Квантовохимическое моделирование спектральных и радиационных свойств астрохимически важных изотопологов молекулярного катиона ArH+
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[bookmark: _GoBack]Значительный рост интереса к лабораторному исследованию физико-химических свойств различных изотопологов молекулярного катиона ArH+  обусловлен, прежде всего, недавним обнаружением изотопологов 36ArH+ и 38ArH+ в спектрах излучения Крабовидной туманности [1]. Во Вселенной наиболее распространенным изотопом является 36Ar, который образовался в процессе звездного нуклеосинтеза, в то время как на Земле наиболее распространенным изотопом является 40Ar. В результате, большинство имеющихся лабораторных данных относятся исключительно к катиону 40ArH+, а для молекул 36ArH+ и 38ArH+ наблюдается очевидный дефицит аналогичной информации. Количественное исследование влияния изотопического замещения на структурно-динамические свойства изотопологов катиона ArH+ в широком интервале колебательно-вращательного возбуждения принципиально важно для их однозначного спектрального отнесения и поуровневого описания процессов радиационного охлаждения в сильно разряженной межзвездной среде. 
В настоящей работе неэмпирическими методами квантовой химии был рассчитан в широком интервале межъядерных расстояний Борн-Оппенгеймеровский потенциал и адиабатическая коррекция для основного состояния молекулярного иона ArH+. Электронная энергия, вычисленная одноконфигурационным методом связанных кластеров уровня CCSD(T), была поправлена на суперпозиционную ошибку использованного базиса и экстраполирована к бесконечному базисному набору. Скалярный релятивистский эффект был оценен в рамках аппроксимации Дугласа-Крола и по теории возмущений в модели Кована-Грифина. Собственный дипольный момент и статическая поляризуемость основного состояния были вычислены методом конечного электрического поля. Полученные структурные данные использованы для оценки вероятностей как вращательных, так и колебательно-вращательных переходов, а также радиационных времен жизни различных изотопологов молекулярного катиона ArH+ вплоть до порога их диссоциации.
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