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RESUMEN

En este trabajo se estudi6 el primer paso en la degradacién del colorante Naranja de
Metilo en presencia de radicales *OH utilizando métodos de la Quimica Cudntica
Computacional. Se identificaron todos los caminos de reacciéon posibles y se
calcularon las energias relativas de reaccién asociadas, para asi poder determinar
cuales son las trayectorias de reacciéon mas favorecidas desde el punto de vista
termodinamico. Los resultados obtenidos muestran que la trayectoria de reaccion
favorecida es la sustitucidon del grupo sulfonato por el radical *‘OH, dando lugar a
productos hidroxilados muy estables independientemente del pH. El conocimiento
adquirido puede servir para el disefio y desarrollo de estrategias mas eficientes y
sostenibles para el tratamiento de colorantes en efluentes industriales, con el
objetivo de minimizar su impacto ambiental negativo.

ABSTRACT

This study examined the first step in the degradation of Methyl Orange dye in the
presence of *OH radicals using Computational Quantum Chemistry methods. All
possible reaction pathways were identified, and the associated relative reaction
energies were calculated to determine the thermodynamically favored reaction
pathways. The results showed that the preferred reaction pathway is the substitution
of the sulfonate group by the *OH radical, leading to highly stable hydroxylated
products regardless of the pH. The acquired knowledge can contribute to the design
and development of more efficient and sustainable strategies for the treatment of
dye-containing industrial effluents, aiming to minimize their negative environmental
impact.
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Introduccion

El Naranja de Metilo es un colorante sintético
ampliamente utilizado en diversas industrias debido a
su intensidad de color y su capacidad para tefiir una
amplia gama de materiales (ver Tabla 1). Pertenece a la
familia de los colorantes azoicos, que se caracterizan por
tener un grupo funcional azo (-N=N-) que confiere el
color caracteristico al compuesto. Su nombre quimico es
4-(4-dimetilaminofenilazo) benzenosulfonato de sodio.

Tabla 1. Usos principales del Naranja de Metilo.

Uso principal Descripcién

Indicador de Se utiliza como indicador de pH en

pH soluciones acuosas. Su color cambia de
rojo a amarillo a medida que se
aumenta el pH.

Tincién de Se utiliza para tefiir fibras y textiles,

fibrasy especialmente de origen animal, como

textiles la seda y la lana.

Investigacién  Se utiliza como tincién en la

cientifica identificacién de bacterias y otros
microorganismos en biologia. También
se emplea como colorante en la
investigacion de células y tejidos.

Medicina Se utiliza en medicina para la tincién de
tejidos y células, asi como en
tratamientos para enfermedades como
la esclerosis multiple.

Produccién Se utiliza como colorante en la industria

de alimentos  alimentaria, especialmente en
alimentos como quesos, salsas, entre

otros.

El impacto ambiental del colorante Naranja de Metilo es
significativo debido a sus propiedades téxicas y su
persistencia en el medio ambiente. Ha sido clasificado
como toxico para la vida acudtica, y puede afectar
negativamente a organismos acuaticos como peces,
invertebrados y algas. La exposicion prolongada o
concentraciones elevadas del colorante pueden resultar
en la muerte de organismos acudticos y alteraciones en
los ecosistemas acuaticos. El Naranja de Metilo tiene la
capacidad de acumularse en organismos vivos a lo largo
de la cadena alimentaria. La bioacumulaciéon puede
resultar en efectos adversos en la salud de los
organismos y puede tener implicaciones en la cadena
trofica (Ochoa, 2016).

Los mecanismos de degradacion del colorante Naranja
de Metilo han sido objeto de estudio debido a su impacto
ambiental. Se han propuesto diferentes procesos de
degradacién para reducir su presencia en efluentes
industriales y minimizar su impacto negativo en el
medio ambiente.
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Para la degradacién de los colorantes se han utilizado
diferentes procesos avanzados de oxidacioén, utilizando
ozono o agua oxigenada con radiacién ultravioleta
(0s/UV, H202/UV) y fotocatdlisis heterogénea, asi como
tratamientos combinados de fotocatalisis y oxidacién
electrolitica (Guin et al,, 2017, Pilla and Gupta, 2015; Luo
et al,, 2016; Pang et al., 2011). Sin embargo, en muchos
de estos procesos se generan compuestos de
degradacion que son mas toxicos que los mismos
colorantes, mientras que otros procesos pueden ser
demasiado costosos o inadecuados (Vaghela et al,
2005).

Los ultimos avances en la purificacion de aguas,
principalmente en la oxidacion de compuestos
organicos tdxicos, persistentes y acumulables, utilizan
Tecnologias 6 Procesos Avanzados de Oxidacion (TAOS,
PAOs, por sus siglas en inglés), los cuales son métodos
cataliticos quimicos o fotoquimicos que involucran la
generacion y uso de especies transitorias poderosas,
como el radical hidroxilo (*OH), el cual posee alta
efectividad para la oxidacion de la materia organica
(Marin et al,, 2007). Estos radicales son producidos por
combinaciones de per6xido de hidrégeno, radiacién UV,
ozono y materiales semiconductores como el diéxido de
titanio, y también por la combinacién de peréxido de
hidrégeno con iones de hierro (reaccién de Fenton).

Para mejorar y optimizar los procesos mencionados
anteriormente, es fundamental adquirir un
conocimiento profundo de los fenémenos que tienen
lugar a nivel de estructura molecular. En este contexto,
la Quimica Cuantica Computacional se presenta como
una herramienta invaluable en el modelado de procesos
quimicos y en la prediccion de la reactividad quimica a
través de descriptores quimicos. A nivel fundamental,
las propiedades y comportamiento de la materia estan
determinados por sus propiedades electrénicas, las
cuales pueden ser obtenidas mediante calculos
mecanico-cuanticos  detallados.  Estos  calculos
proporcionan informacion sobre la distribucién espacial
de los electrones, las energias de los estados
electronicos y las barreras de energia asociadas a las
transformaciones quimicas. De esta manera, la Quimica
Cuantica Computacional nos permite comprender mejor
los mecanismos de reaccion y las interacciones
moleculares involucradas en los procesos de
degradacion de las moléculas de interés, lo que a su vez
facilita el disefio de estrategias mas eficientes y
selectivas para abordar este desafio ambiental.

En general, la reactividad de los radicales *OH puede
variar dependiendo de las condiciones especificas y la
estructura molecular del compuesto. En medio acuoso,
pueden ocurrir cuatro mecanismos de reaccion basicos:
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1. Transferencia secuencial de electron y protén
(Sequential Electron Transfer Proton Transfer, SETPT):

AH+X* > AH"" + X~ > A"+ XH

2. Transferencia secuencial de protén y electrén
(Sequential Proton Loss Electron Transfer, SPLET):

-HY  +X* +H*
AH— A" — A"+X" — A"+ XH

3. Transferencia de un a&tomo de Hidrogeno (Hydrogen
Atom Transfer, HAT):

AH+ X" —> A* + XH

4. Formacion de un aducto radical (Radical Adduct
Formation, RAF):

AH +X* > [AHX]*

El pKa del Naranja de Metilo (NM), que representa el
valor de pH en el cual la concentracién de la forma
protonada y la forma desprotonada estan en equilibrio,
se estima en aproximadamente 3.6. Este valor puede
variar en funcién de factores como la temperatura y la
fuerza i6nica del medio. A pH mas bajo que el pKa, el
Naranja de Metilo predominara en su forma protonada,
mientras que a pH mas alto que el pKa, predominara en
su forma desprotonada (Marin et al,, 2007). En la figura
1 se presenta la estructura molecular del NM en funcién

'OO

Medio basxo

QO

Madio decido

o

o]

/"i\

Figura 1. Estructura quimica del colorante Naranja de Metilo
en funcién del pH.

Se han propuesto diversos mecanismos de reaccion para
describir la interaccion del colorante Naranja de Metilo
con los radicales hidroxilo, tomando en consideracion su
estructura quimica.

Estos mecanismos se centran en la adicion del radical
*OH a diferentes sitios de la molécula. Uno de los sitios
de reaccion es el doble enlace -N=N-, donde el radical
*OH puede adicionarse al enlace, generando una especie
intermedia radicalaria. Ademas, los atomos de carbono
de los anillos aromaticos también pueden ser atacados
por el radical *OH, llevando a la formacién de productos
de oxidacion.
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En este trabajo se estudi6 el primer paso en la
degradacién del colorante Naranja de Metilo en
presencia de radicales *OH utilizando métodos de la
Quimica Cuantica Computacional. Se identificaron todos
los caminos de reaccién posibles, y se calcularon las
barreras energéticas asociadas, para asi poder
determinar cuales son las trayectorias de reaccién mas
favorecidas desde el punto de vista termodinamico.

Metodologia

Los calculos de estructura electrénica se llevaron a cabo
mediante el uso del paquete de programas Gaussian 09.
Se emplearon métodos de quimica cuantica basados en
la teoria de funcionales de la densidad (DFT),
especificamente se utilizé6 el funcional M06-2X en
combinacién con varios conjuntos de funciones de base.
El funcional M06-2X ha sido validado y ajustado
mediante una extensa base de datos experimental que
incluye barreras energéticas y energias de reaccion
(Zhao et al., 2006). Se ha demostrado que este funcional
proporciona resultados altamente precisos para la
cinética de reacciones, capturando de manera adecuada
los enlaces de hidrdgeno, las interacciones de Van der
Waals y reproduciendo fielmente las geometrias de los
puntos estacionarios en una amplia variedad de
sistemas quimicos (Zhao et al., 2006).

Se realizaron calculos de andlisis vibracional con el
objetivo de caracterizar las estructuras como minimos
locales, identificando aquellas con todas las frecuencias
vibracionales positivas.

Para tener en cuenta el efecto del solvente, se aplicé el
método SMD (Solvent Model Density) (Cramer and
Truhlar, 1999; Marenich et al., 2009). En este método, se
asigna una densidad de solvente continua alrededor del
soluto, utilizando informacién experimental o
pardmetros calculados. Esta densidad de solvente se
utiliza para ajustar los potenciales electrostaticos y las
energias de solvatacion en el calculo de las propiedades
del sistema. La inclusion del modelo SMD en los célculos
computacionales proporciona una representacion mas
realista de los sistemas en solucién y permite obtener
resultados mas precisos en comparacién con los
calculos en fase gas. Esto es especialmente importante
para estudiar reacciones quimicas en solucion,
propiedades termodindmicas y fenémenos de
solvatacion. Asimismo, se tomaron en cuenta las
correcciones propuestas por Okuno (Okuno, 1997),
basadas en la teoria de volumen libre de Benson
(Benson, 1982). En este estudio, las correcciones a la
energia libre se calcularon utilizando la siguiente
ecuacion:

Gfovl = AGsoz - RT{lTl[Tll()(zn_z)] —(n— 1)}
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En la expresion anterior, el término "n" representa la
molecularidad de la reacciéon. Segin la ecuacién
mencionada, el efecto conocido como "caja" conduce a
una disminucion del valor de la energia libre de reaccion
en 2.54 kcal/mol para reacciones bimoleculares a una
temperatura de 298.15 K. Esto significa que el efecto de
"empaquetamiento” del solvente reduce la pérdida de
entropia asociada a reacciones quimicas que involucran
dos 0 mas moléculas. En otras palabras, el solvente actia
como una "caja" que reduce la entropia perdida durante
la reaccién.

El espectro UV/Vis de las estructuras previamente
optimizadas se calculara mediante la teoria del
funcional de la densidad dependiente del tiempo (TD-
DFT) (Stratmann et al., 1998). Los calculos de TD-DFT
implican resolver la ecuacién de Schrodinger dentro del
marco de la teorfa del funcional de la densidad,
considerando tanto los estados fundamentales como los
estados excitados de las moléculas. Esto nos permite
determinar los niveles de energia y las probabilidades
de transicion asociadas con las excitaciones
electrénicas. Mediante la simulacién de los espectros
UV/Vis, podemos identificar los picos de absorcién
correspondientes a diferentes transiciones electroénicas.

Resultados y discusion
Optimizacion de la estructura molecular del NM

En medio acuoso, la estructura del colorante Naranja de
Metilo puede variar en funcién del pH debido a la
influencia que este pardmetro tiene sobre las
propiedades acido-base de la molécula. A diferentes
valores de pH, se producen cambios en la ionizacién de
los grupos funcionales presentes en el colorante, lo que
afecta su estructura y propiedades.

En la figura 2 se presentan las estructuras moleculares
de la forma protonada y desprotonada del colorante
Naranja de Metilo, optimizadas a nivel M062X/6-31+G**
en medio acuoso. En la misma figura se enumeran los
atomos de C y N para facilitar la identificacién de las
diferentes trayectorias de reaccién. Ambas estructuras
muestran una geometria practicamente plana. En la
molécula protonada, se observa un angulo de torsiéon
central de 176.5°, mientras que en la molécula
desprotonada este angulo alcanza los 179.5°.
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(b)

Figura 2. Estructuras de la molécula Naranja de metilo a pH >
3.5 (a) y a pH < 3.5 (b), optimizadas a nivel M062X/6-31+G**.

En la estructura molecular del Naranja de Metilo, se
pueden identificar varios sitios reactivos, los cuales
desempefian un papel importante en los procesos de
degradacion por medio de radicales *OH:

Grupo azo (-N=N-): Este grupo es altamente reactivo
debido a la presencia de un enlace doble entre dos
atomos de nitrégeno. Es propenso a reacciones de
oxidacion, donde los radicales libres hidroxilo pueden
atacar y romper el enlace azo, generando productos de
oxidacion.

Grupos metilo (-CH3): Los dos grupos metilo presentes
en la molécula son susceptibles a la oxidacién y pueden
experimentar reacciones de abstracciéon de hidrégeno,
donde los radicales hidroxilo pueden reaccionar con los
atomos de hidrégeno de los grupos metilo, generando
radicales. Estos radicales pueden participar en
reacciones posteriores y contribuir a la degradacion del
colorante.

Grupos fenilo (-CsHs): Los anillos aromaticos presentes
en la molécula también pueden ser sujetos a reacciones
con radicales hidroxilo, debido a la presencia de
electrones m. Cuando los radicales *OH se acercan a los
anillos aromaticos, pueden atacar a los carbonos del
anillo, formando un enlace covalente con el carbono.
Esto genera un radical arilo, que es altamente reactivo y
puede participar en reacciones de oxidacion y
transformaciones quimicas adicionales.
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Calculo de orbitales moleculares fronteras

La descripcion de los orbitales moleculares frontera
HOMO (Highest Occupied Molecular Orbital) en la
molécula de Naranja de Metilo nos brinda informacién
relevante sobre su reactividad y propiedades
electrénicas. Estos orbitales representan los niveles de
energia mas altos que estan ocupados por electrones en
la molécula.

En el caso del Naranja de Metilo, los orbitales
moleculares frontera HOMO se caracteriza por tener
una mayor densidad electrénica en los grupos
funcionales presentes en la estructura del colorante.
Estos grupos funcionales suelen ser responsables de la
interaccién con los radicales hidroxilo durante los
procesos de degradacién. El HOMO desempefia un papel
crucial en la reactividad quimica de la molécula, ya que
es el nivel de energia al que se transfieren electrones
durante las reacciones quimicas. Su ubicacién y
distribucién de densidad electrdnica influyen en la
capacidad de la molécula para aceptar o donar
electrones, asi como en su interaccién con otros
reactivos o agentes oxidantes. En la figura 3 se muestran
los orbitales moleculares frontera HOMO de la molécula
Naranja de Metilo a diferentes pH.

"

a)

b)

Figura 3. Orbitales frontera HOMO de la molécula Naranja de
Metilo a pH > 3.5 (a) y a pH < 3.5 (b).

Al comprender la naturaleza y caracteristicas de los
orbitales moleculares frontera HOMO en la molécula de
Naranja de Metilo, se pueden obtener insights valiosos
sobre su comportamiento quimico y su susceptibilidad
aladegradacién por radicales hidroxilo u otros procesos
de oxidacion avanzada.
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Estudio termodinamico de la reaccion

Las reacciones de radicales *OH con compuestos
organicos en medio acuoso pueden ocurrir de acuerdo a
cuatro mecanismos basicos: i) transferencia secuencial
de electréon y proton (Sequential Electron Transfer
Proton Transfer, SETPT), ii) transferencia secuencial de
protén y electron (Sequential Proton Loss Electron
Transfer, SPLET), iii) transferencia de un atomo de
Hidrégeno (Hydrogen Atom Transfer, HAT), y iv)
formacion de un aducto radical (Radical Adduct
Formation, RAF).

En la molécula Naranja de Metilo, los anillos aromaticos
contienen enlaces dobles conjugados, lo que aumenta la
reactividad y la susceptibilidad a la adicién de radicales
hidroxilo. Ademas, la formacién de un aducto radical en
el anillo aromatico puede estabilizarse mediante
resonancia electrénica. Los radicales hidroxilo pueden
interactuar también con los &tomos de hidrégeno en los
grupos metilo presentes en la molécula. La abstraccion
de hidrégeno de los grupos metilo puede llevar a la
formacion de radicales alquil y generar sitios reactivos
adicionales en la molécula para continuar la
degradacion. Sin embargo, la oxidacion de los grupos
metilo es menos probable, ya que los radicales hidroxilo
tienden a reaccionar preferentemente con sustratos
ricos en electrones o sitios mas reactivos, como enlaces
dobles o sitios con mayor densidad electrénica. Por esta
razén, en este trabajo solamente se estudid el
mecanismo de adiciéon del radical *OH a los anillos
aromaticos.

Se realiz6 una meticulosa optimizacién estructural de
los aductos que se forman por la adicién del radical OH
a cada atomo de carbono presente en la estructura
molecular del colorante Naranja de Metilo. Estos
calculos de optimizacion se llevaron a cabo
considerando las dos estructuras del colorante,
protonada y deprotonada.

En las figuras 4 y 5 se muestran las estructuras
optimizadas a nivel M062X/6-31+G** de los aductos de
adicién del radical *OH a la molécula de Naranja de
Metilo, en medio acuoso. A pH > 3.5, el andlisis
exhaustivo de las trayectorias de reaccién revelé un
total de 14 posibles rutas de interaccion, mientras que a
pH < 3.5 solo existen 13 posibles rutas de interaccion,
debido a que el grupo azo estd protonado a este pH. Las
trayectorias de reaccién identificadas implican
principalmente la adicién del radical hidroxilo a la
estructura del colorante, dando lugar a la formacién de
un aducto radical. No obstante, se observdé una
excepcién en la trayectoria de reaccién asociada al
atomo de carbono 10, donde ocurre una reaccion de
sustitucién nucleéfila bimolecular tipo SN2.
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Figura 4. Estructuras de los productos de la reacciéon de
adicion de radicales «OH a la molécula de Naranja de Metilo a
pH > 3.5, optimizadas a nivel M062X/6-31+G**.

En la trayectoria de reaccién 10 se genera un producto
hidroxilado y un anién sulfonato radical como resultado
de la reaccion.

Las energias relativas de reaccién se calcularon con
respecto a los reactivos separados, de la siguiente
forma:

AE = Eapucro - (Enm + Eon)
AH = Hapucro - (Hxm + Hon)
AG = Gapucro - (Gym + Gon)

donde AE, AH y AG son las energias relativas de reaccion
en términos de la energia electrdnica, la entalpia y la
energia libre de Gibbs.
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Figura 5. Estructuras de los productos de la reacciéon de
adicién de radicales *OH a la molécula de Naranja de Metilo a
pH < 3.5, optimizadas a nivel M062X/6-31+G**.

En las tablas 2 y 3 se presentan las energias relativas
para todas las trayectorias de reaccion del radical *OH
con la molécula de Naranja de Metilo en medio acuoso,
en kcal/mol, calculadas a nivel M062X/6-31+G**. Se
puede observar que todos los caminos de reaccién son
exotérmicos y exergoénicos. tanto en medio alcalino
como acido. La trayectoria de reaccién 10 es la mas
favorecida desde una perspectiva termodinamica. Para
esta reaccion, la barrera energética de reaccién en
términos de la energia libre de Gibbs a pH > 3.5 es de -
35.47 kcal/mol, mientras que a pH < 3.5, esta barrera
energética es de -34.34 kcal/mol. El producto
hidroxilado resultante es altamente estable y se forma
independientemente del pH. A pH > 3.5, las trayectorias
de reaccién menos favorecidas son las de adicién del
radical *OH a los 4&tomos de nitrégeno.
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Tabla 2. Energias relativas de reaccién, en kcal/mol,
calculadas a nivel M062X/6-31+G** en medio acuoso a pH >
3.5.

Canal de AE AH AG

reacciéon  (Kcal/mol) (Kcal/mol) (Kcal/mol)
1 -22.58 -23.68 -13.84
2 -19.75 -20.54 -11.77
3 -19.72 -20.73 -10.97
4 -19.09 -20.07 -10.26
5 -21.48 -22.52 -13.04
6 -19.75 -20.54 -11.83
7 -16.91 -17.84 -8.41
8 -24.52 -25.36 -16.03
9 -15.57 -16.56 -6.56
10 -31.47 -32.24 -35.47
11 -16.83 -17.63 -8.56
12 -22.56 -23.55 -13.72
13 -8.53 -9.59 -0.053
14 -9.94 -10.87 -1.37

Tabla 3. Energias relativas de reaccién, en kcal/mol,
calculadas a nivel M062X/6-31+G** en medio acuoso a pH <
3.5.

Canal de AE AH AG

reaccion  (Kcal/mol) (Kcal/mol)  (Kcal/mol)
1 -17.32 -18.59 -7.74
2 -26.65 -27.60 -17.97
3 -23.61 -24.47 -15.35
4 -25.38 -26.54 -15.87
5 -28.06 -29.07 -18.97
6 -30.27 -31.32 -21.13
7 -14.87 -15.87 -6.08
8 -24.94 -25.93 -16.08
9 -15.98 -16.95 -6.648
10 -31.01 -31.98 -34.34
11 -16.29 -17.23 -7.45
12 -24.69 -25.63 -0.02
13 -17.52 -18.68 -8.34

En general, se puede observar que las energias de
reaccién son menores a pH < 3.5. Sin embargo, la
reactividad de los sitios de reaccién es diferente en
funcién del pH.
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En las figuras 6 se muestran las estructuras optimizadas
a nivel M062X/6-31+G** del producto principal de la
reaccion de sustitucién del grupo sulfonato por el
radical *OH a pH > 3.5 y a pH < 3.5, respectivamente.

s 9 ¥ J
a)
§ o ] 09
J.“ “.."‘ “J
J‘; :l , ;jJJ
b)

Figura 6. Estructura optimizada del producto principal de la
reaccion de sustitucién del grupo sulfonato por radicales *OH
apH>35(@)yapH<3.5(b).

Los resultados obtenidos resaltan la importancia de
considerar la selectividad y estabilidad termodindmica
delos diferentes sitios de reaccién del colorante Naranja
de Metilo, y proporcionan informacién crucial para
comprender y predecir los mecanismos de reaccién en
funcién del pH y otros factores ambientales relevantes.

Calculo del espectro UV/Vis

El espectro UV/Vis de las estructuras previamente
optimizadas de la molécula Naranja de Metilo se calcul6
mediante la teoria del funcional de la densidad
dependiente del tiempo (TD-DFT) y se presenta en la
figura 7. Se observa el desplazamiento del espectro en
funcién del pH, lo que explica el cambio de color de la
molécula.

En la figura 8 se muestran los espectros UV/Vis
calculados para el producto de reaccién
correspondiente a la reaccion de sustituciéon del grupo
sulfonato por radicales *OH (trayectoria de reaccién 10)
a diferentes pH. Se observa que que los productos
hidroxilados obtenidos en las reacciones de sustitucién
del grupo sulfonato tienen un espectro UV/Vis diferente
a los reactivos, lo que implica que la reaccién puede ser
monitoreada utilizando esta metodologia.
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Figura 7. Espectro UV/Vis tedrico de la molécula Naranja de
Metilo (a) pH> 3.5y (b) pH < 3.5.
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Figura 8. Espectro UV/Vis tedrico del producto principal de la
reaccion de sustitucion del grupo sulfonato por radicales *OH
(@a)pH>3.5(a)y (b) pH<3.5.
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Conclusiones

En este estudio, se realiz6 un exhaustivo andlisis de la
reactividad del colorante Naranja de Metilo frente a
radicales hidroxilo (*OH) mediante la implementacién
de métodos de la QuimicaCuantica Computacional. Se
llevaron a cabo cdlculos para explorar los distintos
mecanismos de reaccion y se determinaron las
estructuras de los reactivos y productos involucrados en
cada caso.

Asimismo, se calcularon las energias relativas de
reaccion, abarcando tanto la energia electrénica como la
entalpia y la energia libre de Gibbs. A partir de los
resultados obtenidos respecto a las energias relativas de
reaccion, se pudo constatar claramente que la ruta
preferencial de reaccién consiste en la sustitucion del
grupo sulfonato por el radical hidroxilo,
independientemente del pH del medio. Este proceso
conduce a la formacién de productos hidroxilados que
exhiben una notable estabilidad en comparacién con los
productos generados por otras vias reactivas, lo que
indica que estas reacciones son de naturaleza
irreversible.

Ademas, se encontré que los productos hidroxilados
obtenidos en las reacciones de sustitucion del grupo
sulfonato tienen un espectro UV/Vis diferente a los
reactivos, lo que implica que esta reaccion de
degradacion del colorante Naranja de Metilo por medio
de radicales hidroxilo puede ser monitoreada
experimentalmente utilizando esta metodologia.

El objetivo general de este trabajo fue generar nuevos
conocimientos que contribuyan a comprender en
detalle los fendmenos que tienen lugar a nivel de la
estructura molecular en los procesos de degradacién del
colorante Naranja de Metilo mediante el uso de
radicales hidroxilo en los procesos de oxidacién
avanzada. Los resultados obtenidos proporcionan una
comprension mas profunda de los mecanismos de
reaccion y las etapas clave en el proceso de degradacion
de este contaminante, y pueden servir como base para
el disefio y desarrollo de estrategias mas eficientes y
sostenibles para el tratamiento de colorantes en
efluentes industriales, con el objetivo de minimizar su
impacto ambiental negativo.
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