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Idioma Indefinido
Objectives:
Los objetivos de los estudios computacionales que se pretenden llevar a cabo son los de apoyar, estudiar y prever la
reactividad orgdnica que se estd realizando en el Laboratorio de Quimica Bioorganica y Biofisica de Membranas de la
Universidad de Extremadura.

Por un lado las reacciones multicomponentes para la sintesis de productos con potencial actividad biolégica son objeto de
este grupo de investigaciéon desde hace unos afos. Este proyecto ha reportado la publicacién de bastantes articulos en los
Gltimos afos, existiendo un campo amplio aun por explorar. La exploracion debe ser experimental pero una aproximacion
tedrica puede ayudar a enfocar el problema, o a su vez a explicar los resultados experimentales obtenidos. Por ello en los
Gltimos articulos cientificos publicados siempre ha habido una parte importante dedicada a los cdlculos computacionales
realizados.

En segundo lugar y no menos importante, la incorporacién de distintos metales de transicién unidos a ligandos orgénicos hace
variar la reactividad de manera muy dependiente del metal asi como del ligando, lo que abre la puerta a quimica muy
novedosa y de gran interés.
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