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Resumen:
En el grupo de trabajo se desarrolla desde hace algunos años una herramienta formal que conduce a una nueva 
descripción de las interacciones que definen un enlace químico posibilitando el acceso a un modelado inédito de los 
sistemas moleculares. La metodología se basa en la definición y estudio de las contribuciones de apareamiento y 
desapareamiento a la densidad electrónica, donde la componente densidad de electrones efectivamente
desapareados tiene su origen en puros efectos de correlación electrónica y se aplica mediante calculos CISD
(Interacción de Configuraciones Simples y Dobles) [1, 2]. Al momento se ha avanzado en el estudio de varios sistemas 
tanto clásicos como aquellos que presentan patrones de enlaces complejos (enlaces en propelano e interacciones de 
dos electrones sobre 3 centros (2e-3c) en sistemas deficientes en electrones como los hidruros de boro y sistemas 
como los closos-boranos cuya estructura electrónica está en discusión aún cuando no son sistemas deficientes en 
electrones) [3, 4, 5]. En este trabajo se analiza la interacción entre metano y el catión metálico Be2+ y la estabilización 
del complejo correspondiente. Desde la química tradicional se considera inerte a un enlace C-H en alcanos, sin 
embargo recientemente los reportes acerca de su reactividad van en aumento, por lo cual se encara la caracterización 
y descripción de los complejos Me2+-CH4 a través de la descripción de la distribución electrónica mediante el análisis 
de la topología de las componentes apareada y desapareada de la densidad electrónica. Se muestran los avances
realizados en la descripción de estos sistemas, concluyéndose fundamentalmente que el complejo analizado está 
constituido tanto por interacciones de capa cerrada como de capa abierta y que la densidad de electrones 
efectivamente desapareados se "derrama" de manera notable en la región del enlace Be-C. Nuestros resultados 
parecen indicar que la consideración de los efectos de correlación electrónica es fundamental en el estudio de la 
estabilización de estos sistemas. Ademas muestran la relevancia de la descripción de este tipo de sistemas mediante 
la herramienta formal en desarrollo, la cual permite la descripción de los efectos de correlación electrónica y de esta 
forma una contribución inédita a la discusión actual acerca de la naturaleza de las interacciones que los definen. 
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