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ИЗУЧЕНИЕ КИНЕТИКИ ДВУХКАНАЛЬНОГО ТЕРМИЧЕСКОГО РАСПАДА ПРОПЕНА 

С помощью теории РРКМ определены значения констант скорости в пределах низких (k0) и высоких (k∞) давлений 

двухканального термического распада пропена с образованием aC3H5+H и CH3+C2H3. Сравнительный анализ с теоретическими 

данными, представленными в литературе, показал значительный разброс значений k0 и k∞, используемых при численном 

моделировании пиролиза пропена. Сопоставление результатов расчетов с экспериментальными данными по выходу атомов H за 

отраженными ударными волнами, представленными в литературе, позволили определить параметры Трое для построения значений 

констант скорости обоих каналов в переходной (fall-off) области давления в диапазоне температур 1300 – 2000 К. 
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THE STUDY OF THE KINETICS OF TWO-CHANNEL THERMAL DECAY OF PROPENE 
 

The RRKM theory is used to determine the rate constants for the two-channel thermal decomposition of propene to form aC3H5+H and 

CH3+C2H3 in the low- (k0) and high-pressure (k∞) limits. A comparison with theoretical data presented in the literature revealed a significant 

scatter of the k0 and k∞ values used in the numerical simulation of propene pyrolysis. A comparison of the calculation results with the published 

experimental data on the yield of H atoms behind reflected shock waves made it possible to determine the Troe’s parameters for calculating 

the rate constants of both channels in the fall-off region at temperatures from 1300 to 2000 K. 

 

Изучение кинетики термического разложения пропена представляет большой интерес, что обусловлено его широким 

применением в производстве различных химических соединений. Рациональный подход в подобных научных 

исследованиях требует численного моделирования с использованием детальных кинетических механизмов (ДКМ), в 

которых важнейшими являются первичные стадии распада пропена. Анализ литературных данных показал большой 

разброс значений констант скорости двухканального распада пропена, что приводит к невозможности 

удовлетворительного численного описания выхода атомов H, наблюдаемых в экспериментах [1, 2]. 

В рамках теории РРКМ [3] были определены значения констант скорости двух каналов распада пропена с 

образованием aC3H5+H (1) и CH3+C2H3 (2) в пределах низких (k0) и высоких (k∞) давлений. Из сопоставления этих 

результатов с экспериментальными данными [1, 2] были определены параметры Трое [4] для констант скорости каждого 

из каналов в переходной области по давлению в диапазоне температур 1300 – 2000 К. Численное моделирование 

экспериментально наблюдаемого выхода атомов Н, измеренного методом абсорбционной атомной спектроскопии [1, 

2], проводилось с помощью программного модуля [5] с использованием модифицированного ДКМ [6], учитывающего 

новые значениями констант скорости каналов (1) и (2). Результаты расчетов показали хорошее описание данных [1, 2] 

при давлении 2 атм в диапазоне температуры 1340–1910 К в смесях 0.5 – 9 ppm пропена в Ar. 
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