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Articulos resenables

An unprecedented st-electronic circuit involving an odd number
of carbon atoms in a grossly warped non-planar nanographene
Chem. Commun. 2021, DOI: 10.1039/D1CC00593F

S. Escayola, A. Poater, A. Muiioz-Castro y M. Sola

Un circuito electronico st que involucra un numero impar
de atomos de carbono en un nanografeno no plano

|_a aromaticidad macrociclica que se genera en hi-
drocarburos conjugados policiclicos de gran tamano
es menos conocida que la aromaticidad cldsica de hi-
drocarburos aromaticos policiclicos como pueden ser
el pireno, el coroneno, el coranuleno, etc. En el trabajo
realizado por el doctor Alvaro Munoz Castro del Grupo
de Quimica Inorganica y Materiales Moleculares de la
Universidad Auténoma de Chile y por Silvia Escayola,
el doctor Albert Poater, y el profesor Miquel Sola del
grupo DiMoCat del Instituto de Computacion Quimi-
ca y Catalisis de la Universidad de Girona, los autores
analizan los circuitos mas eficientes para la deslocaliza-
cion electréonica @ en un nanografeno muy deformado
(Cg,H,,) que contiene anillos de cinco y siete miembros
insertados en una malla de anillos de seis miembros.
Los calculos DFT de diferentes indices de aromatici-
dad (FLU, HOMA, EDDB y corrientes de anillo) indi-
can que uno de los dos circuitos mads favorables para la
deslocalizacion de los electrones m tiene formalmente
50 electrones m y cumple la regla de Hiickel, mientras
que el segundo tiene formalmente 75 electrones w vy,
sorprendentemente, no sigue ninguna de las reglas
conocidas de aromaticidad. El nanografeno estudiado
muestra aromaticidad local en los anillos externos de
seis miembros y también aromaticidad macrociclica en
los circuitos de 50 y 75 electrones n. Esta es la primera
vez que se describe un circuito electrénico @ con un
numero impar de electrones y que no esta compuesto
por enlaces simples y dobles alternos.
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Este hallazgo ha sido destacado por Chemistry World,
como se puede ver en el siguiente enlace:

https://www.chemistryworld.com/news/warped-
nanographene-at-odds-with-aromaticity/4013349.article#/
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