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Coneixements específics que ha de tenir l'estudiant: 
Haver cursat alguna assignatura on l’estudiant hagi fet servir algun programa de càlcul de química 
quàntica (Principis de reactivitat química, Experimentació en Química Física o altres) 
 
Estudis en curs requerits: 
Tercer o Quart 
 
Formació que adquirirà l'estudiant en realitzar aquesta activitat: 
Aprendrà a utilitzar el programa Gaussian 09 per càlculs mecanoquàntics i s’iniciarà en les 
tècniques d’estudi de l’enllaç químic com ara QTAIM, ELF o NCI. 
 
 
Descripció de l'activitat que ha de fer l’estudiant: 
L’existència d’interaccions estabilitzants H···H és controvertida.1-2 Hi ha grups que defensen que en 
molècules com el fenantrè s’estableixen interaccions favorables H···H entre els H de la regió badia 
(Esquema 1) que expliquen la major estabilitat del fenantrè davant del antracè.3 Altres consideren 
que aquesta interacció és repulsiva.4 

 
Esquema 1. Els H de la regió badia del fenantrè. 

 
L’estudi dels biradicals del fenantrè que resulten de la dissociació homolítica de dos àtoms d’H 
recolzen la idea que es tracta d’una interacció repulsiva.5 En aquest treball es proposa estudiar els 
biradicals, triradicals i tetraradicals de la molècula Kekulé6-7 (Esquema 2). La idea és que arrencant 
els H1 i H2 es perden tres interaccions H···H a curta distància mentre que dissociant els H1 i H3 se’n 
perden quatre. Si les interaccions H···H són repulsives serà més favorable dissociar els H1 i H3 que 
no pas els H1 i H2 i a la inversa si es tracta d’interaccions atractives. També dissociant els H1, H2 i 
H3 es perden quatre contactes H···H curts i dissociant els H1, H3 i H5 se’n perden sis. Estudiarem 
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totes les possibles combinacions de possibles dissociacions de dos, tres i quatre enllaços C–H(1-6) 
per concloure si les interaccions H···H en el Kekulè són atractives o repulsives. 
 

 
Esquema 2. Els àtoms d’hidrogen de la regió interna del Kekulè. 
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