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INTRODUCCCION

METODOLOGIA

Las emisiones antropogénicas de compuestos hidrofluorocarbonados (HFCs) llevan a la formacion de radicales
fluorados en la atmosfera. Esto conlleva al interés de comprender el destino atmosférico de estos compuestos y sus
productos de degradacion, especialmente radicales como el CF;O. En este trabajo se estudid la degradacion en

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

Se usaron los métodos DFT con correccién por dispersiéon de Grimme DFT-GD32 ;: M06-2X3-GD3 y
®B97XD!y el método ab initio MP24 en combinacidn con la funcién de base de Dunning® cc-pVTZ.

Todos los calculos de estructura electronica fueron llevados a cabo empleando el programa Gaussian 16.

CF;0 con NO,. El objetivo principal es proponer un mecanismo de degradacion y validar los resultados obtenidos

experimentalmente.
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CONCLUSIONES

Los resultados experimentales y computacionales sugieren que la descomposicion del TMNF es acelerada por la interaccién con
moléculas de agua que permiten la formacién de estados de transicién ciclicos de baja energia que favorecerian la reaccion. Se
observd que, al igual que en el sistema CF;OH + H,0,%3 el H20 sirve como un "intercambiador de hidrogeno" entre el oxigeno y el

fluor promoviendo la descomposicion en HONO,, CF,0 y HF a través de la reduccion de la barrera de activacion.
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