能函数［Ｊ］．化学物理学报，２００３，１６（６）：４５５

４５８．

［２４］王蓉，张莉，蒋刚，等．基于核运动效应下的 Ｈ同位

素双原子分子的解析势能函数［Ｊ］．原子核物理评

论，２００９，２６（２）：１５０１５３．

［２５］杜泉，王玲，谌晓洪，等．ＢｅＨ，Ｈ２ 和ＢｅＨ２ 的分子结

构和势能函数［Ｊ］．物理学报，２００９，５８（１）：１７８１８４．
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