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По мнению учёных, зарождение сажистых частиц, это наиболее значимый, и при этом 
слабо изученный этап в описании коптящих пламён. Одним из наиболее перспективных 
механизмов образования зародышей сажи считается рост за счёт димеризации молекул 
полициклических ароматических углеводородов (ПАУ) с образованием мостиковой связи 
(рис.1) [1]. Образование резонансно-стабилизированных димеров и аналогичные соединения 
активно исследуются в настоящее время, однако их стабильность к распаду, последующий рост 
и внедрение в действующие прогностические модели в полной мере не рассматривались. 
 

 
Рис.1 – Димеры с 5-5 (слева) и 5-6 (справа) E-bridge мостиковой связью 

 
Результаты теоретических исследований показали возможность образования димеров с 

«5-5 E-bridge» мостиковой связью, где ПАУ связаны общей гранью двух пятичленных циклов. 
При этом, скорости образования димеров из ПАУ различного размера оказались соизмеримы [2]. 
Однако, димеры небольших ПАУ, как нафталин или аценафтилен, менее стабильны и смогут ли 
они прожить достаточно долго для последующего роста неизвестно. 

В связи с вышесказанным, цель данного исследования заключается в теоретическом 
определении скоростей первых стадий роста или распада димера нафталин-аценафтилен с 5-5 E-
bridge мостиковой связью. В данной работе исследуются реакции отрыва водорода от димера 
другим водородом. 

Теоретические высокоточные методы компьютерной химии стали доступным 
инструментом исследования элементарных химических реакций. Для реагентов, 
промежуточных стадий, переходных состояний и продуктов была рассчитана оптимизированная 
геометрия, составлена поверхность потенциальной энергии и рассчитаны колебательные 
частоты методом теории функционала плотности (DFT, density functional theory) B3LYP (Becke, 
3-parameter, Lee-Yang-Parr) с набором базисных функций 6-311G**. Значения энергий 
уточнялись с помощью комбинированного G3(MP2,CC) метода, точность которого для 
рассматриваемых структур сопоставима с экспериментальной. Полученные энергетические и 
молекулярные параметры были использованы для решения главного кинетического уравнения 
Райса-Рамспергера-Касселя-Маркуса (RRKM-ME, Rice Ramsperger-Kassel-Marcus master 
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equation) с целью вычисления скоростей химических реакций для различных давлений и 
температур.  

Полученные значения скоростей реакций представлены в виде коэффициентов 
модифицированного уравнения Аррениуса для дальнейшего моделирования роста или распада 
исследуемых димеров. 

Исследование выполнено за счёт гранта Российского научного фонда (проект № 19-73-
00316). 
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