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skyrius 1

Ivadas

Elementariosios dalelés ar neissigimusios daleliy sistemos nuolatinio elektrinio dipolinis
momento (EDM) egzistavimas, leisty teigti, kad yra pazeidziamos lyginumo (P) ir laiko-
apgrazos (T) simetrijos [1, 2]. Lyginumo neissilaikymas buvo nustatytas °Co skilimo
metu (B-skilimas) [3]. Véliau sis neissilaikymas buvo stebétas skylant miuvonams [4] ir
pionams [5]. Kruvio ir lyginumo (CP) simetrijos pazeidimas buvo pastebétas dél silpno-
sios saveikos skylanc¢iuose neutraliuose kaonuose KO [6]. CP ir T simetrijy neissilaikymas
buvo nustatytas neutraliy kaony sistemoje [7]. Tiesioginis T simetrijos pazeidimas bu-
vo nagrinétas darbuose [8, 9]. Paskutiniu metu tiesioginio stebéjimo metu T simetrijos
pazeidimas buvo pastebétas B mezony sistemoje [10].

Standartinis modelis numato P, C, CP ir T simetrijy pazeidima [11, 12], taciau pa-
zeidimy dydis nepaaiskina bariogenezeés kilmeés, elementariyjy daleliy masés hierarchijos,
medziagos ir antimedziagos stebimos visatoje kiekio skirtumo, bei tamsiosios medziagos
prigimties. Sie ir kiti svarbiis visatos susidarymo procesai reikalauja standartinio mo-
delio plétojimo. Keli tokie isplétojimai numato EDM dél P ir T simetrijg pazeidzianciy
saveiky, kuris buty zZymiai didesnis nei numato standartinis modelis.

Elementariy daleliy ir sudétiniy sistemy nuolatinio elektrinio dipolinio momento
[1, 13] tyrimai yra komplikuoti tiek teoriniu poziuriu tiek eksperimentiniu. Elektrinis
dipolinis momentas dar néra nustatytas eksperimentiskai. Eksperimentinés paieskos
tesiasi jau 50 mety, tuo metu teorija sprendzia ne tik fundamentiniy parametry didu-
mo klausimus, bet ir nurodo kokiose sistemose: neutronuose [14], paramagnetiniuose
atomuose (T1 atominiuose eksperimentuose [15]), diamagnetiniuose atomuose (Hg eks-
perimentuose [16]), molekulése [17, 18] ar kitose sistemose [1, 19, 20] yra pakankamai
dideli stiprinimo daugikliai. Eksperimentatoriams yra reikalingi stiprinimo daugikliai
(amplitudés dydis) pries pradedant EDM eksperimenta naujose sistemose [2]. Siame
darbe buvo siekiama pristatyti EDM skaic¢iavimus, atliktus MCDHF rémuose, super-

sunkiam elementui %?gCn.



Siuo metu EDM eksperimentai su elementais turinciais trumpa gyvavimo trukme yra
nejmanomi. Taciau atomy gaudykliy [21, 22], kvantiniy sistemy kontroliavimo [23, 24],
radioaktyviy elementy [25] ir supersunkiy [26] spektroskopijos galimybés greitai didéja.
Tuo paciu metu supersunkiy elementy stabilumo salos klausimas yra atviras [27, 28].
EDM eksperimentai su supersunkiais elementais (jei taptuy jmanomi) buty galutiné riba,
testuojant lyginumo ir laiko apgrazos simetrijy pazeidimus atomo fizikoje.

Skaiciuojant P, T-nelyginiy sgveiky matriciniy elementy radialiuosius integralus yra
svarbu turéti tikslias radialiasias bangines funkcijas pradzioje. Tuo tarpu skaic¢iuojant
elektrinio dipolinio momento matricinius elementus radialiosios banginés funkcijos turi
buti tikslios visame diapazone. Skirtumas tarp suoliy tikimybiy, apskaiciuoty ilgio ir
greidio formose, rodo radialiyjy funkeijy tiksluma. Siai analizei buvo parinktos azoto ir
silicio izoelektronés sekos.

Tam, kad gautume tikslias atominiy buseny fukcijas, tinkamas elektrinio dipolinio
momento tyrimams, turi buti patikrinta koreliaciniy efekty jtaka. Tuo pac¢iu metu kon-
figuraciniy buseny bazé turi buti ne per didelé turimiems kompiuteriniams resursams.

Siam tyrimui buvo parinkta Er** pagrindiné konfigiiracija.

Tikslas:

o IStirti lyginumo ir laiko apgrazos atomo teorijoje pazeidima, naudojant daugiakon-
figuracinj Dirako, Hartrio ir Foko metoda, ir pateikti labiausiai tinkamus elektrinio

dipolinio momento eksperimentams elementus.
Uzdaviniai:

1. Isplesti daugiakonfiguracinj Dirako, Hartrio ir Foko metoda:

e rasti saveiky neinvarijantisky lyginumo ir laiko atzvilgiu matriciniy elementy tarp skirtingo

lyginumo buseny daugiakonfigiraciniame Dirako, Hartrio ir Foko metode israiskas;
o sukurti programas ir jrankius P,T nelyginiy saveiky matriciniy elementy skaiciavimui;

o atlikti programy ir jrankiy skirty elektrinio dipolinio momento tyrimui testavima.

2. Atlikti didelés apimties atominiy charakteristiky tyrimus lengviems ir sunkiems

jonams:
« atlikti azoto izoelektronés sekos jony savybiy tyrimus neortogonalioje bazéje;
o atlikti silicio izoelektronés sekos jony parametry tyrimus;

« iSnagrinéti Er’* jono pagrindinés konfigiiracijos energijos spektra.
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3. ISanalizuoti silpnosios saveikos lyginumo neislaikancio nario indukuotus suolius
helio izoelektronéje sekoje:
e iStirti lyginumo neislaikanc¢io nario sukelty Suoliy priklausomybe nuo Z ir N;
e iStirti kvantinés elektrodinamikos efekty jtaka energijos lygmenims ir Suoliy tikimybéms;

e jvertinti rezultatus lyginant su kity autoriy duomenimis.

4. Istirti nuolatinj dipolinj momentg sunkiuose elementuose:
o atlikti elektrinio dipolinio momento tyrimus Hg, Yb ir Ra elementams;

e iSnagrinéti elektrinio dipolinio momento priklausomybe nuo atominio skaic¢iaus Z pasitel-

kiant homologine seka (Zn, Cd, Hg, Cn);

e jvertinti rezultatus lyginant su kity autoriy duomenimis.
Darbo naujumas

1. Pirma kartg ab initio metodu suskaiciuotas ypac¢ dideliu tikslumu pilnas atominiy
parametry rinkinys: suzadinimo energijos, Ay ir By konstantos, Landé faktorius,
mases ir lauko poslinkiai, E1, E2 ir M1 Suoliy parametrai azoto izoelektronés sekos
jonams: Cr XVIII, Fe XX, Ni XXII ir Zn XXIV.

2. Pirma karta pristatytas pilnas energiju spektras bei Suoliy parametrai (suzadini-
mo energijos, Suoliy tikimybés, lygmeny gyvavimo trukmés) Sioms konfiguracijoms
3s23p?, 3s3p> ir 3s23p3d silicio izoelektronés sekos jonams: Ti IX - Ge XIX, Sr
XXV, Zr XXVII ir Mo XXIX. Suzadinimo energijos puikiai sutampa su iSmatuo-
tomis eksperimente (skirtumas siekia - 0.03%), o bangy ilgiai yra spektroskopinio

tikslumo.

3. Pirma karta, dideliu tikslumu pristatytas Er’* jono pagrindinés konfigiiracijos
[Xe]4f!! energijos lygmeny spektras ab initio metodu. Taip pat pateikta skirtingy

koreliacijy jtaka energijos lygmenims.

4. Silpnosios ir hipersmulkiosios saveikos sukelty E1 suoliy 1s2s 'Sy — 1s% 1Sy tikimy-
bés pirma kartg suskaic¢iuotos ab initio metodu helio izoelektroneés sekos jonams ir
parodyta eksponentiné priklausomybeé silpnosios sgveikos matriciniy elementy nuo

branduolio kruvio Z.

5. Pirma karta suskaiciuotas, P, T-nelyginiy pseudoskalarinés-skaliarinés ir tenzorinés-

pseudotenzorinés sgveiky tarp elektrony ir nukleony, branduolinio Schiff momento
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ir elektrony elektrinio dipolinio momento sukeltas atomo elektrinis dipolinis mo-

mentas %EfgCn pagrindinei busenai.

6. Pirma karta parodytas, atomo elektrinio dipolinio momento eksponentinis augimas

didéjant branduolio kruviui Z homologinéje sekoje (Zn, Cd, Hg, Cn).
Ginamieji teiginiai

o Helio izoelektronés sekos églEu, éis Gd, 539Th ir gﬁlPa jonai yra tinkamiausi kan-

didatai eksperimentams, nagrinéjantiems lyginumo neissilaikymo sukeltus efektus,

deél didziausiy silpnosios ir hipersmulkiosios sgveiky sukelty suoliy tikimybiy.

o Atomo elektrinis dipolinis momentas, atsirandantis dél lyginumo ir laiko atzvilgiu
neinvarinatisky pseudoskalarinés-skaliarinés, tenzorinés-pseudotenzorinés saveiky
tarp nukleony ir elektrony bei branduolinio Schiff momento ir elektrony elektrinio

dipolinio momento, turi eksponentine priklausomybe nuo branduolio kruvio Z.

e Supersunkiy No, Cn, Nh, Lv, Ts, Og, E119 ir E120 elementy izotopai su pakanka-
mai ilgu gyvavimo pusamziu, buty tinkamiausi ieskant lyginumo ir laiko simetrijos
neissilaikymo atomo teorijoje, nes darbe nustatytos elektrinio dipolinio momento

vertés yra apie 30 karty didesnés nei iki Siol Zinomy izotopy.

Autoriaus indélis

Dalyvavau atliekant skaic¢iavimus, rinkau ir analizavau duomenis is literaturiniy sal-
tiniy lenteléms straipsnyje ir CDS, ruosiau A1 straipsnj ir pateikiau galutinj varian-
tg spaudai. Atlikau dalj energijos spektro ir Suoliy parametry skaiciavimy ir analizés
straipsniui A2. A3 straipsniui atlikau energijos spektro, bei LSJ ir jj rysiy analize.
Dalyvavau straipsnio A4 duomeny analizés, ruosimo ir publikavimo procesuose. Para-
siau A5 straipsnio dalj ir atlikau gauty rezultaty analize. Dalyvavau kuriant programas
EDM skaic¢iavimams atlikti ir kuriant koreliacijy jtraukimo strategija. Atlikau skaicia-
vimus EOL analizei ir dalj Rydbergo serijos analizés. Paruosiau pirmaji A5 straipsnio
variantg ir pateikiau galutinj spaudai. Pagerinau koreliacijy jtraukimo strategijag ir ap-

skaiciavau elektrinius dipolinius momentus Siems elementams: gan, l}‘éCd, 128Hg ir

%EBCH. Dalyvavau visuose zingsniuose ruoSiant ir pateikiant A7 straipsnj spaudai.
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Disertacijos struktura
Daktaro disertacija yra sudaryta is 8 skyriy. Pirmasis skyrius pristato tyrimy prob-
lema, jos aktualuma, mokslinj naujuma, pagrindinj tyrimy tiksla, uzduotis ir gina-
muosius teiginius. Antrasis skyrius skirtingus silpnosios saveikos hamiltoniano na-
rius, apibréztus neutraliomis srovémis: lyginumo neislaikantj (P-nelyginis) vektorinj-
pseudovektorinj narj, lyginumo ir laiko apgrazos (P,T nelyginis) simetrija pazeidzian-
¢ius tenzorinj-pseudotenzorinj ir pseudoskaliarinj-skaliarinj narius. Likusioje 2 skyriaus
dalyje aptariamas MCDHF metodas, Schiff momentas ir elektrono elektrinis dipolinis
momentas. Trec¢iame skyriuje aptariami azoto ir silicio izoelektroniy seky rezultatai.
Ketvirtame pristatomi Er’* jono pagrindinés konfigiracijos energijos spektro skaicia-
vimai. Penktame skyriuje nagrinéjama vektorinio-pseudovektorinio silpnosios saveikos
nario indukuoti $uoliai helio sekos jonams. Sis silpnosios saveikos narys sumaiso skirtingo
lyginumo busenas. Paprastai literaturoje vektorinis-pseudovektorinis narys vadinamas
lyginumo neislaikancia silpnaja saveika, todél siame darbe taip pat laikysimeés Sio termi-
no. Sestame skyriuje atlikta elektrinio dipolinio momento analizé. Septintame skyriuje
elektrinio dipolinio momento tyrimai tesiami kitu aspektu. Pagrindinis tikslas yra nu-
statyti labiausiai EDM eksperimentui tinkamus izotopus. Paskutinis skyrius pristato

pagrindines iSvadas.
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skyrius 2

Teoriniai principai

2.1 Silpnoji saveika [A5,A6]
Siame poskyriuje yra pateikiami silpnosios saveikos nariai tarp nukleono (N- protono
arba/ir neutrono) ir elektrono (e) vykstancios per Z° pernasos bozong nagrinéti diser-

tacijoje:

Yu yra Dirako matricos, 5 = =i %%, Ouv = 1/2(%u — W) Gv, Gp ir Gr yra
vektorinés-aksialinés, pseudoskaliarinés-skaliarinés ir tenzorinés-pseudotenzorinés savei-
ky rysio konstantos, atitinkamai. Pilng saveikos israiska galima rasti disertacijoje arba
Siuose Saltiniuose [1, 19]. Auksciau pateiktas pirmas saveikos narys pazeidzia lyginumo
(P) simetrija (P-nelyginis). Paskutiniai du nariai pazeidzia lyginumo ir laiko apgra-
zos simetrijas (P,T-nelyginis). Reikéty paminéti, kad Sie nariai yra gaunami jdedant
papildoma Dirako y5 matricg arba i7ys j iprastus keturdalelés silpnosios sgveikos narius.
2.1.1 Lyginumo neissilaikymas

Remiantis nereliatyvistiniu branduolio artiniu, ir tuo kad saveika tarp neutrony ir elekt-
rony yra apytiksliai desimt karty stipresné nei tarp protony ir elektrony aukséiau minéta
israiskos lyginumo neislaikantj narj (pirmas narys israiskoje (2.1)) galima perrasyti taip
(19, 29]:

Hy = 2\/— Ow Z %P (22)

p(r) yra dvikomponenté Fermi branduolio kriivio tankio funkcija, Gr = 1.027 x 107>/ mlzj
Fermi silpnosios sgveikos konstanta, M - elektrony skaic¢ius. Qw - silpnasis branduolio
kruvis: Qw =Z(1 — 4sin® Ow) — N~ —N. Oy yra Weinbergo kampas sin? @y = 0.2312

[30]. Z ir N yra protony ir neutrony skai¢ius. Si sgveika sumaiso skirtingo lyginu-
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mo atomines busenas su tuo paciu kampiniu momentu. Atominé busenos funkcija su
primaisyta priesingo lyginumo funkcija galima uzrasyti tokiu budu:
- m
Y (yIFMp) = bo¥ (yVPIFMF) + Y. b, ¥ (a.v(—P)IFMF). (2.3)
r=1
Pasitelkus Vignerio ir Ekarto teorema ir Rakaho algebra silpnosios saveikos nario neislai-
kancio lyginumo simetrijos matricinj elementa galima isskaidyti j kampines ir radialigsias

dalis:

[naKaHilWHanb} = 5(_Kava)i2G\_%QW fooo (Pan - PaQb) p(r) dr, (24)

P ir Q yra didzioji ir mazoji vienelektroneés radialiosios banginés funkcijos dalys.
2.1.2 Tenzoriné-pseudotenzoriné sgveika
Silpnosios saveikos 2.1 paskutinis narys - tenzoriné-pseudotenzoriné saveika (tensor-

pseudotensor (TPT)) - yra nelyginis P ir T atzvilgiu ir yra uzrasomas taip:
A M
Hrpr = l'\/EGFCT Z (<O'A> ’}']) p (I’j) . (2.5)
j=1

Cr - bedimensiné konstanta aprasanti saveikos tarp elektrony ir nukleony stipruma
Cr <O > = <C¥ Y,0,+CrY, O‘n>. Kaip matome konstanta yra suvidurkinta per nu-
kleony busenas, atskiry saveikos konstanty e-n ir e-p suma. Redukuotas viendalelinis

sgveikos matricinis elementas:

[naka|| iy prlinsks]) = —V2 Gr Cr <64 > x

< { [-kallo k5] Jo~ PsQap (r)dr + [Kallo" || — K] JoPuQp p (r)dr}, (2.6)

viendaleliai redukuoti kampiniai matriciniai elementai pateikti disertacijoje ir [A6].
2.1.3 Pseudoskaliariné-skaliariné sgveika

Silpnosios sgveikos 2.1 priespaskutinis narys - pseudoskalariné-skaliarinée sgveika

(pseudoscalar-scalar (PSS)) - taip pat yra nelyginis P ir T atzvilgiu ir Sios saveikos

hamiltonianas uzrasomas:

—Gr Cp &
Hpss = ri) <O4> 2.7
PSS 2\/—mpc Z W (Vjp (rj) <oa>). (2.7)
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Cp — dimensijos neturinti konstanta, kuri apraso sgveikos stiprumg Cp < 64 >=

<C§ Y,0,+CpY, O‘n> . Redukuotas viendalelinis sgveikos matricinis elementas:

dp (r)
dr

. Gr C o
[naKa| | ipssnpks) = —ﬁ <64> [Ki)IC'||%s] /O(Pan — 0.00)
P

dr. (2.8)
2.2 Skaiciavimo metodai

Siame disertacijos poskyryje yra aptarti daugiakonfigiiracinis Dirako, Hartrio ir Foko

(multiconfiguration Dirac-Hartree-Fock (MCDHF)) ir reliatyvistinis konfiguracijy su-

perpozicijos (relativistic configuration interaction (RCI)) metodai. Taip pat aprasyta

radiaciniy Suoliy parametrai, hipersmulkiosios saveikos konstantos, atomines funkcijos

biortogonali transformacija. Placiau apie $iuos metodus galima rasti ¢ia [31, 32, 33].
2.3 MCDHF metodo pritaikymas P-, ir P,T-nelyginéms sgveikoms nagri-

néti [C1,C2]

2.3.1 Lyginumo neislaikanciy sgveiky indukuoti suoliai

Vien-fotoniniy elektriniy dipoliniy (E1) Suoliy tikimybés tarp atominiy busenu su su-

maisytu lyginumu (a.v.) [34, 35]:

2

4 3
- = , (2.9)

A=a X [(¥ (vipme) 0% (7 viF M)

MF.q

Q! - elektrinio dipolinio $uolio operatorius.
Kai jskaitoma hipersmulkioji saveika, surista (branduolio ir elektrony) banginé funk-

cija gali buti uzrasyta:

W (yvPJIFMF) = Y. (JIM;M;|JIFMF) ¥ (YPIM;) ¥ (VIM) (2.10)
M;M;

(JIMjM;|JIFMF) yra Klebso ir Gordano koeficientai.
Iskaitant nediagonalia hipersmulkiosios sgveikos dalj atomo banginé funkcija gali
buti uzrasyta:
n
lP(’}’VPIFMF) = ay¥ (WPJ]FMF) + Z aj lP((XZVPJIIFMF). (211)
=1

Nediagonali hipersmulkioji sgveika yra pakankamai silpna, todél dominuojancios funk-

cijos koeficienta ag galima prilyginti 1, o primaiSymo koeficienta su trikdziy teorijos
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pagalba uzrasyti:

(¥ (yVPJIFMF)|Hys|¥ (YVPIIFMF))
E(YPJ) — E(oyPJ)) ’

a) = (2.12)
H, s yra hipermulkiosios sgveikos operatorius [36].
[stacius israiskas (2.11) ir (2.3) i (2.9), bei atlikus sumavima per kampinio momento
projekcija, suolio tikimybe galima uzrasyti:
2
40 1

. / / Al /
A = ?m X lrzl/:r/ a;‘albfb, <lP (')/erPrJlIF) HQ ||\P (')/l/r/VPrIJl/IF )> . (213)

Elektrinio dipolinio Suolio operatoriaus redukuotas matricinis elementas:

<‘P(ylrvP,JlIF) 10Y1%(y,, vPr/JZ/IF/)> = (—1) (P P \/ (2F +1)(2F +1)

J F I R
x< 7, (¥ (0rPI) 1O (y o (=P ) - (2.14)
FoJy1
2.3.2 P,T-nelyginés sgveikos ir atomo nuolatinis dipolinis momentas
Saveikos sumaiSancios skirtingo lyginumo biisenas tam tikro atominio lygmens >T!L;,

sukuria atominj EDM, kurj galima uzrasyti tokiu budu:

0|l§z|i> <i|ﬁint|0>
Ey — E;

dnt = 2Z< , (2.15)
i
¢ia |0 > yra nuoroda j pagrindine buseng W (yPJM;), kuri yra lyginé ir pilnas kampinis
momentas J = 0. Sumuojama per nelygines busenas ¥ (y;(—P)JiMy.), su J;=1. Ep ir
E; yra pagrindinés ir suzadintos busenos energija. Siekiant suskaiciuoti atomo EDM,
reikia surasti statinio D, operatoriaus ir saveiky Hj, operatoriy matricinius elementus.
Du saveiky operatoriai (TPT ir PSS) jau yra aptarti auksciau.
2.3.3 Elektrinio dipolinio momento operatorius
Elektrinio dipolinio momento operatoriaus rangas k=1 ir redukuotas viendalelinis mat-

ricinis elementas gali buti uzrasytas taip:

[nakalld [npi] = — [kalIC' [l /Ow (PuPy + QuQp) rdr. (2.16)
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Viendalelis kampinis redukuotas matricinis elementas uzrasomas:

| e
['falcleb}ﬂ1>f“+1/2\/2jb+1< / T )n(la,lb,k). (2.17)

1/2 0 —1/2

2.3.4 Elektrono elektrinis dipolinis momentas
Sioje skiltyje uzrasysime ir trumpai aptarsime elektrono elektrinio dipolinio momento

(eEDM) saveikos su branduolio magnetiniu lauku operatoriy [37, 38]:

M
Iy = —id, Y. (1, B), (2.18)
j=1

¢ia d, yra elektrono elektrinis dipolinis momentas, o B branduolio magnetinis laukas.

Viendalelinis redukuotas matricinis elementas:

. d © 0P wp
n"K"“hgl”anb] = {_3 [_KaHCIH_Kb}/ Qa3bdr—3[1<a||C1||Kb]/R “rSder_

2mc
aP a
- [wlo'ln] 25t ar- o'l -x) [ 2 ar
a P,
+2 [kl 1] QR3bd +2 [Kkallo! || — ] 5 %dr}, (2.19)

R ir u yra atitinkamai branduolio spindulys ir branduolinis magnetinis momentas.
2.3.5 Schiff momentas

Schiff momentas yra branduolio elektrinis dipolinis momentas (nuclear Schiff moment

(NSM)), kuris gali buti indukuotas CP-nelyginiy saveiky tarp nukleony [39]. Hamilto-

nianas gali buti uzrasytas tokiu pavidalu [19, 40]:

DUIL»J

M
Hsy = Z (S-rj) (2.20)

S yra Schiff momentas, kuris yra nukreiptas iilgai branduolio sukinio I ir § = SI/I,
su S Schiff momento konstanta, B = [5°p(r)r*dr. Viendalelinis redukuotas matricinis

elementas uzrasomas taip [38]:

~ 3 oo
nakallyllmm] = =5 [l )] /O(Pan + 0.0y) p(r)rdr. (2.21)
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skyrius 3

N ir Si izoelektroniy seky jony atominés savybés

(A1, A2]

Spektroskopiniai duomenys azoto ir silicio izoelektroniy seky (toliau seky) yra svarbus
astrofizikoje. Pasitelkiant $iy seky Suoliy linijas, yra tiriamos salygos Sauléje [41]-[48].
Rentgeno spinduliuotés teleskopai kosmoso observatorijose Chandra ir XMM-Newton
pateikia itin aukstos kokybés emisijos ir sugerties spektrus jvairios jonizacijos gelezies
jonams, taip pat ir Fe XX, kuriy identifikacijai yra reikalingi apskaiciuoti Suoliy para-
metrai [49, 50, 51]. Azoto sekos duomenys naudojami branduolinés sintezés reaktoriuy
diagnostikai. Dauguma reaktoriaus konstrukciniy komponenty turi gelezies, vario ir
nikelio, todél Siy elementy aptikimas plazmoje leidzia nustatyti kiekybinj ir kokybinj
komponenty pazeidima [52].

3.1 Atominés biuisenos funkcijos generavimas N ir Si izoelektroniy seky
jonams
Konfiguraciniy buseny funkcijy bazé buvo iSple¢iama, atlieckant viengubus ir dvigubus
suzadinimus j aktyvy rinkinj su pagrindiniu n ir orbitiniu / kvantiniais skaiciais (pa-
teiktais 3.1 lenteléje) i$ iSeitiniy konfiguracijy rinkinio. Pridedant vis nauja virtualiy
orbitaliy rinkinj prie jau esancio aktyvaus rinkinio, yra stebima atominiy parametry
konvergencija. IS naujy, sugeneruoty konfiguraciniy buseny funkcijy buvo paliekamos
tik tos, kurios saveikaudavo su pradiniu rinkiniu. Suderintinio lauko lygtys buvo spren-
dziamos atskirai lyginéms ir nelyginéms konfiguracinéms busenoms. Breito sgveika ir
kvantinés elektrodinamikos pataisos (quantum electrodynamics (QED)) buvo jtrauktos
RCI skaiciavime.

3.2 Azoto sekos jonai
3.2.1 Azoto sekos jony energijos lygmeny ir Suolio tikimybiy rezultatai
Azoto sekos jonams Cr XVIII, Fe XX, Ni XXII ir Zn XXIV yra atlikti didelés apimties

tyrimai. [ Siuos tyrimus jeina 272 energijos lygmenys, E1, E2 ir M1 Suoliy, hipersmulkio-
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3.1 lentelé: Konfiguraciniy buseny funkcijy bazé azoto ir silicio seky jonams.

nirl ISeitinés konfiguracijos

Azoto n=3...8 {25%2p°, 2p°, 2522p?3p, 252p33s. 252p>3d, 2p*3p} nelyginéms biisenoms
seka [=0...5 {252p*, 2522p?3s, 2522p%3d, 252p>3p, 2p*3s, 2p*3d} lyginéms biisenoms

n=3...9 Fe XX jonui
nuo n = 6 komplekso, MCDHF skai¢iavimams, suzadinimai i§ 1s> kamieno nebeatliekami
Silicio n=3...7 {3s3p°, 3s23p3d, 3s3p3d?, 3p*3d, 3p3d’} nelyginéms biisenoms
seka [=0...6 {3523p?, 3523d?, 3s3p?3d, 3p*3d?, 3p*} lyginéms biisenoms

nuo n = 6 komplekso, MCDHF ir RCI skai¢iavimams, suzadinimai i§ 1s> kamieno nebeatliekami

sios saveikos ir izotopinio poslinkio parametrai. Daugiau apie Siuos tyrimus galima rasti

straipsnyje [A1] ir jo papildomoje medziagoje. Santraukoje su kity autoriy rezultatais

yra palyginti Zemiausi Fe XX jono energijos lygmenys ir svarbiy suoliy tikimybeés.

3.2 lenteléje Fe XX jono energijos lygmeny rezultatai palyginti su kity autoriy gau-

tais duomenimis. Siame darbe pateikti rezultatai gcy, bei autoriy [53] ir [54], sutampa

su NIST duomeny bazéje rekomenduojamomis vertémis vidutiniskai: 0.04%, 0.05% ir

0.04% atitinkamai.

3.2 lentelé: Stebéti energijos lygmenys Enzst (cm™!) ir apskaiciuoti skirtumai nuo jy Fe XX

jonui.
LSJ E Skirtumas
NIST RCI RCI MRMP SS BPRM CITRO MBPT CI+MBPT MDFS
[55] [54] [56] [57] [58] [59] [60] [53] [61]
2572p°
852 0 0 0 0 0 0 0 0 0 0
Dy, 138620 167 198 5 1978 2283 236 432 53 262
Dy, 176130 178 212 5 2859 5485 178 —213 6 258
Pl 260 270 263 307 1052 —2697 4307 201 -1 323 366 627
’P¢, 323340 180 226 2703 3463 5214  —972  —3299 241 567
252p”
*Ps ) 752730 -5 —60 —224 5629 4677 -2344 2767 420
Py 820 630 —2 —46 —222 7932 3497 2927 —4303 483
Py )y 842480 12 27 —164 8037 3704 —3057 —4538 466
Dy, 1042570 269 267 —104 1707 8055 —3326 —4795 32
’Ds;; 1058360 230 227 —188 2856 9713 —2893  —5396 36
281, 1195260 453 476 3191 24 9985 3135 7329 314
2Py, 1242430 504 522 6112 8974 10880 —3222 —8014 -9
2P, 1340040 476 509 —133 5272 11265 —3781 —10430 2
2p°
Py, 1954310 313 611 1419 12380 —5869 —10477 —536
2pe,, 2061990 308 619 1476 14 086 —6 348 —13 195 —426

20



3.3 lenteléje pateikta keletas suoliy tikimybiy A ir palyginta su kity autoriy darbuose
pateikiamomis vertémis. Gera sutapima galima pastebéti su [54] straipsnyje pateiktomis

suoliy tikimybémis.

3.3 lentelé: Azoto sekos Fe XX jono $uoliy tikimybiy (s~!) palyginimas. EI $uoliai pateikti
tarp aukstesniy 2s2p* (A) ir Zemesniy 2s22p> (Z) konfigiiracijy.

A Z AnIsT Argci Arci Apcpr ApprM AmBpT
[55] [54] [59] 58] [60, 62]
*Py ) 2P§/2 9.40[09]¢ 9.042[09] 9.038[09] 9.36[09] 9.187[09]
2Py 2Pf/2 9.1[09]¢ 8.380[09] 8.380[09] 8.64[09] 8.315[09]
2Py 2D? P 1.0[11)¢ 9.323[10] 9.321[10] 9.74[10] 9.247[10]
2Py 2D P 1.47[10]¢ 1.362[10] 1.362[10] 1.47[10] 1.372[10]
2Py ) 2P30/2 9.6[10]¢ 8.837[10] 8.835[10] 9.20[10] 8.26[10] 8.769[10]
2Py 2Pf/2 4.4[091P 3.676[09] 3.677[09] 4.14]09] 3.720[09]
2Py ) 2D 1 2.91[10]¢ 2.648[10] 2.648[10] 2.85[10] 2.614[10]
D5 2Pf/2 2.98[09]¢ 2.670[09] 2.668[09] 2.81[09] 2.661[09]
D5y D¢ P 4.3[07]F 3.056[07] 3.036[07] 4.95[07] 2.539[07]
D5y ’D5), 4.3[10]¢ 3.850[10] 3.849[10] 3.97[10] 3.825[10]
’Ds 2P§/2 6.0[09]¢ 5.419[09] 5.416[09] 5.61[09] 5.500[09]
*Ds ), D5 1 2.7[07]F 1.448]07] 1.446[07] 1.39[07] 1.09[07] 1.096[07]
’Ds ) D¢ P 3.3[10]¢ 2.932[10] 2.930[10] 3.04[10] 2.916[10]
P 489 1 2.09[10]¢ 1.877[10] 1.875[10] 1.92[10] 1.28[10] 1.852[10]
4Py 59 1 1.86[10]¢ 1.677[10] 1.676[10] 1.72[10] 1.37[10] 1.667[10]
*Ps ) 59, 1.3[10]¢ 1.187[10] 1.186[10] 1.22[10] 1.19[10] 1.194[10]
Ds;y 'S5, 1.590[07] 1.583[07] 1.40[07] 1.602[07]
Dy 459 P 1.9[09]F 1.554[09] 1.555[09] 1.52[09] 2.87[09] 1.428[09]
2811 3, 1.9[09]F 1.662[09] 1.663[09] 1.69[09] 1.48[10] 1.539[09]
2Py %) 4.6[09]F 4.079[09] 4.082[09] 4.16[09] 8.75[09] 3.811[09]
2Py ) 489, 1.211[08] 1.212[08] 1.32[08] 1.226[08]

C, D ir E nurodo kokio tikslumo rezultatai yra NIST duomeny bazéje: C<25%, D<50%,
E >50%.

Likusi dalis E1, E2 ir M1 sSuoliy duomeny: energijos, bangos ilgiai, apsvorinti osci-
liatoriy stiprumai, nesutapimas tarp kalibruociy dT yra pateikta [A1]. dT leistiniams
Suoliams su didelémis tikimybémis yra apie 1%.

3.2.2 Isvados
Apskaiciuotos energijos lygmeny vertés puikiai sutampa su stebéjimy rezultatais. Pen-
kiolikai zemiausiy lygmeny energijos, lyginant su NIST duomeny bazéje rekomenduoja-
mos vertémis, sutapimas siekia 0.04%. Toks tikslumas leidZia suskai¢iuoti Suoliy bangy

ilgius spektroskopiniu tikslumu +10mA. Toks tikslumas gaunamas ir aukstesniems lyg-
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menims. E1 Suoliams su mazesnémis tikimybémis, nesutapimas tarp dviejy kalibruociy
vidutinigkai yra 1.9%, todél galima teigti, kad Suoliy tikimybeés yra tikslios ir gali buti
naudojamos kaip atraminiai dydziai. Apibendrinant galima teigti, kad azoto sekos jony
atominiai parametrai buvo papildyti labai tiksliais duomenimis.

3.3 Silicio sekos jonai
3.3.1 Energijos rezultatai
Silicio sekos jonams: Ti IX - Ge XIX, Sr XXV, Zr XXVII ir Mo XXIX atliktas 3s%3p?,
3s3p3 ir 35%3p3d konfigiiracijy energijos spektro ir $uoliy parametry tyrimas. Daugiau
apie Siuos tyrimus galima rasti straipsnyje [A2] ir jo papildomoje medziagoje.

Sutapimas tarp stebeéty energijos verc¢iy ir apskai¢iuoty yra puikus. Siame darbe
apskaiciuoty ir gauty MR-MP metodu [64] energijos lygmeny tikslumas yra spektrosko-
pinis, todél duomenys gali buti naudojami spektro identifikavimui. Kai kuriems jonams
nesutapimas tarp apskai¢iuoty ir stebéty verciy siekia iki tukstancio cm™!. Tikétina,
kad lygmenys NIST duomeny bazéje buvo neteisingai identifikuoti. Reikéty atkreipti
démesj, kad buseny su didelémis ir mazomis sukinio vertémis energijos yra nesubalan-
suotos ir tai islieka visoje izoelektronéje sekoje.

3.3.2 Gyvavimo trukmés ir Suoliy tikimybés
Lygmeny energijy tikslumas gali buti patvirtintas lyginant su eksperimente iSmatuo-
tomis vertémis. Situacija su Suoliy parametrais yra visiskai kitokia. Eksperimentiniai
duomenys atskiriems Suoliams néra pateikiami, tik keliy buseny gyvavimo trukmeés. Be
to Sios gyvavimo trukmés pateikiamos su nemazomis paklaidomis. Apskaiciuotos suoliy

tikimybés pasizymi gana didele sklaida.

3.4 lentelé: 35s?3p3d 3Fy ir 35?3p3d 3F{ buseny gyvavimo trukmiy (ns) ilgio (i) ir greicio (g)
formose palyginimas su vertémis gautomis MCDHF [63], MR-MP [64] metodais ir eksperimen-
tinémis vertémis [65].
MCDHF MR-MP RCI Eksp
35s23p3d °Ff
(i) () (i) () (1) ()

Z=26 1.94 1.91 2.01 2.01 1.69 1.67

Z=27 1.29 1.19 1.37 1.35 1.19 1.18

Z=28 0.92 0.85 0.98 0.97 0.85 0.84

Z=29 0.67 0.62 0.71 0.71 0.63 0.62

3s23p3d 3F3”

Z=26 3.29 3.32 3.37 3.38 2.91 2.93 3.0 £0.2
Z=27 2.18 1.87 2.34 2.30 2.04 2.05 1.8 £0.2
Z=28 1.55 1.32 1.67 1.63 1.46 1.47 1.45 +0.08
Z=29 1.13 0.96 1.21 1.18 1.06 1.07 1.01 +0.05
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3.5 lentelé: Linijy atsirandanciy EIS Shorter spektrografe tarp 3s>3p3d ir 3s°3p? konfigiiracijy
Fe XII jonui bangy ilgiai ir $uoliy tikimybés. Ay (A) bangy ilgiai stebéti EIS, Agcy Siame darbe
apskaiciuoti. Siame darbe apskai¢iuotos suoliy tikimybés Agcy (s™!), palygintos su pateiktomis
vertémis CHIANTI ir NIST duomeny bazése Acyr(s™!) ir Aygsr(s™!) ir kity autoriy darbuose:
Aak(s71), Ag(s71). Santykinis skirtumas tarp A ilgio ir grei¢io formose yra tarp 0.1 ir 0.3%.

Suoliai Aeks Arcr Agci AcHr Aak Ak ANIsT
[66] 67] [68] [43] [55]
'Fg—TD, 19652 196.39  6.675[10]  6.862[10]  8.275[10]  7.3908[10]  6.80[10]
D3P 200.02  199.95  2.300[10]  2.368[10]  2.761[10]  2.9279[10]
3PP —3py 202.04 201.98  4.548[10]  4.643[10]  5.100[10]  4.5491[10]
3P9 3P 203.17  203.09  4.515[10]  4.712[10]  5.586[10]  1.6005[10]
3py—3pP,  203.83  203.77  6.276(10]  6.475[10]  7.948[10]  6.9486[10]  6.50[10]
D3P, 203.79  203.73  3.320[10]  3.361[10]  3.566[10]  3.5499[10]
IDs—3P 20426  204.17  1.975[10]  2.015[10]  1.540[ 9]  4.9464[10]
3D9—3p, 204.94  204.87  1.259[10]  1.276[10]  1.392[10]  1.1984[10]
3SPg 3P 209.62  209.53  1.766[10]  1.852[10]  3.252[10]  2.1115[10]
3pe—3p, 20992 209.84 6.513] 9] 7.227[ 9]  1.079[10]  9.3164] 9]

Suzadinty buseny gyvavimo trukmeés nustatytos pagal E1 (ilgio ir grei¢io formose)
ir M1 Suoliy tikimybes. E2 ir aukstesniy multipoliy jtaka gyvavimo trukméms yra
nedidelé todél buvo nejtraukta j tyrimg. Nesutapimas tikimybiy greicio ir ilgio formoje
yra mazZesnis nei 0.9%.

3.4 lenteléje yra palygintos 3s23p3d 3F2" ir 3s%3p3d 3F3" buseny gyvavimo trukmes
Fe XIII jonui su MCDHF [63], MR-MP [64] metodais gautomis, bei eksperimentinémis
vertémis [65]. Siame darbe gautos gyvavimo trukmés yra trumpesnés nei kituose meto-
duose, bet geriau sutampa su eksperimentu. Diagnostikoje svarbios Fe XIII jono suoliy
tikimybés, stebimos EIS Shorter spektrografe pateiktos 3.5 lenteléje. Tikimybiy sklaida
yra nemaza, taCiau sutapimas salyginai geras su CHIANTI v5.2 [67] duomeny bazéje
pateiktomis vertémis. Si lentelé yra analogiska [44] straipsnio 1 lentelei.

3.3.3 Isvados
Buvo atlikti energijos spektro, suoliy parametry ir lygmeny gyvavimo trukmeés skaicia-
vimai 3s23p?, 3s3p> ir 3s23p3d konfigiracijoms silicio sekos jonams Ti IX - Ge XIX,
St XXV, Zr XXVII ir Mo XXIX, naudojant MCDHF ir RCI metodus. FEnergijos is
RCT skai¢iavimy puikiai sutampa su stebéetomis vertémis. Suskaic¢iuoti bangy ilgiai yra
beveik spektroskopinio tikslumo. Nesutapimas tarp suoliy tikimybiy ilgio ir greic¢io for-
mose dT stipriausiems Suoliams yra maziau nei 1%. Silpnesniems $is nesutapimas sudaro
nuo keliy procenty iki 10%. Dél aukséiau paminéty priezasciy, galima teigti, kad Suoliy

tikimybés yra labai auksto tikslumo ir gali buti naudojamos kaip atraminés.
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skyrius 4

Er’t energijos spektras [A3, A4]

Kristaliné medziaga Er,Os pasizymi puikia elektros izoliacija, cheminiu stabilumu ag-
resyvaus saldymo skyscio aplinkoje, todél planuojama ja padengti sintezés reaktoriaus
sieneles [69]. Deél tikétinos neutrony pazeidos, buvo pasiulyti Er3t jono pagrindinés
busenos Er,O3 kristale liuminescenciniai matavimai, kurie leisty nustatyti kristale atsi-
radusius pazeidimus [70], tac¢iau netgi laisvo Er’* jono (bei kity lantanidy ir aktiniduy,
ir ju jonu) energijos spektras yra mazai zinomas.

Keletas autoriy [71] - [74] pateikia pusiau empiriniais metodais gautus energijos lyg-
menis pagrindinei konfiguracijai. Vienuolikai energijos lygmeny yra atliktas eksperimen-
tas [75]. Suoliy parametrams duomeny néra. Pagrindinis io darbo tikslas iSnagrinéti
Er’* jono pagrindinés konfigiiracijos [Xe]4f!! energijos spektra ir uoliy parametrus.
Santraukoje pateikiamas tik dvylikos Zemiausiy energijos lygmeny palyginimas. Pilna
pagrindinés konfiguracijos energijos spektrg ir stipriausiy Suoliy parametrus galima rasti
disertacijoje.

4.1 Konfiguraciniy buseny funkcijy bazeé
Energijos spektrui apskaic¢iuoti disertacijoje buvo nagrinétos 5 koreliacijy jskaitymo stra-
tegijos. Cia paminésime tik SD V4+C+CV strategija. Konfigiiraciniy biiseny funkcijy
bazé buvo sugeneruota, atliekant viengubus ir dvigubus (single double (SD)) suza-
dinimus i$ pagrindinés konfiguracijos kamieno ir valentiniy sluoksniy j aktyvy rinki-
nj, apibrézta pagrindiniu kvantiniu skai¢iumi n = 5,6 ir orbitiniu kvantiniu skaic¢iumi
l=s,p,d, f,g,h. Dvigubi suzadinimai buvo apriboti: vienas suzadinimas buvo atlieka-
mas iS kamieno, kitas iS valentinio sluoksnio, tokiu budu jtraukiant valentines, kamieno
ir kamieno-valentines koreliacijas (valence+core+-core-valence (V+C+CV)). Valentiniu
sluoksniu siuo atveju buvo laikomas tik 4f sluoksnis, nepaisant to, kad Ss ir S5p turi
panasia energija. Breito sgveika ir kvantinés elektrodinamikos pataisos buvo jtrauktos

RCI skaic¢iavimuose.
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4.1 lentelé: Suskai¢iuoty (Teor) Er’* energijos (cm™!) lygmeny verciy palyginimas su pu-
siau empiriniais metodais (PE) ir eksperimentu (Eksp). Santykiné paklaida lyginant su NIST
duomenimis yra pateikta paskutiniame stulpelyje (Pak).

LSJ Teor PE Eksp NIST Pak
[71] [72] [74] [73] [75] 55] (%)
Is)» 0 0 0 0 0 0 0
Iy 6311 6540 6502 6405 6511 6485 6480 2.6
K 10165 10123 10125 10022 10043 10123 10110 0.5
I 12841 12328 12340 12241 12003 12345 12350 4.0
Ry, 16425 15266 15181 15076 14913 15182 15180 8.2
483 20089 18433 18427 18320 18018 18299 18290 9.8
H}y, 20748 19166 19284 19175 18851 19010
“F)y 21835 20524 20327 20123 20034 20494 20400 7.0
‘F, 23647 22065 21990 21870 21713 22181 22070 7.1
‘F, 24074 22477 22344 22227 21978 22453 22410 7.4
*Gy)y 25987 24539 24537 24322 23874 24475
*Gl,,, 28291 26615 26447 26327 25929 26376

4.2 Energijos spektro struktura
Er3* jono energijos spektras néra detaliai iSnagrinétas. Kiek yra Zinoma, néra publika-
cijy, kuriose spektras nagrinétas ab initio metodu.

Palyginimas dvylikos Zemiausiy energijos lygmeny su pusiau empiriniais metodais,
eksperimentu ir NIST duomeny bazés rekomenduojamomis vertémis, pateiktas 4.1 len-

@SHDLNT formoje. Anks-

teléje. Remiantis Saltiniu [76], lygmeny zyméjimas pateiktas
tesniy autoriy [71, 72, 73] ZGé 1 lygmuo buvo identifikuotas kaip - 2Hg /2. Lygmenys
pateikti lenteléje (Teor) yra apskaiciuoti remiantis SD V4+C+CV koreliacijy jskaitymo
strategija, kai suzadinimai atliekami i$ visy n = 5,4,3 kamieno sluoksniy (5%4*3*), o
aktyvus rinkinys yra iSpléstas iki n = 6.
4.3 Isvados

MCDHF ir RCI metodai buvo panaudoti siekiant apskaiciuoti energijos spektra, E2 ir
M1 Suoliy tikimybes, linijy stiprumus ir apsvorintus osciliatoriy stiprumus tarp pag-
rindinés konfigiiracijos [Xe]4f!! busemy. Analizé parodé, kad energijos lygmeny vertés
sukonverguoja, kai kamienas yra atidarytas iki 5*4*3* ir jskaitytos SD V+C+CV ko-
reliacijos. Lyginant darbe ab initio budu rastus energijos lygmenis su NIST duomeny
bazés rekomenduojamomis vertémis pasiektas 9.8% santykinis tikslumas. Atominés bu-

senos funkcijos sudeétis parodé, kad Er** jono lygmeny identifikavimui labiau tinkamas

LS rysys nei jj.
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skyrius 5

Lyginumo neissilaikymas helio izoelektronéje sekoje

[A5]

Silpnosios saveikos efektams atomo fizikoje nagrinéti buvo pasirinkta helio seka, dél savo
nesudétingos elektrony konfigiracijos. Zemiau pateikta (5.1 pav.) energijos lygmeny ir

Suoliy schema helio sekos jonams. Vienfotonis 1s2s 'Sq — 15> 1Sy E1 Suolis yra nagri-

by a
1525 1S, by =0 152p 3P§
a
1525 38, =k 152p *PY
2 1po
. 1s2p “Pyf
(NN
=3
S|= o
=HE E
=N I~ 2
g3 =
< | & 'g
Tl ol ~ =
2| g ~ £l
152150 4 y

5.1 pav.: Helio jony energijos lygmeny ir Suoliy schema.

néjamas kaip kandidatas lyginumo neissilaikymo eksperimentui GSI [77]. Lygmuo gali
suirti, vykstant skirtingiems $uoliams (pav. 5.1). 1s2s 'Sq — 1s? 1Sy E1 Suolis vyks-
ta, kai silpnoji sgveika tarp elektrony ir branduolio sumaiso priesingo lyginumo busenas
(1525 18q ir 1s2p 3Pé’). Savo ruoztu j 1s2p 3P6’ buseng prisimaiso 1s2p 3P10 ir 1s2p lPl" bu-
senos dél nediagonaliosios hipersmulkiosios sgveikos. Antrame procese biisenos 1s2s 'S
ir 1525 38| maisosi dél nediagonalios hipersmulkiosios saveikos ir atidaro M1 $uolj tarp
biiseny 1s2s 'Sy — 15 1Sp. Sis Suolis yra tirtas Li 4 kt. [78]. Tre¢ias dominuojantis
suirimo kanalas yra dvifotonis Suolis 2E1 1s2s ISy — 152 18y. Sio Suolio savybés bu-
vo tyrinétos darbe [79]. Taip pat vyksta E1 Suolis dél nediagonalios hipersmulkiosios

saveikos. E1 Suolio linijos stipris buvo skaiciuotas, siekiant jvertinti tiksluma.
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5.1 Helio izolektronés sekos atominés busenos funkcijos iSplétimas
Funkcionalas banginei funkcijai optimizuoti buvo parinktas EOL formos. Virtualios
orbitalés su orbitine simetrija s, p, d, f ir g buvo generuotos atliekant viengubus ir
dvigubus suzadinimus i$ 1s sluoksnio. Aktyvus rinkinys buvo didintas iki orbitaliy su

n = 6 jonams su branduolio kruviu Z =6-61 ir iki n =5 jonams su Z =62-92.

5.1 lentelé: Nediagonalios hipersmulkiosios saveikos matriciniai elementai <|/:lhfs|>1 (a.v.) ir
maiSymosi koeficientai (a; and a)) atsirandantys dél nediagonalios hipersmulkiosios saveikos
helio izoelektrones sekos jonams. ) vertéms suskaiCiuoti buvo panaudotos E (1s2p 3P00) ir
E (1s2p 3P0) vertés iS [80, 81]. Silpnosios saveikos operatoriaus matriciniai elementai <\FIW\>
(ZTQW a.v.), maiSymosi koeficientai (b ir b)), atsirandantys dél silpnosios saveikos. Vertéms

b} suskai¢iuoti buvo panaudotos energijos E (1s2s 1SO) irE (1s2p 3P0” ) is publikaciju [80, 81].

Maisymosi koeficientai Maisymosi koeficientai

0X  (lgl), a d 8] (|Awl) bi/i_ BJi[80] B /i[8]]
BC  3.9931[-6] 0.68257[-1] 0.70176[-1]" -1.0652[-1] -0.79193[-11] -0.72709[-11]

BF  5.0943[-5] -0.73246[-1] -0.73905[-1]" -6.4268[-1] 0.28717[-11] 0.31168[-11]

2Si -4.2065[-5] 0.51889[-2]  0.51959[-2] -4.3718 0.10812[-10] 0.10838[-10] 0.10840][-10]
T -1.7482[-4] 0.36554[-2]  0.36607[-2] -3.1642[ 1] 0.75766[-10] 0.75711[-10] 0.75772[-10]
SiFe  5.0963[-5] -0.68638[-3] -0.68734[-3] -6.7191[ 1] 0.16964] -9] 0.16915[ -9] 0.16944[ -9]
NGa  1.9132[-3] -0.19709]-1] -0.19735[-1] -1.5201[ 2] 0.42552] -9 0.42404[ -9]
2Rb  1.6521[-3] -0.17996[-1] -0.18021[-1] -3.5815[ 2] 0.11571[ -§] 0.11497[ -8]
DMo  -1.7306[-3] 0.34071[-1]  0.34128[-1] -6.8249] 2] 0.25753[ -8] 0.25154] -8] 0.25463 -8§]
1Rh -3.0208[-3] 0.39394 0.39577 -9.8340[ 2] 0.41033] -§] 0.40403] -8]
1Sn  -4.8927[-3] -0.49441[-1] -0.49477[-1] -1.7559] 3] 0.99788[ -8] 0.94384[ -8] 0.97361[ -8]
Bl1Xe 3.2932[-3] 0.15025[-1] 0.15037[-1] -2.7352[ 3] 0.22861[ -7] 0.20836] -7] 0.22047[ -7]
WPm  2.5713[-2] 0.49751[-1]  0.49792[-1] -5.7936] 3] 0.18088[ -6] 0.15324[ -6]
99Sm -4.5978[-3] -0.80723[-2] -0.80787[-2] -6.4288[ 3] 0.35220[ -6] 0.18356] -6] 0.25042[ -6]
BlEu  2.6481[-2] 0.42363[-1] 0.42438[-1] -7.1369] 3] 0.15427[ -5] 0.31767] -6] 0.56727[ -6]
PlEu(82] -0.424[-1] 0.33] -6]

23Gd -2.2708[-3] -0.33223[-2] -0.33247[-2] -7.9123] 3] -0.93326[ -6] 0.85603] -6] -0.36479] -4]
122Gd[82] 0.335[-2] 0.91] -6]

PITb  1.8855[-2] 0.25311[-1] 0.25328[-1] -8.7684] 3] -0.41622[ -6] -0.52707] -6]
IPLu  2.5881[-2] 0.21896[-1] 0.21913[-1] -1.6195] 4] -0.17641] -6 -0.19130[ -6]
93Ir  3.0154[-3] 0.17182[-2] 0.17189[-2] -2.9673] 4] -0.20660] -6] -0.20689[ -6]
2BTh  1.5746[-2] 0.43361[-2] 0.43334[-2] -1.1064[ 5] -0.70008] -5] 0.32846[ -4] -0.51283[ -5
2iPa 7.9272[-2] 0.20739-1]  0.20721[-1] -1.2262[ 5] 0.52550[ -5 0.11262[ -4]
23U -1.3896[-2] -0.34557[-2] -0.34524[-2] -1.3575[ 5] 0.18517[ -5] 0.14965[ -5] 0.15020[ -5
T Siems atvejams suskai¢iuoti maiSymosi koeficientus buvo panaudotos energijos vertés E (1s2p 3Pé’) ir

E (1s2p *P}) i§ publikacijos [80].
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5.2 Energijos lygmeny konvergencija ir Suoliy parametrai

1ggSm elementy energijos lygmeny konvergencija,

Disertacijoje yra pateikiama 12(3 ir
didinant virtualiy orbitaliy rinkinj, ir palyginama su kity autoriy darbais. Taip pat ap-
tariama QED efekty jtaka suoliy energijai ir lygmeny iSsidéstymui spektre. Santraukoje
pateikiami hipermulkiosios ir silpnosios saveiky matriciniai elementai, bei dél Siy saveiky
atsirandantys, atominiy funkciju maiSymosi koeficientai (aj ir by /i atitinkamai).

Maisymosi koeficientai jonams lgéEu ir 122Gd sutampa su autoriy [82] pateiktomis
vertémis: -4.24[-2] ir 3.35[-3] atitinkamai. Zenklas skiriasi dél skirtingai apibréziamo
fazinio daugiklio hipersmulkiosios sgveikos matriciniame elemente. Suskaiciuotos silp-
nosios saveikos matriciniai elementai ir atitinkamai maiSymosi koeficientai (b;/i) yra
pateikti 5.1 lenteléje. Dél QED efekty svarbos sunkiems jonams [83], Suoliy energijos
yra paimtos i$ autoriy Plante i kt. [80] ir Artemyev r kt. [81]. Pirmasis autorius
iskaiciuoja QED efektus (Zax)? eilés, bei kai kuriuos narius (Za)* eilés, antrasis jskaito
visus narius iki (Za)?* eilés.

Maisymosi koeficienty b} /i [80] vertés 0.31767[-6] ir 0.85603[-6] jonams '3 Eu ir 133Gd
atitinkamai, buvo suskaiciuotos su tomis paciomis energijomis kaip ir publikacijose
[82, 80]. Panaudojus Sias energijas yra geras sutapimas su vertémis 0.33[-6] ir 0.91[-
6] pateiktomis [82]. Tai rodo, kad suskaic¢iuoti matriciniai elementai sutampa su Siame
darbe pateiktomis vertémis. Taciau, panaudojus tikslesnes energijas [81], atsiranda skir-

tumas tarp b /i ir pateikty [82].
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5.2 pav.: Silpnosios saveikos matriciniy elementy priklausomybé nuo atominio skaiciaus Z.
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5.2 paveikslélyje pateikta silpnosios saveikos matriciniy elementy priklausomybé nuo

branduolio kruvio Z. Kreivés analizé parodé priklausomybe nuo atominio skaiciaus:
(|Aw|) = [-1.2313(1) - 1O D2 1 1.02(2)] - 10°. (5.1)

5.2 lenteléje yra palygintos E1 1s2s 1Sy — 1s% 1Sy Suoliy, atsirandanciy dél silpnosios
saveikos ir nediagonalios hipersmulkiosios saveikos, tikimybes (A(W,- +hfq) £1) su kity gali-
my Suoliy: hipersmulkiosios saveikos indukuotais magnetiniais dipoliniais M1 (A, ¢g)m1),

dvi-fotoniniais elektriniais dipoliniais 2E1 (Azg1).

5.2 lentelé: 152s 'Sy — 152 1Sy Suolio tikimybiy (s~!) palyginimas: hipersmulkiosios saveikos
indukuoto M1 (A(4sg)m1), silpnosios ir hipersmulkiosios saveikos E1 (A(wipnrq)e1), dvifotonio
2E1 (A2g1). Skaiciuojant E1 (A(wiynrqe)e1) Suolio tikimybes Suolio energijos buvo paimtos i$ Siu
saltiniy [80, 81].

27X Appomn (78] Awisnsgrr A1 [19] 59X Agrom 78] Awisnrger  Azgr [79]
BC  2.6534[-8] 0.74038[-17]  3.300[ 5] 'HPm 5.1405] 7]7  0.30374

BF  1.0863[-4] 0.98688[-16]  5.029] 6] '49Sm 1.8321] 6]  0.22931] -1]

2SI 2.4493[4] 0.51594[-15]  8.685[ 7] 21Eu  6.7643] 7]  0.34753[ 1]

$Ti 1.3010 0.87039[-12] B2Gd  5.5802[ 5]7  0.94664] 2]

SiFe  3.8221[-1] 0.60210[-12] 9Th  1.4199[ 7]+ 0.12444] 1] 1.1013[12]
NGa  1.9926] 3]  0.10923] -7] PLu  1.4508] 8]  0.17694

£Rb  5.5705[ 3]  0.19659] -6] 931 3.3463[ 6]  0.17985] -2]

Mo 1.5643[ 4]  0.68307 -5] 22Th  1.7894[ 8]"  0.13538] 2] 6.439[12]
1WRh 79312 4]  0.32719] -2] 1.154[11] 2!Pa  4.7512[ 9|7  0.15633] 4]

Sn  4.4904] 5]  0.49228] -3] 2.164[11] 23U  1.5277[ 8]"  0.80784 7.265[12]

[

Bl1Xe 3.5483[ 5]  0.33255 -3] 3.415[11]
T Siy $uoliy tikimybés buvo rastos ekstrapoliacijos biidu [78].

5.3 Isvados
Siame darbe pateiktos silpnosios saveikos ir nediagonalios hipersmulkiosios saveikos in-
dukuoty Suoliy E1 1s2s 'Sy — 15> 1Sy, tikimybeés helio izoelektronés sekos jonams. Teo-
rinis tyrimas buvo atliktas, naudojant MCDHEF' ir RCI metodus. Skirtingy tipy suoliy
152s 1Sy — 152 18y tikimybes palygintos 5.2 lenteléje. Tikimybiy vertés lg%Eu ir ngGd
jonams skiriasi nuo pries tai pateikusiy autoriy [82], dél svarbiy aukstos eiles QED efek-
tu. Rezultatai rodo, kad 1%Eu, lgiGd, 238Th ir %%Pa jonai helio izoelektronéje sekoje

yra labiausiai tinkami eksperimentams dél didziausiy suoliy tikimybiy.
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skyrius 6

Elektrinio dipolinio momento teorinis tyrimas [A6]

Elementariy daleliy ar sudétiniy sistemy [1, 13] nuolatinio elektrinio dipolinio momento
nagrinéjancioms teorijoms. Sunkiuose atomuose veikiantys mechanizmai gali sukurti ke-
liomis eilémis didesnj EDM nei elementariose dalelése. Siame darbe buvo atlikti EDM
skai¢iavimai trims diamagnetiniams atomams *>’Ra, '’Hg ir '7'Yb pagrindinése biise-
nose ([Rn]7s2, [Xe]4£'45d'%6s2 ir [Xe]4f!*6s atitinkamai).

Darbe jgyvendinti keturi tikslai. Pirma, atliktas programos, skirtos skaic¢iuoti atomo
elektrinio dipolinio momento, indukuoto P, T - nelyginiy saveiky tarp elektrony ir nukleo-
ny (e-N) tenzorinés-pseudotenzorinés (TPT), pseudoskaliarinés-skaliarinés (PSS), bran-
duolinio Schiff momento (NSM) saveikos su elektronais ir elektrono elektrinio dipolinio
momento (eEDM) saveikos su branduolio magnetiniais momentais, testavimas. Antra,
banginés funkcijos buvo sugeneruotos skirtingais metodais, siekiant patikrinti elektri-
nio dipolinio momento priklausomybe nuo skirtingy parametry esanc¢iy GRASP2K [31]
programiniame pakete. Sie metodai aptarti disertacijos 6.1, 6.2 ir 6.3 poskyriuose, o
rezultatai pateikti disertacijos 6.2.1, 6.4.1 ir 6.5.1 lentelése. Trecia, buvo sugeneruo-
ti keli virtualiy orbitaliy sluoksniai kiekvienam is trijy elementy ir stebéta elektrony
koreliacijy jtaka atominiam EDM. Ketvirta, nepriklausomai gauti atomy *>°Ra, '’Hg
ir '7'Yb elektrinio dipoliniai momentai pagrindinei biisenai (J =0), palyginti su kity
autoriy darbais.

6.1 Virtualiy orbitaliy rinkinys

Skaitmeniné banginé funkcija buvo apskaic¢iuota lyginei ir nelyginei busenai atskirai.
Spektroskopinés (uzimtos) orbitalés buvo rastos Dirako, Hartrio ir Foko artinyje. Toli-
mesniuose zingsniuose sios orbitalés buvo uzsaldytos. Virtualios (koreliacinés) orbitalés
buvo generuotos keliais zingsniais. Kiekviename zingsnyje prie jau esancio virtualiy
orbitaliy rinkinio pridedamas naujas sluoksnis virtualiy orbitaliy. | sluoksnj jeina rin-

kinys virtualiy orbitaliy su skirtingomis kampinémis simetrijomis. Sios orbitalés (arba
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6.1 lentelé: 2»Ra, '"Hg ir "'Yb elektrino dipolinio momento, indukuoto tenzorinés-
pseudotenzorinés d’ 7T ir pseudoskaliarines-skaliarines saveiky d*3, suskai¢iuoto EOL metodu,
palyginimas su kitais metodais. [traukti 4 virtualiy orbitaliy sluoksniai. Eilutéje "MCDHE" yra
pateikti siame darbe atlikty tyrimy rezultatai.

drer (IO*ZOCT<O'A) ]e|cm) drss (10*23CP<O'A>|e|Cm)
Metodai 25R2, 19Hg 171y 25Ra 19Hg 171y
MCDHF -20.28 -5.53 -4.24 -74.42 -19.45 -13.94
[38](DHF) -3.5 24 -0.70 -13.0 -8.7 2.4
[84](DHF) 2.0
[38](CI+MBPT) -17.6 -5.12 -3.70 -64.2 -18.4 -12.4
38](RPA) -16.7 -5.89 -3.37 -61.0 -20.7 -10.9
[84](RPA) 6.0
[85](RPA) -6.75
[86](CPHF) -16.585 -3.377
[87](CCSD) -4.3

sluoksnis) yra optimizuojamos vienu metu, o kituose zingsniuose uzsaldomos. Visiems
elementams buvo sugeneruoti keturi virtualiy orbitaliy sluoksniai su s, p,d, f,g simetri-
jomis. Virtualios orbitalés buvo sugeneruotos, atliekant viengubus ir apribotus dvigubus
suzadinimus i$ valentiniy orbitaliy ir subrinkinio kamieno orbitaliy. Apribojimas atlik-
tas analogiskai kaip pagrindinés Er’T konfigiracijos atveju, naudojant SD V+C+CV
strategija (ziureti 4 skyriu). Galutiniai atominio EDM rezultatai (kai buvo pridéti visi 4

sluoksniai) buvo palygintas su kity autoriy apskaic¢iuotomis vertémis 6.1 ir 6.2 lentelése.

6.2 lentelé: 2 Ra, "Hg ir '7'Yb elektrinis dipolinis momento, indukuoto branduolinio Schiff
momento ir elektrony elektrinio dipolinio momento, suskai¢iuoto EOL metodu, palyginimas su
kitais metodais. Itraukti 4 virtualiy orbitaliy sluoksniai. Eilutéje "MCDHEF" yra pateikti Siame
darbe atlikty tyrimy rezultatai.

dVSM {10717[S/(le| fm*)] || cm } d“EPM (d, x 1074
Metodai 225Ra, 199I_Ig 171y 225Ra, 1991_1g 171y
MCDHF -8.63 -2.51 -2.15 -08.45 11.45 6.44
[38](DHF) 1.8 1.2 -0.42 11 4.9 1.0
[88](DHF) 5.1
38] (CI+MBPT) -8.84 -2.63 -2.12 -55.7 10.7 5.45
[89](CI+MBPT) 8.5 238
[38](RPA) -8.27 -2.99 -1.95 -53.3 12.3 5.05
[88](RPA) 13
[90](TDHF) -2.97 -1.91
[87](CCSD) 5.07
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6.2 Paklaidy jvertinimas
Ivertinti paklaida ab initio skai¢iavimuose yra zymiai sudétingiau, nei atlikti pacius
skaiciavimus, ypac tais atvejais, kai atominés savybeés, néra tirtos tame paciame artinyje
kitiems elementams. Toliau pateikiami galimi neapibréztumo saltiniai. Lyginant EDM
rezultatus, kai yra jtraukti 3 ir 4 virtualiy orbitaliy sluoksniai, buvo jvertinta elektrony
koreliaciniy efekty paklaida. Si paklaida kinta nuo 0.47% Schiff momentui Ra iki 15.77%
taip pat Schiff momentui Hg.

Kaip jau buvo minéta disertacijos 6.2 poskyryje banginés funkcijos relaksacija dali-
nai buvo jskaityta skaiciuojant orbitaliy rinkinius suzadintoms ir pagrindinei busenai.
6.2.1 lentelé disertacijoje rodo, kad paklaida atsirandanti dél banginés funkcijos relak-
sacijos yra 10%. Disertacijos 6.5 poskyryje buvo aptarta suzadinty buseny sumavimas
israiskoje (2.15). Kadangi duomeny baziy istekliai yra riboti, buvo jtraukti lygmenys su
nezinomomis suzadinimo energijomis. Siy lygmeny suzadinimo energijos buvo pakeistos
jonizacijos energija arba pirmo suzadinto lygmens energija, dél to atsirandanti paklaida
neturéty virsyti 10% Ra atveju. Tokio paties dydzio paklaidos galima tikétis iterbio ir
gyvsidabrio elementams.

Sistemine paklaida gali atsirasti deél to, kad | suma néra jskaitomi: kamieno suzadi-
nimai, visos suzadintos busenos ir tolydinis spektras, dvigubi, trigubi ir aukstesnés eilés
suzadinimai, Breito sgveika ir QED efektai. Dél P-nelyginés ir P,T-nelyginés operato-
riy singuliarios prigimties kamieno suzadinimai gali turéti didelj indélj sumoje ir dél to
galutinis rezultatas yra mazesnis. Disertacijos 6.6 skyriuje parodyta, kad ne visy suza-
dinty buseny jtraukimas duoda mazesne paklaidg nei 2%. Tolydinis spektras yra dalinai
iskaitytas j virtualiy biiseny rinkinj. Siame darbe nesumuojame per tolydinj spektra.

Sistemine paklaida galima jvertinti lyginant su hipersmulkigja saveika. Yra gerai
zinoma, kad skai¢iuojant hipersmulkiaja saveika, dvigubi ir trigubi suzadinimai daro
gan ryskia jtaks 10-20%.

6.3 Santrauka ir iSvados
P, T-nelyginiu saveiky (tenzorinés-pseudotenzorinés ir pseudoskaliarinés-skaliarinés, bran-
duolinio Schiff momento, elektrony elektrinio dipolinio momento saveikos su branduolio
magnetiniu lauku) indukuotas atominis EDM yra apskaic¢iuotas pagrindinei busenai J=0
225Ra, '“Hg ir '"'YDb elementams ir pateiktas 6.1 ir 6.2 lentelése. Matriciniai elemen-
tai buvo suskai¢iuoti GRASP2K [31] programinio paketo rémuose. Vienas is $io darbo
tiksly buvo siy programy testavimas.

Rezultatai palyginti su kity metody duomenimis: nesuderintyju faziy artiniu (ran-
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dom phase approximation (RPA)), daugiadalelés trikdziu teorija su konfiguracijy su-
perpozicija (many-body perturbation theory and configuration interaction technique
(CI+MBPT)), susiety klasteriy su viengubu ir dvigubu artiniu (coupled-cluster single-
double (CCSD)), susieta ir perturbuota Hartrio ir Foko teorija (coupled-perturbed
Hartree-Fock (CPHF)). Siais metodais paprastai yra tiksliau apskai¢iuojama atomy su
uzdarais sluoksniais savybeés. Lyginant su kitais metodais [38, 84, 85, 88, 89, 90] rezulta-
tai skiriasi ribose nuo 1.5% (Schiff momentui Ra) iki 22.1% (tenzorinei-pseudotenzorinei
saveikai Hg). Didelis skirtumas tarp verciu, kai yra jtrauktos koreliacijos, stebimas tarp
siame darbe pateikty rezultaty ir CPHF teorijoje [86]. Skirtumai kinta ribose nuo 18%
TPT Ra iki 39% TPT Hg (6.1 lentel¢). Didziausias skirtumas, lyginant su CCSD teorija
[87] yra 102% 6.2 lentelé.

Sio darbo dar vienas tikslas buvo patikrinti banginiy funkecijy generavimo metodus
apibudintus disertacijos 2.3 poskyryje. Konfiguraciniy buseny funkcijy bazé buvo sukur-
ta taip, kad jskaityty valentinius ir kamieno-valentinius koreliacinius efektus. Neblogas
rezultaty sutapimas su RPA ir CI+MBPT metodais [38, 85, 90] rodo, kad yra jtraukta
didzioji dalis koreliaciniy efekty. Su didesniais kompiuteriniais resursais j skaiciavimus
buty galima jtraukti ir kamieno-kamieno elektrony koreliacijas, taip pat kamieninius
suzadinimus j sumavima israiskoje (2.15). Remiantis patirtimi, skai¢iuojant atominius
parametrus ir Siame darbe pateiktais EDM tyrimais, skaic¢iavimy tikslumas gali buti
pagerintas deSimt karty, atsizvelgiant j dabartinj vidutinj kvadratinj nuokrypj 25%.

d" vertés buvo suskaic¢iuotos su teorinémis ir eksperimentinémis Suoliy vertémis, jei
tokios vertés buvo patikimos ir/ar prieinamos (tyrimas pateiktas disertacijos 6.5 posky-
ryje). Atliekant Suolio energijos skai¢iavimus, turéty buti jtraukti viengubi, neapriboti
dvigubi suzadinimai ir aukstesnés eilés suzadinimai. Tokie tyrimai pareikalauty zy-
miai didesniy kompiuteriniy resursy, nei dabartiniuose tyrimuose, bet yra jmanomi su

galingais kompiuteriniais spieciais.
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skyrius 7

Elektrinio dipolinio momento Z priklausomybé

homologinéje sekoje [AT7]

Siame skyriuje pristatomas kopernikio elektrinio dipolinio momento (EDM) tyrimas ir jo
priklausomybé nuo atominio skaic¢iaus Z. Buvo nagrinétos keturios sgveikos: tenzoriné-
pseudotenzoriné, pseudoskaliariné-skaliariné, branduolinio Schiff momento saveika su
elektronais, elektrony elektrinio dipolinio momento saveika su branduolio magnetiniu
lauku. Disertacijoje buvo parodyta, kad atomo elektrinis dipolinis momentas priklauso
nuo Z pagal eksponentinj désnj dvyliktoje elementy grupéje.
7.1 MCDHF banginé funkcija

Dvyliktos grupés diamagnetiniams elementams: gan, }‘élCd, éggHg ir %%Cn (taip pat
‘l‘ggth Dirako ir Foko artinyje) buvo suskaic¢iuotas EDM, remiantis panasia koreliaciju
jskaitymo technika, kaip ir pries tai esanc¢iame 6 skyriuje. Siuo atveju dvigubi suza-
dinimai buvo atliekami ne tik i$ nsnp bet ir is (n — 1)dnsnp sluoksniy. Santraukoje
pateikti rezultatai (7.1 ir 7.2 lentelés), kai yra jtraukti visi 5 orbitaliy rinkiniai. Skai-
¢iuojant elektrinio dipolinio momento stiprinimg cinkui, kadmiui ir gyvsidabriui, buvo

naudojamos eksperimentinés suolio energijos, kopernikiui - teorines (CI+MBPT [107]).

7.1 lentelé: Zn, Cd, Hg ir Cn elektrinis dipolinis momentas, indukuotas tenzorinés-
pseudotenzorinés d’F7T ir pseudoskaliarinés-skaliarinés saveiky d5. Hg duomenys palyginti
su kitais metodais. Eilutéje "MCDHF" yra pateikti Siame darbe atlikty tyrimy rezultatai.

d™PT (1072°Cr (64) |e| cm) dPSS (1073Cp(64) |e|cm)
Metodai Zn Cd Hg Cn Zn Cd Hg Cn
MCDHF —-0.12 —-0.60 —5.64 —64.98 —-024 —-1.60 —19.85 —267.78
38](DHF) —2.4 —8.7
[84](DHF) —2.0
[38](CI+MBPT) —5.12 —18.4
38](RPA) ~5.89 —920.7
[84](RPA) ~6.0
[85](CPHF) —6.75
[87](CCSD) —4.3
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7.2 lentelé: Zn, Cd, Hg ir Cn elektrinis dipolinis momentas, indukuotas branduolinio Schiff
momento ir elektrony elektrinio dipolinio momento. Hg duomenys palyginti su kitais metodais.
Eilutéje "MCDHEF" yra pateikti siame darbe atlikty tyrimy rezultatai.

dvsM {10’17[5/(|e\ fm3)] le] cm} dEPM (d, x 107%)
Metodai 7n Cd Hg Cn 7n Cd Hg Cn
MCDHF —0.08 —0.35 —2.63 —19.71 0.11 —0.88 11.50 337.40
[38](DHF) ~1.2 4.9
[38)(CL+MBPT) 263 10.7
38](RPA) ~2.99 12.3
[89](CI+MBPT) 2.8
[90](TDHF) ~2.97
[87](CCSD) -5.07
[88](RPA) 13
[88] (DHF) 5.1

7.2 Z-priklausomybé
Atominés savybeés priklauso nuo atominio skaic¢iaus Z jvairiais budais, tiek izoelektroni-
nese [91]-[94], tiek homologinése sekose [35, 96]. Dauguma atveju yra gautos apytiksleés
analitinés iSraiskos [96]-[94], ir keliems atominiams dydziams yra parodytos polinominés
arba laipsninés priklausomybés nuo atominio skaiciaus Z.

Atominio EDM indukuoto P, T-nelyginiy saveiky H;y priklausomybé nuo Z israisko-
je (2.15) priklauso nuo trijy faktoriy: P,T-nelyginiy saveiky Hj, matricinio elemento,
elektrinio dipolinio momento D, operatoriaus matriciniy elementy ir energijos vardiklio
(Ey — E;). D, yra apytiksliai konstanta homologinéje sekoje. Suolio energija vardiklyje
nepriklauso nuo Z homologinéje sekoje [96], iSskyrus nedidelius pasikeitimus dél sluoks-
niy persiskirstymo. Todél siekiant nustatyti elektrinio dipolinio momento stiprinimo
atome Z priklausomybe, yra svarbiausia nustatyti kaip priklauso Hi, matriciniai ele-
mentai nuo atominio skaiciaus Z.

Pasitelkus knygos [1] 8 skyriuje pateikta analize, didziaja Py ir mazaja Qp, radia-

liosios banginés funkcijos komponentes salia branduolio galima uzrasyti:

PM(r):ﬁ(K—y)( z )I/ZF( (L (7.1)

|x| agv3 2y+1) \2Zr

K z \"* 2 ap \ 17
QnK(r) = m(za) (a8v3> F(Z'}/—I— 1) (2Zr) ) (7'2)

Kk yra kampinio momento kvantinis skai¢ius, y* = k> — a>Z?, o - smulkiosios struktiiros

konstanta, v - efektyvusis kvantinis skaicius ir ap- Boro spindulys. Radialieji integralai,
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Santykiniai vienetai
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7.1 pav.: Atominio EDM priklausomybé nuo Z. Israiskos (7.3) desiné pusé apskai¢iuota (abso-
liutiné verté) is vienelektroniy banginiy funkciju daugikliu PPy, Q,Qp, P.Qp ir P,Q,. Daugikliai
buvo sugeneruoti panaudojus iSraiskas (7.1) ir (7.2) ir suskaiciuoti ties r = ry.

skirti suskai¢iuoti matricinius elementus Hy,, turi tokias didziosios P,k ir mazosios Qpi
komponenciy kombinacijas: (P,P, £ Q,0p) arba (P,Qp + P,Q,). Taip pat Sie integra-
lai turi daugiklius, kurie efektyviai nutraukia integralus uz branduolio riby, tai leidzia

uzrasyti EDM nuo Z priklausomybe tokioje formoje:

o (3Zi3> (rer 1))2 (QZNYY_Z (73)

k priklauso nuo integruojamos funkcijos formos, o ry yra branduolio spindulys.

Visy galimy vienelektroniy banginiy funkcijuy kombinaciju (P,Py, QuQp, PaQp ir P,Q,
pagal israiskas (7.1) ir (7.2)) priklausomybé nuo Z pavaizduota 7.1 paveikslélyje. Indek-
sas a nurodo nsy/, orbitalg, o b - np3, orbitale. Branduolio spindulys ry suskaiciuotas
naudojant ry = rg AL,

Esant mazoms Z vertéms, daugiklis 2/I'(2y+ 1) daro maZesne jtaka nei daugiklis Z*.
Didéjant Z daugiklis (2Zry)??~2 pradeda dominuoti. Tai galime matyti paveikslélyje
7.1, polinominé dalis dominuoja iki Z = 60, tada ribose 60 < Z < 120 d,(Z) funkcija
yra apytiksliai eksponentiné.Si analizé galioja centriniam Kulono laukui Dirako lygtyje.
Siame darbe skaitmeniniai sprendiniai homologinei serijai buvo rasti naudojant isplésta

branduolio modelj.
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7.2 pav.: Atominio EDM (absoliutiné verté) indukuoto NSM priklausomybé nuo atominio skai-
ciaus Z. Raudoni apskritimai zZymi rezultatus, kai yra jskaityti visi 5 orbitaliy rinkiniai, mélyni
pliusai - nekoreliuotus DF rezultatus. Linijos yra aproksimacijos rezultatas. IStisiné raudona
linija yra aproksimacija, kai aktyvi erdve yra isplésta 5 sluoksniais, punktyriné melyna - neko-
reliuoti DF rezultatai. Zali pliusai Zzymi Uhb verte, rastus su teoriskai apskai¢iuota Uhb §uolio
energija, zali apskritimai, kai yra panaudota Cn Suolio energija.

12 grupés elementy atominio EDM, indukuoto NSM, priklausomybé nuo atominio
skaiciaus Z pateikta 7.2 paveikslélyje kartu su aproksimacija. Atlikus aproksimacija

visiems mechanizmams gaunamos tokio EDM stiprinimo priklausomybés nuo Z israiskos:

4TPT _ [_1.22(8).60.0766(6)2 —5(6)] 10722

dPS = —30(1)-"B0)Z 8 54(1)]- 1072 (74)
gV —1.77(7) 0-0626(3)Z +2(2)] 1019 :
deEDM/IJ = 2'74(8).60.0841(2)2 —15(9)] 1076 7

skliausteliuose pateiktas vidutinis kvadratinis nuokrypis. Reikéty paminéti, kad j ap-
roksimacija nebuvo jtraukti Uhb rezultatai, apskaiciuoti Dirako ir Foko artinyje.
Paveikslélyje 7.3 pateikti Siame darbe suskaiciuoti EDM stiprinimo daugikliai vi-
siems mechanizmams ir palyginti su nesuderintyjy faziy artiniu [38]. Kadangi skirtingai
jtraukiami koreliaciniai efektai, yra nedideli nuokrypiai nuo pastarojo metodo Yb, Ra ir
Hg elementams. Paveikslélyje taip pat stebima panasi eksponentiné tendencija ir kitoms
homologinéms sekoms (Xe, Rn) ir (Yb, Ra), nepriklausomai nuo EDM indukuojancio

mechanizmo.
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7.3 pav.: Atominio EDM indukuoto TPT, PSS, NSM ir eEDM saveiky priklausomybé nuo Z.
Tusti apskritimai zymi duomenis apskaiciuotus MCDHF. Raudoni apskritimai zymi nesuderinty
faziy artinio duomenis [38]. Punktyrinés linijos rodo galimg eksponentine priklausomybe.

7.6 Isvados

Siame darbe buvo nustatyta elektrinio dipolinio momento stiprinimo daugiklio ekspo-
nentiné priklausomybé nuo atominio skaic¢iaus Z. Pateikti tyrimai rodo, kad Hg-Cn
poroje, jautris gali padidéti 57.5/4.8, 236.9/17.0, 17.6/2.2 ir 299.7/10.0 TPT, PSS,
NSM ir eEDM atitinkamai. Siame darbe buvo nustatyta, kad EDM eksperimentai
supersunkiuose elementuose, leisty padidinti dydzio eile deSimt karty, lyginant su sun-
kiais elementais (homologiniu analogu). Tokios homologinés poros galéty buti: Yb—No,
Hg-Cn, TI-Nh, Po-Lv, At-Ts, Rn-Og!, Fr-E119, Ra-E120. Kadangi per paskuti-
nius 50 mety EDM eksperimenty tikslumas pageréjo eile per kiekvieng desimtmetj
[103, 2, 104, 16, 105, 18], todél kopernikio tyrimai galéty buti atlikti ateityje.

ITUPAC organizacija jau yra pasiiiliusi pavadinimus $iems elementams: E113-Nh-Nihonium,
E117-Ts-Tennessi ir E118-Og-Oganesson.

38



skyrius 8

Pagrindinés isvados

Visi tyrimai buvo atlikti, naudojant daugiakonfiguracinj Dirako, Hartrio ir Foko (MCDHF)
ir konfiguracijy superpozicijos metodus (RCI), kurie yra jdiegti GRASP2K programinia-
me pakete. Duomenys NIST atominiy spektry duomeny bazéje perziuréeti 2016.12.27.

« Vidutinis energiju skirtumas azoto izoelektronéje sekoje (Cr XVIII, Fe XX, Ni XXII
ir Zn XXIV jonams) 15-kai zemiausiy energijos lygmeny, lyginant su NIST duo-
meny baze, yra 0.04%. PerskaiCiuojant } bangy ilgius, gaunamas spektroskopinis
tikslumas - +10 mA. Toks pat tikslumas gaunamas ir aukStesniems lygmenims.
Nesutapimas elektrinio dipolinio Suolio tikimybiy grei¢io ir ilgio formose Zemes-
néms busenoms yra vidutiniskai 1.9%. Dél auksciau jvardinty priezasciy E1, E2 ir

M1 tipo 39 488 Suoliy duomenys gali buti naudojami kaip atraminiai.

o Silicio izolektronés sekos jony Ti IX — Ge XIX, Sr XXV, Zr XXVII ir Mo XXIX
energijos lygmeny vertés puikiai sutampa su stebétomis (nesutapimas siekia iki
0.03%). Banguy ilgiai yra beveik spektroskopinio tikslumo ir gali padéti spektro
identifikavimui. Nesutapimas tarp dviejy sSuolio formy stipriausiems suoliams su-
daro maziau nei viena procenta, silpnesniems nuo keliy iki 10 procenty. Deél Siy
priezasc¢iy galima teigti, kad suoliy tikimybeés yra labai tikslios ir gali buti laikomos

atraminémis.

« Er** jono energijos duomeny analizé parodé, kad energijos lygmeny vertés konver-
guoja, kai atlieckami suzadinimai i kamieno n = 3 ir kai yra jtraukiamos svarbios
kamieno, valentinés ir kamieno-valentinés koreliacijos. Naudojant tokia strategija

galima pasiekti 9.8% sutapimg su NIST duomeny baze.

o Dél didziausiy silpnosios ir nediagonalios hipersmulkiosios saveiky sukelty Suoliy
tikimybiy helio izoelektronéje sekoje églEu, éZSGd, 3(2)9Th ir %flPa yra labiausiai

tinkami eksperimentui.
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Nesutapimas elektrinio dipolinio momento, induokuoto tenzorinés-pseudotenzorinés
sgveikos, lyginant su kitais metodais, kinta intervale nuo 4% iki 24%. Maziausias
nesutapimas rastas, lyginant su susiety klasteriy antroje trikdziy teorijos eiléje (4%

Hg), o didziausias - atsitiktiniy faziy artiniu (24% taip pat Hg).

Elektrinio dipolinio momento verteés, indukuojamos pseudoskaliarinés-skaliarines
sgveikos santykinis skirtumas kinta nuo 4% Hg iki 22% Yb, lyginant su kitais
metodais. Abiejy nesutapimo riby atveju santykinis skirtumas buvo nustatytas

lyginant su atsitiktiniy faziy artiniu.

Hg atveju, elektrinis dipolinis momentas, indukuotas branduolinio Schiff momento,
sutampa su daugiadalelés trikdziy teorijos kartu su konfiguracijy superpozicijos
metodu rasta verte, taCiau lyginant su atsitiktiniy faziy artiniu gauname 14%

nesutapima (taip pat Hg).

Nesutapimas elektrinio dipolinio momento, indukuoto elektrono elektrinio dipoli-
nio momento, lyginant su kitais metodais, kinta intervale nuo 5% iki 22%. Ma-
ziausias nesutapimas rastas, lyginant daugiadalelés trikdziy teorijos kartu su kon-
figuraciju superpoziciju metodais (4% Hg), o didziausias - atsitiktiniy faziy artiniu
(24% Yb).

Atomo elektrinio dipolinio momento rezultatai rodo, kad daugiakonfiguracinis Di-
rako, Hartrio ir Foko metodas, koreliaciniy efekty jskaitymo strategija ir sukurtos
programos yra tinkamos lyginumo ir laiko simetrijy neislaikanciy saveiky nagriné-

jimui atomo teorijoje.

Darbe atlikti tyrimai rodo, kad Cn elektrinis dipolinis momentas gali padidéti,
lyginant su Hg santykiu: 57.5/4.8, 236.9/17.0, 17.6/2.2, ir 299.7/10.0 tenzorinés-
pseudotenzorinés, pseudoskalarinés-skalarinés saveiky, Schiff momento ir elektrono

elektrinio dipolinio momento atveju, atitinkamai.

Atliekant elektrinio dipolinio momento eksperimentus su supersunkiaisiais elemen-
tais, buty galima tikeétis eile didesnio signalo nei su homologiskai panasiais sunkiai-
siais elementais. Tokios homologinés poros galéty buti: Yb—No, Hg—Cn, T1-Nh,
Po-Lv, At-Ts, Rn—Og, Fr-E119, Ra-E120.
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Summary
Main goal of the study to investigate parity and time-reversal violation in atomic theory,
by using multiconfiguration Dirac-Hartree-Fock method, and to suggest most suitable
elements for atomic electric dipole moment experiments.

The doctoral dissertation consist of 8 chapters. Chapter 1 introduces research prob-
lem, actuality, scientific novelty, main goal and tasks of study, and statements for de-
fence. Chapter 2 describes different terms of the weak interaction Hamiltonian, repre-
sented by neutral currents: parity nonconserving (P-odd) vector-pseudovector product
(vector-axial vector), parity and time-reversal symmetry violating (P,T-odd) tensor-
pseudotensor and pseudoscalar-scalar terms. The remaining part of chapter 2 is dedica-
ted to description of MCDHF method and the theory of weak and hyperfine interaction
induced transition probabilities, as well as Schiff and electron electric dipole moments.
Five Chapters (from third up to seventh) are designed to present results of study. In
Chapter 3 atomic properties for N- and Si-like isoelectronic sequences are presented.
In Chapter 4 the results of calculations for energy spectrum of Er** ion ground confi-
guration are presented. Results of weak interaction induced transitions in He-like ions
are presented in Chapter 5. This term of weak interaction mixes states of opposite
parity. Chapter 6 presents the analysis of the calculations performed for the electric
dipole moments. Chapter 7 is the continuation of the research on electric dipole mo-
ments, but from a different perspective. The main goal of this chapter are suggestions
of isotopes suitable for EDM experiments. The last chapter presents main conclusions.

Statements to defend

1. 12%Eu, 1giGd, 233Th and ZS%Pa ions of He-like isoelectronic sequence are the most
promising candidates for experiments of parity nonconservation effects, due to the

high values of the weak and hyperfine interaction induced transition rates.

2. Electric dipole moment of an atom arising from parity and time symmetries viola-
ting tensor-pseudotensor, pseudoscalar-scalar nucleon-electron interactions, as well
as nuclear Schiff moment, and electron electric dipole moment, have exponential

dependence on atomic number Z.

3. Isotopes of superheavy elements No, Cn, Nh, Lv, Ts, Og, E119, and E120 with
sufficiently long half-lives would be most suitable for searching for parity and time
nonconservation in atomic experiments, because their EDM enhancement factors

are of the order of 30 times bigger than those of currently studied systems.
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