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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

EDITORIAL
Según parece, la historia de que el Buda se sentó delante 

de un muro y 20 años después se levantó más sabio dista 
mucho de ser cierta. Aparentemente, hacia el año 520 d. C. 
apareció en China procedente de la India, un viejo, santo y 
sabio budista conocido como Bodhidharma. Este sabio fue 
quien se sentó de cara a un muro y permaneció en el más ab-
soluto de los silencios nueve años. Los motivos por lo que este 
buen hombre se sentó delante del muro, y lo que es más inte-
resante, los motivos por los que se levantó están incluidos en 
la doctrina budista. Puesto que mis conocimientos del budismo 
son escasos (en realidad no van más allá de haber leído Sidd-
hartha de Hermann Hesse allá cuando tenía dieciocho años, 
edad en la que uno es capaz de hazañas tan notables como 
esta), y, de momento, no está dentro de mis objetivos seguir 
las enseñanzas del Buda, lo que me llama la atención es que 
a los investigadores españoles nos impresione la paciencia 
(derivada probablemente de su sabiduría) de Bodhidharma. 

Entramos de lleno en un nuevo periodo de elecciones ge-
nerales que, si la Wikipedia no me miente son las decimoquin-
tas (quinceavas según el nuevo sistema que se ha impuesto en 
algunos medios informativos españoles, los hispanoparlantes 
americanos son todavía fieles al sistema ordinal clásico y co-
rrecto). Otra vez vamos de cabeza a un montón interminable 
de promesas que, dependiendo del resultado electoral, sin 
duda cambiarán algunas cosas, o no, ya veremos. Lo que sí es 
seguro es que de nuevo (y en este sentido estoy profetizando, 
ojalá me equivoque) la Ciencia brillará por su ausencia o será 
una promesa chiquitilla, de esas que si no se cumplen no pasa 
nada. No se hablará de planes de investigación, fondos para 
abordar estos planes, propuesta de cambios en la estructura 
de gestión de la Ciencia, etc. Por supuesto, lo que si se hará 
es prometer devolver el poder adquisitivo a los científicos, 
pero no como tales sino como funcionarios. 

Eso sí, y aquí no profetizo, esto es una certeza, el cam-
bio climático, la economía circular, el desarrollo sostenible, y 
temáticas relacionadas aparecerán en todos y cada uno de 
los discursos grandilocuentes y, por lo general, vacíos de con-
tenido de nuestros políticos, independientemente de si son de 
izquierdas o de derechas. Eso vende. ¿Pero quién leches va a 
hacer esos cuentos tan bonitos, fáciles de contar, pero que son 
realidades muy difíciles de ejecutar? Los científicos sin lugar 
a dudas. Esos seres pacientes, tanto o más que el Buda, que 
gruñen cuando les recortan los fondos de investigación, que se 
pelean por cuatro miserables euros para trabajar más, que si 
tienen suerte y les publican un artículo encima se ponen como 
locos. Los científicos son los que tienen que sacar adelante la 
investigación del país, no el político de turno que habla sin sa-
ber de ordenadores cuánticos, inteligencia artificial (por cierto, 
qué mala es la AI, hemos visto muchas películas de Terminators 
y esperamos ver muchas más antes del Armagedón que provo-
carán, como decía Labordeta, que nos vayamos “a la mierda”). 
¿O nos van a sacar las castañas del fuego los chinos que nos 
tienen cogidos por las ….. (que cada uno ponga aquí lo que 

quiera)? ¿O serán los gringos? ¿Quizás la Unión Europea? 
Porque, como sigamos así, que sean los científicos españoles 
no parece muy probable, y no por falta de capacidad o ganas. 

De momento la instalación de placas solares en mi casa, 
lo único que tiene español es el tejado y los técnicos que van 
a hacer el montaje. El resto es chino. Y no es porque sea más 
barato. Es que no hay otra cosa. Eso sí, para 2030 todos los 
coches van a ser eléctricos. ¿Serán las baterías españolas? Me 
da a mí que no. A lo mejor los cables de cobre y poco más.

¿Quousque tandem abutere, Catilina, patientia nostra? 
Esto caía en los exámenes de latín de mi época y, si alguien 
no lo entiende tenemos el traductor de Google (vade retro Sata-
nás, lo mismo hay una AI detrás). ¿Tenemos que aguantar otra 
vez que nos tomen el pelo con promesas sobre cómo va a me-
jorar la Ciencia en España? Seguimos en el camino Zen o de 
una vez empezamos a plantar cara a nuestros políticos, que, 
me consta que oyen pero no escuchan. No hago campaña por 
ningún partido. Exijo dejar de ser un budista sentado delante 
de un muro, porque no lo he elegido. Me han obligado a serlo. 
Quiero que la Ciencia (y su financiación, y su gobernanza, 
y su planificación) entren de lleno en la campaña electoral. 
Luego que cada uno vote a quien le parezca oportuno.

Si alguien piensa que no se puede hacer nada, que está 
todo perdido, que da igual…, bueno seguir sentado delante del 
muro es gratis. Lo que no es gratis es el futuro de los científicos 
de un país con un potencial increíble para hacer Ciencia, como 
hemos demostrado con cuatro perras, esfuerzo y ganas. Ahora 
tenemos la posibilidad de exigir lo que nos merecemos y lo que 
necesitamos para seguir avanzando. Dejemos de viajar en un 
tren, la investigación española, al que hace mucho tiempo se 
le terminó el combustible y se le rompió la máquina. El día que 
este tren se pare no podremos volver a ponerlo en marcha.

Termino con la versión correcta de una canción del maestro 
Carlos Cano, que otro de esos políticos leyó mal en televisión. 

No sé por qué te lamentas en vez de enseñar los dientes
Ni por qué llamas mi tierra a aquello que no defiendes
Si en vez de ser pajaritos fuéramos tigre bengala
A ver quién sería el guapito de meternos en una jaula

Gracias por leer
Miguel Á. Sierra

Editor General de Anales de Química.

Miguel Á. Sierra




