Моделирование электронной структуры молекулярного иона PaO+ для поиска новой физики
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Протактиний в периодической системе химических элементов расположен между торием, по преимуществу d-элементом, и типичными f-элементами (ураном и трансурановыми актинидами). В различных соединениях и в различных электронных состояниях молекулы одного соединения протактиний может проявлять свойства как d-, так и f-элемента; исследование перехода между этими случаями представляет собой фундаментальную задачу теоретической химии протактиния [1]. Кроме того, молекулы и ионы, содержащие протактиний, рассматриваются как перспективные объекты для возможного обнаружения P,T-нечётных эффектов в низкоэнергетических процессах («настольных экспериментах»), так как для ядра протактиния предсказано большое значение шиффовского момента [2]. Наибольший интерес представляют полярные линейные молекулярные ионы, характеризующиеся интенсивным взаимодействием электронной оболочки с шиффовским моментом и удобные для удержания в ловушке. Для организации подобных экспериментов необходима информация об особенностях электронного строения молекулы или молекулярного иона в низколежащих состояниях и электронных переходов. 
В работе выполнено моделирование электронной структуры молекулярного иона PaO+ релятивистским методом связанных кластеров в пространстве Фока (FS RCCSD) [3]. Расчёты проводились с использованием высокоточных согласованных по форме релятивистских псевдопотенциалов [4] с помощью программных пакетов DIRAC и EXP-T. Исследованы состояния с двумя электронами над состоянием с заполненными оболочками PaO3+. 

Получены кривые потенциальной энергии низколежащих электронных состояний иона PaO+. Предсказана высокая плотность состояний в низкоэнергетической области. Основное состояние иона PaO+ предположительно имеет проекцию полного электронного углового момента, равную 1. Состояние 0+ «с замкнутой оболочкой», удобное для обнаружения P,T-нечётных эффектов, связанных с большим шиффовским моментом, является первым возбуждённым и, по всей видимости, долгоживущим. Качественные особенности исследованных электронных состояний интерпретированы в терминах натуральных спиноров, для представления и предварительного анализа которых применён новый способ визуализации [5].
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