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摘要   一般的分子势能函数均未考虑核运动效应，仅是Born-Oppenheimer近似下电子的本征能量函数，因
此，具有相同电子数和不同质量数的同位素分子势能函数不可区分。基于核运动效应，用核的振动、转动和平

动能修正Born-Oppenheimer近似下的电子能量，可求得同位素分子的离解能和力常数，并以此确定三体项的参
数。利用同位素效应，可推导同位素两体项势能函数的各参数，由此可获得同位素分子的多体项展式解析势能

函数。以HTO为例，用核运动效应和同位素效应获得了其多体项展式解析势能函数，其等值势能图正确反映了

的平衡构型和离解能、H和T的同位素效应，以及 H+OT—HTO和T+OH—HTO的反应特征。 
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