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Calculos realizados en el supercomputador LUSITANIA modelan las
reacciones de formacidon de pirazoles
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Cientificos del grupo QUOREX [1] de la Universidad de Extremadura [2], en colaboracién con la Universidad Karl-Franzens de
Graz [3], han podido describir en detalle el mecanismo mediante el que ocurre la formacién de pirazoles. Gracias a célculos
de Quimica Computacional realizados en el Supercomputador LUSITANIA [4] se ha logrado explicar el efecto de la
configuracion inicial del precursor y proponer, ademas, un nuevo modelo para su interconversion.

Los pirazoles son un tipo de sustancias quimicas muy importante debido a su gran nimero de aplicaciones técnicas y
propiedades bioldgicas. Por lo tanto, las industrias Quimica y Farmacéutica han desarrollado varios métodos para sintetizar
estos compuestos. Uno de los mas interesantes es la ciclaciéon de unos precursores denominados compuestos de vinil
diazocarbonilo. La reactividad de estos precursores depende enormemente de su configuracién espacial y hasta ahora no se
habia podido dar una explicacién a este fenémeno, que limita considerablemente este método sintético.

Los resultados del estudio, titulado Effect of configuration of 2-vinyldiazocarbonyl compounds on their reactivity: experimental
and computational study [5], han sido publicados en la prestigiosa revista internacional Organic and Biomolecular [6].
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