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En 1865 Kekulé utilizó por primera vez el término aromaticidad para explicar la estabilidad y baja
reactividad de una clase de moléculas relacionadas con el benceno y sus derivados1. Al principio, la
aromaticidad se restringió al campo de la química orgánica, hasta que en 2001 Boldyrev y Wang
ampliaron el concepto de aromaticidad a compuestos inorgánicos2. Actualmente se han llevado a
cabo la búsqueda experimental y teórica de nuevos compuestos aromáticos inorgánicos. Por ejemplo,
Velian y  Cummins3  realizaron la  síntesis  del  anión P2N3

-,  confirmando computacionalmente sus
propiedades aromáticas. Otro ejemplo de la búsqueda de compuestos aromáticos se realizó en 2015,
cuando se identificó en fase gas, mediante espectroscopia IR el compuesto SN2P2

4.
En este trabajo, se realizó la búsqueda de nuevos compuestos aromáticos: XN2P2 (X= O, Se, Te y Po),
con el algoritmo Bilatu, usando el funcional y sistema de bases PBE0/def2-TZVP. Posteriormente, se
reoptimizaron con un nivel MP2/def2- QZVPPD. El estudio de la aromaticidad se llevo a cabo con
perfiles NICSzz y el método AdNDP, la estabilidad de las moléculas se confirmó mediante dinámicas
moleculares del tipo Born-Oppenheimer.
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