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Berechnung von Stabilisierungsenergien flir aromatische Molektile in Schulen

-Quantenchemie, ein wertvolles Instrument flr den Unterricht und Bildung
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ABSTRACT

Aromatizitat gehort zu den fundamentalen Konzepten in der Chemie und wird deshalb auch in
nahezu jeder grundlegenden Lehrveranstaltung flr organische Chemie besprochen. Leider ist es
aber bisher kaum mdglich dieses Thema so zu unterrichten, dass die Lernenden aktiviert und zum
Selbststudium angeregt werden. Durch den Einsatz von Computerchemie und hier im speziellen
von Quantenchemie ergibt sich eine preisglinstige und sichere Mdoglichkeit fiir den Lernenden die
unterrichteten Konzepte selbst zu Gberprifen und selbststandig eigene Experimente auszufihren.

In dieser Arbeit setzen wir den Schwerpunkt auf die strukturellen und energetischen Aspekte des
Phianomens ,,Aromatizitit”. Beide Aspekte passen am besten zu den anderen Themen, die in einer
typischen Anfangerlehrveranstaltung fur organische Chemie besprochen werden. Zur Ermittlung
der aromatischen Stabilisierungsenergie greifen wir auf die einfach zu berechnende und ebenso
einfach zu verstehende isomerisation stabilization energy (ISE) zurlick, wie sie vor rund 20 Jahren
von Paul von Ragué Schleyer and Frank Plhlhofer als einfaches Konzept fur unterschiedlichste
Systeme vorgestellt wurde. Das vorgestellte Konzept wird mit praktischen Beispielen an Hand von
Benzol- und Pyridinderivaten verdeutlicht; kleine Projekte zum eigenstandigen Uben und

Forschen der Lernenden werden vorgeschlagen.
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