
www.analesdequimica.esAn. Quím., 119 (3), 2023, 195

©
 2

02
3 

Re
al

 S
oc

ie
da

d 
Es

pa
ño

la
 d

e 
Q

uí
m

ic
a

www.analesdequimica.es

algunas reflexiones sobre el futuro de la química computacional207

©
 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

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

E n agosto de 2023, la Fundación General de la Universi-
dad Politécnica de Madrid publicó el libro “Aprendizaje 

basado en la investigación” (ISBN: 978-84-09-45164-7). 
Se trata de una obra colectiva en la que han participado 55 
autores, coordinados por las profesoras Marina P. Arrieta 
Dillon y M. Victoria Alcázar Montero. Es un texto de 129 pá-
ginas, con 23 capítulos, agrupados en tres secciones, ideal 
para profesores de las distintas etapas educativas que deseen 
introducir la metodología experiencial recogida en el propio 
título del libro, en su práctica docente.

Como se anuncia en su prólogo, “este libro surge de la 
motivación de compilar distintas estrategias docentes sobre 
el Aprendizaje Basado en la Investigación (ABI) aportadas 
por docentes de las áreas de Ciencia, Tecnología, Ingeniería, 
Arte y Matemáticas”. Estas áreas, conocidas habitualmente 
por sus siglas en inglés, STEAM, constituyen un eje fundamen-
tal de la educación contemporánea, al suponer una de las 
competencias clave del sistema educativo, no solo en España 
sino en todos los países del entorno.

El ABI, entre otros aspectos, como el fomento de la implica-
ción activa del alumnado en su propio aprendizaje, pretende 
mejorar la transferencia de la actividad investigadora. Como 
tantas veces en educación, no se trata de una metodología 
o estrategia aislada, ni debe confundirse con la enseñanza 
tradicional, más rutinaria, llevada a cabo en las prácticas 
de laboratorio. Así, en la primera sección del libro, titulada 
“Innovación docente en ABI: experiencias en el aula”, se re-
cogen 9 capítulos en los que se describen casos en los que 
se implementa esta metodología junto con aspectos de aula 
invertida, gamificación, aprendizaje basado en problemas y 
realidad aumentada, por poner algunos ejemplos. 

La segunda sección se refiere a la “Innovación docente 
en ABI mediante experiencias en el laboratorio y otros esce-
narios”. A través de 7 capítulos se describen experiencias 
con talleres divulgativos en los que se unen arte y ciencia, 
ferias científicas llevadas a cabo en centros de educación 
secundaria por aprendizaje cooperativo, un escape room 
incorporado a prácticas de laboratorio, y otras actividades 
interesantes, como el desarrollo de herramientas para la 
mejora del aprendizaje experimental en el laboratorio con 
alumnos que presentan algún tipo de dificultad visual.

La última sección se dedica a la “Innovación docente ABI 
implementando aspectos de economía circular”, mediante lo 
que se otorga importancia a un modelo de producción y de 
consumo responsables con el medio ambiente. Los casos abor-
dados son la aplicación de la termodinámica de mezclas para 
buscar disolventes más sostenibles a partir de residuos agroa-
limentarios, el desarrollo de plásticos biobasados y biodegra-
dables, la revalorización de residuos plásticos generados en 

un campus, el diseño de dispositivos de laboratorio ‘a la carta’ 
mediante impresión 3D de residuos plásticos, el reciclado de 
papel y cartón, y la revalorización de residuos alimentarios 
generados en un centro educativo. En todos estos ejemplos 
se pretende la aplicación de la estrategia ABI en escenarios 
familiares para el alumnado, como es su propio centro for-
mativo, para fomentar la economía circular y otros conceptos 
involucrados en los objetivos de desarrollo sostenible (ODS).

El libro es accesible de forma gratuita en varias platafor-
mas, a las que se puede acceder fácilmente a través de busca-
dores. Por ejemplo, en la dirección https://short.upm.es/i608h 
se facilita la descarga completa.

En resumen, se considera que el libro aquí reseñado es un 
buen ejemplo de experiencias de Aprendizaje Basado en la 
Investigación, descritas por profesorado de diferentes etapas 
educativas (educación secundaria, formación profesional y 
enseñanzas universitarias), lo que enriquece su perspectiva. 
Con seguridad, esta obra puede ser de utilidad para docen-
tes que deseen implementar casos concretos de “situaciones 
de aprendizaje” (siguiendo la reciente nomenclatura en la 
legislación sobre educación) para el fomento de la adquisi-
ción de competencias específicas y transversales.

gAbriel Pinto cAñón

Grupo Especializado de Didáctica e Historia de la Física 
y la Química (GEDH) de las Reales Sociedades Españolas 

de Física y de Química.
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