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ным спектрального анализа можно утверждать, 
что данный спектр соответствует асфальтенам 
типа континент.

В ИК-спектре асфальтенов, выделенных 
из мазута (рисунок 2б), наблюдаются полосы 
поглощения, соответствующие полиядерным 
конденсированным системам 1459 см–1. Полоса 
1376 см–1 соответствует валентным колебаниям 

C–S. Полосы, соответствующие валентным ко-
лебаниям N–O в нитрогруппах С–N: 1340 см–1, 
970 см–1, 937 см–1. Широкая полоса около 720 
см–1 соответствует алифатическим (–CH2–) и 
сернистым (C–S) колебаниям. По данным спек-
трального анализа можно утверждать, что дан-
ный спектр соответствует асфальтенам типа ар-
хипелаг.
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Целью данной работы является оценка ста-
бильности радикалов, образующихся при сгора-
нии углеводородов различного строения, в ус-
ловиях дизельного двигателя (t = 2000 °C, p = 50 
атм.) методом молекулярного моделирования 
DFT (базис B3LYP 3-21G). Стабильность ради-
калов оценивалась через степень локализации 
заряда путём расчета его значения на атомах 
углерода, образующихся из углеводородов раз-
личного состава и строения, входящих в состав 
дизельной фракции.

Объектом исследования стали радикалы, об-
разующиеся при сгорании из молекул нормаль-
ных парафинов, нафтенов и аренов с длиной 
цепи от С10 до С20, содержащихся в дизельных 
фракциях. Расчеты проводили квантово-хи-
мическим методом DFT (базис B3LYP 3-21G) 
на программе Gaussian в условиях дизельного 
двигателя при t = 2000 °C, p = 50 атм. На основе 
проведенных расчетов была оценена степень ло-
кализации заряда в парафиновых, нафтеновых 
и ароматических радикалах по значению макси-
мального заряда на атоме углерода. Результаты 
расчетов представлены в таблицах 1–3 для пара-
финовых, нафтеновых и ароматических радика-
лов соответственно.

Сравнивая значения абсолютной величины 
заряда в молекуле радикала для каждой гомоло-
гической группы углеводородов, можно сделать 
вывод о том, что степень локализации заряда 
максимально концентрируется:

1.	 У радикалов, образующихся из парафи-
нов линейного строения С10–С20 заряд макси-
мально локализуется на втором и предпоследнем 
атоме углерода. Величина максимального заряда 
составляет 0,01 эВ при средней величине заря-
дов на остальных атомах в радикале 0,0001 эВ.

2.	 У радикалов, образующихся из нафте-
нов (циклогексаны) с алкильным заместителем 
от С10 до С20 заряд максимально локализуется в 
кольце на втором атоме углерода от атома с ал-
кильным заместителем. А также на первом ато-
ме углерода в алкильной цепи. Величина макси-
мального заряда в кольце составляет 0,09 эВ, в 
алкильной цепи 0,06 эВ при средней величине 
зарядов на остальных атомах в кольце 0,009 эВ, 
в алкильной цепи 0,005 эВ.

3.	 У радикалов, образующихся из аренов 
с длиной алкильного заместителя от С10 до С20 
заряд максимально локализуется в бензольном 
кольце на втором атоме углерода от атома с ал-
кильным заместителем. А также на первом ато-
ме углерода в алкильной цепи. Величина макси-
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мального заряда в кольце составляет 0,04 эВ, в 
алкильной цепи 0,03 эВ при средней величине 
зарядов на остальных атомах в кольце 0,03 эВ, в 
алкильной цепи 0,009 эВ.

4.	 Степень локализации заряда и его вели-
чина в радикалах зависят от состава и строения 
углеводородов, входящих в состав дизельной 
фракции. Так максимальное значение заряда в 
радикалах убывает в ряду нафтены (0,09 эВ), 
арены (0,04 эВ), парафины (0,01 эВ), что позво-
ляет сделать вывод о наименьшей стабильности 
нафтенов и, соответственно, их наибольшей 
реакционной способности в реакциях горения, 
что позволяет оценить способность дизельного 
топлива к детонации в зависимости от углеводо-
родного состава.

Полученные результаты свидетельствуют о 
том, что наиболее реакционноспособными в ре-
акциях горения в дизельном двигателе являются 
нафтены, по сравнению с парафинами и арена-
ми.
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Освоение шельфовых месторождений на 
сегодняшний день является перспективной зада-
чей. Предполагается, что именно здесь заложе-
но около 70 % от всего объема углеводородного 
сырья, что напрямую способствует развитию 
нефтегазовой области и экономики в целом [1].

Разработка шельфовых месторождений, а 
также добыча самого природного ископаемого 
является наиболее сложным и затратным про-
цессом, по сравнению с добычей этого же сы-
рья на суше. Именно поэтому необходимо уметь 
оптимизировать процессы по добыче нефти с 
целью достижения максимальной эффективно-

Рис. 1.  Зависимость степени ло-
кализации заряда нормального па-

рафина С15 от длины цепи

Рис. 2.  Зависимость степени лока-
лизации заряда нафтенов С15 от дли-

ны цепи алкильного заместителя

Рис. 3.  Зависимость степени локали-
зации заряда бензола с алкильным за-

местителем С15 от длины цепи


