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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).
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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

1. La Química en la Universidad de Oviedo en los 
inicios del siglo xx

El establecimiento de estudios continuados de Ciencias en 
la Universidad de Oviedo data de hace poco más de un 
siglo. La Ley Pidal, de 1845, asignó a la Universidad de 
Oviedo las facultades de Filosofía, Jurisprudencia y Teología, 
formándose en la primera de ellas una sección de Ciencias.1 
En 1857, la Ley Moyano dividió las facultades de Filosofía 
de las universidades españolas en facultades de Filosofía y 
Letras y de Ciencias Exactas, Físicas y Naturales. Precisamen-
te al amparo de la Ley Moyano se crea en 1857 en la Uni-
versidad de Oviedo una primera Facultad de Ciencias, que 
sería clausurada tan solo tres años después. Los posteriores 
intentos de establecer estudios continuados de estas materias 

no cristalizarían hasta que en 1895 la Diputación Provincial 
de Asturias y el Ayuntamiento de Oviedo decidieron sostener 
económicamente la impartición de una licenciatura en Cien-
cias Físico–Matemáticas.2 Nueve años después, el Estado se 
hizo cargo de sufragar estos estudios.3

En los años de inicios del siglo xx, Canella Secades4 pre-
conizaba la importancia de los estudios de Química para la 
industria minera y metalúrgica asturiana. Pero aún hubo que 
esperar hasta 1913 para que se implantase en la Universi-
dad de Oviedo la Sección de Químicas de la Facultad de 
Ciencias.5 Debió ser una época típica de creación de Seccio-
nes de Químicas en universidades españolas, porque Cano 
Pavón6 señala que en 1910 fue establecida la de Sevilla y 
en 1913 la de Granada.

La implantación de la licenciatura en Química hizo tam-
bién necesaria la dotación en la Universidad de Oviedo de 

Resumen: Los Institutos del Carbón y de Química Aplicada de la Universidad de Oviedo fueron dos 
centros de investigación creados respectivamente en 1927 y 1933, siendo el segundo una ampliación 
del primero. Este artículo pretende poner de relieve el destacado nivel científico alcanzado por ambos 
centros, cuyos investigadores publicaron con frecuencia en medios internacionales. La variedad de 
trabajos realizados en el campo del carbón hace que pueda hablarse de la existencia de una actividad 
integral en torno a este combustible fósil, siendo especialmente destacados los resultados obtenidos en 
la hidrogenación del carbón en dispersión coloidal. Por otra parte, se llevaron a cabo estudios teóricos 
sobre la estructura de compuestos inorgánicos y experimentales sobre el desarrollo de métodos de 
análisis volumétrico con indicación potenciométrica del punto final, aprovechando la exaltación de 
las propiedades redox de determinados reactivos en medio alcalino. Las instalaciones del centro se 
vieron severamente afectadas en Octubre de 1934 y especialmente durante la Guerra Civil Española. 
Si bien en 1943 el centro se integró en el Patronato “Juan de la Cierva” del CSIC, no logró sobrevivir, 
desapareciendo su actividad a mediados de los años 40 del pasado siglo.

Palabras clave: Carbón mineral, Química Aplicada, Institutos de investigación, Universidad de Oviedo.

Abstract: The Institutes of Coal and Applied Chemistry of the University of Oviedo were two research 
centers created respectively in 1927 and 1933, the second being an expansion of the first. This article 
aims to highlight the outstanding scientific level achieved by both centers, whose researchers frequently 
published in international media. The variety of work carried out in the field of coal means that we can 
speak of the existence of a comprehensive activity around this fossil fuel, with the results obtained in the 
hydrogenation of coal in colloidal dispersion being especially notable. On the other hand, theoretical 
studies were carried out on the structure of inorganic compounds and experimental studies were carried 
out on the development of volumetric analysis methods with potentiometric indication of the end point, 
taking advantage of the exaltation of the redox properties of certain reagents in an alkaline medium. The 
center’s facilities were severely affected in October 1934 and especially during the Spanish Civil War. 
Although in 1943 the center was integrated into the “Juan de la Cierva” Board of Trustees of the CSIC, 
it did not manage to survive, its activity disappearing in the mid-40s of the last century.

Keywords: Applied chemistry, Coal, Research institutes, University of Oviedo.
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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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predicen.
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Figura 6. La complejidad del problema influye en el carácter predictivo de una teoría.

nuevas cátedras, siendo convocadas en aquel mismo año de 
1913 las de Química Orgánica7 y Química Inorgánica,8 que 
una vez cubiertas no tardarían en llevar a cabo labor inves-
tigadora en paralelo con la docente. En este artículo se pre-
sentan las actividades de dos institutos de la Universidad de 
Oviedo fundados a partir de dichas cátedras. Ambos centros 
desarrollaron una importante labor en los años 20 y 30 del 
pasado siglo, alcanzando como veremos un razonable nivel 
de publicación en medios internacionales. Sin embargo, con 
la única excepción de Bueno de las Heras,9 quien indicaba 
la existencia de “una cierta homologación internacional” al 
referirse a la actividad de la Sección de Químicas de Oviedo 
en la tercera década del pasado siglo, los autores de los 
escasos trabajos de tipo histórico existentes se han limitado 
por lo general a destacar la pobreza de medios de que se 
disponía y no tanto a examinar los resultados obtenidos. 
Creemos por ello justificado poner de relieve el nivel científico 
alcanzado por ambos centros de investigación. Por impera-
tivos de espacio, este artículo se limita a presentar ejemplos 
seleccionados de la importante producción científica de uno 
y otro centro. En otros trabajos pendientes de publicación se 
desarrollará y discutirá en detalle dicha amplia y destacada 
producción científica.

2. El Instituto del Carbón de la Universidad de Oviedo

En su discurso de apertura del curso 1927-28 de la Uni-
versidad de Oviedo,10 Benito Álvarez-Buylla Lozana (1879-
1941) (Fig. 1a), catedrático de Química Orgánica en dicha 
universidad, abogaba por la creación en la misma de un 
centro de investigación sobre el carbón mineral, exponiendo 
magistralmente su concepto del estado de conocimientos y 
perspectivas en las investigaciones sobre dicho combustible 
fósil. La biografía de Álvarez-Buylla ha sido desarrollada 
anteriormente por diferentes autores como Arribas Jimeno,11 
Martínez y Lastra12 y Díaz González13 y, mucho más deta-
lladamente, por su nieto Plácido Prada Álvarez-Buylla14, por 
lo que nos limitaremos a mencionar aspectos de su vida que 
fueron relevantes para su actividad científica. Álvarez-Buylla 
se licenció en 1902 en Ciencias, Sección de Fisicoquímicas, 
por la Universidad Central (hoy Complutense de Madrid). En 
ese mismo año se trasladó a hacer el doctorado a la Univer-
sidad de Bolonia (Italia), donde sería discípulo del famoso fo-
toquímico Giacomo Luigi Ciamician. En 1917, Álvarez-Buylla 
consigue por oposición la cátedra de Química Orgánica 
de la Universidad de Oviedo,15 que desempeñaría hasta su 
fallecimiento en 1941 (salvo una interrupción en 1937-40 
debida a un expediente de depuración).

En el texto de su discurso de 1927 antes citado, el autor 
identificaba los centros nacionales de investigación sobre car-
bón existentes en diferentes países, invitando a la creación de 
uno equivalente en España, y concretamente en Oviedo, para 
el que incluso proponía normas concretas de funcionamiento. 
También exponía su visión del estado de conocimientos sobre 
el origen y constitución del carbón, así como los fundamentos 
de los principales procesos de utilización del mismo, todo 
ello con profusión de datos bibliográficos. Su propuesta tuvo 

un resultado inmediato. Inicialmente la Diputación Provincial 
de Asturias, el Ayuntamiento de Oviedo y algunas empresas 
aportaron sumas de dinero con las que hacer frente a los 
gastos del centro. Pero es bien conocido que pocos años 
después las subvenciones al Instituto del Carbón cayeron 
drásticamente, por lo que tuvo que sobrevivir largo tiempo sin 
recibir prácticamente ayuda ni de las autoridades regionales, 
ni de las estatales, ni de las empresas.

Para Álvarez-Buylla, trabajar sobre carbón representaba 
un gran cambio con respecto a su anterior investigación en 
síntesis orgánica con magnesianos. En el primer trabajo que 
hemos identificado como realizado en el Instituto del Carbón 
de la Universidad de Oviedo, Álvarez-Buylla y Pertierra16 es-
tudiaron la reacción entre los componentes del gas de agua, 
hoy conocida como síntesis de Fischer-Tropsch. Esta había 
sido descubierta tan solo tres años antes17 y representaba un 
método indirecto de transformación de carbones en combus-
tibles líquidos. Operando a baja temperatura (254 ºC), los 
autores consiguieron mejorar el rendimiento en hidrocarburos 
con respecto al hasta entonces informado en la bibliografía. 

El coautor del anterior trabajo y colaborador más prolífi-
co de Álvarez-Buylla, José Manuel Pertierra Pertierra (1903-
2002) (Fig. 1b), se licenció en Ciencias Químicas por la 
Universidad de Oviedo en 1925 y llevó a cabo en dicha 
universidad su tesis doctoral, titulada “Hidrogenación de un 
carbón”. Esta tesis fue defendida en la Universidad Central 
en 1930 y sería publicada diez años después por el Instituto 
del Carbón de la Universidad de Oviedo. La Figura 2 muestra 
la portada de esa edición de 1940 de la tesis.18 Siguien-

   

   
Figura 1. Fotografías, como profesores, de Benito Álvarez-Buylla Lozana (a), José Manuel Pertierra 

Pertierra (b), Carlos del Fresno Pérez del Villar (c) y María del Rosario Álvarez-Buylla Álvarez 
(d), Tomadas de orlas de las promociones de 1941, 1940, 1947 y 1947, respectivamente.

(a) (b)

(c (d)
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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).
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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).

do los trabajos desarrollados por Friedrich Bergius sobre la 
conversión directa de carbones en combustibles líquidos,19 
Pertierra investigó la hidrogenación de una hulla de gas pro-
cedente del pozo “María Luisa” (Sociedad Duro-Felguera), 
estudiando los efectos de la temperatura, la presión y el 
tiempo sobre el rendimiento en productos líquidos; el auto-
clave utilizado por Pertierra podía operar a 450-470 ºC y 
260-300 atmósferas. En uno de los tres artículos derivados 
de su tesis, relativo a los productos líquidos de la hidrogena-
ción del carbón,20 Pertierra concluyó que los porcentajes de 
compuestos fenólicos (fenol, o- y m-cresoles, catecol) y bási-
cos (piridina, 2,4-lutidina) eran mayores que en el alquitrán 
primario del correspondiente carbón.

Figura 2. Portada de la tesis doctoral de José Manuel Pertierra Pertierra. Adaptada  
y reproducida de la ref. 18.

Entretanto, Álvarez-Buylla investigaba sobre la pirólisis 
de carbones asturianos. Los estudios a baja temperatura a 
escala de laboratorio (ensayos Gray-King y Fischer-Schrad-
er) mostraron un comportamiento óptimo para un carbón 
procedente de Mieres, obteniéndose una baja proporción 
de fenoles;21 un estudio posterior a escala semi-industrial con 
el mismo carbón reveló una concordancia razonable con los 
resultados obtenidos en el laboratorio.

La Third International Conference on Bituminous Coal, 
celebrada en Pittsburgh en 1931, fue el escenario elegido 
por Pertierra para presentar a la comunidad científica sus 
hallazgos en el campo de la extracción de una hulla típica de 
coque (con un 24,3% de materias volátiles) mediante anilina, 

piridina, quinoleína y alquitrán de baja temperatura.22 De 
este modo consiguió disolver entre el 80 y el 92% en peso 
del carbón, cifra muy superior a las obtenidas hasta aquella 
fecha por otros investigadores, y comprobó por microscopía 
la existencia en los extractos de micelas y de movimiento 
browniano. El autor hipotetizaba que en el proceso de hidro-
genación el disolvente inicia su acción dispersando parte del 
carbón en forma de coloide, lo que debería facilitar mucho 
su reacción con el hidrógeno.23

Posteriormente, Pertierra avanzó en el estudio de la dis-
persión coloidal utilizando lignito en lugar de hulla.24 El gra-
do de solubilización total conseguido con el lignito “Gualdo 
Cataneo” fue atribuido al efecto combinado del catalizador 
utilizado y las condiciones de operación del reactor. Estos 
experimentos fueron realizados en 1933 en el Instituto de 
Química Industrial, de la Real Escuela de Ingeniería de Milán, 
donde Pertierra se trasladó para trabajar con M.G. Levi.

Otro trabajo de Pertierra de la misma época25 profundizó 
en el estudio de la acción de diferentes productos (alquitrán 
primario industrial, fenol, aceite de antraceno, fueloil de 
petróleo) como disolventes del carbón para la preparación 
de las suspensiones coloidales. En este caso se alcanzaron 
rendimientos de solubilización de hasta el 94,7%, (este úl-
timo, utilizando aceite de antraceno). Paradójicamente, al-
gunas publicaciones de Pertierra de esa época en medios 
internacionales26,27 representan esencialmente “variaciones 
sobre el mismo tema”, ya que por lo general ensayaron dife-
rentes condiciones de operación y/o disolventes alternativos 
o mezclas de los mismos (por ejemplo, fenol-tetralina)28,29 
como contribuciones a reforzar la idea de la existencia de 
carbón en forma de dispersión coloidal bajo las condiciones 
propias de la hidrogenación a presión, y por supuesto, sus 
efectos beneficiosos para la denominada berginización del 
carbón.

3. El Instituto de Química Aplicada de la Universidad 
de Oviedo. La Sección de Metalurgia

En 1933 se decidió aunar los esfuerzos investigadores del 
Instituto del Carbón con los de la Cátedra de Química Inorgá-
nica de la Universidad de Oviedo, creándose el Instituto de 
Química Aplicada que englobaba entre otras a las dos insti-
tuciones anteriores. Este tuvo un pormenorizado estatuto30 en 
el que se indicaba que el nuevo centro constaría de dos sec-
ciones a las no se asignaban nombres concretos; documentos 
posteriores muestran que se denominaron de Combustibles y 
de Metalurgia. En 1934 se añadió una tercera sección de-
nominada de Tecnología General, cuyo director era Ramón 
de Izaguirre Porset (1899-1952), nombrado muy poco antes 
catedrático de “Química Teórica o Física” de la Universidad 
de Oviedo y que llegaba precedido de una singular labor 
investigadora en química de superficies y coloides.31,32,33,34 
Quizá debido a su incorporación muy próxima a los grandes 
destrozos en la Universidad de Oviedo de los que hablare-
mos más adelante, esta tercera sección fue mucho menos 
productiva que las otras dos.35 En la postguerra, de Izaguirre 
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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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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.

desarrollaría actividades tanto de gestión universitaria como 
industriales.36

Iniciamos el examen de las actividades del Instituto de 
Química Aplicada presentando de manera muy condensada 
la labor previa de la Cátedra de Química Inorgánica de la 
Universidad de Oviedo, que en 1933 no partía ni mucho 
menos de cero sino que existía en ella labor investigadora 
prácticamente desde el nombramiento en 1916 del primer 
catedrático de esta materia en dicha universidad,37 Emilio 
Jimeno Gil (1886-1976), cuya biografía ha sido desarrollada 
por Calvo.38 Jimeno Gil permanecería en la Universidad de 
Oviedo hasta 1924, iniciando una línea de trabajo sobre 
metalografía.39 Su discípulo más destacado en Oviedo fue 
Carlos del Fresno Pérez del Villar (1897-1958) (Fig. 1c), 
quien en 1929 le sucedería en la cátedra. Licenciado en 
Ciencias Químicas por la Universidad de Oviedo en 1917, 
obtuvo el grado de doctor por la Universidad Central en 
1923 mediante una tesis dedicada al estudio por metalogra-
fía de la micro- y macroestructura de soldaduras en carriles 
de tranvías.

Del Fresno publicó en los Anales y en revistas alema-
nas varios artículos de tipo teórico sobre la estructura de 
compuestos inorgánicos, por ejemplo sobre la relación entre 
volumen atómico y número atómico40 o la energética de la 
formación del compuesto HCl٠HBr.41 En un trabajo general 
sobre los cambios de volumen en la formación de compuestos 
binarios42 el autor presentaba conclusiones globales para las 
tendencias en haluros/hidruros, óxidos y sulfuros.

Sin embargo, la mayor parte de la producción científi-
ca de del Fresno fue de tipo electroquímico, consecuencia 
de una fructífera estancia que realizó con E. Müller en el 
Laboratorio de Electroquímica de la Technische Hochschu-
le de Dresde (Alemania). En 1925 aparecen sus primeros 
artículos sobre valoraciones potenciométricas de perman-
ganato con oxalato y de halógenos con ferrocianuro [hexa-
cianoferrato (II)]. En 1929, del Fresno y Valdés desarrollaron 
métodos de valoración potenciométrica con ferricianuro 
[hexacianoferrato (III)] de calcio en disolución alcalina. Los 
aplicaron primeramente a la determinación de vanadio e 
hidrosulfito (ditionito)43 y a continuación a los elementos 
As, Sb, Sn y Tl.44

Los artículos que vienen a continuación fueron publicados 
una vez integrado el grupo de del Fresno en el Instituto de 
Química Aplicada de la Universidad de Oviedo. Un conjunto 
de trabajos, todos ellos firmados por del Fresno y Mairlot, 
tienen en común el desarrollo de métodos de valoración po-
tenciométrica en disolución alcalina con sulfato de vanadilo. 
Aplicaron este compuesto como reactivo para la determina-
ción de cromatos,45 oro,46 cromato y ferricianuro (valoración 
simultánea)47 y cobre y plata.48 Un largo artículo49 de 1933 
compendiaba este conjunto de trabajos sobre potenciome-
trías. El modo operatorio involucraba el uso de una vasija de 
valoración cerrada y con atmósfera inerte (Fig. 3) donde se 
colocaban la sustancia a valorar y el agente alcalinizante. De 
este modo, la disolución generada de V(IV) en medio alcalino 
no entraba nunca en contacto con el aire; sin embargo, la 
disolución ácida de VOSO4, estable al aire, no precisaba 
de especiales precauciones para su manejo.

Muestra de la actividad internacional de del Fresno son su 
informe, conjuntamente con Giral,50 sobre la VIII Conferencia 
de la IUPAC celebrada en Varsovia y el hecho de ser invitado 
en 1933 a ser uno de los pocos científicos españoles asis-
tentes a una reunión (celebrada en Santander) preparatoria 
de la IX Conferencia de la IUPAC, que tendría lugar al año 
siguiente en Madrid con considerable éxito.51 La reunión de 
Santander fue la primera conferencia científica celebrada 
en La Magdalena y contó con la asistencia de dos premios 
Nóbel, Fritz Haber y Richard Willstätter.52

La Universidad de Oviedo sufrió dos destrucciones sucesi-
vas en la Revolución de Octubre de 1934 y durante la Guerra 
Civil. Debido a su lugar de ubicación en el hoy denominado 
Edificio Histórico (en la zona donde actualmente se encuentra 
el Paraninfo), las cátedras de Química Inorgánica y Química 
Orgánica sufrieron los efectos de un incendio ocurrido el 13 
de octubre de 1934, pero no así todas las instalaciones del 
Instituto de Química Aplicada, como veremos en la Sección 
4 de este trabajo. En cuanto a los medios humanos, Carlos 
del Fresno fue expedientado en 1937 y en 1940 sufrió un 
traslado forzoso a la Universidad de Murcia, permitiéndosele 
volver a la de Oviedo en 1941. Estos hechos tuvieron lógi-
camente una muy negativa repercusión sobre la actividad 
científica del Instituto.

Al inicio de la postguerra, el sistema económico de au-
tarquía imperante en España generaba una acuciante nece-
sidad de desarrollar tecnología propia, lo que hizo que se 
potenciara la investigación de carácter aplicado,53 especial-
mente en Tecnología Química.54 Debido a ello, los pocos 
centros españoles que trabajaban en este último campo fue-
ran invitados a integrarse total o parcialmente en la división 
de carácter tecnológico del CSIC, el Patronato “Juan de la 
Cierva” (PJC). El Instituto de Química Aplicada de la Univer-
sidad de Oviedo lo haría totalmente en 1943,55 (aunque por 
poco tiempo, como veremos al final de la Sección 4) teniendo 
una efímera recuperación bajo la dirección de José María 

Figura 3. Matraz de reacción para las valoraciones potenciométricas con VOSO4 en medio fuertemente 
alcalino. Adaptada y reproducida de la ref. 49.
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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).
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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).

Fernández-Ladreda Menéndez-Valdés (1885-1954), quien 
había hecho la carrera militar en Artillería además de ser 
licenciado (1924) y doctor (1928) en Ciencias Químicas. En 
1943 es nombrado catedrático de Química Orgánica de la 
Universidad de Oviedo, a donde se trasladó desde la Univer-
sidad de Sevilla precisamente al objeto de dirigir el Instituto 
de Química Aplicada. Fernández-Ladreda poseía amplia ex-
periencia investigadora en materiales metálicos como cobre y 
latón, adquirida primero en el Laboratorio de Investigaciones 
Físicas, de Madrid56 y después en la Fábrica de Metales de 
Lugones, de la Sociedad Industrial Asturiana.57,58

La Memoria del CSIC de 194459 indica que en el la-
boratorio de Metalurgia del Instituto de Química Aplicada 
existían en ese año dos temáticas de trabajo sobre flotación 
de minerales y potenciometrías. En la primera línea, del Fres-
no y Arias Fernández60 estudiaron la flotación de minerales 
complejos procedentes de dos minas situadas en Villamanín 
(León) y Cabrales (Asturias), concluyendo que era posible 
mediante flotación enriquecer la mena en los metales de 
mayor valor (Co, Cu y Ni). El trabajo sobre potenciometrías, 
cuyos autores eran del Fresno y Álvarez Piquero,61 derivado 
de otro publicado seis años antes sobre la valoración de 
mercurio con sulfato de vanadilo,62 aprovechaba el fuerte 
carácter oxidante en medio alcalino del tetrayodomercuriato 
de potasio, K2[HgI4] para producir la oxidación cuantitativa 
de compuestos de As(III) y Sb(III). Los autores consideraron los 
resultados como satisfactorios (errores del orden del 1%). Es-
tos trabajos de 1944 son los últimos que hemos identificado 
donde figure la filiación del Instituto de Química Aplicada, 
siendo también las últimas publicaciones que hemos detecta-
do de del Fresno, quien no obstante permanecería en activo 
como catedrático hasta su fallecimiento en 1958.

4. La Sección de Combustibles del Instituto de Química 
Aplicada

En la época de creación del Instituto de Química Aplicada 
(1933) Álvarez-Buylla y Pertierra trabajaban en la síntesis de 
moléculas orgánicas oxigenadas (anhídrido ftálico) por oxi-
dación parcial de derivados del carbón (naftaleno, o-xileno), 
utilizando para ello un catalizador selectivo (V2O5) que no 
llevase a la oxidación total.63 Pertierra también investigó en 
esos años en el campo de la coquización, que abordó en 
un primer estudio64 sobre las propiedades de un carbón (del 
pozo “San Pedro”, de Hulleras del Turón) que determinaban 
la obtención a partir del mismo de coque de buena calidad; 
concluía que, entre los litotipos, el vitreno poseía las mejo-
res propiedades coquizantes, ocurriendo lo contrario con el 
fuseno. Varios años después, el mismo autor65 ampliaría la 
investigación de carbones para coque de la misma empresa 
utilizando una mayor variedad de muestras y deduciendo 
que, mediante mezclas apropiadas y aplicando el análisis 
petrográfico, sería posible el mejoramiento de la resistencia 
mecánica y reactividad del coque.

María del Rosario Álvarez-Buylla Álvarez (Fig. 1d), hija 
y colaboradora de B. Álvarez-Buylla, publicó, sin coautor, 

dos trabajos que se separan considerablemente de la tóni-
ca del resto de los producidos por esta sección. En uno de 
ellos, sobre la aplicación de los rayos X a los combustibles 
sólidos,66 comparaba las radiografías obtenidas con carbo-
nes con distinto contenido en materia mineral, infiriendo la 
aplicabilidad de la técnica a la depuración de carbones. En 
el otro trabajo la autora determinó las concentraciones de 
arsénico presentes en seis hullas de Asturias y dos lignitos de 
Galicia utilizando una técnica colorimétrica.67 Los resultados 
mostraron concentraciones entre 8,5 y 43,5 μg de As por 
g de carbón. Es importante señalar la excelente concordan-
cia con el intervalo de concentraciones de As en carbones 
aceptado actualmente: entre 0,5 y 80 μg/g de carbón.68,69

Tal como lo señalamos anteriormente para la Sección de 
Metalurgia, la cátedra de Química Orgánica de la Univer-
sidad de Oviedo fue destruida por un devastador incendio 
ocurrido en octubre de 1934, pero no así todas las instala-
ciones del Instituto de Química Aplicada. En este contexto es 
muy informativo un testimonio de Pertierra,70 que indica que 
la destrucción de la Universidad de Oviedo en 1934 había 
dejado a salvo el llamado Pabellón de Ciencias y algunos 
instrumentos (instalación de altas presiones, equipo para la 
síntesis de metanol)71 que se encontraban situados en preca-
rio en un modesto tendejón en los jardines de la Universidad. 
Pero solo sobrevivirían durante dos años, ya que, como es 
bien conocido, la Guerra Civil arrasó todas las instalacio-
nes de la Universidad de Oviedo. En cuanto a los medios 
humanos, Álvarez-Buylla fue expedientado y separado del 
servicio como catedrático en 1937, no siendo reintegrado 
hasta 1940. Este hecho y su casi inmediato fallecimiento en 
1941 afectarían profundamente al Instituto de Química Apli-
cada añadiéndose a la destrucción de sus medios materiales.

En uno de los artículos sobre combustibles que realizó 
en la postguerra, Pertierra72 estudió muestras de carbón de 
diferentes minas de la Sociedad Duro-Felguera. El trabajo 
incluyó la medida de curvas de lavabilidad, propiedades 
plásticas y estudios de pirólisis a baja temperatura (550 ºC) 
y del alquitrán primario, incluyendo el fraccionamiento de 
éste. Pertierra también investigaría en este período acerca 
del papel de la presión interna de los líquidos disolventes del 
carbón en el proceso de dispersión del mismo.73 Con ello bus-
caba reforzar su hipótesis sobre la solubilización del carbón 
como prerrequisito para disponer de una mayor superficie 
para la reacción con el hidrógeno en el proceso Bergius.

En su discurso de apertura del curso académico 1943-44 
de la Universidad de Oviedo,74 Lucas Rodríguez Pire, enton-
ces decano de la Facultad de Ciencias, hizo propuestas sobre 
aquello que se debería potenciar en el Instituto de Química 
Aplicada. Lamentablemente, sus sugerencias no servirían de 
mucho ya que en 1945 el director de este instituto, Fernán-
dez-Ladreda, fue nombrado casi simultáneamente catedrático 
de Química Industrial de la Universidad de Madrid y ministro 
de Obras Públicas. Su marcha a Madrid debió dar al traste 
con la tarea investigadora de este instituto, que nunca más 
volvió a figurar en las memorias del CSIC o del PJC.

Por otra parte, en 1941 Pertierra fue nombrado cate-
drático de la Universidad de Santiago de Compostela, tras-
ladándose de allí a Barcelona en 1948 y no volviendo a 
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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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20.000 € en química teórica. 

La frugalidad de la QT ha llevado a muchos países, 
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nivel. En todo caso, no es bueno para la imagen de la 
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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 
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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] 
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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 
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La química computacional y el final de la ciencia. Vamos a em-
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Figura 6. La complejidad del problema influye en el carácter predictivo de una teoría.

Oviedo hasta 1952. Parece que el alejamiento temporal de 
la Universidad de Oviedo produjo cambios en sus intereses 
científicos, ya que a partir de entonces publicaría compara-
tivamente poco sobre carbones. En el campo más general 
de la Química Orgánica, Pertierra promovería estudios sobre 
la obtención de éteres vinílicos por oxidación de alquenos o 
alquinos con peróxido de benzoilo catalizada por yodo.75 De 
acuerdo con las memorias del PJC de 1956, 1957 y 1958, 
nuestro autor dirigió esos trabajos en el marco del PJC, pero 
en esas tres memorias ya no se menciona en ningún caso el 
nombre del Instituto de Química Aplicada. Otros temas de tra-
bajo de Pertierra serían tan variados (y, paradójicamente, tan 
poco químico-orgánicos) como la producción de alúmina,76 la 
conservación del suelo,77 el análisis de silicatos78 o la química 
de los gases nobles.79

5. Conclusiones

Los dos institutos presentados en este artículo realizaron una 
importante labor en los años 20 y 30 del pasado siglo. En 
cuanto al trabajo de Álvarez-Buylla, Pertierra y colaborado-
res, además de los estudios sobre la síntesis de Fischer-Tropsch 
o la pirólisis de carbones a baja temperatura el resultado más 
destacado fue probablemente la hidrogenación en dispersión 
coloidal, que preservaba la estructura aromática del carbón 
con lo que se obtenían hidrocarburos líquidos con compo-
nentes aromáticos, que presentaban ventajas (mayor poder 
antidetonante) sobre las gasolinas convencionales. Incluso 
una autoridad como Vian Ortuño80 tuvo palabras elogiosas 
para esa idea que calificaba de brillante. La labor realizada 
cubrió un abanico muy amplio de temas, ya que en la época 
del Instituto de Química Aplicada también se investigó sobre 
coquización y depuración de carbones, además del trabajo 
de Mª del Rosario Álvarez-Buylla sobre un elemento traza en 
carbones, el arsénico. La labor de uno y otro instituto puede 
por tanto ser calificada de “integral” en torno al carbón.

La línea de trabajo sobre metalografía iniciada en Ovie-
do por Emilio Jimeno fue objeto del trabajo inicial de del 
Fresno; sin embargo, sus intereses científicos se fueron pronto 
por otros derroteros. Por una parte, llevó a cabo estudios 
teóricos sobre la estructura molecular de diferentes tipos de 
compuestos inorgánicos. Por otra, desarrolló numerosos mé-
todos de análisis volumétrico en los que hacía uso de la 
potenciometría para establecer el punto final de la valora-
ción. Destacan entre esos trabajos los basados en reacciones 
redox en medio fuertemente alcalino, en el que se exaltaba 
el poder oxidante o reductor de determinados reactivos. El 
examen de su trayectoria científica muestra que del Fresno pu-
blicaba regularmente en revistas alemanas bien establecidas 
en su campo. Paralelamente, el alemán era entonces la lingua 
franca para la Química, con lo que esas revistas tendrían un 
elevado impacto. Por su parte, Pertierra publicó en conocidas 
revistas británicas especializadas en combustibles.

Los anteriores datos muestran el alto nivel científico de 
los trabajos realizados relativo al momento en que existieron 
ambos institutos. Lamentablemente, los destrozos producidos 
durante la Revolución de Octubre de 1934 y la Guerra Civil 

Española representaron obstáculos insalvables para la con-
tinuación de la labor del Instituto de Química Aplicada. A 
esa destrucción vendrían a añadirse las consecuencias de 
la depuración (Álvarez-Buylla, del Fresno), el fallecimiento 
(Álvarez-Buylla) y los traslados a otros destinos de determi-
nados profesores (del Fresno, Fernández-Ladreda, Pertierra). 
Por unas y otras razones, el centro no pudo sobrevivir, ni 
siquiera mediante integración en el PJC del CSIC, terminando 
su actividad a mediados de los años 40 del pasado siglo.

Agradecimientos

El autor agradece la ayuda económica (subvención 
IDI/2021/000037) recibida conjuntamente del Gobierno 
del Principado de Asturias y el Fondo Europeo de Desarrollo 
Regional (ERDF/FEDER), así como el apoyo para conseguir 
material bibliográfico recibido del bibliotecario del INCAR-
CSIC, D. Luis Gutiérrez Fernández-Tresguerres.

Referencias

[1] M. Gutiérrez Claverol, L.M. Rodríguez Terente, Vicisitudes his-
tóricas del Museo de Geología de la Universidad de Oviedo, 
Trab. Geol. 2005, 25, 27-49.

[2] Gaceta de Madrid del 20 de julio de 1895, p. 263. 
[3] Gaceta de Madrid del 3 de enero de 1904, p. 36.
[4] F. Canella Secades, Historia de la Universidad de Oviedo y noti-

cias de los establecimientos de enseñanza de su distrito (Asturias 
y León), Imprenta de Flórez, Gusano y Compañía, 1903 (Re-
edición facsímil, Universidad de Oviedo, 1985), pp.196–197; 
215-216; 602–603.

[5] Gaceta de Madrid del 16 de enero de 1913, p. 138.
[6] J.M. Cano Pavón, La investigación química en Granada en el 

siglo actual (1900-1975), DYNAMIS 1996, 16, 317-367.
[7] Gaceta de Madrid del 14 de agosto de 1913, pp. 398-399.
[8] Gaceta de Madrid del 14 de agosto de 1913, p. 399.
[9] J.L. Bueno de las Heras, Breve historia de la Facultad de Química 

(Discurso de clausura de los Actos Académicos), en Inauguración 
oficial del nuevo edificio de la Facultad de Química, Servicio 
de Publicaciones de la Universidad de Oviedo, Oviedo, 1989, 
pp. 119-128.

[10] B. Buylla, El problema del carbón, Discurso leído en la solemne 
apertura del curso académico de 1927-28, Universidad de Ovie-
do, Tipografía de Flórez, Gusano y Compañía, Oviedo, 1927.

[11] S. Arribas Jimeno, La Facultad de Ciencias de la Universidad 
de Oviedo (estudio histórico), Gráficas Summa, Oviedo, 1984, 
pp. 28-29.

[12] J.L. Martínez, C. Lastra, Historia de la enseñanza de las Ciencias 
Biológicas en la Universidad de Oviedo (hasta 1968), Revista de 
la Facultad de Ciencias. Nueva Serie 1978, 17/18/19, 1-36.

[13] T.E. Díaz González, Las enseñanzas científicas en la Universi-
dad de Oviedo en el siglo XIX. Fechas clave en el desarrollo 
de las ciencias en la Universidad de Oviedo, en Tradición 
de Futuro. Exposición Cuatro Siglos de Historia de la Uni-
versidad, Universidad de Oviedo, Gráficas Summa, Oviedo, 
2008, pp. 312-313.



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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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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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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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
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