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Reactividad molecular de los gases traza
atmosféricos
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Los gases traza atmosféricos, presentes en concentraciones muy bajas (érdenes de ppb y ppt), tales como el
ozono O3, 6xidos de nitrogeno NOx (NO + NO2), radicales nitrato NO3 e hidroxilo OH, acido nitroso HONO,
6xidos de halégenos XO (X= Cl, Br, I), etc. pueden alterar la capacidad oxidativa de la atmosfera a través de
procesos, que incluyen ciclos cataliticos, como la destruccién de la capa de ozono, oxidacién del dimetil sulfuro,
cambios en la concentracion HOx/NOx, oxidacién del Hg0 a Hgll, etc. Varios de estos gases son productos de
la fragmentacion fotolitica y/o térmica de especies contaminantes emitidas tanto de fuentes naturales como
antropogénicas.

La identificacién, cuantificacion y monitoreo de los gases traza, utilizando técnicas como las satelitales (Vea
Fig.1), espectroscopicas (DOAS) u otras herramientas, son la base de la Modelizacién Quimica de la Atmos-
fera; cuya robustez y trascendencia requiere de informacion fiable y precisa de parametros quimico-fisicos de
reacciones que involucran gases traza. Varias de estas reacciones son novedosas, controvertidas, poco esclare-
cidas o con escasa informacion experimental. En este contexto la Quimica Computacional es una herramienta
clave que permite abordar tales procesos. Calculos mecano-cuanticos usando metodologias (DFT, ab-initio)
al mas alto nivel se requieren para optimizar estructuras moleculares, determinar propiedades de estabilidad
termodinamica,1 abordar estados electronicos excitados2 o dilucidar caminos reaccionales. Toda esta infor-
macidén permite proponer mecanismos y modelos novedosos para explicar el efecto de los gases traza sobre
fenomenos atmosféricos diversos.3
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