Атмосферная трансформация гексана
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Для построения химического блока модели изменения климата необходимы знания элементарных реакций углеводородов. Особое место в атмосферных процессах занимают малые газовые примеси. К ним относятся алканы и циклоалканы. Это связано с их широким применением. Важно изучить атмосферные реакции этих веществ и реакции образующихся продуктов — радикалов с молекулярным кислородом атмосферы. В лабораторных условиях гексильные радикалы получают через реакцию гексана и радикалов ОН, но существует проблема генерации радикалов ОН. Поэтому предлагается альтернативный способ получения гексильных радикалов через реакцию атомов фтора и гексана. [1].
Основная цель исследования — получить надежный источник гексильного радикала, который играет важную роль в атмосферной трансформации гексана. 
 (1)			 (2)
В реакции (2) k2 определено и равно k2 = (2.34 ± 0.27) × 10–10 см3 молекула–1 с–1 [2]. Для нахождения k1 использовался метод конкурирующих реакций с применением молекулярно-пучковой масс-спектрометрии для изучения реакции атомарного фтора с гексаном.


Рис. 1. Зависимость глубины превращения гексана по отношению к глубине превращения циклогексан в реакциях с атомом фтора, полученная в эксперименте при комнатной температуре
Соответственно комбинирование значений k1/k2 = (0.87 ± 0.02) дает в результате k1 = (2.0 ± 0.3) × 10–10 см3 молекула–1 с–1.
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