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Использование псевдопотенциалов является стандартным подходом при 
расчете электронной структуры веществ. Уменьшение количества 
электронов в системе приводит к существенному увеличению скорости 
расчета. Однако количество псевдопотенциалов для тяжелых элементов в 
литературе ограничено, зачастую они плохо протестированы. В работе 
приводится сравнение различных псевдопотенциалов для урана. Представлен 
свой псевдопотенциал для урана в форме Гёдеккера-Тетера-Хуттера. Его 
точность демонстрируется серией расчетов для ряда ураносодержащих 
молекул и кристаллического гамма-урана. 
 
 


