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Aromaticitat molecular

Una recerca d'exit amb gust d’UdG

Diu el diccionari que I'aromaticitat molecular és un conjunt de propietats especials que posseeixen
certes substancies organiques cicliques que les distingeixen de les substancies alifatiques o alicicli-
ques. Perd mesurar aquestes propietats ha resultat, fins ara, dificil. Un equip de la Universitat de
Girona ha fet una contribucié destacable per fixar un metode de mesura fiable i acceptat per la

comunitat cientifica internacional.

[ mén hi ha milers de grups de recerca. La possibilitat que la
Ainvestigacic’) que fan quedi obsoleta perque algu altre s'avanca

al seu treball existeix. Aix0 passa i aleshores ja quasi es pot llen-
car la feina a la brossa. Durant sis anys, un grup d‘investigadors de la
Universitat de Girona, encapcalats pels doctors Miquel Duran i Miquel
Sola, han treballat per establir una metodologia que permeti quantifi-
car I'aromaticitat de les molécules. No eren els Unics, perd han arribat
els primers. La recerca és una carrera de fons en la qual
el cronometre també compta. L'aromaticitat molecular
té una importancia cabdal per a la millora de diversos
processos quimics. Fins I'any 2001 es considerava que
I'aromaticitat era una propietat de les moléecules orga-
nigues, pero, aleshores, es va comencar a trobar
aguesta mateixa caracteristica en molécules inorgani-
ques. Des d'aquell moment l'interés i la necessitat de
millorar els criteris de mesura de I'aromaticitat han
augmentat. L'equip de la UdG va triar un cami nou per
a la seva recerca, diferent del que seguien altres, i el
risc que van prendre els ha proporcionat bons resul-
tats. Les citacions que han seguit a la presentacié del
seu treball han aconseguit que se’l consideri un fast
moving front, és a dir, una investigacié de referéncia
gue marca tendéncia en el mén de la quimica.

Explicar I'aromaticitat molecular és, pero, dificil. El terme
és antic. Ja el 1825 es van descriure una série de substan-
cies que tenien una olor especial i una reactivitat particu-
lar. La historia comenca aqui. Al principi es va pensar que
aquesta era una propietat que afectava només unes
pogues molecules. Amb el temps s’ha anat veient que
aixd no és aixi i que gairebé dues terceres parts dels vint
milions de molécules conegudes participen d'aquesta
especificitat. Les molécules aromatiques tenen com a caracteristica essen-
cial el fet de ser cicliques i disposar d'una estructura electronica d’enllacos
conjugats que les fa més estables que les que tenen la mateixa estructura
perd son lineals. Es tracta d'unes molécules poc reactives i molt estables,
la qual cosa és determinant en diversos processos quimics. El fet que en el
transcurs de la reaccié quimica —entre el reactiu i el producte— es formi
un sistema aromatic afavoreix la reactivitat.

Durant sis anys, un grup d'investigadors de la
Universitat de Girona, encapcalats per Migquel
Duran i Miquel Sola, han trehallat per establir una
metodologia que permeti quantificar I'aromaticitat
de les molecules.

Ferran Feixas, Miquel Duran, Jordi Poater, Miquel Sola i Eduard Matito .
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Una caracteristica tan important com dificil de quantificar

L'aromaticitat molecular és tan important com dificil de quantifi-
car. Malgrat els anys que fa que es coneix, encara no s'havia acon-
seguit establir un criteri de mesura eficac i que fos acceptat de
manera general per la comunitat cientifica internacional. Fins ara,
les diferents linies de recerca havien perseguit establir uns valors
de referéncia a partir de métodes que prenien en consideracio la
variable energetica. En aquesta metodologia, la quantitat d’ener-
gia despresa en la reaccié entre dues molecules, cicliques o line-
als, era I'indicador que havia d'informar de quin era el valor de I'a-
romaticitat molecular. Aquest procediment presentava, pero,
alguns inconvenients, perqué en funcié de les molécules de refe-
réncia s'obtenien uns valors o uns altres, sense acabar de saber-se
quin era el bo. L'equip de Duran i Sola va procedir d'una manera
diferent. En comptes d'observar els rastres que deixava la reaccio,
per esbrinar el comportament aromatic de la molécula, va triar el
cami de fixar-se en la posicié que hi ocupaven els electrons. Es el
que s'anomena deslocalitzacid electronica. El seu estudi es va
posar en marxa acompanyat dels darrers desenvolupaments en
calcul quantic, que permetien obtenir la posicié mitjana dels elec-
trons a partir de les dades que s'extreuen de la densitat electroni-
ca. A partir d’aquf van construir una série d’eines informatiques
gue els permeten coneixer la importancia de la deslocalitzacio
electronica en la molécula, per tant, I'aromaticitat.

La importancia del calcul teoric

Tot el procés de recerca ha estat elaborat a partir de calcul pur.
Aqui no hi ha observacio directa. Els cientifics gironins han nave-
gat per un ocea de dades en el qual les possibilitats d’obtenir
resultats estaven en funcidé de la poténcia predictiva del calcul.
Aquest és el pas previ, la balda necessaria perqué més endavant
els quimics experimentals puguin desenvolupar la seva feina. Les
implicacions de disposar d'un sistema de mesura de I'aromaticitat
sén moltes. Un coneixement acurat d'aquesta propietat ha de
permetre modificar les condicions de reactivitat, fer-les més bene-
ficioses perque es produeixin en un context energéticament favo-
rable. En aquest cas |'avenc es traduiria en la possibilitat de treba-
llar a temperatures i pressions més baixes, per la qual cosa I'ener-
gia necessaria per obtenir una reaccié seria menor. Aixo ha de ser
d'una gran ajuda en industries com la farmacéutica, que veuria
garantida una millor qualitat dels processos industrials i aconse-
guiria un abaratiment de costos de produccio.

Miquel Duran i Miquel Sola continuen treballant amb el seu
equip, que en aquests anys ha llegit les tesis dels doctors Jordi
Poater i Eduard Matito; Ferran Feixas, membre també de I'equip,
esta treballant en una tesi per perfeccionar els indicadors de
mesura. Saben que hi ha més grups que des d’altres universitats
investiguen en linies forca semblants a la seva. En la cursa de fons
de la recerca el cronometre segueix comptant. El grup de recerca
en Quimica Computacional de la UdG és dels que va al davant.

Les molecules aromatiques tenen com a caracteristica
essencial el fet de ser cicliques i disposar d'una estruc-
tura electronica d'enllacos conjugats que les fa més
estables que les que tenen la mateixa estructura pero
son lineals.

Els cientifics gironins han dut a terme una investigaci6
de referéncia que marca tendéncia en el mon de la
quimica.

Representacid de la molécula de benze (CgHg) que mostra les zones on és més
probable trobar els electrons localitzats.
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