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Obliczenia Ab initio parametréw spektroskopowych nitryli dla modelowania
obserwacji atmosfery Tytana.

Tytan: unikatowe laboratorium w ukladzie stonecznym.

Tytan, najwigkszy ksigzyc Saturna, jest jedynym obiektem poza Ziemig posiadajagcym gesta
atmosfere bogata w zwigzki organiczne. Od czasu misji Cassini—-Huygens wiadomo, ze w jego
atmosferze zachodza niezwykle zlozone procesy chemiczne, mogace prowadzi¢ do powstawania
czasteczek istotnych z punktu widzenia chemii prebiotycznej. Najnowsze obserwacje z teleskopow
Atacama Large Millimeter Array (ALMA) 1 James Webb Space Telescope (JWST) ujawnity
obecno$¢ wielu nitryli, zwigzkéw zawierajacych grupe —CN, takich jak acetonitryl (CH3CN),
akrylonitryl (C,H3CN) czy propionitryl (C;HsCN). Molekuly te odgrywaja kluczowa role w
transporcie pionowym pomigedzy atmosfera a powierzchnia Tytana, fotochemii oraz w
procesach prowadzacych do powstawania bardziej zlozonych czasteczek organicznych.

Analiza obserwacji: Brak niezbednych danych

Pomimo ogromnego postepu technologicznego, interpretacja tych obserwacji pozostaje niezwykle
trudna. Aby z widma odczytaé, ile danej czasteczki rzeczywiScie znajduje si¢ w atmosferze,
potrzebna jest bardzo doktadna wiedza o tym, jak czasteczki zachowuja si¢ podczas zderzef z
dominujagcym sktadnikiem atmosfery, czasteczkami azotu (N;). Zderzenia te wplywaja na
szeroko$¢ i ksztalt linii widmowych, a bez ich prawidlowego opisu nie da si¢ przeprowadzié
wiarygodnych analiz. Niestety, dla najwazniejszych nitryli takie dane po prostu nie istnieja
lub sg bardzo niedokladne.

Metodologia badan

Celem projektu jest wypetnienie tej luki poprzez obliczenie z zasad pierwszych brakujacych
parametrow opisujacych wptyw zderzefi na ksztalt linii widmowych. W tym celu zostang
wykorzystane zaawansowane metody chemii kwantowej oraz modelowania zderzeh migdzy
czasteczkami. Najpierw zostang zbudowane bardzo dokfadne powierzchnie energii potencjalnych
opisujace oddziatywania pomiedzy czasteczkami nitryli a azotem. Nastgpnie, na ich podstawie,
zostang przeprowadzone obliczenia rozpraszania kwantowego, ktére pozwolg wyznaczyC szereg
parametrow spektroskopowych potrzebnych do stworzenia modeli linii widmowych.

Spodziewane wyniki

Wyniki te zostang nastepnie uzyte do modeli transferu promieniowania i wykorzystane do
ponownej analizy widm z ALMA 1 JWST. Pozwoli to po raz pierwszy uzyska¢ wiarygodne wartoSci
obfitoSci tych zwigzkéw i lepiej zrozumie¢ procesy chemiczne zachodzace w atmosferze Tytana.
Projekt przyczyni si¢ takze do rozwoju baz danych spektroskopowych, z ktérych korzystaja
naukowcy modelujacy atmosfery egzoplanet. Ostatecznie projekt pomoze odpowiedzie¢ na jedno
z najbardziej intrygujacych pytan wspoélczesnej planetologii: jak z prostych czasteczek w
Srodowiskach bogatych w azot moga powstawa¢é¢ bardziej zlozone, potencjalnie prebiotyczne
struktury chemiczne?



