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La atmósfera se contamina al introducir en ella sustancias distintas de las que la 
forman o al modificar las cantidades en que se hallan sus componentes.

Las sustancias que alteran la composición de la atmósfera provienen 
principalmente de la actividad humana, como son las industrias y los vehículos 
automotores.

La cantidad promedio diaria de contaminantes emitida por los autos en el D. F. se 
estima en:

&2 5422.12 ton
+& 440.82 ton
12[ 324.72 ton
62� 3.10 ton
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ÈWRPR LSVR RUWR��� PHWD����� SDUD

&� -10.32  15.20  -14.14  19.60
&� 14.22 -11.09  18.89 -14.03
&� -14.02  13.68  -14.50  14.11
&� 18.25  -13.73   15.07  -11.07
&� -14.02 17.97  -11.27 14.11
&� 14.22 -14.18  13.84  -14.03
&� ����� -5.48  2.22  -7.70
+� -10.51  ����� -13.77  4.20
+� 4.31  -10.19   4.51  -10.24
+�� -13.47  4.18 -10.92  39.86
+�� 4.31  -13.31   ����� -10.24
+�� -10.51  4.41  -9.87   4.20
+�� 1.97 0.55 -0.77 7.93
+�� 1.02  16.46  -5.47  �����
+�� 1.97   15.63 -5.36 7.93
2�� -10.52 -14.08 -14.96 -15.60
+�� -2.52 -2.08  -1.96  -1.98

&RQVWDQWHV�GH�DFRSODPLHQWR�KLSHUILQR�HQ�JDXVV��GH�ORV�GLIHUHQWHV
LVyPHURV�2+�WROXHQR��FDOFXODGRV�FRQ�%�/<3�(35�,,�



,362 2572 0(7$ 3$5$
&� -12.323  &� -12.076   &� -13.320  &� -13.148

&� 18.617  &� -5.542   &� 2.165  &� -7.877

&� ������ +� ������ +� 4.417  +� 4.227

+� 4.334  +�� 3.660   +�� ������ +�� ������
+�� -0.352 +�� 3.576   +�� -0.757  +�� 7.874

+�� -1.722  +�� 0.453   +�� -5.404  +�� 7.869

+�� -0.352  +�� 12.637   +�� -5.427  +�� 29.948

+DP -0.809  +�� 12.681   +DP -3.863  +DP 15.230

+�� ������ +DP 8.590   +�� ������ +�� 53.838

+�� ������

&RQVWDQWHV�GH�DFRSODPLHQWR�KLSHUILQR�HQ�JDXVV��FDOFXODGRV�D�QLYHO�
%�/<3�(35�,,�SDUD�+�
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&� ������ &� -2.658 &� 1.050 &� -3.413

+� ������ +�� ������ +�� ������
+�� 0.038 +�� 2.456 +�� -0.285 +�� 3.850

+�� 6.422 +�� 0.332 +�� -2.316 +�� 3.620

+�� 0.361 +�� 12.637   +�� -2.519 +�� 14.733

+DP 2.2 +�� 7.744 +DP -1.707 +DP 7.401

2�� -12.250 +DP 5.254 2�� -13.152 2�� -13.451

2�� -12.782

&RQVWDQWHV�GH�DFRSODPLHQWR�KLSHUILQR�HQ�JDXVV��FDOFXODGRV�D�QLYHO�
%�/<3�(35�,,�SDUD�2�



,362 2572 0(7$ 3$5$
&� -6.004 &� -7.340 &� -6.854 &� -5.664

&� 16.243 &� -5.231 &� 1.896 &� -7.148

&� ������ +� ������ +� 4.087 +� 3.573

+� 3.641 +�� 4.052 +�� ������ +�� ������
+�� 2.592 +�� 4.314 +�� -0.662 +�� 6.815

+�� 2.449 +�� 0.819 +�� -5.033 +�� 8.973

+�� 2.593 +�� 15.217 +�� -4.911 +�� 30.024

+DP 2.545 +�� 16.529 +DP -3.535 +DP 15.271

)�� 109.439 +DP 10.855 )�� 120.072 )�� 129.814

)�� 116.030

&RQVWDQWHV�GH�DFRSODPLHQWR�KLSHUILQR�HQ�JDXVV��FDOFXODGRV�D�QLYHO�
%�/<3�(35�,,�SDUD�)�



,362 2572 0(7$ 3$5$
&� 0.730 &� 3.869 &� 1.515 &� -8.168

&� 12.782 &� -4.383 &� 1.485 &� -7.160

&� ������ +� 20.840 +� 3.217 +� 2.984

+� 3.145 +�� 2.926 +�� 25.450 +�� 29.170

+�� 1.227 +�� 3.189 +�� -0.541 +�� 6.852

+�� 0.773 +�� 0.393 +�� -3.869 +�� 7.749

+�� 1.227 +�� 11.223 +�� -4.298 +�� 28.038

+DP 1.076 +�� 13.315 +DP -2.903 +DP 14.213

&O�� 20.022 +DP 8.310 &O�� 22.269 &O�� 23.069

&O�� 22.159

&RQVWDQWHV�GH�DFRSODPLHQWR�KLSHUILQR�HQ�JDXVV��FDOFXODGRV�D�QLYHO�
%�/<3������*�SDUD�&O�



&RQFOXVLRQHV



Conclusiones

1) La importancia de la adición de radicales libres a la posición  LSVR
de hidrocarburos aromáticos substituidos. 

2) La identificación de un complejo pre-reactivo formado entre 
radicales libres polares y anillos aromáticos. 

3) La determinación de calores de reacción para la reacción de 
adición ; + tolueno y X+xilenos.

4) La determinación teórica de constantes de acoplamiento hiperfino
para todos los aductos de ;-tolueno (; = )��2��3���+�\�&O).  



&RQFOXVLRQHV
6) La obtención de una correlación entre los calores de 

reacción de la adición de radicales libres atómicos a 
compuestos aromáticos y el radio atómico del radical.  El 
orden de las estabilidades de los radicales X con tolueno y 
xilenos es el siguiente:  ) ! + ! 2+ ! 2 ! &O

7) Se ensayaron diferentes métodos para el cálculo de las 
energías totales y se llegó a las siguientes  conclusiones: (i) 
utilizar en paralelo un método como MP2 y un método de 
TFD. (ii) El funcional más recomendable es el BH&HLYP 
para conseguir los aductos con &O. (iii) Las estructuras 
tienden a estar mejor calculadas con MP2, mientras que los 
calores de reacción BH&HLYP coinciden mejor con los 
valores experimentales.



&RQFOXVLRQHV
�� Se desarrolló y se validó una metodología clara para la 
aplicación de la reglas empíricas de Benson al cálculo de calores 
de formación de los aductos aromáticos.  



3HUVSHFWLYDV



3HUVSHFWLYDV
��� El estudio de otros sistemas aromáticos, por ejemplo los 
trimetilbencenos, a fin de verificar la propuesta de que para  
radicales los metilos del anillo orientan principalmente a RUWR e  
LSVR.

�� El desarrollo de un conjunto de funciones base  adaptado al 
estudio de reacciones radical-molécula.  

�� El estudio de la adición de oxígeno atómico en los estados 
singulete y triplete a tolueno y xilenos.

�� La determinación de los perfiles de reacción para la 
abstracción del + del metilo en tolueno y xilenos, por parte de 
los distintos átomos.



3HUVSHFWLYDV
�� El cálculo de las constantes de velocidad de las reacciones 
estudiadas utilizando la Teoría del Estado de Transición.

�� El estudio de las reacciones subsecuentes a la adición de 2+
y de radicales atómicos a tolueno y xilenos, principalmente las 
generadas a partir de los aductos  LSVR.



6LVWHPD 303� %�/<3 ([SHULPHQWDO
LSVR
(VWDGR�GH�WUDQVLFLyQ ���� ������ ������ ��
$GXFWRV ������ ������� ������� ��
RUWR�������������������������������������������������������
(VWDGRV�GH�WUDQVLFLyQ ���� ������ ������ ���
$GXFWRV ������ ������� ������� ���
PHWD������������������������������������������������������
(VWDGRV�GH�WUDQVLFLyQ ������ �����
��76� ���� ����������������������������������
��76� ���� ������������������������������
$GXFWRV ������� ���
��2+ ������ ������ ������������������
��2+��,;� ������ ������ �������������
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(VWDGRV�GH�WUDQVLFLyQ ������ ���
��76 ���� �����������������������������
$GXFWRV ������� ���
��2+���9,� ������ ������ �������������
S�;,/(12���2+�����������������������������������������������������
(VWDGRV�GH�WUDQVLFLyQ ������ �����
��76� ���� �����������������������������������
��76� ���� ������������������������������
$GXFWRV ������� ���
��2+ ������ ������ ������������������
��2+��,;� ������ ������ �������������
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&RQVWDQWHV� GH� DFRSODPLHQWR� KLSHUILQR� HQ� JDXVV�� SDUD� ORV� UDGLFDOHV�
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&RPSRXQG� &OHDQ�7URSRVSKHUH�
�SSE��

�
3ROOXWHG�$LU�

�SSE��
62�� 1-10 20-200 

&2� 120 1000-10,000 

12� 0.01-0.05 50-750 

12�� 0.1-0.5 50-250 

2�� 20-80 100-500 

1+�� 1 10-25 

10+&� 0 500-1200 
 

 



Lifetime, W (for a second order process)
Wspecies =        1

k [Species]

Species [Species] molecules cm-3

OH 1*106

NO3 5*108

O3 7*1011


