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La teoria de Atomos en Moléculas (AIM, por sus siglas en inglés) [1] ha sido usada
con éxito para caracterizar interacciones débiles, como puentes de hidrégeno. En
moléculas de gran tamafio como el ADN, la aplicacién de la teoria AIM esta
limitada por el tiempo computacional que llevaria el calculo de la densidad
electronica con un método computacional adecuado para obtener una buena
descripcion del sistema.

En el presente estudio se realiza un analisis de la calidad de la densidad
electrénica en los puntos criticos de puentes de hidrégeno con la teoria de AIM por
medio de diferentes métodos. Los métodos usados son MP2[2] y M06-2X [3]
acoplados con la base 6-311++G** [4]. Los resultados obtenidos por estos
métodos son comparados con los obtenidos por el método semiempirico PM7 [5].
En esta comparacion se usaron 60 moléculas modelos con puentes de hidrégeno:
OHe++O, OHe**N, NHe¢**O, NHe¢**N, CH+++O y CHe**N. El valor de la densidad en los
puntos criticos de enlace se ha relacionado con la fuerza del enlace de hidrogeno
[1], lo cual verificamos con nuestros sistemas. Sorprendentemente nuestro estudio
muestra que el método semiempirico PM7 arroja resultados similares a los
métodos MP2 o M06-2X, cuando la geometria molecular es fija, por lo que el
primero puede ser usado en moléculas de gran tamafio para analizar puentes de
hidrogeno a través de la teoria de AIM. Por lo que aplicamos la teoria AIM a
fragmentos de ADN de tamafio considerable. Todo el trabajo fue desarrollado con
los codigo NWChem [6] y GPUAM [7].
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