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Introducción: Teniendo en cuenta el creciente agotamiento de los recursos de 
energía convencional y los problemas relacionados al cambio climático, ha habido un 
importante interés por desarrollar combustibles alternativos, como por ejemplo 
aquellos provenientes de fuentes bioenergéticas.1 Los principales biocombustibles bajo 
estudio son los esteres metílicos de ácidos grasos de cadena larga, el biodiesel.  
El biodiesel es un combustible renovable y biodegradable, que posee un atractivo 
económico y ambiental, el cual puede ser obtenido a través de transesterificación.2 
Uno de los derivados mas importante del proceso de obtención de biodiesel es la 
glicerina, la cual puede ser reutilizada mediante proceso de acilación con diferentes 
ácidos, por ejemplo el acido acético, obteniéndose así diferentes derivados acilados de 
la glicerina. 
El etilen glicol diacetato, CH3C(O)O(CH2)2OC(O)CH3, es usado como modelo de 
estudio dada la similitud que este presenta en el comportamiento químico y presión de 
vapor respecto de los derivados de acilación de la glicerina con ácidos grasos de 
cadena mas largas.3 
Trabajos de investigación teórica, relacionados a la química atmosférica de diacetatos, 
son escasos. 
Por lo tanto el objetivo de este trabajo es obtener datos cinéticos y mecanisticos 
teóricos, de la reacción del etilen glicol diacetato utilizando diferentes oxidantes 
atmosféricos (átomos de Cl y radicales OH). 
Detalles computacionales: Los cálculos fueron realizados con el conjunto de 
programas Gaussian 09.4 Las geometrías y frecuencias vibracionales de reactantes, 
productos, intermediarios y estados de transición son optimizadas a nivel de teoría 
MP2/6-31+G(d,p). 
Nuestros cálculos teóricos están en buen acuerdo con estudios cinéticos 
experimentales, que indican que, considerando la simetría de la molécula (C1), solo 
dos canales de reacción pueden ser observados en la reacción de Cl + 
CH3C(O)O(CH2)2OC(O)CH3. Sin embargo para la reacción del OH + 
CH3C(O)O(CH2)2OC(O)CH3 son posibles tres canales de reacción diferentes. 
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