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El bromoformo (CHBrs) es una de las sustancias organobromadas mas
abundantes en la atmosfera, emitida a partir de fuentes naturales y antropogénicas. Su
tiempo de vida es de ~3 semanas, por lo que no esta regulada por el Protocolo de
Montreal [1]. Sin embargo, puede contribuir significativamente a la destruccién catalitica
del ozono estratosférico. Recientemente hemos caracterizado dimeros y trimeros del
CHBrs; y CDBr3 en matrices criogénicas de gases inertes [2]. El objetivo del presente
trabajo es evaluar su interaccion con H2O, a fin de contribuir a la comprension de
interacciones intermoleculares relevantes en condiciones atmosféricas.

Se prepararon mezclas de CHBr3:H2O:Ar en diferentes proporciones (1:1:200 y
1:10:200). Posteriormente, se depositaron sobre la ventana de Csl del equipo de
matrices de gases inertes, enfriada a 10 K. Las matrices resultantes fueron evaluadas
mediante espectroscopia FTIR. Ademas de las bandas asignadas al CHBrs3, al H.O y a
sus homoagregados, se detectaron nuevas bandas de absorcidon atribuibles a la
formacion de agregados moleculares. Se realizaron calculos tedricos empleando el
método B3LYP /6-311G++(d,p) y MP2/aug-cc-PVDZ, para estudiar posibles estructuras
de complejos intermoleculares 1:1 entre CHBrs y H2O sin restricciones geométricas. El
complejo con interaccion tipo puente de H, entre el H del CHBr3 y el O del H20, resulté
ser un minimo de energia, y el espectro IR tedrico presenté un buen acuerdo con los
resultados experimentales, respaldando la asignacion propuesta.
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