
Вестник Самарского государственного аэрокосмического университета        № 5 (29) 2011 г. 

 188

УДК 621.452.32 
 

ПОСТРОЕНИЕ ДЕТАЛЬНЫХ КИНЕТИЧЕСКИХ СХЕМ  
ОБРАЗОВАНИЯ ПЯТИКОЛЬЦЕВЫХ ПАУ И ИХ РЕДУЦИРОВАНИЕ  

ДЛЯ ИСПОЛЬЗОВАНИЯ В СОВРЕМЕННЫХ CAE ПАКЕТАХ 
 

© 2011  С. Г. Матвеев,  И. В. Чечет 
 

Самарский государственный аэрокосмический университет 
имени академика С. П. Королёва (национальный исследовательский университет) 

 
Рассмотрены вопросы построения математической модели, описывающей процессы окисления уг-

леводородных топлив, создания базы данных по термодинамическим свойствам индивидуальных ве-
ществ и кинетическим реакциям, формирования кинетических схем различной степени детализации. 
Проведено исследование влияния детализации кинетической схемы на основные физико-химические 
процессы (время задержки воспламенения, равновесные значения концентраций). 

 
Процесс горения, термодинамические свойства индивидуальных веществ, кинетический меха-

низм, редуцирование, время задержки воспламенения, равновесные концентрации, вредные выбросы, 
бенз(а)пирен. 

 
 
Продукты сгорания углеводородных 

топлив тепловых двигателей содержат 
различные компоненты, загрязняющие 
окружающую среду: оксид углерода, не-
сгоревшие углеводороды, оксиды азота и 
сажу. Также известно, что продукты сго-
рания авиационных топлив обладают и 
канцерогенной активностью. Это связано 
с тем, что среди несгоревших углеводоро-
дов в продуктах сгорания содержатся по-
лициклические ароматические углеводо-
роды (ПАУ). Индикатором присутствия 
группы канцерогенных ПАУ принято счи-
тать бенз(а)пирен (БП) C20H12. Для сни-
жения выбросов канцерогенных ПАУ 
крайне острой является задача выявления 
механизмов их образования при горении 
углеводородных топлив [1, 2, 3]. 

Развитие суперкомпьютерных и 
GRID технологий, а также программного 
обеспечения, поддерживающего парал-
лельные вычисления, позволяет решать 
численными методами в детальной поста-
новке задачи механики жидкости и газа, в 
том числе с химическими реакциями. По-
этому задача разработки методики расчета 
и построения кинетической схемы для 
моделирования пятикольцевых канцеро-
генных ПАУ с целью снижения их выбро-
сов с отработавшими газами в камерах 

сгорания ГТД с использованием совре-
менных CAE пакетов весьма актуальна. 

Для решения поставленной задачи 
были пройдены следующие этапы: 1) по-
строение математической модели, описы-
вающей процесс горения; 2) формирова-
ние базы данных по термодинамическим 
свойствам индивидуальных веществ и 
константам химических реакций; 3) соз-
дание детального кинетического меха-
низма; 4) редуцирование кинетических 
механизмов. 

 
Математическая модель 

С учётом того, что для элементар-
ных реакций величина молекулярности 
равна величине порядка реакции уравне-
ние элементарной реакции j  записывает-
ся в виде 
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где iA  – обозначают различные компо-
ненты, участвующие в реакции.

 Система уравнений для концентра-
ций iY  какого-либо объема газа iA , имеет 
вид:
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где jiν – результирующий стехиометриче-
ский коэффициент ji ji jiν ν ν′′ ′= − ; jU – ско-
рость реакции j  [моль/(см3 с)]. При этом 
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где пр
jk  и об

jk – константы скорости реак-
ции в прямом и обратном направлениях, а 

jiν ′  и jiν ′′  – стехиометрические коэффици-
енты на стороне реагентов и продуктов 
соответственно; [ ]iA  - молярная концен-
трация компонента iA . 

Константы прямой и обратной ско-
ростей реакций представляются в трёхпа-
раметрическом виде (форма Аррениуса): 

,
aE

b RTk AT e
−

=  
где A, b – параметры предэкспоненциаль-
ного множителя; Т – температура; R – га-
зовая постоянная; aE  – энергия актива-
ции. 

Следует отметить, что в общем слу-
чае константы обратных скоростей реак-
ций рассчитываются через константу рав-
новесия, которая, в свою очередь, рассчи-
тывается по термодинамическим функци-
ям: 

Gr
RT

pK e
−∆

= , 
где T T TG H T S∆ = ∆ − ∆  – свободная энер-
гия Гиббса; TH  – энтальпия; TS  – энтро-
пия; T  – температура. Индекс «Т» означа-
ет, что термодинамическая функция взята 
при температуре Т. В нашем случае для 
сокращения вычислений на каждом ите-
рационном шаге константы обратных ско-
ростей заранее аппроксимировались по 
трёхпараметрической форме Аррениуса. 

Термодинамические функции инди-
видуальных веществ вычислялись по тер-
модинамическим полиномам. Для газооб-
разной кинетики полиномы состоят из се-
ми термодинамических коэффициентов, а 
также двух интервалов температур 300–

1000 К и 1000–5000 К. Они широко ис-
пользуются в различных вычислительных 
программах в виде 
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Для решения жёсткой системы обыкно-
венных дифференциальных уравнений 
был выбран 3-этапный 4-стадийный диа-
гонально неявный метод Рунге Кутта: 
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τ  – шаг по времени. 
Вещественные параметры bi, ci и aij 

определяют метод решения и обычно за-
даются таблицей Батчера. Для нашей за-
дачи она имеет вид: 
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Из соображений устойчивости в рас-

чётах используется значение 
1,068579021γ = . Погрешность метода оце-

нивалась на каждом шаге по принципу Рун-
ге. 

Неявные методы важны для решения 
жёстких систем дифференциальных урав-
нений, которые типичны для задач, свя-
занных с моделированием процессов го-
рения [4]. Хотя один шаг по времени в не-
явной схеме требует больших вычисли-
тельных затрат, чем в случае явной схемы, 
более высокая устойчивость неявных схем 
делает возможным большие шаги по вре-
мени. В неявной схеме требуется меньшее 
число шагов, что в результате даёт значи-
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тельный выигрыш времени, необходимого 
для вычислений. 

Математическая модель была реали-
зована на языке программирования Pascal. 

 
Термодинамические свойства  
индивидуальных веществ  

и константы химических реакций 
Для создания базы по термодинами-

ческим свойствам индивидуальных ве-
ществ были проанализированы многочис-
ленные публикации в данной области. 
Было отмечено разнообразие форм пред-
ставления данных [5, 6, 7]. За основу была 
взята база по термодинамическим свойст-
вам индивидуальных веществ А. Бурката 
[8]. Преимущество данной базы заключа-
ется в удобстве представления данных, 
периодическом пополнении новыми хи-
мическими веществами. Термодинамиче-
ские данные других исследователей при 
необходимости дополняли основную базу 
[8, 9, 10, 11]. Так, из опубликованных 
данных А. Коннова [12] основная база 
была пополнена значительным количест-
вом азотосодержащих химических ве-
ществ. По данным Г. Рихтера [13], 
М. Френклаха [14] и Н. Маринова [15] ба-
за дополнилась разнообразными ПАУ. 
Форма представления данных А. Коннова 
и Н. Маринова отличалась от принятой у 
А. Бурката, что привело к дополнитель-
ному конвертированию. 

Формат представления термодина-
мических данных по Г. Рихтеру и 
М. Френклаху является наиболее распро-
странённым и используемым в современ-
ных CAE пакетах (CHEMKIN формат) и 
представляет собой краткое наименование 
вещества, атомарный состав, молекуляр-
ный вес, безразмерные коэффициенты 
термодинамических полиномов в форме 
NASA, использующиеся для расчётов 
удельной теплоёмкости pC , энтальпии H  
и энтропии S . CHEMKIN формат был до-
полнен полным наименованием веществ и 
взят за основу представления данных. 
Формы записи А. Бурката и CHEMKIN 
отличались расположением безразмерных 

коэффициентов. Представления 
А. Коннова и Н. Маринова были экстра-
полированы к форме CHEMKIN путём 
одновременной подгонки по методу наи-
меньших квадратов для трёх термодина-
мических величин pC , H , S . Таким об-
разом, были определены свойства и 
спектр подлежащих хранению данных, 
используемых в дальнейших расчётах. 

Анализ необходимых к хранению 
данных позволил выбрать и спроектиро-
вать хранилище, которое учитывает осо-
бенности хранимых данных и их возмож-
ных модификаций [16]. 

Хранилище включает в себя таблич-
ное пространство, в которое входит таб-
лица, содержащая термодинамические 
данные: уникальный номер элемента, 
краткое наименование вещества, атомар-
ный состав, состояние вещества (жид-
кость или газ), интервал температур ап-
проксимации, молярную массу, энталь-
пию 0

fH∆ , описание вещества и его схе-
матичное представление, а также 14 
безразмерных коэффициентов термоди-
намических полиномов. Первые семь ко-
эффициентов описывают поведение pC , 
H , S  на интервале температур T  от 1000 
до 6000 К, а с восьмого по четырнадцатый 
от 300 до 1000 К. В описании хранится 
полное наименование веществ, упоми-
нающихся в различных публикациях и 
справочниках.  

Программный интерфейс для работы 
с данными был выполнен с использовани-
ем среды разработки Delphi. Обращение к 
данным осуществлялось посредством язы-
ка запросов SQL. В модуль работы с тер-
модинамическими данными химических 
веществ были заложены следующие воз-
можности: поиск веществ по краткому и 
полному наименованию, молекулярной 
массе, нахождению в структуре вещества 
определённого вида и количества атомов. 

Анализ имеющихся кинетических 
данных и дальнейшая возможность их ис-
пользования позволили создать хранили-
ще и для химических реакций. В модуль 
работы с кинетическими данными эле-
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ментарных химических реакций были за-
ложены следующие возможности: поиск 
реакций по нахождению в них определён-
ного вещества или группы веществ, нали-
чие реакции у определённого автора. 

 
Создание детального кинетического 

механизма 
Отбор химических реакций, необхо-

димых к включению в разрабатываемую 
детальную кинетическую схему, может 
производиться несколькими способами. 
Имея набор химических веществ, поведе-
ние которых требуется описать, ему со-
поставляют набор реакций, в которых эти 
химические вещества участвуют.  

Другим способом является состав-
ление схемы, включающей максимально 
возможное количество химических реак-
ций [10, 17]. На основании анализа чувст-
вительности [18] проводится исключение 
реакций, не влияющих на образование то-
го или иного вещества. Так же отбрасы-
ваются химические вещества и связанные 
с ними блоки реакций, не дающие суще-
ственного вклада в разветвление кинети-
ческой схемы или необоснованно дубли-
рующие другие цепи реакций. Кроме того, 
одним из возможных путей формирования 
детальной кинетической схемы может 
быть использование так называемых схем-
прототипов, описывающих процессы го-
рения различных углеводородных топлив 
(метан, пропан, бутан, и т.д.).  

При этом степень детализации от-
дельных блоков реакций зависит от ре-
шаемых с помощью этой кинетической 
схемы задач. Одни схемы описывают об-
разование азотосодержащих веществ, дру-
гие ПАУ, третьи сажи, но каждая схема 
должна адекватно описывать основные 
физико-химические процессы, протекаю-
щие при окислении углеводородных топ-
лив, такие как время задержки воспламе-
нения, скорость распространения пламе-

ни, образование конечных продуктов ре-
акций. 

Для анализа путей химических пре-
вращений в кинетических моделях, опи-
сывающих образование ПАУ, сажи и 

XNO , важна динамика изменения концен-
траций целого спектра промежуточных 
веществ, жёстко зависящих друг от друга, 
оценка чувствительности которых прово-
дилась методом «грубой силы» [18].  

Данный метод состоит в вычислении 
отклика при двух различных значениях 
рассматриваемого параметра при неиз-
менных значениях остальных. Метод вы-
бран по следующим причинам: не требует 
дополнительного программирования, ин-
терпретация чувствительностей достаточ-
но проста, погрешность не существенна, 
так как важно только отношение чувстви-
тельностей друг к другу, а не их абсолют-
ное значение. 

В итоге проделанной работы была 
построена детальная кинетическая схема, 
описывающая окисление метано-
воздушной смеси, образование и расходо-
вание основных азотосодержащих хими-
ческих веществ и ПАУ.  

Тестирование схемы проводилось с 
использованием авторской программы 
расчёта системы уравнений детальной 
химической кинетики. Произведены срав-
нения расчётов с помощью созданной 
программы расчёта кинетики по разрабо-
танному кинетическому механизму (1292 
реакций для 268 химических элементов, 
см. табл. 1) с механизмами других авторов 
и опубликованными экспериментальными 
данными. Было определено совпадение 
времён задержек воспламенения, что по-
казывает правильное описание путей ре-
акций до воспламенения. Также установ-
лено соответствие равновесных значений 
концентраций основных веществ спра-
вочным данным [19]. 
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Таблица 1. Детальный механизм образования пятикольцевых ПАУ 

№ реакция A b E № реакция A b E 

01.  H+H+H2O=H2+H2O             6.000E+019  -1.25      0.0 
02.  H+H+CO2=H2+CO2             5.490E+020  -2.00      0.0 
03.  H+H+H2=H2+H2               9.200E+016  -0.60      0.0 
04.  H+H+H=H2+H                 3.200E+015   0.00      0.0 
05.  H+H+N2=H2+N2               5.400E+018  -1.30      0.0 
06.  O+H+H2O=OH+H2O             3.000E+018  -1.00      0.0 
07.  O+H+CO2=OH+CO2             1.000E+018  -1.00      0.0 
08.  O+H+H2=OH+H2               1.000E+018  -1.00      0.0 
09.  O+H2=OH+H                  5.060E+004   2.67  -3167.4 
10.  O+O+H2O=O2+H2O             1.850E+018  -1.00      0.0 
11.  O+O+CO2=O2+CO2             4.320E+017  -1.00      0.0 
12.  O+O+H2=O2+H2               2.880E+017  -1.00      0.0 
13.  O+O+N2=O2+N2               5.000E+017  -1.00      0.0 
14.  OH+H+H2O=H2O+H2O           8.030E+022  -2.00      0.0 
15.  OH+H+H2=H2O+H2             1.610E+022  -2.00      0.0 
16.  OH+H+CO2=H2O+CO2           4.180E+022  -2.00      0.0 
17.  OH+H2=H2O+H                2.140E+008   1.52  -1736.8 
18.  OH+OH=H2O+O                1.230E+004   2.62    945.7 
19.  OH+OH+H2O=H2O2+H2O         4.440E+014  -0.37      0.0 
20.  OH+OH+CO2=H2O2+CO2         1.480E+014  -0.37      0.0 
21.  OH+OH+H2=H2O2+H2           1.480E+014  -0.37      0.0 
22.  O2+H=OH+O                  1.910E+014   0.00  -8278.5 
23.  O2+H+H2O=HO2+H2O           1.650E+019  -0.76      0.0 
24.  O2+H+CO2=HO2+CO2           4.200E+018  -0.86      0.0 
25.  O2+H+N2=HO2+N2             2.600E+019  -1.24      0.0 
26.  O2+H+O2=HO2+O2             3.000E+020  -1.72      0.0 
27.  O2+H2=OH+OH                1.700E+013   0.00 -24060.1 
28.  HO2+HO2=H2O2+O2            2.000E+012   0.00      0.0 
29.  HO2+OH=O2+H2O              2.890E+013   0.00    251.8 
30.  HO2+O=O2+OH                3.250E+013   0.00      0.0 
31.  HO2+H=OH+OH                1.500E+014   0.00   -503.6 
32.  HO2+H=O2+H2                4.280E+013   0.00   -710.5 
33.  HO2+H=H2O+O                3.010E+013   0.00   -866.6 
34.  H2O2+OH=HO2+H2O            7.080E+012   0.00   -720.1 
35.  H2O2+O=O2+H2O              9.550E+006   2.00  -1999.1 
36.  H2O2+O=HO2+OH              9.630E+006   2.00  -2014.2 
37.  H2O2+H=H2O+OH              1.000E+013   0.00  -1807.8 
38.  H2O2+H=HO2+H2              4.790E+013   0.00  -4003.3 
39.  HCO+O=CO2+H                3.000E+013   0.00      0.0 
40.  HCO+O2=CO2+OH              3.310E+012  -0.40      0.0 
41.  HCO+HO2=CO2+OH+H           3.000E+013   0.00      0.0 
42.  HCO+CH3O=CH3OH+CO          9.040E+013   0.00      0.0 
43.  HCO+HCO=CH2O+CO            4.520E+013   0.00      0.0 
44.  HCO+O2=CO+HO2              3.300E+013  -0.40      0.0 
45.  HCO+OH=CO+H2O              3.020E+013   0.00      0.0 
46.  HCO+M=H+CO+M               2.500E+014   0.00  -8460.8 
47.  HCO+H=CO+H2                9.040E+013   0.00      0.0 
48.  HCO+O=CO+OH                3.000E+013   0.00      0.0 
49.  HCO+HCO=CO+CO+H2           3.010E+012   0.00      0.0 
50.  CO+O+M=CO2+M               1.650E+015   0.00  -1510.7 
51.  CO+OH=CO2+H                6.320E+006   1.50    250.3 
52.  CO+O2=CO2+O                2.510E+012   0.00 -24014.8 
53.  CO+HO2=CO2+OH              6.030E+013   0.00 -11556.7 
54.  CH+H2=CH3                  1.320E+027  -5.00  -1394.9 
55.  CH+O=C+OH                  1.520E+013   0.00  -2382.8 
56.  CH+O=CO+H                  5.700E+013   0.00      0.0 
57.  CH+O2=CO+OH                3.300E+013   0.00      0.0 
58.  CH+O2=HCO+O                3.300E+013   0.00      0.0 
59.  CH+OH=HCO+H                3.000E+013   0.00      0.0 
60.  CH+OH=C+H2O                4.000E+007   2.00  -1510.7 
61.  CH+CO2=HCO+CO              3.400E+012   0.00   -347.5 
62.  CH+H=C+H2                  1.500E+014   0.00      0.0 
63.  CH+H2O=CH2O+H              1.170E+015  -0.75      0.0 
64.  CH+H2O=CH2OH               5.710E+012   0.00    380.2 
65.  C+O2=CO+O                  2.000E+013   0.00      0.0 
66.  C+OH=CO+H                  5.000E+013   0.00      0.0 
67.  CH2O+OH=HCO+H2O            3.430E+009   1.18    225.1 
68.  CH2O+H=HCO+H2              2.190E+008   1.80  -1510.7 
69.  CH2O+M=HCO+H+M             3.310E+016   0.00 -40788.3 
70.  CH2O+O=HCO+OH              1.800E+013   0.00  -1551.0 
71.  CH2O+O2=HO2+HCO            1.230E+006   3.00 -26215.3 
72.  CH2O+HO2=HCO+H2O2          4.400E+006   2.00  -6042.7 
73.  CH2+CH4=CH3+CH3            4.000E+013   0.00      0.0 
74.  CH2+H2=CH3+H               7.000E+013   0.00      0.0 
75.  CH2+O=H+H+CO               3.000E+013   0.00      0.0 
76.  CH2+O=H2+CO                7.830E+012   0.00      0.0 
77.  CH2+O2=CO2+H+H             7.830E+012   0.00      0.0 
78.  CH2+O2=O+CH2O              7.830E+012   0.00      0.0 
79.  CH2+O2=H2+CO2              7.830E+012   0.00      0.0 
80.  CH2+O2=H+CO+OH             7.830E+012   0.00      0.0 
81.  CH2+OH=CH2O+H              3.010E+013   0.00      0.0 
82.  CH2+CO2=CH2O+CO            3.000E+012   0.00      0.0 
83.  CH2+HO2=CH2O+OH            3.010E+013   0.00      0.0 
84.  CH2+H2O2=CH3O+OH           3.010E+013   0.00      0.0 
85.  CH2+HCO=CO+CH3             1.810E+013   0.00      0.0 
86.  CH2+CH2O=HCO+CH3           1.200E+012   0.00      0.0 
87.  CH2+O=CH+OH                3.000E+014   0.00  -6003.9 
88.  CH3+H+M=CH4+M              6.190E+023  -1.80      0.0 
89.  CH3+O=CH2O+H               7.170E+013   0.00      0.0 
90.  CH3+O=HCO+H2               1.260E+013   0.00      0.0 
91.  CH3+O=CH3O                 7.960E+015  -2.12   -313.7 
92.  CH3+O2=CH3O+O              7.290E+011   0.39 -13779.9 
93.  CH3+OH=CH3OH               2.240E+040  -8.20  -5878.1 
94.  CH3+OH=CH2OH+H            1.090E+011   0.40    356.5 
95.  CH3+OH=CH3O+H             5.740E+012  -0.23  -7015.1 
96.  CH3+OH=CH2O+H2            3.190E+012  -0.53  -5443.5 
97.  CH3+HO2=CH3O+OH           1.810E+013   0.00      0.0 
98.  CH3+HCO=CH4+CO            2.650E+013   0.00      0.0 

99.  CH3+CH2OH=CH4+CH2O        2.410E+012   0.00      0.0 
100. CH3+CH3O=CH4+CH2O         2.410E+013   0.00      0.0 
101. CH3+CH2O=CH4+HCO          7.770E-008   6.10   -992.0 
102. CH3+CH3=C2H5+H            1.670E+013  -0.35  -6591.6 
103. CH3+CH3=C2H4+H2           1.000E+016   0.00 -16129.0 
104. CH3+CH3=C2H6              3.620E+057 -13.41 -10453.9 
105. CH2OH+M=CH2O+H+M          1.670E+024  -2.50 -17216.7 
106. CH2OH+O=CH2O+OH           1.000E+013   0.00      0.0 
107. CH2OH+O2=CH2O+HO2         2.410E+014   0.00  -2517.8 
108. CH2OH+OH=CH2O+H2O         1.000E+013   0.00      0.0 
109. CH2OH+H=CH2O+H2           2.000E+013   0.00      0.0 
110. CH2OH+HO2=CH2O+H2O2       1.200E+013   0.00      0.0 
111. CH2OH+HCO=CH3OH+CO        1.200E+014   0.00      0.0 
112. CH2OH+CH2O=CH3OH+HCO      5.540E+003   2.81  -2861.2 
113. CH2OH+CH2OH=CH3OH+CH2O    4.820E+012   0.00      0.0 
114. CH2OH+HCO=CH2O+CH2O       1.810E+014   0.00      0.0 
115. CH3O+M=CH2O+H+M           5.420E+013   0.00  -6793.0 
116. CH3O+H=CH2O+H2            2.000E+013   0.00      0.0 
117. CH3O+OH=CH2O+H2O          1.000E+013   0.00      0.0 
118. CH3O+O=CH2O+OH            1.000E+013   0.00      0.0 
119. CH3O+O2=CH2O+HO2          6.300E+010   0.00  -1309.3 
120. CH3O+HO2=CH2O+H2O2        3.010E+011   0.00      0.0 
121. CH3O+CO=CH3+CO2           1.570E+013   0.00  -5940.5 
122. CH3OH+M=CH3+OH+M          3.500E+016   0.00 -33458.5 
123. CH3OH+M=CH2OH+H+M         1.750E+015   0.00 -33458.5 
124. CH3OH+M=CH2+H2O+M         7.000E+015   0.00 -33458.5 
125. CH3OH+CH3=CH2OH+CH4       3.190E+001   3.17  -3611.5 
126. CH3OH+CH3=CH3O+CH4        1.450E+001   3.10  -3492.2 
127. CH3OH+HO2=H2O2+CH2OH      9.640E+010   0.00  -6334.3 
128. CH3OH+O=OH+CH2OH          3.800E+005   2.50  -1551.0 
129. CH3OH+O=OH+CH3O           1.000E+013   0.00  -2358.7 
130. CH3OH+O2=CH2OH+HO2        2.050E+013   0.00 -22517.7 
131. CH3OH+OH=H2O+CH2OH        1.000E+013   0.00   -854.5 
132. CH3OH+OH=H2O+CH3O         1.000E+013   0.00   -854.5 
133. CH3OH+CH2OH=CH3OH+CH3O    7.830E+009   0.00  -6073.9 
134. CH3OH+H=CH2OH+H2          3.980E+013   0.00  -3069.2 
135. CH3OH+H=CH3O+H2           3.980E+013   0.00  -3069.2 
136. CH4+O2=CH3+HO2            7.940E+013   0.00 -28199.3 
137. CH4+H=CH3+H2              1.480E+014   0.00  -6840.9 
138. CH4+OH=CH3+H2O            1.570E+007   1.83  -1399.9 
139. CH4+O=CH3+OH              6.920E+008   1.56  -4275.2 
140. CH4+HO2=CH3+H2O2          1.810E+011   0.00  -9356.1 
141. C2O+H=CH+CO               5.000E+013   0.00      0.0 
142. C2O+O=CO+CO               5.000E+013   0.00      0.0 
143. C2O+OH=CO+CO+H            2.000E+013   0.00      0.0 
144. C2O+O2=CO+CO+O            2.000E+013   0.00      0.0 
145. C2+OH=C2O+H               5.000E+013   0.00      0.0 
146. C2+O2=CO+CO               5.000E+013   0.00      0.0 
147. C2H+M=C2+H+M              4.680E+016   0.00 -62441.4 
148. C2H+O=CO+CH               5.000E+013   0.00      0.0 
149. C2H+O2=HCO+CO             2.410E+012   0.00      0.0 
150. C2H+O2=H+CO+CO            3.520E+013   0.00      0.0 
151. C2H+OH=CH2+CO             1.810E+013   0.00      0.0 
152. C2H+OH=C2+H2O             4.000E+007   2.00  -4028.5 
153. C2+H2=C2H+H               4.000E+005   2.40   -503.6 
154. HCCO+H=CH2+CO             1.000E+014   0.00      0.0 
155. HCCO+O=CO+CO+H            1.000E+014   0.00      0.0 
156. HCCO+H=HCCOH              1.810E+039  -8.04  -4204.7 
157. HCCO+OH=C2O+H2O           3.000E+013   0.00      0.0 
158. HCCO+O2=CO+CO+OH          1.460E+012   0.00  -1258.9 
159. HO2+C2H=HCCO+OH           1.810E+013   0.00      0.0 
160. C2H+O2=HCCO+O             5.000E+013   0.00   -755.3 
161. C2H+OH=HCCO+H             2.000E+013   0.00      0.0 
162. CH2CO+O=HCO+HCO           2.000E+013   0.00  -1154.7 
163. CH2CO+O=CH2+CO2           1.750E+012   0.00   -679.8 
164. CH2CO+H=HCCO+H2           5.000E+013   0.00  -4028.5 
165. CH2CO+O=HCCO+OH           1.000E+013   0.00  -4028.5 
166. CH2O+CH=CH2CO+H           9.460E+013   0.00    259.3 
167. CH2+CO=CH2CO              6.050E+008   0.00      0.0 
168. CH2CO+OH=HCCO+H2O         7.500E+012   0.00  -1007.1 
169. CH2CO+OH=CH2O+HCO         2.800E+013   0.00      0.0 
170. CH2CO+OH=CH3O+CO          2.800E+013   0.00      0.0 
171. HCCOH+H=CH2CO+H           1.000E+013   0.00      0.0 
172. C2H2+M=C2H+H+M            4.200E+016   0.00 -53880.9 
173. C2H2+O2=C2H+HO2           1.200E+013   0.00 -37502.6 
174. C2H2+H=C2H+H2             6.030E+013   0.00 -14009.0 
175. C2H2+H=CH+CH2             1.020E+016   0.00 -62983.2 
176. C2H2+H2=C2H4              1.200E+028  -4.98 -23370.2 
177. C2H2+OH=C2H+H2O           3.370E+007   2.00  -7049.8 
178. C2H2+OH=HCCOH+H           5.040E+005   2.30  -6798.1 
179. C2H2+OH=CH2CO+H           2.180E-004   4.50    503.6 
180. C2H2+OH=CH3+CO            4.830E-004   4.00   1007.1 
181. CH3OH+C2H=CH3O+C2H2       1.210E+012   0.00      0.0 
182. CH3OH+C2H=CH2OH+C2H2      6.030E+012   0.00      0.0 
183. C2H+CH4=C2H2+CH3          1.810E+012   0.00   -250.3 
184. HCCO+CH=C2H2+CO           5.000E+013   0.00      0.0 
185. HCCO+HCCO=C2H2+CO+CO      1.000E+013   0.00      0.0 
186. HO2+C2H2=CH2CO+OH         6.030E+009   0.00  -4002.8 
187. HCO+C2H=C2H2+CO           6.030E+013   0.00      0.0 
188. C+CH3=C2H2+H              5.000E+013   0.00      0.0 
189. CH2+CH2=C2H2+H2           3.010E+013   0.00      0.0 
190. CH3O+C2H=CH2O+C2H2        2.410E+013   0.00      0.0 
191. C2H+CH2OH=C2H2+CH2O       3.610E+013   0.00      0.0 
192. C2H+C2H=C2H2+C2           1.810E+012   0.00      0.0 
193. C2H+CH2=CH+C2H2           1.810E+013   0.00      0.0 
194. C2H2+O=C2H+OH             3.160E+015  -0.60  -7553.4 
195. C2H2+O=HCCO+H             5.800E+006   2.09   -786.6 
196. C2H3=C2H2+H               3.930E+033  -6.69 -22715.6 
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197. C2H3+H=C2H2+H2            1.210E+013   0.00      0.0 
198. C2H3+O=CH2CO+H            3.000E+013   0.00      0.0 
199. C2H3+O=C2H2+OH            3.000E+013   0.00      0.0 
200. C2H3+O=CO+CH3             3.000E+013   0.00      0.0 
201. CH+CH3=C2H3+H             3.000E+013   0.00      0.0 
202. CH2+CH2=C2H3+H            2.000E+013   0.00      0.0 
203. CH2OH+C2H2=C2H3+CH2O      7.300E+011   0.00  -4534.1 
204. C2H3+O=HCO+CH2            3.000E+013   0.00      0.0 
205. C2H3+O2=CH2O+HCO          4.580E+016  -1.39   -511.1 
206. C2H3+O2=C2H2+HO2          1.340E+006   1.61    192.9 
207. C2H3+OH=C2H2+H2O          2.000E+013   0.00      0.0 
208. C2H3+C2H=C2H2+C2H2        3.000E+013   0.00      0.0 
209. C2H3+CH3=C2H2+CH4         1.990E+013   0.00      0.0 
210. C2H3+CH2=CH3+C2H2         1.810E+013   0.00      0.0 
211. C2H4+H=C2H3+H2            5.070E+007   1.93  -6521.6 
212. C2H4+H=C2H5               8.420E+008   1.49   -498.5 
213. CH3O+C2H3=CH2O+C2H4       2.410E+013   0.00      0.0 
214. CH2CO+CH2=C2H4+CO         1.600E+014   0.00      0.0 
215. C2H3+H=C2H4               2.480E+033  -6.21  -2855.2 
216. C2H3+H2O2=C2H4+HO2        1.210E+010   0.00    300.1 
217. C2H3+CH2O=C2H4+HCO        5.430E+003   2.81  -2951.9 
218. C2H3+CH2OH=C2H4+CH2O      3.010E+013   0.00      0.0 
219. CH3+CH2=C2H4+H            4.940E+013  -0.08    -47.3 
220. CH+CH4=C2H4+H             6.000E+013   0.00      0.0 
221. C2H4+O=CH3+HCO            1.600E+009   1.20   -375.7 
222. C2H4+OH=C2H3+H2O          2.020E+013   0.00  -2998.7 
223. C2H4+OH=CH3+CH2O          1.050E+012   0.00    461.3 
224. C2H4+O2=C2H3+HO2          4.220E+013   0.00 -29002.0 
225. C2H4+CH3=C2H3+CH4         4.160E+012   0.00  -5603.6 
226. C2H4+C2H2=C2H3+C2H3       2.410E+013   0.00 -34423.3 
227. C2H3+HCO=C2H4+CO          9.040E+013   0.00      0.0 
228. C2H5+O=C2H4+OH            5.000E+013   0.00      0.0 
229. C2H5+O=CH2O+CH3           1.610E+013   0.00      0.0 
230. HO2+C2H5=C2H4+H2O2        3.010E+011   0.00      0.0 
231. CH3+C2H5=C2H4+CH4         1.950E+013  -0.50      0.0 
232. CH3+CH2=C2H5              1.110E+019  -3.20   -896.3 
233. C2H+C2H5=C2H2+C2H4        1.810E+012   0.00      0.0 
234. C2H5+H=C2H4+H2            1.810E+012   0.00      0.0 
235. C2H5+O2=C2H4+HO2          1.920E+007   1.02   1024.7 
236. C2H4+C2H4=C2H5+C2H3       4.820E+014   0.00 -36024.2 
237. C2H5+OH=C2H4+H2O          2.410E+013   0.00      0.0 
238. C2H5+HO2=CH3+CH2O+OH      2.400E+013   0.00      0.0 
239. CH2+C2H5=C2H4+CH3         9.030E+012   0.00      0.0 
240. C2H6+CH3=C2H5+CH4         5.500E-001   4.00  -4179.5 
241. C2H6+H=C2H5+H2            5.400E+002   3.50  -2623.5 
242. C2H6+O=C2H5+OH            3.000E+007   2.00  -2575.7 
243. C2H6+OH=C2H5+H2O          8.700E+009   1.05   -911.4 
244. C2H6+O2=C2H5+HO2          6.030E+013   0.00 -26119.6 
245. C2H6+HO2=C2H5+H2O2        2.950E+011   0.00  -7523.2 
246. HCO+C2H5=C2H6+CO          1.210E+014   0.00      0.0 
247. C2H4+C2H5=C2H3+C2H6       6.320E+002   3.13  -9069.1 
248. CH2+C2H6=CH3+C2H5         1.200E+014   0.00      0.0 
249. C2H6+HCO=C2H5+CH2O        4.700E+004   2.70  -9181.4 
250. C2H5+C2H5=C2H6+C2H4       1.390E+012   0.00      0.0 
251. C2H3+C2H5=C2H6+C2H2       4.820E+011   0.00      0.0 
252. C2H2+C2H5=C2H6+C2H        2.710E+011   0.00 -11806.5 
253. CH3+CH3O=CH3OCH3          3.670E+051 -11.69  -8162.7 
254. CH3OCH3+H=CH3OCH2+H2      1.900E+013   0.00  -2601.4 
255. CH3OCH3+OH=CH3OCH2+H2O    6.270E+012   0.00   -372.1 
256. CH3OCH3+O=CH3OCH2+OH      5.000E+013   0.00  -2301.8 
257. CH3OCH3+CH3=CH3OCH2+CH4   3.550E+012   0.00  -5942.0 
258. CH3OCH2=CH3+CH2O          1.600E+013   0.00 -12810.6 
259. CH+CH2O=CH2CHO            9.640E+013   0.00    260.3 
260. C2H4+O=CH2CHO+H           1.210E+006   2.08      0.0 
261. C3H6+O=CH2CHO+CH3         1.080E+006   2.15    400.3 
262. C4H8+O=CH2CHO+C2H5        5.140E+006   1.95    300.1 
263. CH2CHO=CH2CO+H            1.580E+013   0.00 -17609.5 
264. CH2CHO=CH3CO              1.000E+013   0.00 -23717.7 
265. CH3CO=CH3+CO              8.740E+042  -8.62 -11291.8 
266. CH3CO+CH3=CH3COCH3        4.040E+015  -0.80      0.0 
267. CH3CO+CH3=CH2CO+CH4       6.060E+014  -0.80      0.0 
268. CH3CO+O=CH3+CO2           9.640E+012   0.00      0.0 
269. CH3CO+OH=CH2CO+H2O        1.210E+013   0.00      0.0 
270. CH3CO+H=CH3+HCO           3.300E+013   0.00      0.0 
271. C2H4+HO2=CH3CHO+OH        6.030E+009   0.00  -4002.8 
272. C2H5+O=CH3CHO+H           6.620E+013   0.00      0.0 
273. C2H5+O2=CH3CHO+OH         1.600E+014  -1.17  -5232.5 
274. C2H3+OH=CH3CHO            3.010E+013   0.00      0.0 
275. CH3CHO=CH3+HCO            7.000E+015   0.00 -41127.7 
276. CH3CHO+H=CH3CO+H2         4.000E+013   0.00  -2118.5 
277. CH3CHO+OH=CH3CO+H2O       1.000E+013   0.00      0.0 
278. CH3CHO+O=CH3CO+OH         5.000E+012   0.00   -902.4 
279. CH3CHO+CH3=CH3CO+CH4      1.990E-006   5.64  -1240.8 
280. CH3CHO+CH3=CH3COCH3+H     1.660E+010   0.00  -6243.1 
281. C3H2+O=C2H+HCO            6.800E+013   0.00      0.0 
282. C3H2+O=C2H2+CO            1.000E+014   0.00      0.0 
283. C3H2+OH=C2H2+HCO          5.000E+013   0.00      0.0 
284. C3H2+OH=CHCHCHO           3.010E+013   0.00      0.0 
285. C3H2+O=HCCCHO             6.620E+012   0.00  -1540.9 
286. CHCHCHO+H=HCCCHO+H2       1.210E+013   0.00      0.0 
287. CHCHCHO+OH=HCCCHO+H2O     2.000E+013   0.00      0.0 
288. C2H+CH3CO=CH3+HCCCO       1.810E+013   0.00      0.0 
289. HCCCHO=C2H2+CO            8.510E+014   0.00 -35722.5 
290. HCCCHO+O=HCCCO+OH         5.680E+012   0.00   -776.5 
291. HCCCHO+OH=HCCCO+H2O       1.600E+013   0.00      0.0 
292. C2H+CO=HCCCO              1.510E+011   0.00  -2422.1 
293. C3H4+O=CH2CHCO+H          6.620E+012   0.00  -1540.9 
294. C2H3+CH3CO=CH3+CH2CHCO    1.810E+013   0.00      0.0 
295. C2H3+CO=CH2CHCO           1.510E+011   0.00  -2422.1 
296. CHCHCHO=C2H2+HCO          2.950E+012   0.00  -5594.5 
297. C2H5+HCO=C2H5CHO          1.810E+013   0.00      0.0 
298. C2H5CHO+O=C2H5CO+OH       5.680E+012   0.00   -776.5 
299. C2H5CHO+OH=C2H5CO+H2O     1.210E+013   0.00      0.0 

300. C2H5CHO+C2H5=C2H5CO+C2H6  1.200E+013   0.00  -6368.5 
301. C2H5+CO=C2H5CO            1.510E+011   0.00  -2421.6 
302. CH+C2H4=C3H4+H            7.170E+016  -0.84   -634.5 
303. CH2+C2H2=C3H4             1.040E+037  -7.42  -3399.0 
304. C3H4+O=CO+C2H4            1.500E+013   0.00  -1059.0 
305. C3H4+OH=HCO+C2H4          1.000E+012   0.00      0.0 
306. C3H4+H=C2H2+CH3           2.000E+013   0.00  -1208.5 
307. C3H4+O=CH2O+C2H2          9.000E+012   0.00   -941.7 
308. C3H4+O=HCO+C2H3           9.000E+012   0.00   -941.7 
309. C3H4+OH=CH2CO+CH3         3.370E+012   0.00    153.1 
310. C3H6+O=C2H5+HCO           1.210E+011   0.10  -4511.9 
311. CH2+C2H5=C3H6+H           9.030E+012   0.00      0.0 
312. CH2+C2H4=C3H6             9.030E+013   0.00      0.0 
313. CH3+C2H5=C3H8             3.370E+013   0.00      0.0 
314. C4H2+O=C3H2+CO            1.200E+012   0.00      0.0 
315. C3H2+C3H2=C4H2+C2H2       2.000E+013   0.00 -42802.6 
316. C2H2+C2H=C4H2+H           4.230E+017  -1.03  -1354.6 
317. C4H2+M=C4H+H+M            3.500E+017   0.00 -40317.5 
318. C4H2+C2H=C4H+C2H2         2.000E+013   0.00      0.0 
319. C2H3+C2H4=I-C4H7          1.320E+027  -5.58  -2014.2 
320. I-C4H7+H=C4H8             1.000E+014   0.00      0.0 
321. H2C4O+H=C2H2+HCCO         5.000E+013   0.00  -1510.7 
322. H2C4O+OH=CH2CO+HCCO       1.000E+007   2.00  -1007.1 
323. C5H5+H=C5H4+H2            3.230E+007   2.10  -7977.4 
324. C5H5+OH=C5H4+H2O          2.110E+013   0.00  -2301.8 
325. C5H5+O=C5H4+OH            2.000E+013   0.00  -7399.3 
326. C5H5+CH3=C5H4+CH4         2.000E+012   0.00  -7583.6 
327. C6H2+M=C6H+H+M            5.000E+016   0.00 -40317.5 
328. C6H2+OH=C6H+H2O           1.100E+013   0.00  -3526.3 
329. C6H2+C2H=C6H+C2H2         2.000E+013   0.00      0.0 
330. C6H2+C2H=C4H+C4H2         1.000E+013   0.00      0.0 
331. C4H2+C2H=C6H2+H           3.150E+043  -8.23 -16355.6 
332. C3H2+C3H2=C6H2+H2         2.000E+013   0.00 -42802.6 
333. C4H2+C2H=C6H3             8.300E+052 -11.26 -12800.5 
334. C6H2+H=C6H3               3.130E+033  -5.88  -8379.2 
335. C6H3+H=C6H2+H2            2.000E+013   0.00      0.0 
336. C6H5+O2=C6H5O+O           3.400E+030  -5.10  -6521.1 
337. C6H5+HO2=C6H5O+OH         5.000E+013   0.00   -503.6 
338. C6H5(L)=C6H5              1.660E+011   0.00  -8233.2 
339. C6H5+O=C5H5+CO            9.000E+013   0.00      0.0 
340. C6H5+CH2O=C6H6+HCO        1.750E+010   0.00      0.0 
341. C6H5+H=C6H6               1.110E+016  -0.82   -347.5 
342. C6H5+H=BENZYNE+H2         9.170E-022  10.28  -3109.5 
343. C6H5=BENZYNE+H            7.990E+041  -7.22 -46426.7 
344. C6H6+H=C6H5+H2            3.230E+007   2.10  -7977.4 
345. C6H6+O=C6H5+OH            2.000E+013   0.00  -7404.3 
346. C6H6+O=C6H5O+H            2.400E+013   0.00  -2350.6 
347. C6H6+OH=C6H5+H2O          2.110E+013   0.00  -2301.8 
348. C6H6+O2=C6H5+HO2          6.300E+013   0.00 -30213.6 
349. C6H5+CH4=C6H6+CH3         6.000E+012   0.00  -6203.9 
350. C6H6+OH=C6H5OH+H          1.560E+024  -3.19  -8510.2 
351. C6H5O+H=C6H5OH            3.470E+029  -4.30  -5151.4 
352. C6H5O=C5H5+CO             2.510E+011   0.00 -22106.3 
353. C6H5+OH=C6H5O+H           5.000E+013   0.00      0.0 
354. C6H5O+O=C5H5+CO2          1.000E+013   0.00      0.0 
355. C6H5OH+H=C6H5O+H2         1.150E+014   0.00  -6244.1 
356. C6H5OH+O=C6H5O+OH         2.810E+013   0.00  -3702.2 
357. C6H5OH+HO2=C6H5O+H2O2     3.000E+013   0.00  -7553.4 
358. C6H5OH+C2H3=C2H4+C6H5O    6.000E+012   0.00      0.0 
359. C6H5OH+C6H5=C6H6+C6H5O    4.910E+012   0.00  -2215.7 
360. C6H5OH+OH=H2O+C6H5O       1.390E+008   1.43    484.4 
361. C6H3O2+H=C2H2+C2H2+CO+CO  1.000E+014   0.00      0.0 
362. C6H3O2+O=C2H2+HCCO+CO+CO  1.000E+014   0.00      0.0 
363. C6H3O3=C2H2+HCCO+CO+CO    1.000E+012   0.00 -25178.0 
364. C6H3O3+H=C2H2+CH2CO+CO+CO 1.000E+014   0.00      0.0 
365. C6H5+CH3=C7H7+H           3.610E+017  -0.76 -10197.1 
366. C7H7+C6H5OH=C7H8+C6H5O    1.050E+011   0.00  -4783.8 
367. C7H7+HO2=C6H5+CH2O+OH     5.000E+012   0.00      0.0 
368. C7H7+H=C7H8               2.590E+014   0.00      0.0 
369. C6H5+CH3=C7H8             2.820E+044  -9.36  -7205.9 
370. C7H8+O2=C7H7+HO2          3.000E+014   0.00 -20847.4 
371. C7H8+OH=C7H7+H2O          1.260E+013   0.00  -1300.7 
372. C7H8+H=C7H7+H2            1.200E+014   0.00  -4146.8 
373. C7H8+H=C6H6+CH3           1.200E+013   0.00  -2592.3 
374. C7H8+CH3=C7H7+CH4         3.160E+011   0.00  -4783.8 
375. C7H8+C6H5=C7H7+C6H6       2.100E+012   0.00  -2215.7 
376. C7H8+C2H3=C7H7+C2H4       3.980E+012   0.00  -4028.5 
377. C6H5O+CH3=C7H8O           1.000E+012   0.00      0.0 
378. C7H8O+H=C7H8+OH           2.210E+013   0.00  -3983.2 
379. C7H8O+H=C6H5OH+CH3        1.200E+013   0.00  -2592.3 
380. C7H7+O=C6H5CHO+H          1.580E+013   0.00      0.0 
381. C6H5CHO=C6H5CO+H          3.980E+015   0.00 -42127.8 
382. C6H5CHO+O=C6H5CO+OH       6.030E+012   0.00   -911.4 
383. C6H5CHO+OH=C6H5CO+H2O     7.830E+012   0.00      0.0 
384. C6H5CO=C6H5+CO            3.980E+014   0.00 -14809.7 
385. C6H5O+CH3=C6H5OCH3        1.210E+013   0.00      0.0 
386. C6H5+CH3O=C6H5OCH3        1.210E+013   0.00      0.0 
387. C6H5+C6H5O=C6H5OC6H5      1.210E+013   0.00      0.0 
388. C6H6+C2H=C8H6+H           1.000E+012   0.00      0.0 
389. C6H5+C2H2=C8H6+H          1.800E+016  -0.62  -8779.6 
390. C6H5+C2H=C8H6             2.540E+017  -1.49   -776.0 
391. C6H5+C2H2=C6H5CHCH        6.700E+034  -7.04  -5532.6 
392. C6H5CHCH+H=C8H6+H2        9.570E+014  -0.25   -362.6 
393. C6H5CHCH=C8H6+H           2.740E+022  -4.06 -18651.8 
394. C8H6+O=C6H5CH+CO          3.600E+012   0.00   -318.8 
395. C6H5CH+H=C7H7             1.000E+013   0.00      0.0 
396. C7H7+H=C6H5CH+H2          6.030E+013   0.00  -7605.3 
397. C6H5CH+O=C6H6+CO          1.000E+013   0.00      0.0 
398. C6H5CH+OH=C6H6+HCO        1.000E+013   0.00      0.0 
399. C8H6+OH=C6H5+CH2CO        3.000E+003   3.02  -5577.4 
400. C8H6+OH=C6H6+HCCO         2.440E+003   3.02  -5577.4 
401. C7H7+CH3=C8H10            1.190E+013   0.00   -111.3 
402. C8H10+H=C6H6+C2H5         1.200E+013   0.00  -2568.2 
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403. C8H10+H=C8H9+H2           3.970E+002   3.44  -1571.1 
404. C8H10+OH=C8H9+H2O         5.170E+009   1.00   -438.1 
405. C8H10+O2=C8H9+HO2         1.810E+012   0.00 -20011.5 
406. C8H10=C8H9+H              2.510E+015   0.00 -40920.3 
407. A2T1+BENZYNE=A21C6H4      3.200E+023  -3.22  -2553.0 
408. A2T2+BENZYNE=A22C6H4      3.200E+023  -3.22  -2553.0 
409. C10H7O-1+H=C10H7OH-1      3.470E+029  -4.30  -5151.4 
410. C10H7OH-1+H=C10H7O-1+H2   1.150E+014   0.00  -6244.1 
411. C10H7OH-1+OH=C10H7O-1+H2O 1.390E+008   1.43    484.4 
412. C10H7O-2+H=C10H7OH-2      3.470E+029  -4.30  -5151.4 
413. C10H7OH-2+H=C10H7O-2+H2   1.150E+014   0.00  -6244.1 
414. C10H7OH-2+OH=C10H7O-2+H2O 1.390E+008   1.43    484.4 
415. C7H7+C2H2=INDENE+H        3.200E+011   0.00  -3524.9 
416. A2CH2-1+H=A2CH3-1         1.000E+014   0.00      0.0 
417. A2CH2-2+H=A2CH3-2         1.000E+014   0.00      0.0 
418. A2VINP+H=A2C2H-2+H2       9.570E+014  -0.25   -362.6 
419. A2VINP=A2C2H-2+H          2.740E+022  -4.06 -18651.8 
420. A2VINP+H=A2C2H3-2         1.540E+013  -0.99   3464.5 
421. BENZYNE+BENZYNE=BIPHEN    4.600E+012   0.00      0.0 
422. BIPHENH=BIPHEN+H          1.300E+016   0.00 -16719.7 
423. BIPHENH+H=BIPHEN+H2       6.020E+012   0.00      0.0 
424. BIPHENH=A2R5+H            1.000E+013   0.00 -10071.2 
425. HA2R5+H=A2R5+H2           1.810E+012   0.00      0.0 
426. HA2R5+OH=A2R5+H2O         2.410E+013   0.00      0.0 
427. HA2R5+H=A2R5H2            1.000E+014   0.00      0.0 
428. A2R5H2+H=HA2R5+H2         5.400E+002   3.50  -2623.5 
429. A2R5H2+OH=HA2R5+H2O       8.700E+009   1.05   -911.4 
430. A2R5H2=A2R5+H2            4.700E+013   0.00 -31019.3 
431. A2T1+BENZYNE=A3R5         2.640E+032  -4.88 -21376.1 
432. A2T2+BENZYNE=A3R5         2.640E+032  -4.88 -21376.1 
433. A2T1+BENZYNE=A3LR5        3.090E+036  -6.29 -21240.1 
434. A2T2+BENZYNE=A3LR5        3.090E+036  -6.29 -21240.1 
435. A3LC2H-1+H=A3LC2H-1P+H2   3.230E+007   2.10  -7977.4 
436. A3LC2H-1+OH=A3LC2H-1P+H2O 2.100E+013   0.00  -2316.4 
437. A3LC2H-2+H=A3LC2H-2S+H2   3.230E+007   2.10  -7977.4 
438. A3LC2H-2+OH=A3LC2H-2S+H2O 2.100E+013   0.00  -2316.4 
439. A3LC2H-2+H=A3LC2H-2P+H2   3.230E+007   2.10  -7977.4 
440. A3LC2H-2+OH=A3LC2H-2P+H2O 2.100E+013   0.00  -2316.4 
441. A3CH2+H=A3CH3             1.000E+014   0.00      0.0 
442. A3CH3+H=A3CH2+H2          3.980E+002   3.44  -1571.1 
443. A3CH3+OH=A3CH2+H2O        1.260E+013   0.00  -1300.7 
444. A3CH2=A3CH2R+H            1.000E+013   0.00  -6042.7 
445. C6H6+C7H7=BENZYLB+H       1.200E+012   0.00  -8026.7 
446. C6H5+C7H7=BENZYLB         1.190E+013   0.00   -110.8 
447. A2T1+BENZYNE=FLTHN        1.340E+023  -2.76 -11315.0 
448. A2T2+BENZYNE=FLTHN        1.340E+023  -2.76 -11315.0 
449. A21C6H4=FLTHN             8.510E+012   0.00 -31653.8 
450. A22C6H4=A3LR5             8.510E+012   0.00 -31653.8 
451. A3R5=FLTHN                8.510E+012   0.00 -31653.8 
452. A3LR5=A3R5                8.510E+012   0.00 -31653.8 
453. A3LR5=FLTHN               8.510E+012   0.00 -31653.8 
454. BGHIF-+C2H2=BGHIFR+H      1.430E+013   0.35  -7951.2 
455. BGHIF+H=BGHIF-+H2         3.230E+007   2.10  -7977.4 
456. BGHIF+OH=BGHIF-+H2O       2.100E+013   0.00  -2316.4 
457. BGHIF-+C2H2=COR+H         1.870E+007   1.79  -1642.6 
458. COR+H=COR-+H2             3.230E+007   2.10  -7977.4 
459. COR+OH=COR-+H2O           2.100E+013   0.00  -2316.4 
460. COR-+C2H2=COR1+H          1.430E+013   0.35  -7951.2 
461. COR1+H=COR1-+H2           3.230E+007   2.10  -7977.4 
462. COR1+OH=COR1-+H2O         2.100E+013   0.00  -2316.4 
463. COR1-+C2H2=COR2+H         1.870E+007   1.79  -1642.6 
464. COR2+H=COR2-+H2           3.230E+007   2.10  -7977.4 
465. COR2+OH=COR2-+H2O         2.100E+013   0.00  -2316.4 
466. COR2-+C2H2=COR3+H         1.870E+007   1.79  -1642.6 
467. COR3+H=COR3-+H2           3.230E+007   2.10  -7977.4 
468. COR3+OH=COR3-+H2O         2.100E+013   0.00  -2316.4 
469. COR3-+C2H2=COR4+H         1.870E+007   1.79  -1642.6 
470. COR4+H=COR4-+H2           3.230E+007   2.10  -7977.4 
471. COR4+OH=COR4-+H2O         2.100E+013   0.00  -2316.4 
472. COR4-+C2H2=HB+H           1.870E+007   1.79  -1642.6 
473. H+O2+H2=HO2+H2            1.763E+018  -0.80      0.0 
474. H+O2+H2O=HO2+H2O          8.460E+018  -0.80      0.0 
475. H+O2+CO2=HO2+CO2          2.679E+018  -0.80      0.0 
476. H+OH+H2=H2O+H2            2.762E+022  -2.00      0.0 
477. H+OH+H2O=H2O+H2O          1.326E+023  -2.00      0.0 
478. H+OH+CO2=H2O+CO2          4.199E+022  -2.00      0.0 
479. H+O+H2O=OH+H2O            3.010E+017  -0.60      0.0 
480. O+O+H2=O2+H2              6.300E+013   0.00    901.4 
481. O+O+H2O=O2+H2O            3.024E+014   0.00    901.4 
482. O+O+CO2=O2+CO2            9.576E+013   0.00    901.4 
483. H2O2+H2=OH+OH+H2          1.513E+017   0.00 -22917.0 
484. H2O2+H2O=OH+OH+H2O        7.260E+017   0.00 -22917.0 
485. H2O2+CO2=OH+OH+CO2        2.299E+017   0.00 -22917.0 
486. CO+O+H2=CO2+H2            2.063E+015   0.00  -1510.7 
487. CO+O+H2O=CO2+H2O          9.900E+015   0.00  -1510.7 
488. CO+O+CO2=CO2+CO2          3.135E+015   0.00  -1510.7 
489. HCN+O=CNO+H               1.400E+006   2.10  -3081.1 
490. CNO+H=CO+NH               5.000E+013   0.00      0.0 
491. CNO+O=NO+CO               4.700E+013   0.00      0.0 
492. CNO+H2=HNCO+H             7.600E+002   3.00  -2009.9 
493. HNCO+O=CNO+OH             2.200E+006   2.11  -5765.0 
494. HNCO+OH=CNO+H2O           6.400E+005   2.00  -1287.8 
495. CN+OH=CNO+H               4.200E+013   0.00      0.0 
496. CN+O2=CNO+O               7.200E+012   0.00    210.6 
497. NO+CH2=HNCO+H             2.900E+012   0.00    300.9 
498. CNO+N2=N+CO+N2            4.650E+016  -0.50 -24191.1 
499. CNO+O2=N+CO+O2            4.650E+016  -0.50 -24191.1 
500. CNO+H2O=N+CO+H2O          5.766E+017  -0.50 -24191.1 
501. CH+H2=CH2(1)+H            2.480E+015  -0.39  -1460.3 
502. CH2+H2O=CH2(1)+H2O        3.000E+013   0.00      0.0 
503. CH2+H=CH2(1)+H            2.000E+014   0.00      0.0 
504. CH2(1)+O=CO+H+H           5.000E+013   0.00      0.0 
505. CH2(1)+O=CO+H2            3.000E+013   0.00      0.0 

506. CH2(1)+O2=CO2+H+H         1.600E+012   0.00   -503.6 
507. CH2(1)+O2=CH2O+O          5.000E+013   0.00  -4532.0 
508. CH2(1)+O2=CO2+H2          6.900E+011   0.00   -251.8 
509. CH2(1)+O2=CO+H2O          1.900E+010   0.00    503.6 
510. CH2(1)+O2=CO+OH+H         8.600E+010   0.00    251.8 
511. CH2(1)+O2=HCO+OH          4.300E+010   0.00    251.8 
512. CH2(1)+OH=CH+H2O          1.130E+007   2.00  -1510.7 
513. CH2(1)+OH=CH2O+H          2.500E+013   0.00      0.0 
514. CH2(1)+CO2=CH2O+CO        1.100E+011   0.00   -503.6 
515. CH2+M=CH2(1)+M            1.000E+013   0.00      0.0 
516. CH2(1)+HCO=CH3+CO         1.810E+013   0.00      0.0 
517. CH2(1)+CH3O=CH3+CH2O      1.810E+013   0.00      0.0 
518. CH3+M=CH2(1)+H+M          2.720E+036  -5.31 -58958.8 
519. CH3+H=CH2(1)+H2           6.030E+013   0.00  -7605.3 
520. CH3+OH=CH2(1)+H2O         7.500E+006   2.00  -2517.8 
521. CH3OH+CH2(1)=CH2OH+CH3    1.580E+012   0.00  -2888.4 
522. C+CH2(1)=C2H+H            5.000E+013   0.00      0.0 
523. CH+CH2(1)=C2H+H+H         5.490E+022  -2.41  -5801.0 
524. CH2CO+M=CH2(1)+CO+M       3.600E+015   0.00 -29828.4 
525. CH2+C2H2=CH2(1)+C2H2      4.000E+013   0.00      0.0 
526. CH2(1)+CH2(1)=C2H2+H2     4.020E+014  -0.47   -241.7 
527. CH+CH2(1)=C2H2+H          2.500E+012  -3.68  -2109.9 
528. C2H2+O=CH2(1)+CO          1.400E+006   2.09   -786.6 
529. CH2(1)+C2H=CH+C2H2        1.810E+013   0.00      0.0 
530. CH+CH2(1)=C2H3            3.090E+014  -1.98   -312.2 
531. CH2(1)+CH2(1)=C2H3+H      7.120E+021  -3.90  -1238.8 
532. C2H3+CH=CH2(1)+C2H2       5.000E+013   0.00      0.0 
533. CH2(1)+C2H3=CH3+C2H2      1.810E+013   0.00      0.0 
534. CH2(1)+CH2(1)=C2H4        1.110E+020  -3.43  -1042.4 
535. CH2(1)+CH3=C2H4+H         4.200E+013   0.00      0.0 
536. CH2(1)+CH3=C2H5           2.530E+020  -3.49  -1022.2 
537. CH2(1)+C2H5=CH3+C2H4      1.810E+013   0.00      0.0 
538. I-C3H7+HO2=CH3CHO+CH3+OH  2.410E+013   0.00      0.0 
539. I-C3H7+O=CH3CHO+CH3       4.820E+013   0.00      0.0 
540. I-C3H7+O=CH3COCH3+H       4.820E+013   0.00      0.0 
541. C3H3=C3H2+H               5.200E+012   0.00 -39502.7 
542. C3H3+H=C3H2+H2            5.000E+013   0.00   -503.6 
543. C3H3+OH=C3H2+H2O          2.000E+013   0.00      0.0 
544. C3H3+O=C3H2+OH            3.200E+012   0.00      0.0 
545. CH3+C2H=C3H3+H            2.410E+013   0.00      0.0 
546. C2H+CH2OH=C3H3+OH         1.210E+013   0.00      0.0 
547. C2H+C2H5=CH3+C3H3         1.810E+013   0.00      0.0 
548. C2H2+HCCO=C3H3+CO         1.100E+011   0.00  -1510.7 
549. C3H3+O2=CH2CO+HCO         3.000E+010   0.00  -1444.2 
550. CH2+C2H2=C3H3+H           1.000E+022  -2.51  -2232.8 
551. CH2(1)+C2H2=C3H3+H        1.200E+013   0.00  -3323.5 
552. C3H3+O=C2H+CH2O           7.170E+013   0.00      0.0 
553. C3H3+O=HCCCHO+H           6.030E+013   0.00      0.0 
554. C3H3+OH=C3H4O             3.010E+013   0.00      0.0 
555. HCO+C2H3=C3H4O            1.810E+013   0.00      0.0 
556. C3H5_sym+O=C3H4O+H        6.030E+013   0.00      0.0 
557. C3H4O+O=CH2CHCO+OH        5.680E+012   0.00   -776.5 
558. C3H4O+OH=CH2CHCO+H2O      1.600E+013   0.00      0.0 
559. C3H4O+C2H5=CH2CHCO+C2H6   1.200E+013   0.00  -6368.5 
560. C3H4O+I-C3H7=CH2CHCO+C3H8 1.020E+010   0.00  -3444.3 
561. C3H4O+H=CHCHCHO+H2        5.070E+007   1.93  -6521.6 
562. C3H4O+OH=CHCHCHO+H2O      2.020E+013   0.00  -2998.7 
563. C3H4O+CH3=CHCHCHO+CH4     4.160E+012   0.00  -5603.6 
564. CHCHCHO+H=C3H4O           5.360E+014   0.00   -494.5 
565. N-C3H7+O=C2H5CHO+H        9.640E+013   0.00      0.0 
566. N-C3H7+O2=C2H5CHO+OH      1.100E+008   0.00      0.0 
567. C3H5_sym+OH=C2H5CHO       3.010E+013   0.00      0.0 
568. C3H4=C3H3+H               2.300E+012   0.00 -35090.1 
569. H4C3=C3H3+H               1.340E+012   0.00 -35220.0 
570. CH2+C2H2=C3H4_cy          5.340E+034  -7.11  -2935.8 
571. CH2+C2H2=H4C3             3.710E+037  -7.50  -3449.4 
572. C3H4_cy=C3H4              1.510E+014   0.00 -25379.4 
573. C3H4_cy=H4C3              7.080E+013   0.00 -22005.6 
574. C3H4+CH3=C3H3+CH4         2.000E+012   0.00  -3877.4 
575. H4C3+CH3=C3H3+CH4         2.000E+012   0.00  -3877.4 
576. C2H+CH3=H4C3              8.270E+046 -10.00 -23329.9 
577. C2H3+CH2(1)=C3H4+H        3.000E+013   0.00      0.0 
578. H4C3+C2H=C2H2+C3H3        1.000E+013   0.00      0.0 
579. C3H4+C2H=C2H2+C3H3        1.000E+013   0.00      0.0 
580. H4C3+O=CH2O+C2H2          7.500E+012   0.00  -1058.5 
581. H4C3+O=HCO+C2H3           7.500E+012   0.00  -1058.5 
582. H4C3+OH=CH2CO+CH3         4.280E+011   0.00    424.5 
583. C3H4+H=C3H3+H2            3.000E+007   2.00  -2517.8 
584. C3H4+OH=C3H3+H2O          2.000E+007   2.00   -503.6 
585. H4C3+H=C3H3+H2            3.000E+007   2.00  -2517.8 
586. H4C3+OH=C3H3+H2O          2.000E+007   2.00   -503.6 
587. CH3+C2H2=H4C3+H           1.920E+004   2.42  -6491.9 
588. CH+C2H4=C3H5_sym          2.420E+037  -8.04  -2437.2 
589. C3H4+H=C3H5_sym           1.200E+011   0.69  -1514.2 
590. C3H5_sym+OH=C3H4+H2O      6.030E+012   0.00      0.0 
591. C3H5_sym+CH2=1-3-C4H6+H   3.010E+013   0.00      0.0 
592. C2H+C3H5_sym=C2H2+C3H4    1.500E-001   0.00      0.0 
593. C2H+C3H5_sym=C2H3+C3H3    2.000E+001   0.00      0.0 
594. C3H5_sym+C2H3=C3H4+C2H4   2.410E+012   0.00      0.0 
595. C3H5_sym+C2H5=C3H4+C2H6   9.640E+011   0.00     66.0 
596. C2H3+CH2OH=C3H5_sym+OH    1.210E+013   0.00      0.0 
597. C2H4+CH2(1)=C3H5_sym+H    3.190E+012   0.00  -2661.5 
598. CH3+C2H2=C3H5_sym         1.400E+004   2.21  -8308.7 
599. C2H3+CH3=C3H5_sym+H       7.200E+013   0.00      0.0 
600. C3H5_sym+H=C3H6           5.800E+011   0.24     25.7 
601. C3H6+HO2=C3H5_sym+H2O2    9.640E+003   2.60  -7004.5 
602. C3H6+CH3=C3H5_sym+CH4     2.210E+000   3.50  -2857.7 
603. C3H6+O=C3H5_sym+OH        6.030E+010   0.70  -3843.7 
604. C3H6+O2=C3H5_sym+HO2      6.030E+013   0.00 -23965.9 
605. C3H6+CH2OH=C3H5_sym+CH3OH 6.030E+001   2.95  -6037.2 
606. C3H6+CH3O=C3H5_sym+CH3OH  9.000E+001   2.95  -6036.2 
607. C3H6+C2H=H4C3+C2H3        1.210E+013   0.00      0.0 
608. C3H6+CH2=C3H5_sym+CH3     7.230E+011   0.00  -3118.0 
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609. C3H6+HCO=C3H5_sym+CH2O    1.080E+007   1.90  -8563.5 
610. C3H6+C2H5=C3H5_sym+C2H6   2.230E+000   3.50  -3342.1 
611. C3H6+C2H3=C3H5_sym+C2H4   2.210E+000   3.50  -2357.7 
612. C3H5_sym+HCO=C3H6+CO      6.030E+013   0.00      0.0 
613. C3H5_sym+CH2OH=C3H6+CH2O  1.810E+013   0.00      0.0 
614. C3H5_sym+CH3O=C3H6+CH2O   3.010E+013   0.00      0.0 
615. C3H5_sym+C2H3=C3H6+C2H2   4.820E+012   0.00      0.0 
616. C3H5_sym+C2H5=C3H6+C2H4   2.590E+012   0.00     66.0 
617. C3H5_sym+C3H5_sym=C3H4+C3H6 
                              8.430E+010   0.00    131.9 
618. N-C3H7+H=C3H6+H2          1.810E+012   0.00      0.0 
619. N-C3H7+OH=C3H6+H2O        2.410E+013   0.00      0.0 
620. N-C3H7+CH2(1)=C3H6+CH3    1.810E+012   0.00      0.0 
621. N-C3H7+CH3=C3H6+CH4       1.140E+013  -0.32      0.0 
622. N-C3H7+O2=C3H6+HO2        1.000E+012   0.00  -2527.9 
623. N-C3H7+CH2OH=C3H6+CH3OH   4.820E+011   0.00      0.0 
624. N-C3H7+C2H=C3H6+C2H2      6.030E+012   0.00      0.0 
625. N-C3H7+C2H3=C3H6+C2H4     1.210E+012   0.00      0.0 
626. N-C3H7+C2H5=C3H6+C2H6     1.450E+012   0.00      0.0 
627. N-C3H7+C3H5_sym=C3H6+C3H6 1.450E+012   0.00     66.0 
628. I-C3H7+H=C3H6+H2          3.610E+012   0.00      0.0 
629. I-C3H7+CH3=C3H6+CH4       9.410E+010   0.68      0.0 
630. I-C3H7+O2=C3H6+HO2        1.260E+011   0.00      0.0 
631. I-C3H7+OH=C3H6+H2O        2.410E+013   0.00      0.0 
632. I-C3H7+C2H=C3H6+C2H2      3.610E+012   0.00      0.0 
633. I-C3H7+CH2OH=C3H6+CH3OH   2.890E+012   0.00      0.0 
634. I-C3H7+C2H3=C3H6+C2H4     1.520E+014  -0.70      0.0 
635. I-C3H7+C2H5=C3H6+C2H6     2.300E+013  -0.35      0.0 
636. I-C3H7+C3H5_sym=C3H6+C3H6 2.290E+013  -0.35     66.0 
637. N-C3H7=C2H4+CH3           1.200E+013   0.00 -15259.4 
638. I-C3H7=CH3+C2H4           1.000E+012   0.00 -17413.1 
639. C3H6+H=N-C3H7             1.300E+013   0.00  -1642.1 
640. C3H6+H=I-C3H7             1.300E+013   0.00   -785.6 
641. C3H8+H=N-C3H7+H2          1.330E+006   2.54  -3402.0 
642. C3H8+OH=N-C3H7+H2O        3.160E+007   1.80   -470.3 
643. C3H8+O=N-C3H7+OH          1.930E+005   2.68  -1871.2 
644. C3H8+CH3=N-C3H7+CH4       9.040E-001   3.65  -3602.5 
645. C3H8+H=I-C3H7+H2          1.300E+006   2.40  -2251.4 
646. C3H8+OH=I-C3H7+H2O        7.080E+006   1.90     80.1 
647. C3H8+O=I-C3H7+OH          4.770E+004   2.71  -1060.5 
648. C3H8+CH3=I-C3H7+CH4       1.510E+000   3.46  -2760.0 
649. N-C3H7+CH2(1)=C2H4+C2H5   1.810E+013   0.00      0.0 
650. I-C3H7+C2H2=1-3-C4H6+CH3  2.770E+010   0.00  -3275.2 
651. N-C3H7+C2H=C3H3+C2H5      1.210E+013   0.00      0.0 
652. N-C3H7+H2O2=C3H8+HO2      1.870E+004   2.11  -1294.7 
653. N-C3H7+C2H3=C2H2+C3H8     1.210E+012   0.00      0.0 
654. N-C3H7+HCO=C3H8+CO        6.030E+013   0.00      0.0 
655. N-C3H7+CH2OH=C3H8+CH2O    9.640E+011   0.00      0.0 
656. N-C3H7+CH3O=C3H8+CH2O     2.410E+013   0.00      0.0 
657. N-C3H7+CH3OH=C3H8+CH2OH   3.370E+001   3.17  -4613.1 
658. N-C3H7+CH3OH=C3H8+CH3O    1.450E+001   3.10  -4502.8 
659. N-C3H7+CH2O=C3H8+HCO      3.010E+003   2.90  -2951.9 
660. N-C3H7+C2H5=C3H8+C2H4     1.150E+012   0.00      0.0 
661. N-C3H7+C2H6=C3H8+C2H5     2.530E-001   3.82  -4553.2 
662. N-C3H7+N-C3H7=C3H8+C3H6   1.690E+012   0.00      0.0 
663. N-C3H7+C3H5_sym=C3H4+C3H8 7.230E+011   0.00     66.0 
664. N-C3H7+C3H6=C3H8+C3H5_sym 2.230E+000   3.50  -3342.1 
665. N-C3H7+C3H8=C3H8+I-C3H7   8.440E-004   4.00  -2379.8 
666. I-C3H7+C2H5=C2H4+C3H8     1.840E+013  -0.35      0.0 
667. I-C3H7+C2H6=C3H8+C2H5     8.440E-001   4.20  -4389.0 
668. I-C3H7+CH3OH=C3H8+CH2OH   3.190E+001   3.70  -5303.5 
669. I-C3H7+CH3OH=C3H8+CH3O    1.450E+001   3.10  -5203.3 
670. I-C3H7+CH2O=C3H8+HCO      1.080E+011   0.00  -3502.3 
671. I-C3H7+H=C3H8             2.000E+013   0.00      0.0 
672. I-C3H7+H2O2=C3H8+HO2      2.890E+002   2.83  -2038.4 
673. I-C3H7+HCO=C3H8+CO        1.210E+014   0.00      0.0 
674. I-C3H7+CH2OH=C3H8+CH2O    2.350E+012   0.00      0.0 
675. I-C3H7+CH3O=C3H8+CH2O     1.210E+013   0.00      0.0 
676. I-C3H7+C2H3=C3H8+C2H2     1.520E+014  -0.70      0.0 
677. I-C3H7+N-C3H7=C3H8+C3H6   5.130E+013  -0.35      0.0 
678. I-C3H7+I-C3H7=C3H8+C3H6   2.110E+014  -0.70      0.0 
679. I-C3H7+C3H5_sym=C3H8+C3H4 4.580E+012  -0.35     66.0 
680. I-C3H7+C3H6=C3H8+C3H5_sym 6.620E-002   4.00  -4063.7 
681. 1-3-C4H4+C2H=C4H2+C2H3    1.000E+013   0.00      0.0 
682. C4H3+H=I-C4H3+H           1.000E+014   0.00      0.0 
683. I-C4H3+M=C4H2+H+M         2.000E+015   0.00 -24170.9 
684. C4H3+M=C4H2+H+M           1.000E+014   0.00 -15106.8 
685. I-C4H3+O=CH2CO+C2H        2.000E+013   0.00      0.0 
686. I-C4H3+O=H2C4O+H          2.000E+013   0.00      0.0 
687. I-C4H3+O2=CH2CO+HCCO      1.000E+012   0.00      0.0 
688. I-C4H3+H=C4H2+H2          5.000E+013   0.00      0.0 
689. I-C4H3+OH=C4H2+H2O        3.000E+013   0.00      0.0 
690. C4H3+H=C4H2+H2            2.500E+013   0.00      0.0 
691. C4H3+OH=C4H2+H2O          1.500E+013   0.00      0.0 
692. I-C4H3+H2=C2H2+C2H3       5.010E+010   0.00 -10071.2 
693. I-C4H3+CH2(1)=C3H4+C2H    2.000E+013   0.00      0.0 
694. C2H2+C2H=C4H3             2.140E+035  -7.03  -3041.5 
695. C3H3+CH=I-C4H3+H          7.000E+013   0.00      0.0 
696. C3H3+CH=C4H3+H            7.000E+013   0.00      0.0 
697. C2H2+C2H2=C4H3+H          1.000E+012   0.00 -33224.9 
698. C2H2+C2H2=1-3-C4H4        1.660E+045  -9.46 -29438.1 
699. C2H3+C2H3=1-3-C4H4+H+H    7.830E+012   0.00      0.0 
700. C2H3+C2H2=1-3-C4H4+H      4.880E+015  -0.75  -6636.9 
701. 1-3-C4H4+C2H=I-C4H3+C2H2  4.000E+013   0.00      0.0 
702. 1-3-C4H4+C2H=C4H3+C2H2    4.000E+013   0.00      0.0 
703. C3H3+CH2(1)=1-3-C4H4+H    4.000E+013   0.00      0.0 
704. C2H3+C2H=1-3-C4H4         9.100E+045  -9.12 -10640.2 
705. C2H4+C2H=1-3-C4H4+H       1.210E+013   0.00      0.0 
706. 1-3-C4H4+H=C4H3+H2        2.000E+007   2.00  -7553.4 
707. 1-3-C4H4+OH=C4H3+H2O      7.500E+006   2.00  -2517.8 
708. 1-3-C4H4+C2H3=C2H4+C4H3   5.000E+011   0.00  -8208.0 
709. 1-3-C4H4+H=I-C4H3+H2      3.000E+007   2.00  -2517.8 
710. 1-3-C4H4+OH=I-C4H3+H2O    1.000E+007   2.00  -1007.1 

711. 1-3-C4H4+C2H3=C2H4+I-C4H3 5.000E+011   0.00  -8208.0 
712. C2H3+C2H2=N-C4H5          6.490E+042  -9.77  -8510.2 
713. N-C4H5+H=1-3-C4H6         1.210E+014   0.00      0.0 
714. I-C4H5+M=1-3-C4H4+H+M     2.000E+015   0.00 -21149.5 
715. N-C4H5+M=1-3-C4H4+H+M     1.000E+014   0.00 -15106.8 
716. I-C4H5+O2=1-3-C4H4+HO2    1.200E+011   0.00      0.0 
717. N-C4H5+O2=1-3-C4H4+HO2    1.200E+011   0.00      0.0 
718. N-C4H5+H=I-C4H5+H         1.000E+014   0.00      0.0 
719. N-C4H5+OH=1-3-C4H4+H2O    2.000E+007   2.00   -503.6 
720. N-C4H5+H=1-3-C4H4+H2      3.000E+007   2.00   -503.6 
721. C2H3+C2H3=I-C4H5+H        4.000E+013   0.00      0.0 
722. I-C4H5+OH=1-3-C4H4+H2O    2.000E+007   2.00   -503.6 
723. I-C4H5+H=1-3-C4H4+H2      3.000E+007   2.00   -503.6 
724. C2H3+C2H4=1-3-C4H6+H      2.630E+015  -1.01  -2996.2 
725. I-C4H7=1-3-C4H6+H         3.160E+013   0.00 -17523.9 
726. I-C4H7+H=1-3-C4H6+H2      1.810E+012   0.00      0.0 
727. I-C4H7+OH=1-3-C4H6+H2O    2.410E+013   0.00      0.0 
728. C2H3+C2H3=1-3-C4H6        2.000E+013   0.00      0.0 
729. C3H6+C2H3=1-3-C4H6+CH3    7.230E+011   0.00  -2522.8 
730. 1-3-C4H6+C3H3=N-C4H5+C3H4 1.000E+013   0.00 -11330.1 
731. 1-3-C4H6+O=C2H4+CH2CO     1.000E+012   0.00      0.0 
732. 1-3-C4H6+O=C3H4+CH2O      1.000E+012   0.00      0.0 
733. 1-3-C4H6+OH=C3H5_sym+CH2O 1.000E+012   0.00      0.0 
734. 1-3-C4H6+OH=C2H5+CH2CO    1.000E+012   0.00      0.0 
735. C3H3+CH3=2-C4H6           5.420E+013   0.00      0.0 
736. C3H6+C2H=2-C4H6+CH        1.210E+013   0.00      0.0 
737. 2-C4H6=1-2-C4H6           2.500E+013   0.00 -32731.4 
738. 2-C4H6+O=C3H6+CO          2.000E+013   0.00   -835.4 
739. C3H3+CH3=1-2-C4H6         3.610E+013   0.00      0.0 
740. 1-2-C4H6=1-3-C4H6         2.500E+013   0.00 -31724.3 
741. 1-2-C4H6+H=C3H4+CH3       6.000E+012   0.00  -1057.5 
742. 1-2-C4H6+H=H4C3+CH3       6.000E+012   0.00  -1057.5 
743. C4H8=C3H5_sym+CH3         1.100E+016   0.00 -39122.6 
744. C5H4+H=1-3-C5H3+H2        1.000E+006   2.50  -2517.8 
745. C5H4+OH=1-3-C5H3+H2O      1.000E+006   2.00      0.0 
746. C5H4+O=1-3-C5H3+OH        1.000E+006   2.50  -1510.7 
747. 1-3-C5H3+H=C5H4           1.000E+014   0.00      0.0 
748. 1-3-C5H3+O2=C2H2+HCCO+CO  1.000E+012   0.00      0.0 
749. C4H2+CH2(1)=1-3-C5H3+H    1.300E+013   0.00      0.0 
750. C4H2+CH2=1-3-C5H3+H       3.000E+013   0.00      0.0 
751. C4H2+CH=C5H2+H            1.000E+014   0.00      0.0 
752. 1-3-C5H3+H=C5H2+H2        6.030E+013   0.00  -7605.3 
753. C5H5_cy+H=C5H4+H2         2.800E+013   0.00  -1137.5 
754. C5H5_cy+OH=C5H4+H2O       3.080E+006   2.00      0.0 
755. C5H5_cy+O=C5H4+OH         4.770E+004   2.71   -556.9 
756. C5H4=1-3-C5H4             1.000E+013   0.00  -3021.4 
757. 3-1-5-C5H5+H=1-3-C5H4+H2  1.810E+012   0.00      0.0 
758. 3-1-5-C5H5+OH=1-3-C5H4+H2O 
                              2.410E+013   0.00      0.0 
759. 3-1-5-C5H5+CH3=1-3-C5H4+CH4 
                              1.950E+013  -0.50      0.0 
760. C5H5+H=C5H6_cy            9.960E+045  -9.43  -7150.5 
761. C5H5=C3H3+C2H2            1.980E+068 -15.00 -62888.1 
762. C5H5=C5H5_cy              5.920E+078 -19.50 -48688.7 
763. C5H5_cy=C3H3+C2H2         7.480E+065 -15.00 -46428.7 
764. C5H5=3-1-5-C5H5           2.520E+080 -18.90 -65045.3 
765. C5H5+O=N-C4H5+CO          1.740E+014  -0.38   -397.8 
766. C5H5+O=1-3-C5H5O          7.060E+004   1.03   3504.8 
767. C5H5+CH3=C6H8_cy          1.360E+040  -8.48  -4325.6 
768. C5H5+O=C5H4O_cy+H         6.760E+013  -0.03    -25.2 
769. 1-3-C5H5O=C5H4O_cy+H      2.900E+032  -6.50 -10685.5 
770. 1-3-C5H5O=N-C4H5+CO       1.100E+079 -19.62 -33360.8 
771. C5H5+OH=2-4-C5H4OH+H      1.190E+019  -1.35 -11108.5 
772. C5H4O_cy+H=2-4-C5H4OH     2.060E+031  -5.00  -7835.4 
773. 2-4-C5H4OH+O2=C5H4O_cy+HO2 
                              3.000E+013   0.00  -2517.8 
774. C5H4O_cy+H=N-C4H5+CO      2.100E+061 -13.27 -20550.3 
775. C5H4O_cy+O=1-3-C4H4+CO2   1.000E+013   0.00  -1007.1 
776. C5H4O_cy=C2H2+C2H2+CO     6.200E+041  -7.87 -49701.3 
777. C5H6_cy+H=C5H5+H2         2.800E+013   0.00  -1137.5 
778. C5H6_cy+H=C5H5_cy+H2      2.800E+013   0.00 -17694.6 
779. C5H6_cy+H=C3H5_sym+C2H2   6.600E+014   0.00  -6216.4 
780. C5H6_cy+OH=C5H5+H2O       3.080E+006   2.00      0.0 
781. C5H6_cy+OH=C5H5_cy+H2O    3.080E+006   2.00 -16557.0 
782. C5H6_cy+O=C5H5+OH         4.770E+004   2.71   -556.9 
783. C5H6_cy+O=C5H5_cy+OH      4.770E+004   2.71 -17114.0 
784. C5H6_cy+O2=C5H5+HO2       4.000E+013   0.00 -18707.2 
785. C5H6_cy+HO2=C5H5+H2O2     1.100E+004   2.60  -6495.9 
786. C5H6_cy+CH3=C5H5+CH4      1.800E-001   4.00      0.0 
787. C5H6_cy+CH3=C5H5_cy+CH4   1.800E-001   4.00 -16557.0 
788. C5H6_cy+C2H3=C5H5+C2H4    1.200E-001   4.00      0.0 
789. C5H6_cy+C6H5=C5H5+C6H6    1.000E-001   4.00      0.0 
790. C5H6_cy+C10H7~1=C5H5+NAPHTHALENE 
                              1.000E-001   4.00      0.0 
791. C5H6_cy+C10H7~2=C5H5+NAPHTHALENE 
                              1.000E-001   4.00      0.0 
792. C5H6_cy+N-C4H5=C5H5+1-3-C4H6 
                              1.200E-001   4.00      0.0 
793. C5H6_cy+I-C4H5=C5H5+1-3-C4H6 
                              6.000E+012   0.00      0.0 
794. C5H6_cy+C3H5_sym=C5H5+C3H6 
                              2.000E-001   4.00      0.0 
795. C3H5_sym+C5H5=C5H6_cy+C3H4 
                              1.000E+012   0.00      0.0 
796. C6H4_cis+H=C6H3+H2        1.500E+014   0.00  -5139.0 
797. C6H3+H=C6H4_cis           4.270E+054 -11.83 -13500.4 
798. C6H4_cis+OH=C6H3+H2O      7.000E+013   0.00  -1516.4 
799. C6H4_cis+C2H=C6H3+C2H2    2.000E+013   0.00      0.0 
800. C4H3+C2H2=BENZYNE+H       3.000E-011   6.48  -3343.6 
801. C4H3+C2H2=C6H4_cis+H      2.770E-007   5.59  -3031.4 
802. C6H4_cis+H=C6H5(L)        6.670E+056 -12.45  -8479.9 
803. C6H5(L)+H=C6H4_cis+H2     2.000E+013   0.00      0.0 
804. C4H3+C2H2=C6H5(L)         6.170E+015  -1.51  -2432.2 
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805. C4H3+C2H2=C6H5            7.000E+014  -0.86  -3207.7 
806. I-C4H3+C2H3=C6H5+H        6.000E+012   0.00      0.0 
807. C6H5=C6H4_cis+H           3.320E+073 -16.02 -64290.0 
808. C3H3+C3H3=C6H6            3.000E+012   0.00      0.0 
809. 1-3-C4H4+C2H3=C6H6+H      1.900E+012   0.00  -1263.9 
810. C3H4+C3H3=C6H6+H          2.200E+011   0.00  -1007.1 
811. N-C4H5+C2H2=C6H6+H        2.380E+008   1.18  -1883.3 
812. N-C4H5+C2H3=C6H6+H2       1.840E-013   7.07   1817.9 
813. 1-3-C4H4+C2H2=C6H6        4.470E+011   0.00 -15111.8 
814. 5-1-3-C6H6=C6H6           7.590E+013   0.00 -37189.4 
815. 5-1-3-C6H6+H=C6H6+H       3.000E+012   0.50  -1007.1 
816. N-C4H5+C2H2=1-4-C6H7      7.120E+021  -3.64  -3152.3 
817. CH3+C5H5=1-4-C6H7+H       2.440E+041  -7.99 -19769.2 
818. 1-4-C6H7+H=C6H6+H2        1.000E+013   0.00      0.0 
819. 1-4-C6H7+C6H5=C6H6+C6H6   1.000E+012   0.00      0.0 
820. 1-4-C6H7+H=1-3-C6H8       6.000E+013   0.00      0.0 
821. 1-4-C6H7+H=1-4-C6H8       6.000E+013   0.00      0.0 
822. 1-4-C6H7+1-4-C6H7=1-3-C6H8+C6H6 
                              1.940E+015  -1.00      0.0 
823. 1-4-C6H7+1-4-C6H7=1-4-C6H8+C6H6 
                              1.670E+015  -1.00      0.0 
824. 1-3-C6H8+O2=1-4-C6H7+HO2  8.130E+011   0.00 -12508.4 
825. 1-4-C6H8+H=1-4-C6H7+H2    2.800E+013   0.00  -1137.5 
826. 1-3-C6H8=C6H6+H2          4.700E+013   0.00 -31019.3 
827. 1-4-C6H8=C6H6+H2          1.050E+012   0.00 -21497.0 
828. C2H3+N-C4H5=1-3-C6H8      8.530E+013  -1.11   -412.9 
829. 1-3-C4H6+C2H2=1-4-C6H8    2.300E+012   0.00 -17624.6 
830. C6H5OH=C5H6_cy+CO         1.000E+012   0.00 -30617.4 
831. C6H5OH+N-C4H5=1-3-C4H6+C6H5O 
                              6.000E+012   0.00      0.0 
832. C6H5OH+I-C4H5=1-3-C4H6+C6H5O 
                              6.000E+012   0.00      0.0 
833. C6H5O+C5H6_cy=C5H5+C6H5OH 
                              3.160E+011   0.00  -4028.5 
834. C6H5OH+OH=H2O+C6H5O       1.410E+013   0.00  -2301.8 
835. C6H5OH+H=H2+C6H5O         1.670E+014   0.00  -8057.0 
836. C5H5+CO=C6H5O             4.480E+010  -0.81 -25777.2 
837. C6H5+O2=o-C6H4O2+H        3.000E+013   0.00  -4532.0 
838. C6H5O+O=o-C6H4O2+H        8.500E+013   0.00      0.0 
839. C6H5O+O=p-C6H4O2+H        8.500E+013   0.00      0.0 
840. o-C6H4O2=C5H4O_cy+CO      1.000E+012   0.00 -20142.4 
841. p-C6H4O2=C5H4O_cy+CO      3.700E+011   0.00 -29710.0 
842. p-C6H4O2=C5H4+CO2         3.500E+012   0.00 -33738.5 
843. p-C6H4O2+H=1-3-C5H5O+CO   2.500E+013   0.00  -2366.7 
844. p-C6H4O2+H=C6H3O2+H2      2.000E+012   0.00  -4078.8 
845. p-C6H4O2+O=C6H3O3+H       1.500E+013   0.00  -2281.1 
846. p-C6H4O2+O=C6H3O2+OH      1.400E+013   0.00  -7402.3 
847. p-C6H4O2+OH=C6H3O2+H2O    1.000E+006   2.00  -2014.2 
848. C6H3O2+H=p-C6H4O2         1.000E+014   0.00      0.0 
849. 1-3-C4H4+C3H3=C7H7        7.250E+018  -2.77   6979.3 
850. N-C4H5+C3H4=C7H8+H        2.000E+011   0.00  -1863.2 
851. N-C4H5+H4C3=C7H8+H        3.160E+011   0.00  -1863.2 
852. C7H7+OH=CRESOL            2.000E+013   0.00      0.0 
853. C8H6+H=A1C2H~2+H2         3.230E+007   2.10  -7977.4 
854. C8H6+OH=A1C2H~2+H2O       2.110E+013   0.00  -2301.8 
855. C8H6+CH3=A1C2H~2+CH4      1.670E+012   0.00  -7582.1 
856. A1C2H~2+H=C8H6            1.110E+016  -0.82   -347.5 
857. C6H5+1-3-C4H4=C8H6+C2H3   3.200E+011   0.00   -679.8 
858. N-C4H5+C4H2=C8H6+H        3.160E+011   0.00   -906.4 
859. C4H3+C4H2=A1C2H~2         7.000E+014  -0.86  -3207.7 
860. C6H5+C2H3=STYRENE         1.500E+022  -2.60  -3162.4 
861. C6H5CHCH+H=STYRENE        1.540E+013  -0.99   3464.5 
862. C6H5+1-3-C4H4=STYRENE+C2H 3.200E+011   0.00   -956.8 
863. C6H5+1-3-C4H6=STYRENE+C2H3 
                              3.200E+011   0.00   -956.8 
864. 1-3-C4H4+1-3-C4H4=STYRENE 
                              1.500E+014   0.00 -19135.3 
865. N-C4H5+1-3-C4H4=STYRENE+H 
                              3.160E+011   0.00   -302.1 
866. STYRENE=C6H6+C2H2         1.580E+011   0.00 -29428.0 
867. C6H5+C2H4=STYRENE+H       2.510E+012   0.00  -3122.1 
868. STYRENE+H=C6H5CHCH+H2     5.070E+007   1.93  -6521.6 
869. STYRENE+OH=C6H5CHCH+H2O   2.020E+013   0.00  -2998.7 
870. C6H6+C2H3=STYRENE+H       7.940E+011   0.00  -3222.8 
871. C6H5+C2H2=C8H7~2          1.100E+041  -8.61  -9140.6 
872. C8H7~2+H=STYRENE          1.110E+016  -0.82   -347.5 
873. STYRENE+H=C8H7~2+H2       3.230E+007   2.10  -7977.4 
874. STYRENE+OH=C8H7~2+H2O     2.110E+013   0.00  -2301.8 
875. C8H7~2+O2=C6H5O+CH2CO     1.880E+012   0.00  -3761.1 
876. STYRENE+O=C6H5+CH2CHO     3.500E+013   0.00  -1426.1 
877. STYRENE+O=C6H5CHCH+OH     7.550E+006   1.91  -1881.3 
878. C8H9=STYRENE+H            3.160E+013   0.00 -25514.9 
879. C6H5+C6H5=BIPHENYL        2.000E+026  -3.90  -3182.5 
880. C6H5+C6H6=BIPHENYL+H      2.220E+083 -20.79 -23611.9 
881. BIPHENYL+H=C12H9+H2       3.230E+007   2.10  -7977.4 
882. BIPHENYL+OH=C12H9+H2O     2.110E+013   0.00  -2301.8 
883. C6H5+C3H3=C6H5C3H2+H      3.000E+012   0.00      0.0 
884. C6H5C3H2+C3H3=C12H9+H     3.000E+012   0.00      0.0 
885. C12H9+H=BIPHENYL          2.500E+020  -1.79  -1450.3 
886. C8H7~2+C2H2=NAPHTHALENE+H 4.670E+006   1.79  -1642.6 
887. C5H5+C5H5=NAPHTHALENE+H+H 5.000E+012   0.00  -4028.5 
888. C6H5+C4H3=NAPHTHALENE     6.620E+035  -6.49  -7764.9 
889. C7H7+C3H3=NAPHTHALENE+H+H 3.000E+012   0.00      0.0 
890. A1C2H~2+C2H2=C10H7~1      4.670E+006   1.79  -1642.6 
891. C6H5+C4H3=C10H7~2+H       2.430E+031  -4.54 -18480.6 
892. NAPHTHALENE+H=C10H7~1+H2  3.230E+007   2.10  -7977.4 
893. NAPHTHALENE+H=C10H7~2+H2  3.230E+007   2.10  -7977.4 
894. NAPHTHALENE+OH=C10H7~1+H2O 
                              2.110E+013   0.00  -2301.8 
895. NAPHTHALENE+OH=C10H7~2+H2O 
                              2.110E+013   0.00  -2301.8 
896. NAPHTHALENE+CH3=C10H7~1+CH4 
                              2.000E+012   0.00  -7583.6 

897. NAPHTHALENE+CH3=C10H7~2+CH4 
                              2.000E+012   0.00  -7583.6 
898. C10H7~1+H=NAPHTHALENE     1.110E+016  -0.82   -347.5 
899. C10H7~1+H=A2T1+H2         9.170E-022  10.28  -3109.5 
900. C10H7~2+H=NAPHTHALENE     1.110E+016  -0.82   -347.5 
901. C10H7~2+H=A2T2+H2         9.170E-022  10.28  -3109.5 
902. C10H7~1+O2=C10H7O-1+O     3.400E+030  -5.10  -6521.1 
903. C10H7~1+OH=C10H7O-1+H     5.000E+013   0.00      0.0 
904. C10H7~2+O2=C10H7O-2+O     3.400E+030  -5.10  -6521.1 
905. C10H7~2+OH=C10H7O-2+H     5.000E+013   0.00      0.0 
906. NAPHTHALENE+OH=C10H7OH-1+H 
                              1.560E+024  -3.19  -8510.2 
907. NAPHTHALENE+OH=C10H7OH-2+H 
                              1.560E+024  -3.19  -8510.2 
908. C10H7O-1=INDENE~+CO       2.510E+011   0.00 -22106.3 
909. C10H7O-2=INDENE~+CO       2.510E+011   0.00 -22106.3 
910. INDENE+H=INDENE~+H2       1.480E+014   0.00  -6840.9 
911. INDENE+OH=INDENE~+H2O     1.570E+007   1.83  -1399.9 
912. INDENE+O=INDENE~+OH       6.920E+008   1.56  -4275.2 
913. INDENE~+H=INDENE          2.000E+014   0.00      0.0 
914. INDENE~+O=C6H5CHCH+CO     1.000E+014   0.00      0.0 
915. C10H7~1+CH3=A2CH2-1+H     6.300E+014   0.26 -13757.3 
916. C10H7~2+CH3=A2CH2-2+H     6.300E+014   0.26 -13757.3 
917. C10H7~1+CH3=A2CH3-1       1.850E+032  -5.70  -4476.6 
918. C10H7~2+CH3=A2CH3-2       1.850E+032  -5.70  -4476.6 
919. A2CH3-1+H=NAPHTHALENE+CH3 1.200E+013   0.00  -2592.3 
920. A2CH3-2+H=NAPHTHALENE+CH3 1.200E+013   0.00  -2592.3 
921. C10H7~1+C2H2=A2C2H-1+H    9.900E-006   5.59  -5412.3 
922. C10H7~2+C2H2=A2C2H-2+H    3.890E+017  -0.87  -9960.4 
923. C10H7~2+C2H4=A2C2H3-2+H   2.510E+012   0.00  -3122.1 
924. NAPHTHALENE+C2H3=A2C2H3-2+H 
                              7.940E+011   0.00  -3222.3 
925. C10H7~2+C2H2=A2VINP       1.160E+035  -7.04  -5901.7 
926. C10H7~1+C2H2=A2R5+H       2.290E+017  -0.98  -7325.8 
927. A2R5+H=A2R5~1+H2          3.230E+007   2.10  -9970.5 
928. A2R5+H=A2R5~3+H2          3.230E+007   2.10  -7977.4 
929. A2R5+H=A2R5~4+H2          3.230E+007   2.10  -7977.4 
930. A2R5+H=A2R5~5+H2          3.230E+007   2.10  -7977.4 
931. A2R5+OH=A2R5~1+H2O        2.100E+013   0.00  -4330.6 
932. A2R5+OH=A2R5~3+H2O        2.100E+013   0.00  -2316.4 
933. A2R5+OH=A2R5~4+H2O        2.100E+013   0.00  -2316.4 
934. A2R5+OH=A2R5~5+H2O        2.100E+013   0.00  -2316.4 
935. A2R5~1+H=A2R5             1.260E+020  -1.81  -1460.3 
936. A2R5~1+H=A2R5T+H2         1.920E-014   8.65  -9366.2 
937. A2R5~1+OH=A2R5T+H2O       1.000E+013   0.00      0.0 
938. A2R5~1+O=A2R5T+OH         1.000E+013   0.00      0.0 
939. A2R5~3+H=A2R5             7.000E+019  -1.73  -1404.9 
940. A2R5~4+H=A2R5             7.000E+019  -1.73  -1404.9 
941. A2R5~5+H=A2R5             7.000E+019  -1.73  -1404.9 
942. C10H7~1+C2H4=A2R5H2+H     2.510E+012   0.00  -3122.1 
943. C10H7~1+C2H2=HA2R5        4.600E+041  -9.00  -7817.8 
944. A2R5~1+C2H2=A2R5YNE1+H    1.510E+017  -0.72 -10187.0 
945. A2R5~3+C2H2=A2R5YNE3+H    1.510E+017  -0.72 -10187.0 
946. A2R5~4+C2H2=A2R5YNE4+H    1.510E+017  -0.72 -10187.0 
947. A2R5~5+C2H2=A2R5YNE5+H    4.430E-006   5.71  -5574.4 
948. A2R5~5+C2H2=A2R5R5+H      4.110E+015  -0.44  -7261.3 
949. C12H9+C2H2=PHENANTRENE+H  1.870E+007   1.79  -1642.6 
950. INDENE~+C5H5=PHENANTRENE+H+H 
                              5.000E+012   0.00  -4028.5 
951. A2C2H-2+H=A2C2H-2~1+H2    3.230E+007   2.10  -7977.4 
952. A2C2H-2+OH=A2C2H-2~1+H2O  2.110E+013   0.00  -2301.8 
953. A2C2H-2~1+C2H2=A3~1       4.670E+006   1.79  -1642.6 
954. A2C2H-1+H=A2C2H-1~2+H2    3.230E+007   2.10  -7977.4 
955. A2C2H-1+OH=A2C2H-1~2+H2O  2.110E+013   0.00  -2301.8 
956. A2C2H-1~2+C2H2=A3~4       4.670E+006   1.79  -1642.6 
957. C8H6+C6H5=PHENANTRENE+H   9.550E+011   0.00  -2169.3 
958. A1C2H~2+C6H6=PHENANTRENE+H 
                              9.550E+011   0.00  -2169.3 
959. PHENANTRENE+H=A3~1+H2     3.230E+007   2.10  -7977.4 
960. PHENANTRENE+H=A3~2+H2     3.230E+007   2.10  -7977.4 
961. PHENANTRENE+H=A3~4+H2     3.230E+007   2.10  -7977.4 
962. PHENANTRENE+H=A3~9+H2     3.230E+007   2.10  -7977.4 
963. PHENANTRENE+OH=A3~1+H2O   2.110E+013   0.00  -2301.8 
964. PHENANTRENE+OH=A3~2+H2O   2.110E+013   0.00  -2301.8 
965. PHENANTRENE+OH=A3~4+H2O   2.110E+013   0.00  -2301.8 
966. PHENANTRENE+OH=A3~9+H2O   2.110E+013   0.00  -2301.8 
967. A3~1+H=PHENANTRENE        2.020E+015  -0.30   -166.2 
968. A3~2+H=PHENANTRENE        2.020E+015  -0.30   -166.2 
969. A3~4+H=PHENANTRENE        2.020E+015  -0.30   -166.2 
970. A3~9+H=PHENANTRENE        2.020E+015  -0.30   -166.2 
971. A2C2H-2+H=A2C2H-2~3+H2    3.230E+007   2.10  -7977.4 
972. A2C2H-2+OH=A2C2H-2~3+H2O  2.110E+013   0.00  -2301.8 
973. A2C2H-2~3+C2H2=A3L~1      4.670E+006   1.79  -1642.6 
974. C10H7~2+C4H2=A3L~2        4.670E+006   1.79  -1642.6 
975. ANTHRACENE+H=A3L~1+H2     3.230E+007   2.10  -7977.4 
976. ANTHRACENE+OH=A3L~1+H2O   2.110E+013   0.00  -2301.8 
977. A3L~1+H=ANTHRACENE        2.020E+015  -0.30   -166.2 
978. ANTHRACENE+H=A3L~2+H2     3.230E+007   2.10  -7977.4 
979. ANTHRACENE+OH=A3L~2+H2O   2.110E+013   0.00  -2301.8 
980. A3L~2+H=ANTHRACENE        2.020E+015  -0.30   -166.2 
981. ANTHRACENE+H=A3L~9+H2     3.230E+007   2.10  -7977.4 
982. ANTHRACENE+OH=A3L~9+H2O   2.110E+013   0.00  -2301.8 
983. A3L~9+H=ANTHRACENE        2.020E+015  -0.30   -166.2 
984. ANTHRACENE=PHENANTRENE    7.940E+012   0.00 -32731.4 
985. A3~1+C2H2=A3R5+H          1.830E+013   0.30  -7523.2 
986. A2R5YNE4+H=A2R5YN4~5+H2   3.230E+007   2.10  -7977.4 
987. A2R5YNE4+OH=A2R5YN4~5+H2O 2.100E+013   0.00  -2316.4 
988. A2R5YN4~5+C2H2=A3R5~7     1.870E+007   1.79  -1642.6 
989. A3R5~7+H=A3R5             5.000E+013   0.00      0.0 
990. A2R5YNE5+H=A2R5YN5~4+H2   3.230E+007   2.10  -7977.4 
991. A2R5YNE5+OH=A2R5YN5~4+H2O 2.100E+013   0.00  -2316.4 
992. A2R5YN5~4+C2H2=A3R5~10    1.870E+007   1.79  -1642.6 
993. A3R5~10+H=A3R5            5.000E+013   0.00      0.0 
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994. A3L~1+C2H2=A3LR5+H        1.830E+013   0.30  -7523.2 
995. A3L~9+C2H2=A3LR5+H        1.870E+007   1.79  -1642.6 
996. A2R5YNE3+H=A2R5YN3~4+H2   3.230E+007   2.10  -7977.4 
997. A2R5YNE3+OH=A2R5YN3~4+H2O 2.100E+013   0.00  -2316.4 
998. A2R5YNE4+H=A2R5YN4~3+H2   3.230E+007   2.10  -7977.4 
999. A2R5YNE4+OH=A2R5YN4~3+H2O 2.100E+013   0.00  -2316.4 
1000. A2R5YN3~4+C2H2=A3LR5~S   1.870E+007   1.79  -1642.6 
1001. A2R5YN4~3+C2H2=A3LR5~S   1.870E+007   1.79  -1642.6 
1002. A3LR5~S+H=A3LR5          5.000E+013   0.00      0.0 
1003. A3~2+C2H2=A3C2H-2+H      2.080E+015  -0.13 -10504.3 
1004. A3C2H-2+H=A3C2H-2~S+H2   3.230E+007   2.10  -7977.4 
1005. A3C2H-2+OH=A3C2H-2~S+H2O 2.100E+013   0.00  -2316.4 
1006. A3C2H-2~S+C2H2=CHRYSEN~1 1.870E+007   1.79  -1642.6 
1007. A3~1+C2H2=A3C2H-1+H      4.630E-007   6.03  -5967.2 
1008. A3C2H-1+H=A3C2H-1~P+H2   3.230E+007   2.10  -7977.4 
1009. A3C2H-1+OH=A3C2H-1~P+H2O 2.100E+013   0.00  -2316.4 
1010. A3C2H-1~P+C2H2=CHRYSEN~4 1.870E+007   1.79  -1642.6 
1011. C10H7~2+C8H6=CHRYSEN+H   8.510E+011   0.00  -2007.2 
1012. NAPHTHALENE+A1C2H~2=CHRYSEN+H 
                              8.510E+011   0.00  -2007.2 
1013. A2C2H-1~2+C6H6=CHRYSEN+H 
                              8.510E+011   0.00  -2007.2 
1014. CHRYSEN+H=CHRYSEN~1+H2   3.230E+007   2.10  -7977.4 
1015. CHRYSEN+H=CHRYSEN~4+H2   3.230E+007   2.10  -7977.4 
1016. CHRYSEN+H=CHRYSEN~5+H2   3.230E+007   2.10  -7977.4 
1017. CHRYSEN+OH=CHRYSEN~1+H2O 2.100E+013   0.00  -2316.4 
1018. CHRYSEN+OH=CHRYSEN~4+H2O 2.100E+013   0.00  -2316.4 
1019. CHRYSEN+OH=CHRYSEN~5+H2O 2.100E+013   0.00  -2316.4 
1020. CHRYSEN~1+H=CHRYSEN      5.000E+013   0.00      0.0 
1021. CHRYSEN~4+H=CHRYSEN      5.000E+013   0.00      0.0 
1022. CHRYSEN~5+H=CHRYSEN      5.000E+013   0.00      0.0 
1023. A3L~1+C2H2=A3LC2H-1+H    4.630E-007   6.03  -5967.2 
1024. A3LC2H-1P+C2H2=A4~1      1.870E+007   1.79  -1642.6 
1025. A3L~2+C2H2=A3LC2H-2+H    2.080E+015  -0.13 -10504.3 
1026. A3LC2H-2S+C2H2=A4~4      1.870E+007   1.79  -1642.6 
1027. C10H7~2+C8H6=A4+H        8.510E+011   0.00  -2007.2 
1028. NAPHTHALENE+A1C2H~2=A4+H 8.510E+011   0.00  -2007.2 
1029. A4+H=A4~1+H2             3.230E+007   2.10  -7977.4 
1030. A4+H=A4~12+H2            3.230E+007   2.10  -7977.4 
1031. A4+H=A4~4+H2             3.230E+007   2.10  -7977.4 
1032. A4+OH=A4~1+H2O           2.100E+013   0.00  -2316.4 
1033. A4+OH=A4~12+H2O          2.100E+013   0.00  -2316.4 
1034. A4+OH=A4~4+H2O           2.100E+013   0.00  -2316.4 
1035. A4~1+H=A4                5.000E+013   0.00      0.0 
1036. A4~4+H=A4                5.000E+013   0.00      0.0 
1037. A4~12+H=A4               5.000E+013   0.00      0.0 
1038. A3LC2H-2P+C2H2=A4L~S     1.870E+007   1.79  -1642.6 
1039. A4L~S+H=A4L              5.000E+013   0.00      0.0 
1040. A3~1+C6H5=B(B)FLUOR+H+H  5.000E+012   0.00      0.0 
1041. A3~1+C6H6=B(B)FLUOR+H2+H 4.000E+011   0.00  -2014.2 
1042. A3~9+C6H5=B(B)FLUOR+H+H  5.000E+012   0.00      0.0 
1043. A3~9+C6H6=B(B)FLUOR+H2+H 4.000E+011   0.00  -2014.2 
1044. C10H7~2+C10H7~1=B(K)FLUOR+H+H 
                              5.000E+012   0.00      0.0 
1045. NAPHTHALENE+C10H7~2=B(K)FLUOR+H2+H 
                              4.000E+011   0.00  -2014.2 
1046. NAPHTHALENE+C10H7~1=B(K)FLUOR+H2+H 
                              4.000E+011   0.00  -2014.2 
1047. PYRENE~1+C6H5=INPYR+H+H  5.000E+012   0.00      0.0 
1048. PYRENE~1+C6H6=INPYR+H2+H 4.000E+011   0.00  -2014.2 
1049. B(B)FLUOR+H=BBFLUOR~S+H2 3.230E+007   2.10  -7977.4 
1050. B(B)FLUOR+OH=BBFLUOR~S+H2O 
                              2.100E+013   0.00  -2316.4 
1051. BBFLUOR~S+C2H2=INPYR+H   1.870E+007   1.79  -1642.6 
1052. A3~4+CH3=A3CH2+H         5.000E+013   0.00      0.0 
1053. A3CH3+H=PHENANTRENE+CH3  5.780E+013   0.00  -4073.8 
1054. NAPHTHALENE+C7H7=BENZNAP+H 
                              1.200E+012   0.00  -8026.7 
1055. C10H7~2+C7H7=BENZNAP     1.190E+013   0.00   -110.8 
1056. BENZNAP+H=BENZNAP~P+H2   3.230E+007   2.10  -7977.4 
1057. BENZNAP+OH=BENZNAP~P+H2O 2.100E+013   0.00  -2316.4 
1058. BENZNAP~P=C17H12+H       1.000E+013   0.00  -6042.7 
1059. BENZYLB+H=BENZYLB~+H2    3.230E+007   2.10  -7977.4 
1060. BENZYLB+OH=BENZYLB~+H2O  2.100E+013   0.00  -2316.4 
1061. BENZYLB~=FLUORENE+H      4.000E+011   0.00  -6042.7 
1062. C10H7~2+C6H5=A2C6H5-2    1.190E+017  -1.16  -1002.1 
1063. C10H7~2+C6H6=A2C6H5-2+H  2.220E+083 -20.79 -23611.9 
1064. NAPHTHALENE+C6H5=A2C6H5-2+H 
                              2.220E+083 -20.79 -23611.9 
1065. C10H7~1+C6H5=FLTHN+H+H   1.390E+013   0.00    -55.9 
1066. C10H7~1+C6H6=FLTHN+H+H2  8.510E+011   0.00  -2007.2 
1067. NAPHTHALENE+C6H5=FLTHN+H+H2 
                              8.510E+011   0.00  -2007.2 
1068. A2R5YNE1+H=A2R5YN1~2+H2  3.230E+007   2.10  -7977.4 
1069. A2R5YNE1+OH=A2R5YN1~2+H2O 
                              2.100E+013   0.00  -2316.4 
1070. A2R5YN1~2+C2H2=FLTHN~7   1.870E+007   1.79  -1642.6 
1071. FLTHN+H=FLTHN~1+H2       3.230E+007   2.10  -7977.4 
1072. FLTHN+OH=FLTHN~1+H2O     2.100E+013   0.00  -2316.4 
1073. FLTHN+H=FLTHN~3+H2       3.230E+007   2.10  -7977.4 
1074. FLTHN+OH=FLTHN~3+H2O     2.100E+013   0.00  -2316.4 
1075. FLTHN~7+H=FLTHN          5.000E+013   0.00      0.0 
1076. FLTHN~1+H=FLTHN          5.000E+013   0.00      0.0 
1077. FLTHN~3+H=FLTHN          5.000E+013   0.00      0.0 
1078. FLTHN~3+C2H2=CPCDFLTH+H  1.430E+013   0.35  -7951.2 
1079. CPCDFLTH+H=CPCDFLT~S+H2  3.230E+007   2.10  -7977.4 
1080. CPCDFLTH+OH=CPCDFLT~S+H2O 
                              2.100E+013   0.00  -2316.4 
1081. CPCDFLT~S+C2H2=BGHIFR+H  1.870E+007   1.79  -1642.6 
1082. BGHIFR+H=BGHIFR~S+H2     3.230E+007   2.10  -7977.4 
1083. BGHIFR+OH=BGHIFR~S+H2O   2.100E+013   0.00  -2316.4 
1084. BGHIFR~S+C2H2=COR1+H     1.870E+007   1.79  -1642.6 
1085. A3~4+C2H2=PYRENE+H       1.870E+007   1.79  -1642.6 

1086. A1C2H~2+C8H6=PYRENE+H    8.510E+011   0.00  -2007.2 
1087. PYRENE+H=PYRENE~1+H2     3.230E+007   2.10  -7977.4 
1088. PYRENE+OH=PYRENE~1+H2O   2.100E+013   0.00  -2316.4 
1089. PYRENE+H=PYRENE~2+H2     3.230E+007   2.10  -7977.4 
1090. PYRENE+OH=PYRENE~2+H2O   2.100E+013   0.00  -2316.4 
1091. PYRENE+H=PYRENE~4+H2     3.230E+007   2.10  -7977.4 
1092. PYRENE+OH=PYRENE~4+H2O   2.100E+013   0.00  -2316.4 
1093. PYRENE~1+H=PYRENE        5.000E+013   0.00      0.0 
1094. PYRENE~2+H=PYRENE        5.000E+013   0.00      0.0 
1095. PYRENE~4+H=PYRENE        5.000E+013   0.00      0.0 
1096. PYRENE+OH=A3~4+CH2CO     1.300E+013   0.00  -5337.7 
1097. PYRENE+O=A3~4+HCCO       2.200E+013   0.00  -2281.1 
1098. PYRENE~4+O2=A3~4+CO+CO   2.100E+012   0.00  -3761.6 
1099. PYRENE~1+C2H2=PYC2H-1+H  7.920E-006   5.71  -6712.5 
1100. PYRENE~2+C2H2=PYC2H-2+H  1.250E+017  -0.56 -11360.3 
1101. PYRENE~4+C2H2=PYC2H-4+H  7.920E-006   5.71  -6712.5 
1102. FLTHN~1+C2H2=BGHIF+H     1.870E+007   1.79  -1642.6 
1103. FLTHN~7+C2H2=BGHIF+H     1.870E+007   1.79  -1642.6 
1104. PYRENE~1+C2H2=CPCDPYR+H  1.430E+013   0.35  -7951.2 
1105. PYRENE~4+C2H2=CPCDPYR+H  1.430E+013   0.35  -7951.2 
1106. CPCDPYR+H=CPCDPYR~S+H2   3.230E+007   2.10  -7977.4 
1107. CPCDPYR+OH=CPCDPYR~S+H2O 2.100E+013   0.00  -2316.4 
1108. CPCDPYR~S+C2H2=DCPCDFG+H 1.430E+013   0.35  -7951.2 
1109. CPCDPYR~S+C2H2=COR+H     1.430E+013   0.35  -7951.2 
1110. PYC2H-1+H=PYC2H-1~P+H2   3.230E+007   2.10  -7977.4 
1111. PYC2H-1+OH=PYC2H-1~P+H2O 2.100E+013   0.00  -2316.4 
1112. PYC2H-2+H=PYC2H-2~S+H2   3.230E+007   2.10  -7977.4 
1113. PYC2H-2+OH=PYC2H-2~S+H2O 2.100E+013   0.00  -2316.4 
1114. PYC2H-1~P+C2H2=BAPYR~S   1.870E+007   1.79  -1642.6 
1115. PYC2H-2~S+C2H2=BAPYR~S   1.870E+007   1.79  -1642.6 
1116. BAPYR~S+O2=PYC2H-2+HCO+CO 
                              2.100E+012   0.00  -3761.6 
1117. PYC2H-2+OH=PYRENE~2+CH2CO 
                              2.180E-004   4.50    503.6 
1118. PYC2H-2+O=PYRENE~2+HCCO  2.040E+007   2.00   -956.8 
1119. PYC2H-4+H=PYC2H-4~S+H2   3.230E+007   2.10  -7977.4 
1120. PYC2H-4+OH=PYC2H-4~S+H2O 2.100E+013   0.00  -2316.4 
1121. PYC2H-4~S+C2H2=BEPYREN~S 1.870E+007   1.79  -1642.6 
1122. BEPYREN~S+H=B(E)PYREN    5.000E+013   0.00      0.0 
1123. B(E)PYREN+H=BEPYREN~S+H2 3.230E+007   2.10  -7977.4 
1124. B(E)PYREN+OH=BEPYREN~S+H2O 
                              2.100E+013   0.00  -2316.4 
1125. BEPYREN~S+C2H2=BGHIPER+H 
                              1.870E+007   1.79  -1642.6 
1126. C10H7~1+C10H7~1=PERYLEN+H+H 
                              1.390E+013   0.00    -55.9 
1127. C10H7~1+NAPHTHALENE=PERYLEN+H2+H 
                              8.510E+011   0.00  -2007.2 
1128. PERYLEN+H=PERYLEN~S+H2   3.230E+007   2.10  -7977.4 
1129. PERYLEN+OH=PERYLEN~S+H2O 2.100E+013   0.00  -2316.4 
1130. PERYLEN~S+C2H2=BGHIPER+H 1.870E+007   1.79  -1642.6 
1131. BGHIPER+H=BGHIPE~S1+H2   3.230E+007   2.10  -7977.4 
1132. BGHIPER+OH=BGHIPE~S1+H2O 2.100E+013   0.00  -2316.4 
1133. BGHIPE~S1+C2H2=CPBPER+H  1.430E+013   0.35  -7951.2 
1134. BAPYR~S+C2H2=ANTHAN+H    1.870E+007   1.79  -1642.6 
1135. ANTHAN+H=ANTHAN~S+H2     3.230E+007   2.10  -7977.4 
1136. ANTHAN+OH=ANTHAN~S+H2O   2.100E+013   0.00  -2316.4 
1137. ANTHAN+OH=BAPYR~S+CH2CO  1.300E+013   0.00  -5337.7 
1138. ANTHAN+O=BAPYR~S+HCCO    2.200E+013   0.00  -2281.1 
1139. ANTHAN~S+O2=BAPYR~S+CO+CO 
                              2.100E+012   0.00  -3761.6 
1140. BGHIPE~S1+C2H2=CORONENE+H 
                              1.870E+007   1.79  -1642.6 
1141. CH2+H=CH2(1)+H           1.000E+013   0.00      0.0 
1142. CH2+H2O=CH2(1)+H2O       1.000E+013   0.00      0.0 
1143. CH2+C2H2=CH2(1)+C2H2     1.000E+013   0.00      0.0 
1144. CH2CO+H2=CH2(1)+CO+H2    9.000E+015   0.00 -29828.4 
1145. CH2CO+H2O=CH2(1)+CO+H2O  5.760E+016   0.00 -29828.4 
1146. CH2CO+CO=CH2(1)+CO+CO    6.840E+015   0.00 -29828.4 
1147. CH2CO+CO2=CH2(1)+CO+CO2  1.368E+016   0.00 -29828.4 
1148. CH2CO+CH4=CH2(1)+CO+CH4  5.760E+016   0.00 -29828.4 
1149. CH2CO+CH3OH=CH2(1)+CO+CH3OH 
                              1.800E+016   0.00 -29828.4 
1150. CHRYSEN~4+C2H2=B(A)PYREN+H 
                              2.100E+024  -3.36  -8900.0 
1151. CHRYSEN~5+C2H2=B(A)PYREN+H 
                              2.100E+024  -3.36  -8900.0 
1152. A4~1+C2H2=B(A)PYREN+H    2.100E+024  -3.36  -8900.0 
1153. A4~12+C2H2=B(A)PYREN+H   2.100E+024  -3.36  -8900.0 
1154. BAPYR~S+H=B(A)PYREN      1.000E+014   0.00      0.0 
1155. BBFLUOR~S+H=B(A)PYREN    1.000E+014   0.00      0.0 
1156. BEPYREN~S+H=B(A)PYREN    1.000E+014   0.00      0.0 
1157. PERYLEN~S+H=B(A)PYREN    1.000E+014   0.00      0.0 
1158. A2C2H-1~2+C8H6=B(A)PYREN+H 
                              1.100E+025  -2.92  -8010.0 
1159. A2C2H-2~1+C8H6=B(A)PYREN+H 
                              1.100E+025  -2.92  -8010.0 
1160. A2C2H-2~3+C8H6=B(A)PYREN+H 
                              1.100E+025  -2.92  -8010.0 
1161. A2R5~1+C8H6=B(A)PYREN+H  1.100E+025  -2.92  -8010.0 
1162. A2R5~3+C8H6=B(A)PYREN+H  1.100E+025  -2.92  -8010.0 
1163. A2R5~4+C8H6=B(A)PYREN+H  1.100E+025  -2.92  -8010.0 
1164. A2R5~5+C8H6=B(A)PYREN+H  1.100E+025  -2.92  -8010.0 
1165. B(A)PYREN+OH=PYC2H-2+CH2CO+H 
                              6.500E+012   0.00  -5337.7 
1166. B(A)PYREN+O=PYC2H-2+CH2CO 
                              1.100E+013   0.00  -2281.1 
1167. B(A)PYREN+H=BAPYR~S+H2   3.230E+007   2.10  -7977.4 
1168. B(A)PYREN+OH=BAPYR~S+H2O 
                              2.100E+013   0.00  -2316.4 
1169. A2C2H-1~2+C6H5CHCH=B(A)PYREN+H2 
                              8.300E+038  -6.30 -22530.0 
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1170. A2C2H-2~1+C6H5CHCH=B(A)PYREN+H2 
                              8.300E+038  -6.30 -22530.0 
1171. A2C2H-2~3+C6H5CHCH=B(A)PYREN+H2 
                              8.300E+038  -6.30 -22530.0 
1172. A2C2H-1~2+C8H7~2=B(A)PYREN+H2 
                              8.300E+038  -6.30 -22530.0 
1173. A2C2H-2~1+C8H7~2=B(A)PYREN+H2 
                              8.300E+038  -6.30 -22530.0 
1174. A2C2H-2~3+C8H7~2=B(A)PYREN+H2 
                              8.300E+038  -6.30 -22530.0 
1175. A2R5~1+A1C2H~2=B(A)PYREN 
                              8.300E+038  -6.30 -22530.0 
1176. A2R5~3+A1C2H~2=B(A)PYREN 
                              8.300E+038  -6.30 -22530.0 
1177. A2R5~4+A1C2H~2=B(A)PYREN 
                              8.300E+038  -6.30 -22530.0 
1178. A2R5~5+A1C2H~2=B(A)PYREN 
                              8.300E+038  -6.30 -22530.0 
1179. A3C2H-1~P+1-3-C4H4=B(A)PYREN+H 
                              3.300E+033  -5.70 -12750.0 
1180. A3C2H-2~S+1-3-C4H4=B(A)PYREN+H 
                              3.300E+033  -5.70 -12750.0 
1181. A3LC2H-1P+1-3-C4H4=B(A)PYREN+H 
                              3.300E+033  -5.70 -12750.0 
1182. A3LC2H-2P+1-3-C4H4=B(A)PYREN+H 
                              3.300E+033  -5.70 -12750.0 
1183. A3LC2H-2S+1-3-C4H4=B(A)PYREN+H 
                              3.300E+033  -5.70 -12750.0 
1184. A3LR5~S+1-3-C4H4=B(A)PYREN+H 
                              3.300E+033  -5.70 -12750.0 
1185. A3R5~10+1-3-C4H4=B(A)PYREN+H 
                              3.300E+033  -5.70 -12750.0 
1186. A3R5~7+1-3-C4H4=B(A)PYREN+H 
                              3.300E+033  -5.70 -12750.0 
1187. FLTHN~1+1-3-C4H4=B(A)PYREN+H 
                              3.300E+033  -5.70 -12750.0 
1188. FLTHN~3+1-3-C4H4=B(A)PYREN+H 
                              3.300E+033  -5.70 -12750.0 
1189. FLTHN~7+1-3-C4H4=B(A)PYREN+H 
                              3.300E+033  -5.70 -12750.0 
1190. PYRENE~1+1-3-C4H4=B(A)PYREN+H 
                              3.300E+033  -5.70 -12750.0 
1191. PYRENE~2+1-3-C4H4=B(A)PYREN+H 
                              3.300E+033  -5.70 -12750.0 
1192. PYRENE~4+1-3-C4H4=B(A)PYREN+H 
                              3.300E+033  -5.70 -12750.0 
1193. C12H9+A1C2H~2=>B(A)PYREN+H+H 
                              4.300E+015   0.00  -4888.3 
1194. A2VINP+A1C2H~2=>B(A)PYREN+H+H 
                              4.300E+015   0.00  -4888.3 
1195. BIPHENH+A1C2H~2=>B(A)PYREN+H+H 
                              4.300E+015   0.00  -4888.3 
1196. C12H9+A1C2H~2=>B(A)PYREN+H2 
                              8.300E+038  -6.30 -22530.0 
1197. A2VINP+A1C2H~2=>B(A)PYREN+H2 
                              8.300E+038  -6.30 -22530.0 
1198. BIPHENH+A1C2H~2=>B(A)PYREN+H2 
                              8.300E+038  -6.30 -22530.0 
1199. A2C2H3-2+A1C2H~2=>B(A)PYREN+H2+H 
                              1.100E+024  -2.92  -8010.0 
1200. A2R5H2+A1C2H~2=>B(A)PYREN+H2+H 
                              1.100E+024  -2.92  -8010.0 
1201. BIPHENYL+A1C2H~2=>B(A)PYREN+H2+H 
                              1.100E+024  -2.92  -8010.0 
1202. C12H9+C8H7~2=>B(A)PYREN+H2+H2 
                              8.300E+038  -6.30 -22530.0 
1203. A2VINP+C8H7~2=>B(A)PYREN+H2+H2 
                              8.300E+038  -6.30 -22530.0 
1204. BIPHENH+C8H7~2=>B(A)PYREN+H2+H2 
                              8.300E+038  -6.30 -22530.0 
1205. C12H9+C6H5CHCH=>B(A)PYREN+H2+H2 
                              8.300E+038  -6.30 -22530.0 
1206. A2VINP+C6H5CHCH=>B(A)PYREN+H2+H2 
                              8.300E+038  -6.30 -22530.0 
1207. BIPHENH+C6H5CHCH=>B(A)PYREN+H2+H2 
                              8.300E+038  -6.30 -22530.0 
1208. A4L~S+C2H=B(A)PYREN      5.240E+014  -0.50   -350.0 
1209. A4~1+C2H=B(A)PYREN       5.240E+014  -0.50   -350.0 
1210. A4~12+C2H=B(A)PYREN      5.240E+014  -0.50   -350.0 
1211. A4~4+C2H=B(A)PYREN       5.240E+014  -0.50   -350.0 
1212. CHRYSEN~1+C2H=B(A)PYREN  5.240E+014  -0.50   -350.0 
1213. CHRYSEN~4+C2H=B(A)PYREN  5.240E+014  -0.50   -350.0 
1214. CHRYSEN~5+C2H=B(A)PYREN  5.240E+014  -0.50   -350.0 
1215. B(A)PYREN=C4H2+A21C6H4   1.000E+011   0.00 -45000.0 

1216. B(A)PYREN=C4H2+A22C6H4   1.000E+011   0.00 -45000.0 
1217. B(A)PYREN=C4H2+A3C2H-1   1.000E+011   0.00 -45000.0 
1218. B(A)PYREN=C4H2+A3C2H-2   1.000E+011   0.00 -45000.0 
1219. B(A)PYREN=C4H2+A3LC2H-1  1.000E+011   0.00 -45000.0 
1220. B(A)PYREN=C4H2+A3LC2H-2  1.000E+011   0.00 -45000.0 
1221. B(A)PYREN=C4H2+A3LR5     1.000E+011   0.00 -45000.0 
1222. B(A)PYREN=C4H2+A3R5      1.000E+011   0.00 -45000.0 
1223. B(A)PYREN=C4H2+FLTHN     1.000E+011   0.00 -45000.0 
1224. B(A)PYREN=C4H2+PYRENE    1.000E+011   0.00 -45000.0 
1225. B(A)PYREN+O=HCCO+A4L~S   2.200E+013   0.00  -2250.0 
1226. B(A)PYREN+O=HCCO+A4~1    2.200E+013   0.00  -2250.0 
1227. B(A)PYREN+O=HCCO+A4~12   2.200E+013   0.00  -2250.0 
1228. B(A)PYREN+O=HCCO+A4~4    2.200E+013   0.00  -2250.0 
1229. B(A)PYREN+O=HCCO+CHRYSEN~1 
                              2.200E+013   0.00  -2250.0 
1230. B(A)PYREN+O=HCCO+CHRYSEN~4 
                              2.200E+013   0.00  -2250.0 
1231. B(A)PYREN+O=HCCO+CHRYSEN~5 
                              2.200E+013   0.00  -2250.0 
1232. B(A)PYREN+OH=CH2CO+A4L~S 
                              1.300E+013   0.00  -5300.0 
1233. B(A)PYREN+OH=CH2CO+A4~1  1.300E+013   0.00  -5300.0 
1234. B(A)PYREN+OH=CH2CO+A4~12 1.300E+013   0.00  -5300.0 
1235. B(A)PYREN+OH=CH2CO+A4~4  1.300E+013   0.00  -5300.0 
1236. B(A)PYREN+OH=CH2CO+CHRYSEN~1 
                              1.300E+013   0.00  -5300.0 
1237. B(A)PYREN+OH=CH2CO+CHRYSEN~4 
                              1.300E+013   0.00  -5300.0 
1238. B(A)PYREN+OH=CH2CO+CHRYSEN~5 
                              1.300E+013   0.00  -5300.0 
1239. BGHIF+C2H2=B(A)PYREN     5.100E+021  -3.36  -8900.0 
1240. CPCDFLTH+C2H2=B(A)PYREN  5.100E+021  -3.36  -8900.0 
1241. CPCDPYR+C2H2=B(A)PYREN   5.100E+021  -3.36  -8900.0 
1242. PYC2H-1+C2H2=B(A)PYREN   5.100E+021  -3.36  -8900.0 
1243. PYC2H-2+C2H2=B(A)PYREN   5.100E+021  -3.36  -8900.0 
1244. PYC2H-4+C2H2=B(A)PYREN   5.100E+021  -3.36  -8900.0 
1245. O+N2=NO+N                1.470E+013   0.30 -37911.4 
1246. N+O2=NO+O                6.400E+009   1.00  -3165.3 
1247. N+OH=NO+H                3.800E+013   0.00      0.0 
1248. N2+CH=HCN+N              4.400E+012   0.00 -11072.5 
1249. HNCO+H=NH2+CO            2.200E+007   1.70  -1913.6 
1250. HNCO+O=NH+CO2            9.600E+007   1.41  -4296.6 
1251. CN+H2=HCN+H              3.600E+008   1.55  -1516.5 
1252. CN+H2O=HCN+OH            7.800E+012   0.00  -3755.0 
1253. NH+H=N+H2                1.000E+013   0.00      0.0 
1254. NH+O=NO+H                9.200E+013   0.00      0.0 
1255. NH+OH=HNO+H              4.000E+013   0.00      0.0 
1256. NH+OH=N+H2O              5.000E+011   0.50  -1007.4 
1257. NH+O2=HNO+O              4.600E+005   2.00  -3273.6 
1258. NH+NO=N2O+H              3.200E+014  -0.45      0.0 
1259. NH+NO=N2+OH              2.200E+013  -0.23      0.0 
1260. NH2+H=NH+H2              4.000E+013   0.00  -1839.0 
1261. NH2+O=HNO+H              9.900E+014  -0.50      0.0 
1262. NH2+OH=NH+H2O            4.000E+006   2.00   -504.3 
1263. NH2+NO=N2+H2O            2.000E+020  -2.60   -465.8 
1264. NH2+NO=N2H+OH            9.300E+011   0.00      0.0 
1265. NH3+M=NH2+H+M            2.200E+016   0.00 -47058.3 
1266. NH3+H=NH2+H2             6.400E+005   2.39  -5127.1 
1267. NH3+O=NH2+OH             9.400E+006   1.94  -3255.6 
1268. NH3+OH=NH2+H2O           2.040E+006   2.04   -285.2 
1269. N2H=N2+H                 1.000E+008   0.00      0.0 
1270. N2H+H=N2+H2              1.000E+014   0.00      0.0 
1271. N2H+O=N2O+H              1.000E+014   0.00      0.0 
1272. N2H+OH=N2+H2O            5.000E+013   0.00      0.0 
1273. HNO+M=H+NO+M             1.500E+016   0.00 -24552.1 
1274. HNO+H=NO+H2              4.400E+011   0.72   -327.4 
1275. HNO+OH=NO+H2O            3.600E+013   0.00      0.0 
1276. NO+CH3>HCN+H2O           8.300E+011   0.00  -8099.8 
1277. NO+CH=HCN+O              1.100E+014   0.00      0.0 
1278. N2O+M=N2+O+M             8.000E+011   0.00 -31532.7 
1279. N2O+H=N2+OH              2.230E+014   0.00  -8436.8 
1280. N2O+O=NO+NO              2.900E+013   0.00 -11662.3 
1281. N2O+OH=N2+HO2            2.000E+012   0.00  -5035.6 
1282. NO2+M=NO+O+M             1.000E+016   0.00 -33217.6 
1283. NO+HO2=NO2+OH            2.100E+012   0.00    241.9 
1284. NO2+H=NO+OH              3.500E+014   0.00   -755.8 
1285. NO2+O=NO+O2              1.000E+013   0.00   -302.1 
1286. HNCO+N2=NH+CO+N2         1.650E+016   0.00 -43327.3 
1287. HNCO+O2=NH+CO+O2         1.650E+016   0.00 -43327.3 
1288. HNCO+H2O=NH+CO+H2O       2.046E+017   0.00 -43327.3 
1289. HNO+N2=H+NO+N2           3.000E+016   0.00 -24552.1 
1290. HNO+O2=H+NO+O2           3.000E+016   0.00 -24552.1 
1291. HNO+H2=H+NO+H2           3.000E+016   0.00 -24552.1 
1292. HNO+H2O=H+NO+H2O         1.500E+017   0.00 -24552.1 
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Скорости реакций в зависимости от 

температуры Т рассчитываются: 
,b E Tk AT e=  где 

3 1 1 1A см с моль К− − − ⋅ ⋅ ⋅   
и b – предэкспоненциальные множители, 

aE E R= −  – безразмерная константа. 
 

Редуцирование  
кинетических механизмов 

Наиболее часто используют механизм 
редуцирования от сложного к простому, по 
которому в кинетическую схему включают-
ся всевозможные наборы реакций и ве-
ществ и на основании анализа чувствитель-
ности и требований задачи проводится их 
сокращение. В нашем случае требовалось 
сократить имеющуюся детальную кинети-
ческую схему до 50 входящих химических 
элементов для возможности использования 

в CAE пакетах. На первом этапе редуциро-
вания были отработаны блоки реакций с 
участием элементов О-Н, СО-СН и С1-С2. 
Данные блоки обязательны для включения 
в любую кинетическую схему, описываю-
щую окисление углеводородного топлива. 
Они включили в себя 24 химических эле-
мента. На основании анализа чувствитель-
ности были выделены основные химиче-
ские реакции и элементы, приводящие к 
образованию пятикольцевых ПАУ, в част-
ности, бенз(а)пирена. Они и составили ядро 
редуцированного блока ПАУ. В табл. 1 
жирным шрифтом выделены химические 
реакции, составившие редуцированный ме-
ханизм. Сравнение детальной и редуциро-
ванной кинетических схем приведено в 
табл. 2. 

 
Таблица 2. Сравнительная таблица детальной и редуцированной кинетических схем 
с учётом образования пятикольцевых ПАУ 

Количество реакций в схеме Количество веществ в схеме 
Наименование блока реакций 

детальная редуцированная детальная редуцированная 

С участием О и Н элементов 37 26 8 8 

С участием СО-СН элементов 239 28 9 5 

Содержащие С1-С2 элементы 269 181 19 11 

Содержащие С3-С6 элементы 183 12 51 3 

Образование первого ароматического кольца А1 136 20 19 3 

Образование многокольцевых ПАУ А2-А5 428 33 162 15 

Итого: 1292 300 268 50 

 
Методика проведения расчётов 
Задачей данной работы является по-

строение кинетических схем, описываю-
щих образование пятикольцевых ПАУ. 
Это, в свою очередь, поставило ряд усло-
вий на проведение численных расчётов. 
Так, для изучения процессов образования 
тяжёлых ПАУ характерны богатые пламё-
на (коэффициент избытка воздуха менее 
0.6), низкие значения температуры горения 
(менее 1700 К). Кинетический механизм 
должен включать все необходимые реак-
ции, влияющие на время задержки воспла-
менения, а также достаточное количество 

путей преобразования «лёгких» ПАУ в бо-
лее «тяжёлые». Необходимо правильно 
осуществлять воспламенение топливовоз-
душной смеси. 

Расчёт кинетических схем без учёта 
полной газодинамики процесса (учёт 
уравнений неразрывности, количества 
движения, процессов диффузии, тепло-
проводности и излучения) также наклады-
вает некоторые особенности, в частности 
– время задержки воспламенения, темпе-
ратура во фронте пламени - и за ним бу-
дут существенно отличаться от экспери-
ментальных значений, что приведет к не-
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возможности верификации расчетов [4]. 
В созданной программе расчёта вос-

пламенение осуществлялось за счёт ис-
пользованного гомогенного реактора иде-
ального смешения, который заменял со-
бой все предпламенные процессы, что да-
ло правильные значения времени 
задержки воспламенения и концентрации 
веществ на выходе из него. В программу 
расчёта были введены эмпирические кон-
станты, учитывающие излучение основ-
ными продуктами сгорания (CO2, H2O), а 
также коэффициент теплоотдачи в стенку. 

Произведено сравнение созданных 
механизмов на соответствие рассчитанных 
времён задержки воспламенения экспери-

ментальным данным [18] (табл. 3) и рассчи-
танных равновесных значений концентра-
ций справочным данным [19] (табл. 4). 

Получившиеся отличия расчётов от 
данных [18] и [19] связаны с отсутствием 
в детальной и редуцированной схемах ре-
акций с участием азота, что вызвано не-
обходимостью соответствия двух этих 
схем по наборам основных веществ. 

Для более точного сопоставления 
времён задержки воспламенения необхо-
димо учитывать процесс диффузии мно-
гокомпонентной системы. В настоящее 
время созданная программа расчета такой 
возможности не дает. 

 
Таблица 3. Экспериментальные и расчётные времена задержки воспламенения 

№ 
режима Р0 МПа 

Т, К 
const 

Массовое содержание 
в смеси  СН4-О2-Ar 

Эксперимент, 
мкс 

Детальная, 
мкс 

Редуцированная, 
мкс 

1 0,823086 1650 0,01242 0,04954 0,93804 268,0 335,8 340,1 

2 0,997680 2000 0,01234 0,02462 0,96304 45,8 37,8 38,6 

3 0,997680 2000 0,00615 0,04909 0,94476 17,9 10,3 10,9 

 
Таблица 4. Объёмные доли равновесных значений концентраций 

 O H O2 H2 OH H2O N2 NO CO CO2 AR 

α=0.6;  p=2 атм;   
T=1784.0 K; [19] - - - 0.1137 - 0.1513 0.5943 - 0.0988 0.0346 0.0071 

Детальная - 0.0001 - 0.1141 - 0.1508 0.5944 - 0.0985 0.0350 0.0071 

Редуцированная - 0.0001 - 0.1142 - 0.1509 0.5943 - 0.0985 0.0349 0.0071 

α=1.0;  p=2 атм;   
T=2239.0 K; [19] 0.0002 0.0003 0.0039 0.0030 0.0025 0.1837 0.7016 0.0018 0.0078 0.0870 0.0078 

Детальная 0.0003 0.0004 0.0054 0.0036 0.0035 0.1821 0.7016 - 0.0090 0.0857 0.0084 

Редуцированная 0.0003 0.0004 0.0054 0.0036 0.0035 0.1821 0.7016 - 0.0090 0.0857 0.0084 

α=1.5;  p=2 атм;   
T=1782.0 K; [19] - - 0.0641 - 0.0004 0.1300 0.7288 0.0022 - 0.0657 0.0087 

Детальная - - 0.0651 - 0.0006 0.1299 0.7299 - - 0.0657 0.0088 

Редуцированная - - 0.0651 - 0.0006 0.1299 0.7299 - - 0.0657 0.0088 

 
Выводы 

В результате выполненной работы 
сформирована база по кинетическим и 
термодинамическим данным, позволяю-
щая создавать кинетические схемы раз-
личной степени детализации. Создан де-
тальный кинетический механизм, описы-
вающий образование пятикольцевых 
ПАУ. Построена математическая модель, 
описывающая процесс горения. На основе 

проведённого анализа чувствительности и 
необходимости использования кинетиче-
ского механизма в современных CAE па-
кетах было осуществлено редуцирование 
детального механизма. 

Нецелесообразно использовать гро-
моздкие CAE пакеты программ для выбо-
ра, настройки и редуцирования кинетиче-
ской схемы. Но при работе с ними для учё-
та процессов горения в качестве рекомен-
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даций предлагается: использовать подход 
«прототипирования», когда в схему вклю-
чаются разнообразные блоки химических 
реакций и наборы индивидуальных ве-
ществ, уже отработанные на различных 
других задачах; включаемые блоки долж-
ны наиболее полно перекрывать потребно-
сти конечного (адаптированного) меха-
низма. 

Для каждого конкретного случая не-
обходимо выбирать свой кинетический 
механизм с нужным уровнем детализации. 
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