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Jests Aldegunde. :: usaL

La Usal colabora
en un novedoso
metodo para
computar los
estados quimicos

:: REDACCION / WORD
SALAMANCA. Un profesordela
Universidad de Salamanca (Usal),
Jesus Aldegunde, junto con varios
investigadores de las Universida-
des Complutense de Madrid y de
Oxford, desarrolla un método «pio-
neroy para predecir las peblacio-
nes de estados quimicos a través
de sus mecanismos de reaccion.

Este método relaciona por pri-
mera vez la distribucién de los es-
tados internos de un radical surgi-
do de una reaccién quimica con el
mecanismo desencadenante de la
reaccion,

Para su explicacion, la Usal ha
destacado que, en los iltimos anos,
la Quimica «ha dejado de seruna
disciplina puramente experimen-
taly gracias al desarrollo de méto-
dos teodricos que han permitido a
los investigadores caracterizar el
comportamiento y la dindmica de
las reacciones, de manera que es-
tos resultados puedan ser extrapo-
lados a otros campos cientificos.

En concreto, la quimica compu-
tacional «ha sido capaz de dar res-
puestaamuchos interrogantes so-
bre la estructura electronica y el
movimiento nuclear que se da en
las reacciones quimicas, asi como
de reproducir y predecir de mane-
ratebrica los resultados que se ob-
tienen en experimentos especia-
lizados basados en el uso de lase-
res y haces molecularesy.

Sibien es cierto que las explica-
ciones tedricas en el campo de las
reacciones quimicas simples estin
Dbastante avanzadas; el tratamien-
to tedrico de las reacciones en las
que intervienen varios radicales -
especies que incluyen electrones
que no estin emparentados- es mas
complicado, detallé 1a Usal.

Pese a esta dificultad, la revista
cientifica ‘Nature Communica-
tions’ ha publicado un articulo so-
bre el «novedoso método compu-
tacional» desarrollado por varios
investigadores de la Universidad
Complutense de Madrid, de Ox-
ford y por Jesus Aldegunde, profe-
sor del departamento de Quimica
Fisica de la Universidad de Sala-
manca, y coordinado por Javier
Aoiz, catedratico de la UCM.




