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Estudios computacionales para simulacion de reacciones quimicas
Investigadores:

¢ Guadalupe Silvero Enriquez, Ignacio Lépez-Coca Martin y Maria José Arévalo Caballero. Grupo de investigacién
Laboratory of Applied and Sustainable Organic Chemistry (LABASOC). Departamento de Quimica Orgéanica e Inorganica
del Semidistrito de Caceres de la Universidad de Extremadura (UEX [1]).

Idioma Sin definir
Descripcion:
Estudio, desde un punto de vista tedrico, de reacciones quimicas, para optimizar las condiciones de reaccién y los tiempos y
rendimientos experimentales y llegar a comprender y explicar los mecanismos por los que transcurren determinados
procesos. Utilizacién del paquete de programas Gaussian para abordar el estudio.
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