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Prica o anti-aromati¢énosti: od ciklougljika do 2D
materijala

Aromaticnost Cesto povezujemo s delokalizacijom elektrona, stabilno$¢u, energijom HOMO-LUMO prijelaza i
mnogim drugim molekularnim svojstvima, $to je €ini jednim od centralnih pojmova u kemiji.' Moderna definicija
(anti-)aromaticnosti temelji se na magnetnim svojstvima: u aromati¢nim molekulama, delokalizirani elektroni pod
utjecajem magnetnog polja reagiraju klasi¢éno (prema Lenzovom zakonu), dok anti-aromatiéni sustavi reagiraju
neklasi¢no (suprotno Lenzovom zakonu). U ovom predavanju, diskutirat ¢emo vezu izmedu (anti)-aromati¢nosti i
elektronske strukture u ciklougljicima (~10 atoma), porfirinskim prstenovima (~100 atoma) i porfenu (>1000
atoma).

Ciklo[n]Jugljici (Slika 1a) su prstenovi sastavljeni n atoma ugljika, $to ih ¢ini najmanjim poznatim
molekularnim alotropima ugljika. Koristeci ciklo[16]ugljik i ciklo[13]ugljik kao primjere, ilustrirat éemo vezu izmedu
elektronske strukture, geometrije i (anti-)Jaromati¢nosti u ovim neobi¢nim molekulama.24

Konjugirani porfirinski sustavi (Slika 1b) pokazuju izvanredna svojstva kao su kvantna interferencija i
vodljivost neovisna o duljini, 8to ih Cini izvrsnim kandidatima za molekularnu elektroniku.®> Ta kvantna svojstva
povezana su s koherentnom delokalizacijom valne funkcije kroz cijelu molekulu, koja slabi kako molekula (i njen
T sustav) postaju veéi. Koristeci teorijske metode, procijenit ¢emo na kojoj veli€ini dolazi do prelaska iz kvantno
u klasi¢no ponasanje.

Porfen (Slika 1c) je nedavno pripremljeni 2D materijal sastavljen od potpuno srastenih porfirina.6 Pokazat
¢emo kako se svojstva porfena mogu razumjeti kroz ravnotezu izmedu njegovih aromati¢nih i anti-aromaticnih
fragmenata, i predvidjeti neke moguce primjene.’

Slika 1. (a) Ciklo[16]ugljik. (b) Potpuno srasteni porfirinski prsten. (c) Porfen.
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