P,T-нечетные эффекты в шестиатомных молекулах RaOCH3 и YbOCH3
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Эксперименты по поиску эффектов нарушения CP (T)-четности проводятся на двухатомных и, реже, трехатомных молекулах. Эти молекулы позволяют изучать эффекты несохранения временной четности и пространственной инвариантности благодаря наличию в их спектре уровней противоположной четности, смещение которых во внешнем поле чувствительно к нарушению P и T-четности. Кроме того, они обеспечивают надежное подавление систематических ошибок. Наилучшие ограничения на один из таких эффектов, электрический дипольный момент электрона (eЭДМ), получены в экспериментах на двухатомных молекулах. Многоатомные молекулы типа «симметричного волчка» обладают еще ближе расположенными уровнями противоположной четности, что делает их чувствительными для поиска эффектов нарушения P, T-четности в меньших внешних полях и, следовательно, более перспективными кандидатами для поиска Новой физики за пределами Стандартной модели.
В работе проведено исследование электронной структуры шестиатомных молекул RaOCH3 и YbOCH3 с открытыми оболочками. Методом CCSD была получена потенциальная поверхность, колебательные волновые функции были получены в приближении Борна-Оппенгеймера в гармоническом приближении. Были рассчитаны параметры Eeff и Es, отвечающие за чувствительность к P, T – нарушениям. Для описания электронной структуры тяжелых атомов был использован обобщенный эффективный потенциал остова с восстановлением правильного поведения четырехкомпонентных спиноров в остовной области. Этот метод был расширен нами на комплексные молекулярные спиноры. 
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