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El y-hexaclorociclohexano (y-HCH), conocido como Lindano, es un  MEETESYERN Gaussian 09 [3] NBO [4] | AIM2000 [5]
plaguicida organoclorado que junto con sus otros isomeros se —w L 1L 1 _—

consideran contaminantes ambientales y causantes de diferentes Modelado Optimizacién Calculos Propie,dédes Pmpi?d?des
7 - - - - -
patologias debido a sus elevadas toxicidad [1]. de los distintos __DFT | electrénicas § topologicas_

ISOMeros
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Predecir y comparar las propiedades estructurales, electronicas y topoldgicas de los isémeros alfa, beta, gama y delta del hexaclorociclohexano en fase gaseosa y
en solucion etandlica, y comparar los resultados con los reportados para Hexaclorobenceno (HCB) [2].
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Fig. 5: Indices de nucleofilicidad calculados Fig. 5: Indices de electrofilicidad calculados
Tabla 2: Energias y valores de
Tabla 1: valores de GAP calculados. momento dipolar calculados.
Fig. 1: Estructuras teoricas y orientaciones de los vectores momentos (eV) o-HCH B-HCH y-HCH 8-HCH HCB [2] a-HCH (C,) -2993,6685 2,14

dipolares de los isomeros de HCH.
P HOMO -85505 -85125 -83162 -8597 .74723  B-HCH (C,H) -2993.6641 0,00

LUMO -15101 -2,0412 -1,7527 -17811 _19864  y.HCH (C.) -2993.6630 273
GAP 7,0404 64714 65635 6,816 54850 SHCH (C.) 20036652  1.98

HCB (Dg) [2] -2990.0076 0.36
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