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– Tesis: Influence of π bonds on the structure of organic molecules
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• Universidad de Antioquia Facultad de Ciencias Exactas y Naturales
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21. Natalia Rojas, César Ibargüen, Albeiro Restrepo. Molecular interactions in the
microsolvation of dimethylphosphate. Chem. Phys. Lett. 2015, 635, 301.

22. Mutlay, I.; Restrepo, A. Complex reaction networks in high temperature hydrocarbon
chemistry. Phys. Chem. Chem. Phys. 2015, 17, 7972.

23. Cui, Z.; Ding, Y.; Cabellos, J.; Osorio, E.; Islas, R.; Restrepo, A. Merino, G. Planar
tetracoordinte carbons with a double bond in CAl3E clusters. Phys. Chem. Chem. Phys.
2015. 17, 8769.

24. Vargas–Caamal, A.; Ortiz–Chi, F.; Moreno, D.; Restrepo, A.; Merino, G.; Cabellos, J. The rich
and complex potential energy surface of the ethanol dimer. Theor. Chem. Acc. 2015, 134,
16.



25. Grande–Aztatzi, R.; Cabellos, J.; Islas, R.; Infante, I.; Mercero, J.; Restrepo, A.; Merino, G. Planar
pentacoordinate carbons in CBe4−5 derivatives. Phys. Chem. Chem. Phys. 2015, 17, 4620.
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38. Cesar Ibargüen, Marcela Manrique–Moreno, Cacier Hadad, Jorge David, Albeiro Restrepo.
Microsolvation of Dimethylphosphate: A molecular model for the interaction of cell
membranes with water. Phys. Chem. Chem. Phys. 2013, 15, 3203.

39. Doris Guerra, Jorge David, Albeiro Restrepo. (H3N − BH3)4: The Ammonia Borane
Tetramer. Phys. Chem. Chem. Phys. 2012, 14, 14892.

40. Diana Yepes, Steven Kirk, Samantha Jenkins, Albeiro Restrepo. Structures, Energies and
Bonding in Neutral and Charged Li Microclusters. J. Mol. Model. 2012, 18, 4171.



41. Jonathan Bimler, Stacy Broadbent, Karissa A. Utzat, Robert K. Bohn, Albeiro Restrepo, H.
Harvey Michels, and Nancy S. True. Microwave Spectrum, Molecular Structure, and
Quadrupole Coupling of Vinyl Chloroformate. J. Mol. Struc. 2012, 1023, 87.

42. Jorge David, Doris Guerra, Albeiro Restrepo. Structures, Stability and

Bonding in 1Au10 clusters. Chem. Phys. Lett. 2012, 539–540, 64.

43. Jonathan Romero, Andres Reyes, Jorge David, Albeiro Restrepo. Understanding
Microsolvation of Li+: Structural and Energetical Analyses. Phys. Chem. Chem. Phys.
2011, 13, 15264.

44. Samantha Jenkins, Albeiro Restrepo, Jorge David, Dulin Yin, Steven Kirk. Spanning Topology
Phase Diagrams of the Charge Densities of Water Isomers W4–W6. Phys. Chem. Chem.
Phys. 2011, 13, 11644.

45. Frank Ramı́rez, Cacier Hadad, Doris Guerra, Jorge David, Albeiro Restrepo. Structural Studies
of the Water Pentamer. Chem. Phys. Lett. 2011. 507, 229.

46. Andrea Perez, Jorge David, Patricio Fuentealba, Albeiro Restrepo. Octahedral Complexes of
the Series of Actinides Hexafluorides AnF6. Chem. Phys. Lett. 2011. 507, 57.

47. Jorge David, Doris Guerra, Albeiro Restrepo. The Jahn–Teller effect: A case of incomplete
theory for d4 complexes? Inorg. Chem. 2011, 50(4), 1480.

48. Juan David Ripoll, Andrei Serna, Doris Guerra, Albeiro Restrepo. Electronic Structure
Calculations on Helical Conducting Polymers. J. Phys. Chem. A. 2010, 114, 10917.

49. Jorge David, Doris Guerra, Cacier Hadad, Albeiro Restrepo. Structure and Reactivity of the
1Au6Pt Clusters. J. Phys. Chem. A. 2010, 114, 10726.

50. Juliana Murillo, Jorge David, Albeiro Restrepo. Insights into the Structure and Stability of
the Carbonic Acid Dimer. Phys. Chem. Chem. Phys. 2010, 12, 10963.
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60. Jhon F. Pérez, Cacier Hadad, Albeiro Restrepo. Structural Studies of the Water Tetramer.
Intl. J. Quantum Chem. 2008, 108, 1653.

61. Jorge David and Albeiro Restrepo. Relativistic Effects on the Nuclear Magnetic Shielding
in the MF (M = Cu, Ag, Au) Series. Phys. Rev. A. 2007, 76, 052511.

62. Sol M. Mej́ıa, Juan F. Espinal, Albeiro Restrepo, Fanor Mondragón. Molecular Interactions of
(Ethanol)2–Water Heterotrimers. J. Phys. Chem. A. 2007, 111, 8250.

63. Albeiro Restrepo and Robert Bohn. Alkyl Chains With CN and CCH Substituents Prefer
Gauche Conformations. J. Mol. Struct. 2007, 833, 189.

64. Karissa Utzat, Albeiro Restrepo, Robert Bohn, Harvey Michels. Conformational Studies of
Benzyl Alcohol and Benzyl Fluoride. Intl. J. of Quantum Chem. 2004, 100, 964.

65. Manuel Marquez, Frank Mari, Carlos Gonzalez, Albeiro Restrepo. Ab Initio Study of the
Reactions Between a Series of Substituted Singlet Nitrenium Ions and Water. J. Phys.
Chem. A. 1999, 103, 6191. The corrected list of authors for this paper, with my name on it can be
found at J. Phys. Chem. A. 2000, 104, 8154.

66. Albeiro Restrepo, Carlos Gonzalez, Frank Mari. Comparative Ab initio Treatment
(Hartree–Fock, Density Functional Theory, MP2 and Quadratic Configuration
Interactions) of the Cycloaddition of Phosphorus Ylides with Formaldehyde in the Gas
Phase. J. Phys. Chem. A. 1998, 102, 6993.

67. Carlos Gonzalez, Albeiro Restrepo, Manuel Marquez, Kenneth Wiberg, Michael de Rosa. Ab
Initio Study of the Solvent Effects on the Singlet-Triplet Gap of Nitrenium Ions and
Carbenes. J. Phys. Chem. A. 1998, 102, 2732.

68. Albeiro Restrepo, Herminsul Cano, Frank Mari, Carlos Gonzalez. Theoretical Study of the
Mechanism of the Wittig Reaction: Ab Initio and MNDO–PM3 Treatment of the
Reaction of Unstabilized, Semistabilized and Stabilized Ylides with Acetaldehyde. Het.
Chem. 1997, 8, 557.

69. Carlos Gonzalez, Albeiro Restrepo, Manuel Marquez, Kenneth Wiberg. Ab Initio Study of the
Ylide–like Intermediate Methyleneoxonium in the Reaction Between Singlet
Methylene and Water. J. Am. Chem. Soc. 1996, 118, 5408.

70. Albeiro Restrepo, Carlos Gonzalez, Frank Mari, Manuel Marquez. Optimizadores Moleculares.
Quimica: Actualidad y Futuro. 1995, 5, 101.



Manuscritos sometidos a evaluación

1. Andy Zapata, Juliana Murillo, Cacier Hadad, Albeiro Restrepo. Understanding the nature of
bonding interactions in the carbonic acid dimers

2. Natalia Rojas–Valencia, Isaias Lans, Marcela Manrique–Moreno, Cacier Hadad, Albeiro Restrepo.
Entropy drives the insertion of Ibuprofen into cell membranes
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4. Cacier Hadad, Elizabeth Flórez, Nancy Acelas, Gabriel Merino, Albeiro Restrepo. Microsolvation
of small cations and anions

Conferencias
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1. Natalia Rojas. Ph. D. en Qúımica (a defender en 2018), Universidad de Antioquia. T́ıtulo de la
disertación (tentativo): Interacción de Antiinflamatorios No Esteroidales (AINES) con
Fosfoĺıpidos de Membrana

Cotutores: Profesores Marcela Manrique, Cacier Hadad.

2. Paola Farfán. M. Sc. en Qúımica (a defender en 2018), Universidad de Antioquia. T́ıtulo de la
disertación: Descripción detallada del Mecanismo de la Reacción de Wittig

Cotutora: Profesora Sara Gómez.

3. Estefańıa Dı́az. M. Sc. en Qúımica (a defender en 2018), Universidad de Antioquia. T́ıtulo de la
disertación: Metátesis de Propano Catalizada por un Complejo de Molibdeno
Soportado: Un Estudio DFT

Asesor principal: Profesor Francisco Núñez.

4. Andy Zapata, M. Sc. en Qúımica, Universidad de Antioquia, 2017. T́ıtulo de la disertación:
Estudio de las interacciones intermoleculares de los boranos de amońıaco.

Cotutor: Profesor Cacier Hadad.

5. Sara Gómez, M. Sc. en Qúımica, Universidad de Antioquia, 2015. T́ıtulo de la disertación:
Solvatación Espećıfica de Carbenos Singlete.

Cotutor: Profesor Cacier Hadad.



6. César Ibargüen, M. Sc. en Qúımica, Universidad de Antioquia, 2015. T́ıtulo de la disertación:
Estructuras, Enerǵıa y Enlazamiento en los Tetrámeros y Pentameros de Sulfuro de
Hidrógeno.

7. Edison Florez, M. Sc. en Qúımica, Universidad de Antioquia, 2015. T́ıtulo de la disertación:
Efectos Relativistas en el Proceso de Microsolvatación del Metilmercurio.

Cotutores: Profesores Alejandro Maldonado (Argentina), Gustavo Aucar (Argentina), Jorge David
(Eafit).

8. Andrea Echeverri, Qúımica. Universidad de Antioquia, 2015. T́ıtulo de la disertación: Diseño y
estudio teórico de la especie exótica carbeno de dikriptón.

Asesor principal: Profesor Cacier Hadad.

9. Norberto Moreno, M. Sc. en Qúımica. Universidad de Antioquia, 2014. T́ıtulo de la disertación:
Qúımica de Especies Inertes: Nuevas Especies de Metales Nobles y Gases Nobles.

Asesor principal: Profesor Cacier Hadad.

10. Carolina Giraldo, Qúımica. Universidad de Antioquia, 2014. T́ıtulo de la disertación: Análisis
Detallado del Mecanismo de la Reacción de Michael.
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11. Sara Gómez, Qúımica. Universidad de Antioquia, 2013. T́ıtulo de la disertación: Estudio de los
Mecanismos de las Reacciones Entre Carbenos Sustitúıdos y Agua.

Cotutora Profesora Doris Guerra.

12. Andrei Serna, M. Sc. en Qúımica. Universidad de Antioquia, 2012. T́ıtulo de la disertación:
Cálculo de Propiedades Moleculares Conductoras Estáticas en Poĺımeros Helicoidales
de Pirrol, Furano y Tiofeno en Función de su Tamaño.

13. Andy Zapata, Qúımico. Universidad de Antioquia, 2012. T́ıtulo de la disertación:
Caracterización Estructural y de la Densidad Electrónica de las Interacción del
Ibuprofeno Aniónico con Una, Dos y Tres Moléculas de Agua.
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Caracterización de las Superficies de Enerǵıa Potencial de Clusters AumPtn, (n+m = 4)
Considerando el Efecto del Acoplamiento Spin–Orbita.
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del orbital molecular para cualquier tipo de part́ıcula (APMO).
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magnéticas moleculares.
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