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Рассмотрена химическая реакция взаимодействия молекулы синильной кислоты (HCN) с 

метилидиновым радикалом (СН). Реакция интересна как потенциально один из ключевых шагов 
в образовании биологически важных молекул. В частности, в ходе реакций с цианистыми 
молекулами возможно получение азотистых оснований участвующих в цепочках ДНК. [1] 
Азотистые соединения, взаимодействующие со свободным метилидиновым радикалом, 
содержатся в большом количестве в атмосфере спутника Сатурна – Титана, а так же в 
межзвездных молекулярных облаках. [2] Наличие большого количества азота в атмосфере 
Титана обуславливает возможность появления целого класса органических соединений – 
нитрилов, формально являющихся C-замещенными производными синильной кислоты HCN [3]. 

Цель данной работы разработка механизма реакции молекулы синильной кислоты HCN с 
метилидиновым радикалом CH. С помощью квантово-механических расчетов высокого уровня, 
позволяющих обеспечить химическую точность получаемых энергий и в дальнейшем 
кинетическую точность констант скоростей, были найдены оптимальные геометрии для 
промежуточных и переходных состояний, реагентов и продуктов реакции; колебательные 
частоты и значения относительных энергий. Геометрии различных соединений были 
оптимизированы с использованием гибридного метода функционала плотности wB97XD с 
базисным набором cc-pvtz в программе Gaussian 09 [4]. Для уточнения полученных методом 
wB97XD энергий был применен метод связанных кластеров CCSD(T)-F12 с корреляционно-
согласованным базисным набором cc-pVTZ-F12 в программном пакете MOLPRO 2010 [5].  
 

 
Рис. 1 – Поверхность потенциальной энергии реакции молекулы синильной кислоты HCN и метилидинового 

радикала СН 
 

Анализ полученной поверхности потенциальной энергии позволяет выбрать наиболее 
вероятные пути реакции. Энергетически более выгодным будет течение реакции по пути  
w2-w11-w6 и w2-w11-w0. Полученные в результате реакции цепочка атомов w0 и кольцевая 
структура w6 могут взаимодействовать с новыми радикалами, и образовывать всё более сложные 
структуры. 
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The chemical interaction reaction of a hydrocyanic acid (HCN) molecule with a methylidine 

radical (CH) is considered. It takes place at extremely low temperatures. Under such conditions, the 
molecules interaction with the formation of aromatic compounds can lead biologically important 
molecules formation. In particular, in the course of reactions with cyanide molecules, it is possible to 
obtain nitrogenous bases participating in DNA chains. [1] Nitrogen compounds interacting with the free 
methylidine radical are found in large quantities in the atmosphere of Saturn's moon Titan, as well as in 
interstellar molecular clouds. [2] The presence of a large amount of nitrogen in the atmosphere of Titan 
gives rise to the appearance of a whole class of organic compounds – nitriles, which are formally C-
substituted derivatives of hydrocyanic acid HCN. [3]. 
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