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Sesion de Posters B Fisica Atémica y Molecular

242 Efectos de la interaccion FCCF:H20 en las constantes de acopla-
miento intramoleculares.

Provasi P F!,Caputo M C%,Zarycz M N C3 Sauer S P A* Alkorta 1° Elguero J°
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4 Department of Chemistry, University of Copenhagen, Denmark
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En este trabajo se investigd el efecto de la constante de acoplamiento entre espines nuclea-
res intramoleculares en el complejo de difluoroacetileno y agua. Esto se hizo en forma tedrica
utilizando calculos ab initio al nivel CCSD (Coupled Cluster Singles and Doubles) y con la base
aug-cc-pVTZ-J. Para este andlisis se formaron dos tipos de complejos, uno con una interaccién
H50 - -7 y otro con una interaccién H,O --- FC. Se observé que los cambios producidos en
las constantes de acoplamiento del F'C'C'F’ son proporcionalmente mayores a los cambios en el
H50.

Es conocido el hecho que la constante de acoplamiento entre pares de &tomos constituidos por al
menos un fldor es significativamente mayor que por ejemplo el acoplamiento oxigeno - hidrégeno
separados el mismo nimero de enlaces. Este efecto amplificador del flGor contribuye a acentuar
mas los cambios observados en los acoplamientos intramoleculares del difluoracetileno producidos
por la presencia del agua que a la inversa.

En ambos complejos los cambios en las constantes de acoplamiento del difluoroacetileno se
debieron principalmente a los cambios en el término del contacto de fermi y del espin-orbital
paramagnético.

243. Emision de electrones y fragmentacion del blanco en colisiones
entre vapor de agua y proyectiles de carbono con distintos estados de
carga
Rossia A N, Cariatore D?,Pérez P?,Monti J M3 Rivarola R D?,Sudrez S' 2
U Instituto Balseiro - Universidad Nacional de Cuyo
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La emision de electrones y fragmentos del blanco producida por la colisiéon entre dtomos y
moléculas es de interés para diversos campos de la fisica. Si el proyectil es un ion de carbono y
el blanco es una molécula de agua, tiene especial relevancia debido a sus aplicaciones en hadron-
terapia. A su vez, existen pocas mediciones para este sistema de colisién y las mismas son para
altas energias del proyectil[1,2,3].

En este trabajo, se presenta el resultado de mediciones de la seccién eficaz doblemente diferencial
de emisién de electrones y de fragmentos del blanco en colisiones entre C?" y moléculas de agua
en estado gaseoso para distintos angulos de emisién entre 0° y 180°. Los estados de carga del
carbono usados fueron 0, 14, 2+ y 3+ y la energia del proyectil fue 2 MeV.

En las mediciones de emisién de electrones, se identificaron las estructuras debidas a distintos
procesos de emisién de electrones. Las mediciones fueron comparadas con calculos realizados
mediante los modelos CDW y CDW-EIS. Se comprobé que los célculos tedricos y las mediciones
concuerdan aceptablemente para energias altas y angulos pequenos. Ademds, se observé una
dependencia del pico binario lento con el estado de carga del proyectil.
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