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Àêòóàëüíîñòü òåìû

Õèìè÷åñêèå ïðîöåññû â ìåæçâåçäíîé ñðåäå ÿâëÿþòñÿ îáúåêòîì
ïðèñòàëüíîãî âíèìàíèÿ àñòðîôèçèêîâ óæå áîëåå òðèäöàòè
ëåò. Íåîñëàáåâàþùèé èíòåðåñ ê íèì îáóñëîâëåí, â ÷àñòíîñòè,
òåì, ÷òî ìíîãèå âàæíåéøèå ïðîöåññû çâåçäîîáðàçîâàíèÿ è
ôîðìèðîâàíèÿ ïëàíåíòíûõ ñèñòåì äîñòóïíû äëÿ èññëåäîâàíèÿ
òîëüêî ïîñðåäñòâîì íàáëþäåíèé ðàäèîëèíèé ìîëåêóë, òàê
êàê çîíû çâåçäîîáðàçîâàíèÿ, êàê ïðàâèëî, íåïðîçðà÷íû äëÿ
îïòè÷åñêîãî èçëó÷åíèÿ èç-çà áîëüøîãî êîëè÷åñòâà ïûëè â
íèõ. Äàæå ñåé÷àñ, êîãäà áëàãîäàðÿ êîñìè÷åñêèì ìåòîäàì
àñòðîíîìàì ñòàëè äîñòóïíû äëÿ íàáëþäåíèé âñå äëèíû
âîëí, ðàäèîàñòðîíîìè÷åñêèå íàáëþäåíèÿ íå ïîòåðÿëè ñâîåé
àêòóàëüíîñòè.
Ïîñêîëüêó âîäîðîä è ãåëèé, íà äîëþ êîòîðûõ ïðèõîäèòñÿ

îêîëî 99 % ìàññû êîìïëåêñîâ çâåçäîîáðàçîâàíèÿ, íå èìåþò
âðàùàòåëüíûõ ïåðåõîäîâ, èõ íàáëþäåíèÿ â ðàäèîäèàïàçîíå
íåâîçìîæíû. Â ýòîé ñèòóàöèè èíôîðìàöèÿ î ïðîöåññàõ,
ïðîòåêàþùèõ â îáëàñòÿõ çâåçäîîáðàçîâàíèÿ ïîëó÷àåòñÿ
èç íàáëþäåíèé ìåíåå îáèëüíûõ ìîëåêóë, êîòîðûõ ê
íàñòîÿùåìó âðåìåíè îòêðûòî ïîðÿäêà 140. Èíòåðïðåòàöèÿ
íàáëþäåíèé òðåáóåò ïîñòðîåíèÿ ìîäåëåé õèìè÷åñêîé ýâîëþöèè
ìåæçâåçäíîé ñðåäû (ÌÇÑ), âêëþ÷àþùèõ òàêèå ïðîöåññû, êàê
õèìèþ â ãàçîâîé ôàçå, ïðîöåññû ãàçîïûëåâîãî âçàèìîäåéñòâèÿ
è õèìè÷åñêèå ðåàêöèè íà ïîâåðõíîñòè ïûëåâûõ ÷àñòèö.
Ïîñëåäíèå ìîãóò èãðàòü îïðåäåëÿþùóþ ðîëü â õèìèè ðÿäà
íàáëþäàåìûõ ìîëåêóë, òàêèõ, êàê CO, NH3, H2CO.
Ðàçâèòèå òåõíèêè íàáëþäåíèé, êà÷åñòâåííîå ïîâûøåíèå

÷óâñòâèòåëüíîñòè, ñïåêòðàëüíîãî è óãëîâîãî ðàçðåøåíèÿ,
îæèäàþùååñÿ â áëèæàéøåå äåñÿòèëåòèå áëàãîäàðÿ ââîäó â
ñòðîé èíñòðóìåíòîâ íîâîãî ïîêîëåíèÿ, òàêèõ, êàê ALMA,
Herschel, eVLA, SOFIA, â áëèæàéøåì áóäóùåì ïîòðåáóþò
ïîñòðîåíèÿ íîâîãî ïîêîëåíèÿ àñòðîõèìè÷åñêèõ ìîäåëåé.
Íàðÿäó ñ ðåàëèñòè÷íûì äåòàëüíûì îïèñàíèåì ôèçèêè ÌÇÑ,
âàæíîå çíà÷åíèå áóäåò èìåòü ìàòåìàòè÷åñêè êîððåêòíîå
îïèñàíèå ñîáñòâåííî õèìè÷åñêèõ ïðîöåññîâ, êàê èçâåñòíî,
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èìåþùèõ ñòîõàñòè÷åñêóþ ïðèðîäó [1]. Êðîìå ýòîãî, ïðè
èíòåðïðåòàöèè ðåçóëüòàòîâ âûñîêîòî÷íûõ íàáëþäåíèé,
ñòàíîâèòñÿ âàæíîé îöåíêà òî÷íîñòè ðåçóëüòàòîâ õèìè÷åñêîãî
ìîäåëèðîâàíèÿ, íåîïðåäåëåííîñòè â êîòîðûå, â ÷àñòíîñòè,
âíîñÿò òàêèå ñóãóáî õèìè÷åñêèå ôàêòîðû, êàê îøèáêè
îïðåäåëåíèÿ êîíñòàíò ñêîðîñòåé õèìè÷åñêèõ ðåàêöèé.
Òàêèì îáðàçîì, òðåáîâàíèÿ ê óëó÷øåíèþ êà÷åñòâà

àñòðîõèìè÷åñêèõ ìîäåëåé äèêòóþòñÿ âîçðàñòàþùèìè
âîçìîæíîñòÿìè èíñòðóìåíòàðèÿ íàáëþäàòåëåé, ïîÿâëåíèåì
âîçìîæíîñòè äåòàëüíîãî èçó÷åíèÿ íå òîëüêî ïðîòîçâåçäíûõ
îáëàêîâ, íî òàêæå èìåþùèõ ìàëûé óãëîâîé ðàçìåð
ïðîòîïëàíåòíûõ äèñêîâ. Îöåíêà òî÷íîñòè àñòðîõèìè÷åñêîãî
ìîäåëèðîâàíèÿ, à òàêæå ââåäåíèå â àñòðîõèìè÷åñêèå ìîäåëè
êîððåêòíîãî îïèñàíèÿ ñòîõàñòè÷åñêîé ïðèðîäû õèìè÷åñêèõ
ïðîöåññîâ � ïåðâûå øàãè íà ïóòè ñîçäàíèÿ ìîäåëåé íîâîãî
ïîêîëåíèÿ.

Öåëü ðàáîòû

Óëó÷øåíèå êà÷åñòâà àñòðîõèìè÷åñêèõ ìîäåëåé ïóòåì
ðàçðàáîòêè è âíåäðåíèÿ â ìîäåëè êîððåêòíîãî ñòîõàñòè÷åñêîãî
îïèñàíèÿ õèìè÷åñêèõ ïðîöåññîâ íà ïîâåðõíîñòè ìåæçâåçäíûõ
ïûëåâûõ ÷àñòèö, à òàêæå èññëåäîâàíèå è îöåíêà âîçìîæíîñòåé
óìåíüøåíèÿ íåòî÷íîñòåé ðåçóëüòàòîâ ìîäåëèðîâàíèÿ,
îáóñëîâëåííûõ ïîãðåøíîñòÿìè â ñêîðîñòÿõ õèìè÷åñêèõ
ðåàêöèé.

Îñíîâíûå ðåçóëüòàòû, âûíîñèìûå íà çàùèòó

1. Îöåíêà âëèÿíèÿ íåòî÷íîñòåé êîíñòàíò ñêîðîñòåé
õèìè÷åñêèõ ðåàêöèé íà ðåçóëüòàòû àñòðîõèìè÷åñêîãî
ìîäåëèðîâàíèÿ òåìíûõ è äèôôóçíûõ îáëàêîâ, à òàêæå
ïðîòîïëàíåòíûõ äèñêîâ.
Âïåðâûå âûïîëíåíî èññëåäîâàíèå âëèÿíèÿ
íåîïðåäåëåííîñòåé êîíñòàíò ñêîðîñòåé õèìè÷åñêèõ
ðåàêöèé íà äîñòîâåðíîñòü ãàçîôàçíûõ ìîäåëåé õèìè÷åñêîé
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ýâîëþöèè ðàçëè÷íûõ àñòðîôèçè÷åñêèõ îáúåêòîâ � òåìíîãî
è äèôôóçíîãî îáëàêîâ, à òàêæå ïðîòîïëàíåòíîãî äèñêà
âîêðóã ìàëîìàññèâíîé çâåçäû òèïà Ò Òåëüöà. Âûÿâëåíà
çàâèñèìîñòü íåîïðåäåëåííîñòè ìîäåëüíîãî îáèëèÿ
ìîëåêóëû îò ÷èñëà àòîìîâ â íåé: îíà òåì çíà÷èòåëüíåå, ÷åì
áîëüøå àòîìîâ â ìîëåêóëå. Ïîêàçàíî, ÷òî ìîäåëèðîâàíèå
õèìè÷åñêèõ ïðîöåññîâ â ìîëåêóëÿðíûõ îáëàêàõ ñ
èñïîëüçîâàíèåì áàç UMIST95 è RATE06 íå ïðèâîäèò
ê âåëè÷èíàì íåîïðåäåëåííîñòè â òåîðåòè÷åñêèõ îáèëèÿõ
ïðîñòûõ ìîëåêóë, ïðåâûøàþùèì íàáëþäàòåëüíûå îøèáêè.
Îáíàðóæåíî, ÷òî ëó÷åâûå êîíöåíòðàöèè íåêîòîðûõ
ìîëåêóë â äèñêå ìåíåå ïîäâåðæåíû âëèÿíèþ îøèáîê
ñêîðîñòåé õèìè÷åñêèõ ðåàêöèé (CO, C+, H+

3 , H2O, NH3,
N2H+, HCNH+), ÷òî äåëàåò èõ âåðîÿòíûìè êàíäèäàòàìè íà
ðîëü èíäèêàòîðîâ ôèçè÷åñêèõ óñëîâèé â ïðîòîïëàíåòíûõ
äèñêàõ.

2. Îòîæäåñòâëåíèå ãðóïïû õèìè÷åñêèõ ðåàêöèé, âíîñÿùèõ
íàèáîëüøèé âêëàä â íåòî÷íîñòè ìîäåëüíûõ îáèëèé
õèìè÷åñêèõ ñîåäèíåíèé.
Ïðåäëîæåí êîððåëÿöèîííûé ìåòîä ïîèñêà õèìè÷åñêèõ
ðåàêöèé, çíà÷åíèå ñêîðîñòè êîòîðûõ íàèáîëåå ñèëüíî
âëèÿåò íà ìîäåëüíîå îáèëèå çàäàííîãî ñîåäèíåíèÿ. Ñ
ïîìîùüþ ïðåäëîæåííîãî ìåòîäà âûäåëåíà íåáîëüøàÿ
ãðóïïà ðåàêöèé (56 èëè 1 % îò îáùåãî ÷èñëà âêëþ÷åííûõ â
ìîäåëü), âíîñÿùàÿ íàèáîëüøèé âêëàä â íåîïðåäåëåííîñòè
ìîäåëüíûõ îáèëèé ìîëåêóë â îáëàêàõ è äèñêå. Äàííûå
ðåàêöèè ïðåäëàãàþòñÿ äëÿ äàëüíåéøåãî ëàáîðàòîðíîãî
èçó÷åíèÿ.

3. Ðàçâèòèå ñòîõàñòè÷åñêîé ìîäåëè õèìè÷åñêîé ýâîëþöèè
ãàçîïûëåâîé õèìè÷åñêè ðåàãèðóþùåé ñèñòåìû,
ïðèìåíèìàÿ ê ìîäåëèðîâàíèþ øèðîêîãî ñïåêòðà
àñòðîôèçè÷åñêèõ îáúåêòîâ.
Âïåðâûå ïîñòðîåíà ñòîõàñòè÷åñêàÿ ìîäåëü õèìè÷åñêîé
ýâîëþöèè ìåæçâåçäíîé ñðåäû, â êîòîðîé õèìè÷åñêèå
ïðîöåññû â ãàçîâîé ôàçå è íà ïîâåðõíîñòè ïûëåâûõ
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÷àñòèö ìîäåëèðóþòñÿ â ðàìêàõ åäèíîãî ìåòîäà Ìîíòå
Êàðëî. Èñïîëüçîâàííûé ìåòîä ïîçâîëèë âêëþ÷èòü â
ñòîõàñòè÷åñêóþ õèìè÷åñêóþ ìîäåëü áîëüøîå êîëè÷åñòâî
ìîëåêóë (600) è ðåàêöèé ìåæäó íèìè (áîëåå 6000).
Áëàãîäàðÿ ýòîìó ñòàëî âîçìîæíûì èññëåäîâàíèå
ãðàíèö ïðèìåíèìîñòè ìåòîäîâ áàëàíñíûõ óðàâíåíèé
è ìîäèôèöèðîâàííûõ áàëàíñíûõ óðàâíåíèé äëÿ
ìîäåëèðîâàíèÿ ðàçëè÷íûõ àñòðîôèçè÷åñêèõ îáúåêòîâ.

Íàó÷íàÿ íîâèçíà

Â äèññåðòàöèè âïåðâûå èññëåäîâàíî âëèÿíèå
íåîïðåäåëåííîñòåé êîíñòàíò ñêîðîñòåé õèìè÷åñêèõ ðåàêöèé íà
ðåçóëüòàòû àñòðîõèìè÷åñêîãî ìîäåëèðîâàíèÿ ïðîòîçâåçäíûõ
îáëàêîâ è ïðîòîïëàíåòíûõ äèñêîâ. Âûÿâëåíà çàâèñèìîñòü
âåëè÷èíû äèñïåðñèè ìîäåëüíûõ îáèëèé ìîëåêóë îò êîëè÷åñòâà
âõîäÿùèõ â íèõ àòîìîâ. Ïîêàçàíî, ÷òî äëÿ áîëüøèíñòâà
íàáëþäàåìûõ ìîëåêóë âåëè÷èíà îøèáêè ìîäåëüíûõ îáèëèé
ñîîòâåòñòâóåò òî÷íîñòè íàáëþäàòåëüíûõ äàííûõ. Äëÿ
ïðîòîïëàíåòíûõ äèñêîâ âûäåëåí ðÿä ñîåäèíåíèé, ÷üè
ìîäåëüíûå îáèëèÿ â ìåíüøåé ñòåïåíè ïîäâåðæåíû âëèÿíèþ
íåîïðåäåëåííîñòåé â ñêîðîñòÿõ ðåàêöèé, ÷òî äåëàåò èõ
õîðîøèìè êàíäèäàòàìè íà ðîëü çîíäîâ ôèçè÷åñêèõ óñëîâèé â
äèñêàõ.
Ïîêàçàíî, ÷òî îñíîâíîé âêëàä â íåîïðåäåëåííîñòè

ìîäåëüíûõ îáèëèé ìîëåêóë âíîñèò íåáîëüøàÿ ãðóïïà
õèìè÷åñêèõ ðåàêöèé (ìåíåå 1 % îò îáùåãî êîëè÷åñòâà
âêëþ÷åííûõ â ìîäåëü).
Âïåðâûå ïîñòðîåíà ñòîõàñòè÷åñêàÿ ìîäåëü õèìè÷åñêîé

ýâîëþöèè ìåæçâåçäíîé ñðåäû, â êîòîðîé õèìè÷åñêèå
ïðîöåññû â ãàçîâîé ôàçå è íà ïîâåðõíîñòè ïûëåâûõ ÷àñòèö
ìîäåëèðóþòñÿ â ðàìêàõ åäèíîãî ìåòîäà Ìîíòå Êàðëî.
Èñïîëüçîâàííûé ïîäõîä âïåðâûå ïîçâîëèë âêëþ÷èòü â
ñòîõàñòè÷åñêóþ õèìè÷åñêóþ ìîäåëü áîëüøîå êîëè÷åñòâî
ìîëåêóë (600) è ðåàêöèé ìåæäó íèìè (áîëåå 6000). Áëàãîäàðÿ
ýòîìó ñòàëî âîçìîæíûì èññëåäîâàíèå ãðàíèö ïðèìåíèìîñòè
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ìåòîäîâ áàëàíñíûõ óðàâíåíèé è ìîäèôèöèðîâàííûõ
áàëàíñíûõ óðàâíåíèé äëÿ ìîäåëèðîâàíèÿ ðàçëè÷íûõ
àñòðîôèçè÷åñêèõ îáúåêòîâ, òàêæå âïåðâûå âûïîëíåííîå â
ýòîé ðàáîòå.

Íàó÷íàÿ è ïðàêòè÷åñêàÿ öåííîñòü

Îöåíêè íåòî÷íîñòåé ìîäåëüíûõ îáèëèé õèìè÷åñêèõ
ñîåäèíåíèé, ïîëó÷åííûå â ýòîé ðàáîòå, ìîãóò íàéòè
øèðîêîå ïðèìåíåíèå ïðè ñðàâíåíèè äàííûõ, ïîëó÷åííûõ ïðè
íàáëþäåíèÿõ ëèíèé ìîëåêóë, ñ ðåçóëüòàòàìè òåîðåòè÷åñêèõ
èññëåäîâàíèé. Ãðóïïà õèìè÷åñêèõ ðåàêöèé, âíîñÿùèõ
íàèáîëüøèé âêëàä â íåòî÷íîñòè ìîäåëüíûõ îáèëèé ìîëåêóë,
ìîæåò áûòü ðåêîìåíäîâàíà äëÿ îñîáåííî âíèìàòåëüíîãî
èçó÷åíèÿ èññëåäîâàòåëÿìè, âûïîëíÿþùèìè ëàáîðàòîðíûå
èçìåðåíèÿ ñêîðîñòåé õèìè÷åñêèõ ïðîöåññîâ.
Ñòîõàñòè÷åñêàÿ ìîäåëü õèìè÷åñêîé ýâîëþöèè ìåæçâåçäíîé

ñðåäû íåîáõîäèìà äëÿ èññëåäîâàíèé ìåæçâåçäíûõ îáëàêîâ
è ïðîòîïëàíåòíûõ äèñêîâ, à òàêæå èíòåðïðåòàöèè
íàáëþäàòåëüíûõ äàííûõ ïî õèìè÷åñêîìó ñîñòàâó âåùåñòâà
ýòèõ îáúåêòîâ. Ïîìèìî ýòîãî, ñ ïîìîùüþ ïîñòðîåííîé
ìîäåëè âîçìîæíî ïðîâåäåíèå èññëåäîâàíèé ñòîõàñòè÷åñêèõ
ýôôåêòîâ â àñòðîõèìè÷åñêèõ ñèñòåìàõ, ïðèìåðîì êîòîðûõ
ÿâëÿåòñÿ áèñòàáèëüíîñòü. Îïèñàíèå õèìè÷åñêèõ ïðîöåññîâ
íà ïîâåðõíîñòè ïûëåâûõ ÷àñòèö â ðàìêàõ ìîäåëè ìîæåò
áûòü äåòàëèçèðîâàíî, ÷òî ïîçâîëèò èñïîëüçîâàòü åå ïðè
ïîäðîáíîì èçó÷åíèè ñòðóêòóðû è ñîñòàâà ìàíòèé ìåæçâåçäíûõ
è ìåæïëàíåòíûõ ïûëåâûõ ÷àñòèö.

Ëè÷íûé âêëàä àâòîðà â ñîâìåñòíûå ðàáîòû

Â ðàáîòàõ, âûïîëíåííûõ â ñîàâòîðñòâå, àâòîð äèññåðòàöèè:
1. ïðåäëîæèë è ðåàëèçîâàë ïðîâåäåíèå îöåíîê âëèÿíèÿ

íåòî÷íîñòåé ñêîðîñòåé õèìè÷åñêèõ ðåàêöèé íà ðåçóëüòàòû
àñòðîõèìè÷åñêîãî ìîäåëèðîâàíèÿ;

7



2. ðàçðàáîòàë ñòîõàñòè÷åñêóþ ìîäåëü õèìè÷åñêîé ýâîëþöèè
ìåæçâåçäíîé ñðåäû;

3. ðåàëèçîâàë ïðîãðàììíûé êîä, âïåðâûå ïîçâîëÿþùèé
ïðîâîäèòü ñàìîñîãëàñîâàííûé ðàñ÷åò êàê ãàçîôàçíîé,
òàê è ïîâåðõíîñòíîé õèìèè ìåòîäîì Ìîíòå Êàðëî
ñ èñïîëüçîâàíèåì ñåòêè ãàçîôàçíûõ è ïîâåðõíîñòíûõ
ðåàêöèé, ñîäåðæàùèõ îïèñàíèÿ ðåàëèñòè÷íî áîëüøîãî
÷èñëà õèìè÷åñêèõ ñîåäèíåíèé è ïðîöåññîâ ìåæäó íèìè;

4. ïðîâåë èññëåäîâàíèå ãðàíèö ïðèìåíèìîñòè ìåòîäîâ
Áàëàíñíûõ óðàâíåíèé è Ìîäèôèöèðîâàííûõ áàëàíñíûõ
óðàâíåíèé äëÿ ìîäåëèðîâàíèÿ õèìè÷åñêîé ýâîëþöèè
ìåæçâåçäíîé ñðåäû;

5. âûïîëíèë âñå ÷èñëåííûå ðàñ÷åòû õèìè÷åñêèõ
ïðîöåññîâ â ìåæçâåçäíîé ñðåäå ñ èñïîëüçîâàíèåì êàê
äåòåðìèíèñòè÷åñêèõ, òàê è ñòîõàñòè÷åñêèõ ìåòîäîâ;

6. ïðèíèìàë àêòèâíîå ó÷àñòèå â ïîñòàíîâêå çàäà÷,
îáñóæäåíèè è èíòåðïðåòàöèè ðåçóëüòàòîâ è íàïèñàíèè
ñòàòåé.

Àïðîáàöèÿ

Ðåçóëüòàòû ðàáîòû áûëè ïðåäñòàâëåíû íà âñåðîññèéñêèõ
è ìåæäóíàðîäíûõ êîíôåðåíöèÿõ, à òàêæå ñåìèíàðàõ
êàôåäðû àñòðîíîìèè è ãåîäåçèè Óðàëüñêîãî Ãîñóäàðñòâåííîãî
óíèâåðñèòåòà èì. À.Ì. Ãîðüêîãî è Èíñòèòóòà àñòðîíîìèè
îáùåñòâà Ìàêñà Ïëàíêà (Õàéäåëüáåðã, Ãåðìàíèÿ):

1. íà XXXII, XXXIV, XXXV è XXXVII Çèìíèõ ñòóäåí÷åñêèõ
êîíôåðåíöèÿõ ¿Ôèçèêà ÊîñìîñàÀ, ïðîõîäèâøèõ â
Àñòðîíîìè÷åñêîé îáñåðâàòîðèè ÓðÃÓ â 2004, 2005, 2006 è
2008 ãã.;

2. íà 11 è 12 Âñåðîññèéñêèõ êîíôåðåíöèÿõ ñòóäåíòîâ�
ôèçèêîâ, ïðîõîäèâøèõ â Åêàòåðèíáóðãå (2005) è
Íîâîñèáèðñêå (2006);
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3. íà 4 ìåæäóíàðîäíîì ñèìïîçèóìå The Dense Interstellar
Medium in Galaxies (4th Cologne-Bonn-Zermatt-Symposium),
ïðîõîäèâøåì â ã. Öåðìàòò (Øâåéöàðèÿ, 2003);

4. íà ñîâåùàíèè ¿Çâåçäîîáðàçîâàíèå â Ãàëàêòèêå è çà åå
ïðåäåëàìèÀ, ïðîõîäèâøåì â Èíñòèòóòå àñòðîíîìèè ÐÀÍ
(Ìîñêâà) â 2006 ãîäó;

5. íà ìåæäóíàðîäíîì ñèìïîçèóìå ¿Complex molecules
in Space: Present status and prospects with ALMAÀ,
ïðîõîäèâøåì â ã. Fuglsocentret (Äàíèÿ) â 2006 ãîäó;

6. íà ìåæäóíàðîäíîé êîíôåðåíöèè ¿Science with ALMA: a new
era for AstrophysicsÀ, ïðîõîäèâøåé â Ìàäðèäå (Èñïàíèÿ) â
2006 ã.;

7. íà ìåæäóíàðîäíîé êîíôåðåíöèè ¿Molecules in Space and
LaboratoryÀ, ïðîõîäèâøåé â Ïàðèæå (Ôðàíöèÿ) â 2007 ãîäó;

8. íà ñåìèíàðàõ Èíñòèòóòà àñòðîíîìèè îáùåñòâà Ìàêñà
Ïëàíêà â ã. Ãåéäåëüáåðãå (Ãåðìàíèÿ) â 2006 è 2008 ãîäàõ.

Ñòðóêòóðà ðàáîòû

Äèññåðòàöèÿ ñîñòîèò èç ââåäåíèÿ, ÷åòûðåõ ãëàâ è çàêëþ÷åíèÿ.
Ñîäåðæèò 9 òàáëèö íà 9 ñòðàíèöàõ, 24 ðèñóíêà íà 24 ñòðàíèöàõ,
áèáëèîãðàôèþ èç 160 íàèìåíîâàíèé íà 18 ñòðàíèöàõ. Îáùèé
îáúåì � 161 ñòðàíèöà.

Ïóáëèêàöèè

Îñíîâíûå ðåçóëüòàòû äèññåðòàöèè îïóáëèêîâàíû â ñëåäóþùèõ
ðàáîòàõ:

1. Âàñþíèí À. È., Ñîáîëåâ À. Ì., Âèáå Ä. Ç., Ñåìåíîâ Ä. À.
Î âëèÿíèè íåòî÷íîñòåé ñêîðîñòåé õèìè÷åñêèõ ðåàêöèé íà
ðåçóëüòàòû àñòðîõèìè÷åñêîãî ìîäåëèðîâàíèÿ // Ïèñüìà â
Àñòðîí. æóðí. � 2004. � Ò. 30, � 8. � Ñ. 623�634.
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2. Vasyunin A. I., Semenov D. A., Henning T., Wakelam V.,
Herbst E., Sobolev A. M. Chemistry in disks: a sensitivity
analysis // Astrophys. J. � 2008. � Vol. 672. � P. 629�641.

3. Âàñþíèí À. È. Ìîäåëèðîâàíèå õèìèè íà ïîâåðõíîñòè
ïûëåâûõ ÷àñòèö: íóæåí ëè ó÷åò ñòîõàñòè÷åñêèõ
ýôôåêòîâ? // Ôèçèêà êîñìîñà. � Òðóäû 37-é ìåæäóíàðîä.
ñòóä. íàó÷. êîíô., Åêàòåðèíáóðã, 28 ÿíâ.�1 ôåâð. 2008
ã. � Åêàòåðèíáóðã: Èçä-âî Óðàë. óí-òà, 2008. � Ñ. 254.
Ýòà ïóáëèêàöèÿ ñîäåðæèò îñíîâíûå ðåçóëüòàòû. Áîëåå
ïîäðîáíîå èçëîæåíèå ñîäåðæèòñÿ â ñòàòüå Vasyunin A. I.,
Semenov D. A., Wiebe D. S., Henning Th. ¿A Uni�ed Monte
Carlo Treatment of Gas-Grain Chemistry for Large Reaction
Networks. I. Testing Validity of Rate Equations in Molecular
CloudsÀ ïðèíÿòîé ê ïå÷àòè â Astrophysical Journal (13 ñòð.,
astro-ph/0810.1591).

4. Vasyunin A. I., Semenov D. A., Henning T., Wakelam V.,
Herbst E., Sobolev A. M. Chemistry in protoplanetary disks:
analysis of uncertainties // Molecules in Space and Laborato-
ry. � Proc. meet., Paris, France, May 14-18, 2007. Editors: J.L.
Lemaire, F. Combes. � 2007. � Publisher: S. Diana. � P. 112.

5. Vasyunin A. I., Semenov D. A., Sobolev A. M., Henning T.
Reliability of disk chemical modelling // Science with ALMA:
a new era for astrophysics. � Proc. Internat. conf., Madrid,
Spain, Nov. 13�17, 2006. � P. 88.

6. Vasyunin A. I., Semenov D. A., Sobolev A. M., Hen-
ning T. Reliability of disk chemical modelling // Complex
molecules in Space: Present status and prospects with AL-
MA. � Proc. symp., Fuglsocentret, Denmark, May 8�11,
2006. � P. 68.

7. Âàñþíèí À. È. Ñòîõàñòè÷åñêîå ìîäåëèðîâàíèå õèìè÷åñêîé
ýâîëþöèè ÌÇÑ ñ ó÷åòîì ãàçîïûëåâîãî âçàèìîäåéñòâèÿ //
Çâåçäîîáðàçîâàíèå â Ãàëàêòèêå è çà åå ïðåäåëàìè / Ðåä.
Ä. Ç. Âèáå, Ì. Ñ. Êèðñàíîâà. � Ñá. òðóäîâ êîíô., Ìîñêâà,
17�18 àïð. 2006 ã. � Ì.: ßíóñ�Ê, 2006. � Ñ. 119�125.
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8. Âàñþíèí À. È., Ñîáîëåâ À. Ì. Ñòîõàñòè÷åñêîå
ìîäåëèðîâàíèå õèìè÷åñêîé ýâîëþöèè ÌÇÑ ñ ó÷åòîì
ãàçîïûëåâîãî âçàèìîäåéñòâèÿ // Ôèçèêà êîñìîñà. � Òðóäû
35-é ìåæäóíàðîä. ñòóä. íàó÷. êîíô., Åêàòåðèíáóðã, 31
ÿíâ.�5 ôåâð. 2006 ã. � Åêàòåðèíáóðã: Èçä-âî Óðàë. óí-òà,
2006. � Ñ. 242.

9. Âàñþíèí À. È., Øåìàòîâè÷ Â. È. Ñòîõàñòè÷åñêèå ìåòîäû
ìîäåëèðîâàíèÿ õèìèè ìåæçâåçäíîé ñðåäû // Ôèçèêà
êîñìîñà. � Òðóäû 34-é ìåæäóíàðîä. ñòóä. íàó÷. êîíô.,
Åêàòåðèíáóðã, 31 ÿíâ.�4 ôåâð. 2005 ã. � Åêàòåðèíáóðã: Èçä-
âî Óðàë. óí-òà, 2005. � Ñ. 246.

10. Âàñþíèí À. È., Ñåìåíîâ Ä. À., Ñîáîëåâ À. Ì., Henning T.Î
òî÷íîñòè àñòðîõèìè÷åñêîãî ìîäåëèðîâàíèÿ îêîëîçâåçäíûõ
äèñêîâ // Ôèçèêà êîñìîñà. � Òðóäû 34-é ìåæäóíàðîä.
ñòóä. íàó÷. êîíô., Åêàòåðèíáóðã, 31 ÿíâ.�4 ôåâð. 2005 ã. �
Åêàòåðèíáóðã: Èçä-âî Óðàë. óí-òà, 2005. � Ñ. 247.

11. Âàñþíèí À. È., Ñîáîëåâ À. Ì., Âèáå Ä. Ç., Ñåìåíîâ Ä. À.
Î âëèÿíèè íåòî÷íîñòåé ñêîðîñòåé õèìè÷åñêèõ ðåàêöèé íà
ðåçóëüòàòû àñòðîõèìè÷åñêîãî ìîäåëèðîâàíèÿ // Ôèçèêà
êîñìîñà. � Òðóäû 33-é ìåæäóíàðîä. ñòóä. íàó÷. êîíô.,
Åêàòåðèíáóðã, 2�6 ôåâð. 2004 ã. � Åêàòåðèíáóðã: Èçä-âî
Óðàë. óí-òà, 2004. � Ñ. 239.

12. Sobolev A. M., Vasyunin A. I. Quanti�cation of uncertainties
in the model interstellar chemical abundances arising from in-
accuracies in reaction rates // The dense interstellar medium in
galaxies. Abstract book. � 4th Cologne-Bonn-Zermatt-Symp.,
Zermatt, Switzerland, Sept. 22�26, 2003. � P. 282.

Êðàòêîå ñîäåðæàíèå äèññåðòàöèè

Âî ââåäåíèè îáîñíîâûâàåòñÿ àêòóàëüíîñòü è ôîðìèðóþòñÿ
îñíîâíûå öåëè èññëåäîâàíèé, ïðîâåäåííûõ â äèññåðòàöèè.
Ãëàâà I äèññåðòàöèè ñîäåðæèò îáçîð ñîâðåìåííûõ

ïðåäñòàâëåíèé îá îáðàçîâàíèè çâåçä ìàëîé ìàññû è ðîëè
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õèìè÷åñêèõ ïðîöåññîâ â ìåæçâåçäíîé ñðåäå (ÌÇÑ) â õîäå
ýòîãî ïðîöåññà è åãî èññëåäîâàíèè. Ñîãëàñíî [2], ïðîöåññ
îáðàçîâàíèÿ çâåçä ìàëûõ ìàññ è ïëàíåòíûõ ñèñòåì âîêðóã íèõ
ìîæåò áûòü ðàçäåëåí íà 5 îñíîâíûõ ýòàïîâ. Íà ïåðâîì ýòàïå
ïðîèñõîäèò ôðàãìåíòàöèÿ ãèãàíòñêîãî ìîëåêóëÿðíîãî îáëàêà
è ïîÿâëåíèå â íåì ïëîòíûõ õîëîäíûõ ÿäåð, èíäèêàòîðàìè
êîòîðûõ âûñòóïàþò òàêèå ìîëåêóëû, êàê C2S è NH3. Íà
âòîðîì ýòàïå íà÷èíàåòñÿ êîëëàïñ ïëîòíûõ ÿäåð. Õèìè÷åñêîé
îñîáåííîñòüþ ýòîé ñòàäèè ÿâëÿåòñÿ âûñîêàÿ ñòåïåíü
âûìåðçàíèÿ áîëüøèíñòâà ìîëåêóë (H2O, CO, CO2) èç ãàçîâîé
ôàçû íà ïûëü â öåíòðàëüíîé, íàèáîëåå ïëîòíîé, òåìíîé è
õîëîäíîé ÷àñòè ÿäðà. Òðåòèé ýòàï êîëëàïñà õàðàêòåðèçóåòñÿ
ïîÿâëåíèåì â öåíòðå ãîðÿ÷åé ïðîòîçâåçäû, íà÷èíàþùåé
ðàçãîíÿòü ñâîèì èçëó÷åíèåì îêðóæàþùåå âåùåñòâî, â êîòîðîå
îíà ïîêà åùå ãëóáîêî ïîãðóæåíà. Ïîñêîëüêó íà ýòîé ñòàäèè
ïðîäîëæàåòñÿ àêêðåöèÿ âåùåñòâà èç îáëàêà íà çâåçäó, íàëè÷èå
ó âåùåñòâà óãëîâîãî ìîìåíòà îáóñëàâëèâàåò âîçíèêíîâåíèå
âîêðóã çâåçäû àêêðåöèîííîãî äèñêà è áèïîëÿðíûõ äæåòîâ.
Èíäèêàòîðàìè âçàèìîäåéñòâèÿ äæåòîâ ñ îêðóæàþùèì
âåùåñòâîì âûñòóïàþò ìîëåêóëû CH3OH, SO, SO2, HCN,
SiO, äèñêà � H2O. Íà ÷åòâåðòîì ýòàïå ïðàêòè÷åñêè
ñôîðìèðîâàâøàÿñÿ çâåçäà óæå ðàçîãíàëà îêðóæàâøóþ
åå ìàòåðèþ îáëàêà è îêðóæåíà ëèøü ïðîòîïëàíåòíûì
äèñêîì, â êîòîðîì ôîðìèðóþòñÿ òàêèå ìîëåêóëû, êàê CN,
HNC, HCO+, H2O, CO, HCN. Íàêîíåö, ïÿòûé è ïîñëåäíèé
ýòàï õàðàêòåðèçóåòñÿ ïîÿâëåíèåì ìîëîäîé çâåçäû ãëàâíîé
ïîñëåäîâàòåëüíîñòè è, âîçìîæíî, ïëàíåòíîé ñèñòåìû âîêðóã
íåå.
Êðîìå òîãî, â ãëàâå I îòìå÷àþòñÿ îñîáåííîñòè õèìè÷åñêîãî

ñîñòàâà ïðîòîïëàíåòíûõ äèñêîâ: ïîíèæåííîå â 3 � 100
ðàç ïî ñðàâíåíèþ ñ ïðîòîçâåçäíûì îáëàêîì ñîäåðæàíèå
ðÿäà ìîëåêóë, íàëè÷èå èçëó÷åíèÿ ìîëåêóë CO è HCO+,
âîçíèêàþùåãî â õîëîäíîì (∼ 10Ê) ãàçå, â íåêîòîðûõ èç íèõ. Â
ãëàâå I îòìå÷àåòñÿ, ÷òî õèìè÷åñêèå ïðîöåññû â ìåæçâåçäíîé
ñðåäå îïðåäåëÿþò òàêèå êëþ÷åâûå ôèçè÷åñêèå ïàðàìåòðû
çâåçäîîáðàçîâàíèÿ, êàê ñòåïåíü èîíèçàöèè ñðåäû, à òàêæå
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ïðîöåññû îõëàæäåíèÿ ãàçà. Ñëåäîâàòåëüíî, äåòàëüíîå èçó÷åíèå
õèìè÷åñêèõ ïðîöåññîâ â ìåæçâåçäíîé ñðåäå âàæíî íå òîëüêî ñ
íàáëþäàòåëüíîé òî÷êè çðåíèÿ, íî è äëÿ ïîíèìàíèÿ ñóùíîñòåé
ôèçè÷åñêèõ ïðîöåññîâ, ñîïðîâîæäàþùèõ îáðàçîâàíèå çâåçä [3].
Äàëåå â ãëàâå I ðàññìàòðèâàþòñÿ îñíîâíûå òèïû õèìè÷åñêèõ

ïðîöåññîâ â ìåæçâåçäíîé ñðåäå è îñîáåííîñòè ñîâðåìåííûõ
àñòðîõèìè÷åñêèõ ìîäåëåé. Õèìè÷åñêèå ïðîöåññû â ÌÇÑ
ìîãóò áûòü ðàçäåëåíû íà 2 îñíîâíûõ òèïà. Ïðîöåññû
ïåðâîãî òèïà ïðîòåêàþò â ãàçå, â òî âðåìÿ, êàê ïðîöåññû
âòîðîãî òèïà � íà ïîâåðõíîñòè ïûëåâûõ ÷àñòèö. Îñíîâíûìè
òèïàìè õèìè÷åñêèõ ðåàêöèé, ïðîòåêàþùèõ â ãàçîâîé ôàçå,
ÿâëÿþòñÿ ðåàêöèè ðàäèàòèâíîé àññîöèàöèè, íà íà÷àëüíûõ
ýòàïàõ õèìè÷åñêîé ýâîëþöèè ïðèâîäÿùèå ê îáðàçîâàíèþ áîëåå
ñëîæíûõ ìîëåêóë èç ïðîñòûõ, ïðîöåññû ôîòîèîíèçàöèè è
ôîòîäèññîöèàöèè, ïðèâîäÿùèå ê îáðàçîâàíèþ ìîëåêóëÿðíûõ
èîíîâ è ðàçðóøåíèþ ñëîæíûõ ìîëåêóë, à òàêæå èîí�
íåéòðàëüíûå è íåéòðàëüíî�íåéòðàëüíûå ðåàêöèè, ïðèâîäÿùèå
ê ïåðåðàñïðåäåëåíèþ ñâÿçåé ìåæäó àòîìàìè ðåàãåíòîâ, è,
ñëåäîâàòåëüíî, ê ïðåâðàùåíèþ îäíèõ ñëîæíûõ ìîëåêóë â
äðóãèå.
Õèìè÷åñêîå âçàèìîäåéñòâèå ãàçà è ïûëåâûõ ÷àñòèö

îñóùåñòâëÿåòñÿ ÷åðåç ïðîöåññû àêêðåöèè è äåñîðáöèè àòîìîâ è
ìîëåêóë. Â ÷àñòíîñòè, èìåííî ïðîöåññ àêêðåöèè îòâåòñòâåíåí
çà âûìåðçàíèå ìîëåêóë èç ãàçà íà ïûëü â òåìíûõ õîëîäíûõ
ìîëåêóëÿðíûõ ÿäðàõ.
Õèìè÷åñêèå ðåàêöèè íà ïîâåðõíîñòè ïûëåâûõ ÷àñòèö �

ñâîåãî ðîäà êàòàëèòè÷åñêèå ïðîöåññû, â êîòîðûõ åñòåñòâåííûì
ïðèðîäíûì êàòàëèçàòîðîì âûñòóïàåò ïîâåðõíîñòü ïûëåâîé
÷àñòèöû. Âàæíåéøèì èç íèõ ÿâëÿåòñÿ ôóíäàìåíòàëüíûé
ïðîöåññ îáðàçîâàíèÿ ìîëåêóëÿðíîãî âîäîðîäà. Äðóãèå
ïîâåðõíîñòíûå ðåàêöèè â îñíîâíîì ïðèâîäÿò ê îáðàçîâàíèþ
ñëîæíûõ ìîëåêóë èç áîëåå ïðîñòûõ. Îñîáåííî ýôôåêòèâíî
íà ïîâåðõíîñòè ïûëåâûõ ÷àñòèö ôîðìèðóþòñÿ ñëîæíûå
îðãàíè÷åñêèå ìîëåêóëû, ñîäåðæàùèå äëèííûå óãëåðîäíûå
öåïî÷êè [4]. Â ãëàâå I îòìå÷àåòñÿ, ÷òî ïðè ìîäåëèðîâàíèè
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õèìè÷åñêèõ ðåàêöèé íà ïîâåðõíîñòè ïûëåâûõ ÷àñòèö âàæåí
ó÷åò èõ ñòîõàñòè÷åñêîé ïðèðîäû [5].
Ñîâðåìåííûå àñòðîõèìè÷åñêèå ìîäåëè, êàê ïðàâèëî,

ñòðîÿòñÿ â ïðèáëèæåíèè òàê íàçûâàåìûõ õèìè÷åñêèõ
áàëàíñíûõ óðàâíåíèé (ÕÁÓ) è âêëþ÷àþò äî íåñêîëüêèõ ñîòåí
àòîìîâ è ìîëåêóë è íåñêîëüêèõ òûñÿ÷ õèìè÷åñêèõ ðåàêöèé
ìåæäó íèìè. Èñòî÷íèêàìè äàííûõ î õèìè÷åñêèõ ðåàêöèÿõ
è èõ ñêîðîñòÿõ ÿâëÿåòñÿ íåñêîëüêî ïóáëè÷íî äîñòóïíûõ áàç
äàííûõ, íàïðèìåð, OSU.2007 [6] è RATE06 [7]. Êîíñòàíòû
ñêîðîñòè ýòèõ õèìè÷åñêèõ ðåàêöèé çà÷àñòóþ îïðåäåëåíû ñ
íåâûñîêîé òî÷íîñòüþ è ìîãóò ñîäåðæàòü îøèáêè îò 50 % äî
ïîðÿäêà âåëè÷èíû.
Ãëàâà II äèññåðòàöèîííîé ðàáîòû ïîñâÿùåíà èññëåäîâàíèþ

âëèÿíèÿ íåòî÷íîñòåé êîíñòàíò ñêîðîñòåé ðåàêöèé íà
ðåçóëüòàòû àñòðîõèìè÷åñêîãî ìîäåëèðîâàíèÿ. Â ãëàâå
èññëåäóþòñÿ ñëó÷àè òåìíîãî (n(H)=2·104 ñì−3, T=10K, Av >
10) è äèôôóçíîãî (n(H)=5·103 ñì−3, T=30K, Av=0.5) îáëàêîâ.
Äëÿ âñåõ ðàññìîòðåííûõ ñëó÷àåâ èññëåäîâàíèå âûïîëíåíî ñ

èñïîëüçîâàíèåì ñòàòèñòè÷åñêîé ìåòîäèêè. Ìåòîäèêà àíàëèçà
çàêëþ÷àëàñü â ñîçäàíèè è ïîñëåäóþùåì ñòàòèñòè÷åñêîì
àíàëèçå áîëüøîé âûáîðêè (ïîðÿäêà 10000) ñòàòè÷åñêèõ
ãàçîôàçíûõ ìîäåëåé õèìè÷åñêîé ýâîëþöèè, ðàññ÷èòàííûõ ïðè
îäèíàêîâûõ ôèçè÷åñêèõ óñëîâèÿõ, ñ îäèíàêîâûì íàáîðîì
õèìè÷åñêèõ ðåàêöèé ìåæäó îäíèìè è òåìè æå ñîåäèíåíèÿìè,
íî ñ ðàçëè÷íûìè êîíñòàíòàìè ñêîðîñòåé. Äëÿ îïðåäåëåííîñòè
ìû îãðàíè÷èëèñü ðàññìîòðåíèåì âëèÿíèÿ ïîãðåøíîñòè â
îïðåäåëåíèè α, êîíñòàíòû â êîýôôèöèåíòå ñêîðîñòè ðåàêöèè,
âàðüèðîâàíèå êîòîðîé ïðèâîäèò ê åãî ëèíåéíîìó èçìåíåíèþ
è íå èçìåíÿåò òàêèå ñâîéñòâà ðåàêöèè, êàê òåìïåðàòóðíûé
áàðüåð è äð. Âåëè÷èíà α âûáèðàëàñü ñëó÷àéíûì îáðàçîì
âíóòðè ñîîòâåòñòâóþùåãî èíòåðâàëà îøèáîê, öåíòðèðîâàííîãî
íà çíà÷åíèè êîíñòàíòû, ïðèâåäåííîì â áàçå õèìè÷åñêèõ
ðåàêöèé.
Äëÿ ìîäåëüíûõ îáèëèé ìîëåêóë áûëè ðàññ÷èòàíû äèñïåðñèè,

íà îñíîâàíèè âåëè÷èí êîòîðûõ äëÿ ñëó÷àåâ òåìíîãî è
äèôôóçíîãî îáëàêîâ ìîëåêóëû áûëè ðàçäåëåíû íà 6 ãðóïï.

14



Áûëà âûÿâëåíà çàâèñèìîñòü âåëè÷èíû äèñïåðñèè ìîäåëüíîãî
îáèëèÿ ìîëåêóë îò èõ ñëîæíîñòè, ò.å. îò ÷èñëà ñîñòàâëÿþùèõ
èõ àòîìîâ. Ïî�âèäèìîìó, ýòî ñâÿçàíî ñ òåì, ÷òî íåòî÷íîñòè
ìîäåëüíûõ îáèëèé, îáóñëîâëåííûå íåîïðåäåëåííîñòÿìè
ñêîðîñòåé õèìè÷åñêèõ ðåàêöèé, èìåþò êóìóëÿòèâíûé õàðàêòåð
è íàêàïëèâàþòñÿ â äëèííûõ öåïî÷êàõ ðåàêöèé. Ïîñêîëüêó
ñëîæíàÿ ìîëåêóëà îáðàçóåòñÿ, êàê ïðàâèëî, â áîëåå äëèííîé
öåïî÷êå ïîñëåäîâàòåëüíûõ ïðîöåññîâ, ðåçóëüòèðóþùàÿ
äèñïåðñèÿ åå îáèëèÿ îêàçûâàåòñÿ áîëüøå. Ïðè ýòîì â ãëàâå II
îòìå÷àåòñÿ, ÷òî äèñïåðñèè îáèëèé íàáëþäàåìî çíà÷èìûõ
ìîëåêóë íå ïðåâûøàþò 0.5 � 1 ïîðÿäêà âåëè÷èíû, ÷òî
ñîïîñòàâèìî ñ òî÷íîñòüþ èõ îïðåäåëåíèÿ èç íàáëþäåíèé.
Äàëåå â ãëàâå II èññëåäóåòñÿ âëèÿíèå íåòî÷íîñòåé

ñêîðîñòåé ðåàêöèé íà îïðåäåëåíèå ôèçè÷åñêèõ ïàðàìåòðîâ
ìîëåêóëÿðíûõ îáëàêîâ. Â ÷àñòíîñòè, ïîêàçûâàåòñÿ, ÷òî
�õèìè÷åñêèå ÷àñû�, îñíîâàííûå íà îòíîøåíèè îáèëèé
öèàíîïîëèèíîâ (íàïðèìåð, HC3N/HC5N) ïðàêòè÷åñêè
ïåðåñòàþò ðàáîòàòü, åñëè ó÷åñòü â õèìè÷åñêîé ìîäåëè
íåòî÷íîñòè ñêîðîñòåé õèìè÷åñêèõ ðåàêöèé.
Ïîñëå ýòîãî â ãëàâå II èññëåäóåòñÿ âîïðîñ î òîì, êàêèå

õèìè÷åñêèå ðåàêöèè âíîñÿò íàèáîëüøèé âêëàä â íåòî÷íîñòè
ìîäåëüíûõ îáèëèé, è ìîãóò ëè ýòè íåòî÷íîñòè áûòü
óìåíüøåíû. Èñïîëüçîâàííûé â ðàáîòå ìåòîä âàðüèðîâàíèÿ
êîíñòàíò ñêîðîñòåé ïîçâîëÿåò îöåíèòü ëèíåéíóþ êîððåëÿöèþ
îáèëèÿ äàííîé ìîëåêóëû ñ êîíñòàíòàìè ñêîðîñòåé îòäåëüíûõ
ðåàêöèé. Ïîêàçàíî, ÷òî ðåàêöèè, èìåþùèå íàèáîëüøèå
çíà÷åíèÿ êîýôôèöèåíòîâ êîððåëÿöèè ìåæäó âûáîðêàìè
èõ êîíñòàíò α è îáèëèÿìè äàííîé ìîëåêóëû, âíîñÿò
íàèáîëüøèé âêëàä â ðåçóëüòèðóþùóþ íåîïðåäåëåííîñòü
ìîäåëüíîãî îáèëèÿ äàííîé ìîëåêóëû. Äëÿ ñëó÷àÿ òåìíîãî
îáëàêà âûäåëåíû õèìè÷åñêèå ðåàêöèé, âíîñÿùèå íàèáîëüøèé
âêëàä â íåòî÷íîñòè ìîäåëüíûõ îáèëèé öèàíîïîëèèíîâ HCnN,
n=1 � 9.
Â ãëàâå III ïðîâåäåíî èññëåäîâàíèå âëèÿíèÿ íåòî÷íîñòåé

ñêîðîñòåé õèìè÷åñêèõ ðåàêöèé íà ðåçóëüòàòû ìîäåëèðîâàíèÿ
ïðîòîïëàíåòíîãî äèñêà (R = 800 à.å., Mdisk = 0.07 M⊙, ñêîðîñòü
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àêêðåöèè Ṁ = 10−8M⊙/ãîä, ïàðàìåòð âÿçêîñòè α = 0.01
[8]) âîêðóã çâåçäû òèïà Ò Òåëüöà. Ïîìèìî èçó÷åíèÿ àñïåêòîâ,
àíàëîãè÷íûõ ðàññìîòðåííûì â ïåðâîé ÷àñòè ãëàâû, äëÿ
ïðîòîïëàíåòíîãî äèñêà âûïîëíåíû äîïîëíèòåëüíûå äåéñòâèÿ:
ïîñòðîåíû êàðòû ðàñïðåäåëåíèÿ îáèëèé èîíîâ è ìîëåêóë
â äèñêå, à òàêæå êàðòû ðàñïðåäåëåíèÿ èõ äèñïåðñèé.
Îáíàðóæåíî, ÷òî ëó÷åâûå êîíöåíòðàöèè íåêîòîðûõ ìîëåêóë
â äèñêå ìåíåå ïîäâåðæåíû âëèÿíèþ îøèáîê ñêîðîñòåé
õèìè÷åñêèõ ðåàêöèé (CO, C+, H+

3 , H2O, NH3, N2H+, HCNH+),
÷òî äåëàåò èõ âåðîÿòíûìè êàíäèäàòàìè íà ðîëü èíäèêàòîðîâ
ôèçè÷åñêèõ óñëîâèé â ïðîòîïëàíåòíûõ äèñêàõ. Ñ ïîìîùüþ
êîððåëÿöèîííîãî ìåòîäà âûäåëåíà íåáîëüøàÿ ãðóïïà ðåàêöèé
(56 èëè 1 % îò îáùåãî ÷èñëà âêëþ÷åííûõ â ìîäåëü), âíîñÿùàÿ
íàèáîëüøèé âêëàä â íåîïðåäåëåííîñòè ìîäåëüíûõ îáèëèé
ìîëåêóë â îáëàêàõ è äèñêå. Äàííûå ðåàêöèè ïðåäëàãàþòñÿ äëÿ
äàëüíåéøåãî ëàáîðàòîðíîãî èçó÷åíèÿ.
Â ãëàâå IV äèññåðòàöèè ñòðîèòñÿ ñòîõàñòè÷åñêàÿ ìîäåëü

õèìè÷åñêîé ýâîëþöèè ìåæçâåçäíîé ñðåäû, èññëåäóþòñÿ
ãðàíèöû ïðèìåíèìîñòè ìåòîäîâ áàëàíñíûõ óðàâíåíèé è
ìîäèôèöèðîâàííûõ áàëàíñíûõ óðàâíåíèé äëÿ ìîäåëèðîâàíèÿ
õèìè÷åñêèõ ïðîöåññîâ íà ïîâåðõíîñòè ïûëåâûõ ÷àñòèö, à
òàêæå îïèñûâàåòñÿ íåèçâåñòíûé ðàíåå âûñîêîýôôåêòèâíûé
ñïîñîá ôîðìèðîâàíèÿ ìîëåêóëÿðíîãî âîäîðîäà íà ïîâåðõíîñòè
ïûëåâûõ ÷àñòèö.
Â íà÷àëå ãëàâû IV ïîäðîáíî èçëîæåíû îñíîâû

ìàòåìàòè÷åñêîãî àïïàðàòà, íà êîòîðûé îïèðàåòñÿ
ñòîõàñòè÷åñêîå îïèñàíèå õèìè÷åñêè ðåàãèðóþùèõ ñèñòåì.
Ôîðìóëèðóåòñÿ õèìè÷åñêîå óïðàâëÿþùåå óðàâíåíèå, ñòðîèòñÿ
èåðàðõèÿ ñòîõàñòè÷åñêèõ ìîäåëåé. Ïîêàçûâàåòñÿ, ÷òî
äåòåðìèíèñòè÷åñêèå õèìè÷åñêèå áàëàíñíûå óðàâíåíèÿ
ÿâëÿþòñÿ ïðåäåëüíûì ñëó÷àåì ñòîõàñòè÷åñêîãî õèìè÷åñêîãî
óïðàâëÿþùåãî óðàâíåíèÿ ïðè áåñêîíå÷íî áîëüøîì ÷èñëå
ðåàãèðóþùèõ ÷àñòèö. Íà îñíîâå ââåäåííîãî ìàòåìàòè÷åñêîãî
àïïàðàòà ñòðîèòñÿ êëàññè÷åñêèé àëãîðèòì ñòîõàñòè÷åñêîãî
ìîäåëèðîâàíèÿ (ÀÑÌ) [1].
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Ìèêðîôèçè÷åñêàÿ ìîäåëü õèìè÷åñêèõ ïðîöåññîâ íà
ïîâåðõíîñòè ïûëåâîé ÷àñòèöû ïîñòðîåíà íà îñíîâå ðàáîòû [4].
Ïîñêîëüêó ðÿä àñïåêòîâ õèìèè íà ïîâåðõíîñòè ïûëåâûõ ÷àñòèö
ñëàáî èçó÷åí, â äèññåðòàöèè ðàññìîòðåíî äâà âàðèàíòà ìîäåëè.
Â ïåðâîì îñíîâíûì èñòî÷íèêîì ìîáèëüíîñòè ëåãêèõ àòîìîâ è
ìîëåêóë ÿâëÿåòñÿ ýôôåêò êâàíòîâîãî òóííåëèðîâàíèÿ ÷åðåç
ïîòåíöèàëüíûå áàðüåðû íà ïîâåðõíîñòè ïûëåâîé ÷àñòèöû, à
îòíîøåíèÿ ýíåðãèé äåñîðáöèè ê ýíåðãèÿì äèôôóçèè Eb/ED

àòîìîâ è ìîëåêóë ðàâíî 0.3 [4]. Âî âòîðîì ñëó÷àå èñòî÷íèêîì
ìîáèëüíîñòè âñåõ àòîìîâ è ìîëåêóë ÿâëÿþòñÿ ëèøü èõ
òåïëîâûå êîëåáàíèÿ, à îòíîøåíèå Eb/ED ïðèíÿòî ðàâíûì 0.77
[9]. Â ãëàâå IV îòìå÷åíî, ÷òî áîëüøåå âëèÿíèå ñòîõàñòè÷íîñòè
ïîâåðõíîñòíîé õèìèè íà ðåçóëüòàòû ìîäåëèðîâàíèÿ îæèäàåòñÿ
â ïåðâîì ñëó÷àå, ò.ê. õèìè÷åñêèå áàëàíñíûå óðàâíåíèÿ
íåêîððåêòíû ïðåæäå âñåãî ïðè îïèñàíèè ñëó÷àÿ òàê
íàçûâàåìîãî �àêêðåöèîííîãî ïðåäåëà�, ò.å. ñèòóàöèè, â êîòîðîé
ñêîðîñòè ïîâåðõíîñòíûõ ðåàêöèé âûøå ñêîðîñòåé àêêðåöèè
ðåàãåíòîâ èç ãàçà íà ïûëü. Ýòà ñèòóàöèÿ òåì âåðîÿòíåå,
÷åì âûøå ñêîðîñòè ïîâåðõíîñòíûõ ðåàêöèé. Íàèáîëüøèå
èõ çíà÷åíèÿ äîñòèãàþòñÿ ïðè ó÷åòå ýôôåêòà êâàíòîâîãî
òóííåëèðîâàíèÿ è ïðè èñïîëüçîâàíèè çíà÷åíèÿ Eb/ED = 0.3.
Îïèñàííàÿ âûøå ìèêðîôèçè÷åñêàÿ ìîäåëü ÿâëÿåòñÿ ÷àñòüþ

ïîñòðîåííîé àâòîðîì äèññåðòàöèè ñòîõàñòè÷åñêîé ìîäåëè
õèìè÷åñêîé ýâîëþöèè ÌÇÑ. Âïåðâûå â ðàìêàõ åäèíîãî ìåòîäà
Ìîíòå Êàðëî óäàëîñü ñîâìåñòèòü ðàñ÷åò êàê ãàçîôàçíîé, òàê
è ïîâåðõíîñòíîé õèìèè. Ïðè ýòîì òàêæå âïåðâûå ìîäåëü
âêëþ÷àåò äîñòàòî÷íîå äëÿ ðåàëèñòè÷íîãî îïèñàíèÿ ñëîæíûõ
õèìè÷åñêèõ ïðîöåññîâ â ÌÇÑ ÷èñëî àòîìîâ è ìîëåêóë è
õèìè÷åñêèõ ðåàêöèé: áîëåå 600 è 6000 ñîîòâåòñòâåííî. Â ãëàâå
IV òàêæå îïèñàí ïðîãðàììíûé êîä, íàïèñàííûé àâòîðîì äëÿ
ðàñ÷åòà ýòîé è àíàëîãè÷íûõ ìîäåëåé.
Ïðè ïîìîùè ïîñòðîåííîé ñòîõàñòè÷åñêîé ìîäåëè ïóòåì

ñðàâíåíèÿ ðåçóëüòàòîâ áûëî âûïîëíåíî èññëåäîâàíèå ãðàíèö
ïðèìåíèìîñòè äåòåðìèíèñòè÷åñêèõ ìåòîäà õèìè÷åñêèõ
áàëàíñíûõ óðàâíåíèé è ìîäèôèöèðîâàííûõ áàëàíñíûõ
óðàâíåíèé äëÿ ìîäåëèðîâàíèÿ õèìè÷åñêîé ýâîëþöèè ÌÇÑ

17



ñ ó÷åòîì õèìèè íà ïîâåðõíîñòè ïûëåâûõ ÷àñòèö. Ñðàâíåíèå
ïðîâîäèëîñü äëÿ äèàïàçîíà ôèçè÷åñêèõ óñëîâèé (Av=0.2 �
15, n(H)=102 ñì−3 � 104 ñì−3, T=10K � 50K), âêëþ÷àþùåãî
ñî÷åòàíèÿ óñëîâèé, òèïè÷íûå äëÿ äèôôóçíûõ îáëàêîâ (Av ∼ 2,
n(H) = 103 ñì−3, T = 30K) è ïëîòíûõ ìîëåêóëÿðíûõ ÿäåð
(Av ∼ 10, n(H) = 104 ñì−3, T = 10K). Áûëî óñòàíîâëåíî,
÷òî óäîâëåòâîðèòåëüíîå ñîãëàñèå ìåæäó ìåòîäàìè áàëàíñíûõ
óðàâíåíèé è Ìîíòå Êàðëî äîñòèãàåòñÿ òîëüêî â ñëó÷àå, åñëè
ðàññìàòðèâàåìàÿ ìèêðîôèçè÷åñêàÿ ìîäåëü ïîâåðõíîñòíîé
õèìèè ïîäðàçóìåâàåò íåâûñîêóþ ìîáèëüíîñòü ðåàãåíòîâ íà
ïîâåðõíîñòè ïûëåâîé ÷àñòèöû. Â íàøåé ðàáîòå ýòî ìîäåëü áåç
ó÷åòà ýôôåêòà êâàíòîâîãî òóííåëèðîâàíèÿ è ñ îòíîøåíèåì
ýíåðãèé äèôôóçèè ê ýíåðãèÿì äåñîðáöèè Eb/ED=0.77. Â
ìîäåëÿõ ñ èíûìè ïàðàìåòðàìè ìèêðîôèçèêè (ñ ó÷åòîì
ýôôåêòà êâàíòîâîãî òóííåëèðîâàíèÿ èëè ñ Eb/ED=0.3)
äëÿ áîëüøèíñòâà ôèçè÷åñêèõ óñëîâèé íàèáîëüøèå ðàçëè÷èÿ
íàáëþäàþòñÿ â ìîäåëüíûõ îáèëèÿõ ìîëåêóë íà ïîâåðõíîñòè
ïûëåâûõ ÷àñòèö. Ïðè ýòîì, ïðè òåìïåðàòóðå T ∼ 30K
èìååòñÿ îñîáàÿ çîíà, ãäå íàáëþäàþòñÿ ðàçëè÷èÿ íå òîëüêî
îáèëèé íà ïîâåðõíîñòè ïûëè, íî è â îáèëèÿõ íàáëþäàåìûõ
ãàçîôàçíûõ ìîëåêóë (CO, NH3). Ïîêàçàíî, ÷òî ýòî ñâÿçàíî ñ
íåïðàâèëüíîé îöåíêîé ñêîðîñòè êîíâåðòàöèè ìîëåêóëû CO â
CO2 íà ïûëåâûõ ÷àñòèöàõ ïðè ðàñ÷åòå ìåòîäàìè áàëàíñíûõ
óðàâíåíèé. Îòìå÷åíî, ÷òî ñîãëàñèå ìåòîäà Ìîíòå Êàðëî ñ
ìåòîäîì ìîäèôèöèðîâàííûõ áàëàíñíûõ óðàâíåíèé â öåëîì
íåñêîëüêî ëó÷øå, íåæåëè ñ ìåòîäîì ñòàíäàðòíûõ áàëàíñíûõ
óðàâíåíèé.
Â Çàêëþ÷åíèè ïðèâîäÿòñÿ îñíîâíûå ðåçóëüòàòû è âûâîäû

äèññåðòàöèè, ïîêàçàíà íàó÷íàÿ íîâèçíà îñíîâíûõ ðåçóëüòàòîâ
äèññåðòàöèè è èõ íàó÷íàÿ è ïðàêòè÷åñêàÿ öåííîñòü.
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