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Проведены  теоретические  исследования  неадиабатических  переходов  при
столкновении  молекулы  йода,  возбужденной  в  ионно-парное   состояние  E0g

+,  с
молекулой CF4. Для исследования динамики столкновений предложена приближенная
модель, рассматривающая сферический молекулярный партнер по столкновению  CF4

как эффективный атом с внутренней колебательной структурой. 
Поверхности потенциальной энергии и матричные элементы связи получены на

основе приближения   двухатомных фрагментов  в  молекуле.  Для правильного  учета
взаимодействий  на  больших  расстояниях  рассмотрена  специальная  форма  теории
возмущений  по  межмолекулярному  взаимодействию  [1].  Установлено  наличие
поправки  в  матричный  элемент  неадиабатической  связи  ионно-парных  состояний,
обусловленной   взаимодействием  дипольных  моментов  электронных  переходов  в
молекуле I2 и колебательных переходов в молекуле CF4. Динамика столкновений I2(E)
+CF4 исследована с использованием метода сильной связи электронно-колебательных
каналов   и  приближения  внезапных  возмущений  бесконечного  порядка  для
вращательных  каналов.  Рассмотрен  широкий  интервал  начальных  колебательных
возбуждений  vE молекулы  йода.  Несмотря  на  приближенный  характер,  модель
обеспечивает  достаточно  хорошее  согласие  с  доступными  экспериментальными
данными  о  константах  скоростей  неадиабатических  переходов  и  колебательных
распределениях  продуктов  [2,3].  Обнаружено,  что  взаимодействие  дипольных
моментов переходов в сталкивающихся молекулах существенно влияет на динамику
столкновений.  Неадиабатические  переходы,  сопровождающиеся  возбуждением
колебательных мод CF4, доминируют при vE≥8.  

В то же время детальное сопоставление с экспериментальными колебательными
распределениями [2,3] и с предыдущими исследованиями столкновений с  атомом Ar [1]
свидетельствует о том, что вращательные степени свободы  играют значительную роль в
неадиабатической  динамике.  Пренебрежение  этим  фактором  в  настоящей  модели  не
позволяет описать измеренные колебательные распределения количественно. 

Рассмотренная  модель,  позволяющая  рассматривать  электронно-колебательный
перенос  энергии  в  молекулярных  столкновениях  без  существенных  теоретических
сложностей,  может быть  полезна  для  исследования  различных  процессов с  участием
высокосимметричных молекул. 
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