
 

 

 

 
Resumen

En este trabajo se presenta un estudio teórico del mecanismo de las reacciones de radicales OH con aldehídos alifáticos de uno a

cinco carbonos. Mostramos que, a partir del butanal, el camino de abstracción del átomo de hidrógeno unido al CB se vuelve

relativamente importante y contribuye moderadamente a la constante de velocidad total.. Las constantes calculadas con el método

CCSD(T)/6- 311++G**//BHandHLYP/6-311++G** reproducen perfectamente los datos experimentales, respaldando así el

mecanismo propuesto. Se obtienen energías de activación negativas, en acuerdo con la dependencia anti-Arrhenius observada

experimentalmente. La proporción entre las constantes de velocidad para las abstracciones aldehídica y del C no se modifica

apreciablemente al aumentar la temperatura de 230 a 330 K.
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