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Zetenak eta 1-azadienoen arteko erreakzioa konputazionalki aztertu egiten da. Helburua,
[2 + 2] edota [4 + 2] zikloaduktoen formazioa esplikatzeko eredu orokor bat aurkitzea da.
Prozesu elektroziklikoan ematen den urratsa erreakzioaren produktuak determinatzen duena
denez gero, elektroziklazioan gerta daitezkeen bi trantsizio egoeratara bideratuko dugu geure
analisia. Disolbatzailearen eragina konfutan hartuko da ere, Onsager-en teoria erabiliz.

El objetivo de este trabajo es el estudio computacional del comportamiento de diversas
cetenas y l-azadienos para desarrollar un modelo general que pueda explicar las variables
que determinan la formacién de 2 4 2] y 4 4 2] cicloaductos. Puesto que el paso electroci-
clico determina los productos de la reacién, nos concentramos en los estados de transicidn
compatibles con el proceso electrociclico. El efecto del disolvente se ha tomado en cuenta
mediante el modelo de Onsager.

L * objectif de ce travail est 1 ° étude computational du comportement de plusieures
ceténes et l-azadiénes pour développer un modeéle général qui puisse expliquer les variables
qui déterminent la formation des cycloadductes (2+2) et (4+2). Etant donné que 1 étape
électrocycligue détermine les produits de la réaction, on se concentre aux états de transition
compatibles avec le proces électrocyclique. On a tenu en compte 1 “effet. du solvant en utilisant
le modéle d “Onsager.

Giltz-Hitzak: Prozesu elektroziklikoak. Disolbatzailearen eragina.
Palabras Clave: Procesos electrociclicos. Efecto del disolvente.
Mots Clés: Processes électrocycliques. Effect du dissolvent.
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