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Процессы, проходящие в верхних слоях атмосферы Земли, представляют большой интерес с позиций физической химии. В частности, реакция диссоциативной рекомбинации нитрозил иона NO++e-→N+O является одним из важнейших процессов E и D слоёв ионосферы. Известно, что она проходит через образование континуума состояний промежуточной ридберговской квазимолекулы. Для описания этой реакции было предложено применять  метод многоканального квантового дефекта (МКД), который позволяет описывать ридберговские состояния системы. Этот полуэмпирический подход, основанный на исследовании точного асимптотического поведения волновых функций ридберговских состояний, позволяет избежать стандартных трудностей подобных расчётов из первых принципов. Необходимые для расчёта методом МКД зависимости адиабатических квантовых дефектов различных серий от параметров ядерной геометрии могут быть получены на основе обработки экспериментальных данных. Этот подход может быть задействован в различных схемах расчёта сечений. В частности, наиболее часто применяемым является класс методов, основанных на построении эффективных матриц реакции или рассеяния, определённых на открытых каналах. 

В рамках этой работы была поставлена цель применить теорию многоканального квантового дефекта в классическом варианте S-матрицы к вычислению сечений реакции диссоциативной рекомбинации иона нитрозила с электроном для того, чтобы рассчитать парциальные сечения процесса, исследовать сходимость метода эффективной матрицы рассеяния в зависимости от числа учитываемых каналов и включить слагаемые второго порядка в разложении K-матрицы. В схему расчёта были включены три диссоциативных канала: , ’2  и ’ ,  которые взаимодействуют с p, d и p сериями, соответственно.  Эти каналы отвечают основным путям распада промежуточной ридберговской квазимолекулы. Матрица реакции строилась согласно общим представлением теории МКД. В разложении теории возмущений по величинам неадиабатической связи ридберговских и диссоциативных конфигураций члены второго порядка рассчитывались в рамках квазиклассического подхода. Неадиабатическая связь с вращением не учитывалась. Процесс исследовался до энергий электрона 2 эВ. Для сечений реакции была получена ярко выраженная резонансная структура.

Применённый подход позволил установить зависимость парциальных сечений процесса диссоциативной рекомбинации с учётом квантовых эффектов и вкладов ридберговских состояний промежуточного автораспадного комплекса NO**. Было показано, что эта теория позволяет получить экспериментально подтверждаемые результаты. Как и ожидалось, в рассматриваемом диапазоне электронных энергий вклад второго порядка в разложении матрицы реакции незначителен. В результате проверки сходимости было получено, что в подходе эффективных матриц необходимо учитывать первые десять колебательных состояний. Усреднение сечения процесса по состояниям реагентов позволило получить температурную зависимость константы скорости реакции, хорошо согласующуюся с экспериментальными данными. 
