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(18F009) Influencia de interacciones moleculares en reacciones quimicas de interés atmosférico.

El agujero sigma es un concepto importante que se ha utilizado mucho Ultimamente para describir al enlace de halégeno (EX)
esencialmente como interaccién de naturaleza electrostatica. Sin embargo, esta idea no est4 exenta de controversia. En este trabajo
se ha aplicado el analisis de descomposicién de la energia orbital molecular localizada (LMOEDA) y el analisis del potencial
electrostético a los complejos OCI—--B (B = CO, PH3, SH2, CS,NH3, OH-). Los resultados muestran que en la geometria de equilibrio
el efecto estabilizador que surge del principio de exclusién de Pauli es de mayor magnitud que las interacciones electrostéticas.
Ademas, parece que se establece un canal de intercambio electrénico a cierta distancia de aproximacion entre los monémeros.
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