Радиационная химия комплексов HCN с углеводородами С2: возможные участники предбиологической эволюции в космическом пространстве
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Проблема молекулярной эволюции вещества в космическом пространстве находится в фокусе современного естествознания в течение последних десятилетий. Одним из аспектов данной проблемы является так называемая предбиологическая эволюция ― синтез биологически важных молекул из малых молекул, обнаруженных в космосе [1]. 

Цианистый водород и простейшие углеводороды присутствуют в планетных и кометных льдах, а также в атмосфере Титана [2], а значит, могут быть рассмотрены как потенциальные участники предбиологической эволюции. Одним из возможных путей сборки более сложных молекул из простых являются реакции под действием электромагнитного излучения, а также потоков частиц, например, протонов или электронов. Соответственно, фото- и радиационная химия HCN, углеводородов С2 и их молекулярных комплексов при низких температурах представляет интерес с точки зрения возникновения биологически важных молекул в межзвездной среде и в атмосферах планет. Фотохимия комплексов HCN…C2H2 и HCN…C2H4 была изучена ранее Тоуми и сотр. [3–4]. Были обнаружена сборка цианоацетилена и образование изомерных молекулярных комплексов под действием излучения с λ > 120 нм.
В настоящей работе применен метод матричной изоляции в сочетании с ИК-спектроскопией. Получены серии образцов HCN/C2Hx/Ng (Ng = Ar, Kr, Xe; x = 2, 4, 6) в мольном соотношении компонентов 1:1:1000 при 6 K. В ИК-спектрах осажденных образцов были найдены полосы поглощения, соответствующие комплексам HCN…C2H2, HCN…C2H4 и HCN…C2H6, отнесения подтверждены квантово-химическими расчетами на уровне MP2/L4a_3. В результате облучения образцов рентгеновским излучением образуются продукты сборки ― нитрилы и изонитрилы, в частности, HC3N, C2H3NC, C2H5NC. Кроме того, было зафиксировано образование различных межмолекулярных комплексов HNC с углеводородами С2. Таким образом, все исследованные системы претерпевают радиационно-индуцированные превращения по трем основным каналам: непосредственная сборка нитрилов и изонитрилов (отсутствует у комплексов этана), последовательное дегидрирование и образование изомерных комплексов.
Полученные результаты могут быть полезны для понимания происхождения нитрилов в межзвездном пространстве, кометных и планетных льдах. Кроме того, результаты имеют значение для спектроскопии межмолекулярных комплексов, радиационной и физической химии.
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