Влияние колебаний трехатомных молекул на чувствительность к эффектам нарушения P, T-четности
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Для поиска новой физики, выходящей за рамки Стандартной модели (СМ), необходимо исследовать эффекты, нарушающие инвариантность относительно отражений и обращения времени, такие как электрический дипольный момент электрона (еЭДМ) и скаляр-псевдоскалярное электрон-ядерное взаимодействие. Особенностью трехатомных молекул, которые мы исследовали в настоящей работе, является наличие близко расположенных уровней противоположной чётности, l-дублетов, в сочетании с возможностью лазерного охлаждения, которые позволяют повысить точность экспериментов по поиску P, T-нечетных эффектов. 
На среднее значение операторов, отвечающих за нарушение пространственной и временной чётности, могут повлиять колебательные моды молекул, которые ранее не учитывались в теоретических расчетах. Мы рассчитали интересующие нас параметры P, T-нечетных взаимодействий Eeff и Es для молекул RaOH и YbOH для нелинейных конфигураций молекул с последующим усреднением по колебательной волновой функции. Также мы получили величину l-удвоения, которая определяет величину внешнего поля, необходимую для максимальной чувствительности молекулы к P, T – нечетным эффектам. 
В программном пакете Dirac 19 нами были получены молекулярные орбитали методом Дирака-Хартри-Фока, потенциальная поверхность была рассчитана методом связанных кластеров c учётом трехкратных возбуждений (CCSD(T)). Для описания электронной структуры тяжелых атомов мы использовали обобщенный эффективный потенциал остова с восстановлением правильного поведения четырехкомпонентных спиноров в остовной области. Этот метод был расширен нами на комплексные молекулярные спиноры. Колебательные волновые функции были получены в приближении Борна-Оппенгеймера методом связанных каналов.
