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La pirolisis de hidrocarburos Para estimar la energética de las reacciones involucradas,
halogenados puede ocurrir a se calculd la entalpia de formacion de 1B3CP por medio
de reacciones isodésmicas e isogiricas (en kcal mol):
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CH,CH,Cl + CH,CH,Br — 1B3CP + CH, 1,9 2,5 Las investigaciones rleallzad,as nos
CH,Cl + CH,Br + CH,CH,CH; — 1B3CP + 2 CH, [-9.4|-26,1] -9,1] -26 permitieron estimar |os parametros

traves distintos procesos [1]:

=» la eliminacion unimolecular
del haluro de hidrogeno,

=» la ruptura del enlace carbono-
haldgeno, que conduce a la
formacidn de un atomo de
halégeno y,

=» la participacion de ese atomo
en la propagacion de la

cinéticos y rendimientos de los
canales de eliminacion de
BrCH,CH,CH,Cl y presentar una
global y detallada evaluacion de la

Promedio

b: 6-311++G(3df,3pd)
A continuacion se muestra un diagrama esquematico
de la superficie de energia potencial:

cadena de reaccion. i pirdlisis del mismo.
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HaCH=CH.Cl + H h ! BYCH,CH=CH, + HCl rango de presiones y la

12,1 \ . 9.4 comparacion con datos
’ experimentales muestra que los

ultimos se encuentran cerca del
imite de alta presion.

En investigaciones previas,
encontramos que los canales de
reaccion mas accesibles
corresponden a la eliminacion

de los haluros de hidrégeno Para evaluar la 10 17 e0) Eiminacien de HOL, 1000K ) 138

. . 7 10"? | ——k(E,J) Eliminacion de HBr, 600 K, J 138
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"y se calculo la o 100 %
transicion de cuatro centros. ot o 20 4
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de las reacciones de g o |
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Calculada mediante el formalismo de las

W curvas reducidas de falloff para el canal:
BrCH,CH,CH,Cl — CH,CH=CH,Cl + HBr

Datos
experimentales [4].

*

Determinados
en la zona de
alta presion

" NUEVO APORTE

En esta oportunidad estudiamos
el efecto de la presion total, el
rendimiento de ambos canales,
su conexion con las |
descomposiciones térmicas de
3-bromopropeno y 3-

cloropropeno, y comparamos
nuestros resultados con la |
informacién experimental '|
flisponible [4]. '
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