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Аннотация: Проведены расчеты поверхности потенциальной энергии реакции
C5H4O + H, которая представляет собой важную стадию в окислении моноцик-
лических и полициклических ароматических радикалов в системах горения. Их
окисление предотвращает выработку полициклических ароматических углеводо-
родов (ПАУ), которые являются источником сажи в системах сгорания топлива.
Геометрии оптимизировались с использованием функционала плотности B3LYP,
а энергии уточнялись на уровне CCSD(T)-F12. Результаты показали, что реакция
идет присоединением H к циклопентадиенону с последующей изомеризацией
и отрывом CO, дающем C4H5 изомеры. C4H5 впоследствии распадается на
винилацетилен + H или винил + ацетилен. Рассчитаны энергии, образующиеся
в результате этих реакций, и приведены возможные пути реакции.
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