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Одной из задач астрохимии является изучение путей образования и разрушения 

межзвездных молекул. Полученные в этих процессах радикалы потенциально могут играть 

ключевую роль при формировании звездных систем подобных Солнечной [1, 2]. Наличие в 

спектрах многих тел внутри и за пределами Солнечной системы молекулярного и атомарного 

азота способствует формированию нейтральных молекул нитрилов, общей формулой R–C≡N. 

Раскрытие механизмов взаимодействия нитрилов с радикалами в межзвездной среде является 

ключевым шагом в изучении химической эволюции. Цианоацетилен (HCCCN) является одним 

из самых распространенных нитрилов на Титане [3]. Он считается важным предшественником 

более сложных соединений, содержащих N, в органических аэрозолях Титана [4] и участвует 

в формировании ледяных облаков C4N2 [5]. В дополнение к случаю Титана, реакции с 

ацетонитрилом представляют интерес и в случае Плутона, который также характеризуется 

разреженной атмосферой, богатой азотом, что было обнаружено в ходе пролета миссии New 

Horizons [6]. В отличие от случая Титана, фотохимические модели атмосферы Плутона 

находятся в самом начале своего воплощения, но роль реакций с углеводородами и нитрилами 

важна и для атмосферы Плутона, так как в ней уже обнаружены соединения C2H2, C2H4, C2H6 

или предположительно присутствуют HСN, C2H3CN [7-10]. 

В работе с использованием гибридного метода теории функционала плотности ꞷB97xd 

с базисным набором cc-pvtz в программном пакете Gaussian09 рассчитаны относительные 

потенциальные энергии промежуточных и переходных состояний химической реакции с 

ацетонитрила с метиновым радикалом [11, 12, 13].  

 
Рисунок 1 – Начальные аддукты реакции CH+HCCCN 

Начальные аддукты реакции образуются безбарьерно за счет высокой реакционной 

способности радикала CH (рис. 1). Дальнейшее течение нейтрально-нейтральной реакции 

происходит с образованием пяти и четырёхчленных гетероциклических соединений, которые 

могут стать потенциальным предшественниками для образования других нитрилов (HCN, 

C3N) или более сложных органических соединений в планетарных атмосферах, таких как 

атмосфера Титана и Плутона, в кометных комах и в облученных УФ-излучением межзвездныx 

средах. 
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The acetonitrile with methylidyne reaction is investigated. The reaction is of the importance 

in astrochemistry at low temperatures. Under such conditions, the molecules interaction with the 

formation of aromatic compounds can lead biologically important molecules formation. The study of 

formation mechanisms of linear and cyclic hydrocarbons has an important role in physical and 

theoretical chemistry since the hydrocarbons is potential precursors of polycyclic aromatic 

hydrocarbons (PAHs) in space conditions.   


