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На сегодняшний день запасы легкой нефти составляют примерно треть от всего количества, и большинство предприятий нуждается в данном ресурсе. Поэтому резкого отказа в потреблении нефти ожидать не стоит. И перед кампаниями стоит вопрос о повышении нефтеотдачи месторождений тяжелой нефти. Перспективной технологией для этого является внутрипластовое горение.

Чтобы его улучшить, необходимо рассмотреть процессы на молекулярном уровне. И так, как нефть есть многокомпонентная система, то следует начать с изучения составных частей наиболее проблемных фракций, таких как смолы и асфальтены. Речь идет о полиароматических углеводородах (ПАУ), в частности, пирене. К тому же подобные молекулы обладают конформационной жесткостью, что облегчает их моделирование. Целью работы было изучить с помощью квантово-химического и экспериментального подходов процессы окисления пирена кислородом [1] в присутствии стеарата меди(II), как катализатора [2].

 В рамках расчетов были проведены оптимизации исходных компонентов, анализ первичных взаимодействий, сорбции и организации тройных систем, а затем выполнено моделирование путей реакции, в основе которого лежала теория переходного состояния. Все вычисления были проведены с использованием функционала B3LYP и базисе 6-311G(d,p) [3]. 
Эксперименты проводились в автоклаве высокого давления при давлении 50 бар и линейном нагреве до 3000С с последующим анализом продуктов окисления с помощью газовой хромато-масс-спектрометрии (ГХ-МС), сканирующей электронной микроскопии (СЭМ), рентгеноструктурного анализа (XRD), ИК-спектроскопии, электронного парамагнитного резонанса (ЭПР) и др. 
В рамках исследования было выяснено, что уже при температуре выше 1800С пирен образует устойчивые радикалы, которые вступают в дальнейшие реакции, что стеарат меди(II) в условиях эксперимента претерпевает разложение до наночастиц, основу которых составляет оксид меди (I) Cu2O. Рассчитаны энергии активации каждой стадии окисления пирена и влияние катализатора на данные параметры. Структуры продуктов соотнесены с экспериментальными данными.
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