ABSTRACCION DE ATOMO DE HIDROGENO DEL CH4C(0)O(CH,),0C(O)CH; POR
ATOMOS DE Cl Y RADICALES OH

Adriana C. Olleta, Verénica E. Encinas

Facultad de Ingenieria, Universidad Nacional de Jujuy, Gorriti 237, A4600FDC, San
Salvador de Jujuy, Argentina. aolleta@fi.unju.edu.ar

Introduccién: Teniendo en cuenta el creciente agotamiento de los recursos de
energia convencional y los problemas relacionados al cambio climatico, ha habido un
importante interés por desarrollar combustibles alternativos, como por ejemplo
aquellos provenientes de fuentes bioenergéticas. Los principales biocombustibles bajo
estudio son los esteres metilicos de acidos grasos de cadena larga, el biodiesel.

El biodiesel es un combustible renovable y biodegradable, que posee un atractivo
econémico y ambiental, el cual puede ser obtenido a través de transesterificacion.?
Uno de los derivados mas importante del proceso de obtencién de biodiesel es la
glicerina, la cual puede ser reutilizada mediante proceso de acilacion con diferentes
acidos, por ejemplo el acido acético, obteniéndose asi diferentes derivados acilados de
la glicerina.

El etilen glicol diacetato, CH3C(O)O(CH,),OC(O)CHj;, es usado como modelo de
estudio dada la similitud que este presenta en el comportamiento quimico y presion de
vapor respecto de los derivados de acilacion de la glicerina con acidos grasos de
cadena mas largas.®

Trabajos de investigacion tedrica, relacionados a la quimica atmosférica de diacetatos,
sSon escasos.

Por lo tanto el objetivo de este trabajo es obtener datos cinéticos y mecanisticos
tedricos, de la reaccién del etilen glicol diacetato utilizando diferentes oxidantes
atmosféricos (atomos de Cl y radicales OH).

Detalles _computacionales: Los calculos fueron realizados con el conjunto de
programas Gaussian 09.* Las geometrias y frecuencias vibracionales de reactantes,
productos, intermediarios y estados de transicion son optimizadas a nivel de teoria
MP2/6-31+G(d,p).

Nuestros calculos teodricos estdn en buen acuerdo con estudios cinéticos
experimentales, que indican que, considerando la simetria de la molécula (C,), solo
dos canales de reaccion pueden ser observados en la reaccion de Cl +
CH3C(O)O(CH,),0C(O)CH;. Sin embargo para la reaccion del OH +
CH3C(O)O(CH,),0C(O)CHs son posibles tres canales de reaccién diferentes.
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