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Исследование энергетических спектров мезомолекулярных ионов водорода 
имеет важное значение для мюонного катализа реакций ядерного синтеза [1]. Расчет 
тонкой и сверхтонкой структуры мезомолекулярных ионов, а также поправок КЭД 
более высокого порядка позволяет прогнозировать скорости реакций их образования и 
другие параметры μCF цикла. 

Для вычисления энергетического спектра связанных состояний мезомолекулярных 
ионов водорода мы используем стохастический вариационный метод [2,3]. Пробная 
волновая функция мюонной молекулы в этом подходе имеет гауссову форму. Зная явный 
вид пробной функции, мы получили матричные элементы нормировки, кинетической и 
потенциальной энергии в аналитическом виде [3]. Также в аналитическом виде были 
получены матричные элементы от дельта-функции Дирака, необходимые для расчета 
сверхтонкой структуры спектра. Расчет сверхтонкой структуры выполняется в первом 
порядке теории возмущений с использованием полученной при численном расчете 
вариационной функции. 

Для прямого численного расчета в системе MATLAB был написан 
компьютерный код для решения кулоновской задачи трех тел на основе уравнения 
Шредингера. За основу взята программа на Fortran из [2]. Матричные элементы 
нормировки, кинетической энергии и потенциальной энергии были вписаны в 
программу. Для вариационных параметров используется метод стохастической 
оптимизации. В результате были получены численные значения для сверхтонкой 
структуры спектра мезомолекулярных ионов водорода. 

Полученные значения находятся в согласии с [4,5]. Наличие расхождения 
связано с меньшим размером базиса и необходимостью более тщательной процедуры 
оптимизации параметров. Стоит также отметить, что в наших расчетах мы используем 
двойную точность, в то время как в [5] используется четверная точность. Этот факт 
также дает вклад в расхождение результатов. 
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