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

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

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

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

Año Nivel de teoría Comentarios

1970 LCAO-SCF Roche & Pujol

1984 INDO, STO-3G Citan a Pujol

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

1998 6-31G* No citan a Pujol

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

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

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

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

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

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

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

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

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

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

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

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

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

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

La conferencia empezaba con un poco de historia, 
como no podría ser de otra manera dada la edad del 
conferenciante. Recordaba que en los veinte años que 
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trabajé en Montpellier no hubo ningún químico teórico ni 
en la Universidad, ni en la Escuela Superior de Ingenieros 
Químicos, ni en el CNRS, problema que no se resolvió 
hasta la llegada de Odile Eisenstein en 1996. 

En el curso de mi tesis (1961) se planteó el problema 
de la tautomería anular de los pirazoles (en rojo), proble-
ma que pronto se extendió a todos los azoles (Figura 2), 
dando lugar a una publicación de 1969 (Figura 3).

En el célebre libro de 1939, The Nature of the Chemi-
cal Bond,[1] Linus Pauling ya discute la tautomería de los 
pirazoles que, con los imidazoles y los bencimidazoles, 
pertenecen al grupo de la tautomería degenerada o autó-
tropa (ambos tautómeros son idénticos salvo si llevan un 
sustituyente en la posición adecuada; en el caso de Pau-
ling, el 3(5)-metil-1H-pirazol).

ensayo

CUÁNTICA TEÓRICA COMPUTACIONAL

Figura 1. Los tres nombres de unas disciplinas relacionadas. Figura 2. Los cinco azoles y los tres benzazoles.

La revista de la Real Sociedad Española de Química

J. Elguero Bertolini

Hace unos días, durante la reunión virtual del Grupo de Química y Computación de la RSEQ, 
pronuncié una charla titulada «Cara y cruz de la química computacional»; al final de ella, Fer-
nando Cossío, más por amistad que por otra cosa, sugirió que se podría publicar en Anales si los 
censores lo consideran oportuno. Es evidente que no se trata de poner una tras otra las imágenes 
acompañadas de unos pequeños textos, así que esto es un intento de metaconferencia. 

La revista de la Real Sociedad Española de Química

Resumen: Los presentes Acuerdos Transformativos suscritos por la CRUE y el CSIC suponen un desembolso de 170 millones de euros en gastos de suscripción 
y publicación. Al precio de unos 2500 € por artículo en abierto, nos abocan a un modelo completamente inasumible que costará cinco veces más que 
los actuales costes de suscripción de todas las bibliotecas universitarias. 

Palabras clave: Acceso Abierto, repositorios, industria editorial, Acuerdos Transformativos.

Abstract: The present Transformative Agreements signed by the CRUE and the CSIC involve an outlay of 170 million euros in subscription and publication 
costs. At a price of about 2500 € per open article, they lead us to a completely unaffordable model that will cost five times more than the current subs-
cription costs of all university libraries.

Keywords: Open Access, repositories, publishing industry, Transformative Agreements.

El negocio de las publicaciones científicas y el Acceso 
Abierto

Una de las tareas más importantes en el ejercicio de la inves-
tigación es indudablemente la lectura de la literatura cientí-
fica. Durante muchos años, en España ésta era una ingrata 
tarea, por la dificultad de acceso a las revistas científicas. 
Con un limitado presupuesto, las bibliotecas podían única-
mente costear una fracción de todos los títulos. El precio de 
las suscripciones se había erigido, tanto en España como el 
resto del mundo, en una barrera a la comunicación científica.

No en vano, la difusión de los resultados de investigación 
es un enorme negocio. Como ejemplo, cuatro de las más 
grandes editoriales –Elsevier, Springer-Nature, Wiley y Taylor 
& Francis– declaran ingresos superiores a los 15 000 millo-
nes de euros anuales, lo que sitúa a la industria editorial entre 
medias de la industria audiovisual y discográfica en volumen 
de facturación.[1] La diferencia importante es que estos bene-
ficios derivan de la investigación realizada principalmente 
en centros públicos de investigación, que asumen el coste 
laboral y la financiación de las investigaciones. Las editoria-
les científicas, por tanto, comercian con una mercancía que 
obtienen gratuitamente, lo que propicia unos márgenes de 
beneficio inauditos del 40%.[1]

Aprovechando las nuevas posibilidades ofrecidas por la 
aparición de internet, a finales del siglo pasado la comunidad 
de física y matemáticas creó la primera gran plataforma de 

acceso público universal a la ciencia, el repositorio ArXiv.[2]  

Este sitio web, permite depositar gratuitamente los manuscri-
tos de las revistas del área de física y matemáticas en formato 
digital, saltándose así el obstáculo que la suscripción de 
pago suponía al acceso de la literatura científica. La viabili-
dad de este modelo queda avalada por el enorme éxito de 
esta iniciativa, que recibe alrededor de 180 000 artículos 
anuales, lo que se alcanza a gestionar mediante donaciones 
desinteresadas a un precio de apenas 14 $ por artículo (no 
confundir con ChemRxiv, repositorio que es incompatible con 
el depósito de artículos para revistas de suscripción). 

De esta manera, se constituyó desde el mundo académico 
el primer modelo de acceso abierto, actualmente llamado 
Acceso Abierto Verde. Consiste en el envío de artículos cien-
tíficos a revistas de suscripción para su aval científico por 
medio de la revisión por pares, y su puesta a disposición 
pública por depósito en repositorios institucionales. 

El “Acceso Abierto” Dorado

Ante el riesgo de que este modelo pudiese prosperar y poner 
en riesgo sus beneficios, los grandes grupos editoriales han 
pasado a abanderar un falso movimiento de acceso abierto, 
adaptado a sus propios intereses.[3] En efecto, es cada vez 
mayor el número de revistas que permiten a los autores la 
posibilidad de publicar en abierto sus artículos a cambio 
de unos costes por procesamiento de artículo (o APC, de su 
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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).

nombre en inglés). Es el llamado modelo de Acceso Abierto 
Dorado, que desgraciadamente, muchas instituciones públi-
cas universitarias, españolas y europeas promulgan como 
el modelo canónico de Acceso Abierto, en detrimento del 
original modelo de Acceso Abierto Verde propuesto por la 
comunidad científica.

La Ruta Dorada, sin embargo, no es más que el ilusorio 
derribo de las barreras a los lectores a cambio del estable-
cimiento de una nueva y costosa barrera a los autores de 
trabajos científicos, igualmente en detrimento de la divulga-
ción de la ciencia y en beneficio de los intereses particulares. 

Desde luego, para un grupo de investigación, es una gran 
desventaja encontrarse barreras al acceso de la literatura. 
Pero trocar esta barrera por otra por divulgar las investiga-
ciones propias, elimina en la práctica el mismo objeto de la 
investigación académica. De hecho, los elevados costes del 
acceso abierto dorado excluyen la participación de multitud 
de grupos de investigación al acervo científico, especialmen-
te en países menos favorecidos.[4] Entre los países más favore-
cidos económicamente, se constata fácilmente que el precio 
de las APC se alinea con la reputación bibliométrica de las 
revistas, lo que genera sesgos en beneficio de los grupos 
mejor financiados y por ende con más posibilidades de com-
prarse una ventana de visibilidad en el mercado editorial.

Pero realmente, el mayor problema del modelo de Acceso 
Abierto Dorado es que el pago de una APC por artículo, su-
pone un enorme incentivo perverso que amenaza seriamente 
la credibilidad de toda la ciencia. En efecto, en los modelos 
de suscripción, los editores privados en busca de beneficio 
están obligados a crear un producto de calidad para incen-
tivar el mayor número de suscripciones, que es la fuente de 
sus ingresos. En el modelo de Acceso Abierto Dorado, por 
el contrario, el incentivo es justo el contrario, ya que cuantos 
más artículos se publiquen, más beneficios se generan para 
la industria editorial, independientemente de su calidad. Por 
lo tanto, el modelo de acceso abierto dorado está en la raíz 
misma del auge de las revistas depredadoras, un fenómeno 
bien documentado en la prensa científica,[5] que suscita cada 
vez mayor preocupación en la sociedad, como se ha podido 
comprobar recientemente en la prensa nacional.[6,7,8]

Desgraciadamente, y a pesar de estos problemas, el ac-
ceso abierto dorado parece estar imponiéndose como forma 
de financiación de la literatura científica. La causa es com-
pleja, pero obedece entre otras razones a una estrategia 
comercial que cuenta lamentablemente con amplia cobertura 
institucional. En particular, el acceso abierto dorado se ha 
visto fomentado desde las propias instituciones europeas, por 
vía de la llamada cOAlición S, que está formada por las más 
importantes agencias financiadoras europeas y cuenta con 
el apoyo de la Comisión Europea y el Consejo Europeo de 
Investigación (ERC).[9] 

Los Acuerdos Transformativos 

El objeto de esta entidad es, en principio el loable fomento 
del Acceso Abierto. Sin embargo, el instrumento escogido 
para alcanzarlo no es otro que la Ruta Dorada-el modelo 

oneroso impulsado por las grandes editoriales- y la vía son 
los Acuerdos Transformativos,[10] que en España hemos visto 
ampliamente anunciados desde el CSIC y la CRUE, a través 
de las bibliotecas universitarias. 

El caso es que la amplia difusión institucional de estos 
acuerdos no incluye, generalmente, información alguna so-
bre su coste, y muy poca información adicional sobre sus 
condiciones, lo que nos deja a la comunidad científica sin 
un elemento esencial para juzgar sus bondades. 

De hecho, en el portal de la CRUE dedicado a los Acuer-
dos Transformativos,[10] la información que figura indica que 
“Gracias a estas negociaciones, los investigadores e inves-
tigadoras de ambas instituciones podrán seguir accediendo 
a la lectura y descarga de los artículos científicos de las re-
vistas suscritas y publicar más artículos en abierto, sin costes 
adicionales.”

El coste de los acuerdos

Pero no. Los Acuerdos Transformativos no son un regalo 
de Reyes. Más bien, la realidad es que el vigente modelo de 
Acceso Abierto Dorado es un modelo completamente in-
viable que amenaza devorar el equivalente de todos los 
fondos de investigación destinados al Proyecto Nacional de 
Generación del Conocimiento en Investigación Orientada 
y no Orientada. 

La lectura detallada de los acuerdos contraídos con las 
editoriales Elsevier, Springer-Nature, Wiley y ACS por un pe-
riodo de cuatro años, resumida en la Tabla 1, indican que el 
coste es desde luego muy significativo: 163 millones de euros es 
el gasto que le supone al CSIC y las universidades españolas 
la suscripción a una nutrida colección de alrededor de 5500 
revistas, y la posibilidad de dar Acceso Abierto Dorado a 
un total de unos 50 000 artículos, mediante el pago de las 
correspondientes APC.

Entre los responsables de promocionar estos acuerdos, 
hemos oído decir con frecuencia que no suponen un gasto 
adicional, ya que permiten el acceso abierto de un impor-
tante número de artículos por el mismo coste que hubiese 
supuesto suscribirse a la colección de revistas. 

Los detalles de los acuerdos dicen lo contrario. En efec-
to, tanto el acuerdo contraído con la editorial Elsevier,[11] 

que es el mayor con diferencia, como el contraído con la 
editorial Springer-Nature,[12] desglosan perfectamente los 
costes de suscripción y de publicación en abierto. En el 
caso del acuerdo con Elsevier, de los 100 millones de euros 
que suponen el acuerdo, 65 corresponden exclusivamente 
al gasto por publicar 26 000 artículos en abierto. En el 
caso del acuerdo con Springer-Nature, el gasto en APCs 
para sufragar el acceso abierto a unas 9000 publicaciones 
es de 21 millones de Euros. El caso de Wiley es distinto,[13] 

ya que en efecto, el coste íntegro del acuerdo corresponde 
a gastos de publicación en abierto, con lo que se puede 
admitir que las suscripciones se integran en el coste com-
pleto. Sea como sea, en estas tres editoriales nos encon-
tramos por tanto que el gasto que asumimos en España 
para lograr un acceso abierto parcial y muy limitado de 

https://elpais.com/ciencia/2023-10-31/la-burbuja-de-las-revistas-cientificas-se-traga-millones-de-euros-de-dinero-publico.html
https://www.eldiario.es/sociedad/vende-paper-2-000-dolares-mercado-negro-textos-academicos-dana-credibilidad-ciencia_1_10384223.html
https://www.coalition-s.org/about/
https://www.crue.org/proyecto/acuerdos-con-editoriales/
file://C:\Users\Luis Gonzalez\Desktop\Gracias a estas negociaciones, los investigadores e investigadoras de ambas instituciones podr·n seguir accediendo a la lectura y descarga de los artÌculos cientÌficos de las revistas suscritas y publicar m·s artÌculos en abierto, sin costes adicionales.
file://C:\Users\Luis Gonzalez\Desktop\Gracias a estas negociaciones, los investigadores e investigadoras de ambas instituciones podr·n seguir accediendo a la lectura y descarga de los artÌculos cientÌficos de las revistas suscritas y publicar m·s artÌculos en abierto, sin costes adicionales.
https://www.crue.org/wp-content/uploads/2022/02/Letter-to-CRUE-29th-of-January-021-vdef.pdf
https://www.crue.org/wp-content/uploads/2021/09/MoU-Springer.pdf
https://www.crue.org/wp-content/uploads/2021/09/MoU-WILEY.pdf
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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, 
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.
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1984 INDO, STO-3G Citan a Pujol
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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.
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Figura 6. La complejidad del problema influye en el carácter predictivo de una teoría.

nuestros artículos mediante el modelo dorado oscila entre 
2400 y 2600 euros. 

Lamentablemente para la Química, el acuerdo suscrito 
con la American Chemical Society es con diferencia el más 
caro,[14] ya que cuesta alrededor de 12 millones de euros, a 
cambio de la suscripción a sus revistas y el acceso abierto a 
2600 artículos al precio medio de 3750 $ por APC. 

Para poner el gasto en contexto, conviene observar que, 
de acuerdo al portal Web of Science, la producción científica 
nacional en revistas indexadas es de alrededor de 130 000 
artículos anuales (datos de 2021). Es por tanto muy fácil ha-
cer la cuenta y observar que, si se alcanza la transformación 
impulsada por nuestros gestores científicos a un precio de 
2500 euros por artículo, los gastos de publicación en acce-
so abierto supondrían alrededor de 360 millones de euros 
anuales. Esta cantidad supera en más de cinco veces el gasto 
íntegro de las universidades españolas en publicaciones elec-
trónicas de pago declarado por la Red de Bibliotecas Univer-
sitarias (REBUIN), que supone un gasto de 65 millones,[15] y 
corresponde nada más ni nada menos que al 80% de todo 
el presupuesto del Plan de Generación del Conocimiento de 
2021, que alcanzó los 452 millones de euros.

Tabla 1. Coste de los Acuerdos Transformativos, desglosados por editorial y concepto. Datos aproximados 
estimados de la información limitada disponible en las referencias [10-14]. Los datos de la ACS no son en 

euros sino en dólares.

Editorial
Coste total 

(millones de €)
Número 
de APCs

Gasto en APCs 
(millones de €)

Coste por 
APC (en €)

Elsevier 101.721 26.436 65.058 2.461

Springer 24.943 8.757 21.346 2.438

Wiley 24.000 9.178 - 2.600

ACS 12.415 2.665 - 3.750

Total 163.078 47.118

Para poner otro ejemplo, consideremos que el vigente 
gasto en suscripciones de la Universidad Complutense de 
Madrid asciende a 1,7 millones de euros, que por mor de 
los acuerdos transformativos, da derecho a la publicación 
de unos 1800 artículos en acceso abierto dorado durante 
cuatro años. Sin embargo, de acuerdo a su propio portal 
bibliométrico, la Complutense publica alrededor de 11 000 
artículos al año, con lo que sufragar su producción completa 
de acuerdo a este modelo aumentaría los costes de biblioteca 
por encima de los 20 millones de euros anuales. 

No en vano, estos acuerdos se conocen entre los bibliote-
carios, como los Acuerdos Transformatimos. Este título jocoso 
ilustra a las claras la percepción entre los expertos de que 
el modelo vigente no es en absoluto beneficioso para la co-
munidad científica, pero también, incomprensiblemente, la 
circunstancia de que la CRUE ha excluido a los bibliotecarios 
del proceso negociador. Paradójicamente, en cambio, les 
corresponde la tarea de promocionar los acuerdos entre los 
investigadores de sus correspondientes centros.

Condiciones y desventajas 

Lo cierto es que los actuales Acuerdos Transformativos 
no solo tienen un coste inasumible, sino que además, no 
consiguen en modo alguno la aspiración de acceso abierto. 
En efecto, los acuerdos con Elsevier, Springer-Nature y Wi-
ley, solo cubren los gastos de publicación en las llamadas 
Revistas Híbridas. Es decir, las revistas de suscripción que 
ponen en abierto únicamente los artículos de aquellos autores 
con presupuesto para sufragar una APC. Por tanto, cuando 
expiren los acuerdos en 2024, los autores españoles no po-
dremos consultar los artículos sin acceso abierto de dichas 
revistas, salvo nueva suscripción. 

Resulta desde luego paradójico, que el plan español para 
alcanzar el acceso abierto ampare únicamente revistas que 
exigen la suscripción para poder leer íntegramente sus con-
tenidos.

El pretexto es que las revistas necesitaban un periodo 
de transición para transformar su modelo por suscripción al 
modelo de acceso abierto dorado, lo que explica el nombre 
de los acuerdos. La realidad, varios años después de lanzado 
el plan, muestra el fracaso de los objetivos. En efecto, en un 
reciente informe de la propia coAlition S que lo impulsó,[16] 

se constata que el 70% de las revistas incumplieron el rit-
mo de transformación acordado, y solo un 1% de todas las 
revistas estudiadas se transformaron en revistas 100% de 
acceso libre. 

Algunos otros detalles de los acuerdos resultan poco fa-
vorables al interés de la ciencia española.

En particular, el gasto acordado para sufragar los artícu-
los en abierto está comprometido a priori e independientemente 
de su ejecución. O lo que es lo mismo, las editoriales se em-
bolsan el fondo para para sufragar los 50 000 artículos en 
acceso abierto, tanto si los investigadores españoles hacemos 
uso de él como si no. Acaso esto fuese un detalle menor, si 
la ejecución de los acuerdos fuese plena. Pero lo cierto es 
que los datos indican nuevamente lo contrario. En el caso 
de la Universidad Complutense, por ejemplo, cuyo acuerdo 
supone 5,3 millones de Euros, la ejecución  ha sido del 86% 
en 2021 y del 83% en 2022,[17] por lo que alrededor del 
15% de los gastos comprometidos en APCs durante los dos 
primeros años fueron a parar a manos de las editoriales sin 
beneficio alguno para la institución. 

En cuanto a la calidad de la colección de revistas suscri-
tas bajo el acuerdo, cabe indicar que según un estudio de 
la Universidad Complutense, 2067 títulos del total de 5485 
corresponden a revistas sin índice de impacto.[18] Esto resulta 
bastante paradójico, puesto que la ANECA ha considera-
do tradicionalmente como indicios suficientes de calidad a 
efecto de la evaluación de sexenios únicamente las revistas 
en el primer cuartil, y sin embargo, se contrae un acuerdo 
de suscripción en el que el 37% de los títulos ni siquiera 
alcanzan el nivel atribuible al cuarto cuartil de calidad. Es 
más, los actuales acuerdos transformativos con Elsevier, Wi-
ley y Springer excluyen explícitamente las revistas de acceso 
abierto integro lo que con frecuencia excluye los mejores 
títulos y significativamente, todas las revistas de la colección 
Nature Research.

https://www.crue.org/wp-content/uploads/2022/01/MoU-ACS.pdf
https://rebiun.um.es/rebiun/admin/ManageIndicatorsPage
https://www.coalition-s.org/blog/transformative-journals-analysis-from-the-2022-reports/
https://biblioguias.ucm.es/publicar-en-acceso-abierto/inicio
https://www.youtube.com/watch?v=bkKtG6A4ytU


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).

Ante esta lista de condiciones desventajosas, no es de 
extrañar que el impulso al modelo de Acceso Dorado pro-
movido desde las instituciones europeas, haya supuesto 
un enorme aumento de la ya de por sí dominante posición 
monopolista de las grandes editoriales. En efecto, estudios 
recientes muestran cómo, la cuota de mercado de las cinco 
mayores editoriales ha aumentado desde el 52 % en el año 
2018, hasta el 61 % en 2022, coincidiendo justamente con 
el lanzamiento del Plan S promovido por coAlition_S.[19] Este 
crecimiento de las grandes editoriales va poco a poco de-
jando fuera de juego a las Sociedades Científicas sin ánimo 
de lucro, ya que el tamaño de los grandes grupos les permite 
negociar suscripciones y acuerdos en posición ventajosa.[20]

Vemos por tanto que el esfuerzo institucional en promo-
cionar el acceso abierto por la vía dorada y satisfacer las 
demandas editoriales de ‘un precio justo’ por sus publica-
ciones, no está consiguiendo garantizar el acceso abierto, 
aumenta la posición dominante de las grandes editoriales 
y amenaza con incrementar los costes de publicación de 
manera inasumible. 

Por supuesto, publicar tiene un coste. ¿Pero cuál es el pre-
cio justo para una revista? El modelo ArXiv, y otras iniciativas 
similares,[21] muestran que el mero depósito de manuscritos 
electrónicos, no supera el coste de 20 € por artículo. La poste-
rior validación de los manuscritos depositados precisa de un 
trabajo de revisión, pero, como todos sabemos, esta es una 
tarea que la comunidad científica hace desinteresadamente, 
y es nuevamente subvencionada por las instituciones públicas 
(un estudio sugiere que las horas de trabajo en revisiones 
desinteresadas corresponden a un gasto de mil millones de 
euros anuales en costes salariales[22]). ¿Justifican realmente 
los costes de edición y revisión el aumento del precio de los 
artículos desde los exiguos 20 € por artículo de ArXiv hasta 
el actual precio de 2500 € de los Acuerdos Transformativos?

Por desgracia para los químicos, según la ACS, podría 
ser que sí. En efecto, en un comunicado del septiembre de 
2023,[23] la ACS ha anunciado que en aras del acceso abier-
to, y para satisfacer las demandas de las agencias financia-
doras, permitirá a los autores depositar los manuscritos en 
repositorios públicos previo pago de….2500 $... ¡Antes de 
la revisión! En efecto este es el precio que la ACS sostiene 
que le cuesta pedirle gentilmente a los químicos que revise-
mos los manuscritos gratuitamente, junto con otros procesos 
mucho más costosos como la búsqueda de los revisores, el 
envío de las revisiones a los autores, etc., etc.

Pero otros indicios apuntan a que la ACS, al igual que 
muchas otras editoriales, abusa manifiestamente de su posi-
ción en detrimento de la comunidad científica. Para hacer-
nos a la idea, es interesante mencionar la iniciativa Open 
Research Europe,[24] la plataforma que el Consejo Europeo 
ha establecido como escaparate de acceso abierto para los 
resultados de los proyectos Horizon 2020 y Horizon Europe. 
La gestión de esta plataforma está externalizada y gestio-
nada por la empresa F1000, una filial de Taylor & Francis, 
que le cobra a la Comisión Europea un precio de 820 € por 
artículo publicado. Suponemos que F1000 no ha aceptado 
el encargo a pérdidas y que este precio tres veces menor 
que los APC de los actuales Acuerdos Transformativos es 

suficiente para proporcionarle beneficios. Esto muestra a las 
claras la desproporción de las actuales APC. Otro ejemplo 
es la iniciativa SCOAP,[25] que permite publicar en acceso 
abierto artículos de física de partículas en revistas de Elsevier, 
Springer, Hindawi y APS, entre otras, y tiene un coste de 
1200 € por artículo. En este caso la mitad que los acuerdos 
transformativos, a pesar de que incluye revistas de las edito-
riales Elsevier y Springer.

La revisión del Plan S y las expectativas de rendición 
de cuentas

Afortunadamente, entre esta serie de datos descorazonado-
res, hay indicios de que las autoridades políticas podrían 
estar echando marcha atrás en su apoyo al modelo de acce-
so dorado. En mayo, el Consejo Europeo emitió una decla-
ración reclamando la promoción de modelos de publicación 
dirigidos por sociedades sin ánimo de lucro, sin costes para 
los autores ni los lectores. En octubre, la coalición S ha re-
formulado su malogrado plan, asumiendo las propuestas del 
Consejo Europeo y eliminando cualquier mención al modelo 
de acceso dorado.

Mientras tanto, en España se negocia una renovación de 
los acuerdos transformativos. Las autoridades negociadoras 
españolas deben tomar nota de los costes inasumibles a los 
que nos abocan y de su efecto pernicioso sobre la credibili-
dad de la ciencia. Pero sobre todo, lo que es imprescindible 
es que los responsables de las negociaciones den oportu-
nas explicaciones, no solo sobre los beneficios, como quien 
graciosamente nos concede un don, sino también sobre los 
costes, como quien rinde cuentas responsablemente a la co-
munidad científica de sus decisiones.

A falta de iniciativa, las sociedades científicas deben 
pedir explicaciones sobre este gasto y sus supuestos benefi-
cios, reclamando un uso racional y eficiente de los escasos 
recursos a disposición de la ciencia en España.

Bibliografía

[1] T. Bauwens, D. Reike y M. Calisto-Friant, Env. Inn. Soc. Trans. 
2023, 48, 100749.

[2] https://arxiv.org visitada el 14/12/2023.
[3] S. Kember y A. Brand, The Chronicle of Higher Education, 2023, 

16 de agosto.
[4] A. Farley, A. Langham-Putrow, E. Shook, L.B. Sterman, M. Wa-

cha, Schol. Comm. 2021, 82, 7.
[5] R. van Noorden, Nature, 2023, https://doi.org/10.1038/

d41586-023-03464-x.
[6] M. Ansede, “Una megafábrica de estudios científicos falsos”, El 

País, 2023, 5 de octubre.
[7] M. Ansede, “La burbuja de las revistas científicas se traga millo-

nes de euros de dinero público”, El País, 2023, 31 de octubre.
[8] D. Sánchez Caballero, “Se vende paper por 2000 dolares”, 

elDiario.es, 2023, 22 de Julio.
[9] https://www.coalition-s.org/ visitada el 14/12/2023.

https://www.nature.com/articles/d41586-023-02315-z
https://researchintegrityjournal.biomedcentral.com/articles/10.1186/s41073-021-00118-2
https://www.acs.org/pressroom/newsreleases/2023/september/acs-publications-provides-new-option-to-support-zero-embargo-green-open-access.html
https://open-research-europe.ec.europa.eu/
https://open-research-europe.ec.europa.eu/
https://arxiv.org
https://www.coalition-s.org/


josé elguero bertolini

www.analesdequimica.es

206
©

 2
02

1 
Re

al
 S

oc
ie

da
d 

Es
pa

ño
la

 d
e 

Q
uí

m
ic

a

An. Quím., 117 (3), 2021, 203-208

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

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

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

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

Año Nivel de teoría Comentarios

1970 LCAO-SCF Roche & Pujol

1984 INDO, STO-3G Citan a Pujol

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

1998 6-31G* No citan a Pujol

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

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

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

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

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

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

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

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

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

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

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

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

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