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Проведен расчетный анализ образования и окисления полициклических ароматических углеводородов
(ПАУ) в ходе процесса окисления н-, втор-, изо- и трет-бутанолов при следующих условиях: эквива-
лентное отношение равно 1.5, начальное давление 1.0 атм, температурный интервал 800–2000 К, реактор
идеального смешения. Полученные результаты указывают на то, что степень разветвления цепочки
приводит к повышению мольной доли ПАУ. Наиболее высокую способность к образованию ПАУ про-
являет трет-бутанол, что объясняется повышенной долей β-С–Н-связей этого изомера. Анализ скоро-
сти образования продуктов приводит к выводу, что роль радикала ОН в процессе окисления ПАУ осо-
бенно заметна в превращении н- и изо-бутанолов, гидроксильная группа которых присоединена к тер-
минальному углеродному атому. По сравнению с тремя другими изомерами бутанола трет-бутанол
вносит наиболее значительный вклад в скорость образования ПАУ через маршруты С5 и С9.

Ключевые слова: изомеры бутанола, полициклические ароматические углеводороды (ПАУ), образо-
вание продуктов, окисление, кинетическое моделирование, анализ скорости образования продуктов
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The formation and oxidation of polycyclic aromatic hydrocarbons (PAHs) precursors during the combustion of n-,
sec-, iso- and tert-butanol are computationally investigated at an equivalence ratio of 1.5, an initial pressure of 1.0 atm
and a temperature range from 800 to 2000 K in a perfectly stirred reactor. The results indicate that branched chain
structure led to an increase in the mole fraction of PAHs. Tert-butanol has the greatest ability in forming PAHs, it can
be attributed to the advantage in the β-C–H bonds number. The rate of production analysis reveals that for the buta-
nol isomers with the hydroxyl (OH) group attached to a terminal carbon (n- and iso-butanol), the role of OH radical
in the oxidation process of PAHs is enhanced. Compared to the other three butanol isomers, a significant increase in
the contribution ratios of C5 and C9 pathways to the formation of PAHs for tert-butanol is observed.

Keywords: butanol isomers, polycyclic aromatic hydrocarbons (PAHs), formation, oxidation, kinetic model-
ing, rate of production analysis
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