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Актуальность исследования образования и роста молекул полициклических 

ароматических углеводородов (ПАУ) в условиях горения топлив в 

промышленных установках и транспорте обусловлена проблемой загрязнения 

окружающей среды, поскольку ПАУ накапливаются в воздухе, воде и почве, и 

многие из них обладают мутагенной и канцерогенной активностью.  

Для прогнозирования образования вредных выбросов, необходимо 

составить детальный кинетический механизм, включающий в себя все 

возможные реакции роста ПАУ. Изучать механизм роста молекул ПАУ 

эмпирически затруднительно в связи с многообразием и сложностью процессов, 

протекающих в условиях горения, трудоемкостью постановки эксперимента и 

финансовыми затратами. В связи с этим на передний план выходят 

теоретические методы исследования.  

В работах [1,2] были подробно изучены механизмы образования молекул от 

бензола до трехкольцевых ароматических соединений по одному из 

приоритетных механизмов образования ПАУ  «H abstraction C2H2 addition» 

(HACA), разработанному М. Фрэнклахом [3]. Предполагается, что рост ПАУ от 

трехкольцевой до четырехкольцевой структуры согласно HACA механизму 

пройдет по аналогичному пути. Целью данного исследования является изучение 

механизма реакции получения хризенила из фенантрила-2 по HACA механизму 

с помощью квантово-химических расчетов, на основе которых будут получены 

константы скоростей данного взаимодействия, используемые в кинетическом 

моделировании. 

Расчет геометрий и частот исходных веществ, интермедиатов, переходных 

состояний и продуктов реакций проводился с помощью программного пакета 

Gaussian с использованием метода B3LYP и базиса 6-311G**. Уточнение энергий 

проводилось в программном пакете Molpro методом G3(MP2, CC). Были 

рассмотрены основные и второстепенные каналы реакций. Расчет констант 
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скоростей реакций проводился посредством программного пакета MESS 

методом RRKM в диапазоне температур 300-3000 К и давления 0,01 – 100 атм. 

В результате проведенного исследования построены поверхности 

потенциальной энергии взаимодействия 2-фенантрила с ацетиленом и 2-

этинилфенантрила с ацетиленом, рассчитаны константы скоростей реакций в 

широких диапазонах температур и давлений, показано, что наиболее вероятным 

продуктом согласно HACA механизму является хризенил. 
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Одним из основных вредных веществ, образующихся при сжигании 

углеводородного топлива, являются частицы сажи, представляющие собой в 

основном агрегаты соединений углерода: графен, фуллерен, графит, и т.д., 


