
www.analesdequimica.es An. Quím., 119 (1), 2023, 6-7

©
 2

02
3 

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.
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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

Alegaciones al Proyecto de Orden por la que se establecen los requisitos 
para la verificación de los planes de estudios conducentes a la obtención 
de los títulos universitarios oficiales que habiliten para el ejercicio de la 
profesión de Maestra/o en Educación Primaria

L a Junta de Gobierno del Grupo Especializado de Didáctica 
e Historia de la Física y la Química, común a las Reales 

Sociedades Españolas de Física (RSEF) y de Química (RSEQ) aprobó por 
unanimidad, en su reunión de 9 de marzo de 2023, rechazar 
la propuesta que el Ministerio de Universidades ha abierto a 
audiencia pública para reformar los planes de estudio de los 
grados universitarios de Maestra/o en Educación Primaria, 
considerando que éstos no posibilitan la formación necesa-
ria para el desarrollo de las competencias curriculares en el 
alumnado de Educación Primaria, entre las que se encuentra 
la competencia matemática y competencia en ciencia, tecnología e inge-
niería (competencia STEM por sus siglas en inglés).

La investigación en didáctica de las ciencias y diferentes 
informes como “Enseñanza de las Ciencias en la Didáctica 
Escolar para Edades Tempranas en España” (ENCIENDE), 
publicado por la Confederación Española de Sociedades Científicas 
(COSCE) en 2011, han puesto de manifiesto la importancia de 
la formación científica en edades tempranas ya que la cons-
trucción por parte de los niños y las niñas de sus ideas sobre 
el mundo que les rodea tiene lugar durante esta etapa de sus 
vidas. De esta manera, se contribuirá al desarrollo de actitu-
des y valores positivos hacia las ciencias y a la superación de 
concepciones espontáneas (y erróneas) sobre distintas ideas 
científicas que dificultan el aprendizaje tras la etapa de la 
Educación Primaria. Se espera que al final de la enseñanza 
secundaria el alumnado esté científicamente alfabetizado, de 
tal manera que pueda utilizar principios y procesos científicos 
para resolver problemas de manera racional y para tomar 
decisiones de forma razonada. Por otro lado, no podemos 
olvidar la importancia del fomento de la competencia y las 
vocaciones STEM y la brecha de género que existen en estas 
áreas en el ámbito universitario, aspectos que tienen que ser 
también abordados desde edades tempranas.

En la actualidad es necesario proporcionar una formación 
científica a los niños y niñas de 6 a 12 años que les permita 
ir adquiriendo conocimientos, competencias y actitudes para 
involucrarse en problemas complejos como los planteados 
en nuestra sociedad (calentamiento global, agotamiento de 
recursos naturales, nuevas enfermedades, etc.).

Una formación científica de este calado requiere de 
maestras/os bien formadas/os, con sólidos conocimientos 
científico-tecnológicos y didácticos. En este sentido, la actual 
propuesta no solo no va a mejorar esta formación, sino que la infravalora 
de forma llamativa. Así, a lo sumo solo un 5% de la formación 

del futuro profesorado de primaria se dedicará a la enseñan-
za de cada una de las siguientes áreas clave en la formación 
de la ciudadanía: Matemáticas, Ciencias de la Naturaleza, 
Ciencias Sociales y Lengua Española. Y esto es así si escogen 
la especialidad denominada mención de Primaria, porque 
el futuro profesorado del resto de menciones propuestas 
(Audición y Lenguaje, Educación Física, Educación Musical, 
Lengua Extranjera o Pedagogía Inclusiva) tendrá a lo sumo 
un 2,5 % de su formación orientada a la enseñanza de cada 
una de estas áreas clave.

¿Cómo podrá un/a futuro/a maestro/a enseñar ciencias si apenas 
ha recibido formación para ello? La respuesta a esta pregunta, ba-
sada en las evidencias de los resultados de la investigación 
didáctica, es que la formación científico-didáctica recogida 
en esta propuesta es claramente insuficiente para dar cuenta 
del desarrollo de las competencias clave en el alumnado, 
particularmente de la competencia STEM.

Por otro lado, es muy importante a la hora de diseñar un 
plan de estudios de este grado conocer el punto de partida 
del alumnado y de los obstáculos iniciales que presentan en 
relación al conocimiento con el que llegan a las facultades 
de educación y las actitudes que tengan hacia unas materias 
u otras, ya que van a ser docentes generalistas y tendrán 
que impartir contenidos relacionados con todas las áreas 
de conocimiento. En este sentido, y con relación a las ciencias 
experimentales, la investigación ha puesto de manifiesto que:

a) Aproximadamente el 80% del alumnado que accede al Gra-
do en Maestro en Educación Primaria procede de una formación 
previa en humanidades y ciencias sociales. Es decir, que su 
último contacto con las ciencias proviene, en la gran 
mayoría de estos casos, de 3º de Educación Secun-
daria Obligatoria (14-15 años).

b) La mayoría de los futuros maestros, independientemente de su 
formación previa, presentan concepciones alternativas (y erró-
neas) sobre ideas científicas elementales que prevalecen 
durante años.

c) La mayor parte de los estudiantes de magisterio carece de los 
conocimientos científicos necesarios para afrontar una asignatura 
de Didáctica de las Ciencias Experimentales con un mínimo de 
garantías. 

d) La mayoría de este alumnado (alrededor del 75%), presenta 
actitudes negativas hacia la enseñanza y el aprendizaje de las 
ciencias cuando accede a la universidad, lo que suele ser el 
resultado de su “historia académica” relacionada con 
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