Complejos de peréxido de hidrégeno,
estructura y enlace’

Martha C. Daza?, J. A. Dobade®, José Molina
Molina® y José Luis Villaveces Cardosc®

Grupo de Quimica Tedrica, Facultad de Ciencias,
Universidad Nacianal de Colombia, Bogotd, Colombia.

YGrupo de Modelizacidn y Disefio Molecular, Instituto de Biotecnologia,
Campus Fuentenueva s/n. Universidad de Granada, 1807 1-Granada, Espafia.

2En memoria del Profesor José Molina Moling fallecido el 13 de Junio de 2000

TABLA L Energias de Interaccion (corregidas, AE, y sin corregir del
BBSE, AE?) y valores del BSSE, para los complejos del Grupo-Ty IL.
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Grupo-II (Energia de Interaccién débil): Grupo-II (Energia de Interaccién muy débil) (He, Ne y Ar):

Conclusiones
Grupo-I (Energfa de Interaccion fierte} « Los valores MP2 de la energfa de interaccion y BSSE son * Los valores MP2, MP4 y CCSD(T) para la energia de interaccion y
siempre mayores que los obtenidos con B3LYP. Estas el BSSE son siempre mayores que los B3LYP (valores positivos
* Los valores MP2 de la energia de interaccion y del BSSE son siempre diferencias disminuyen con la correccién del BSSE, siendo de para la energia de interaccion).
'“L:y"‘“;“‘ 1os "_:"“'d”s :‘;‘S}Z;LYP’ i 53 555, s todas formas mas altos los valores obtenidos con MP2. + La energia de interaccién corregida para el BSSE obtenida por el
+ Laenergia corregida para e es similar para . indicando " T i
e BT YD descaibe apropiadamente ste ip, de nterasciones, + La energfa de interaccién y el BSSE a niveles MP2 y MP4 ‘método B3LYP es positiva y por tanto no reproduce bien este tipo
+ Lateoria AIM corrobord la naturaleza ciclica de estos complejos por la para los complejos con el nitrogeno son similares. de complejos.
presencia cel corempancients putl oo da sl Tanbién, mostzo oue « Todos los complejos estudiados se estabilizan por enlaces de + Los valores para la energia e ineraccion sin correccién y con
s interacciones con los aniones se estabilizan mediante 2 enlaces de
‘hidrégeno y que las interacciones con los cationes se estabilizan por enlaces hidrgdgeno como lo corrobora los respectivos puntos criticos correccion para el BSSE con MP2, MP4 y CCSD(T) son similares.
eoulon do exlzente; de enlace (3,+1) encontrados sobre la superficie de p(r). + Elmétodo de atomos en moléculas corroboré la presencia de los

La geometria del peréxido de hidrégeno en estos complejos suffe una fuerte " e
distorsion. distintos puntos estacionarios ...



