Поуровневые константы скорости реакции F + H2= H + HF с участием неравновесных состояний молекулярного водорода
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Химическая реакция F + H2 = H + HF – одна из первых реакций, для которой равновесная константа скорости была посчитана методами ab initio, когда такой расчет стал технически возможен, поскольку реакция обладает небольшим активационным барьером и малым числом связанных каналов. Эксперименты с молекулярными пучками позволили проверить расчеты для некоторого числа поуровневых констант, а установленные расхождения с экспериментом стимулировали развитие новых методов аппроксимации поверхности потенциальной энергии (ППЭ). Таким образом, эта реакция, до сих пор, исследуется в контексте степени влияния низкоэнергетических резонансов, особенно чувствительных к качеству ППЭ на больших расстояниях межатомных расстояниях.
[bookmark: _GoBack][image: ]Мы рассчитали ab initio матрицу рассеяния для этой реакции вплоть до 1 эВ внутренней энергии канала (энергия столкновения), что позволило получить, в частности, константу скорости взаимодействия с H2 в первом колебательном состоянии (Рис. 1), а также воспроизвести имеющиеся в литературе расчеты для более низколежащих колебательно-вращательных состояний. Для расчета мы использовали программу ABC [1], реализующую стационарный подход к решению задачи неупругого рассеяния. В качестве поверхности потенциальной энергии мы использовали SW-поверхность из работы [2]. Полученные данные могут быть использованы при решении астрохимических задачах, поскольку HF рассматривается как потенциальный трейсер молекулярного водорода, а жесткое ультрафиолетовое излучение молодых звезд приводит к неравновесному заселению колебательно-вращательных уровней H2.Рис. 1. Константа скорости реакции F + H2 (v = 1) = H + HF
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