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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.

www.analesdequimica.es

algunas reflexiones sobre el futuro de la química computacional203

©
 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

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. 

Benjamín Rodríguez González (1941-2022)

E l pasado 16 de noviembre de 2022 falleció en Madrid 
Benjamín Rodríguez González, a los 81 años de edad. 

El Dr. Benjamín Rodríguez fue Profesor de Investigación del 
Instituto de Química Orgánica General del Consejo Superior 
de Investigaciones Científicas (IQOG-CSIC) y una de las figu-
ras más destacadas en el campo de los Productos Naturales 
en España. Su pérdida nos ha dejado desolados a todos 
los que compartimos con él trabajo científico y relaciones 
personales. Fue un gran investigador y un amigo excelente. 
Nunca le olvidaremos.

Benjamín Rodríguez nació en León el 16 de mayo de 
1941 en el seno de una familia de maestros. Su infancia y 
juventud se desarrolló a caballo entre la ciudad y el mundo 
rural, lo que le hizo una persona interesada en los recursos 
naturales y marcó sus intereses científicos a lo largo de su 
carrera. Cursó el Bachillerato en León y posteriormente se 
trasladó a Madrid donde realizó la Licenciatura en Ciencias 
Químicas en la Universidad Complutense de Madrid (UCM) 
entre 1958 y 1963. Al acabar la licenciatura obtuvo una 
beca del Consejo Superior de Investigaciones Científicas 
(CSIC) para realizar su tesis en el Departamento de Pro-
ductos Naturales del Instituto de Química Orgánica General 
bajo la dirección del Dr. Fernando Martín Panizo. El tema 
elegido, “Los componentes del “ecballium elaterium”. L. (cu-
curbitaceas)” le especializó en el campo de la Química de 
Productos Naturales, obteniendo el doctorado en Ciencias 
Químicas por la UCM en 1967. Realizó estancias posdoc-
torales en el Instituto de Productos Naturales Orgánicos del 
CSIC de Tenerife (1968) con el Prof. Antonio G. González y 
el Dr. José L. Bretón y en el Institut de Chimie des Substances 
Naturelles, CNRS, Gif-sur-Yvette, Francia (1969-1970) con 
el Dr. Pierre Potier. Ingresó en el IQOG en 1968 en el grupo 
de Productos Naturales, perteneciendo a este Centro hasta su 
jubilación en 2011. En este mismo año, uno de nosotros (S. 
Valverde) se incorporó como Colaborador Científico al mismo 
grupo de investigación de Productos Naturales. Desde enton-
ces hasta mi jubilación fuimos compañeros de trabajo en el 
apasionante mundo de Productos Naturales, disfrutando de 
nuestros hallazgos y solventando los escollos que surgían de 
nuestras investigaciones. Pero fuimos, además, algo mucho 
más importante, grandes amigos lo que nos hacía disfrutar 
de nuestro quehacer diario.

El estudio de los Productos Naturales en plantas, era un 
tema bastante extendido a nivel nacional e internacional. No 
en vano, una gran cantidad de medicamentos estaban rela-
cionados o tenían su origen en sustancias aisladas de plan-
tas. Como ejemplo se puede indicar que el Prof. Woodward 
(USA) obtuvo el Premio Nobel en 1965 por sus trabajos en 
la síntesis de alcaloides indólicos. En Francia en el Instituto de 

Química Productos Naturales (ICSN-CNRS) en Gif-Sur-Yvette, 
bajo la dirección del Dr. Potier, se encontró en las hojas del 
Taxus baccata un análogo al taxol, uno de los fármacos más 
usados en la quimioterapia del cáncer. El taxol se había 
aislado previamente de la corteza del Taxus brevifolia, lo 
que dificultaba el acceso a cantidades suficientes para cubrir 
una demanda considerable. La importancia del taxol y sus 
análogos sigue siendo enorme en el campo oncológico para 
el tratamiento de tumores sólidos.

El interesante mundo del estudio de los Productos Natura-
les no se iniciaba en el laboratorio. Previamente era necesa-
rio llevar a cabo un trabajo de campo destinado a escoger 
géneros que ofreciesen las mejores perspectivas tanto por 
su composición como por su presencia en nuestro país. Tras 
varios tanteos, nuestro grupo de investigación se centró en 
el estudio de plantas autóctonas del género Lamiaceae, ricas 
en terpenos. En esta tarea encontramos una inestimable ase-
soría en el Dr. Borja, de la cátedra de Botánica de la UCM. 
Una vez recolectada la planta y después de varios pasos de 
secado, extracción y purificación en los que colaboraban 
Narciso de la Hoz y Amparo Hernández, los productos puros 
obtenidos se caracterizaban mediante punto de fusión y po-
der rotatorio, información que permitía asignar una posible 
fórmula molecular a dichos compuestos. Las técnicas espec-
troscópicas disponibles para avanzar en la asignación de la 
posible estructura se basaban en el infrarrojo y una incipiente 
técnica de RMN. El IQOG (bajo la dirección del Prof. Lora 
Tamayo) apoyó las investigaciones de nuestro grupo facili-
tando la adquisición de un modesto aparato de RMN de 60 

OB I TUAR IO

Benjamín Rodríguez González (1941-2022)
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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).

283 OBITUARIO
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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).

MHz de Perkin-Elmer y posteriormente un nuevo instrumento 
de 100 MHz de mayor versatilidad. Benjamín Rodríguez era 
un químico vocacional casi predestinado a este tipo de labo-
res. Desde muy pronto recorrió gran parte de nuestro país 
recolectando las plantas que serían objeto de estudio, a veces 
por sí mismo o acompañado del Dr. Borja. Era impresionan-
te su capacidad para encontrar las plantas que buscaba. 
Posteriormente su tenacidad, rigor y habilidad le permitían 
detectar y aislar los nuevos componentes dentro de mezclas 
sumamente complejas y en las que prevalecían sustancias ya 
descritas. Estas mismas cualidades personales le permitían 
llegar a una asignación correcta para la estructura de esas 
sustancias, incluyendo su estereoquímica, haciendo un uso 
muy inteligente de las escasas técnicas de que se disponía 
en aquel momento. 

Como se ha indicado, la carrera de investigación del 
Dr. Benjamín Rodríguez se desarrolló en el campo de los 
Productos Naturales, tanto en el aislamiento, determinación 
estructural, reactividad, transformaciones y síntesis de me-
tabolitos secundarios de plantas superiores, especialmente 
diterpenoides de la familia Lamiaceae, como sobre su bio-
génesis e interacciones biológicas. A lo largo de más de 40 
años de investigación consiguió asignar las estructuras de 
cientos de nuevas sustancias químicas. Los resultados de sus 
trabajos están recogidos en más de trescientas publicaciones 
científicas aparecidas en revistas de ámbito internacional 
convirtiéndose en un referente para los que trabajan en este 
campo científico. Mantuvo numerosas colaboraciones con 
diversos grupos de investigación nacionales y extranjeros, 
entre los que merecen destacarse por su continuidad el “Di-
partimento di Chimica Organica” de la Universidad de Pa-
lermo, Italia (1971-2010, Profesores F. Piozzi, G. Savona y 
M. Bruno) y la Facultad de Farmacia de la Universidad de 
Lisboa, Portugal (1993-2011, Profesora M. F. Simões). 

Entre 1973 y 2000 dirigió cerca de una veintena de tesis 
doctorales. Fue profesor de “Química de Productos Natura-
les” (3er Ciclo) en el Departamento de Química Orgánica 
I de la Facultad de Ciencias Químicas de la UCM (1979-
1998, 2003-2006) y de “Cursos de Mestrado” en universi-
dades portuguesas (1984-2004). Además, dio conferencias 
y dictó cursos de su especialidad en numerosas universidades 
y centros de investigación europeos y sudamericanos. En el 
año 2005 fue uno de los quince científicos españoles que 
figuraban entre los más influyentes del mundo en sus respec-
tivas áreas.

La trayectoria científica del Dr. Benjamín Rodríguez le 
hizo acreedor de importantes reconocimientos como el Pre-
mio Nacional “Leonardo Torres Quevedo 1966” del CSIC, 

el “Premio a la Investigación 1970”, de la Real Sociedad 
Española de Química, para investigadores noveles, la Dis-
tinción de “Profesor Honorario” del Instituto Tecnológico y de 
Estudios Superiores de Monterrey, Nuevo León, México, la 
“Medalla Real Sociedad”, año 1981, concedida por la Real 
Sociedad Española de Química” o la “Medalla “Phytochemi-
cal Society of Europe. PSE Meeting-Lisbon 2000”, concedida 
por su importante contribución al desarrollo de la Química 
de Productos Naturales en Portugal. Además, fue nombrado 
Miembro del Jurado para la concesión del Premio Príncipe 
de Asturias de Investigación Científica y Técnica en 1986.

Benjamín Rodríguez estaba casado con Merche Plaza 
formando un matrimonio muy unido. Fueron, desde su ju-
ventud, compañeros en el trabajo y en la vida. Benjamín fue 
siempre un buen padre y abuelo y su familia constituía una 
de sus señas de identidad. Su pasión por la naturaleza le 
acompañó a lo largo de su vida y la compartió con su familia. 
Siempre tuvo el entusiasmo y necesidad de acercar a sus hijos 
Miguel, Jorge, Isabel y Pablo a las ciencias y al contacto con 
la naturaleza. Pasaba temporadas en la Montaña Central 
Leonesa, en el pueblo de su padre (Rodiezmo) y también en 
el pueblo de Villamoñico en el Valle de Valderredible (Can-
tabria) en la que fue la casa natal de su madre. Pero quizás 
el lugar que más marcó su vida familiar hasta su partida, 
fue el pequeño pueblo de Ciruelos de Pinar, en la provincia 
de Guadalajara, a pocos kilómetros del Alto Tajo y ubicado 
en la Rama Castellana de la Cordillera Ibérica. De aquellos 
tiempos han quedado impregnadas en sus hijos aquellas 
excursiones y lecciones sobre plantas y árboles, al mismo 
tiempo que siempre relataba acontecimientos curiosos de la 
historia de los pueblos o lugares que recorría, siendo ésta 
otra de sus grandes aficiones. Esta vocación, que salía de 
su corazón, la mantuvo con sus cinco nietos, (Mateo, Emma, 
Benjamín, Carlota y Gonzalo) y esta filosofía le llevaba a la 
alegría de vivir y a ser amable con sus semejantes. Siempre 
inculcó grandes valores en respeto, constancia, perseveran-
cia y justicia.

A Merche, a sus hijos Miguel, Jorge, Isabel y Pablo y a 
sus nietos les queremos hacer llegar todo nuestro pesar y 
nuestro cariño. Los que tuvimos el privilegio de colaborar con 
Benjamín y disfrutar de su amistad siempre le recordaremos 
como un investigador de talla universal, así como una perso-
na íntegra y generosa que siempre llevaremos en el corazón 
y en la memoria.

María Luisa J imeno Herranz. CSIC
Serafín Valverde López. CSIC




