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ЭНЕРГЕТИЧЕСКИЕ И СТРУКТУРНЫЕ ХАРАКТЕРИСТИКИ

НАЧАЛЬНОЙ СТАДИИ САМОВОСПЛАМЕНЕНИЯ

ТРИЭТИЛАЛЮМИНИЯ В ВОЗДУХЕ

А. А. Крупнов1, М. Ю. Погосбекян2

Аннотация: Рассмотрены начальные стадии самовоспламенения триэтилалюминия (ТЭА) Al(C2H5)3 на
основе кинетического механизма, предложенного в работах Кузнецова и др. (2019). Проведен кван-
тово-механический расчет структур и энергетических характеристик всех участвующих в процессах
молекулярных комплексов. Получены теплоты реакций и найдены энергии связей внутри комплексов,
определяющие основные этапы протекания реакций. На основе анализа энергетических характеристик
уточнен механизм распада триэтилалюминия при внедрении в него молекулы кислорода. Показано, что
приоритетным каналом распада комплекса триэтилалюминий–кислород является разрыв связи между
атомами кислорода. При этом суммарный процесс внедрения и распада является экзотермическим и идет
с выделением 64,27 кДж/моль, что и объясняет процесс самовоспламенения.
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