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La mayor parte de la investigaciéon en la reactividad quimica dentro del marco de la
DFT (CRDFT, por sus siglas en inglés) se enfoca en el término covalente de la
expansion de Taylor para E(N)[u(r)], donde la funcion de Fukui (FF) es el indice
local de reactividad representativo de este término. Por otro lado, recientemente el
analisis del término electrostatico ha cobrado importancia y, en este caso, el
potencial electrostatico molecular (MEP, por sus siglas en inglés) es el indice
natural que se deriva en la CRDFT.! Debido a una conexién entre ambos
términos, covalente y electrostatico, surgidé una regla regioquimica en la
interaccion entre sistemas duro-duro: “El sitio de mayor reactividad es aquel donde
la FF es minima”.? No obstante, se ha demostrado que en ocasiones ésta regla no
funciona, principalmente en reacciénes de protonacion.®> En este trabajo
presentamos una forma de unir los términos covalente y electrostatico v,
mostramos, con algunos ejemplos de reaccion, que nuestro esquema puede
explicar la regioquimica acido-base sin recurrir a la regla mencionda.
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