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Los estudios teodricos, basados en la mecanica molecular y el modelo de Kohn-
Sham (KS), sobre los compuestos de cobre, CuCl, y CuCl, en fase cristalina han
arrojado resultados que se alejan en gran medida de la informacién experimental.™
* Varios autores atribuyen los malos resultados en los parametros de celda de
dichos compuestos sélo a efectos de dispersion dentro de la celda unitaria. En
nuestro trabajo se parte con la hipétesis de que los efectos de intercambio exacto
junto con los de dispersidén son determinantes en la descripcion de los compuestos
de cloruro de cobre (ll) y cloruro de cobre (I). La distorsién tetragonal del octaedro
debido efecto Jahn-Teller presente en el CuCl, debido a su configuraciéon d° de
igual manera influye en la correcta descripcion de los parametros de celda.

La metodologia utilizada en este trabajo, para el estudio de los cloruros de cobre,
estan basados en el modelo de KS utlizando funcionales de intercambio y
correlacion que contienen diferentes porcentajes de intercambio exacto, estos
fueron: PBE, PBEO, M06, M06-2X, B3LYP y B3LYP-D, utlizando el software
CRYSTAL14 y la base pob-TZVP. Obteniendo como resultado principal que el
intercambio exacto tiene un impacto benéfico en la descripcion de los parametros
de celda para tener una mejor comparaciéon con los valores experimentales.
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