Развитие подходов к стабилизации анионного вакуумного состояния в методе связанных кластеров
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[bookmark: _GoBack]Для некоторых типов целевых состояний, например в секторе с двумя дырками над замкнутой оболочкой (2h0p), построение волновой функции требует использования референсного состояния двукратно заряженного аниона (дианиона). Однако такие системы в газовой зачастую являются несвязанными относительно автоионизации электрона. Для решения этой проблемы в работе к системе добавлялся  внешний потенциал, который «удерживает» электроны, делая дианион устойчивым. В качестве стабилизирующего потенциала использовался метод масштабирования зарядов ядер: заряды всех ядер Zi увеличиваются на множитель (1+γ). Однако введение такого потенциала искажает электронную структуру и влияет на рассчитываемые энергии возбуждения, делая дианион несвязанным. Для коррекции этой ошибки считалась стабилизационная поправка, в основе которой лежит предположение о независимости ошибки, вносимой стабилизирующим потенциалом, от размера базисного набора [1, 2]. Молекулярные спиноры получены релятивистким методом Хартри-Фока в приближении псевдопотенциала [4] в программном пакете DIRAC [3] в базисе (aug-cc-pwCV5Z-PP). Расчёт системы проводился методом связанных кластеров (FS-CC)  в программном пакете EXP-T [5] в секторах пространства Фока.  Для атома I расчёт проводился в несколько шагов: I⁻ (0h0p) → I (1h0p) → I+ (2h0p) → I2+ (3h0p). Для молекулы I2 : I₂²⁻ (0h0p) → I₂⁻ (1h0p) → I₂ (2h0p). В качестве пилотного приближения была рассчитана энергия первого возбужденного состояния атома иода (2P1/2). Полученное значение (~7780 см-1) после введения стабилизационной поправки хорошо согласуется с экспериментальным значением (7603 см-1). Полная скорректированная энергия этих систем исследована в широком интервале параметра γ от 0.0001 до 0.01. Аналогичные расчёты были проведены для атомарных ионов I+ и I2+. Получены потенциальные кривые для основного состояния нейтральной молекулы I2(сектор 2h0p) и аниона I2- (сектор 1h0p). Для нейтральной молекулы расчёты проводились при γ=0 (без стабилизации) в широком диапазоне межъядерных расстояний. Были рассчитаны стабилизационные поправки молекулы I2 для трёх низших состояний дианиона при равновесном межъядерном расстоянии и проведено сравнение с экспериментальными данными. 
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