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Для исследования элементарных химических процессов разрушения частиц межзвездной среды (МЗС) [1], предлагается использовать современные методы квантовой химии [2, 3], разработанные для изучения геометрии, физико-химических свойств и реакционной способности атомов, молекул и конденсированных сред. В качестве примера пылевой частицы рассмотрен микроскопический кристалл оксида кремния SiO2 в модификации кварца.
В работе проведено моделирование пылевой частицы межзвездной среды на примере кристалла оксида кремния SiO2 в рамках модели молекулярного кластера. Рассмотрен фрагмент силикатной частицы, содержащий 8 элементарных ячеек, составленных из кремний-кислородных тетраэдров. Граничные химические связи оставлялись ненасыщенными. Проведена релаксация геометрической структуры построенного фрагмента в рамках полуэмпирического квантово-химического метода RM1. 
Квантово-химическим полуэмпирическим методом RM1 рассчитаны энергии верхней занятой (EВЗМО) и нижней вакантной (ЕНВМО) молекулярных орбиталей, ширина запрещенной зоны (Eg) выбранного фрагмента силикатной частицы. Ширина запрещенной зоны рассчитана как первая линия УФ спектра перехода электронов молекулярного кластера кварца.

В работе осуществлено моделирование взаимодействия пылевой частицы с атомом водорода и отрыв поверхностных атомов кремния и кислорода. Рассчитана энергия отрыва атомов кремния и кислорода от пылевой частицы.
Работа поддержана Российским фондом фундаментальных исследований (грант № 09-02-97019).
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