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Effects of xenon insertion into hydrogen bromide. Comparison of the electronic
structure of the HBr---CO», and HXeBr---CO», complexes using quantum chemical
topology methods: electron localization function, atoms in molecules and symmetry
adapted perturbation theory.

Autorzy Streszczenie

Emilia Makarewicz Quantum chemistry methods have been applied to study the
influence of the Xe atom inserted into the hydrogen—bromine
bond (HBr — HXeBr), particularly on the nature of atomic
Krzysztof Mierzwicki interactions in the HBr--CO, and HXeBr---CO, complexes.

Zdzistaw Latajka Detailed analysis of the nature of chemical bonds has been

Agnieszka J. Gordon

carried out using topological analysis of the electron localization

Stawomir Berski function, while topological analysis of electron density was

Rok wydania used to gain insight into the nature of weak nonbonding
2014 interactions. Symmetry-adapted perturbation theory within the

orbital approach was applied for greater understanding of the
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physical contributions to the total interaction energy.

Journal of Physical Chemistry Adres publiczny
A

http://dx.doi.org/10.1021/jp5022517
Numer woluminu

Strona internetowa wydawcy

118
https://www.acs.org/content/acs/en.html
Strony

3980-3989

DOl

10.1021/jp5022517

Kolekcja

Naukowa

Jezyk

Angielski
Typ publikacji

Artykut

Plik zostat wygenerowany dnia 2026-10-05 12:37:51


https://www.acs.org/content/acs/en.html

Adres w repozytorium https://old.chem.uni.wroc.pl/pl/repozytorium/a2BPpXJ.


https://old.chem.uni.wroc.pl/pl/repozytorium/a2BPpXJ

	Plik pochodzi z repozytorium Wydziału Chemii Uniwersytetu Wrocławskiego
	Repozytorium
	Effects of xenon insertion into hydrogen bromide. Comparison of the electronic structure of the HBr···CO2 and HXeBr···CO2 complexes using quantum chemical topology methods: electron localization function, atoms in molecules and symmetry adapted perturbation theory.
	Autorzy
	Streszczenie
	Rok wydania
	Czasopismo
	Adres publiczny
	Numer woluminu
	Strona internetowa wydawcy
	Strony
	DOI
	Kolekcja
	Język
	Typ publikacji



