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Аннотация: На основании расчета методами теории функционала плотности (den-
sity functional theory, DFT) показано, что образование атома водорода в результате
диссоциации промежуточных продуктов термического распада 2-фурил радика-
ла (C4H3O) является менее выгодным, чем образованиеC2H2 + CHCO, но более
предпочтительным, чем C3H3 +CO. Кроме того, показано, что в присутствии
молекулярного кислорода канал переноса атома водорода, ведущий к образова-
нию HO2, может быть доминирующим в условиях, когда скорость образования
C4H3O–O2 несущественно превосходит скорость термического распада C4H3O.
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