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多環式芳香族炭化水素 (Polycyclic Aromatic Hydrocarbons；PAHs)は、数個-数十個程度のベンゼン環から構
成される炭化水素有機化合物の総称であり、宇宙空間に存在する炭素種の 20パーセント以上が PAHsの形をと
ると言われている。このように大きな有機分子は、宇宙における生命期限への関与や「ぼやけた星間線」（diffuse
interstellar band）を引き起こす分子の可能性の観点からも注目されている。PAHs の関与する反応の中で、最も
単純な反応は、宇宙に多量に存在する水素原子との反応である。本研究は、密度汎関数理論計算により、多環芳
香族炭化水素と水素原子の反応メカニズムを理論的に解明した。既に、水素原子は PAHsのエッヂ部分のみなら
ず、面内の炭素原子にも強く結合することが知られている。計算により、２つ目の水素原子も PAHs面内の炭素
原子に発熱的に結合し、新たなC-H結合を生成することを見出した。2つ目の水素原子が付くサイトにより安定
性がどのように違うかも含め、報告する。


