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En 1956 Newman sintetizo el [6]heliceno e introdujo el término “heliceno”
para aquellas moléculas que contienen anillos de benceno unidos al
fenantreno, formando una hélice cilindrica regular. El eje de dicha hélice es
perpendicular a su eje de simetria C,lo que confiere quiralidad al sistema a
pesar de la falta de carbonos asimétricos o centros quirales.

Los analisis experimentales han mostrado que los helicenos més pequefios
racemizan mas facilmente, pero para sistemas mas grandes no hay
evidencia experimental, aunque se espera un mecanismo mas complejo
debido a impedimentos estéricos.

En este trabajo se estudiaron helicenos formados por 4-12 anillos de
benceno, asi como de hélices fusionadas, las estructuras se optimizaron a
un nivel de teoria PBEO0/6-31G(d,p) con y sin la aproximacién DFT-D3 de
Grimme. De igual forma, mediante el andlisis de frecuencias vibracionales,
asi como con el calculo de las coordenadas de reaccion intrinsecas se
realizd la busqueda para los correspondientes estados de transicion
involucrados en el mecanismo de racemizacion. Los célculos mostraron un
mecanismo de inversion conformacional, lo que muestra flexibilidad en los
helicenos. Para una mejor descripcion, también se realizaron calculos de
las propiedades mecanico-elasticas de hélicenos y homadlogos superiores.
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