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INTRODUCCION OBJETIVOS

 Los compuestos organobromados de vida corta
presentan alta eficiencia en la destruccion del O, entre
45y 69 veces mas que los organoclorados.

* Son por lo tanto compuestos relevantes en el estudio
de la evolucion del O, estratosferico

» EICHBr; es el compuesto bromado de origen natural
mayoritario en la estratosfera [1].

Estudiar los mecanismos de fotoevolucion del CHBr; en
¥ presencia de O, en:

v Fase gaseosa
v' Matrices de gases inertes a temperaturas criogénicas

RESULTADOS

CHBr,:O, (proporciones 1:20)

FOTOQUIMICA EN FASE GASEOSA | ey =

3.0 +

1.5+

» Mezclas de CHBr;:0, en proporciones 1:1 y 1:20, preparadas por B X8
» Seguimiento de la evolucion fotoquimica mediante
espectroscopia FTIR

técnicas manomeétricas estandares. ;
* Celda en cruz con dos ventanas de KBr y dos ventanas de

cuarzo

 |rradiacion con lampara de Xe (HQ)

- Distintos rangos de energia (espejos dicroicos) . COBr,, HBr, y CO.
A=350-450, 320-280 y 200-800 nm

Intensidad

COBQX8

Se observo
aparicion de

Productos finales
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AISLAMIENTO EN MATRIGES CRIOGENICAS DE AR .
FOTOQUIMICA DE MATRICES oo
» Mezclas CHBr;:O,:Ar en proporciones 1:1:400 y 1:20:400.
» Técnica de depc’)sito_ por pulsos | a matriz obtenida fue
* Ventana de Csl enfriada a 10 K irradiada | = som
| | | durante 3 horas e 2
* t =0 min, se observaron unicamente las bandas de absorcion del = 200-800 nm o
CHBr, en el espectro IR - -
CALCULOS COMPUTACIONALES 2
* Herramienta para asignacion de las nuevas bandas Ab partlrl =1 ok ge “é e = T 25,:55,, COAr
» Calculos computacionales basados en la Teoria de los Funcionales ObsSEIva fa aparicion e . 150500
de la Densidad (DFT) nuevas bar_1das. | HBr---CO e
. Método B3LYP/6-311G++ (d,p) Fueron asignadas al HBr
» Software Gaussian03. y CO libres, y al complejo
B3LYP/6-311++G(d,p) Matriz de Ar molecular BrH--CO \\\\
HBr CO BrH"CO Av(cm™)  Av(cm™)  Asignacion 002- e
2598,6 (6)° 2549,6 (122)°  -49,0 -21,0 v (HBr) | . ' t= 0 min
2211,7 (89)* 2226,5(952)"  +14,8 +18,2 v (CO) NGmero de ondas (cm™)

v Se estudio la reaccion fotoquimica del CHBr, en presenciade ¥ L& reaccion fotoquimica del CHBr;3 y O, aislados en matriz condujo
0,, tanto en fase gaseosa como en matrices criogénicas de Ar a la formacion de HBry CO libres |
v El analisis de la cinética en fase gaseosa permitio interpretar el ¥ S€ observo tambien la formacion del complejo BrH---CO: los datos
mecanismo de reaccién fotoquimica: experimentales tienen alta correspondencia con los obtenidos a
v" COBr, como intermediario de la reaccion partir de calculos computacionales
v' HBr y CO como productos finales ANALISIS NBO
Complejo q(e) E%)  Interaccion Se interpreto la interaccion a traves de una & . K
—]* i _
molecular 7 orbital transferenug de carga desde_ el par de
electrones libres del C al orbital o* del

BrH"CO  -0,0147 -3,18  Nc20% s

enlace H-Br
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