Моделирование вращательных и колебательно-вращательных спектров изотопомеров радикала CN на основании неэмпирических расчетов и экспериментальных данных
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Однозначно установлено что, в эмиссионных спектрах многих кометных ком присутствует CN радикал, который, как предполагается, образуется в процессе фотодиссоциации молекулы HCN под действием солнечного излучения [1]. Использование прецизионных спектральных данных для 12C14N и 13C14N изотопомеров является необходимым инструментом для изучения изотопного состава молекулярных компонент, входящих в состав комет [2]. Однако, спектральная идентификация CN в межзвездной среде с целью оценки изотопного отношения углерода и азота является нетривиальной задачей, поскольку, несмотря на имеющийся в литературе детальный анализ спектров высокого разрешения [3], до сих пор существуют не идентифицированные полосы различных изотопомеров. По этой причине представляет фундаментальный интерес построение масс-зависимого межатомного потенциала для основного электронного состояния молекулы CN, с целью моделирования эмиссионных спектров различных изотопологов на экспериментальном уровне точности.
В настоящей работе требуемая функция потенциальной энергии была получена в форме возмущенного осциллятора Морзе, аналитические параметры которой были определены из решения обратной спектроскопической задачи. В качестве исходных экспериментальных данных использовались опубликованные частоты вращательных и колебательно-вращательных переходов для основного изотополога 12C14N [3], а в качестве входных параметров модели результаты собственного неэмпирического расчета электронной структуры основного X2Σ+ и первых двух возбужденных состояний молекулы CN. Кроме стандартной оценки адиабатических потенциалов изолированных электронных состояний, были также рассчитаны неадиабатические матричные элементы спин-орбитального и спин-вращательного взаимодействия, так как было установлено, что на качество воспроизведения частот микроволнового спектра, оказывает существенное влияние регулярное спин-вращательное взаимодействие с близлежащими возбужденными состояниями. Построение неадиабатической модели с эффективным масс-зависимым межатомным потенциалом позволило впервые рассчитать частоты ИК и МВ переходов для различных изотопомеров CN с точностью ~10-3 и 10-6 см-1 соответственно. 
Работа выполнена при поддержке гранта РФФИ №19-33-90131.
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