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Investigadores del Laboratorio de Química Bioorgánica y Biofísica de Membranas de la Universidad de Extremadura [1] han
desarrollado, en colaboración con COMPUTAEX [2], una síntesis rápida y eficiente de compuestos de la familia de los
ergocromos, micotoxinas de gran interés por sus propiedades antifúngicas, antibióticas y anticancerígenas. 

Hasta el momento, la obtención de estos compuestos de estructura dihidroxantónica requería procedimientos sintéticos
complejos en múltiples etapas. Con la ayuda de cálculos mecanocuánticos realizados en el supercomputador LUSITANIA [3],
se ha diseñado una nueva reacción tándem multicomponente que permite obtener los compuestos deseados en un solo paso
de síntesis. Otra gran ventaja de esta metodología es que da acceso, con muy buenos rendimientos y en condiciones muy
suaves, a una variedad de dihidroxantonas con una gran diversidad estructural, una característica de gran importancia para el
descubrimiento de nuevos fármacos.

En una importante aplicación, se ha sintetizado un análogo del ácido secalónico en tan sólo cuatro pasos de reacción a partir
de bisfenol, un producto comercial común. El ácido secalónico es un codiciado objetivo sintético debido a su potente actividad
biológica antitumoral e inhibidora del VIH. 
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Estos resultados se han publicado en un artículo titulado "Regioselective Tandem [4+1]–[4+2] Synthesis of Amino-Substituted
Dihydroxanthones and Xanthones", en la prestigiosa revista Journal of Organic Chemistry [4].
Mas información:

Regioselective Tandem [4+1]–[4+2] Synthesis of Amino-Substituted Dihydroxanthones and Xanthones [5]

Noticias relacionadas:

La capacidad de cálculo del supercomputador Lusitania permite a investigadores de la UEx diseñar una síntesis rápida
de fármacos contra el cáncer, antibióticos y antifúngicos [6] [GobEx]
Investigadores de la UEx diseñan una síntesis rápida de fármacos contra el cáncer, antibióticos y antifúngicos
[7] [Digital Extremadura]
La UEx diseña una síntesis de fármacos contra el cáncer [8] [Europa Press]
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