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AROMATICIDAD EN Bs*

Lobayan Rosana Maria', Sebastian Arce'’
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Introduccién

La planaridad o cuasi-planaridad de los clusters de boro pueden ser explicadas en base
a la presencia de aromaticidad, aromaticidad multiple, antiaromaticidad y aromaticidad
conflictiva [1]. En este trabajo se presenta un estudio topoldgico local (puntos criticos de
densidades apareadas y efectivamente desapareadas) y no local (indices poblacionales
de dos y tres centros) [2] a nivel CISD/6-311G** del cluster B3*. La esperada
aromaticidad se analiza considerando la Entropia de Informacion local [3], y estudiando
las interacciones a varios centros presentes.

Resultados
Se analiza la aromaticidad del sistema por medio del indice de Aromaticidad de
Shannon, SA; [3] siguiendo el movimiento de flexion de la estructura partiendo de su
configuracién mas estable. La figura muestra el indice SA, un mapa del laplaciano de la
densidad electrénica total en el plano del anillo (puntos criticos de enlace, bep por siglas
en inglés, como puntos azules y caminos de enlace como lineas marrones) y la
variacion de la energia del sistema cuando se lo aparta de la configuracion de equilibrio
aumentando el valor del angulo indicado.

[54 = Simax = 51 = Smax = B4 PilTbep) In(Pi (Tep))]
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Conclusiones
Nuestros resultados explican la estabilidad del cluster a 6=60.00 grados en términos la
aromaticidad del mismo mediante el indice SA calculado y su relacién con los indices
poblacionales. Ademas indagamos acerca de la informacién del campo densidad
efectivamente desapareada para obtener otras estimaciones de la aromaticidad.
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