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Interacciones no
covalentes
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1. Interacciones deébiles
a) Relevancia
b) Enfogue clasico
c) Enfoque topologico
2. La densidad y el gradiente reducido
a) La densidad
b) El gradiente reducido
c) NCI
3. Aplicaciones
a) Transiciongrafito Ydi amant e
b) Grandes sistemas
4. Computacion
a) MALTA
b) Acceso Web
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INTERACCIONES DEBILES

Auente de hidrégeno (pdH)

Fuerza atractiva entre un atomo electronegativo (N, O, F) y un
H unido covalentemente a otro atomo electronegativo. *

A-uerzas de van der Waals (vdW) b
Fuerzas electrostaticas debidas a fluctuaciones temporales de
carga. “_"é —r

Adipolo-dipolo inducido . P

Aipolo inducido-dipolo inducido N A ;@
ARepulsiones estéricas

Si dos atomos se acercan demasiado, aparece una
contribucidon desestabilizadora a la energia del sistema debido
al solapamiento de sus nubles electronicas (principio de Pauli).
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INTERACCIONES DEBILES

Los enlaces débiles son criticos para:
Mropiedades del agua

Muede llegar a formar 4pdH/molec
Auerte cohesion:elevado punto de ebullicion,

fusion y viscosidad , )/ gt
A_a solubilidad molecular & &
Segun la naturaleza del soluto, las interacciones % &J;\
seran principalmente de tipo polar (pdH) o R F/"

apolares (vdW)

AEstructura 3D de proteinas y acidos nucleicos

Los pdH y enlaces de vdW intramoleculares dan lugar a la forma de la misma,
determinando su rol fisioldgico o bioquimico. Los impedimentos estéricos
pueden favorecer unas conformaciones sobre otras
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INTERACCIONES DEBILES: ENFOQUE CLASICO

Enfogue mas comun para determinar interacciones: Van der
Waals radi

%

van der Waals
/] :
lameter

o

N
covalent
diameter

Se asume que los atomos a esta distancia sufren interacciones de van der
Waals.
Utilizado en determinacion del volumen de proteinas, etc.

. .
O O O R R R R R R R R R R R R R R R R O R R O R R R R RO R R RO RRRRRRRRRRRRRED[|T




INTERACCIONES DEBILES: ENFOQUE CLASICO

Si los atomos se encuentran a una distancia menor que la suma
de sus radios de van der Waals, se considera que existe un
puente de hidrogeno o repulsiones estéricas




INTERACCIONES DEBILES: ENFOQUE CLASICO

Inconvenientes:

AEs necesario tomar radios de referencia para construir un set
congruente de datos

ASe sobrestima la separacion a la que los puentes de hidrogeno
son posibles

AE| volumen molecular no puede obtenerse mediante suma de

las esferas resultantes, por lo gque las propiedades de dichos
atomos no son aditivas

Estos inconvenientes puede sortearse mediante particiones
topoldgicas
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INTERACCIONES DEBILES: ENFOQUE TOPOLOGIC

Espacio Real (3D)

A Reconciliacion de la quimica cuéntica y la
guimica clasica

Sistema Sistema

Conceptos Topolog ia Conceptos

Definicidn matematica de atomos en la molécula, enlaces,etc
Propiedades cuantitativas del enlace(q,v)
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INTERACCIONES DEBILES: ENFOQUE TOPOLOGIC

A Funciones con significado quimico (densidad, ELF)
A Se asocia una region (cuenca) del eseacio_a cada maximo.
Separacion= superficie de flujo nulo v+ éhr(f >0
TN 5
A Las cuencas son:

I No solapantes
I Rellenan todo el espacio




INTERACCIONES DEBILES: ENFOQUE TOPOLOGIC

A Funcién=densidad
A Maximos = atomos

A Propiedades quedan divididas en contribuciones
atomicas y de grupos funcionales

! MENSZoN

(a) Representacion en (b) Lineas de Vp.

(c) Contornos de 1so-
tres dimensiones.

densidad.
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INTERACCIONES DEBILES: ENFOQUE TOPOLOGIC

ENLACES .
punto de silla de primer orden entre atomos




INTERACCIONES DEBILES: ENFOQUE TOPOLOGI

A Funcion=ELF

A Maximos = pares de Lewis

A Propiedades quedan divididas en contribuciones de enlace,

pares solitarios y capas atomicas
Lone Pair




