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Введение. В настоящее время международной коллаборацией учёных на базе 

Массачусетского технологического института готовится эксперимент по обнаружению 

эффектов, нарушающих пространственную чётность в катионе 29Si16O+ [1]. Постановка 

эксперимента нуждается в теоретической поддержке, заключающейся в описании 

электронной структуры этой молекулы. Этой задаче был посвящён ряд работ [2—8], однако 

среди них не нашлось места применению метода связных кластеров, являющемуся сегодня 

эталоном точности. 

 

Основная часть. Многоэлектронная задача решалась в релятивистском случае и 

состояла из следующих этапов: 

1) Описание электронных термов в адиабатическом и диабатическом представлениях при 

помощи метода связных кластеров, учитывающих высокие степени электронных 

возбуждений. 

2) Уточнение колебательных и вращательных спектров низкоэнергетических электронных 

состояний при помощи численных методов решения радиального уравнения Шрёдингера на 

сетке. 

3) Усреднение матричного элемента слабого взаимодействия по волновым функциям первых 

нескольких колебательных и вращательных состояний. 

4) Расчёт спектроскопических констант, таких как электронные термы, гармонические 

частоты, ангармонические поправки и т. д. 

 

Выводы. Описана электронная структура катиона монооксида кремния на современном 

уровне точности. 

 

Работа выполнена при поддержке грантов РНФ 24-12-00092 и «Базис» № 24-1-1-36-3. 
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