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En los últimos años se ha reconocido la importancia que las interacciones no covalentes débiles desempeñan en la estabilidad 
de las estructuras cristalinas orgánicas [1]. En particular se sabe que el grupo carboximetilo puede interactuar con otro grupo 
carboximetilo por medio de contactos del tipo C–H(metilo)···O originando motivos estructurales característicos [2]. En estos 
sistemas se observa que el grupo C–H tiende a ubicarse en regiones cercanas a los pares solitarios del oxígeno donde la 
concentración de carga electrónica es mayor. De la misma manera cuando este grupo se encuentra en presencia de otros 

sistemas que presentan deslocalización de carga electrónica, tales como los anillos aromáticos constituidos por enlaces (C–

C), por ej. el fenilo, es esperable que se establezcan contactos del tipo C–H··· (Ar). Estos contactos han sido estudiados por 
diferentes investigadores, quienes establecieron que el fenilo actúa como aceptor del átomo de H del C–H, en particular 

recientemente Mooibroek y Gamez [3] han estudiado  la direccionalidad de los contactos D–H···(benceno) con diferentes 
donores D, teniendo en cuenta los resultados pre-existentes. Sin embargo con relación al fenilo existe aún cierta controversia en 
la forma de caracterizar la distribución de los contactos sobre la cara del fenilo teniendo en cuenta la posición del sustituyente. 
Por este motivo continuando con estudios previos sobre interacciones débiles, en este trabajo se propone el estudio de 

contactos C–H···(fenilo) utilizando técnicas estadísticas a partir de los datos cristalográficos disponibles en la Cambridge 
Structural Database (CSD) y cálculos ab-initio. 
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