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Resumen

Los clorofluorocarburos se encuentran entre los contaminantes
troposféricos de origen antropogénico mas importantes. Estos
compuestos han sido empleados principalmente en la producciéon de
refrigerantes, aerosoles y solventes. En las tltimas décadas, y a partir del
Protocolo de Montreal, se han ido reemplazando por hidrocarburos
parcialmente halogenados, que poseen un menor impacto en la
destruccién del ozono estratosférico. Sin embargo, las emisiones no
reguladas de estos compuestos podrian tener un impacto ambiental
importante. Por ejemplo, en estudios recientes se ha encontrado que las
emisiones globales de CHCI3 se han ido incrementando y podrian afectar
de manera significativa la recuperacién del ozono estratosférico. La
descomposicién de las especies clorocarbonadas en las zonas superiores
de la atmoésfera contribuye a la destrucciéon de la capa de ozono y a la
oxidacién de diversos compuestos, dando lugar a la formacién de otros
contaminantes. Es por ello que en las ultimas décadas ha crecido el
interés en la quimica atmosférica de compuestos clorocarbonados. Existe
una gran necesidad de eliminar cantidades importantes de ellos, siendo
los procesos cominmente empleados en el tratamiento de sus desechos
los de combustién y pirdlisis. En especial los radicales clorados son

especies altamente reactivas y, por lo tanto, es muy importante entender
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los mecanismos de reaccién de los mismos, asi como determinar las
constantes de velocidad de las reacciones en las condiciones reinantes en
la quimica de la atmoésfera y de los procesos de combustion. Ademas, en
la Gltima década los avances alcanzados en el desarrollo de laseres de alta
potencia, y en la quimica orgdnica y computacional han incrementado el
interés en el estudio de la cinética de radicales carbeno y vinilo
halogenados. Es por ello que en el presente plan de trabajo postdoctoral
se propone estudiar la cinética de las reacciones de diversos radicales
clorocarbonados generados en procesos de hidrocarburos clorados
relevantes en la quimica atmosférica y de las combustiones. Los
mecanismos involucrados pueden conducir a la formacién de
contaminantes, y a su vez a la eliminacién de atomos de cloro,
favoreciendo el desarrollo de ciclos cataliticos de consumo de ozono
estratosférico. Se propone la utilizacién de métodos de quimica cudntica
para determinar parametros moleculares, y entalpias y barreras de
reaccion. Luego, se determinaran las constantes de velocidad de las
reacciones a partir de modelos cinéticos bien establecidos. En particular,
debido a la escasa informacién reportada en la literatura, se investigara la
cinética de los radicales CCl2 y C2Cls, con diversas especies de interés

atmosférico.
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