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Número de datos físicos y espectrales extraídos de documentos en 
Reaxys, incluyendo el número de reacciones y blancos moleculares

Como el segundo país más grande de América del Sur, Argentina 
contribuye significativamente a la producción química y petroquímica 
del continente. La industria representa aproximadamente el 9% del 
producto interno bruto de la nación,1 con exportaciones por un total 
de 1.680 millones de euros en 2020.2 Argentina es también un país rico 
en recursos naturales y ecosistemas únicos que busca activamente un 
cambio sostenible en la industria manufacturera.3 

El Gobierno, el sector privado y el mundo académico desempeñan 
un papel en este esfuerzo. Entre ellos, el Grupo de Síntesis Orgánica 
Ecoeficiente del CINDECA (Centro de Investigación y Desarrollo 
en Ciencias Aplicadas “Dr. Jorge J. Ronco,” adscrito a la UNLP — 
Universidad Nacional de La Plata y al CONICET — Consejo Nacional de 
Investigaciones Científicas y Técnicas) es una potencia intelectual que 
renueva la producción de productos químicos de alto valor de acuerdo 
con los principios de la química verde. El grupo está liderado por el 
Dr. Gustavo Pablo Romanelli, quien también es profesor de Química 
Orgánica en la Facultad de Ciencias Agrícolas y Forestales de la UNLP. 
El trabajo del Dr. Romanelli abarca múltiples sectores.“Nuestro trabajo es 
relevante para generar compuestos de interés en las industrias farmacéutica, de 
pinturas, de fragancias y de alimentos,” comparte. Sin embargo, el objetivo 
constante en su trabajo es el de crear procesos más amigables con el 
medio ambiente que generen menos residuos y valoricen los compuestos 
que se encuentran en la biomasa. Con ese fin, el grupo aprovecha 
conocimientos químicos — nuevos e históricos — utilizando Reaxys.

Una amplia caja de herramientas  
para una química más limpia
El Dr. Romanelli aprovecha todas las herramientas a su disposición para 
rediseñar los procesos de fabricación de productos químicos existentes. 
Ser capaz de visualizar las rutas existentes en Reaxys le ayuda a evaluar 
rápidamente las ideas hacia ese rediseño.“¡Hay mucho que podemos 
hacer!,” dice. “Sustituimos solventes de reacción tóxicos por solventes más 
respetuosos con el medio ambiente que pueden derivarse de la biomasa, 
o eliminamos los disolventes por completo. Buscamos reactivos menos 
tóxicos y mejores catalizadores. También impulsamos procesos con fuentes 
de energía alternativas, como microondas, ultrasonido y mecanoquímica. 
Finalmente, empleamos procesos multicomponentes de alta economía 
atómica con el objetivo de reducir el factor E : la relación de masa de los 
residuos con el producto.” 

Entre los proyectos de investigación de su grupo destaca el desarrollo 
de numerosos materiales novedosos que actúan como catalizadores 
en transformaciones orgánicas.“Uno de los pilares fundamentales en 
nuestro rediseño de procesos es el uso de catalizadores sólidos,” explica 
el Dr. Romanelli.“Nos permiten suavizar las condiciones de reacción, 
así como maximizar los rendimientos y la selectividad de las diferentes 
transformaciones. Además, se recuperan y reutilizan fácilmente.” 

Acceso al panorama mundial  
de la síntesis química
A un nivel fundamental, el Dr. Romanelli y sus estudiantes cuentan 
con Reaxys para acelerar su investigación simplificando la búsqueda 
de información específica. La publicación de investigaciones sobre 
compuestos sintetizados, explica, requiere una amplia búsqueda en la 
literatura para determinar si un compuesto ya ha sido descrito.“Reaxys te 
permite verificar eso. Si el compuesto es indudablemente nuevo, se debe hacer 
una caracterización completa. Si se conoce una caracterización específica 
se puede comparar con los datos existentes que también se encuentran 
fácilmente en Reaxys, como las propiedades físicas y espectroscópicas que 
incluyen UV, IR, ¹H-y¹³C-NMR.” 

Dr. Gustavo Pablo Romanelli,  
Investigador Principal Grupo GISOE. 

Conoce más sobre su trabajo en Scopus, 
scopus.com/authid/detail.uri?authorId=7005511248

En todo el mundo, grupos de investigación exploran vías para convertir 
la química industrial en una empresa productiva y consciente del 
medio ambiente. Un grupo en La Plata, Argentina, ahonda en los datos 
de propiedades y reacciones de Reaxys para rediseñar los procesos de 
fabricación. El líder del grupo, el Dr. Gustavo Pablo Romanelli, describe 
cómo descubren nuevos solventes, reactivos, catalizadores y fuentes de 
energía para un futuro más verde.

https://cindeca.quimica.unlp.edu.ar/
https://unlp.edu.ar/
https://www.conicet.gov.ar/
https://www.scopus.com/authid/detail.uri?authorId=7005511248
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Visualización de datos de bioactividad normalizados en Reaxys

El Dr. Romanelli también utiliza Reaxys para obtener información sobre 
las reacciones existentes y las posibles rutas sintéticas. “Muchas veces, al 
sintetizar un compuesto, tenemos preguntas abiertas sobre las rutas a seguir. 
Con Reaxys, podemos encontrar rápida y eficientemente respuestas a preguntas 
sobre una ruta y cualquier alternativa. Esto ahorra mucho tiempo en comparación 
con la búsqueda en otras bases de datos.” Agrega: “También es muy útil el 
acceso con un solo clic a la bibliografía primaria, además de información sobre 
el abastecimiento y el costo de los reactivos para realizar una síntesis.”

Una ruta personalizada empleando el módulo Reaxys Retrosynthesis

Además de las piridinas, el Dr. Romanelli y su laboratorio trabajan con 
flavonas, cumarinas, pirimidinas y quinoxalinas, las cuales pueden ser 
usadas como fármacos o en la producción de estos. Por lo tanto, el 
grupo también emplea datos de bioactividad en Reaxys para realizar 
estudios teóricos de relación cuantitativa estructura-actividad (QSAR). 
“Con Reaxys,” describe el Dr. Romanelli, “es rápido y eficiente encontrar 
la gran cantidad de datos correlacionados que se necesitan”. Para recopilar 
y evaluar datos sobre compuestos, el Dr. Romanelli utiliza las opciones de 
búsqueda de estructura química, subestructura y estructura relacionada de 
Reaxys. “Con un dibujo molecular simple y rápido, se puede saber con gran 
precisión si un compuesto está descrito y encontrar una gama de datos de 
propiedades relevantes.”

Capacitación de químicos conscientes 
expertos en información
El Dr. Romanelli ha formado estudiantes de maestría y doctorado durante 
más de 20 años. Reaxys es un componente integral de las habilidades y 
experiencia que el investigador quiere que sus estudiantes adquieran.  
“La eficiencia de la investigación y la capacidad de reconocer nuevas áreas de 
exploración basadas en conocimientos previos, son dos lecciones esenciales 
para los estudiantes de posgrado. Sólo así pueden moverse fluidamente 
dentro de la comunidad y contribuir a la investigación química en general. 
Reaxys es, en mi opinión, la base de datos más completa que permite a un 
investigador acceder al vasto corpus de conocimientos de química de forma 
rápida y precisa. Mis estudiantes aprenden a responder preguntas con 
Reaxys, desde cómo se sintetiza un compuesto hasta qué reactivos faltan en 
el laboratorio para realizar una síntesis y cuáles son las características de 
nuestros compuestos objetivo. En pocas palabras, la gran ventaja de usar 
Reaxys es poder tomar decisiones.” 

Inspirado para hacer las cosas mejor
Uno de los objetivos centrales del CINDECA es brindar soluciones a los 
desafíos regionales y nacionales, apoyando el desarrollo sostenible de 
Argentina y fomentando el reconocimiento de las contribuciones científicas 
y tecnológicas. Investigadores y estudiantes del CINDECA trabajan en 
una tradición de curiosidad científica que es vista como un importante 
catalizador del futuro de Argentina. El afán de descubrir mejores formas de 
hacer las cosas — la motivación detrás del CINDECA y la inspiración para el 
Grupo de Síntesis Orgánica Ecoeficiente — se refleja incluso en el uso que 
el Dr. Romanelli le da a Reaxys.“Día tras día, continúo descubriendo nuevas 
funcionalidades en Reaxys que facilitan la eficiencia de mi trabajo, y puedo contar 
con Reaxys para seguir el ritmo de mi ciencia.”
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Anticipar el espacio para la innovación
La información que el grupo obtiene de Reaxys también revela respuestas 
que impulsan innovaciones. El Dr. Romanelli destaca un ejemplo:“se pueden 
visualizar productos de secuencias de reacción que muchas veces son imprevistos. 
Una vez, al preparar dihidropiridinas, usando formilcromonas como material 
de partida, una simple búsqueda en Reaxys entregó el producto de reacción 
principal, y no fue lo que esperaba.” El trabajo resultó en un método sintético 
alternativo limpio que produce 60–99% de piridinas funcionalizadas.5 
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Apoyo a la toma de decisiones para la investigación 
química académica
Reaxys habla el lenguaje de la química. Reaxys es una solución de 
información química altamente curada y fácil de usar basada en datos 
validados. Aprovecha el poder del aprendizaje automático para ayudar 
a investigadores, profesores y estudiantes a encontrar, conectar 
y utilizar literatura química, datos de propiedades y reacciones, 
patentes y procedimientos experimentales.

Para obtener más información sobre Reaxys, visite:
www.elsevier.com/solutions/reaxys
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