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Недавнее обнаружение бензонитрила (C6H5CN) [1] в межзвездной среде считается одним из важных открытий в области астрохимии и молекулярной астрофизики. Однако механизм его образования в межзвездных льдах остается неясным. В данной работе было проведено экспериментальное моделирование возможности одностадийного радиационно-индуцированного синтеза бензонитрила из изолированного межмолекулярного комплекса C6H6···HCN под действием рентгеновского излучения в жестком инертном окружении при криогенной температуре (4.5 К). Исходный комплекс и продукты его превращений были охарактеризованы с помощью Фурье ИК (инфракрасной)-спектроскопии в матрице твердого криптона.
Образование комплекса C6H6···HCN в криптоновой матрице было установлено на основе сравнения сдвигов фундаментальных полос поглощения HCN и С6H6 в ИК-спектре с результатами квантово-химических расчетов на уровне теории riMP2/L2a_3. Согласно расчетам, в этом межмолекулярном комплексе водородная связь образуется между атомом водорода HCN и одним из атомов углерода C6H6.
Синтез бензонитрила подтвержден непосредственным наблюдением трех из четырех его наиболее интенсивных полос поглощения, причем две из них оказались расщеплены на дублеты — вероятно, вследствие возмущения, связанного с образованием молекулы  
H2 в одной матричной клетке с бензонитрилом. Идентификация дополнительно подтверждена экспериментами с дейтерированным бензолом.
Предположительно, C6H5CN образуется в результате дегидрирования возбужденного комплекса C6H6···HCN с последующей быстрой рекомбинацией образовавшихся радикалов внутри матричной клетки. Предложенный механизм синтеза бензонитрила может реализоваться как в объеме астрофизических льдов, так и на поверхности зерен межзвездной пыли.
[image: ]Рис. 1. Фрагменты инфракрасных спектров осажденного и облученного образца C6H6/HCN/Kr (2:1:1000) при 4.5 К, подтверждающие радиационно-индуцированный синтез C6H5CN из C6H6···HCN
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