


 





 









 



 

 

 

 

  



  

  

  

  

  

  

  

  

  

  

  

 

 

  

  

  

  

  

  

  

  

 

 

  

  



  

  

 

 

  

  

  

  

  

  

  

  

  

  

  

  

  

  

  

 

 

 

 

 

 

 

 

 



 

 

 

  

 

 





 

 

 

Fig. 1. Pirimidina (Izquierda) y purina (Derecha). 
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2.1.1 Campo de Fuerzas de Poltev  
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2.1.2 Campo de fuerzas Amber  
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2.2.1  
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2.2.2 Funcional SCAN 

Ὁ ὲᴻȟὲȢ Ὠὶὲ‐ ὲᴻȟὲȢȟɳὲᴻȟɳὲȢȟ†ᴻȟ†Ȣ

ὲᴻ ὶᴆ ὲȢ ὶᴆ  ɳὲᴻ ὶᴆ ὲɳȢ ὶᴆ

† В ‪ɳȟ



2.2.3 Funcional B3LYP 
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2.2.4 Funcional PBEPBE.  
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2.2.5 Corrección de dispersión de Grimme de orden dos, tres y cuatro. 
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2.2.6 Funcional M06-2X. 
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2.2.7 Funcional B97-D2  
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2.2.8 Funcional PBE0-DH  
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2.2.9 Funcional WB97X-D . 
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2.3.1 Conductor Polarizable Continuum Model CPCM. 
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2.5.1 Cálculo de espectros de fotoluminiscencia con método de estructura electrónica   
























































































































































