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 The reaction C5H4O+H is the important step in the process of degradation of polycyclic and monocyclic aro-
matic radicals. The geometries, vibrational frequencies, potential energies of the reagents, products and intermediates 
and transition states of this  reaction has been calculated with the help of the quantum chemical CCSD(T)-F12/cc-
pVTZ-f12//B3LYP/6-311G** method.  
 The results show that the reaction goes with the addition of hydrogen to cyclopentadienone, followed by isomeri-
zation and decomposition to carbon monoxide and C4H5 isomer. Afterwards, C4H5 decomposes into C4H4 +  H,  and  
C2H3 +  С2H2. This degradation prevents production of polycyclic aromatic hydrocarbons (PAHs), which are precur-
sors of soot in combustion systems.  

В промышленном энергетическом ком-
плексе часто встречается такое явление как 
неполное сгорание углеводородов, которое 
способствует образованию соединений из 
семейства полициклических ароматических 
углеводородов (ПАУ), а также сажи [1, 2].  
 Целью данной работы являлось нахож-
дение путей и продуктов реакции циклопен-
тадиенона с атомом водорода на основе ab 
initio квантовохимических расчётов.    

 На рис. 1 представлены пути реакции 
С5Н4О + Н с рассчитанными потенциальны-
ми энергиями реагентов, продуктов, проме-
жуточных и переходных состояний. Резуль-
таты расчётов показывают, что реакция идёт 
присоединением Н к циклопентадиенону, с 
последующей изомеризацией и отрывом СО, 
дающем C4H5 изомеры. C4H5 впоследствии 
распадаются на C4H4 +  H  или C2H3 +  С2H2. 
Жирной сплошной кривой показан путь ре-
акции, приводящий к образованию СО. 

 
Рис.1. Поверхность потенциальной энергии для цепочки реакций С5Н4О + Н ® С4H5 + СO
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