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Por medio de computaciones químico-cuánticas de alta precisión evaluamos el camino de 

reacción de más baja energía para la adición de oxígeno a un centro hemo aislado de la 

hemo-proteína. Este camino debería ser reversible debido a que el compuesto oxihemo 

es tan sólo 14.9 kcal·mol–1 más estable que el reactivo deoxihemo + O2, y las barreras 

energéticas de disociación son incluso más pequeñas.  
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