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Investigadores de la Universidad de Extremadura publican en revista
internacional de Quimica Organica

* Vie, 01/07/2011

El grupo de investigacién de Quimica Organica de la Universidad de Extremadura [1],
QUOREX [2], ha publicado recientemente el articulo cientifico titulado "Schiff Bases from TRIS and ortho-
Hydroxyarenecarbaldehydes: Structures and Tautomeric Equilibria in the Solid State and in Solution" en la
prestigiosa revista internacional European Journal of Organic Chemistry [3].

El supercomputador LUSITANIA [4] ha permitido simular, a través de célculos DFT a alto nivel, la influencia del
empaquetamiento cristalino sobre la estabilidad del tautémero predominante en estado sélido. Asi, se ha simulado un cluster
supramolecular en torno a una molécula central con estructura de imina y de enamina. Este estudio ha mostrado la mayor
estabilidad de las formas enaminicas en el cluster, en total concordancia con la estructura encontrada en estado sélido.

M3s informacién de la publicacién:

e Schiff Bases from TRIS and ortho-Hydroxyarenecarbaldehydes: Structures and Tautomeric Equilibria in the Solid State
and in Solution [5]

Informacién relacionada:

¢ QUOREX en la Universidad de Extremadura [2]
¢ QUOREX en CénitS-COMPUTAEX [6]
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