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Реакции формирования молекул является неотъемлемой частью химии. Для образования молекулы из двух сталкивающихся фрагментов необходимо, чтобы избыточная энергия была удалена из системы. При нормальных условиях этой цели  обычно служит взаимодействие с третьим телом. Однако, в разреженных средах присутствие третьего тела является маловероятным, и необходимо учитывать другие процессы. Одним из них является излучательная ассоциация, в результате которой при столкновении испускается фотон.

Настоящая работа посвящена расчету сечений и температурной зависимости константы скорости реакции излучательной ассоциации HF при столкновении атомов H(2S) и F(2P). С данным пределом коррелируют X1S+, 13S+, A1P и a3P состояния HF, притом только основное состояние X1S+ имеет связанные колебательные уровни. В пренебрежении спин-орбитальным взаимодействием, излучательная ассоциация HF может проходить либо в результате перехода A1P в X1S+, либо в ходе эволюции системы в основном состоянии (X1S+).

Сечения реакции излучательной ассоциации рассчитывались с использованием различных методов: квантово-механической теория возмущений, полуклассического и классического подходов. Полуклассический и классический методы основываются на классических траекториях и не позволяют описать резонансную структуру сечений, обусловленную туннелированием через барьер в эффективном потенциале и  надбарьерными резонансами. Полная константа скорости рассчитывалась в диапазоне температур от 10K до 20000K. Для перехода A1P
[image: image1.emf]X1S+ было получено соответствие полуклассических и квантовых результатов, которое объясняется отсутствием существенных резонансных вкладов в процесс ввиду чисто отталкивательного поведения потенциальной кривой A1P терма.

В результате данной работы были получены сечения и температурные зависимости констант скорости двух дипольно-разрешенных процессов X1S+
[image: image2.emf]X1S+, A1P
[image: image3.emf]X1S+. Для A1P
[image: image4.emf]X1S+ было проведено сравнение результатов квантового, классического и полуклассического расчетов. В случае X1S+
[image: image5.emf]X1S+ перехода для восстановления константы скорости применялась теория Брейта-Вигнера. Было показано, что переход X1S+
[image: image6.emf]X1S+ имеет сравнительно малую константу скорости, но дает доминантный вклад в полную константу в диапазоне температур до 1800K.


_2147483647.unknown

_2147483646.unknown

_2147483645.unknown

_2147483644.unknown

_2147483643.unknown

_2147483642.unknown

