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

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

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

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

Año Nivel de teoría Comentarios

1970 LCAO-SCF Roche & Pujol

1984 INDO, STO-3G Citan a Pujol

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

1998 6-31G* No citan a Pujol

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

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

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

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

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

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

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

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

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

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

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

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

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

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

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

En mayo de 2022, representantes de las 16 sociedades 
químicas de Chemistry Europe hicieron una declaración 

importante al elegir a ChemElectroChem como la primera 
denominación de su cartera de 19 revistas en pasar de un 
modelo de suscripción de pago por el lector a un modelo de 
acceso abierto de pago por el autor.

Chemistry Europe no es ajena a la publicación de acceso 
abierto. Desde el lanzamiento de la primera revista de ac-
ceso abierto propiedad de la sociedad, ChemistryOpen, 
que publicó su primer volumen en 2012, Chemistry Europe ha 
ampliado su cartera para incluir Analytical Science Advan-
ces y Electrochemical Science Advances y lanzó Chemistry-
Methods en 2021. Además, Chemistry Europe ha anunciado 
recientemente el lanzamiento de una nueva revista de acceso 
abierto, llamada ChemistryEurope. La revista homónima de 
acceso abierto se lanzará en 2023 y pretende representar los 
valores de la asociación mediante la publicación de artículos 
de alta calidad e impacto en todas las áreas de la química.

Los artículos de acceso abierto reciben una mayor vi-
sibilidad, descargas y citas con respecto a los artículos de 
suscripción, y están más fácilmente disponibles para los in-
vestigadores de todo el mundo, que pueden utilizarlos para 
elaborar y desarrollar sus investigaciones. El concepto de pu-
blicación en acceso abierto existe desde hace mucho tiempo, 
pero el panorama de la publicación en acceso abierto sigue 

evolucionando y aún no se ha visualizado cuál es el mejor 
camino para lograr la ciencia abierta. No obstante, Chemis-
try Europe sigue siendo ágil y se adapta a las necesidades 
cambiantes de la comunidad científica. Para complementar 
su cartera de revistas “born-gold”, Chemistry Europe ha dado 
ahora su primer paso hacia la transición de su actual cartera 
híbrida de revistas. El 18 de octubre de 2022, esta transición 
comenzó al reconfigurar el sistema de gestión de manuscri-
tos de ChemElectroChem (Editorial Manager), de modo que 
todos los artículos aceptados posteriormente se publicarán 
en acceso abierto bajo los términos de una licencia Creative 
Commons. Esto significa que ChemElectroChem está en cami-
no de ser totalmente de acceso abierto a partir del 1 de enero 
de 2023. Para obtener más información sobre esta transición 
y la motivación detrás de esta decisión, por favor lea también 
el Editorial de la Editora en Jefe de ChemElectroChem, la 
Dra. Kate Lawrence.

A través de la afiliación con Wiley, los autores de Chemistry 
Europe pueden beneficiarse de los acuerdos de transformación 
y de las cuentas de acceso abierto de Wiley, que se adaptan 
individualmente a las necesidades de cada miembro respecti-
vo. Por favor, diríjase a su equipo editorial para obtener más 
información así como el sitio web de Wiley Author Services, 
una gran herramienta para averiguar si su institución cubre 
los cargos por procesamiento de artículos (APC).

Las sociedades de Chemistry Europe 
están plenamente comprometidas  
con la publicación en acceso abierto

https://www.editorialmanager.com/celc/default2.aspx
https://chemistry-europe.onlinelibrary.wiley.com/doi/epdf/10.1002/celc.202200879
https://authorservices.wiley.com/author-resources/Journal-Authors/open-access/index.html



