Моделирование кривых потенциальной энергии электронных состояний молекулы RaF, участвующих в процессе лазерного охлаждения
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[bookmark: OLE_LINK3]Неэмпирические расчёты тяжёлых многоэлектронных молекул с высокой точностью являются важным направлением исследований на стыке физики элементарных частиц, ядерной, атомной и молекулярной физики. Расчеты ab initio могут прояснить структурные детали этих систем, возникающие в результате взаимодействия релятивистских и электронных корреляционных эффектов. Эксперименты по поиску новой физики направлены на понимание ограничений Стандартной модели и оценку обоснованности теорий-кандидатов за её пределами. С этой целью, среди прочих подходов, проводятся эксперименты по атомной и молекулярной спектроскопии, направленные на поиск P- и T-нечетных эффектов, таких как ядерный момент Шиффа [1] и электрический дипольный момент электрона (eEDM) [2]. 
[bookmark: _Hlk217299052]Текущие и будущие исследования в этой области сосредоточены на системах с максимальной чувствительностью к присутствию моментов, нарушающих P- и T-симметрию. В этом отношении молекула RaF является особенно перспективной системой [3], в первую очередь благодаря возможности ее прямого лазерного охлаждения, поскольку таким образом можно добиться охлаждения до субкельвиновских температур, обеспечивающих полный квантовый контроль. Такая степень контроля может привести к дальнейшему повышению точности измерения спектра на порядки. В то же время наиболее точные методы квантовой химии, такие как метод связанных кластеров, не подходят для прецизионного расчета электронной структуры многоатомных молекул на основе радия, т.к. оказываются чрезмерно дорогостоящими. В связи с этим в данной работе используется подход, основанный на методе многоконфигурационной теории возмущений CDAS-PT2 (IPEA) [4] с использованием обобщенных (Гатчинских) релятивистских псевдопотенциалов GRPP [5]. 
В данной работе были получены термы основного и 5 нижних возбужденных электронных состояний молекулы RaF методом CASSCF/CDAS-PT2(IPEA)/GRPP с учётом спин-орбитального взаимодействия. Были подобраны оптимальные сочетания псевдопотенциала и базиса. Для основного и 5 нижних электронных состояний удалось добиться хороших оценок уровней энергий, равновесной геометрии и энергий колебаний в сравнении с экспериментом. Предложенная в данной работе стратегия расчета предсказывает значение суммы первых трёх факторов Франка-Кондона для перехода A2Π1/2  X2Σ1/2 порядка 0,99. Это означает, что предложенный подход обладает с одной стороны низкими вычислительными затратами, а с другой позволяет оценивать пригодность молекулы к прямому лазерному охлаждению с приемлемой степенью достоверности. Данное обстоятельство открывает возможности для эффективного поиска лазерно-охлаждаемых многоатомных молекул с тяжелыми атомами.
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