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Определение эффективных конфигураций атомов в соединении является важной задачей, решение которой полезно для анализа результатов расчетной химии и прогнозирования свойств целых классов других соединений без расчетов всех их представителей. В случае сверхтяжелых элементов особенность этой задачи заключается в том, что из-за огромных величин спин-орбитальных взаимодействий обычные нерелятивистские (LS) конфигурации оказываются совершенно неинформативными, и нужно определять именно релятивистские эффективные конфигурации атомов – наборы чисел заселенностей подоболочек с определенными значениями полных одноэлектронных угловых моментов. Без этого нельзя объяснить возникающие расхождения с привычной картиной химической связи. 
В данной работе была модифицирована и применена новая модель “атомов в соединении” [1], с помощью которой были построены релятивистские эффективные конфигурации некоторых сверхтяжелых атомов и их ближайших формальных гомологов. Результаты “по построению” не зависят от базисных систем или каких-либо реперных атомных функций, а эффективные конфигурации связаны с физически измеримыми величинами. 
Для построения конфигурации эффективного атома использовалось требование равенства парциальных зарядовых волн [1] в разложении одноэлектронной матрицы плотности вблизи ядра в соединении и в изолированном атома. Поместив последний в заряженную сферу и подбирая дробные эффективные заселенности подоболочек, это требование удалось выполнить. Работа сделана в рамках релятивистской теории функционала плотности с использованием прецизионных псевдопотенциалов малого остова [2].
В рамках данной модели было, в частности, установлено, что Сn (элемент 112, экартуть) и Hg, хоть и находятся в одной группе периодической таблицы, но гомологами в полном смысле слова их считать не стоит.
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