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Respuesta: el sol se convertirá en una gigante roja en 
5.000 millones de años, es decir, 5*103 * 106 = 5*109 

años. Como un año tiene 3.2 *107 segundos ≈ 2*107 se-
gundos, el Sol se convertirá en una gigante roja en aproxi-
madamente 1017 segundos.

Segunda pregunta: ¿cuánto tiempo falta para que se des-
aparezca el Universo?

Respuesta: entre 1014 y 1032 años. Es decir, según el 
razonamiento anterior, entre 1021 y 1039 segundos.

Tercera pregunta: ¿cuántas moléculas hay ahora?
Respuesta: ahora hay algo menos de 200 millones = 2*108.
Cuarta pregunta (múltiple): ¿Cuántas moléculas podrán sin-

tetizar los humanos? ¿A qué velocidad las pueden prepa-
rar?

Respuesta: supongamos, como hipótesis atrevida, que to-
dos los humanos pueden sintetizar unas 103 moléculas por 
segundo. En ese caso, podemos combinar los siguientes 
cálculos:

a) El Sol engulle a la Tierra (s) x moléculas s–1 = 1020 

moléculas
b) El Universo se extingue (s) x moléculas s–1 = entre 

1024 y 1042 moléculas, en promedio 1041. 

Por tanto, entre cuando ya no queden humanos y cuan-
do ya no quede nada (sopa isótropa) se habrán preparado 
entre 1020 y 1041 moléculas.

Quinta pregunta (múltiple): ¿cuántas moléculas quedarán 
por descubrir? ¿Hay un número finito o infinito de molécu-
las posibles? ¿Es el infinito únicamente un concepto mate-
mático?

Respuesta: Se han sintetizado moléculas enormes tales 
como el genoma de una bacteria con unos 600.000 pa-
res de bases (enlaces P-O). También se ha secuenciado 
una molécula de 2,3 *106 bases. La cuestión de si hay 
un número finito o infinito de moléculas posibles tiene una 
respuesta trivial: dado que el número de partículas elemen-
tales es finito (unas 1080) no se pueden preparar un número 
infinito de moléculas. En una publicación de 2006 nosotros 
razonamos así.[7] Copio la introducción:

A simple comparison between a CnH2n+2 alkane and its 
superior homologue C(n+1)H2(n+1)+2 allows to reach the fo-
llowing conclusions: the stability of, for instance, the 
central C-C bond cannot be identical for both molecules 
because only identical molecules have identical proper-
ties. It can increase monotonously, even by a minute 
amount, but this can be excluded a priori because it 
will lead to the absurd situation of an infinitely stable 
C-C bond. It can decrease and with a number n suffi-
ciently big, the bond would be no longer stable and 
the unquestioned paradigm would prove wrong. The 
possibility of an alternation, say even/odd, so common 
in chemistry has no consequences for the problem since 
it corresponds to compare CnH2n+2 with C(n+2)H2(n+2)+2.

En última instancia este razonamiento es una falacia, 
pues queda una tercera posibilidad que es la conclusión 

a la que llegamos y que recuerda la paradoja de Zenón 
de Aquiles y la tortuga: «cuando el número de carbonos 
aumenta, la energía de disociación del enlace CC cen-
tral tiende asintóticamente aun valor constante» (es fácil 
de comprender: el enlace CC central de un alcano de un 
millón de átomos de carbono no se va a ver modificado 
por añadir un CH3 al final de la cadena). Llamémoslo osci-
lación amortiguada.

Por tanto, como conclusión podemos afirmar: «hay un 
número infinito de moléculas teóricamente posibles, cuya 
síntesis efectiva solo está limitada por la cantidad de ma-
teria disponible».

Antes de concluir esta parte, vale la pena recordar los 
trabajos del químico suizo Jean-Louis Reymond (Universi-
dad de Berna).[8] Este autor se ha preguntado cómo están 
distribuidas las moléculas (limitadas a 17 átomos de C, 
N, O, S y los halógenos) en el espacio de muchas dimen-
siones que las caracterizan . Con ese «minúsculo» sub-
conjunto, ha generado 2 * 1011 moléculas (200 billones 
americanos). Un análisis en componentes principales para 
reducirlas a dos dimensiones muestra la distribución muy 
desigual de las moléculas, agrupadas en «clusters» y con 
enormes zonas vacías que reflejan más la historia de la 
química que una exploración racional. 

Recordemos que el número de moléculas que podemos 
preparar antes de desaparecer está comprendido entre 
1020 y 1042, números gigantescos si se comparan con las 
conocidas (108) y con las del conjunto de Reymond (1011).

Un hidrocarburo de talla relativamente modesta, 
C167H336 tiene más de 1080 isómeros. Relativamente mo-
desta porque se han sintetizado el C384H770 (lineal) y el 
C288H576 (anillo). Con 15 hexágonos se pueden construir 
74.107.910 bencenos condensados. Cuesta imaginarse 
las consecuencias de la explosión combinatoria.

Contar isómeros no es tarea de químicos teóricos sino 
de matemáticos o de químicos matemáticos, que tienen en 
Match una de sus principales revistas. El gran referente 
en este campo es George Pólya, un matemático húnga-
ro,[9] aunque contribuciones muy importantes son debidas 
a Alexandru T. Balaban.[10]

En este escenario tan general, podemos concluir que 
es tarea de los químicos teóricos predecir las propieda-
des de las moléculas desconocidas, de tal manera que se 
sinteticen aquellas que tengan las propiedades deseadas, 
de modo que el factor limitante no será la capacidad de 
síntesis (mil por segundo) sino la capacidad de cálculo 
(¿millones por segundo?).

Como ya hemos comentado en la Figura 6 la capa-
cidad de predicción es extremadamente variable. Pero 
tenemos millones de años por delante, salvo, claro, que 
cometamos un terrible error.

Lo que les pido no es nada fuera de lugar. Llevamos 
mucho tiempo haciendo predicciones, por ejemplo, usando 
modelos extratermodinámicos (Hammett, Taft, Kamlet, Ab-
boud, Elguero...)[11] que son a la química cuántica lo que 
el Calendario Zaragozano es al superordenador Cirrus de 
la AEMET (Figura 7).
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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 
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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

Introducción

En un artículo reciente se hace una crítica fundamentada al 
nuevo marco legislativo que regula la enseñanza secundaria 
en España.[1] Este trabajo toma una posición semejante sobre 
un aspecto concreto:[2] la Lomloe establece que las materias 
se pueden agrupar por ámbitos de conocimiento hasta 3º de 
ESO. Ello supone fusionar dos o tres asignaturas, lo que impli-
ca que las materias afectadas pierden su carácter disciplinar. 
Por ejemplo, el ámbito científico-tecnológico suele agrupar en 
1º de ESO a tres asignaturas, que son Biología, Matemáticas 
y Tecnología. En 2º de ESO, la estructura normal supone 
sustituir Biología por Física y Química. 

El objetivo de este trabajo es conocer el origen y los fun-
damentos que han inspirado esta nueva estructura curricular, 
así como realizar un análisis de esta integración de materias 
a partir de lo que emana de la investigación educativa pro-
cedente de las distintas didácticas específicas, así como de 
la psicología cognitiva y de la teoría curricular.

Del lanzamiento del satélite Sputnik al movimiento 
STEM

El Sputnik I fue el primer satélite de la historia. Se puso en 
órbita el 4 de octubre de 1957. Su lanzamiento por parte 
de la antigua Unión Soviética supuso un verdadero shock 
para la sociedad estadounidense.[3,4] Se pensó que tanto el 
sistema de defensa como el liderazgo económico de esta 
parte de Norteamérica necesitaban un decidido impulso en 

la formación de científicos, matemáticos e ingenieros. La con-
secuencia inmediata fue la revisión y la actualización del 
currículum de las materias relacionadas con las ciencias y las 
matemáticas.[5] Ejemplos de estas reformas curriculares para 
la enseñanza secundaria son Physical Science Curriculum 
Study (PSCS), 1960 y CHEM Study, 1960.

Esta preocupación propició que, en el año 1959, la 
National Academy of Science organizara The Woods Hole 
Conference. Este congreso estuvo presidido por Jerome Bru-
ner. Otros participantes relevantes fueron Skinner, Inhelder 
y Cronbach. Dos años después, Bruner publicó su influyente 
trabajo The Act of Discovery,[6] que, como veremos posterior-
mente, ha permeado de forma importante enfoques posterio-
res de enseñanza de las ciencias.

Tras la crisis del satélite Sputnik, más o menos cada veinte 
años,[3] nuevas situaciones análogas han resurgido en Estados 
Unidos (A Nation at Risk-1983, No Child Left Behind-2002) 
reavivando los mismos sentimientos de miedo por amenazas 
militares y de pérdida de liderazgo económico, recayendo 
de nuevo en la supuesta baja calidad del sistema educativo 
la responsabilidad de los peligros asociados a la defensa 
nacional y de la alarma generada por la posible pérdida de 
su posicionamiento destacado en el mercado internacional. 
En definitiva, los cambios educativos estuvieron siempre en-
marcados en valoraciones de índole militar y comercial.[7]

En este contexto fue tomando cuerpo a principios de este 
siglo el movimiento denominado STEM (Science, Technology, 
Engineering and Mathematics),[8] que rápidamente ha ido 
adquiriendo una gran aceptación y un enorme desarrollo, ex-
tendiéndose ampliamente en el ámbito internacional.[9] Bási-
camente, se señala que estas disciplinas son las responsables 

Resumen: Se realiza una breve introducción del origen del movimiento STEM. Posteriormente, se analizan 
los problemas que surgen de su falta de conceptualización precisa y del intento de su puesta en práctica 
en el ámbito educativo, señalándose las críticas que recibe el enfoque integrado desde tres campos 
relacionados: las didácticas específicas, la psicología cognitiva y la teoría curricular.
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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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del crecimiento económico de Estados Unidos en el contexto 
de globalización actual y que su impulso también permite 
atender aspectos de seguridad nacional.[4] Se asume además 
que el sistema educativo debería estar formando un mayor 
número de profesionales en las áreas STEM para atender la 
creciente oferta de empleos relacionados con estos campos. 

Sin embargo, diferentes estudios[10-12] han demostrado 
que estas ideas no tienen un fundamento sólido, siendo como 
mínimo exageradas. A pesar de ello, se han aceptado acrí-
ticamente por la sociedad, más por la insistencia con la que 
cíclicamente reaparecen con la ayuda de los medios de co-
municación en contextos de crisis (reales o generados)[13] que 
por su fundamentación basada en hechos demostrados. Por 
tanto, una serie de mitos como la carencia de profesionales 
STEM[14-16] o de ideas zombi relacionadas con aspectos eco-
nómicos y militares[16-20] ha permitido que el movimiento STEM 
sea bien recibido por la sociedad estadounidense y que haya 
encontrado también una buena acogida en el contexto inter-
nacional,[21-23] facilitando en todos los casos que el currículum 
se articule dentro de parámetros de corte neoliberal.[12,14,18]

La integración de materias STEM

Una vez señalado que las raíces fundacionales del movimien-
to STEM no son estrictamente educativas sino que su cimenta-
ción se enmarca principalmente en parámetros económicos 
y militares, así como en un intento de control del currículum, 
particularmente de las ciencias,[24] conviene conocer cómo se 
ha asentado firmemente en el mundo académico.

Diferentes organismos (OCDE y el Banco Mundial, entre 
otros)[25] han trasladado con éxito una serie de capacidades/
competencias del ámbito de la empresa al contexto educa-
tivo. Particularmente, se habla del ‘capital humano’[24] y de 
‘las buenas prácticas’[26] de la escuela y también se señala 
que a los estudiantes se les debe preparar en el desarrollo 
de una serie de habilidades o capacidades generales para 
su adecuada formación en su futura vida laboral.[27] Por ello, 
se deben potenciar cualidades ‘de hacer’ que se centren 
en la ‘resolución de problemas’ prácticos, relacionados con 
situaciones de la vida real y que supongan el diseño y la 
realización de distintos artefactos, en los que se desarrolle 
un ‘pensamiento crítico’, así como un ‘espíritu emprendedor’, 
con capacidad de ‘trabajo interdisciplinar’. 

Esta visión ha encontrado un perfecto acomodo en la 
‘nueva’ pedagogía,[28] que se basa en las ideas de Dewey 
(aprendizaje por indagación o experimental; cuestionamien-
to del aprendizaje disciplinar; conocimiento surgido del estu-
dio de problemas cotidianos),[29] Kilpatrick (aprendizaje por 
proyectos)[30] y Bruner (aprendizaje por descubrimiento),[6] en 
las que se pone el énfasis en el método científico, focalizado 
en actividades prácticas, así como en el fomento de la ca-
pacidad general de resolución de problemas. En el contexto 
español, algunos pedagogos como Jurjo Torres[31] ya recupe-
raron estas ideas en la etapa previa a la ley de educación 
de 1990 (LOGSE). Particularmente, este autor indicaba que 
las distintas materias proporcionan una visión fragmentada 
de la realidad, por lo que defendía un currículum integrado 

o globalizado, con propuestas interdisciplinares que abor-
daran problemas auténticos y que atendieran las necesita-
des e intereses de los alumnos. En el ámbito internacional, 
podemos encontrar visiones similares.[32] Finalmente, estos 
mismos fundamentos han permeado las reformas curricula-
res de muchos países de la OCDE,[33] de forma que se ha 
potenciado:[23,34] a) un currículum interdisciplinar a partir de 
la integración de materias (en donde el movimiento STEM 
aparece como ejemplo paradigmático) y b) el aprendizaje 
centrado en el alumno mediante prácticas de indagación por 
descubrimiento, otorgando al profesorado un papel auxiliar. 

Problemas educativos de la integración STEM

Conceptualización STEM

El concepto STEM posee una cierta ambigüedad con-
ceptual,[4] ya que abarca diferentes planos o ámbitos: a) el 
estrictamente profesional que encuadra a quienes trabajan 
en una de las áreas del acrónimo; b) el político-social, que 
suele emplearse como un eslogan muy seductor y c) el edu-
cativo, articulado en un supuesto marco de innovación y 
modernidad.[35,36]

Si nos centramos en el marco estrictamente educativo, la 
bibliografía no proporciona un significado claro, preciso y 
compartido en lo que hace referencia a sus prácticas[37] y a 
los principios que lo fundamentan.[38] En cualquier caso, se 
trata de una moda a la que se está adhiriendo un creciente 
número de autores[39,40] y que ha cuajado rápidamente en 
los planes educativos de muchos países,[26] aceptándose de 
forma acrítica.[16]

Si bien en muchos contextos educativos STEM hace re-
ferencia de forma genérica a cada una de las disciplinas 
individuales que componen el acrónimo,[41] parece que se 
está asumiendo que estas siglas implican un tratamiento inte-
grado de las distintas materias que lo componen,[42] aunque 
la realidad es muy diversa. En general, las diferentes formas 
en las que se ha conceptualizado han generado una cierta 
confusión en la comunidad educativa.[43,44] Otros acrónimos 
más recientes, como STEAM, en el que se añade el término 
‘Arts’ han introducido nuevos elementos de desorientación por 
falta de concreción y de fundamentación teórica ajustada.
[45,46] Ante esta falta de marco conceptual claro, los problemas 
que surgen acerca de su efectividad (según se analiza en los 
siguientes apartados) y la diversidad con la que en la prácti-
ca se materializa, algunos autores han jugado irónicamente 
con el significado en inglés del acrónimo, señalando que 
steam sólo es ‘humo’[39] o que habría que saber quiénes son 
los ‘sádicos’ (S) y quiénes los ‘masoquistas’ (M) de STEM.[47]

Finalmente, señalar que la práctica docente hace que en 
muchos casos STEM se entienda simplemente como ciencia 
y matemáticas, ya que los profesores no encuentran sencillo 
integrar la tecnología y la ingeniería, reduciendo en muchos 
casos este enfoque a simplemente emplear el ordenador 
como medio de búsqueda de conocimiento.[4] Por otro lado, 
también se ha señalado que existe otro grupo importante de 
investigaciones y de profesores que se decantan hacia la T 
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Respuesta: el sol se convertirá en una gigante roja en 
5.000 millones de años, es decir, 5*103 * 106 = 5*109 

años. Como un año tiene 3.2 *107 segundos ≈ 2*107 se-
gundos, el Sol se convertirá en una gigante roja en aproxi-
madamente 1017 segundos.

Segunda pregunta: ¿cuánto tiempo falta para que se des-
aparezca el Universo?

Respuesta: entre 1014 y 1032 años. Es decir, según el 
razonamiento anterior, entre 1021 y 1039 segundos.

Tercera pregunta: ¿cuántas moléculas hay ahora?
Respuesta: ahora hay algo menos de 200 millones = 2*108.
Cuarta pregunta (múltiple): ¿Cuántas moléculas podrán sin-

tetizar los humanos? ¿A qué velocidad las pueden prepa-
rar?

Respuesta: supongamos, como hipótesis atrevida, que to-
dos los humanos pueden sintetizar unas 103 moléculas por 
segundo. En ese caso, podemos combinar los siguientes 
cálculos:

a) El Sol engulle a la Tierra (s) x moléculas s–1 = 1020 

moléculas
b) El Universo se extingue (s) x moléculas s–1 = entre 

1024 y 1042 moléculas, en promedio 1041. 

Por tanto, entre cuando ya no queden humanos y cuan-
do ya no quede nada (sopa isótropa) se habrán preparado 
entre 1020 y 1041 moléculas.

Quinta pregunta (múltiple): ¿cuántas moléculas quedarán 
por descubrir? ¿Hay un número finito o infinito de molécu-
las posibles? ¿Es el infinito únicamente un concepto mate-
mático?

Respuesta: Se han sintetizado moléculas enormes tales 
como el genoma de una bacteria con unos 600.000 pa-
res de bases (enlaces P-O). También se ha secuenciado 
una molécula de 2,3 *106 bases. La cuestión de si hay 
un número finito o infinito de moléculas posibles tiene una 
respuesta trivial: dado que el número de partículas elemen-
tales es finito (unas 1080) no se pueden preparar un número 
infinito de moléculas. En una publicación de 2006 nosotros 
razonamos así.[7] Copio la introducción:

A simple comparison between a CnH2n+2 alkane and its 
superior homologue C(n+1)H2(n+1)+2 allows to reach the fo-
llowing conclusions: the stability of, for instance, the 
central C-C bond cannot be identical for both molecules 
because only identical molecules have identical proper-
ties. It can increase monotonously, even by a minute 
amount, but this can be excluded a priori because it 
will lead to the absurd situation of an infinitely stable 
C-C bond. It can decrease and with a number n suffi-
ciently big, the bond would be no longer stable and 
the unquestioned paradigm would prove wrong. The 
possibility of an alternation, say even/odd, so common 
in chemistry has no consequences for the problem since 
it corresponds to compare CnH2n+2 with C(n+2)H2(n+2)+2.

En última instancia este razonamiento es una falacia, 
pues queda una tercera posibilidad que es la conclusión 

a la que llegamos y que recuerda la paradoja de Zenón 
de Aquiles y la tortuga: «cuando el número de carbonos 
aumenta, la energía de disociación del enlace CC cen-
tral tiende asintóticamente aun valor constante» (es fácil 
de comprender: el enlace CC central de un alcano de un 
millón de átomos de carbono no se va a ver modificado 
por añadir un CH3 al final de la cadena). Llamémoslo osci-
lación amortiguada.

Por tanto, como conclusión podemos afirmar: «hay un 
número infinito de moléculas teóricamente posibles, cuya 
síntesis efectiva solo está limitada por la cantidad de ma-
teria disponible».

Antes de concluir esta parte, vale la pena recordar los 
trabajos del químico suizo Jean-Louis Reymond (Universi-
dad de Berna).[8] Este autor se ha preguntado cómo están 
distribuidas las moléculas (limitadas a 17 átomos de C, 
N, O, S y los halógenos) en el espacio de muchas dimen-
siones que las caracterizan . Con ese «minúsculo» sub-
conjunto, ha generado 2 * 1011 moléculas (200 billones 
americanos). Un análisis en componentes principales para 
reducirlas a dos dimensiones muestra la distribución muy 
desigual de las moléculas, agrupadas en «clusters» y con 
enormes zonas vacías que reflejan más la historia de la 
química que una exploración racional. 

Recordemos que el número de moléculas que podemos 
preparar antes de desaparecer está comprendido entre 
1020 y 1042, números gigantescos si se comparan con las 
conocidas (108) y con las del conjunto de Reymond (1011).

Un hidrocarburo de talla relativamente modesta, 
C167H336 tiene más de 1080 isómeros. Relativamente mo-
desta porque se han sintetizado el C384H770 (lineal) y el 
C288H576 (anillo). Con 15 hexágonos se pueden construir 
74.107.910 bencenos condensados. Cuesta imaginarse 
las consecuencias de la explosión combinatoria.

Contar isómeros no es tarea de químicos teóricos sino 
de matemáticos o de químicos matemáticos, que tienen en 
Match una de sus principales revistas. El gran referente 
en este campo es George Pólya, un matemático húnga-
ro,[9] aunque contribuciones muy importantes son debidas 
a Alexandru T. Balaban.[10]

En este escenario tan general, podemos concluir que 
es tarea de los químicos teóricos predecir las propieda-
des de las moléculas desconocidas, de tal manera que se 
sinteticen aquellas que tengan las propiedades deseadas, 
de modo que el factor limitante no será la capacidad de 
síntesis (mil por segundo) sino la capacidad de cálculo 
(¿millones por segundo?).

Como ya hemos comentado en la Figura 6 la capa-
cidad de predicción es extremadamente variable. Pero 
tenemos millones de años por delante, salvo, claro, que 
cometamos un terrible error.

Lo que les pido no es nada fuera de lugar. Llevamos 
mucho tiempo haciendo predicciones, por ejemplo, usando 
modelos extratermodinámicos (Hammett, Taft, Kamlet, Ab-
boud, Elguero...)[11] que son a la química cuántica lo que 
el Calendario Zaragozano es al superordenador Cirrus de 
la AEMET (Figura 7).
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Respuesta: el sol se convertirá en una gigante roja en 
5.000 millones de años, es decir, 5*103 * 106 = 5*109 

años. Como un año tiene 3.2 *107 segundos ≈ 2*107 se-
gundos, el Sol se convertirá en una gigante roja en aproxi-
madamente 1017 segundos.

Segunda pregunta: ¿cuánto tiempo falta para que se des-
aparezca el Universo?

Respuesta: entre 1014 y 1032 años. Es decir, según el 
razonamiento anterior, entre 1021 y 1039 segundos.

Tercera pregunta: ¿cuántas moléculas hay ahora?
Respuesta: ahora hay algo menos de 200 millones = 2*108.
Cuarta pregunta (múltiple): ¿Cuántas moléculas podrán sin-

tetizar los humanos? ¿A qué velocidad las pueden prepa-
rar?

Respuesta: supongamos, como hipótesis atrevida, que to-
dos los humanos pueden sintetizar unas 103 moléculas por 
segundo. En ese caso, podemos combinar los siguientes 
cálculos:

a) El Sol engulle a la Tierra (s) x moléculas s–1 = 1020 

moléculas
b) El Universo se extingue (s) x moléculas s–1 = entre 

1024 y 1042 moléculas, en promedio 1041. 

Por tanto, entre cuando ya no queden humanos y cuan-
do ya no quede nada (sopa isótropa) se habrán preparado 
entre 1020 y 1041 moléculas.

Quinta pregunta (múltiple): ¿cuántas moléculas quedarán 
por descubrir? ¿Hay un número finito o infinito de molécu-
las posibles? ¿Es el infinito únicamente un concepto mate-
mático?

Respuesta: Se han sintetizado moléculas enormes tales 
como el genoma de una bacteria con unos 600.000 pa-
res de bases (enlaces P-O). También se ha secuenciado 
una molécula de 2,3 *106 bases. La cuestión de si hay 
un número finito o infinito de moléculas posibles tiene una 
respuesta trivial: dado que el número de partículas elemen-
tales es finito (unas 1080) no se pueden preparar un número 
infinito de moléculas. En una publicación de 2006 nosotros 
razonamos así.[7] Copio la introducción:

A simple comparison between a CnH2n+2 alkane and its 
superior homologue C(n+1)H2(n+1)+2 allows to reach the fo-
llowing conclusions: the stability of, for instance, the 
central C-C bond cannot be identical for both molecules 
because only identical molecules have identical proper-
ties. It can increase monotonously, even by a minute 
amount, but this can be excluded a priori because it 
will lead to the absurd situation of an infinitely stable 
C-C bond. It can decrease and with a number n suffi-
ciently big, the bond would be no longer stable and 
the unquestioned paradigm would prove wrong. The 
possibility of an alternation, say even/odd, so common 
in chemistry has no consequences for the problem since 
it corresponds to compare CnH2n+2 with C(n+2)H2(n+2)+2.

En última instancia este razonamiento es una falacia, 
pues queda una tercera posibilidad que es la conclusión 

a la que llegamos y que recuerda la paradoja de Zenón 
de Aquiles y la tortuga: «cuando el número de carbonos 
aumenta, la energía de disociación del enlace CC cen-
tral tiende asintóticamente aun valor constante» (es fácil 
de comprender: el enlace CC central de un alcano de un 
millón de átomos de carbono no se va a ver modificado 
por añadir un CH3 al final de la cadena). Llamémoslo osci-
lación amortiguada.

Por tanto, como conclusión podemos afirmar: «hay un 
número infinito de moléculas teóricamente posibles, cuya 
síntesis efectiva solo está limitada por la cantidad de ma-
teria disponible».

Antes de concluir esta parte, vale la pena recordar los 
trabajos del químico suizo Jean-Louis Reymond (Universi-
dad de Berna).[8] Este autor se ha preguntado cómo están 
distribuidas las moléculas (limitadas a 17 átomos de C, 
N, O, S y los halógenos) en el espacio de muchas dimen-
siones que las caracterizan . Con ese «minúsculo» sub-
conjunto, ha generado 2 * 1011 moléculas (200 billones 
americanos). Un análisis en componentes principales para 
reducirlas a dos dimensiones muestra la distribución muy 
desigual de las moléculas, agrupadas en «clusters» y con 
enormes zonas vacías que reflejan más la historia de la 
química que una exploración racional. 

Recordemos que el número de moléculas que podemos 
preparar antes de desaparecer está comprendido entre 
1020 y 1042, números gigantescos si se comparan con las 
conocidas (108) y con las del conjunto de Reymond (1011).

Un hidrocarburo de talla relativamente modesta, 
C167H336 tiene más de 1080 isómeros. Relativamente mo-
desta porque se han sintetizado el C384H770 (lineal) y el 
C288H576 (anillo). Con 15 hexágonos se pueden construir 
74.107.910 bencenos condensados. Cuesta imaginarse 
las consecuencias de la explosión combinatoria.

Contar isómeros no es tarea de químicos teóricos sino 
de matemáticos o de químicos matemáticos, que tienen en 
Match una de sus principales revistas. El gran referente 
en este campo es George Pólya, un matemático húnga-
ro,[9] aunque contribuciones muy importantes son debidas 
a Alexandru T. Balaban.[10]

En este escenario tan general, podemos concluir que 
es tarea de los químicos teóricos predecir las propieda-
des de las moléculas desconocidas, de tal manera que se 
sinteticen aquellas que tengan las propiedades deseadas, 
de modo que el factor limitante no será la capacidad de 
síntesis (mil por segundo) sino la capacidad de cálculo 
(¿millones por segundo?).

Como ya hemos comentado en la Figura 6 la capa-
cidad de predicción es extremadamente variable. Pero 
tenemos millones de años por delante, salvo, claro, que 
cometamos un terrible error.

Lo que les pido no es nada fuera de lugar. Llevamos 
mucho tiempo haciendo predicciones, por ejemplo, usando 
modelos extratermodinámicos (Hammett, Taft, Kamlet, Ab-
boud, Elguero...)[11] que son a la química cuántica lo que 
el Calendario Zaragozano es al superordenador Cirrus de 
la AEMET (Figura 7).

y la E del acrónimo,[48] por ser la tecnología y la ingeniería 
las áreas que permiten proporcionar una dimensión práctica 
a esta integración.[8] Se trataría de potenciar actividades ‘de 
hacer’, más que de pensar o conceptualizar, mediante la 
construcción de distintos artefactos, destacando los relacio-
nados con la robótica.[11,39] Este enfoque trivializa la ense-
ñanza de las matemáticas al otorgarle un papel meramente 
instrumental; de forma análoga, las ciencias suelen tomar 
un papel secundario.[16] Esta focalización práctica o manual 
tan restrictiva propicia que en sus concreciones curriculares 
se excluyan las dimensiones socioculturales,[16,49] como es el 
caso de la educación cívica.[19]

Investigación didáctica

Un análisis crítico acerca de cómo conceptualizar y lle-
var a la práctica la integración STEM supone considerar los 
siguientes puntos clave:

Las carencias teóricas que fundamenten y posibiliten la inte-
gración adecuada STEM

Las distintas materias que conforman el acrónimo tienen 
unos fundamentos conceptuales, procedimentales y episte-
mológicos propios que, según algunos autores,[36,50] hacen 
inviable su integración, más allá de situaciones puntuales o 
anecdóticas,[39] por lo que las conexiones entre materias de-
berían realizarse únicamente desde planteamientos que con-
serven la identidad de las mismas,[51] siempre teniendo como 
prerrequisito un conocimiento previo disciplinar profundo.[52]

Esta imposibilidad no permitiría otorgar a STEM un status 
epistemológico propio. Todo ello provoca que exista una falta 
de concreción de lo que supone realizar esta integración de 
materias.[53] Este marco teórico difuso, unido a la formación 
del profesorado como especialistas (normalmente de sólo una 
de las materias que integran el acrónimo STEM), hace que 
cuando esta aproximación interdisciplinar se impone obliga-
toriamente a todo el profesorado,[54] éste realice aproxima-
ciones superficiales e irrelevantes en sus intentos de conexión 
entre las distintas materias.

Entre los peligros que surgen en los intentos de esta fu-
sión disciplinar, otros autores señalan que se pueden gene-
rar serias lagunas conceptuales,[55] así como impedirse una 
adecuada visión de la estructura, fines y prácticas específi-
cas de cada una de las distintas disciplinas.[56] Éstas poseen 
conceptos estructurantes particularmente jerarquizados que 
requieren presentaciones y procesos de construcción singula-
res, que se difuminan o se distorsionan con esta nueva forma 
de trabajo.[57] Estos efectos se acrecientan por trivializaciones 
excesivas en los casos elegidos para la integración de mate-
rias.[55] Esta metodología que se centra esencialmente sobre 
lo práctico devalúa de forma relevante la enseñanza de la 
ciencia y de las matemáticas al desconsiderar como impor-
tantes las formas de pensamiento que permiten trabajar con 
ideas abstractas y modelos.[56] Además, esta minusvaloración 
del aspecto conceptual dificulta el aprendizaje del alumnado, 
ya que la terminología académica que se emplea en cada 

materia posee su significado concreto que debería hacerse 
explícito en cada contexto.[58] Esta barrera lingüística está 
asociada al empleo de un vocabulario específico que cobra 
distinto significado dependiendo del contexto particular en 
el que se emplea. Se pueden citar como ejemplos de léxico 
académico polisémico el término argumentación, que se con-
ceptualiza de forma diferente en ciencias y en matemáticas, 
así como la palabra modelo, que adopta un significado di-
ferente en ciencias y en ingeniería.

La existencia de un número escaso de estudios empíricos que 
muestren la efectividad de un modelo consolidado 

Existen múltiples estudios que muestran la efectividad 
de un tratamiento puntual integrado de dos o más materias 
STEM, fundamentalmente en lo que hace referencia al aspec-
to motivacional del alumnado,[59] aunque una revisión recien-
te concluye que esta forma de trabajo no es bien recibida 
por los estudiantes.[60]

Las distintas revisiones realizadas concluyen que no existe 
suficiente investigación empírica que muestre la efectividad 
de un modelo consolidado de integración STEM sostenido 
en el tiempo.[54,61]

Particularmente, los intentos de integración ciencias-mate-
máticas tienen una larga historia acerca de su escasa efecti-
vidad,[47,62] que se remonta a principios del siglo xx a partir 
del marco curricular establecido por Kilpatrick y Dewey. Por 
otro lado, los estudios que han analizado el impacto de la 
inclusión de la tecnología y la ingeniería en el currículum de 
ciencias no han encontrado soporte experimental que mues-
tre una mejora del conocimiento científico.[11] En una revisión 
reciente,[46] de los 548 artículos inicialmente obtenidos que 
respondían a un aprendizaje interdisciplinar STEM, finalmente 
únicamente se encontraron 11 trabajos que proporcionaran un 
verdadero soporte empírico sobre su mayor efectividad en el 
aprendizaje de los alumnos. Sin embargo, llaman la atención 
dos de estos once artículos seleccionados[63,64] por el esfuerzo 
realizado por sus autores para presentarse desde el enfoque 
STEM integrado. En realidad, uno de ellos[63] es básicamente 
un estudio de química sobre un trabajo práctico de electrólisis; 
análogamente, el otro[64] se corresponde a una acción dentro 
del campo de la biología, ya que discute una mejora especí-
fica en el aprendizaje de la genética. 

Finalmente, un aspecto no desdeñable es cómo realizar 
la evaluación del ámbito STEM,[52] ya que se debe pasar de 
una evaluación puramente disciplinar a otra que valore el 
conocimiento transdisciplinar. Thibaut[42] señaló la falta de 
criterios claros a la hora de evaluar proyectos STEM integrati-
vos. En este sentido, los profesores que trabajan en el ámbito 
STEM han indicado la dificultad de evaluar individualmente 
a los estudiantes, ya que su trabajo se realiza en grupo.[65]

Out-of-field teachers

Diversas investigaciones sobre la calidad de la enseñan-
za revelan que uno de los principales factores que deter-
minan el éxito del proceso de enseñanza/aprendizaje es 
la calidad del profesorado responsable de su desarrollo.[66] 
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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.

202EL MOVIMIENTO STEM EN EL CURRÍCULUM: ORIGEN, FUNDAMENTACIÓN Y ANÁLISIS CRÍTICO

www.analesdequimica.es An. Quím., 118 (3), 2022, 199-205

©
 2

02
2 

Re
al

 S
oc

ie
da

d 
Es

pa
ño

la
 d

e 
Q

uí
m

ic
a

josé elguero bertolini

www.analesdequimica.es

206
©

 2
02

1 
Re

al
 S

oc
ie

da
d 

Es
pa

ño
la

 d
e 

Q
uí

m
ic

a

An. Quím., 117 (3), 2021, 203-208

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.

Cuando un profesor tiene que enseñar fuera de su campo 
de especialización surgen serios problemas que afectan a la 
calidad del trabajo que se realiza en el aula. La problemática 
asociada a esta baja cualificación docente se enmarca en 
una línea de investigación muy potente denominada out-of-
field teachers, que se ha convertido en un aspecto central 
en el ámbito de la enseñanza de las ciencias.[67] Por ello, 
sorprende que en la metodología de STEM integrado un solo 
profesor sea quien se encarga normalmente de impartir todo 
el ámbito. Los profesores suelen tener formación inicial como 
especialistas de sólo una de las materias que componen el 
acrónimo. Esta circunstancia comporta tres problemas aso-
ciados: a) el profesorado STEM no tiene un conocimiento 
profundo de toda la materia a impartir (normalmente sólo 
de una parte), lo que supone que no se sienta ni seguro 
ni preparado[68] y que manifieste un número importante de 
errores conceptuales sobre conceptos fundamentales;[69] b) su 
conocimiento pedagógico (didáctico) de ese contenido (PCK, 
en sus siglas en inglés, a partir del trabajo de Shulman[70]) 
es muy limitado;[71] c) las dos limitaciones anteriores tienen 
consecuencias sobre la escasa preparación para diseñar 
la aproximación holística de la integración disciplinar que 
deben realizar.[54,72] Estas restricciones representan un serio 
obstáculo para generar una enseñanza apropiada en con-
textos STEM, ya que su escasa preparación está asociada 
con una baja confianza en su trabajo, lo que ocasiona una 
deficiente calidad de las clases y, en consecuencia, un bajo 
rendimiento académico de los estudiantes y una reducción 
de su motivación hacia el estudio.[73]

Aprendizaje por descubrimiento. La visión de la psicología cognitiva

El cuestionamiento de la instrucción directa por el profe-
sor, dejando que los alumnos construyan su propio apren-
dizaje mediante procesos de indagación autónoma sobre 
problemas cotidianos, ha demostrado ser un auténtico de-
sastre educativo.[74] A pesar de ello, las ideas de Bruner y de 
Dewey han emergido periódicamente bajo diferentes deno-
minaciones (aprendizaje por descubrimiento, experimental, 
basado en problemas o por indagación, entre otros)[75] hasta 
llegar a nuestros días, impregnando de forma relevante los 
planteamientos educativos que fundamentan los proyectos 
curriculares de países de la OCDE, según se ha señalado 
previamente. 

Los conocimientos actuales de psicología cognitiva acerca 
de cómo se aprende y cómo se organiza el conocimiento[76] 
permiten asegurar que el aprendizaje por descubrimiento 
es inefectivo.[77] En este ambiente de trabajo los alumnos 
se sienten frustrados y desorientados, generando al mismo 
tiempo errores conceptuales.[75] Estos resultados negativos se 
acrecientan cuanto mayor es el tiempo que el alumno trabaja 
en este ambiente.[78]

Los problemas reales de la vida diaria son muy com-
plejos. La memoria de trabajo que va a permitir filtrar e 
integrar la nueva información en la memoria a largo plazo 
tiene una capacidad muy limitada. Si estas situaciones no 
se acotan adecuadamente, se produce un bloqueo por tener 

que atender demasiados elementos a la vez, impidiendo que 
los alumnos aprendan significativamente, facilitando con ello 
un aprendizaje nulo o puramente memorístico. Es misión de 
los profesores administrar y graduar la información que se 
proporciona a los alumnos para que estos puedan procesarla 
adecuadamente.[79] Por ejemplo, la presentación y resolución 
por parte del profesor de problemas en situaciones concretas 
facilita el aprendizaje, ya que disminuye la carga cognitiva 
de la memoria de trabajo.[80]

Por otro lado, la psicología cognitiva[81] también señala 
que el trabajo de capacidades científicas procedimentales 
(como, por ejemplo, la resolución de problemas), es efectivo 
cuando se desarrolla en contextos específicos en los que 
la memoria a largo plazo tiene los conocimientos previos 
suficientes para poner en práctica esas habilidades. Si no 
se dispone de una adecuada estructura de conceptos en la 
memoria a largo plazo, esos procesos no se pueden desa-
rrollar, lo que cuestiona el pretendido efecto del trabajo de 
competencias o capacidades generales que presuntamente 
se pueden transferir a cualquier situación de aprendizaje. 

Diferentes estudios realizados a gran escala,[82] tomando 
como referencia pruebas internacionales, coinciden en seña-
lar que el aprendizaje por indagación abierto produce una 
merma del aprendizaje y que éste mejora considerablemente 
cuando el profesorado asume un verdadero papel protago-
nista en su papel de proporcionar conocimiento.

Teoría curricular. El conocimiento poderoso 

El enfoque pedagógico que promueve el aprendizaje por 
competencias desatiende el conocimiento,[83] ya que priva a 
los estudiantes de los aspectos teóricos de las distintas dis-
ciplinas,[84] devaluando la práctica instruccional al centrarse 
en aspectos casi exclusivamente prácticos,[85] lo que supone 
una desprofesionalización del profesorado.[86] Según algunos 
autores,[23] un aspecto esencial (junto a la calidad del profeso-
rado), que propicia que los alumnos puedan verdaderamente 
aprender, es la existencia de un currículum bien organizado, 
secuenciado y suficientemente detallado que facilite su com-
prensión y desarrollo por el profesorado.

Los conocimientos disciplinares son los que permiten al 
alumno desarrollar un conocimiento más amplio y más pro-
fundo que el que adquiere de su experiencia en su entorno 
cotidiano.[87] El conocimiento epistémico no se promueve 
en los estudiantes a partir del estudio de temas generales, 
asociados a competencias genéricas y procedimientos de 
indagación autónoma.[88] Esta carencia de una base que 
permita un pensamiento crítico dificulta a los alumnos una 
valoración de distintas concepciones que pueden competir 
entre sí a la hora de entender elementos básicos de su vida 
diaria. Por ello, la teoría curricular[89] cuestiona la tradición 
pedagógica paidocentrista basada en el marco instruccional 
articulado por Dewey.[29] En consecuencia, esta visión crítica 
descarta que el profesorado deba tener un papel secundario 
como simple facilitador del aprendizaje, ya que su función 
como profesional de la enseñanza debe ser la de actuar 
como autoridad pedagógica, fruto del análisis de su expe-
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Respuesta: el sol se convertirá en una gigante roja en 
5.000 millones de años, es decir, 5*103 * 106 = 5*109 

años. Como un año tiene 3.2 *107 segundos ≈ 2*107 se-
gundos, el Sol se convertirá en una gigante roja en aproxi-
madamente 1017 segundos.

Segunda pregunta: ¿cuánto tiempo falta para que se des-
aparezca el Universo?

Respuesta: entre 1014 y 1032 años. Es decir, según el 
razonamiento anterior, entre 1021 y 1039 segundos.

Tercera pregunta: ¿cuántas moléculas hay ahora?
Respuesta: ahora hay algo menos de 200 millones = 2*108.
Cuarta pregunta (múltiple): ¿Cuántas moléculas podrán sin-

tetizar los humanos? ¿A qué velocidad las pueden prepa-
rar?

Respuesta: supongamos, como hipótesis atrevida, que to-
dos los humanos pueden sintetizar unas 103 moléculas por 
segundo. En ese caso, podemos combinar los siguientes 
cálculos:

a) El Sol engulle a la Tierra (s) x moléculas s–1 = 1020 

moléculas
b) El Universo se extingue (s) x moléculas s–1 = entre 

1024 y 1042 moléculas, en promedio 1041. 

Por tanto, entre cuando ya no queden humanos y cuan-
do ya no quede nada (sopa isótropa) se habrán preparado 
entre 1020 y 1041 moléculas.

Quinta pregunta (múltiple): ¿cuántas moléculas quedarán 
por descubrir? ¿Hay un número finito o infinito de molécu-
las posibles? ¿Es el infinito únicamente un concepto mate-
mático?

Respuesta: Se han sintetizado moléculas enormes tales 
como el genoma de una bacteria con unos 600.000 pa-
res de bases (enlaces P-O). También se ha secuenciado 
una molécula de 2,3 *106 bases. La cuestión de si hay 
un número finito o infinito de moléculas posibles tiene una 
respuesta trivial: dado que el número de partículas elemen-
tales es finito (unas 1080) no se pueden preparar un número 
infinito de moléculas. En una publicación de 2006 nosotros 
razonamos así.[7] Copio la introducción:

A simple comparison between a CnH2n+2 alkane and its 
superior homologue C(n+1)H2(n+1)+2 allows to reach the fo-
llowing conclusions: the stability of, for instance, the 
central C-C bond cannot be identical for both molecules 
because only identical molecules have identical proper-
ties. It can increase monotonously, even by a minute 
amount, but this can be excluded a priori because it 
will lead to the absurd situation of an infinitely stable 
C-C bond. It can decrease and with a number n suffi-
ciently big, the bond would be no longer stable and 
the unquestioned paradigm would prove wrong. The 
possibility of an alternation, say even/odd, so common 
in chemistry has no consequences for the problem since 
it corresponds to compare CnH2n+2 with C(n+2)H2(n+2)+2.

En última instancia este razonamiento es una falacia, 
pues queda una tercera posibilidad que es la conclusión 

a la que llegamos y que recuerda la paradoja de Zenón 
de Aquiles y la tortuga: «cuando el número de carbonos 
aumenta, la energía de disociación del enlace CC cen-
tral tiende asintóticamente aun valor constante» (es fácil 
de comprender: el enlace CC central de un alcano de un 
millón de átomos de carbono no se va a ver modificado 
por añadir un CH3 al final de la cadena). Llamémoslo osci-
lación amortiguada.

Por tanto, como conclusión podemos afirmar: «hay un 
número infinito de moléculas teóricamente posibles, cuya 
síntesis efectiva solo está limitada por la cantidad de ma-
teria disponible».

Antes de concluir esta parte, vale la pena recordar los 
trabajos del químico suizo Jean-Louis Reymond (Universi-
dad de Berna).[8] Este autor se ha preguntado cómo están 
distribuidas las moléculas (limitadas a 17 átomos de C, 
N, O, S y los halógenos) en el espacio de muchas dimen-
siones que las caracterizan . Con ese «minúsculo» sub-
conjunto, ha generado 2 * 1011 moléculas (200 billones 
americanos). Un análisis en componentes principales para 
reducirlas a dos dimensiones muestra la distribución muy 
desigual de las moléculas, agrupadas en «clusters» y con 
enormes zonas vacías que reflejan más la historia de la 
química que una exploración racional. 

Recordemos que el número de moléculas que podemos 
preparar antes de desaparecer está comprendido entre 
1020 y 1042, números gigantescos si se comparan con las 
conocidas (108) y con las del conjunto de Reymond (1011).

Un hidrocarburo de talla relativamente modesta, 
C167H336 tiene más de 1080 isómeros. Relativamente mo-
desta porque se han sintetizado el C384H770 (lineal) y el 
C288H576 (anillo). Con 15 hexágonos se pueden construir 
74.107.910 bencenos condensados. Cuesta imaginarse 
las consecuencias de la explosión combinatoria.

Contar isómeros no es tarea de químicos teóricos sino 
de matemáticos o de químicos matemáticos, que tienen en 
Match una de sus principales revistas. El gran referente 
en este campo es George Pólya, un matemático húnga-
ro,[9] aunque contribuciones muy importantes son debidas 
a Alexandru T. Balaban.[10]

En este escenario tan general, podemos concluir que 
es tarea de los químicos teóricos predecir las propieda-
des de las moléculas desconocidas, de tal manera que se 
sinteticen aquellas que tengan las propiedades deseadas, 
de modo que el factor limitante no será la capacidad de 
síntesis (mil por segundo) sino la capacidad de cálculo 
(¿millones por segundo?).

Como ya hemos comentado en la Figura 6 la capa-
cidad de predicción es extremadamente variable. Pero 
tenemos millones de años por delante, salvo, claro, que 
cometamos un terrible error.

Lo que les pido no es nada fuera de lugar. Llevamos 
mucho tiempo haciendo predicciones, por ejemplo, usando 
modelos extratermodinámicos (Hammett, Taft, Kamlet, Ab-
boud, Elguero...)[11] que son a la química cuántica lo que 
el Calendario Zaragozano es al superordenador Cirrus de 
la AEMET (Figura 7).
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Respuesta: el sol se convertirá en una gigante roja en 
5.000 millones de años, es decir, 5*103 * 106 = 5*109 

años. Como un año tiene 3.2 *107 segundos ≈ 2*107 se-
gundos, el Sol se convertirá en una gigante roja en aproxi-
madamente 1017 segundos.

Segunda pregunta: ¿cuánto tiempo falta para que se des-
aparezca el Universo?

Respuesta: entre 1014 y 1032 años. Es decir, según el 
razonamiento anterior, entre 1021 y 1039 segundos.

Tercera pregunta: ¿cuántas moléculas hay ahora?
Respuesta: ahora hay algo menos de 200 millones = 2*108.
Cuarta pregunta (múltiple): ¿Cuántas moléculas podrán sin-

tetizar los humanos? ¿A qué velocidad las pueden prepa-
rar?

Respuesta: supongamos, como hipótesis atrevida, que to-
dos los humanos pueden sintetizar unas 103 moléculas por 
segundo. En ese caso, podemos combinar los siguientes 
cálculos:

a) El Sol engulle a la Tierra (s) x moléculas s–1 = 1020 

moléculas
b) El Universo se extingue (s) x moléculas s–1 = entre 

1024 y 1042 moléculas, en promedio 1041. 

Por tanto, entre cuando ya no queden humanos y cuan-
do ya no quede nada (sopa isótropa) se habrán preparado 
entre 1020 y 1041 moléculas.

Quinta pregunta (múltiple): ¿cuántas moléculas quedarán 
por descubrir? ¿Hay un número finito o infinito de molécu-
las posibles? ¿Es el infinito únicamente un concepto mate-
mático?

Respuesta: Se han sintetizado moléculas enormes tales 
como el genoma de una bacteria con unos 600.000 pa-
res de bases (enlaces P-O). También se ha secuenciado 
una molécula de 2,3 *106 bases. La cuestión de si hay 
un número finito o infinito de moléculas posibles tiene una 
respuesta trivial: dado que el número de partículas elemen-
tales es finito (unas 1080) no se pueden preparar un número 
infinito de moléculas. En una publicación de 2006 nosotros 
razonamos así.[7] Copio la introducción:

A simple comparison between a CnH2n+2 alkane and its 
superior homologue C(n+1)H2(n+1)+2 allows to reach the fo-
llowing conclusions: the stability of, for instance, the 
central C-C bond cannot be identical for both molecules 
because only identical molecules have identical proper-
ties. It can increase monotonously, even by a minute 
amount, but this can be excluded a priori because it 
will lead to the absurd situation of an infinitely stable 
C-C bond. It can decrease and with a number n suffi-
ciently big, the bond would be no longer stable and 
the unquestioned paradigm would prove wrong. The 
possibility of an alternation, say even/odd, so common 
in chemistry has no consequences for the problem since 
it corresponds to compare CnH2n+2 with C(n+2)H2(n+2)+2.

En última instancia este razonamiento es una falacia, 
pues queda una tercera posibilidad que es la conclusión 

a la que llegamos y que recuerda la paradoja de Zenón 
de Aquiles y la tortuga: «cuando el número de carbonos 
aumenta, la energía de disociación del enlace CC cen-
tral tiende asintóticamente aun valor constante» (es fácil 
de comprender: el enlace CC central de un alcano de un 
millón de átomos de carbono no se va a ver modificado 
por añadir un CH3 al final de la cadena). Llamémoslo osci-
lación amortiguada.

Por tanto, como conclusión podemos afirmar: «hay un 
número infinito de moléculas teóricamente posibles, cuya 
síntesis efectiva solo está limitada por la cantidad de ma-
teria disponible».

Antes de concluir esta parte, vale la pena recordar los 
trabajos del químico suizo Jean-Louis Reymond (Universi-
dad de Berna).[8] Este autor se ha preguntado cómo están 
distribuidas las moléculas (limitadas a 17 átomos de C, 
N, O, S y los halógenos) en el espacio de muchas dimen-
siones que las caracterizan . Con ese «minúsculo» sub-
conjunto, ha generado 2 * 1011 moléculas (200 billones 
americanos). Un análisis en componentes principales para 
reducirlas a dos dimensiones muestra la distribución muy 
desigual de las moléculas, agrupadas en «clusters» y con 
enormes zonas vacías que reflejan más la historia de la 
química que una exploración racional. 

Recordemos que el número de moléculas que podemos 
preparar antes de desaparecer está comprendido entre 
1020 y 1042, números gigantescos si se comparan con las 
conocidas (108) y con las del conjunto de Reymond (1011).

Un hidrocarburo de talla relativamente modesta, 
C167H336 tiene más de 1080 isómeros. Relativamente mo-
desta porque se han sintetizado el C384H770 (lineal) y el 
C288H576 (anillo). Con 15 hexágonos se pueden construir 
74.107.910 bencenos condensados. Cuesta imaginarse 
las consecuencias de la explosión combinatoria.

Contar isómeros no es tarea de químicos teóricos sino 
de matemáticos o de químicos matemáticos, que tienen en 
Match una de sus principales revistas. El gran referente 
en este campo es George Pólya, un matemático húnga-
ro,[9] aunque contribuciones muy importantes son debidas 
a Alexandru T. Balaban.[10]

En este escenario tan general, podemos concluir que 
es tarea de los químicos teóricos predecir las propieda-
des de las moléculas desconocidas, de tal manera que se 
sinteticen aquellas que tengan las propiedades deseadas, 
de modo que el factor limitante no será la capacidad de 
síntesis (mil por segundo) sino la capacidad de cálculo 
(¿millones por segundo?).

Como ya hemos comentado en la Figura 6 la capa-
cidad de predicción es extremadamente variable. Pero 
tenemos millones de años por delante, salvo, claro, que 
cometamos un terrible error.

Lo que les pido no es nada fuera de lugar. Llevamos 
mucho tiempo haciendo predicciones, por ejemplo, usando 
modelos extratermodinámicos (Hammett, Taft, Kamlet, Ab-
boud, Elguero...)[11] que son a la química cuántica lo que 
el Calendario Zaragozano es al superordenador Cirrus de 
la AEMET (Figura 7).

riencia, compartida con otros profesores, y de su profundo 
conocimiento disciplinar y didáctico.[90] 

Young[91] señala que el currículum no debe estar centrado 
en el alumno sino en intentar responder a la siguiente pregun-
ta: ¿Cuál es el conocimiento que un alumno (de secundaria, 
por ejemplo) tiene derecho a tener acceso? En su respuesta 
proporciona una serie de características de ese conocimien-
to:[89] a) se trata de un conocimiento en el que se puede confiar; 
b) resulta de mejor calidad que el que el alumno adquiere 
de su experiencia cotidiana, ya que le permite abrir nuevas 
ventanas de comprensión y entendimiento; c) aporta ideas y 
conceptos que le ayudan a pensar de una forma abstracta y a 
construir nuevos significados, potenciando con ello su desarro-
llo intelectual; d) las explicaciones que proporciona se pueden 
poner a prueba; e) está sujeto a revisión; f) se adquiere en ins-
tituciones especializadas; g) normalmente está asociado a un 
aprendizaje disciplinar, que proporciona parámetros especí-
ficos de contextualización. Esta distinción entre dos formas de 
conceptualizar:[92] 1) de forma teórica (científica) y 2) basada 
en experiencias cotidianas o de sentido común, cuestiona de 
forma muy significativa el aprendizaje por descubrimiento.[6]

Además, esta perspectiva curricular también pone en 
duda la efectividad de la integración de materias y un cu-
rrículum genérico, asociado todo ello a un planteamiento 
competencial,[85,93] ya que este conocimiento disciplinar[94] 
se adquiere en contextos específicos instruccionales, perfec-
tamente delimitados por las distintas materias impartidas por 
profesores especialistas. En este entorno académico el pro-
fesor se asegura de establecer tanto las relaciones existentes 
entre los conceptos de su materia como las conexiones que 
se pueden realizar con otras, así como de proporcionar ejem-
plos significativos de aplicación. Se debe destacar que este 
enfoque pedagógico resulta especialmente beneficioso para 
los estudiantes que provengan de entornos socioeconómicos 
desfavorecidos, ya que este conocimiento poderoso[95] es el 
único medio que poseen de ascender, por lo menos en el 
plano intelectual, desde sus circunstancias particulares. 

Finalmente, señalar que la teoría curricular plantea una 
objeción adicional al enfoque competencial, ya que éste es-
tablece que existen unas competencias generales como capa-
cidad de expresión práctica o método universal. Esta visión 
posee una deficiencia fundamental: esas competencias sólo 
toman sentido en contextos muy específicos, que están ligados 
a los conocimientos particulares que emanan de cada una de 
las materias para situaciones concretas. Por tanto, no sólo se 
cuestiona la fundamentación pedagógica de existencia de 
esas capacidades generales, sino que se pone en seria duda 
que el trabajo de STEM integrado sobre proyectos ‘de hacer’ 
permita una preparación adecuada para la futura vida labo-
ral, ya que la adquisición de una competencia específica no 
significa que se pueda transferir a otros contextos.[85]

Conclusiones

Los principios de índole económica y militar fundacionales 
del movimiento STEM, reavivados periódicamente en épocas 
de crisis, han propiciado que durante los últimos veinte años 

este acrónimo se haya consolidado con gran éxito para la 
enseñanza de las ciencias. Su enorme atractivo se ha con-
vertido en una acción pretendidamente salvadora que ha 
seducido a las autoridades educativas de muchos países, 
lo que ha provocado que se regulen cambios curriculares 
significativos en la enseñanza secundaria. 

Sin embargo, existe una gran confusión entre la comuni-
dad académica en lo que se refiere tanto a los principios teó-
ricos que inspiran esta visión disciplinar como a los aspectos 
prácticos que permiten su desarrollo efectivo en las aulas. La 
integración STEM no posee una definición conceptual clara 
y compartida. A ello se debe añadir que se han planteado 
serias dudas sobre la viabilidad de esta fusión de materias a 
partir del estudio de los principios epistemológicos de cada 
una de las distintas disciplinas del acrónimo. En cada caso, 
sus conceptos, su significado específico y su estructura singu-
lar tienen implicaciones relevantes acerca de cómo se deben 
presentar, organizar y secuenciar para su aprendizaje, lo 
que cuestiona enormemente que se pueda conseguir con éxi-
to la unificación de materias como alternativa pedagógica. 

La pretendida efectividad de la enseñanza STEM se ha 
examinado desde distintos marcos relacionados. En el campo 
de las didácticas específicas se han formulado una serie de 
objeciones, entre las que destacan: a) la falta de atención de 
las ciencias y las matemáticas, que pasan a tener un papel 
secundario; b) la ausencia de evidencia empírica acerca del 
éxito del enfoque STEM integrado auténtico, sostenido en el 
tiempo, más allá de acciones puntuales; c) la dificultad de 
la evaluación; d) la práctica imposibilidad de que la mayor 
parte del profesorado domine tanto los contenidos de todas 
las materias como su didáctica, así como la práctica de aula 
que implica su agrupación; e) la escasa calidad del aprendi-
zaje por descubrimiento, basado en aspectos eminentemente 
prácticos. Por su parte, la psicología cognitiva también es 
muy crítica por considerar que el profesorado debe tener un 
mayor protagonismo a la hora de ayudar en la organización 
del conocimiento de sus estudiantes. Un papel esencial del 
profesorado de cada materia es la de introducir conceptos 
y procedimientos, graduados según el nivel académico, así 
como proporcionar los ejemplos relevantes al alumnado, aco-
tando adecuadamente los problemas de estudio. De esta 
forma, se evita que su memoria de trabajo se sature por 
tener que enfrentarse a problemas reales abiertos, debido a 
que éstos poseen intrínsecamente muchos elementos a con-
siderar, lo que los hace cognitivamente muy complejos. Por 
último, la teoría curricular también proporciona nuevos ele-
mentos críticos, señalando la devaluación del conocimiento 
que se produce por un enfoque competencial, abogando 
por un conocimiento poderoso, desarrollado por profeso-
res especialistas a partir de un currículum bien organizado. 
La concreción en el aula de esta estructura curricular debe 
permitir al alumnado trascender más allá de su experiencia 
cotidiana mediante la construcción de ideas científicas que le 
posibiliten conceptualizar de una forma mejor y más segura, 
lo que supone dominar el leguaje académico[58] para razo-
nar, argumentar y debatir sobre cuestiones sociocientíficas. 
Finalmente, señalar otro aspecto relacionado que cuestiona 
el énfasis puesto en la pretendida adquisición de competen-
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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.

204EL MOVIMIENTO STEM EN EL CURRÍCULUM: ORIGEN, FUNDAMENTACIÓN Y ANÁLISIS CRÍTICO

www.analesdequimica.es An. Quím., 118 (3), 2022, 199-205

©
 2

02
2 

Re
al

 S
oc

ie
da

d 
Es

pa
ño

la
 d

e 
Q

uí
m

ic
a

josé elguero bertolini

www.analesdequimica.es

206
©

 2
02

1 
Re

al
 S

oc
ie

da
d 

Es
pa

ño
la

 d
e 

Q
uí

m
ic

a

An. Quím., 117 (3), 2021, 203-208

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.

cias generales (la resolución de problemas o el pensamiento 
crítico, por ejemplo). Estas capacidades o habilidades sólo 
cobran sentido asociadas a conceptos particulares en contex-
tos concretos, con dificultad de transferencia a otros terrenos, 
máxime si no se dominan los conocimientos necesarios.

De todos estos análisis se concluye que una aproximación 
interdisciplinar puede ser efectiva cuando ya se dominan los 
principios básicos de cada una de las materias a relacionar. 
Se infiere que las conexiones entre asignaturas se deben 
realizar desde cada uno de campos de estudio, en donde el 
papel de cada uno de los profesores especialistas es determi-
nante a la hora de elegir el momento y la duración en que se 
trabajan esos nexos y aplicaciones. Los cambios curriculares 
precisan un soporte sólido conceptual y un apoyo empírico 
que demuestre su posible validez. Con estos prerrequisitos 
se evitarían imposiciones y adhesiones acríticas a modas 
de escasa efectividad que ponen en peligro una apropiada 
formación académica del alumnado. 
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Respuesta: el sol se convertirá en una gigante roja en 
5.000 millones de años, es decir, 5*103 * 106 = 5*109 

años. Como un año tiene 3.2 *107 segundos ≈ 2*107 se-
gundos, el Sol se convertirá en una gigante roja en aproxi-
madamente 1017 segundos.

Segunda pregunta: ¿cuánto tiempo falta para que se des-
aparezca el Universo?

Respuesta: entre 1014 y 1032 años. Es decir, según el 
razonamiento anterior, entre 1021 y 1039 segundos.

Tercera pregunta: ¿cuántas moléculas hay ahora?
Respuesta: ahora hay algo menos de 200 millones = 2*108.
Cuarta pregunta (múltiple): ¿Cuántas moléculas podrán sin-

tetizar los humanos? ¿A qué velocidad las pueden prepa-
rar?

Respuesta: supongamos, como hipótesis atrevida, que to-
dos los humanos pueden sintetizar unas 103 moléculas por 
segundo. En ese caso, podemos combinar los siguientes 
cálculos:

a) El Sol engulle a la Tierra (s) x moléculas s–1 = 1020 

moléculas
b) El Universo se extingue (s) x moléculas s–1 = entre 

1024 y 1042 moléculas, en promedio 1041. 

Por tanto, entre cuando ya no queden humanos y cuan-
do ya no quede nada (sopa isótropa) se habrán preparado 
entre 1020 y 1041 moléculas.

Quinta pregunta (múltiple): ¿cuántas moléculas quedarán 
por descubrir? ¿Hay un número finito o infinito de molécu-
las posibles? ¿Es el infinito únicamente un concepto mate-
mático?

Respuesta: Se han sintetizado moléculas enormes tales 
como el genoma de una bacteria con unos 600.000 pa-
res de bases (enlaces P-O). También se ha secuenciado 
una molécula de 2,3 *106 bases. La cuestión de si hay 
un número finito o infinito de moléculas posibles tiene una 
respuesta trivial: dado que el número de partículas elemen-
tales es finito (unas 1080) no se pueden preparar un número 
infinito de moléculas. En una publicación de 2006 nosotros 
razonamos así.[7] Copio la introducción:

A simple comparison between a CnH2n+2 alkane and its 
superior homologue C(n+1)H2(n+1)+2 allows to reach the fo-
llowing conclusions: the stability of, for instance, the 
central C-C bond cannot be identical for both molecules 
because only identical molecules have identical proper-
ties. It can increase monotonously, even by a minute 
amount, but this can be excluded a priori because it 
will lead to the absurd situation of an infinitely stable 
C-C bond. It can decrease and with a number n suffi-
ciently big, the bond would be no longer stable and 
the unquestioned paradigm would prove wrong. The 
possibility of an alternation, say even/odd, so common 
in chemistry has no consequences for the problem since 
it corresponds to compare CnH2n+2 with C(n+2)H2(n+2)+2.

En última instancia este razonamiento es una falacia, 
pues queda una tercera posibilidad que es la conclusión 

a la que llegamos y que recuerda la paradoja de Zenón 
de Aquiles y la tortuga: «cuando el número de carbonos 
aumenta, la energía de disociación del enlace CC cen-
tral tiende asintóticamente aun valor constante» (es fácil 
de comprender: el enlace CC central de un alcano de un 
millón de átomos de carbono no se va a ver modificado 
por añadir un CH3 al final de la cadena). Llamémoslo osci-
lación amortiguada.

Por tanto, como conclusión podemos afirmar: «hay un 
número infinito de moléculas teóricamente posibles, cuya 
síntesis efectiva solo está limitada por la cantidad de ma-
teria disponible».

Antes de concluir esta parte, vale la pena recordar los 
trabajos del químico suizo Jean-Louis Reymond (Universi-
dad de Berna).[8] Este autor se ha preguntado cómo están 
distribuidas las moléculas (limitadas a 17 átomos de C, 
N, O, S y los halógenos) en el espacio de muchas dimen-
siones que las caracterizan . Con ese «minúsculo» sub-
conjunto, ha generado 2 * 1011 moléculas (200 billones 
americanos). Un análisis en componentes principales para 
reducirlas a dos dimensiones muestra la distribución muy 
desigual de las moléculas, agrupadas en «clusters» y con 
enormes zonas vacías que reflejan más la historia de la 
química que una exploración racional. 

Recordemos que el número de moléculas que podemos 
preparar antes de desaparecer está comprendido entre 
1020 y 1042, números gigantescos si se comparan con las 
conocidas (108) y con las del conjunto de Reymond (1011).

Un hidrocarburo de talla relativamente modesta, 
C167H336 tiene más de 1080 isómeros. Relativamente mo-
desta porque se han sintetizado el C384H770 (lineal) y el 
C288H576 (anillo). Con 15 hexágonos se pueden construir 
74.107.910 bencenos condensados. Cuesta imaginarse 
las consecuencias de la explosión combinatoria.

Contar isómeros no es tarea de químicos teóricos sino 
de matemáticos o de químicos matemáticos, que tienen en 
Match una de sus principales revistas. El gran referente 
en este campo es George Pólya, un matemático húnga-
ro,[9] aunque contribuciones muy importantes son debidas 
a Alexandru T. Balaban.[10]

En este escenario tan general, podemos concluir que 
es tarea de los químicos teóricos predecir las propieda-
des de las moléculas desconocidas, de tal manera que se 
sinteticen aquellas que tengan las propiedades deseadas, 
de modo que el factor limitante no será la capacidad de 
síntesis (mil por segundo) sino la capacidad de cálculo 
(¿millones por segundo?).

Como ya hemos comentado en la Figura 6 la capa-
cidad de predicción es extremadamente variable. Pero 
tenemos millones de años por delante, salvo, claro, que 
cometamos un terrible error.

Lo que les pido no es nada fuera de lugar. Llevamos 
mucho tiempo haciendo predicciones, por ejemplo, usando 
modelos extratermodinámicos (Hammett, Taft, Kamlet, Ab-
boud, Elguero...)[11] que son a la química cuántica lo que 
el Calendario Zaragozano es al superordenador Cirrus de 
la AEMET (Figura 7).
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años. Como un año tiene 3.2 *107 segundos ≈ 2*107 se-
gundos, el Sol se convertirá en una gigante roja en aproxi-
madamente 1017 segundos.

Segunda pregunta: ¿cuánto tiempo falta para que se des-
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Respuesta: entre 1014 y 1032 años. Es decir, según el 
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Tercera pregunta: ¿cuántas moléculas hay ahora?
Respuesta: ahora hay algo menos de 200 millones = 2*108.
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segundo. En ese caso, podemos combinar los siguientes 
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a) El Sol engulle a la Tierra (s) x moléculas s–1 = 1020 

moléculas
b) El Universo se extingue (s) x moléculas s–1 = entre 

1024 y 1042 moléculas, en promedio 1041. 

Por tanto, entre cuando ya no queden humanos y cuan-
do ya no quede nada (sopa isótropa) se habrán preparado 
entre 1020 y 1041 moléculas.
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una molécula de 2,3 *106 bases. La cuestión de si hay 
un número finito o infinito de moléculas posibles tiene una 
respuesta trivial: dado que el número de partículas elemen-
tales es finito (unas 1080) no se pueden preparar un número 
infinito de moléculas. En una publicación de 2006 nosotros 
razonamos así.[7] Copio la introducción:

A simple comparison between a CnH2n+2 alkane and its 
superior homologue C(n+1)H2(n+1)+2 allows to reach the fo-
llowing conclusions: the stability of, for instance, the 
central C-C bond cannot be identical for both molecules 
because only identical molecules have identical proper-
ties. It can increase monotonously, even by a minute 
amount, but this can be excluded a priori because it 
will lead to the absurd situation of an infinitely stable 
C-C bond. It can decrease and with a number n suffi-
ciently big, the bond would be no longer stable and 
the unquestioned paradigm would prove wrong. The 
possibility of an alternation, say even/odd, so common 
in chemistry has no consequences for the problem since 
it corresponds to compare CnH2n+2 with C(n+2)H2(n+2)+2.

En última instancia este razonamiento es una falacia, 
pues queda una tercera posibilidad que es la conclusión 
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aumenta, la energía de disociación del enlace CC cen-
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de comprender: el enlace CC central de un alcano de un 
millón de átomos de carbono no se va a ver modificado 
por añadir un CH3 al final de la cadena). Llamémoslo osci-
lación amortiguada.

Por tanto, como conclusión podemos afirmar: «hay un 
número infinito de moléculas teóricamente posibles, cuya 
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teria disponible».
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desta porque se han sintetizado el C384H770 (lineal) y el 
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las consecuencias de la explosión combinatoria.

Contar isómeros no es tarea de químicos teóricos sino 
de matemáticos o de químicos matemáticos, que tienen en 
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Como ya hemos comentado en la Figura 6 la capa-
cidad de predicción es extremadamente variable. Pero 
tenemos millones de años por delante, salvo, claro, que 
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