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Determinacion Tedrica y Experimental de las rutas
de disociaciéon de Metil Acrilato (CH2=CHCOQOCH3)
a 193 nm
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Abstract content

Reportamos las rutas de disociacién originadas durante la fotdlisis a 193 nm de Metil Acrilato
(CH2=CHCOOCH3, MA) usando VUV Espectroscopia Translacional de Fotofragmentacién basada
en radiacién sincrotrén, y se ha iniciado su validacién mediante célculos perturbacionales MP2 y
Hartree-Fock. Para esto, recolectamos Espectros de Masa de Tiempo de Vuelo (TOF-MS) de los
fragmentos producidos a partir de la disociacién del MA, en un intervalo de masa/carga (m/z)=
+14 a +86, y en dngulos de laboratorio 9lab= 20° a 50°. Los datos obtenidos TOF-MS se ajustaron
por simulacién con programas de convolucién ad hoc, permitiendo asi que se originaran diagramas
de distribucién de probabilidad de liberacién de energia translacional. A través de estos diagramas
se ha logrado el establecimiento de las principales rutas de disociacién primarias y secundarias. Se
identificé la presencia de los canales de disociacién primaria (CH2CHCHO + HCOH, CH2CHCHO +
CH20, CH2CHCO + CH20H/CH30), secundaria (CH2CHCHO — CH2CH + HCO, CH2CHCHO
— CH2CHCO + H) y de tres cuerpos (CH20 + CH2CH2 + CO, CH2CH2 + CO2 + CH2, CO2
+ CH3 + CH2CH), asi como datos termoquimicos relevantes a este sistema. Se ha iniciado la
confirmacién de los resultados experimentales con la proyeccién de una superficie de energia potencial
para esta fotodisociacién, y a la fecha se ha logrado obtener energias correlacionales, las energias del
Punto Cero (ZPE) y la optimizacién geométrica de toda las especies detectadas.
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