Расчёт ab initio электронной структуры иона PaO2+ и молекулы PaO2
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В настоящее время строение и спектры молекул и молекулярных ионов соединений протактиния изучены менее, чем других ранних актинидов. Экспериментальное исследование протактиния осложняется редкостью элемента в природе, высокой радиоактивности всех его изотопов и крайней токсичности.
Тем не менее, протактиний интересен для теоретической химии и физики в силу особенностей ядра и электронной оболочки его атомов. 
Протактиний представляет собой элемент, находящийся на границе между d-элементами (к которым фактически относится торий) и f-элементами (которые начинаются с урана) [1].  Сейчас это становится особенно интересно в связи с изучением гипотетических сверхтяжёлых элементов, для которых подобная ситуация может повториться с f- и g-оболочками.
В последнее время интерес к протактинию и его соединениям возрос из-за того, что для его ядра возможен высокий шиффовский момент, а для молекул соединений, как следствие, проявление P,T-нечётных фундаментальных взаимодействий ([2] и библиография в этой работе). Для сверхточных измерений необходимо использовать лазерно-охлаждаемые молекулы или молекулярные ионы. Чтобы теоретически предсказать возможность лазерного охлаждения для той или иной молекулы, нужно оптимизировать схему расчёта возбуждённых состояний молекул и/или молекулярных ионов [3].
В данной работе релятивистским методом связанных кластеров в формулировке для пространства Фока (FS RCC) с использованием релятивистских псевдопотенциалов малых атомных остовов [4] рассчитана электронная структура иона PaO2+ и молекулы PaO2. Расчёты проводились при помощи программы EXP-T [5]. Получены равновесные структуры молекулы и молекулярного иона, потенциал ионизации и энергии возбуждения нейтральной молекулы. Выполнен анализ (квази)натуральных спиноров и композиции релятивистских состояний в терминах скалярных.
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