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INTRODUCCCIÓN

Las emisiones antropogénicas de compuestos hidrofluorocarbonados (HFCs) llevan a la formación de radicales

fluorados en la atmósfera. Esto conlleva al interés de comprender el destino atmosférico de estos compuestos y sus

productos de degradación, especialmente radicales como el CF3O
1. En este trabajo se estudió la degradación en

presencia y ausencia de moléculas de agua del trifluorometil nitrato (TFMN) producido en la reacción de radicales

CF3O con NO2. El objetivo principal es proponer un mecanismo de degradación y validar los resultados obtenidos

experimentalmente.

METODOLOGIA

Se  usaron los métodos DFT con corrección por dispersión de Grimme DFT-GD32 : M06-2X3 –GD3 y 

ωB97XD1 y el método ab initio MP24 en combinación con la función de base de Dunning5 cc-pVTZ.

Todos los cálculos de estructura electrónica fueron llevados a cabo empleando el programa Gaussian 16.

CONCLUSIONES

Los resultados experimentales y computacionales sugieren que la descomposición del TMNF es acelerada por la interacción con

moléculas de agua que permiten la formación de estados de transición cíclicos de baja energía que favorecerían la reacción. Se

observó que, al igual que en el sistema CF3OH + H2O,2,3 el H2O sirve como un "intercambiador de hidrógeno" entre el oxígeno y el

flúor promoviendo la descomposición en HONO2, CF2O y HF a través de la reducción de la barrera de activación.
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RESULTADOS

CF3ONO2 →    CF3O + NO2

CF3ONO2 →    CF2O + FNO2

CF3ONO2 + H2O →    CF2O + HNO3 + HF

CF3ONO2 + 2H2O →    CF2O + HNO3 + HF +HOH


