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Nombre del proyecto

Activacion catalitica de alcanos poliborados para una sintesis racional de compuestos diana a partir de compuestos
modelo (CatBorChem)
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Descripcion del proyecto

Los reactivos de boro constituyen agentes relevantes en la sintesis organica actual debido a su facil manipulacién para formar enlaces CB y su posterior funcionalizacion de manera directa.
La evolucion asombrosa de la quimica organoborada, a través de las Ultimas décadas, se debe al menos a dos razones principales: el desarrollo paralelo de los nuevos reactivos borados
accesibles y la creciente aplicacion de los compuestos organoborados en sintesis organica, receptores moleculares, sensores, materiales novedosos y pruebas bioldgicas. A partir de la
Ultima década, los sistemas 1,1-diborilalcanos se han convertido en una fuente de boro con gran potencial, ya que son estables y dan lugar a muchas vias de activacién y reactividad.
Nosotros hemos explorado la formacion del carbanién a-borilo a partir de los compuestos 1,1-diborilalcanos asi como su reactividad frente a electrofilos como epoxidos vinilicos, aziridinas
vinilicas y carbamatos vinilicos, mediante la elucidacion de mecanismos SN2. Como una consecuencia natural, en la actualidad se puede prever que los compuestos 1,1,1-triborilalcanos y
tetraborilmetano seran la nueva generacion de reactivos organoborados, para promover una reactividad inexistente y en ese contexto nuestro grupo quiere ser pionero en esta quimica
poco explorada. En particular, queremos preparar los sistemas triborilalcanos y tetraborilmetano para generar in situ los correspondientes carbaniones a-borilo, via deborilacion o
deprotonacion, con el consecuente estudio de reactividad en presencia de electréfilos. Finalmente, los compuestos organoborados seran funcionalizados de forma escalonada para
generar compuestos mutifuncionales sobre sistemas modelo para ser extrapolados posteriormente a compuestos diana con una bioactividad probada. La activacion de las especies
poliboradas serd estudiada a través de complejos e Cu-OR, via etapas deborilativas y con bases litiadas via etapas deprotonativas. La estabilidad relativa de los carbaniones aborilo se
determinara mediante estudios experimentales y estudios tedricos. La reactividad se realizard sobre electrofilos arilo y vinilo, electréfilos allilo y benzilo y electrdéfilos alquilicos. También
exploraremos el ataque nucledfilo de los carbaniones a-borilo sobre compuestos carbonilicos e iminas, asi como la apertura de anillos en epdxidos y aziridinas. La multifuncionalizacion
posterior en el sistema modelo permitira el acceso a compuestos diana de alto valor afiadido. La colaboracion con quimicos médicos tendra lugar en colaboracién con Janseen. Los estudios
tedricos realizados en colaboracion permitiran determinar las etapas clave en los procesos cataliticos y proporcionar herramientas al control estereoquimico en las reacciones de metil-
borilaciéon. En consecuencia, el proyecto es interdisciplinar y multidisciplinar y va a producir un conocimiento nuevo que sera un referente en la comunidad cientifica y permitira la

formacion de nuevos doctores en un campo de investigacidn versatil para su posterior orientacion profesional.
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