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Cinética de las Reacciones HX/HOX + CHO — H/HO + XCHO (X=Cl, Br)
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Introduccién. El radical formilo (CHO) es un intermediario reactivo de importancia
atmosférica." La reactividad entre CHO y compuestos halogenados presentes en la
atmosfera ha sido poco explorada. Para evaluar posibles mecanismos de reaccion
entre el CHO y algunos reservorios de halégeno, se realizé un estudio tedrico de las
reacciones RX + CHO -> R + XCHO (X = Cl, Br; R =-H, -OH).

Metodologia. Las optimizaciones fueron realizadas a MO06-2X/aug-cc-pVTZ. Las
energias fueron calculadas a QCISD/aug-cc-pVTZ. Se obtuvieron las constantes
cinéticas de cada reaccion aplicando la Teoria Clasica del Estado de Transicion.
Resultados. Las optimizaciones revelan que en todas las reacciones se forma un
complejo pre-reactivo estabilizado por un enlace de halégeno (ver figura 1).
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Figura 1. Diagrama de la reaccion CHO + HOCI| — CICHO + OH, con sus respectivas
estructuras y energias relativas (en kd/mol) respecto a los reactivos aislados.

Las reacciones HOX + CHO presentan una energia de activacion negativa, lo cual ya
se habia observado en otras reacciones radical-molécula.? Las constantes cinéticas de
estas reacciones se obtuvieron por medio del modelo propuesto por Singleton y
Cvetanovic.® Ademas se informan las constantes cinéticas globales de 200 a 400 K.
Conclusiones. Se estudiaron los mecanismos de reaccion entre el CHO y algunos
reservorios de halégeno presentes en la atmdsfera. Las propiedades termoquimicas
obtenidas se corresponden con los datos experimentales extraidos de la literatura.
Estudios experimentales futuros permitiran evaluar el éxito de los modelos cinéticos
propuestos.
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