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Resumen:

Un enlace de calcégeno convencional puede definirse como una interaccion del tipo Z-X---B (X='S, Se, Te, Po y B=base de Lewis).
Los atomos de calcégeno presentan una region de potencial electrostatico positivo en la direccion del enlace covalente Z-X
denominado “agujero sigma”, que le permite interaccionar con bases de Lewis. En trabajos recientes se ha reportado la capacidad de
los atomos de calcdgeno de actuar simultdneamente como &cidos y bases de Lewis, formando complejos cuya fortaleza es
comparable a la de los bien conocidos enlaces de halégeno e hidrégeno.

En este trabajo se han estudiado las interacciones S---S, Se---Se y Te---Te, en los complejos ZHX---XHZ (con X = S, Se, Te; y Z =
-CN, -NC, -Cl, -F), con el objeto de conocer la naturaleza de estas inusuales interacciones y obtener un conocimiento profundo
acerca de los fundamentos fisicoquimicos que rigen su formacién ye estabilidad. La optimizacion geométrica de mondédmeros y
dimeros se realiz6 sin restricciones con el paquete de programas Gaussian03 al nivel MP2/aug-cc-pVTZ. El analisis de la densidad
electronica y de su funcién Laplaciana se realiz6 en el marco de la teoria QTAIM (Quantum Theory of Atoms in Molecules, por sus
siglas en inglés) con el programa AIMAIl y la descomposicion de la Energia de interaccion fue realizada con el método LMOEDA
(Localized Molecular Orbital Energy Decomposition Analysis, por sus siglas en inglés) con el paquete de programa GAMESS.

La descomposicion energética indica que las componentes electrostatica (Eele) y de polarizacion (Epol) son las que mas contribuyen
a la estabilizacién de estos sistemas, estas magnitudaes se incrementan a medida que aumenta la fortaleza de los complejos. El
andlisis de la densidad electronica, revela la existencia de un punto critico de enlace (PCE) y un camino de enlace que une los
atomos de calcdgeno interactuantes, indicando la existencia de una interaccion molecular del tipo S---S, Se---Se y Te---Te.

El andlisis de la funcion L(r) muestra que la formacion de los complejos estudiados se debe una interaccion “doble hole-lump” y tiene
su origen en la atraccion electrostatica entre la region de acumulaciéon de carga (lump) en la concentracion de carga de la capa de
valencia (CCCV) correspondiente a los pares libres de un atomo de calcégeno (S, Se y Te) y el nacleo desprotegido del otro &tomo
de calcégeno (hole) y viceversa. Por otra parte, la correlacién encontrada entre Ve-n(rb) y la Energia de Binding, indica que la
atraccion electrostatica juega un importante rol en la determinacion estructural y la estabilidad de estos complejos.
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