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nanciados por persona con 100.000 € en el ámbito de 
la biomedicina, con 40.000 € en química orgánica y con 
20.000 € en química teórica. 

La frugalidad de la QT ha llevado a muchos países, 
modestos científicamente, a tener una actividad en química 
teórica, medida en publicaciones, considerable. Algunas 
son repeticiones de trabajos anteriores calculados a mejor 
nivel. En todo caso, no es bueno para la imagen de la 
disciplina.

Obliteración. Un trabajo teórico, cuando es repetido a 
nivel superior, deja de ser citado. Ya nadie cita los trabajos 
de Pujol. Los azoles han sido calculados muchas veces, 
cada vez a nivel más elevado. Para ser citados no basta 
ser los primeros ni que cualitativamente los resultados sean 
correctos. Hay que aportar algo más, aunque no sea muy 
original: efectos de disolvente específicos, estados excita-
dos, nuevas metodologías… A continuación, algunos datos 
relevantes:

Tabla 2. Desaparición paulatina de la citabilidad de la publicación teórica original sobre los azoles.

Año Nivel de teoría Comentarios

1970 LCAO-SCF Roche & Pujol

1984 INDO, STO-3G Citan a Pujol

1986 6-31G*/6-31G No citan a Pujol

1998 6-31G* No citan a Pujol

2006 MP2/6-311++G(d,p) No citan a Pujol

2010 M06-2X/6-311++G(d,p) No citan a Pujol

2013 MP2/6-311++G(d,p) No citan a Pujol

2020 DZVP-MOLOPT-SR-GTH No citan a Pujol

Quitando la publicación de 1984, que es nuestra,[3] 
muchos trabajos han estudiado el mismo problema olvidan-
do que fueron Pujol y Roche los primeros en investigarlo. 

Ahora una característica de la QT que es en parte cara 
y en parte cruz.

El peligro de la predicción. A los sintéticos no les gustará 
hacer la química que los teóricos hayan predicho. Hoy día 
ya es frecuente que no citen, como trabajo previo, una 
predicción teórica. Imagínense que Castells y Serratosa, en 
vez de estudiar y publicar el C60H60 (el perhidrofullereno) 
en 1983, hubiesen dicho que el C60 debía ser estable y 
(con la ayuda de Santiago Olivella, por ejemplo) hubie-
sen calculado sus espectros que, probablemente, hubiesen 
coincidido con los medidos por Kroto, Curl y Smalley en 
1985, lo que les valió el premio Nobel en 1996 (Figura 5). 

No es lo mismo encontrar una cosa buceando en lo des-
conocido que sintetizar una cosa predicha ab initio para 
verificar si se cumplen las predicciones. Como ha escrito 
el gran Aleksander Isaakovich Kitaigorodskii «A first-rate 
theory predicts; a second-rate theory forbids and a third-rate 
theory explains after the facts».[5]

A esta definición hay que añadir una dimensión más: la 
dificultad intrínseca del problema (Figura 6). Cuanto más 
complejo es el problema más tarde llegarán las teorías que 
predicen.

Finalmente, paso a comentar la que, en mi opinión, 
es la cara más interesante en favor de la química teórico-
computacional. Es un razonamiento un tanto largo, pero 
les invito a que lo recorran conmigo a través de una serie 
de preguntas y respuestas.

La química computacional y el final de la ciencia. Vamos a em-
pezar preguntándonos cuántas moléculas sintetizarán los 
humanos antes de extinguirse. Los números no hay que 
tomárselos demasiado en serio. Son como los relativos a 
la conocida pregunta de si hay en el universo otras civili-
zaciones inteligentes. Son tantas las aproximaciones que 
cuando se multiplican el resultado es totalmente incierto. 
Multiplicar un número gigantesco por uno infinitesimal da 
cualquier resultado. La famosa ecuación de Drake[6] da, 
o bien menos de una, o bien un millón de civilizaciones 
inteligentes. 

Primera pregunta: ¿cuánto tiempo falta para que se extin-
gan los humanos?

Figura 5. La publicación de Castells y Serratosa sobre el C60H60.
[4] 

Figura 6. La complejidad del problema influye en el carácter predictivo de una teoría.
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Para empezar y contrariamente a otras disciplinas de la 
química con nombres bien definidos reflejados en sus prin-
cipales revistas, como es el caso, por ejemplo, de la quí-
mica orgánica (J. Org. Chem., Eur. J. Org. Chem., Org. 
Lett., Org. Biomol. Chem., Beilstein J. Org. Chem.) o la 
inorgánica ( Inorg. Chem., Inorg. Chim. Acta, Eur. J. Inorg. 
Chem.) esta rama de la química tiene tres nombres: quí-
mica computacional (J. Comput. Chem.), química teórica 
(Theor. Chem. Acc.) y química cuántica (Int. J. Quantum. 
Chem.), que se usan indistintamente, al menos cuando uno 
elige donde publicar, pero que son diferentes (¿qué tiene 
de cuántica la dinámica molecular en sí misma o parte del 
premio Nobel a Martin Karplus aparte del uso de paráme-
tros para los campos de fuerza basados en cálculos cuán-
ticos?). Incluso los hay híbridos (Comput. Theor. Chem., 
J. Chem. Theor. Comput.) lo cual demuestra que son térmi-
nos diferentes: cuántica es el más pequeño y definido, teóri-
ca es mayor y casi se confunde con el siguiente (¿cómo ha-
cer teoría sin un ordenador?) y computacional es el mayor 
(Figura 1). Así que el nombre del Grupo está bien elegido.

La conferencia empezaba con un poco de historia, 
como no podría ser de otra manera dada la edad del 
conferenciante. Recordaba que en los veinte años que 

Algunas reflexiones sobre el futuro 
de la química computacional

José Elguero iD

Instituto de Química Médica (CSIC) 
C-e: iqmbe17@iqm.csic.es

Recibido: 23/06/2021
Aceptado: 24/06/2021

ORCID: 0000-0002-9213-6858

trabajé en Montpellier no hubo ningún químico teórico ni 
en la Universidad, ni en la Escuela Superior de Ingenieros 
Químicos, ni en el CNRS, problema que no se resolvió 
hasta la llegada de Odile Eisenstein en 1996. 

En el curso de mi tesis (1961) se planteó el problema 
de la tautomería anular de los pirazoles (en rojo), proble-
ma que pronto se extendió a todos los azoles (Figura 2), 
dando lugar a una publicación de 1969 (Figura 3).

En el célebre libro de 1939, The Nature of the Chemi-
cal Bond,[1] Linus Pauling ya discute la tautomería de los 
pirazoles que, con los imidazoles y los bencimidazoles, 
pertenecen al grupo de la tautomería degenerada o autó-
tropa (ambos tautómeros son idénticos salvo si llevan un 
sustituyente en la posición adecuada; en el caso de Pau-
ling, el 3(5)-metil-1H-pirazol).

ensayo

CUÁNTICA TEÓRICA COMPUTACIONAL

Figura 1. Los tres nombres de unas disciplinas relacionadas. Figura 2. Los cinco azoles y los tres benzazoles.

La revista de la Real Sociedad Española de Química

J. Elguero Bertolini

Hace unos días, durante la reunión virtual del Grupo de Química y Computación de la RSEQ, 
pronuncié una charla titulada «Cara y cruz de la química computacional»; al final de ella, Fer-
nando Cossío, más por amistad que por otra cosa, sugirió que se podría publicar en Anales si los 
censores lo consideran oportuno. Es evidente que no se trata de poner una tras otra las imágenes 
acompañadas de unos pequeños textos, así que esto es un intento de metaconferencia. 

La revista de la Real Sociedad Española de Química

M ientras pensaba en escribir este texto, mi intención era 
la de presentar mis impresiones al Proyecto de Ley por 

la que se modifica la Ley 14/2011, de 1 de junio, de la 
Ciencia, la Tecnología y la Innovación. Sin embargo, la in-
vasión de Ucrania por el ejército de Rusia ha hecho que 
estos problemas, importantes para todos los que trabajamos 
en universidades y centros de investigación, pasen por un 
tiempo a un segundo plano.

Como era de temer, en línea con reacciones características 
de la “política de cancelación”, se ha producido una ola de 
ruso- fobia, que han dado lugar a situaciones que rozan el 
esperpento y que tienen poco que ver con la condena a la 
invasión y a la guerra. Así, por ejemplo, la Universidad de 
Milano-Bicocca llegó a anunciar la cancelación de un curso 
sobre la escritura de Dostoievski “para evitar cualquier forma de 
polémica sobre todo interna en un momento de fuerte tensión”, 
aunque, afortunadamente, dio marcha atrás tras las muchas crí-
ticas recibidas. En línea con lo anterior, la Orquesta Filarmónica 
de Cardiff ha anunciado el cambio de programa de un concier-
to que incluía la Obertura 1812 de Tchaikovski, sustituyendo 
esta obra por la obertura de John Williams para la película 
Cowboys. Para acentuar el ridículo de esta decisión, hay que 
recordar que Tchaikovski escribió su obertura en memoria de la 
resistencia rusa frente a la invasión por las tropas de Napoleón. 

En el panorama cultural, el mundo de la música clásica 
se ha visto especialmente afectado por esa hipersensibilidad 
impostada y exhibicionista sobre personalidades rusas muy 
destacadas. Así, el director de orquesta ruso Valery Gergiev, al 
no condenar públicamente la invasión de Rusia a Ucrania, ha 
sido despedido como director titular de la Orquesta Filarmónica 
de Múnich, de la orquesta Filarmónica de Rotterdam, el Carne-
gie Hall, el Festival de Verbier y de las representaciones de la 
opera de Tchaikovski La Dama de Picas en el Teatro La Scala 
Milán, y ha perdido otros contratos con diferentes orquestas y 
sellos discográficos. Igualmente, Tugan Sokhiev, director musi-
cal de la Orquesta Nacional del Capitolio de Toulouse y del 
Teatro Bolshói de Moscú, ha dimitido de ambos cargos al verse 
obligado a manifestarse públicamente sobre esta cuestión, y 
la muy famosa soprano Anna Netrebko ha cancelado varias 
actuaciones en óperas y recitales en los mejores escenarios 
del mundo, incluyendo el Teatro Real de Madrid y el Liceu de 
Barcelona. Por otra parte Vasily Petrenko, director de la Royal 
Philharmonic de Londres y de la Orquesta Sinfónica Estatal de 
Rusia “Evgeny Svetlanov”, ha dimitido de la dirección de esta 
última, mientras que Semyon Bychkov, director de la Filarmónica 
Checa, y Kirill Petrenko, director de la Orquesta Filarmónica de 
Berlín, han condenado rotundamente la acción desencadenada 
por el presidente Vladimir Putin. Como reacción, y muestra de 

la locura en la que estamos envueltos, Viacheslav Volodin, pre-
sidente de la Duma, la cámara baja del parlamento ruso, ha 
pedido que las personalidades del mundo de la cultura que no 
apoyen la denominada ‘operación especial en Ucrania’ aban-
donen sus cargos. A estos, los ha señalado como “seguidores 
y admiradores de estándares y criterios occidentales”.

Un crítico de la revista especializada de música Scherzo, 
al comentar un concierto reciente en el Auditorio de Madrid 
a cargo de la orquesta Sinfónica de Galicia dirigida por 
Dima Slobodeniouk, que comenzó con los himnos de Ucrania 
y España, decía que “tuvimos por un instante la sensación 
hiriente de hacer música en tiempos de guerra”.

¿Qué hay de la ciencia en tiempo de guerra? ¿Cuál es 
nuestro papel como científicos? La ola de solidaridad con Ucra-
nia se ha traducido en declaraciones, medidas de acogida 
de estudiantes y científicos ucranianos y en iniciativas como 
#scienceforukraine y otras más, pero también en presiones 
para romper los lazos con colegas rusos, terminando con co-
laboraciones científicas establecidas o exigiendo dimisiones 
de consejos editoriales o de otro tipo. ¿Es necesario romper 
los lazos con los científicos en Rusia? ¿Hasta que punto esta-
mos legitimados a exigir a nuestros colegas rusos, incluyendo 
personas que trabajan en nuestros grupos de investigación, a 
que condenen claramente la invasión de Ucrania? ¿Es correcta 
esta política de cancelación? En el momento de escribir esto, 
los Ministerios de Ciencia e Innovación y de Universidades han 
anunciado nuevas medidas para suspender colaboraciones 
científicas, académicas e institucionales con Rusia y Bielorru-
sia. Claramente, estamos viviendo tiempos oscuros…

antonio m. echavarren

Presidente de la Real Sociedad Española de Química

Carta del Presidente

Antonio M. Echavarren




