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CARTA DEL EDITOR

Carta del editor

Juan A. Casares

El nmero de diciembre de Anales recoge cada
afio la noticia de la concesién de los Premios
Nobel de Quimica. En esta ocasién los premia-
dos son David Baker (USA) (50%) “for compu-
tational protein design”, y Demis Hassabis (UK)
(25%) y John Jumper (UK) (25%) “for protein
structure prediction”. El disefio computacional
de profeinas y la consiguiente sintesis de protei-
nas artificiales estd ya proporcionando nuevos
materiales y nuevos enzimas. La prediccién de
estructuras de profeinas mediante inteligencia
artificial ha cambiado de un plumazo, y de
forma un tanto inesperada, la forma de hacer
investigacién en bioquimica y el papel de los cientificos que se
dedican a eso, a determinar estructuras de proteinas por distin-
tos medios. Pero las decisiones de la Real Academia Sueca de
Ciencias tienen mds importancia que la mera distribucién de
galardones (y dinero) a investigadores, por el simple hecho de
que todos estamos pendientes de su decisidn y escuchamos con
atencién el resultado. La Academia Sueca ha dicho alto y claro
que la inteligencia artificial ha llegado a la Quimica para que-
darse, y que el uso de computacién no sélo nos permite entender
los fenémenos quimicos, también lleva la investigacién a ofros
territorios. Y todo el mundo lo ha oido.

El uso de la computacién avanzada y la inteligencia artifi-
cial (en adelante IA) en investigacién se estd imponiendo por
la via de los hechos. La investigacién en quimica es un campo
extremadamente competitivo y las herramientas que dan ven-
taja competitiva sacan de ese campo a quienes no las utilizan,
por lo que no necesitan especial promocién. El uso potencial
de la 1A va més alld de la interpretacién de datos experimen-
tales complejos, alcanza toda la actividad cientifica, desde
el disefio de experimentos a la redaccién de publicaciones,
y desde luego a la creacién de las figuras que se incluyen en
las publicaciones. Esto es muy importante porque las figuras
de las publicaciones son el resumen grdfico de los datos expe-
rimentales y la expresién simbdlica de conceptos abstractos.
Otro asunto diferente es el uso de la |1A con fines de ilustracién
grdfica. Habrd situaciones en las que la ilustracién cree una
impresién falsa de la realidad, y ofras en las que cumpla una
funcién meramente estética.

El uso de la IA en investigacién plantea una serie de cuestio-
nes éficas en las que deberiamos pensar, empezando por deci-
dir si es correcto utilizar imagenes falsas para describir fenéme-
nos de los que infentamos interpretfar su causa quimica

Otro aspecto importante del desarrollo de la IA es su uso en
docencia (a la que la mayor parte de nosotros dedicamos algin
tiempo al cabo del afio). En este sentido, la situacién actual me
retrotrae a mi adolescencia. Recuerdo el uso de las tablas de
logaritmos, la bisqueda de la mantisa y la caracteristica para
alcanzar el valor buscado con cuatro o cinco cifras significati-

Juan A. Casares.

vas. También recuerdo los acalorados debates
acerca de si se debia permitir a los alumnos
el uso de calculadoras portdtiles para resolver
los problemas de fisica o de quimica. Estamos
viviendo una situacién que dard lugar a cam-
bios de contenidos y de enfoques mucho més
profundos que aquellos y, sorprendentemente,
se habla muy poco de ello. Parece como si la
Gnica preocupacién de los docentes fuera evi-
tar que los alumnos usen la IA para complefar
sus frabajos. Sin embargo, ya hay excelentes
programas capaces de resolver muchos de los
problemas semejantes a los que ensefiamos
a resolver a nuestros alumnos, desde determinar estructuras
moleculares a partir de datos espectroscépicos hasta disefiar
rutas de sintesis de compuestos moderadamente complejos. A
medida que la inteligencia artificial alcance distintas zonas de
nuesfra competencia mds fareas podrén ser encomendadas a
las méquinas, dejando obsoletos algunos contenidos de nuestros
temarios. Por ofra parte, el disponer de herramientas computa-
cionales predictivas ha de cambiar nuestra forma de ensefiar
los contenidos conceptuales. Tendremos a nuestro alcance ejem-
plos més claros, podremos componer ejercicios més formativos
y también los alumnos tendrdn a mano herramientas con las que
cuestionar y desafiar las ensefianzas de sus profesores.

Deberiamos hablar de esto. Anales es el lugar adecuado
para establecer esa discusién y mantenerla abierta, para inter-
cambiar ideas con pausa y reflexién y para buscar compafieros
de discusién con criterio y experiencia. Todos estamos invitados,
esperamos vuestras contribuciones en forma de articulos cientifi-
cos, ensayos, articulos de docencia o cartas al director, vuestras
experiencias y opiniones son bienvenidas y son necesarias.

En este nimero contamos con dos articulos de investigacién.
Uno de ellos sobre un tema de creciente actualidad: la reduccion
electroquimica del CO2, el ofro sobre un fipo de complejos con
ligandos poco usuales que se han revelado extraordinariamente
eficientes en algunos procesos cataliticos. En la seccién
"Ensefianza de la Quimica" incluimos articulos relativos a
plantas luminiscentes, un experimento sencillo y advertencias
para su correcta inferprefacion, y un muy inferesante articulo
acerca de cémo operan las mascarillas de oxigeno de
emergencia. La portada es una adaptacién de la representacién
esquemdtica del dtomo de Bohr-Sommerfeld, relacionada con el
siempre interesante articulo de Santiago Alvarez en "Imagenes
de la Quimica".

Finalmente, y en ofro orden de cosas, aprovecho esta carta
para anunciar la incorporacién, a partir del nimero 1 de 2025,
de Bibiana Campos Seijo como Editora Ejecutiva de Anales. Sin
duda su experiencia en el campo editorial de sociedades cien-
tificas nos ayudard a hacer de Anales de Quimica de la RSEQ
una revista mejor. Sea bienvenida.

COMO CITAR: J. A. Casares. An. Quim. RSEQ 2024, 120, 182, DOL:10.62534 /rseq.09.2012
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Materiales de un Unico dtomo de hierro-nitrégeno-
carbono para la reduccién electroquimica de
oxigeno y CO,

Iron-nitrogen-carbon single atom materials for the electrochemical
oxygen reduction and CO,, reduction

Jorge Torrero Cdmara’, Jesis Barrio Hermida®*
! Departamento de Tecnologia de Energia Electroquimica. Centro Aeroespacial Alemdn.
? Departamento de Ingenieria Quimica, Imperial College London.

PALABRAS CLAVE: RESUMEN:

Materiales de un dnico Los materiales de un Gnico dtomo metal-nitrégeno-carbono son la mejor alternativa a los catalizadores
4tomo de metales preciosos en las celdas de combustible de hidrégeno y los electrolizadores de CO,. Sin
Electroquimica embargo, su sintesis estd limitada por la pirdlisis a alta temperatura, lo que conlleva la formacién de

nanoparticulas y resulta en un bajo nimero de sitios activos poco accesibles. Por lo tanto, las técnicas
sintéticas que permiten la coordinacién de dtomos aislados en una matriz de carbono post-pirélisis han
recibido mucha atencién. En esta perspectiva, comentamos los trabajos mds recientes en el campo de

Electrocatalizadores
Reaccion de reduccién de

;:I(?fcrl?én de CO los electrocatalizadores Fe-N-C, y nos enfocamos en las técnicas sintéticas de reemplazo de cationes Zn
2 y Mg para evitar la agregacién de Fe.

KEYWORDS: ABSTRACT:

Single-atom catalysts Metal-nitrogen-carbon single-site electrocatalysts are one of the most promising alternatives to precious

Electrochemistry metals in proton exchange membrane fuel cells or CO, electrolysers. Their synthesis, however, is hindered

Electrocatalysts by the high temperature pyrolysis, which leads to the formation of nanoparticles and to low active site

Oxygen reduction reaction number and accessibility. Therefore, synthetic strategies that decouple high-temperature pyrolysis and

CO. reduction single site loading in a porous nitrogen-doped scaffold, are sought after. In this perspective, we discuss
2 the recent developments in the field of Fe-N-C materials, with a focus in decoupled synthetic techniques

via Zn and Mg exchange to avoid Fe aggregation.

Introduccion a) Hy > 2H* + 2¢~ E =0V vs RHE

Las celdas de combustible de hidrégeno/aire son una alterna- 2 !

tiva sostenible para la generacién de electricidad y son amplio- b) 0, + 4H* + 4e~ - 2H,0, E =123V vsRHE

mente empleadas tanto en el fransporte como en dispositivos

estacionarios.! En estos sistemas, el hidrégeno es oxidado en Ecuacion 1. Reaccién de oxidacién de hidrégeno con su potencial ter-

modinamico en la escala de electrodo de hidrégeno [al, y reaccién
de reduccion de oxigeno a agua con su potencial fermodinémico
en la escala de electrodo de hidrégeno.

el dnodo (Ecuacién 1a) en una reaccién muy rdpida con minimo
sobrepotencial (siendo el sobrepotencial la diferencia entre el
potencial teérico para la oxidacién de hidrégeno y el poten-
cial real, que emerge de pardmetros como la resistencia del
sistema y las barreras cinéticas de la reaccién) y en el cdtodo,
el oxigeno se combina con los protones y electrones derivados
de la oxidacién de hidrégeno en la superficie de un catalizador
de platino y carbono (Pt/C) y se reduce a H,O (Ecuacién 1b,
Figura 1). La reaccién de reduccidn electroquimica de oxigeno
(ORR) conlleva la transferencia de cuatro protones y cuatro elec-
trones y tiene cinéticas mds lentas, siendo la principal causa del
sobrepotencial en las celdas de combustible.

Este sobrepotencial emerge de la relacién en las energias de
enlace entre los distintos infermedios de reaccién, que escala
de manera lineal.?

Ademds, la necesidad de emplear materiales basados en
platino tanto en el dnodo como en el cdtodo complica su ex-
plotacién industrial. El platino es el catalizador de referencia
para estas reacciones ya que es capaz de inferaccionar con
los intermedios de reaccién de manera ni muy débil (ya que
en ese caso la molécula no seria adsorbida en la superficie del
catalizador) ni muy fuerte (dado que en ese caso la superficie

E Q © 2024 Real Sociedad Espaiiola de Quimica
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del catalizador se bloquearia). Estas caracteristicas estén des-
critas en el Principio de Sabatier, y se representan cominmente
en una grdfica volcdn, donde en el eje x se afiade la energia
de enlace de un catalizador a un intermedio de reaccién, y en
el eje y un pardmetro relacionado con la actividad catalitica
(como por ejemplo el logaritmo de la densidad de corriente).®

MEMBRANA
CATODO

Figura 1. Representacién esquemdtica de una celda de combustible
de hidrégeno/aire.

Debido al alfo precio y la escasez de platino en la corte-
za ferrestre, desarrollar catalizadores sostenibles que puedan
igualar su actividad catalitica en la reduccién de oxigeno es
de vital importancia para la comercializacién a gran escala de
este fipo de dispositivos. Los catalizadores diferentes al Pt, o me-
tales del grupo del Pt (PGMree), tienden a ser menos activos.
Esto suele suplirse afiadiendo mayor cantidad de catalizador en
los electrodos ensamblado de membrana (MEA), lo que resulta
en capas cataliticas gruesas que pueden suponer limitaciones
por transferencia de masa. Se ha deferminado no ser un proble-
ma siempre que la densidad volumétrica del catalizador no se
menos de 10 veces la ofrecida por el Pt

Una alternativa son los catalizadores libres de PGM con un
rendimiento ORR comparable al Pt, y actualmente los denomi-
nados catalizadores Metal-Nitrégeno-Carbono (MNC) son los
catalizadores libres de PGM mejor posicionados para aplica-
ciones de pilas de combustible. En ese sentido, catalizadores de
un Unico Gtomo basados en hierro y nitrégeno en una matriz de
carbono (FeNC) se han posicionado durante la dltima década
como una gran alternativa debido a su prometedora actividad
catalitica, conductividad electrénica, estabilidad y cardcter sos-
tenible. e

Materiales de un dnico atomo de hierro (FeNC)

El sitio activo de este tipo de materiales cuenta con un Gnico
d&tomo de hierro coordinado a cuatro nitrégenos, que pueden
ser piridinicos o pirrélicos, y que estdn incrustados en una ma-
triz de carbono. Este tipo de sitios activos se asemejan a aque-
llos presentes tanto en sistemas naturales como encimas (citocro-
mo C oxidasa, Esquema 1) o proteinas (hemoglobina) como a
catalizadores moleculares (porfirinas y ftalocianinas).™-'2

NeN

“‘,\N. ourN

“00C =
“00C
0
L FeNC

Citocromo C oxidasa

a)

Ftalocianina

Esquema 1. Estructura del sitio activo en el citocromo C oxidasa (a),
FeNC (b] y una fialocianina de hierro [c).

Entre ofras ventajas frente a nanoparticulas mefdlicas, los
materiales de un Gnico dtomo ofrecen la posibilidad de utilizar

www.analesdequimica.es

el 100% del sitio activo en procesos cataliticos debido a su
dispersién atémica. De hecho, en los catalizadores comerciales
basados en Pt/C, tan sélo el 50% de los dtomos de platino se
encuentran en la superficie.®

Ademds, en lugar de presentar bandas electrénicas conti-
nuas (como es el caso de las particulas metdlicas) los Gtomos
aislados presentan una estructura electrénica con estados dis-
cretos que depende de la hibridacién con el sustrato en el que
se coordinen.!"¥ Estas diferencias impactan considerablemen-
te la reactividad en procesos electroquimicos; mientras que el
hierro reacciona de manera muy fuerte con los infermedios de
reaccién (como *OOH, *OH o *QO) en la reduccién de oxi-
geno, enconfrandose en el lado izquierdo del volcan,? hierro
coordinado a cuatro nitrégenos en una matriz de carbono se
encuentra cerca de la cima, sugiriendo una actividad catalitica
similar a la del platino y sus aleaciones (Figura 2).14

A. Cook, en 1938 estudié el uso de las ftalocianinas para la
descomposicién del H,0,, y determiné que la ftalocianina de Fe
era la mds activa.l'l Este frabajo inspird el primer uso de esfos
materiales en la catdlisis de la reduccién de oxigeno en 1964,
cuando Jasinski estudié por primera vez el comportamiento de
diversos macrociclos con diferentes centros metdlicos en medio
deido y alealino.' Sin embargo, este tipo de macrociclos pre-
senta una baja estabilidad en las condiciones de reaccién de
las celdas de combustible, especialmente en medio dcido.l'”1 Alt
descubrié mds adelante, que un tratamiento térmico mejoraba
notablemente la actividad de estos materiales.'® Por lo tanto, la
pirdlisis a alta temperatura (> 500°C) ha sido empleada para
mejorar la estabilidad de los catalizadores, aunque esto conlle-
ve la degradacién de los macrociclos y la formacién de sitios
activos en una matriz de carbono.

Desde entonces, la pirdlisis de moléculas que contienen carbo-
no y nitrégeno junto con una fuente de hierro a alta temperatura y
en atmésfera inerte ha sido la técnica mas ampliamente ufilizada
para producir materiales FeNC, "2 presentando actividades al-
tas para la ORR, especialmente en media alcalino.

aj v B) 5 125
2
1
595 3
= 8 078
R $
o 5 05
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Energia de enlace a O* (eV) Energia de enlace a HO* (eV)
C)
S .
H _H.e e o
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pre e
H20, H,0

/e /8

Figura 2. Gréfica volcan en mefales (a) y mefales coordinados en
carbono dopado con nitrégeno [b). Reproducido de las referencias
[2,14]. Esquema de los intermedios de reaccién en la reduccién de
oxigeno para producir agua oxigenada (mediante la transferencia
de 2 electrones) o agua (mediante la transferencia de 4 electrones).

Durante el tratamiento a alta temperatura, inicialmente las
moléculas se descomponen desprendiendo fragmentos de bajo
peso molecular que dan lugar a polimeros, y a temperaturas
sobre 700 °C se forma una matriz de carbono dopada con
nitrégeno donde se coordinan los iones de hierro. La pirdlisis
debe realizarse a una temperatura suficientemente alta para
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conseguir formar una matriz que posea una alta conductividad
electrénica. Normalmente, la conductividad del material estd
relacionada con el grado de grafitizacién y la cantidad de ni-
trégeno presente, por lo tanto, el radio molar de las moléculas
empleadas en la sintesis como la temperatura de la pirdlisis in-
fluyen drasticamente las propiedades del catalizador y su acti-
vidad electrocatalitica.

Ademds de la conductividad electrénica, la porosidad
y la densidad de sitios activos son los pardmetros
principales que determinan la actividad catalitica de los
materiales FeNC. Una alta micro, y mesoporosidad (que
corresponde a tamafios de poro < 2 nm y entre 2 y 50 nm,
respectivamente) es ideal para conseguir un alto nimero
de sitios activos accesibles. En particular, los microporos
son cruciales para la formacién de los sitios activos,??
mientras que los mesoporos determinan su accesibilidad y
el transporte de los infermedios de reaccién al sitio activo.
(2324 Existen diversos métodos de sintesis mediante los
cuales la porosidad puede modularse, uno de ellos es el
uso de plantillas de sacrificio, como silica, que produce
materiales mesoporosos (con tamafio de poro entre 25 y 40
nm) con superficies especificas de 600 m? g, e incluso
1500 m? g.28 Otro método es la utilizacién de precursores
porosos como redes metal-orgdnicas (MOFs),2-2% redes
orgdnicas covalentes (COFs),*% o polimeros orgdnicos
porosos (POPs).B Estos (ltimos, pueden utilizarse como
excelente precursor para obtener electrocatalizadores de
alta actividad sin la necesidad de incorporar plantillas
de sacrificio. Existe una gran variedad de monémeros
y reacciones de reficulacién para obtener polimeros
orgdnicos de alta superficie que contienen diversos grupos
funcionales. Cuando se emplea un compuesto macrociclico
de metal-nitrégeno, como las ftalocianinas o la estructura
similar a la porfirina, en una polimerizacién 3D, el POP
resultante mostraria una densa poblacién de sitios de
M-N4. Luping Yu y sus colaboradores sintetizaron un
catalizador POP Fe/N/C con alta actividad ORR a partir
de una porfirina de hierro que se polimerizé a un complejo
Fe-POP y se sometié a tratamientos térmicos para obtener
el catalizador real.l?

De forma mds reciente, se han usado marcos de triazina
covalente que son polimeros orgdnicos-porosos obtenidos
por la trimerizacién de compuestos de nitrilos aromdticos.
Los CTF son materiales ricos en N, térmicamente estables
con una gran drea.¥ los CTF se preparan mediante sin-
tesis ionotermal en la que se mezcla un precursor de ni-
trilo aromdtico con ZnCl, en una ampolla que se sella al
vacio y se frata térmicamente a 400-600 °C. MOFs son
materiales moleculares formados mediante enlaces de coor-
dinacién entre centros metdlicos y ligandos orgdnicos, y
debido a su porosidad han sido ampliamente estudiados
en campos como la catdlisis, adsorcién de gases o purifi-
cacién de aguas entre ofros.®439 En particular, los MOFs
maés empleados como precursores en la sintesis de FeNC
son los de la familia ZIF (“zeolitic imidazole framework”),
cuya pirdlisis (en presencia de una fuente de hierro y nitré-
geno) permite obtener materiales de carbono dopados con
nitrégeno con alta microporosidad. El trabajo publicado
por Jaouen y colaboradores, donde se empled una mezcla
de ZIF (ZIF-8, ZnN,C,H,,) con una superficie especifica de
1800 m? g, fenantrolina y acetato de hierro demostré el
impacto de la microporosidad inicial en la actividad cataliti-
ca, alcanzando 0.75 W cm? de potencia a un potencial de
0.6 V en una celda de combustible de hidrégeno/oxigeno
(frente a 0.32 W cm? del material preparado empleando

un carbén comercial, Figura 3).28 Y mds tarde, se confirmé
que las propiedades fisicas del ZIF empleado determinan su
comportamiento en una celda de combustible, especialmen-
te el drea superficial y el tamafio de poro.%

a b) 14
h‘q 12 PUG g™t
0844w PYG - .
o, Yi2p e ! N
s e, fitn.,,, Sos L tasmerataa,
308 ", Sha TN A L1
= e fau, £06 st
s 0.4 ‘e, Say = e MOF - FeNC
s areesene,
i3 / " %o, MOF-FeNC £04 ,.‘_.."' To.,
. 4
CB - FeNC "-, 0.2 / oy
‘e, CB-FeNC .
o 2 0 .

0 0.5 1 1.5 2 25 0 0.5 1 15 2 2.5

Densidad de corriente (A em™) Densidad de corriente (A cm?)

Figura 3. Curva de voltaje frenfe a densidad de corriente [a), y
potencia frenfe a densidad de corriente de materiales (b) FeNC
preparados con un carbén comercial (En rojo, "CB = FeNC”), un
MOF [en azul "MOF = FeNC") y un catalizador comercial de Pt

[en verde “Pt/C"). Adaptado de la referencia [28].

A pesar de los recientes avances en la sintesis de estos
materiales, la pirdlisis a altas temperaturas de sales inorgd-
nicas resulta en la agregacién de dtomos metdlicos en nano-
particulas como carburos o nitruros debido a su alta energia
superficial, 2442 |o que disminuye el nimero de centros acti-
vos asi como su accesibilidad y complica su caracterizacién
de manera rigurosa. Esta es la razén principal por la que co-
minmente, la cantidad de metal en los materiales de un Unico
&tomo se limita a 1-2% en peso; de hecho, inicialmente se
desconocia la naturaleza de los sitios activos que proporciona-
ban la actividad catalitica en la reduccién de oxigeno, dado
que los medios de caracterizacién disponibles no permitian
la elucidacién de sitios activos con tan poca cantidad en una
matriz de carbono.

El trabajo desarrollado por Dodelet y colaboradores con-
firmé mediante espectrometria de masas de iones secundarios
que con cantidades superiores a 2% en peso de Fe (usando
una porfirina o acetato de hierro respectivamente] el material
resultante de la pirdlisis consistia principalmente en agregados
de hierro cataliticamente inactivos.’! Kramm y colaboradores
recientemente observaron resultados similares empleando es-
pectroscopia Méssbauer, la cual es muy utilizada para investi-
gar el estado de Fe en porfirinas, proteinas y electrocatalizado-
res FeNC ya que puede diferenciar entre diferentes estados de
coordinacién, estado de oxidacién y espin.*4 En este trabajo,
se estudié un catalizador FeNC preparado por pirélisis de una
porfirina de hierro (cloruro de tetra - metoxifenil) porfirina) con
un carbén comercial @ 600 °C con una cantidad muy baja en
Fe para asegurar la homogeneidad de dtomos Gnicos, seguido
por un lavado en dcido clorhidrico TM (para eliminar especies
agregadas de Fe).

Con el tiempo, los avances en microscopia electrénica y
técnicas espectroscdpicas permitieron confirmar que la natura-
leza del sitio activo en estos materiales consta de un metal (co-
mdnmente Fe o Co) coordinado a cuatro nitrégenos piridinicos.

¢ Como evitar la agregacion de hierro?

La durabilidad de los FeNC es una de las caracteristicas a me-
jorar en este tipo de catalizadores para su comercializacion.
Diversas causas provocan su baja durabilidad como la desmeta-
lacién de los compuestos o la oxidacién del carbén. Empleando
espectroscopia Méssbaver, Jaouen y colaboradores observaron
que en los catalizadores FeNC hay dos sitios activos diferentes,
uno de alfto espin en el que hierro se encuentra en estado de
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oxidacién 3+ (FeN,C,,), que es mds acfivo, pero menos estable
y se degrada mediante agregacién en xidos férricos. Mientras
que el ofro es menos activo, pero mds estable y es un sitio activo
de bajo espin en el que hierro se encuentra en estado de oxida-
cién 2+ (FeN,C, ).

La agregacién de dtomos de hierro a altas temperaturas
es la principal limitacién para la obtencién de altas cantidades
de dtomos de hierro aislados y accesibles (Figura 4). Aunque
que las particulas metdlicas de hierro pueden disolverse y elimi-
narse mediante un bafio 4cido, hierro metélico cataliza la gra-
fitizacién de carbono creando una capa de carbono a su alre-
dedor, ! lo que impide su disolucién. Por lo tanto, para obtener
&tomos aislados y accesibles en cantidades superiores al 2-5%
en peso, es necesario desarrollar técnicas sintéticas alternativas
y emplear métodos sensibles de cuantificacién de sitios activos.
Los sitios activos compuestos por un metal coordinado a cuatro
nifrégenos se pueden medir mediante la adsorcién y desorcion
de moléculas como el mondxido de carbono (CO) o el nitrito
(NO,), lo que permite calcular pardmetros que cuantifican la
actividad catalitica como el turnover number (TON) y turnover
frequency (TOF) o la accesibilidad electroquimica. 7481

La accesibilidad electroquimica es un pardmetro crucial,
que se calcula comparando el nimero total de sitios activos
con el contenido total de hierro, el cual puede medirse me-
diante espectrometria de masas (ICP, Ecuacién 2). Entre ambas
técnicas de cuantificacién de sitios activos, la adsorcién de ni-
trito es una técnica més sensible, ya que se lleva a cabo en un
medio electroquimico similar a las condiciones de reaccién y
por lo tanto se usa para calcular la utilizacién electroquimica.
Hoy en dia y a pesar del progreso reciente en la sintesis
de este tipo de catalizadores, la utilizacién electroquimica
raramente supera el 10% debido a la reduccién carbotermal
de hierro y la falta de sustratos que combinen una adecuada
micro y mesoporosidad.“?

Utilizacién elect .. Numero de sitios activos (NO,) 100
HHZACION EreCtT OqUIMICa = s mero de atomos de Fe (ICP)

(% en peso de Feycp)x Ny
MFe

Numero de atomos de Fe =

Ecuacion 2. Ecuaciones para caleular la utilizacion electroguimica de
FeNC vy el nimero de dtomos de Fe basado en ICP. Reproducido

de Ref. [49].

Para eludir la agregacién de hierro mediante reduccién
carbotermal y a la vez obtener una dlta cantidad de &tomos
aislados de hierro, Fellinger y colaboradores emplearon sales
de dcidos de Lewis (Como Zn?* 0 Mg?) como efecto plantilla y
prepararon FeNC mediante transmetalacion.%5" En esta téc-
nica sintética, un metal alternativo al hierro con afinidad por el
nitrégeno se carboniza a altas temperaturas en presencia de
moléculas que contengan carbono y nitrégeno. El tipo de sales
empleadas ademés resulta en una carbonizacién ionotermal
que induce alta porosidad debido al efecto plantilla del 6xido
metdlico resultante (ZnO, MgO efc.)¥25% y el cardcter dcido
de los cationes resulta en la formacién de sitios activos con
coordinacién M-N, similares a porfirinas y falocianinas, lo
cual se ha confirmado usando espectroscopia de absorcién
de rayos X.* La transmetalacién se lleva a cabo en general
a bajas temperaturas para evitar la agregacién de hierro (Fi-
gura 4). Inicialmente se llevé a cabo calentando una disper-
sion de MgNC en metanol donde se afiade una disolucién de
FeCl,.4H,0 y se calienta a reflujo durante 24 h. Durante los
Gltimos 6 afios, varios grupos han explorado diferentes combi-
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naciones de 4cidos de Lewis con bloques moleculares ademds
de técnicas alternativas de intercambio de cationes que han
resultado en la sintesis de Gtomos aislados en mas de un 10%
en peso, accesibilidad de més del 50% y la mayor actividad
catalitica reportada hasta la fecha. Ademds, la sintesis por
transmetalacién permite obtener informacién exclusiva sobre
la estabilidad y actividad intrinseca de los sitios activos FeN,,
en la que se pueden descartar la contribucién de nanoparticu-
las de hierro.15]

{Fe+N+C] [M+N+C}

Alta temperatura J ﬂ

HN “

(M=2n?", Mg?)

9999

Figura 4. Comparacion enfre las técnicas sintéticas convencionales
y la sinfesis por transmetalacion de Zn o Mg.

Debido a la alta cantidad de Zn coordinado a nitrégeno en
la red metal-orgdnica ZIF-8. Este material ha sido usado amplio-
mente para crear materiales ZnNC microporosos y reemplazar
Zn por Fe (Figura 5). Jia y colaboradores emplearon deposicién
quimica de vapor para reemplazar Zn por Fe en un ZnNC de-
rivado de un ZIF-8, obteniendo 1.92 x 10% sitios activos por
gramo de material y 33 mA ecm? a 0.9 V, hasta la fecha la ac-
tividad catalitica més alta reportada con un electrodo de disco
rofatorio.* Kucernak y colaboradores emplearon un reflujo de
metanol para reemplazar Zn por Fe y obtuvieron un 7% en peso
de hierro atémicamente disperso que corresponde a 4.7 x 101
y 7.8 x 10" sitios por gramo calculado mediante adsorcién de
nifrito y monéxido de carbono, respectivamente, lo que equivale
a una utilizacién electroquimica de un 6%.57) Esta utilizacién
tan baja se debe a la microporosidad intrinseca de los ZIF;
los ionémeros usados cominmente para facilitar el transporte
de protones y estabilizar el catalizador forman micelas de dig-
metros entre 2 y 20 nm, por lo que éstas no pueden penetrar
en microporos menores de 2 nmy por lo tanto los reactivos no
pueden ser transportados a los sitos activos que se encuentren
en esos poros. ¥l

a) . € Y
D !
‘ = : ’ ? Zn'N4
- ®

ZIF-8 Zn-NC
b)
‘ >700 °C Zn > Fe
e e

Figura 5. Estructura de ZIF-8 (a) y representacién esquemdtica de
su ufilizacién como precursor en la sinfesis de FeNC.
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Para incrementar la utilizacién electroquimica, se necesitan
sustratos que ademds de microporos, contengan un volumen
sustancial de mesoporos que expongan los sitios activos en
el electrolito. Titirici y colaboradores emplearon MgCl,.6H,0
como plantilla para obtener matrices carbondceas de alta
porosidad en combinacién con 2,4,6 - Triaminopirimidina.
Esta es una molécula similar a la melamina que posee tanto
dadores como aceptores de enlaces hidrégeno que interactia
eficientemente con las moléculas de agua en la esfera de coor-
dinacién del MgCl,.6H,0 y que también muestra un punto de
fusién a 235 °C, por lo tanto facilitando la polimerizacién en
estado liquido.? La pirdlisis de la mezcla entre triaminopiri-
midina y MgCl,.6H,0O da lugar a un carbono dopado con
nitrégeno con una superficie especifica de mas de 3200 m? g
y con un gran volumen de mesoporo, lo cual expone los sitios
activos de Fe resultando en una utilizacién electroquimica de
més de un 50 %, el valor més alto reportado hasta la fecha
mediante adsorcién de nitrito. Més tarde, Elbaz y colabora-
dores observaron que el gran tamafio de mesoporo de estos
materiales requiere una cantidad més alta de ionémero para
cubrir los sitios activos y facilitar el transporte de protones. 158!

Barreras para la expansion industrial

Mientras el progreso reciente en la sinfesis por fransmetalacién
de materiales FeNC ha resultado en actividades cataliticas ini-
ciales muy similares a la de Pt en una celda de combustible,
todavia quedan muchos obstéculos que dificultan la expansién
industrial de estos materiales, siendo la mayor barrera la baja
estabilidad de estos catalizadores en las condiciones de opera-
cién de una celda de combustible.

Los materiales FeNC pueden degradarse a través de
varios mecanismos dependiendo del electrolito empleado y el
rango de potencial;®” a potenciales mds positivos de 0.9 V vs
RHE, la matriz de carbono se oxida en medio 4cido lo que da
lugar a su corrosién produciendo CO,.% La matriz de carbo-
no puede también ser dafiada por la formacién in situ de agua
oxigenada mediante la reduccién de oxigeno por transferen-
cia de dos electrones (Figura 2c), que en combinacién con
hierro da lugar a reacciones tipo Fenton creando radicales
oxidativos.*'l En general, la selectividad de FeNC para la re-
duccién de oxigeno por fransferencia de 2 electrones es nor-
malmente menor al 5%, sin embargo, el peréxido puede acu-
mularse cuando se hacen medidas de estabilidad durante un
periodo de tiempo prolongado, que mediante reacciones tipo
Fenton catalizadas por particulas de hierro forman radicales
‘OH y HO,". Esto provoca que aun obteniendo catalizadores
con buenos resultados en electrodo de disco rotatorio (RDE),
la estabilidad se vea afectada cuando se mide en MEA. Para
evitar la formacién de radicales e incrementar la estabilidad,
ofros metales alternativos que no catalicen reacciones tipo Fen-
ton han sido considerados durante los Gltimos afios como el
estaio o el cobalto. 4%

Sin embargo, para mejorar la resistencia de FeNC a los
ataques de radicales, Sun y colaboradores emplearon nanopar-
ticulas de CeO,, que, gracias a la quimica redox de Ce, son
capaces de reaccionar con HO,'(Ce*) y “OH (Ce®*), y posterior-
mente regenerar el xido en presencia de O,.k4 Con CeO,), los
cétodos de FeNC mostraron simplemente una caida del 28%
en la actividad catalitica después de 30000 ciclos en una pila
de combustible.

Finalmente, FeNC puede también degradarse mediante la
disolucién de iones Fe y su reprecipitacién en forma de éxidos.
Maillard y colaboradores demostraron mediante ICP acoplado
a un electrodo de difusidn de gas, que FeNC, en medio 4cido

y a densidades de corriente de -15 mA cm?, sufre un cambio
drdstico en el pH local (a un pH 8-9) debido al consumo de pro-
tones, lo cual conduce a la agregacién en éxidos de los iones
disueltos en el electrolito. ]

Conversion electroquimica de dioxido de carbono

Los materiales FeNC pueden también ser usados para catalizar
la conversién electroquimica de CO, (CO2RR). La reduccién
de CO, puede formar una gran variedad de productos; des-
de moléculas compuestas por un carbono como CO, CH, o
CH,OH a productos formados por varios (C2+) como etileno,
efanol o propanol.® Sin embargo, dado que normalmente se
usa un electrolito acuoso, hidrégeno también puede ser produ-
cido mediante la reduccién electroquimica del agua o reaccién
de evolucién de hidrégeno (HER), lo que en ese caso es una
reaccién que compite con CO2RR y debe de ser minimizada. ¢!

Este proceso electroquimico tiene un sobrepotencial bas-
tante alto debido a varios motivos, el primero siendo la fransfe-
rencia de un electrén para crear un radical anién de CO, que
es estabilizado por los cationes en el electrolito y que conlleva
la aplicacién de un alto potencial.”) Y el resto emerge de la
transferencia de varios protones y electrones, 8 en el caso de
mefano y 12 en el caso de efileno y de la relacién lineal en las
energias de adsorcién de los infermedios de reaccién (como en
el caso de la ORR).

La selectividad de un catalizador frente a la CO2RR vie-
ne determinada por la energia de enlace a los intermedios de
reaccién relevantes, siendo estos el *CO y el *H. Bagger y co-
laboradores demostraron empleando métodos tedricos y experi-
mentales, que un catalizador con alta energia de enlace a *CO
(como Fe, Pt, Ni o Pd) es incapaz de catalizar la subsecuente
protonacién y por lo tanto cataliza la HER (Figura 6a,b).k®!

Un catalizador con una energia de enlace baja a *CO
(como Ag o Au), resultard en la formacién de CO con alta efi-
ciencia faradaica (el radio entre la corriente eléctrica utilizada
para catalizar una reaccién especifica comparado con la carga
eléctrica total utilizada para catalizar todas las reacciones). %)
Finalmente, si un catalizador posee una energia de enlace ni
muy fuerte ni muy débil hacia *CO y *H, éste serd capaz de
acoplar dos moléculas de CO, o moléculas de CO con H'y por
lo tanto formar C2+. Sin embargo, hasta la fecha el Gnico ma-
terial capaz de realizar la formacién de C2+ es Cu, que puede
formar hasta 16 productos diferentes, aunque todos ellos con
baja selectividad.??!

a) Baja energia de

OH
o io *C
& 0% 0 W o o f b adsorcion a *CO
0=¢=0 —> ¢ —— YNeUy ¢ —> co
el -l P - P . (Au, Ag)
Energia intemedia de adsorcién a *CO ' (Cu)

Hidrogenacién Ilﬁ R'
c C

Acoplamiento CO-CO

s s
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b) L5 ) Y
(=] o
P ¥ o Au b4 Pd
© Agas , GO w 0 7
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c zn S [ Rh -
205 ' 2,s &
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© A Productos més alla de B Fe O ‘
@ Ni* .oy | CO (CH,, CH,CH o
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Figura 6. Represenfacion del mecanismo de reaccion en la con-
version electroquimica de CO, [a) y de la actividad catalitica de
mefales (a] y MNC [b) dependiendo de sus energias de enlace a

*CO'y *H. Reproducido de las referencias [68,71]
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En comparacién con los catalizadores metdlicos como
el Fe, Ni o Co, que en general son selectivos a la HER, los
MNC muestran una selectividad muy diferente. FeNC por
ejemplo tiene una energia de enlace a CO mucho menor que
Fe metdlico, lo que lo hace capaz de producir CO e inclu-
so pequefias cantidades de CH, como demostraron Varela
y colaboradores.”? Entre todos los MNC, NiNC muestra la
energia de enlace mds baja a CO entre los metales abundan-
tes (Figura 6b) y por lo tanto es el catalizador mds selectivo
y estable para la formacién de CO," habiendo sido incluso
utilizado a densidades de corrientes industriales por Strasser
y colaboradores.’374

Debido a la pirdlisis a alta temperatura requerida para
sintetizar MNC, que conlleva la agregacién de dtomos me-
télicos en nanoparticulas, los MNC siempre muestran cierta
eficiencia faradaica hacia la reaccién de evolucién de hidré-
geno, la cual emerge de particulas metdlicas de Fe o Ni. Para
evitar la agregacién metdlica y por lo tanto incrementar la
produccién de CO en lugar de H,, Stephens y colaboradores
emplearon la técnica sintética desarrollada por el grupo de Ti-
tirici, utilizando 2,4,6-Triaminopyrimidina y MgCl,.6H,0 para
formar FeNC y NiNC con superficie especifica >3000 m? g'
y utilizacién electroquimica >60%. Los materiales mostraron
una eficiencia faradaica para la produccién de CO >90%
en un amplio rango de potencial, y al calcular el TOF (asu-
miendo como numero de sitios activos el obtenido mediante la
adsorcién y desorcién de nitrito) observaron que la actividad
catalitica infrinseca de dichos materiales, es tan alta como la
de Ag y Au y que los materiales mas activos del estado del
arte se solapaban en términos de TOF como se muestra en
la Figura 7.7 Esta figura contiene la actividad catalitica en
términos de TOF_ representado frente al potencial (vs RHE)
de los materiales mds activos del estado del arte en el mo-
mento de la publicacién, como Fe**NC desarrollado por Xile
Hu y colaboradores, ¢l nanoparticulas de Au derivadas de su
éxido desarrollado por Kanan y colaboradores,””) nanohilos
de Au desarrollados por Sun y colaboradores, ! o electrodos
porosos de Ag desarrollados por Jiao y colaboradores, entre
ofros.”?l El hecho de que la actividad catalitica intrinseca, en
términos de TOF, de los materiales mds activos del estado del
arfe, se solaparan, sugiere la existencia de una limitacién
fundamental en la reduccién de CO,. Su origen, al igual que

en el caso de ORR, puede emerger de la relacién linear de las
energias de enlace entre los intermedios de reaccién *COOH
y *CO. Ya que la activacién inicial de CO, a COOH es mds
sencilla en un sitio activo carbofilico (con mayor afinidad de
enlace hacia el intermedio de reaccién *COOH), mientras el
segundo paso de la reaccién, que conlleva la formacién de
*CO'y su desorcién, es mds favorable en un sitio activo menos
carbofilico (con una menor energia de enlace hacia *CO o
*COOH). La relacién lineal entre las energias de enlace entre
los intermedios de reaccién implica, que incluso los materiales
mds activos van a mostrar un cierfo sobrepotencial necesario
para catalizar la CO2RR. 0

Conclusiones

Mientras Los materiales de un Unico dtomo MNC se han po-
sicionado como una gran alternativa sostenible al platino en
celdas de combustible y al oro en electrolizadores de CO,, su
relativa baja estabilidad y la menor actividad catalitica compo-
rados con metales nobles dificulta su expansién comercial. Con
vistas a futuro, uno de los mayores obstaculos es ser capaz de
sobrepasar la relacién linear de las energias de enlace entre in-
termedios de reaccién, tanto en la reduccién de oxigeno como
en la de CO,. Para ello, uno puede obtener inspiracién de sis-
temas naturales como encimas, las cuales poseen en general
un sitio activo tridimensional con diferentes mefales abundantes
separados por distancias atémicas y que actian de manera si-
nergética.

Estos sistemas son capaces de romper las relaciones linea-
les y por lo tanto muestran un TOF substancialmente mas alto
que los catalizadores convencionales.®81 Mientras que los
estudios teéricos que han explorado sitios activos similares a en-
cimas (con més de un dtomo metdlico en proximidad atémica)
sugieren una alta actividad catalitica,®2-#4 hoy en dia no ha ha-
bido un trabajo experimental que demuestre sus ventajas frente
a sistemas monoatémicos en términos de actividad intrinseca o
selectividad. 547

Sin embargo, recientemente la combinacién de sitios acti-
vos M-N, con electrodos de Ni o con nanoparticulas de Cu, han
resultado en la produccién de productos C2+ mediante méto-
dos tandem,”*#2 lo cual puede suponer la expansién de MNCs
para satisfacer la produccién de combustibles en la industria
quimica y del fransporte. %394

Figura 7. Comparacién de lo actividad catalifica de diferentes materiales basados en Au, Ag y MNC en
términos de TOF. Obtenido de la referencia [75].
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RESUMEN:

La quimica de los complejos de metales de transicién con ligandos monoaniénicos bidentados k%Si,L y/o
tridentados k*-Si,L,—donde Si simboliza un grupo sililo y L ligandos con grupos neutros dadores o de un par
de electrones—ha despertado un interés creciente en los dltimos afios. Esta revisién presenta los principales
avances logrados en la aplicacién de estos complejos como catalizadores en procesos clave, como son la
hidrogenacién y la hidrosililacién de moléculas insaturadas.

ABSTRACT:

The chemistry of transition metal complexes with monoanionic bidentate ligands k%Si,L and/or tridentate k®Si,L,—
where Si represents a silyl group and L ligands with neutral o-donor groups—has gained increasing inferest in
recent years. This review highlights the advances achieved through the application of these complexes as catalysts

Hydrogenation
Hydrosilylation

in essential processes, such as the hydrogenation and hydrosilylation of unsaturated molecules.

Introduccion

La actividad y selectividad de un catalizador homogéneo estan
intimamente relacionadas con las propiedades estéricas y elec-
trénicas del centro activo, por ello, el disefio y desarrollo de
nuevos ligandos puede considerarse una de las temdticas mas
importantes dentro del marco de la catdlisis homogénea.l En
dicho contexto, este articulo pretende ilustrar el desarrollo que,
durante la dltima década, ha experimentado la quimica de los
complejos de mefales de transicién con ligandos polidentados
de tipo organosililo (Figura 1). Para ello, se han seleccionado
procesos cataliticos de hidrogenacién e hidrosililacién de mo-
léculas insaturadas, que emplean catalizadores organometdli-
cos con este tipo de ligandos. Los ejemplos incluidos en este
trabajo se refieren a complejos con ligandos de tipo k%S, L3
y &%Si,L,.L4% En lo que respecta a catalizadores con ligandos
tefradentados (k*Si,L,)! solo mencionar que hasta el momento
su quimica estd poco desarrollada.

En los complejos de tipo M—(k2Si,l) y M-(k>Si,l,) (M =
mefal de transicién) incluidos en este trabajo, el grupo sililo
(Si) y los grupos dadores (L = fosfano, amina, N-heterociclos,
carbenos N-heterociclos, éteres, tioéteres, efc.) se encuentran
unidos por una cadena de dtomos de carbono y/o de dtomos
de carbono y heterodtomos. Este tipo de ligandos se caracteri-

zan por el fuerte cardcter o-dador del grupo sililo, que ademds
ejerce un gran efecto (e influencia) "trans". Esto se traduce en el
fortalecimiento del enlace M-Si, y el debilitamiento del enlace
situado en posicién "trans" al silicio, facilitando la generacién
de infermedios de reaccién insaturados electrénica y coordinati-
vamente.2¢l Ademds, se trata de ligandos muy versétiles ya que
es sencillo ajustar tanto sus propiedades electrénicas como esté-
ricas mediante la seleccién de los sustituyentes del dtomo de sili-
cio y la modificacién de la naturaleza de los grupos dadores L.

Catalizadores homogéneos con ligandos de fipo «™SiL
n=23)

Hidrogenacion de alquenos y alquinos

Uno de los primeros ejemplos de la aplicacién de complejos
de metales transicién con ligandos polidentados de fipo orga-
nosililo como catalizadores en procesos de hidrogenacion de
olefinas fue publicado por Tobita y colaboradores en 2014.
Los complejos [Ir(Cl)(k*Si,O,Si-xantsil) (PCy.)] (1) y [Ir(Cl)(x%Si,-
Si-xantsil)PCy,)] (2), que se encuentran en equilibrio en diso-
lucién, reaccionan con H, para dar el complejo de Ir(V) [Ir(Cl)
(H), (k?Si,Si-xantsil) (PCy,]] (3).”! La reaccién de la especie 3
con 2,2-dimetilbut-1-eno produce el alcano correspondiente y
regenera el complejo 1 (Esquema 1).

1)
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rSi
[ ~ \\\L Ui I\LA-\_‘\\L
L/ \ L/ ‘ \
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Figura 1. N\odos de coordinacién de ligandos monoaniénicos de
fipo k-Sil,  In=2, 3, 4)a metales de transicién.

| Cl “I’\Cl
PCy3 PCy3
1 2
- /

Esquema 1. Hidrogenacién de 2, 2-dimetilbut-1-eno catalizada por espe-

cies de fipo Ir={k*{S;0,51} S I—{k>(5;S0}.

En 2015, el mismo grupo publicé la preparacién del com-
plejo [Ru(Cl)(H){x*(Si,H,O,P}Bu,xantSi(H)P}(PPh,]] (4) cuya re-
accién con estireno libera etilbenceno y da lugar a la formacién
de [Ru(CI}{*(Si,O,P)Bu,xantSiP}(PPh,)] (5) (Esquema 2). El sis-
tema 4 S 5 ha sido utilizado con éxito como catalizador de
hidrogenacién de o-olefinas. !l

oo™

R R ?
S M S, +PPhz
N/ MesSi /Ru
c” |
PPh;
5

Esquema 2. Reaccion de [RulClI(H){k*(Si,H, O, P-Bu,xantSiP(H]}{PPh, )] (4)

con o-olefinas.

En 2016, Whited y colaboradores demostraron que la es-

pecie [Rh(OTf)(fack?-P,Si,P)(n*norbornenc)] (OTf = ftriflato; 6)

puede ser empleada como catalizador para la hidrogenacién

de norborneno (Esquema 3).1% Estudios mecanisticos demostra-
ron que este proceso transcurre a través de un mecanismo que
involucra la adicién oxidante de H, al Rh(l) para dar interme-
dios de Rh(lll).l*

Esquema 3. Reaccidn de hidrogenacién de norboreno catalizada
por el complejo 6.

En 2018, el grupo de Turculet demostré que el complejo
de Coll) [Co(fac®P,Si,P)(N,) (PMe,)] (7) (Figura 2) es modera-
damente activo en procesos de hidrogenacién de olefinas.'?
Ese mismo afio, también publicaron la sintesis de una familia
de compuestos de Fe(ll) del tipo Fe-(x*-P,Si,P) entre los que la
especie [Fe(H)(mer«*P,Si,P)(N,),] (8) (Figura 2) destaca por
ser un catalizador activo para la hidrogenacién de una gran
variedad de alquenos (terminales e internos).['"] Posteriormen-
te, el grupo de Turculet extendié sus estudios a complejos de
Ni(l). En concreto el complejo [Ni(H)(mer«®-P,Si,P)] (9) demos-
tré ser un catalizador selectivo en procesos de semihidrogena-
cién de alquinos internos para dar el correspondiente (Z)-al-
queno que posteriormente es isomerizado al (E)-alqueno. Este
sistema catalitico puede ser utilizado con una amplia variedad
de sustratos y opera en condiciones de trabajo suaves (1 atm
de H, y 298 K) lo que lo convierte en uno de los mas eficaces
publicados hasta la fecha.l' En este caso el proceso de hidro-
genacién franscurre en dos efapas consistentes en (i) insercién
del alquino en el enlace Ni-H, y (i) un proceso de metdtesis
de enlace sigma.

- 00,80

RP.-Co PMe3 RyP— Fe—PRz Rzp—[\IurPRz

N2 N2 H
7 8 9
PRZ = PCy2

Figura 2. Catalizadores de tipo Co-{fack™P,Si,P), Fe~{merk®P,Si,P), y
Ni~(merk*-P,Si,P) descritos por el grupo de Turculet.

Nagashima et al. publicaron en 2013 la sintesis y caracte-
rizacién del complejo de Fe(ll) [Fe(k?Si,Si)(x*Si,H,Si,H)(CO),]
(10) (Figura 3) que mostré un buen desempefio catalitico en
procesos de hidrogenacién de alquenos tri- y trefrasustituidos. [
Recientemente, Komuro, Hashimoto y colaboradores, han pre-
parado el precursor de Ir(lll) [Ir(H)(Me)(x%Si,N)(coe]] (11) con
un ligando monoaniénico bidentado de tipo sililo-1,8-naftiridina
(Figura 3). El complejo 11 ha sido empleado como cataliza-
dor efectivo para la hidrogenacién de alquenos terminales y
cicloalquenos.l' En ese sentido, cabe mencionar que nuestro
grupo de investigacion ha publicado recientemente la sinfesis
del complejo [Rh(H)(OTH)(x2Si,N)(PCy,)] (12) (Figura 3] que
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también demostré ser un catalizador activo en procesos de hi-
drogenacién de alquenos funcionalizados.!'!

Me Me
N H ~ |
N—Irfcoe 8u 9 l\|l
/_ Me tBu SEth
S TiO
Me Me BU tgy PCy;
10 11 12

Figura 3. Ejemplos de catalizadores de fipo M=(k%Si, ] efecfivos en proce-
sos de hidrogenacion de olefinas.

Hidrogenacion de O,

En 2020, Sola et al. publlcaron que el sistema formado por el
complejo [Ir(H)(Cl)(mer«*-P,Si,P)] (13) y una mezcla de disol-
ventes compuesta por acetato de 1,2-dimetil-3-butilimidazolio,
DMSO y agua que cataliza la hidrogenacion de CO, para
producir 4cido férmico (Esquema 4).1' La actividad de dicho
sistema catalitico es elevada y comparable a la obtenida para
ofros sistemas que emplean DMSO y agua como disolvente. En
ausencia de 1,2-dimetil-3-butilimidazolio y/o de DMSO no se
observa reaccién catalitica.

(iPr)zP—/I —P(Pr),
Cl 13

60 bar, 303 K
Liquido ldnico

CO2 + Hy HCO,H

Esquema 4. Reaccidn de hidrogenacién de CO, catalizada por el com-

oleio [I{HICl)mer<P,Si,PI] (13).

Hidrosililacion de alquenos

La hidrosililacién de alquenos es una metodologia sencilla y
de gran economia atémica para la preparacién de organosi-
lanos, que son productos quimicos de gran interés debido a su
aplicacién en diferentes industrias como, por ejemplo, las de
siliconas, lubricantes y revestimientos repelentes al agua, entre
otras. Uno de los desafios a la hora de disefiar un catalizador
de hidrosililacién de alquenos es el control de la selectividad.
Esto se debe a que ademds de los correspondientes productos
de adicién antiMarkovnikov y/o Markovnikov, en algunas oca-
siones, tienen lugar reacciones de sililacién deshidrogenante,
hidrogenacién e isomerizacién.

En 2013, el grupo Deng publicé que los complejos de Colll)
[Co(k?Si,CSi(Ph)(R)}-IMes’)(k>-C,CIMes’)] R = H, 14; Me, 15;
Ph, 16) (Figura 4) catalizan la reaccién de 1-octeno con H,SiR
para dar una mezcla de compuestos que contiene el producto
de adicién anfiMarkovnikov como producto mayoritario. La ac-
tividad de este tipo de catalizadores es moderada y depende
de la naturaleza del sustituyente R, siendo el orden de actividad
el siguiente 14> 15 > 16.07]

Posteriormente, Huertos et al. demostraron que los complejos
catiénicos de fipo Rh—(x%Si,S) (17, 18 y 19)'8 y Rh~(k%Si,N)
(20)1"! (Figura 4) catalizan la isomerizacién de olefinas infernas
y la posterior hidrosililacién de la olefina terminal resultante para

www.analesdequimica.es

obtener de modo selectivo el producto de hidrosililacién lineal.
El sustituyente presente en el dtomo de azufre del ligando influye
en la actividad catalifica, siendo los complejos 18 y 19 mds
activos que el precursor 17. El mismo grupo demostré que el
complejo [Rh(H)(fac«™S,Si,S)(PPh,)] (21) (Figura 4), con un li-
gando monoaniénico tridentado, también es activo en procesos
de isomerizacién y posterior hidrosililacién de alquenos internos
para dar el correspondiente organosilano lineal. Es inferesante
mencionar que la especie andloga [Ir(H)(fac«®-S,Si,S) (PPh,) (THF)]
(22) (Figura 4), cataliza la isomerizacién de olefinas internas a
terminales pero no cataliza la hidrosililacién de estas dltimas, sino
que promueve la reaccién de sililacién deshidrogenante de estas
para dar lugar al correspondiente vinilsilano.

Me e
Me Nm
es R=H, (14)
PhRSl—Co R=Me, (15)
R = Ph, (16)
lVIes\Nr\
e . Me
Me. S|i /PPha BAr", Me\s|’_ PPh3 | BArF,
1
s
s” Lo R=Me, (17 N
> PPhy R=Me, (17) | PPhs
R R='Bu, (18) X
R: neoPe! (19) 20
S )
/Q\Si/“m BAr 4 \/\Si/m BAr,
] /
Me—\S.,, { +PPh; Me—\S,, ’ ~PPhs
/S,Rh\H .-fl‘r\
Me Me THF
21 22

Figura 4. Ejemplos de catalizadores de hidrosililacion de alquenos con
ligandos ¥-Si, Ly *-Si,L,

En 2020, el grupo de Li demostré que el complejo de Coll)
[Colfack™P,Si,P)(PMe,),] (23) (Figura 5) es un precursor cataliti-
co eficaz para la hidrosililacién de alquenos. La selectividad de
este proceso depende en gran medida de la naturaleza de la
olefina. Asi, mientras que durante la hidrosililacién de olefinas
aliféticas se favorece la formacién del producto anti-Markoni-
kov, la hidrosililacién de derivados de estireno llevada a cabo
en las mismas condiciones conduce a la formacién del producto
Markonikov.'el Un afio mds tarde, el mismo grupo publicé la
sintesis del complejo de Coflll) [Co(H)(Cl)(fac>-P,Si,P)(PPh,),]
(24) (Figura 5) que demostrd ser un catalizador efectivo en pro-
cesos de hidrosililacién de olefinas.2™™ A diferencia de lo obser-
vado cuando se utiliza 23, las reacciones catalizadas por 24
conducen, independientemente de la naturaleza de la olefing, a
la obtencién del correspondiente producto antiMarkonikov. Es
desfacable que en presencia de N-6xido de piridina el precur-
sor 24 tiene un comportamiento andlogo a 23.

Hidrosililacion de aldehidos, cetonas y amidas

Sun, Li y colaboradores han desarrollado la quimica de Fefll)
con ligandos de tipo «%P,Si,P.?4 Los complejos [Fe(H)(mer«’-
P,Si,P)(PPh,),] (25)%% y [Fe(H)(mer«®-P,Si,P)(PMe,)] (26)2%
(Figura 6] han demostrado ser precursores cataliticos activos
en procesos de reduccién de aldehidos y cetonas con HSi(OFEt),
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Figura 5. Ejemplos de catalizadores de hidrosililacion de alquenos
con ligandos de fipo kP, Si,P.

para, después del tratamiento con disoluciones acuosas de
NaOH al 10 mol%, generar el alcohol correspondiente. En el
caso del complejo 26 la adicién de N-6xido de piridina per-
mite la sustitucién del ligando PMe, por piridina dando lugar
a intermedios mucho mds activos.?2! Posteriormente, el mismo
grupo preparé el complejo [Fe(H)(k%Si,F)(PMe,),] (27) (Figura
6), con un ligando bidentado, que también ha demostrado ser
un catalizador activo en procesos de reduccién de cetonas y
aldehidos con HSi(OEH), 123

Me.
Fe ©: Fe..,
'H
Ph, PPh3 (iPI')z €3
25 26

Me. L H “ppn
1 2
Me >IN/

e\
/\ PMes3
PMes

27

MesP

Figura 6. Ejemplos de catalizadores de Felll) efectivos en la reduccion
de aldehidos y cetonas con HSI{OE,.

En ese confexto, nuestro grupo de investigacién demostrd
que la reaccién de diferentes derivados de acetofenona con si-
lanos terciarios realizada en presencia del complejo de Rh(lll)
[Rh{H)(OTf)(fack*N, Si,N)(coe]] (28) conduce, cuando se rea-
liza en un sistema abierto, a la formacién del correspondiente
sililenol-éter como producto mayoritario de la reaccién (>90%)
junto con el sililéter (Esquema 5). Es interesante mencionar
que cuando la reaccién se realiza en un sistema cerrado la
relacién de los productos cambia siendo el sililéter el produc-
to mayoritario. Este estudio propone que el sililenol-éter es el
producto cinético de la reaccién y que la formacién del corres-
pondiente sililéter tiene lugar por la hidrogenacién posterior
del sililenol-éter.24

Recientemente, Huertos ef al. han demostrado que el com-
plejo de Ir(lll} [Ir(H){fack?-S,Si,S)(PPh,) (THF)][BAF,] (22) que
previamente habia sido utilizado como catalizador en procesos
de isomerizacién/hidrosililacién de alquenos internos, también
es un catalizador activo en procesos de hidrosililacién de alde-
hidos para dar el correspondiente sililéter. ]

N‘F?h‘: S|R3 sliR3

H3C._O OTf H.C O HsC._O
WRE 5 S

Esquema 5. Reaccién de acetofenona con silanos terciarios cataliza-

da por el complejo Rh—{fack®N,Si,N) (28).

Finalmente, mencionar que nuestro grupo demostré que la
naturaleza del ligando auxiliar (Cl vs OTH) condiciona la selec-
tividad de los complejos de Ir(lll) [Ir(H)(X)(x?Si,N)(coe]] (X = Cl,
29; OTf, 30) cuando actian como catalizadores en procesos
de reduccién de formamidas con HSiMe,Ph. Asi, 29 con un
ligando cloruro permite la preparacién selectiva de hemiamina-
les Osililados, mientras que en el caso del complejo 30 con un
ligando triflato la reaccion conduce a la correspondiente metila-
mina (Esquema 6).241

Me
“
Bl X
t:u:Si—lr“\ _
LA PhMe;Si~
O X=Cl k
o X=ClL 29 *HSiMesPh N R
)]\ X = OTf, 30 |
H N/R 0.5 mol% R
| \
R HsC R
X = OTf \'Tl/
+ 2 HSiMe,Ph R

Esquema 6. Reduccion de formamidas con HSiMe,Ph catalizada por los

complejos [Ir[H)(X)(k>-Si,N)(coe)] (X = Cl, 29; OTf, 30).

Hidrosililacion de €O,

La reaccién de CO, ¢on hidrosilanos es un método fermodind-
micaments favorable y de gran economia atémica que permite
su reduccién a sililformiato. Sin embargo, se trata de un proceso
cinéticamente impedido y por ello requiere el empleo de catali-
zadores. La selectividad de este tipo de reacciones representa
un reto debido a que en las condiciones de reaccién es frecuen-
te la formacién de mezclas de los correspondientes sililformiato,
bis(sililacetal), metoxisilano, metilsililcarbonato y metano.?”!

En 2012, el grupo de Turculet publicé que mediante el em-
pleo de complejos de tipo [M(HB(C,F.).)(x*P,Si,P)] (M = Pt, 31;
Pd, 32) (Figura 7) como catalizadores es posible la reduccién
de CO, a metano empleando HSiMe,Ph como reductor. ¢!

Ese mismo afio, nuestro grupo de investigacion publicé que
mediante el empleo de complejos de Ir(lll) de tipo Ir-(fack®N,-
Si,N) es posible la reduccién selectiva de CO, a sililformiato
en ausencia de disolvente empleando HSiMe(OSiMe,), como
reductor y medio de reaccién (Esquema 7).12%? Estudios posterio-
res demostraron que la naturaleza del ligando (k*-N,Si,N) y del
ligando auxiliar influye notablemente en la actividad catalitica
de este tipo de complejos, siendo el complejo 36 con un sustitu-
yente 4-Me en los anillos piridona y un ligando trifluoroacetato
(TFA) el precursor catalitico més activo (Esquema 7).2%
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PCy>
Me~Si—*I\|/I—H-- -B(CeFs)s
PCy>

M = Pt, 31; Pd, 32
Figura 7. Precursores de fipo [M(HB(C,F.])%-P,Si,P)] (M = Pt, 31; Pd,
32).

6 513

Posteriormente, nuestro grupo demostré que utilizando
el complejo de Ir(lll) [Ir(k%-O,CCF,)(kSi,N),] (37), con dos
ligandos bidentados de tipo k%Si,N en vez de uno tridentado
de tipo k*N,Si,N, como precursor catalitico es posible llevar
a cabo la reduccién selectiva de CO, con HSiMe(OSiMe

3)2

al correspondiente metoxisilano, CH,0SiMe(OSiMe,),, o si-
O Me
R \
\//BHLS? 7 R=H
N, X = OTf, 33; TFA, 34
R /%N—'—'Ir""\H R = Me
— ~
| Ycoe  x = OTf, 35; TFA, 36
X
3 i R3S|\
. Ir-(>-N, Si,N) 0
“Csn + HSIRg——
C‘O 3 )\

0" H

SiR; = SiMe(0SiMe;),

Esquema 7. Reaccién de reduccién de CO, con HSiMe[OSiMe,),
catalizada por complejos de tipo I-{fack®N,Si,N). TFA = O,CCF,,
trifluoroacetato.

lilformiato, HCO,SiMe(OSiMe,), (Figura 8). La selectividad
de este sistema catalitico se puede modular fécilmente me-
diante el control de la presién de CO,: a baja presién (1 bar)
se obtiene el metoxisilano, mientras que a 4 bares de presién
se obtiene el correspondiente sililformiato.%! Cuando al sis-
tema catalitico 37 / HSiMe(OSiMe,), se le aiiade B(C,F.),
la selectividad cambia y la reaccién conduce a la formacion
del correspondiente bis(sililacetal). En este sentido, cabe
mencionar que el complejo 37 reacciona instantneamente
con B(C,F,), para dar lugar a la formacién de la especie
[Ir(x'-O{OB(C,F,) ,}CCF,)(k%-Si,N),] (38), que ha podido ser
caracterizada mediante RMN y rayos-X y que en este caso
actba como el precursor catalitico (Figura 8).13%°]

N X
| I B(CsFs)s
N !

O N O

T . 0
MesSis, ‘.~‘O MezSive, | /
Me,Si™™ Ir\0)>— CFs me,si== I O—<

| | CF3

0N, 0N,
P Tf\%
36 37

Figura 8. Especies [Irx>O,CCF,)ix>Si,N),] (37 y [Irlk-O{OB(C,F.,}
CCF,)(x*Si,N],] [38) empleadas como precursores cataliticos en la

reduccién de CO, con HSiMe[OSiMe.),.

www.analesdequimica.es

Sililacion deshidrogenante de enlaces OH y NH

Nuestro grupo de investigacién ha demostrado que el complejo
[Ir(H)(OTH)(fack>N,Si,N)(coe]] (33) es, ademds, un precursor
catalitico activo en procesos de hidrélisis de silanos, 1 sililacién
deshidrogenante de écidos carboxilicos®? y sililacién deshidro-
genante de aminasi®! para generar el correspondiente silanal,
sililéster o sililamina, respectivamente (Esquema 8).

33 ]
E-H + HSiR; ——— E-SiR3
- H2

=-0OH, -O0CR, -NR;,

Esquema 8. Sililacion deshidrogenante de enlaces OH y NH catalizada
por el complejo 33.

Posteriormente, Freixa, Huertos et al. demostraron que el
complejo catiénico [Ir(H) (xS, Si,S)(PPh,)(THF)][BA",] (22) cato-
liza procesos de hidrolisis de hidrosilanos. Siendo destacable
el gran efecto isotdpico (KIE = 346) que ha sido asociado a un
efecto de tinel cudntico.P4

Recientemente, nuestro grupo ha demostrado que com-
plejos insaturados de tipo [Ir{H)(OTf)(k2Si,N)({L)] (L = coe, 30;
PCy,, 39; PHBu,, 40) también son activos en procesos de
hidrolisis selectiva de silanos para generar el correspondiente
silanol. Estudios de RMN de 'H demostraron que estas especies
coordinan una molécula de agua dando lugar a la formacién
del correspondiente complejo [Ir(H)(OTH)(x2Si,N)(OH,)(U)] (L =
coe, 41; PCy,, 42; PHBu,, 43), dichos acuo complejos han
sido caracterizados mediante RMN y rayos-X (Esquema 9).5)
El complejo de Rh(lll) [Rh(H)(OTH)(x%-Si,N)(PCy,)] (12) andlogo
a 39 no es activo en procesos de hidrolisis de silanos lo que
prueba que el cenfro metdlico juega un papel en este tipo de
reacciones.

= N
- |
0 N N
Bu \ | +H0 gy _\ | oOM2
Si—Ir P — Si—Ir.
Bu l \OTf -H0 By / | \OTf
L L

L = coe, (30); PCys, (39);
PH'Bu, (40)

L = coe, (41); PCys, (42);
PH'Bu, (43)

Esquema 9. Coordinacion reversible de agua a los complejos [Ir[H)(OT|
(k-Si,N)(L]] L = coe, 30; PCy,, 39; PHBu,, 40).

Naturaleza del enlace M=Si en complejos M(k"-Si,N("_”) (n
=23
Hasta la fecha, se han publicado pocos estudios sobre la natu-
raleza del enlace M-Si en este tipo de complejos. Por ello, es
dificil establecer una tendencia general de comportamiento. En
el caso de los complejos de rodio e iridio con ligandos k*N,-
Si, Ny 257, NIl |as distancias de enlace M-Si se encuentran
entre 2,23-2,29 A para Rhy 2,25-2,29 A para I, siendo méds
cortas de lo que cabria esperar para un enlace metal-sililo.
Estudios tedricos basados en el Andlisis de Descomposicién
Energética (EDA) en combinacién con otros métodos realizados
para complejos de fipo Ir—{k*N,Si,N),B¢ Ir—(k%-Si,N)*! y Rh-

(k%Si,N)I'*I mostraron la naturaleza covalente del enlace M-Si
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y que la refrodonacién desde los orbitales d del metal a los
orbitales o* del silicio es muy pequefia, por lo que no puede ser
el origen de la fortaleza de este tipo de enlaces. Lo mas remar-
cable de estos estudios, es que se encontré que la contribucién
de la componente electrostdtica del enlace es casi el doble que
la suma de las interacciones orbitales. Este hecho indica que
en estos complejos el enlace M-Si puede entenderse como un
enlace covalente altamente polarizado, lo que explica tanto el
acortamiento de las distancias de enlace M-Si (M = Rh, Ir) en
este fipo de complejos como su inercia quimica. El acortamiento
del enlace se debe principalmente a la contribucién de la com-
ponente electrostdtica, ya que la refrodonacién de densidad
electrénica desde los orbitales d del metal a los orbitales o* del
silicio es considerablemente baja.

Condlusiones

La quimica de los complejos de metales de transicién con ligan-
dos monoaniénicos de tipo k%Si,L y k*Si,L, ha experimentado
un gran desarrollo durante la dltima década, parte importante
del mismo protagonizado por grupos de investigacién espafio-
les. Entre las propiedades de este tipo de ligandos se encuen-
tran el fuerte cardcter o-dador y el gran efecto e influencia frans
del grupo sililo que en su conjunto facilitan la generacién de
especies metdlicas electrénica y coordinativamente insaturadas.
En cuanto a las aplicaciones de este tipo de complejos, cabe
mencionar que han demostrado ser catalizadores eficaces en
procesos de hidrosililacién catalitica de alquenos, amidas y
CO,, procesos de hidrogenacién selectiva de olefinas y pro-
cesos de hidrélisis de silanos entre ofros. Curiosamente, algu-
nas especies M—(k%Si,) han resultado ser mds activas que sus
contrapartes M—(*L,Si,L), lo que ha sido atribuido a efectos
estéricos. El mecanismo de este tipo de procesos depende de la
naturaleza del grupo dador, en procesos catalizados por com-
plejos con ligandos de tipo k%Si,N o k*N,Si,N son habituales
los mecanismos de metdtesis de enlace sigma mientras que en
el caso de catalizadores con ligandos ¥*Si,P o k*-P,Si,P los me-
canismos cldsicos de adicién oxidante/eliminacién reductora
son igualmente posibles.

Las distancias de enlace M-Si en este tipo de compuestos sue-
len ser mds cortas de lo que cabria esperar para un enlace
metal-sililo. En el caso de complejos de M=(k*-N,Si,N) y M—(i*
Si,N) (M = Rh, Ir) este acortamiento es consecuencia del papel
significativo de las afracciones electrostdticas entre el fragmento
mefdlico y el ligando.

La quimica de los complejos de metales de fransicién con li-
gandos sililados polidentados se encuentra adn en una etapa
de crecimiento. En este momento, la quimica de este tipo de
ligandos esté dominada por Rh e Ir, aunque se conocen algunos
ejemplos de complejos de Fe, Coy Ni. Es de esperar que en los
préximos afios se amplie no solo el nimero de procesos cata-
liticos en los que este tipo de complejos puedan ser aplicados,
sino que ademds se extienda su empleo a metales del primer
periodo de transicién.
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RESUMEN:

A pesar de que los primeros intentos por crear plantas luminiscentes fracasaron, en abril de 2024 se pusieron a
la venta petunias luminiscentes en Estados Unidos. Las reacciones quimicas con emisién de luz consfituyen una
parte de la asignatura de quimica poco conocida por los alumnos, puesto que los procesos fotoquimicos no se
abordan en los niveles preuniversitarios més allé de las reacciones de fotosintesis. Introducir las plantas luminiscen-
tes como aplicacién préctica de la quimica y la biotecnologia puede suponer un afractivo més en la didéctica de
la asignatura, ademds de un intento de acercarse al objetivo 7 del desarrollo sostenible: energia accesible y no
contaminante, propuesto como parte de la Agenda 2030 por las Naciones Unidas.

ABSTRACT:

Despite the fact that the first attempts to create luminescent plants failed, luminescent petunias went on sale in
the USA in April 2024. Light emitting chemical reactions are a litfle-known part of the chemistry subject for stu-
dents, as photochemical processes are not covered at pre-university level beyond photosynthesis reactions. By
introducing luminescent plants as a practical application of chemistry and biotechnology, this could be a further
attraction in the didactics of the subject, as well as an attempt to approach sustainable development goal 7:
accessible and clean energy, proposed as part of the 2030 Agenda by the United Nations.

Introduccion

Este tipo de reacciones se denomina bioluminiscencial'l
cuando se observa en diversos organismos, como en las luciér-

En las reacciones quimicas, unas sustancias iniciales, los reac-

tivos, se transforman en sustancias diferenres, los productos‘ En

las reacciones también hay implicada una cierta cantidad de

energia que se puede absorber o emitir en forma de calor, o

incluso de luz: por incandescencia o luminiscencia.

Las reacciones luminiscentes son reacciones que emiten
energia en forma de luz.

La emisién de luz o luminiscencia estd relacionada con la
existencia de dos fipos diferentes de procesos, fotoluminiscencia
y quimioluminiscencia.!"

La fotoluminiscencia es un fenémeno fisico en el cual un ma-
terial absorbe energia en forma de fotones (luz) y luego reemite
esa energia en forma de luz también. Puede ser provocada por
la excitacién de electrones en un material cuando se expone a
la luz. Hay dos tipos principales de fotoluminiscencia:

1. Fluorescencia: donde la luz reemitida cesa casi instanténea-
mente (en nanosegundos) tras la excitacién.

2. Fosforescencia: donde la luz reemitida dura mds tiempo
(microsegundos a horas) debido a una transicién de estado
metaestable.

La quimioluminiscencia es el fenémeno por el cual se pro-
duce luz como resultado de una reaccién quimica, sin necesitar
absorcién previa de luz.

nagas y ciertos tipos de medusas (ver Figura 1).

Figura 1. La emision de luz o luminiscencia estd relacionada con la exis:
fencia de dos fipos diferentes de procesos, fofoluminiscencia y quimiolu-
miniscencia. Reproducido de Ref. [1]. © con permiso de A. Sanfos.
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Entre las aplicaciones de la bioluminiscencia, se encuentran
la biologia (sensores de ATP, control de higiene, andlisis la con-
taminacion en ecosistemas, deteccidn de interacciones protei-
na-proteina, cribado de alto rendimiento e imégenes in vivo en
pequefios mamiferos), la medicina (ensayos genéticos, terapia
de enfermedades, neurologia, investigacién de férmacos), la
quimica analitica (defeccién de pH, iones metdlicos, especies
reactivas del oxigeno, enzimas, moléculas de farmacos y poten-
cial de membrana...). También se utiliza en biotecnologia, por
ejemplo, en la ingenieria de varias plantas emisoras de luz.1

Avristételes (350 a. C.) ya abordé el fenémeno de la luz
emitida por ciertos materiales en su obra Sobre el alma (Libro Il
Capitulo 7), por lo que su observacién es una de las primeras
descripciones documentadas de este fenémeno.

No todo lo que se ve es visible a la luz, sino solamente el color
caracteristico de cada cosa: ciertas cosas, desde luego, no se
ven a la luz, y, sin embargo, producen sensaciones en la oscuri-
dad, por ejemplo, todas aquéllas que aparecen igneas y brillan-
tes, no hay en nuestra lengua un término dnico para designarlas,
como son los hongos, el asta y las cabezas, escamas y ojos de
los peces (p.192).8)

Cayo Plinio Segundo el Viejo (23-79 d.C.) también des-
cribié, en su Historia Natural, la existencia de unas medusas
en la bahia de Népoles que resplandecian con una tonalidad
verdosa al ser expuestas a la luz solar.“!

El mar de ardora o milky seas es un fenémeno bioluminis-
cente que se presenta en ciertas costas de algunas regiones del
mundo, como la bahia de Mosquito Bay, en Vieques (Puerto
Rico), las Maldivas, las Bahamas, las Islas Virgenes, la isla de
Palawan, en Filipinas, ciertas playas californianas y algunas
playas de Tailandia, donde se encuentran altas concentraciones
de dinoflagelados, organismos microscépicos que emiten luz
al ser perturbados. Este fenémeno crea un espectdculo visual
impresionante (ver Figura 2), ya que las olas del mar brillan en
la oscuridad y crean la ilusién de que el agua estd iluminada
por miles de pequefias luces.

Figura 2. Fenémeno conocido como mar de ardora. Reproducido de

ef. [5].

Quimicamente, en 1885, Raphaél Dubois, profesor de la
Universidad de Lyon, habia descubierto que esta «luz de origen
animal» aparece gracias a dos sustancias: una que actia como
combustible, a la que llamé luciferina (en alusién al nombre
Lucifer, que significa «portador de luz»), que se oxida con la
ayuda de una enzima, que actia como catalizador, la lucifera-
sa, para emitir luz.] Raphael Dubois recibié en 1887 el Gran

www.analesdequimica.es

Premio de las Ciencias Fisicas por «sus investigaciones sobre la
luz biolégicax.”!

Varios factores determinan el color de las emisiones, como
la secuencia de aminodcidos de la luciferasa o la presencia de
proteinas accesorias, en particular la proteina verde fluorescen-

te, GFP.E1

La proteina verde fluorescente

En 1955, el profesor Yoshimasa Hirata, de la Universidad de
Nagoya, le mostrd la luz del crustéceo Cypridina hilgendorfii a
su nuevo asistente, Osamu Shimomura, de 27 afios, y le dijo:
«No sabemos nada de esto, solo que resplandece. sle interesa
averiguar por quée».l!

En 1962, Osamu Shimomura, quimico y bislogo marino
japonés (ver Figura 3.a), encontré dos proteinas responsables
de la bioluminiscencia de la medusa Aequorea victoria (ver Fi-
gura 3.b), la aequorina, que contiene una luciferina y otra a
la que llamé proteina verde fluorescente, (GFP, por sus siglas
en inglés). La GFP emite luz verde cuando se expone a la luz
ultravioleta y ha revolucionado la biologia molecular y la biotec-
nologia, ya que se utiliza como marcador en diversas técnicas
de visualizacién celular.™

Figura 3. a) Osamu Shimomura. Reproducido de Ref. [12],
© con permiso de Marine Biological Laboratory /Tom Kleindinst.
b) Aequorea victoria. Reproducido de Ref. [13], © con permiso de
Sierra Blakely.

Martin Chalfie, neurobidlogo (ver Figura 4.q), demostré
que la GFP (ver Figura 4.b), originalmente aislada de la me-
dusa Aequorea victoria, podia utilizarse como un marcador en
organismos vivos, como el nematodo Caenorhabditis elegans.
Esto permitié a los investigadores seguir el desarrollo de células
especificas y frazar la linea celular durante la embriogénesis en
tiempo real.l>1

Figura 4. a) Martin Chalfie. Reproducido de Ref. [14], © con per
miso de Eileen Barroso, Columbia University Photographer, y M.

Chalfie. b) Diagrama de cinta de la estruciura cristalina de GFP.
Reproducido de Ref. [15], © GFP_1EMA by Ygonaar.
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Por su parte, Roger Y. Tsien, bioquimico (ver Figura 5.a),
trabajé en la modificacién de la GFP para crear variantes con
diferentes colores de fluorescencia (ver Figura 5.b). Las protei-
nas fluorescentes desarrolladas y mejoradas por Tsien tienen
diversas aplicaciones en la investigacién biomédica, como en
la identificacién de células cancerosas, el seguimiento de proce-
sos celulares en tiempo real y la visualizacién de inferacciones
biomoleculares.

Figura 5. a) Roger Tsien. b) Colores producidos por Tsien a partir
de la GFP. Reproducido de Ref. [16]. © ambas con permiso
de University of California - San Diego.

Su trabajo facilit el desarrollo de técnicas avanzadas de
microscopia de fluorescencia, que permiten una resolucién de
imagen sin precedentes en biologia celular y molecular.

Estas profeinas se han convertido en herramientas funda-
mentales en la biologia molecular, ya que permiten a los cienti-
ficos visualizar y rastrear procesos biolégicos en células y orga-
nismos vivos, hacer un seguimiento de la actividad genética y
crear nuevos métodos de diagndstico en medicina, entre otros
campos. 19

Recibieron el Premio Nobel de Quimica en el afio 2008,
“por el descubrimiento y desarrollo de la proteina verde
florescente, GFP" 19111

En 2007 el conocimiento de las proteinas que daban lugar
a la bioluminiscencia permitié al equipo de Jeff W. Litchman de
la Universidad de Harvard desarrollar la tecnologia Brainbow.
Se trata de una técnica innovadora utilizada en el campo de la
neurociencia para visualizar y rasfrear las conexiones neurona-
les en el cerebro.l'”

En la tecnologia Brainbow se modifican genéticamente neu-
ronas para que expresen diferentes colores de fluorescencia. De
esta forma, cada neurona puede etiquetarse con un color Gnico,
lo que permite a los cientificos ver cémo se conectan entre si en
una red cerebral compleja. Esto se logra mediante la expresion
de miltiples combinaciones de proteinas fluorescentes en las
neuronas, lo que produce una amplia variedad de colores Gni-
cos. La tecnologia Brainbow ha permitido a los investigadores
estudiar la estructura del cerebro con un nivel de detalle sin pre-
cedentes, lo que facilita la comprensién de cémo las neuronas
se conectan y se comunican entre si. Permite investigar aspectfos
del desarrollo neuronal, la plasticidad sindptica y diversas pato-
logias neurolégicas, contribuyendo significativamente al avance
de la neurociencia.

Plantas luminiscentes
La bioluminiscencia en plantas es un campo de estudio relativo-
mente nuevo que ha cobrado relevancia en las Gltimas décadas,
principalmente debido a su aplicacién en la evaluacién del es-
tado fisiolégico de las plantas, la deteccién de estrés ambiental,
y su potencial en la agricultura.

En la actualidad, no existen de forma natural las plantas
luminiscentes, ya que no pueden producir la luciferina necesaria
para una reaccién bioluminiscente. No obstante, los estudios

sobre la produccién de plantas luminiscentes han cobrado un
interés creciente en el dmbito de la biotecnologia y la biologia
sintética. Estos esfuerzos buscan integrar capacidades luminis-
centes en las plantas, no solo transcribiendo la luciferasa, sino
también toda la ruta biosintética de la luciferina. Para ello, uti-
lizan principalmente la bioluminiscencia natural de organismos
como las luciérnagas y algunos hongos, donde el proceso es
mucho mds sencillo, puesto que el 4cido cafeico, una importan-
te molécula precursora de la lucifering, ya estd presente en una
gran variedad de plantas diferentes.'®!

A confinuacién, se muesfra un resumen de algunos de los
Gltimos enfoques y descubrimientos en este campo.

Bioglow

Alexander Krichevsky, biotecnélogo (ver figura 6.a), funda-
dor de la empresa Bioglow LLC, que estuvo funcionamiento
desde 2011 hasta 2015, realizé investigaciones relaciona-
das con la fluorescencia en plantas, enfocdndose en aspec-
tos como la fotosintesis, el estrés ambiental y la salud de
las plantas. Sus estudios utilizaban técnicas de fluorescencia
para evaluar la actividad fotosintética, la distribucién de pig-
mentos y la respuesta de las plantas a diversas condiciones,
como la luz, la temperatura y la disponibilidad de agua y
nutrientes.

Sus investigaciones llevaron a la creacién de lo que se con-
sidera la primera planta autoluminiscente del mundo, que emite
una luz claramente visible para el ojo humano.l'”!

Para conseguirlo, utilizé técnicas de ingenieria genéfica in-
corporando asi genes de bacterias bioluminiscentes, lo que le
permitié emitir luz durante su ciclo de vida. Se la llamé Starlight
Avatar, en referencia a la pelicula Avatar, en la que la vegeto-
cién bioluminiscente es parte importante de la trama. La planta
resultante, Nicotiana alata, es una especie de tabaco ornamen-
tal que fue elegida por sus caracteristicas adecuadas para la
modificacién genética. Se lanzé al mercado en diciembre de
2013, pero no resultd rentable, ya que las plantas emitian muy
poca luz (ver Figura 6.b).

Figura 6. a) Alexander Krichevsky Reproducido de Ref. [20].
b) Deteccién visual de autoluminiscencia en LUX-Trnl/Trna Plantas.
Fotografia tomada en la oscuridad con una cémara Nikon D200;
AF-S Micro Nikkor 105,0 mm 1:2,8 G ED lente; expuesta 5 min
at/4,5, distancia focal de 105 mm, 1SO 3200). © ambas con
permiso de A. Krichevsky.

Glowing Plant
El proyecto Glowing Plant (ver Figura 7.a)," lanzado en
2013 por un equipo de cientificos y disefiadores dirigidos
por Antony Evans, bioingeniero (ver Figura 7.b) y Kyle
Taylor, fue otra iniciativa de biotecnologia que buscaba crear
plantas que emitieran luz brillante mediante la modificacién
genética.

El objetivo del proyecto era disefiar plantas que no solo fue-
ran visualmente atractivas, sino que también pudieran ofrecer
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una alternativa sostenible a las luces eléctricas, contribuyendo a
la iluminacién ambiental en espacios inferiores y exteriores. Se
planteaban varios usos potenciales, desde la decoracién hasta
su uso en jardines y paisajismo.?2

Figura 7. a) logo de la empresa. Reproducido de Ref. [21].
b) Anthony Evans Reproducido de Ref. [23]. © con permiso
de Kickstarter

La idea era utilizar técnicas de edicidén genética para
incorporar un gen de una bacteria capaz de producir lu-
miniscencia (Vibrio fischeri) e integrarlo en la Arabidopsis
thaliana, cuyo crecimiento limitado motivé su sustitucién por
Nicotiana tabacum con el fin de obtener una planta biolu-
miniscente.?! Mediante una campaiia de financiacién co-
lectiva en Kickstarter, 8.433 patrocinadores contribuyeron
con 484.013 délares (unos 400.000 euros) para que este
proyecto se pudiera realizar.?®! Quienes pagaran unos 36 €
recibirian una planta al cabo de 12 meses, por unos 135 €
un rosal luminoso.

A pesar del entusiasmo inicial y de la recaudacién exitosa
de fondos, el proyecto se enfrenté a varios desafios técnicos y
regulatorios. Grupos ambientalistas como Friends of the Earth,
presionaron al Departamento de Agricultura de Estados Unidos
para cerrar el proyeco.

En marzo de 2016 se pronosticé la enfrega de semillas. La
empresa no logré que las plantas emitieran luz en cantidades
significativas y de manera consistente. También tuvo dificultades
para obtener los permisos necesarios con los que llevar a cabo
la produccién y comercializacién de estas plantas modificadas
genéticamente.

Finalmente, el proyecto Glowing Plant se paralizé, anun-
ciéndose en diciembre de 2017 que dejarian de operar de
forma permanente.

Empresa Planta

El equipo cientifico de la empresa de biotecnologia Planta LLC
(ver Figura 8.4, fundada en 2017 y con laboratorios en Mosci
y Pushchino, estd formado por mds de 20 investigadores con
experiencia en quimica orgdnica e ingenieria mefabdlica.?’! Es-
tos cientificos identificaron por primera vez los genes clave que
permiten la bioluminiscencia de los hongos.?¥ Descubrieron
que estos hongos sintetizan luciferina a partir de un compuesto
llamado écido cafeico, afectado por cuatro enzimas. Dos enzi-
mas trabajan para transformar el &cido cafeico en un precursor
luminiscente; una tercera enzima oxida este precursor para pro-
ducir un fotén. Luego, la cuarta enzima convierte de nuevo la
molécula en dcido cafeico, que puede reciclarse mediante el
mismo proceso.?’]

A partir de estos hechos, el equipo de cientificos utilizé
ADN de hongos bioluminiscentes para disefiar plantas de ta-
baco con un brillo autosostenible que dura todo el ciclo vital de
la planta, diez veces mds brillante que ofras plantas brillantes
genéticamente modificadasi?®! (ver Figura 8.b). Desde su funda-
cién Planta ha creado mds de 4000 lineas de plantas editadas
con genoma. 2’

www.analesdequimica.es

Figura 8. a) logo de la empresa planta. b) Imagen de una secuencia
del crecimiento plantas luminiscentes. Ambas reproducidas de Ref.

[25].

El objetivo de las plantas luminiscentes es tanto estético
como funcional, ya que podrian aportar beneficios en términos
de sostenibilidad, como la reduccién de iluminacién artificial en
entornos urbanos.

En la actualidad se han identificado 122 hongos bioluminis-
centes en todo el mundo.??

Glow Plant

Glow Plant (ver Figura 9) es una empresa canadiense, con sede
en Toronto, fundada en 2019 por James Wight, que comenzé
sus investigaciones en 2016. Tiene instalaciones para investiga-
cién, produccién, almacenamiento y cultivo.2%

Figura 9. Llogos de la empresa Glow Plant Inc. Reproducido de
Ref. [30].

En el caso de las Glow Plants, la reaccién quimica que
produce la luz es desencadenada por un recubrimiento de
nanoparticulas sintetizadas que se aplica sobre las hojas
de la planta. Este recubrimiento estd formado por pequefias
particulas disefiadas para absorber la luz ultravioleta (UV),
presente en la luz solar durante el dia, y liberar después luz
visible cuando se exponen a la oscuridad por la noche, es
decir, por fotoluminiscencia. Una breve exposicién de 15 se-
gundos a la luz UV enciende un brillo que puede durar hasta
3 horas. El recubrimiento, se conserva vivo durante mds de
5 afos.BY

La empresa tiene intencién de expandirse a mercados euro-
peos y occidentales.

Glowleaf

En el afio 2020, Keaun Amani fundé Glowleaf (ver Figura 10),
una startup biotecnolégica con sede en Toronto. Durante tres
afios investigaron y perfeccionaron su enfoque para crear plan-
tas que brillaran en la oscuridad.

El proceso consistia en infroducir, en una muestra de células
vegefales de la planta escogida, los genes de bioluminiscencia
y de infegrarlo en sus genomas. Las células vegetales modifi-
cadas se cultivaban en tubos de ensayo y se controlaban para
comprobar que habian asimilado los genes correctamente.
Las plantas sanas se transferian a una maceta y se cultivaban
durante generaciones sucesivas para asegurarse de que eran
estables.
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Figura 10. Keaun Amani, fundador de Glowleaf v logo. Reproducido
de Ref. [31]. © ambas con permiso de K. Amani.

Su proyecto puso de manifiesto las ineficiencias de la bio-
luminiscencia natural y los retos que plantea la optimizacién
de las enzimas productoras de luz. Los métodos tradicionales,
como el escaneo mutacional profundo (DMS), resultaron cos-
tosos y lentos, lo que impulsé a Amani a desarrollar en 2023
NeuroFold, un innovador modelo de disefio de enzimas con
infeligencia artificial.

MIT

En 2021, los estudios sobre plantas luminiscentes de Michael S.
Strano (ver Figura 11) y sus colaboradores de la Universidad de
California y el Instituto Tecnolégico de Massachusetts (MIT), en
Estados Unidos, exploraron la posibilidad de que las plantas emi-
tieran luz de manera similar a los organismos bioluminiscentes.

Figura 11. Michael Strano. DISTAP lead Principal Investigator. Reprodu-
cido de Ref. [32], © con permiso de M. Strano.

Para ello utilizaron una técnica llamada nanobiénica de
plantas, creando una planta muy brillante que podria tener apli-
caciones en dreas como la iluminacién sostenible y la reduccién
del uso de energia eléctrica (objetivo 7 del desarrollo sostenible:
energia accesible y no contaminante, propuesto como parte de
la Agenda 2030 por las Naciones Unidas).*?!

Los cientificos utilizaron cuatro nanoparticulas que inferactdan
quimicamente entre si: silice conjugada con luciferasa de luciér-
naga, poli(écido lacticocoglicdlico) liberador de dHuciferina, qui-
tosano funcionalizado con coenzima A y nanocristales semicon-
ductores de fésforo, que permiten una modulacién de la longitud
de onda mds larga.l* Estas nanoparticulas viajaban a destinos
especificos dentro de las plantas sin dafiar sus funciones normales,
como la fotosintesis y la evaporacién de agua a través de las hojas.

Usando carga superficial y por tamafio para controlar dén-
de podrian ir los conjuntos de nanoparticulas dentro de los teji-
dos vegetales, los investigadores pudieron optimizar la cantidad
de luz emitida. Después de exponerse a la iluminacién LED o a
la propia luz solar, las plantas se vuelven brillantes, y resplan-
decen de color verde.

la planta utilizada fue un berro de agua (Nasturtivm
officinale), que produjo un brillo de alrededor de un billén de

fotones por segundo, la mitad de brillante que un LED comercial
de un microvatio y cien mil veces més brillante que las plantas
de tabaco genéficamente modificadas. Ademds, la planta se
podia desactivar al agregar un compuesto que bloquea la lu-
ciferasa y, por tanto, que no active el brillo de la luciferina.*!

Consiguieron que las plantas brillaran durante cuatro horas,
aunque la intensidad del brillo es mayor durante los primeros
minutos (ver Figura 12).

El MIT también probé con éxito la técnica en plantas tan
variadas como ricula, col rizada y espinacas.P¢-38

Figura 12. Imagen de una secuencia del crecimiento plantas luminiscen-
tes del MIT. Reproducido de Ref. [38]. © con permiso de M. Strano.

Light Bio

La introduccién de sistemas bioluminiscentes en plantas es difi-
cil, ya que estas plantas no pueden producir la luciferina nece-
saria para la reaccién bioluminiscente.'”) Por lo tanto, no solo
se debe transcribir la luciferasa en si, sino también toda la ruta
biosintética de la luciferina. En el caso de la bioluminiscencia de
los hongos, este proceso es mucho mds sencillo, ya que el dcido
cafeico, una importante molécula precursora de la lucifering, ya
estd presente en una gran variedad de plantas diferentes. 1827

La empresa Light Bio (ver Figura 13),“° fundada en 2019,
con sede en Idaho (EE.UU.) y de la que Karen Sarkisyan exper-
to en biologia sintética es cofundador, ha producido plantas
con flores genéticamente modificadas, como el crisantemo, el
dlamo, la Arabidopsis thaliana y la petunia, con el objetivo
de producir un brillo ain mayor y diferentes colores. “Estamos
creando plantas bioluminiscentes para el hogar y el jardin.
Nuestras plantas brillan con luz orgdnica perpetua, brindando
una experiencia mdgica de asombro y deleite.”)

En abril de 2024, la empresa distribuy6 por Estados Uni-
dos 50.000 petunias Firefly (luciérnaga), que contienen genes
de hongos bioluminiscentes que las hacen brillar constante-
mente, a un precio de 53 délares (29 por la planta y 24 por
el envio)“! (Figura 14.q).

Figura 13. Imagen de la pdgina web de la empresa Light Bio. Repro-
ducido de Ref. [40], © Light Bio con permiso de K. Sarkisyan.
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El Dr. Karen Sarkisyan (Figura 14.b), ha sido distinguido en
el afio 2024, como uno de los «35 innovadores menores de 35
afios» por MIT Technology Review. ]

Figura 14. o) Petunia Firefly Reproducido de Ref. [41]. b) Dr. Karen
Sarkisyan. Reproducido de Ref. [42]. © ambas con permiso de K.
Sarkisyan.

Actualmente, solo la petunia bioluminiscente es lo suficien-
temente brillante como para ser observada a simple vista. Las
plantas de tabaco bioluminiscentes requieren algo de oscuridad
y adaptacién antes de poder observarse.“’

Varios compradores de estas petunias han compartido sus
impresiones en videos que se pueden visualizar en YouTube.

Resumiendo

La modificacién genéfica de plantas para introducir bioluminis-
cencia es un campo fascinante e innovador que combina diver-
sas disciplinas cientificas.

Las tecnologias utilizadas han sido:

Ingenieria genética.

Cribado de genes.

Asociacién simbidtica.

Edicién gendmica (CRISPR-Cas9).

Biologia sintéfica.

Sus principales aplicaciones son:
* lluminacién de jardines y espacios urbanos de manera sos-

tenible.

*  Reduccién del consumo energético y de la huella de car-
bono.

*  Monitorizacién ambiental.

* Investigacién bioldgica.

e Agricultura.

e Estudios inferdisciplinares.

Conclusién

El campo de la bioluminiscencia en plantas es prometedor y
estd en constante evolucién. A pesar de los primeros fracasos,
la creciente investigacion y colaboracién interdisciplinares indi-
can que es probable que se logren avances significativos en los
préximos afios, lo que podria llevar a una adopcién més amplia
de estas tecnologias innovadoras en mdltiples sectores.

En la actualidad, las limitaciones y los desafios estén rela-
cionados con la eficiencia luminica, con desafios regulatorios
para la implementacién de estas tecnologias, con problemas
éticos derivados de la percepcién piblica sobre los organismos
genéticamente modificados y con los posibles efectos secunda-
rios que puedan ejercer sobre polinizadores y herbivoros.

Comentar estos brillantes avances a los alumnos, junto
con la secuencia de la investigacion, sus pros y sus contras,
puede hacerles comprender que la Quimica es una ciencia en
constante evolucién, en la que siempre hay lugar para nuevas
investigaciones.

www.analesdequimica.es

Los experimentos para conseguir planfas luminiscentes son
otro ejemplo mds de la aplicacién del método cientifico.

Conflicto de intereses

En este articulo se ha intentado ofrecer una visién cronolégica
de las investigaciones realizadas para crear plantas luminiscen-
fes. La persona que suscribe el articulo no tiene ninguna vincu-
lacién con las empresas que aparecen en el mismo ni pretende
hacer publicidad de las mismas.
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Un experimento sencillo para comprobar que la
llama de una vela, cubierta con un vaso, se apaga
antes de consumir la totalidad del oxigeno disponible

A simple experiment to verify that the flame of a candle, covered with
a glass, goes out before consuming all the available oxygen

Antonio Tomds-Serrano
Profesor jubilado de Ensefianza Secundaria

PALABRAS CLAVE: RESUMEN:

Combustién en un recinto
cerrado

Vaso que cubre una vela

Lana de acero

Fraccion molar del oxigeno

KEYWORDS:

Combustion in a closed
space

Glass that covers a candle

Steel wool

Mole fraction of oxygen

Es bien conocido que, si se cubre con un vaso una vela encendida, la llama se debilita répidamente y
al cabo de unos segundos se apaga. Como esto ocurre al limitar la cantidad de aire disponible para la
combustién, la mayoria de las personas que observan este experimento concluyen que la vela se apaga
debido al agotamiento del oxigeno encerrado en el vaso. Las investigaciones llevadas a cabo por nu-
merosos autores han revelado el arraigo de esta idea en estudiantes de diferentes niveles educativos e,
incluso, entre posgraduados y profesores de ciencias. En este articulo se expone un método sencillo y
fiable con el que se demuestra que la combustidn en un recinto cerrado cesa antes de que se consuma
el oxigeno disponible.

ABSTRACT:

It is well known that if a lit candle is covered with a glass, the flame quickly weakens and, after a few
seconds goes out. Since this occurs by limiting the amount of air available for combustion, most people
who observe this experiment conclude that the candle goes out due to the depletion of the oxygen trapped
in the glass. Research conducted by numerous authors has revealed that this idea is deeply ingrained in
students at various educational levels, and even among postgraduates and science teachers. This article
presents a simple and reliable method that effectively demonstrates that combustion in a closed space

always ceases before all the available oxygen is consumed.

Introduccion

Uno de los procedimientos que suelen utilizarse para explorar
las ideas de los estudiantes acerca de la combustién, consiste en
cubrir una vela encendida con un vaso, o un recipiente similar,
y preguntarles a continuacién por qué se apaga la llama tras
cubrir la vela con el vaso.

Las investigaciones llevadas a cabo por diferentes autores
han mostrado que los estudiantes mds jévenes, con edades com-
prendidas enfre 8 y 13 afios, no distinguen claramente entre
cambios fisicos y cambios quimicos y emplean un modelo para
explicar la combustién que varia en funcién de la naturaleza del
combustible. En general, sus ideas acerca de la combustién son
confusas, incompletas e inconsistentes. !

Los estudiantes de 13 a 15 afios fampoco tienen un con-
cepto preciso acerca de la combustién. No obstante, la mayo-
ria de este alumnado reconoce la importancia del oxigeno en
el proceso y, a pesar de que no comprenden bien qué papel
desempefia este elemento, concluyen que, cuando se cubre
la vela con el vaso, la llama se apaga por el agotamiento

del oxigeno encerrado en el recipiente.>®! Teniendo en cuen-
ta que el grado de conocimiento de estos estudiantes acerca
de las reacciones quimicas es bastante limitado, no deberia
sorprendernos que justifiquen el apagado de la vela por el
agotamiento de uno de los reactivos. De hecho, la llama de la
vela comienza a debilitarse a los pocos segundos de cubrirla
con el vaso.

Lo que sf resulta sorprendente es que estudiantes de cursos
superiores, estudiantes universitarios, profesores de ciencias en
formacién y algunas péginas web, vinculadas a insfituciones
universitarias, también justifiquen el apagado de la vela por el
agotamiento del oxigeno atrapado en el vaso.*1%)

Si bien es cierto que la vela se apaga tras cubrirla con el
vaso y limitar la cantidad de oxigeno disponible para la com-
bustién, la razén por la que acaba extinguiéndose la llama
no es el agotamiento del oxigeno, sino la acumulacién, en las
proximidades de la llama, de los productos de combustién de
los componentes de la vela, parafina C,H,, y dcido estedrico

C,H,.O

18" '36 72"
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C,iHs,(g) + 38 O,[g) — 25 CO,[g) + 26 H,0O(g) , (1)
C,sH,.0,(g9) + 26 O,[g) — 18 CO,[g) + 18 H,O[g) . (2)

la acumulacién de diéxido de carbono y de vapor de
agua, asi como ofros productos de combustién minoritarios, que
se forman a medida que la atmésfera del interior del vaso se va
empobreciendo en oxigeno,!'®l tales como carbono y monéxido
de carbono, ocasiona una disminucién de la concentracién de
oxigeno en el entorno de la llama. Al disminuir el aporte de
oxigeno, disminuye la velocidad de la reaccién de combustién
y la llama reduce progresivamente su tamafio hasta que llega
un momento en el que la reaccién no puede automantenerse y
la llama se extingue.l'7211

Los experimentos llevados a cabo con velas ardiendo en
recinfos cerrados han mostrado que la combustién no puede
sostenerse cuando la fraccién molar del oxigeno (que es, apro-
ximadamente, igual a 0,21 en el aire atmosférico) desciende
por debajo de 0,15.22

El objetivo de este articulo es presentar un procedimiento
simple con el que, ademds de demostrar fécilmente que la vela
se apaga mucho antes de que se agote el oxigeno encerrado
bajo el vaso, se puede determinar con una exactitud aceptable
la fraccién de oxigeno que se consume en la combustion.

La base de esta demostracién es una combinacién del método
clésico, que utiliza lana de acero para determinar el porcentaje en
volumen de oxigeno en el aire, esfo es, su fraccién molar y el ya
citado experimento del vaso que cubre una vela. En los apartados
que siguen se da una breve descripcién de cada uno de ellos.

Determinacion de la fraccién molar del oxigeno en
el aire utilizando lana de acero

El procedimiento més sencillo para hallar la concentracién de
oxigeno en el aire se basa en la eliminacién del oxigeno de la
fase gaseosa, haciéndolo reaccionar con lana de acero hime-
da, para formar una mezcla de éxidos de hierro hidratados
que, de forma simplificada, se puede representar mediante la
ecuacién

l 3)

Para llevar a cabo esta deferminacion, se infroduce la lana de ace-
ro, humedecida ligeramente con una disolucién salina diluida, 2]
en el fondo de una probeta que se coloca invertida sobre un reci-
piente con agua (Figura 1). A medida que el oxigeno del aire con-
tenido en la probeta reacciona con el hierro y va desapareciendo
de la fase gaseosa, disminuye la presién en el interior de la probe-
ta y comienza a entrar agua, desde el recipiente, impulsada por la
presion atmosférica. Este proceso confinia hasta que reacciona la
prictica totalidad del oxigeno y se igualan las presiones inferna 'y
externa, lo que sucede entre 12 y 24 horas desde que se inicia el
experimento, dependiendo de la temperatura ambiente.

La relacién entre la concentracién del oxigeno y la altura
de la columna de agua que entra a la probeta se puede dedu-
cir considerando que, en las condiciones en las que se lleva a
cabo el experimento, es aplicable la ecuacién de estado del
gas ideal .l

Inicialmente, la probeta, de volumen V, y altura L, confen-
dré nyde moles de aire (himedo) a la presién atmosférica p, | y

temperatura ambiente T |, cumpliéndose que

(4)

donde R es la constante de los gases.

S s
T g b
< > =
Pos Poa
Tos g . bl T
- 3 DINiE
v | |

Figura 1. (Izgda.): Situacién inicial del experimento tras colocar la
probeta, con la lana de acero, sobre un recipiente con agua. (Cen-
fro]: A medida que reacciona el oxigeno con el hierro, disminuye la

presién interior por debajo de la presion atmosférica y entra agua
a la probeta. [Dcha.): Situacién final de equilibrio, una vez que ha

reaccionado fodo el oxigeno.

Si se llama no, al nimero de moles de oxigeno que contiene
inicialmente el aire de la probeta y nu,o al ndmero de moles de
agua que se evaporan en el interior de la probeta, el nimero de
moles de gas n al finalizar el experimento valdrd

(5)
donde se ha supuesto que 0 dado que, en las con-
diciones en las que se lleva a cabo el experimento, el aire que

contiene la probeta inicialmente est& practicamente saturado en
vapor de agua.

En funcién de la fraccién molar x del oxigeno y
de la ec. (4), la ec. (5) puede escribirse como

(©)

Tras la entrada a la probeta de un volumen de agua V,, se
alcanza el equilibrio a la presién atmosférica p, , y temperatura

ambiente final T, ,, cumpliéndose que

)

donde p es la presion que ejerce el gas remanente en la
probeta y V el volumen que ocupa.

El valor de la presién py del volumen V en el equilibrio,
vienen dados, respectivamente, por

(8)
€

siendo p la densidad del agua y g la aceleracién de la
gravedad.

Sustituyendo las ecs. (6), (8) y (?) en la ec. (7) se obtiene

(10)

de la que se deduce la relacién entre la fraccién molar del
oxigeno x y el volumen de agua V,, que entra a la probeta

(1)
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En el caso de que el recipiente utilizado tenga una seccién
transversal constante (como es el caso de una probeta), la ec.
(11) se puede escribir como

(12)

siendo H la altura final de la columna de agua dentro de la
probeta y L la altura de la probeta.

Como se verd mds adelante, generalmente se cumple que
, por lo que en la mayoria de
los casos se puede hallar la fraccién molar x del oxigeno mi-
diendo Gnicamente la altura de la columna de aire, L, y de la
columna de agua, H, es decir,

(13)

A pesar de su simplicidad, este procedimiento permite de-
terminar la fraccién molar del oxigeno en el aire con un error
inferior al 5 %.1242%

El experimento del vaso que cubre una vela
parcialmente sumergida en agua
El experimento del vaso que se coloca sobre una vela encendi-
da es ofro experimento cldsico del que hay numerosas referen-
cias histéricas!'® y que, desafortunadamente, ha sido propuesto
por algunos autores como un método adecuado para medir el
confenido en oxigeno del aire.?’l

Este experimento consiste en cubrir con un vaso una vela
encendida cuya base estd parcialmente sumergida en el agua
de un plato o una cubeta. Transcurridos unos segundos, se ob-
serva que la llama se apaga y el agua asciende por el interior
del vaso hasta alcanzar una altura que, dependiendo de las
condiciones experimentales, suele estar comprendida entre el
15 %y el 30 % de la altura total del vaso (Figura 2).

Figura 2. Tras apagarse la vela, el aire que contiene el vaso comien-
za a enfriarse y el agua de la cubeta asciende por el interior del
vaso hasfa que se equilibran las presiones inferna y externa. Cuan-
do se utiliza un vaso cilindrico y una vela delgada como los de la
figura, el agua que entra al vaso ocupa entre un 20 %y un 25 %
de la capacidad del vaso. El volumen de agua que entra al vaso
[~ 80 cm®| es mucho mayor que el volumen ocupado por la vela y
su base (= 2 cm?).

El ascenso del agua se debe, fundamentalmente, a que dl
colocar el vaso sobre la vela encendida se calienta el aire que
contiene y se expande, escapando una parte del mismo hacia
la atmésfera. Cuando se apaga la llama y la temperatura del in-

www.analesdequimica.es

terior del vaso comienza a descender hasta alcanzar la tempe-
ratura ambiente, el nimero de moles de gas dentro del vaso es
inferior al inicial; en consecuencia, la presién interior disminuye
por debajo de la presién atmosférica y el agua del recipiente
entra al vaso, hasta que se equilibran la presién interior y la ex-
ferior a temperatura ambiente,” 12 lo que suele ocurrir transcurri-
dos unos 15 minutos desde el inicio del experimento (Figura 2).

El ndmero de moles de gas dentro del vaso y, por tanto, la
presion también puede disminuir debido a la combustién de la
vela. No obstante, el andlisis de la estequiometria de este pro-
ceso (ecuaciones 1y 2) revela que la caida de presion debida
a la combustién es notablemente inferior a la originada por el
escape de aire, ya que el consumo de oxigeno se compensa
parcialmente con la formacién de diéxido de carbono.l1620

En efecto, en el caso extremo de que la vela estuviese cons-
fitvida Unicamente por parafina C,,H,, y se consumiera todo el
oxigeno atrapado en el vaso y, ademds, condensara la totali-
dad del vapor de agua formado en la combustién, la variacién
en el nimero de moles de gas n dentro del vaso, de acuerdo
con la estequiometria de la ec. (1), seria igual a la diferencia
entre el nimero de moles de diéxido de carbono formados en la
combustion, nco,, y el nimero de moles de oxigeno consumidos
en dicho proceso, no,o, con (que es igual a 0,21n, en el supues-
to de que se agote el oxigeno):

(14)

Si se realiza el cdleulo suponiendo que la vela estd constitui-
da Gnicamente por dcido estedrico, ec. (2), se obtiene un resul-
tado similar (An = (18/26 — 1) x 0,21n = —0,065n).

Asi pues, en el supuesto de que la reduccién del ndmero
de moles de gas se debiera Unicamente a la combustién de la
parafing, la presién disminuiria en un méximo del 7 % respecto
de la presién atmosférica y el volumen de agua que entraria al
vaso (un 7 % de su capacidad) seria significativamente menor
al que enfra normalmente en este experimento.

Determinacion de la fraccion molar del oxigeno
una vez que se ha apagado la vela
En lineas generales, se trata de utilizar lana de acero para ha-
llar el valor final de la fraccién molar del oxigeno en el interior
de un vaso con el que se ha cubierfo una vela encendida. La
base de la vela estard rodeada de agua para garantizar que
no entra aire al vaso cuando disminuya la presién en su interior.
|dealmente, la lana de acero deberia comenzar a oxidarse
una vez que la llama se haya apagado y la temperatura del
interior del vaso haya descendido hasta igualarse a la tempe-
ratura ambiente, pero dada la dificultad que supone infroducir
la lana de acero en el vaso, sin modificar la composicién de
la mezcla gaseosa que contiene tras apagarse la llama, en la
préctica se ha optado por introducir la lana en el vaso al inicio
del experimento, esto es, antes de cubrir la vela con él. En una
primera aproximacién, se considerard que la lana de acero
no se oxida durante los aproximadamente 15 minutos en los
que la temperatura del interior del vaso estd por encima de la
temperatura ambiente.

Una vez que la llama se apague, y la temperatura del inte-
rior del vaso se iguale a la temperatura exterior, el agua habrd
alcanzado una cierta altura H, en el vaso. En el supuesto de que
la combustién de los componentes de la vela haya agotado el
oxigeno encerrado bajo el vaso, la lana de acero no se oxidard
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y la altura de la columna de agua dentro del vaso permanecerd
estable, salvo ligeras fluctuaciones (generalmente, inferiores a 1
mm) ocasionadas por las variaciones de la temperatura ambien-
te y de la presion atmosférica.

Ahora bien, si cuando se apaga la llama queda todavia
oxigeno dentro del vaso, la lana de acero comenzard a oxidar-
se y el nivel del agua continuard ascendiendo, desde su valor
inicial H,, hasta un valor final H, cuando haya reaccionado la
totalidad del oxigeno que no consumié la vela (Figura 3). Como
la altura de la columna de aire, una vez que la temperatura
interior se ha igualado a la exterior, es [-H,, de acuerdo con
la ec. {13) la fraccién molar del oxigeno en la mezcla gaseosa
dentro del vaso valdrd, aproximadamente,

(15)

x1=0,21
2

Figura 3. (Izqda.): Situacién inicial del experimento tras cubrir con
la probeta [en cuyo inferior hay una pequeiia cantidad de lana de
acero) una vela encendida situada en un plato con agua. (Centro):
Tras apagarse la llama, disminuye la presién dentro de la probeta y

esta absorbe agua hasta una deferminada altura H,. (Deha.): Si
fuacion final de equilibrio, en la que todo el oxigeno no consumido
en la combusfién ha reaccionado con la lana de acero y el agua

alcanza una altura H,.

En la prdctica, el resultado que se obtiene con este método
para la fraccién molar del oxigeno estd afectado de un pequefio
error debido a que la lana de acero, en contra de la suposicién
que se hizo anteriormente, si se oxida durante el periodo de
tiempo que tarda el interior del vaso en alcanzar la temperatura
ambiente y, en consecuencia, fambién contribuye al ascenso del
agua (aunque en mucha menor medida que el escape de aire),
por lo que el valor de H, es ligeramente superior (generalmente,
en menos de 1 mm) al que fendria si no se oxidara la lana de
acero en los primeros minutos del experimento, cuando todavia
no se ha alcanzado el equilibrio térmico.

Este error se puede minimizar acortando el periodo de fiem-
po que tarda el interior del vaso en enfriarse hasta alcanzar
la temperatura ambiente, lo que puede conseguirse facilmente
refrigerando las paredes del vaso con agua.

Procedimiento experimental

Para llevar a cabo este experimento se necesitard una cubeta
o un plato, con agua, una vela delgada (como las utilizadas
en las tartas de cumpleafios), un vaso cilindrico de unos 16 cm
de altura que no contenga restos de experimentos anteriores
(fambién puede usarse una probeta de 250 cm?® de capacidad),
lana de acero de grano fino y un pequefio pulverizador con
disolucién de NaCl al 5 %, aproximadamente. Ademds, se ne-
cesitard una jeringa, un rotulador de punta delgada, un termé-
mefro y una regla. A continuacién, se describe la secuencia de
operaciones necesarias para realizar el experimento.

En primer lugar, se vierten unos 120 cm® de agua en la
cubeta, se coloca la vela en el centro y se mantiene encen-
dida hasta que arda en régimen estable. Seguidamente, se
toma una cantidad de lana de acero, cuya masa esté com-
prendida entre 1 g 'y 2 g (una cantidad que supera amplia-
mente la cantidad estequiométrica, aproximadamente 0,20
g de hierro, requerida para que reaccione todo el oxigeno
contenido en el vaso), se rocia ligeramente con la disolucién
de cloruro de sodio, se introduce en el fondo del vaso y se
cubre con él la vela. En caso de ser necesario, se retiene la
lana en su posicién mediante un imdn colocado en el exterior
de la pared del vaso.

Utilizando la jeringa, se vierten suavemente pequefios vo-
ltmenes de agua sobre las paredes del vaso. Tras dos o tres
minutos de refrigeracién, una vez que la temperatura del interior
del vaso esté cercana a la temperatura ambiente, se procede
a marcar con el rotulador el nivel del agua H, sobre la pared
del vaso.

Al cabo de 24 horas habré reaccionado con el hierro
todo el oxigeno que no se consumié en la combustién de la
vela y se habrd estabilizado la altura de la columna de agua.
Este tiempo es menor si la temperatura ambiente supera los
20 °C. Se marca la posicién final H, del agua, se saca el
vaso de la cubeta, se miden los valores de [-H, y de H,-H,
y, a partir de la ec. (15), se calcula el valor aproximado de
la fraccién molar del oxigeno en el momento en el que se
apagb la vela.

En el caso de que se desee obtener un valor més exacto de
dicha fraccién molar, se utilizard la ec. (12) sustituyendo el tér-
mino por , esto es,

(16)

Para efectuar dicho cdlculo serd necesario medir, ademés
de L, H, y H,, la diferencia d de alturas entre el nivel exterior
y el interior del agua, la temperatura ambiente T, y la presién
atmosférica p; al principio y al final del experimento; los valo-
res de la presién atmosférica se pueden obtener consultando
la informacién meteoroldgica correspondiente a la localidad y
horas en que se inicia y se acaba el experimento.

No obstante, si el experimento se plantea como una simple
demostracién de que la vela no agota la totalidad del oxigeno
disponible, no seré necesario efectuar ninguna medida; bas-
fard con marcar la altura H, de la columna de agua a los 15
minutos de apagarse la vela (tampoco serd necesario refrigerar
el recipiente) y la altura final H, a las 24 h de iniciado el expe-
rimento. En este caso, es conveniente sustituir el vaso por una
probeta de 250 cm® porque, al ser mds estrecha que el vaso,
los valores de H, y de H,~H, son notablemente mayores que los
correspondientes al vaso y se aprecia mejor el ascenso de la
columna de agua.

Resultados obtenidos

Siguiendo el procedimiento descrito en el apartado anterior, se
han llevado a cabo las correspondientes medidas para determi-
nar la fraccién molar del oxigeno en la mezcla de gases que
queda en el interior de un recipiente con el que se ha cubierto
la vela encendida. En la Tabla 1 se muestran las medidas reali-
zadas y los resultados obtenidos en una de las series de expe-
rimentos realizados por el autor, utilizando un vaso cilindrico
de vidrio de 15,8 cm de altura interior, lana de acero de grano
fino y velas de 4 mm de didmetro y longitud comprendida entre
3ecmyb5em.
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Un experimento sencillo para comprobar que la llama de una vela, cubierta
con un vaso, se apaga antes de consumir la totalidad del oxigeno disponible
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Tabla 1. Resultados obtenidos en la deferminacion de la fraccién molar del oxigeno en el interior de un vaso cilindrico, de 15,8 cm de aliura
(L] y 320 cm® de capacidad, fras apagarse la vela.

H, H-H, T, Py, T, [ d H/L H-H /L-H, x 20,01
20,001 m 20,001 m +0,5K %100 Pa +0,5K +100 Pa 20,001 m 0,01 0,01 (ec. 16)

0,035 0,020 299,3 100110 299,4
0,032 0,020 299,4 100110 299,2
0,041 0,018 299,9 100410 300,3
0,033 0,020 300,0 100410 300,4
0,033 0,020 299,8 100460 300,9
0,031 0,020 299,7 100460 300,7
0,042 0,018 300,8 100440 301,3
0,035 0,020 301,3 100440 301,1
0,037 0,019 301,8 100740 301,0
0,036 0,019 302,2 100740 301,2

La dispersion en los valores experimentales de H, y de H,-H,
(Tabla 1, columnas 1y 2, respectivamente) se debe fundamen-
talmente a que la cantidad de aire que escapa del vaso varia
ligeramente en funcién de la intensidad a la que arde la llama de
la vela (que no es exactamente igual en todos los experimentos)
y de la rapidez con que se coloca el vaso sobre la vela. A pesar
de ello, los valores de la fraccién molar (calculados con la ec. 16,
col. 10) son similares en la mayoria de los experimentos.

Nétese que los valores de la temperatura y de la presién at-
mosférica al inicio de cada experimento (T, | y p, ) se diferencian
de los correspondientes valores finales (T, , y p, ,) en menos de un
1 %. Dado que el producto pgd (~1000x9,8x0,05 = 500 Pq,
col. 7) es mucho menor que el valor de la presién atmosférica fi-
nal p,,, los valores de y de x (cols. 9y 10) son préctico-
mente iguales. De hecho, los valores medios de estas dos magni-
tudes coinciden cuando se expresan con dos cifras decimales.

Considerando una imprecisién de = 0,001 m en las medi-
das de longitud, de + 0,5 K en la temperatura 'y de + 100 Pa en
los valores de la presién atmosférica, los resultados de la Tabla
1 muestran que, una vez que se ha apagado la llama, el valor
de la fraccién molar del oxigeno en el interior del vaso es de
0,16+ 0,01. Como la fraccién molar del oxigeno en el aire es,
aproximadamente, 0,21 (en realidad, algo inferior, tal y como
se refleja en la Tabla 2, debido a que la humedad relativa den-
tro del vaso estd cercana al 100 %), se concluye que cuando se
apaga la vela se ha consumido, aproximadamente, un 24 % del
oxigeno inicial

100620 0,047 0,22 0,16 0,16
100620 0,049 0,20 0,16 0,16
100500 0,048 0,26 0,15 0,16
100500 0,050 0,21 0,16 0,16
100180 0,049 0,21 0,16 0,17
100180 0,050 0,20 0,16 0,17
100770 0,048 0,27 0,16 0,16
100770 0,048 0,22 0,16 0,16
101060 0,049 0,23 0,16 0,16
101060 0,050 0,23 0,16 0,15

0,22 0,16 0,16

Valores medios:

+0,01 +0,01 +0,01

Tabla 2. Fraccién molar del oxigeno, en el aire saturado en vapor de
agua, a diferentes temperaturas y una presion atmosférica de 101,3

kPa.[25]
15 0,206
20 0,205
25 0,203
30 0,201

El porcentaje de oxigeno consumido por la vela puede ser
todavia menor, dependiendo de las caracteristicas de la vela 'y
del recipiente que se utilizan en el experimento. Asi, por ejem-
plo, si en lugar de un vaso cilindrico de unos 16 cm de altura,
se cubre la vela con un recipiente de capacidad similar a la del
vaso, pero que sea mds alto y estrecho, tal como una probeta
de 250 cm® de capacidad nominal, se observa que el tiempo
que permanece encendida la vela es alrededor de un 20 %
inferior que cuando se cubre con el vaso. Dado que ambos reci-
pientes contienen, aproximadamente, el mismo volumen de aire
y que la vela arde, aparentemente, con una infensidad similar
en ambos casos, es razonable suponer que la vela consume
menos oxigeno, cuando se cubre con la probeta que cuando
se cubre con el vaso. Los resultados experimentales (Tabla 3)
confirman esta hipétesis, mostrando que la fraccién molar del
oxigeno, tras apagarse la llama, es mayor en la probeta (x =

0,18 £ 0,01) que en el vaso (x = 0,16 + 0,01).

Tabla 3. Resuliados obtenidos en la determinacion de la fraccién molar del oxigeno tras apagarse la vela en el interior de una probeta de 30,2
cm de dliura (L] y 315 cm® de capacidad total (250 cm® de capacidad nominal.

H, H-H, To Po,1 Ty, Po, d H/L H,-H,/L-H, x 0,01
+0,001m | 0,001 m +0,5 K +100 Pa +0,5 K #100Pa | +0,001 m +0,01 £0,01 (Y )]

£

<
:_% 0,065 0,042 299,0 100210 298,7 100550 0,097 0,22 0,18 0,18
3 0,067 0,040 299,1 100670 299,2 100400 0,099 0,22 0,17 0,18
2 0,062 0,043 3002 100690 2990 101000 0,098 0,21 0,18 0,18
E 0,061 0,042 299,8 100690 299,2 101000 0,097 0,20 0,17 0,18
g 0,064 0,040 298,9 101050 298,3 100820 0,099 0,21 0,17 0,18
° 0,059 0,043 298,7 101000 298,3 101050 0,099 0,20 0,18 0,18
0,066 0,040 298,0 101050 298,9 100820 0,100 0,22 0,17 0,18
:'dg 0,059 0,044 298,2 101000 298,8 101050 0,097 0,20 0,18 0,19
bt 0,069 0,041 299,3 100210 298,0 100550 0,099 0,23 0,18 0,18
I:InJié 0,068 0,040 298,9 100670 298,2 100400 0,098 0,23 0,17 0,18
ﬁ§ Valores medios: 100’,20] 1 100’,107] 100’,108]

[ XUF
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Obsérvese que la proporcién de agua que entra al recipiente
que cubre la vela, H,/L (Tablas 1y 3, col. 8), tras apagarse la
llama, tiene un valor medio cercano a 0,21. El hecho de que la
relacién H,/L, sea en algunos experimentos, como los correspon-
dientes a las Tablas 1y 3, similar al porcentaje en volumen de
oxigeno en el aire atmosférico, ha sido interpretado erréneamente,
durante mucho tiempo, por algunos autores como una evidencia
de que la vela consume la totalidad del oxigeno que contiene el
VGSO.[W' 2632]

La realidad es muy diferente, ya que el valor de la relacién
H,/L estd determinado, fundamentalmente, por la cantidad de aire
caliente que escapa del recipiente con el que se cubre a la vela y
no guarda relacién con el porcentaje de oxigeno contenido en el
aire ni con la canfidad de oxigeno que consume la llama de la vela.

Conclusiones

En contra de la idea, ampliamente extendida entre estudiantes
de todos los niveles e, incluso, entre una parte del profesorado,
cuando se cubre con un vaso una vela encendida, la llama no se
apaga porque se agote el oxigeno del aire atrapado en el vaso.
De hecho, cuando se apaga la vela, generalmente, queda todavia
entre el 75 %y el 85 % del oxigeno inicial, tal y como se deduce
de los resultados de las Tablas 1y 3.

En este articulo se ha presentado un procedimiento experimen-
tal con el que se puede hallar la concentracién de oxigeno en el
interior del vaso, fras apagarse la vela, basdndose en el conocido
método que emplea lana de acero para determinar la fraccién
molar del oxigeno en el aire. El procedimiento propuesto es f&-
cilmente reproducible, no supone riesgos para las personas ni el
medio ambiente y es asequible a cualquier centro educativo. En su
version més simplificada, el experimento se puede llevar a cabo
con materiales caseros, ya que las Gnicas medidas que se precisa
realizar se pueden efectuar con una regla.

Dicho procedimiento permite hallar, con una exacfitud acep-
table, el valor de la fraccién molar del oxigeno para la cual se
apaga la llama de una vela, encontréndose que, en la mayoria de
los casos, estd comprendida entre 0,16y 0,18.

No obstante lo anterior, lo realmente importante, desde una
perspectiva diddctica, no es hallar el valor mds exacto posible de
la fraccién molar del oxigeno, valor que dependerd de las condi-
ciones particulares de cada experimento, tales como la forma y
volumen del recipiente, femperatura ambiente, humedad relativa,
efc., sino demostrar de forma clara e inequivoca que la vela nunca
agota la totalidad del oxigeno disponible.
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La quimica que se esconde detrds de las

mascarillas de oxigeno de los aviones
The chemistry behind airplane oxygen masks

Fernando I. de Prada Pérez de Azpeitia
Grupo Especializado de Diddctica e Historia de la Fisica y lo Quimica (RSEF y RSEQ).

RESUMEN:

Todos los pasajeros que viajan en avién son informados por la tripulacién de cabina del procedimiento
para colocarse las mascarillas de oxigeno en caso de una despresurizacién de emergencia. Pero 3de
dénde procede este oxigeno? Mucha gente piensa que se encuentra almacenado en tanques. Sin em-
bargo, el oxigeno sale de pequefios generadores quimicos (COGs, Velas de Oxigeno), que contienen

PALABRAS CLAVE:
Méscara de oxigeno
Generador de oxigeno
Clorato de sodio

Captura de CO, ‘ . fuim ! ' !
clorato de sodio, reactivo que al descomponerse térmicamente genera oxigeno. Bajo una perspectiva
diddctica, se muestran las reacciones quimicas implicadas en los generadores de oxigeno en espacios
confinados y en los sistemas de captura de CO, exhalado en espacios sin renovacién de aire.

KEYWORDS: ABSTRACT:

All passengers traveling by plane, are informed by cabin crew how to put on oxygen masks in case of
an emergency depressurization. But where does this oxygen come from2 Many people think it is stored
in tanks. However, it comes from small chemical oxygen generators (COGs, Oxygen Candle|, containing
sodium chlorate, a reagent that decomposes thermally, generating oxygen. From a didactic point of
view, the chemical reactions involved in oxygen generators in confined spaces and CO, capture systems
in spaces without air renewal are shown.

Oxygen mask
Oxygen generator
Sodium chlorate
CO, capture
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Introduccién

“la quimica estd en todas partes, hasta tal punto que la mayoria
de las veces suele pasar desapercibida” (Jean-Marie Lehn, Pre-
mio Nobel de Quimica en 1987).

Si preguntamos a los pasajeros de un avién, 3de dénde
procede el oxigeno que llega a las mascarillas en caso de una
despresurizacién de emergencia?, probablemente la mayoria
responderdn que desde unos tanques donde se encuentra com-
primido y almacenado.

Sin embargo, almacenar el oxigeno en grandes cilindros
metdlicos, ademds de ser muy peligroso (Indicaciones de peli-
gro: H270 -puede provocar o agravar un incendio, H280 -pe-
ligro de explosién en caso de calentamiento), seria una carga
demasiado voluminosa y pesada que aumentaria de forma no-
table el consumo de combustible. Por estas razones, los aviones
cuentan con unos pequefios cartuchos metdlicos, del tamafio
de un termo, conocidos como generadores quimicos sélidos de
oxigeno (COGs) o velas de oxigeno (Oxygen Candles), que
contienen clorato de sodio, reactivo que genera oxigeno al des-
componerse. Estos cartuchos pesan solo un tercio de lo que pe-
sarian depdsitos cilindricos para la misma cantidad de oxigeno,
siendo mds econdmicos de instalar y mantener.

Los procesos que tienen lugar en los generadores de
oxigeno, junto a los sistemas de captura de CO, exhalado en
espacios confinados y sin renovacién de aire, se analizan bajo
dos perspectivas. Una diddctica, con el fin de que sean de utili-
dad al docente como recurso didéctico y, ofra divulgativa, para
poner en relieve la importancia de la quimica en proporcionar
un aire respirable en el inferior de aeronaves y cosmonaves.

¢Por qué es necesario oxigeno de emergencia en
los aviones?

Al aumentar la altura sobre el nivel del mar y hasta el limite de
la atmésfera, sobre 100 km de altitud, el porcentaje en volu-
men de los gases que la forman permanece constante (21 % de
oxigeno, 78 % de nitrégeno, 1 % ofros gases). Sin embargo,
con la alfitud disminuye la cantidad total de moléculas gaseosas
por volumen (densidad) debido a que la fuerza gravitatoria que
atrae a las moléculas es menor y, a la vez, existe menos aire
empujando hacia abajo, disminuyendo la presién que ejerce.
Como resultado, la presién atmosférica disminuye de forma
exponencial.l' Si bien, se puede considerar de forma aproxi-
mada, en los primeros 10 km el gradiente de presién es lineal.
En la figura 1, se muestra la gréfica de una posible situacién,
dado que la presién depende de muchos factores, entre ellos
la temperatura, gravedad, humedad y condiciones climdticas.
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Asi, por ejemplo, si ascendemos hasta la cumbre del Pico
Pefialara (2430 m) de la Sierra de Guadarrama, donde la pre-
sidn se reduce a unas 0,75 atm, podremos respirar sin dificultad
ni sufrir el mal agudo de montafia. Pero a la alfitud de crucero
de un avién (entre 10-12 km), debido a la gran reduccién de la
presién atmosférica (~ 0,25 atm), unas tres cuartas partes me-
nos que la presion del aire a nivel del mar, inhalariamos el mis-
mo volumen total de aire en los pulmones que en el nivel de refe-
rencia (alfitud cero), pero la cantidad de moléculas de oxigeno
que respirariamos serfa mucho menor (sobre la cuarta parte).
Teniendo en cuenta que el oxigeno penetra por sobrepresion en
los alvéolos de los pulmones, cuando la presién disminuye, se
reduce la difusién pulmonar y, como consecuencia, el paso del
oxigeno a la circulacién sanguinea, lo que origina problemas
al respirar y limita el suministro de oxigeno al cerebro, mdsculos
y resto de érganos.

Attitud (Km)

0 o1 02 0304 0506 07 08 09 10
Presion atmosférica (atm)

Figura 1. Grdfica de la variacién de la presién atmosférica con
la alfitud.

Cuando los pasajeros embarcan en un avidn, la presién interior
de la cabina es la misma que la presién exterior y se respira
normalmente. Al ir a despegar, el piloto activa el sistema de
control de aire acondicionado, sellando la cabina hermética-
mente. Segin va ascendiendo el avién, la presidn exterior va
disminuyendo, pero el sistema de presurizacién captura aire del
exterior, a fravés de las turbinas de los motores, y lo comprime
y enfria antes de introducirlo en la cabina de pasajeros. De
esta forma, se regula la presién interior creando una atmésfera
artificial en la que se respira sin ninguna dificultad.

Al alcanzar la altitd de crucero, la presién en cabina
permanece constante durante todo el viaje, pero no a la que ten-
dria en tierra (= 1 atm), sino a una inferior, entre 0,7 y 0,8 atm,
lo que causa cierta somnolencia y fatiga si el viaje es largo. La
normativa de seguridad establece en 9 psi (0,6 atm) la presién
diferencial: limite entre la presién de la cabina y la del exterior.
De esta forma, se protege la estructura metdlica del fuselaje de
contracciones y expansiones desmedidas, causantes de fatiga
del material. Por esta razén, los aviones comerciales no suelen
volar a altitudes superiores a 17 km.

La variacidn en la presién inferna de la cabina se pue-
de comprobar con una bolsa de aperitivos (Fig. 2). Cuando el
avién toma altura, la presién interior disminuye respecto a la del
gas contenido en la bolsa (nitrégeno). Como resultado, el gas
se expande y la bolsa se hincha. Al aterrizar, retornaria a su
tamafio original. Si la cabina no estuviese presurizada, a partir
de unos 5000 m de dltitud (= 0,5 atm), el volumen del gas casi
se duplica y la presién que ejerce podria causar la explosién
de la bolsa.

Figura 2. Efecto de la disminucién de la presién en la cabina de
pasajeros sobre una bolsa de aperifivos.

Cabe preguntarse: spor qué los aviones no viajan a una
altitd mds baja, en la que los pasajeros puedan respirar sin di-
ficultad durante todo el viaje? La respuesta se encuentra, por un
lado, en la seguridad, a ciertas alturas hay menos obstdculos,
menos turbulencias y mayor tiempo para realizar un aterrizaje
de emergencia; por ofro lado, en la eficiencia energética, la
densidad del aire disminuye con la altitud, lo que reduce la re-
sistencia aerodindmica del avién, permitiendo volar mds répido
y con menor consumo de combustible.

Si por alguna emergencia (accidente, problemas técnicos,
sabotaje...) se produce una pérdida imprevista del aire a pre-
sién de la cabina y la presidn interna disminuye bruscamente,
los pasajeros podrian perder el conocimiento en menos de un
minuto. Para evitar la hipoxia, desde un panel superior sitvado
sobre las filas de los asientos (Unidad de Servicio de Pasajeros
o PSU), se liberan unas méscaras amarillas que caen de forma
automdtica sobre los pasajeros. Con el objetivo de estar pre-
parados frenfe a una despresurizacién, antes de despegar el
avién, la fripulacién de cabina de pasajeros (TCP) debe infor-
mar del procedimiento a seguir: si la cabina pierde presién, las
mdscaras de oxigeno caerdn automdticamente sobre su asiento,
tire de la mdscara y coléquela sobre su nariz y boca, deslice la
banda eléstica alrededor de su cabeza y aspire normalmente...
(Fig. 3).

Figura 3. Instrucciones para colocarse las mdscaras de emergencia.

El tiempo medio estimado para que los pasajeros se colo-
quen las mascarillas de silicona es de 15 s, que se corresponde
con el tiempo dtil de conciencia (TUC): tiempo estimado que
fiene una persona anfes de perder el conocimiento si le falta
oxigeno. La bolsa de pldstico unida a cada mascarilla equilibra
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el flujo continuo de oxigeno, recogiendo el exceso que no se ha
inhalado para que pueda volver a ser respirado.

El oxigeno fluye de forma continua, y a presién, a fravés
de un tubo conectado a la mascarilla, lo que permite respirar a
los pasajeros durante un minimo de 15 min y mantenerlos cons-
cientes. Este tiempo se considera el suficiente para que el piloto
descienda el avién a la altitud adecuada (< 2400 m) donde la
presién atmosférica permita respirar sin aporte extra de oxige-
no. Por ende, las rutas de aviones comerciales evitan atravesar
zonas montafiosas que superen la altitud minima de seguridad
a la que habria que descender en caso de despresurizacién,
como es el caso de la meseta del Tibet (4900 m de altitud media
y 8849 m de altitud méxima en el monte del Everest).

Los aviones disponen también de ofros sistemas de oxi-
geno de emergencia: -botellas portétiles, para proporcionar
oxigeno a los tripulantes de cabina y pasajeros con urgencias
médicas, y -botellas integradas en la cabina de mando, para
piloto y copiloto.

:De dénde sale el oxigeno de emergencia?
El oxigeno que llega a las mascarillas procede de generado-
res quimicos sélidos de oxigeno (Fig. 4), que contienen clorato
de sodio (80 % NaClO,), mezclado con otros reactivos, como
perclorato de potasio (1 % KCIO,); hierro en polvo (10 % Fe),
peréxido de bario (4 % BaO,) y aglutinantes; fibra de vidrio y
lana de acero (5 %).12

Inicialmente, como proveedor de oxigeno se empled clorato
de potasio, pero al ser muy higroscépico dificultaba la ignicién,
por lo que fue sustituido por clorato de sodio, que ademds pre-
senta mayor porcentaje en masa de oxigeno y menor tempero-
tura de fusidn

Unidad de Servicio de Pasajeros
Generador quimico de Oz
Cordén de sujeccion

Tubo distribuidor de 02

Trampilla de apertura

Mascarillas
Banda eldstica
Indicador de flujo de 02

Bolsa depésito de Oz

Figura 4. Componentes del sistema de suministro de oxigeno de
emergencia en los aviones.

Para que se inicie la generacién de oxigeno, previamente
es necesario firar del cordén de sujecidn de las mascarillas, que
se encuentra conectado a un sistema (mecdnico o eléctrico).”!
Esta accién (impacto, friccién, calor) suministra la energia nece-
saria para la detonacién de una cépsula fulminante que contie-
ne una mezcla iniciadora formada por explosivos primarios, p.
&j. estifnato de plomo con tetrazeno explosivo.

Como resultado de esta pequefia defonacién, se despren-
de la suficiente energia térmica para iniciar la descomposicién
del clorato de sodio y, a través de una serie de procesos, la
generacién de oxigeno respirable.

www.analesdequimica.es

La primera transformacién, cuando la temperatura alcanza
unos 250 °C, es la fusion del clorato de sodio:

NaClO, s — NaCl,Oll

Al seguir aumentando la temperatura, y alcanzar sobre
450 °C, se inicia la descomposicién térmica del clorato, forman-
dose cloruro de sodio, como residuo sélido, y oxigeno gaseoso.
Este es el oxigeno que sale del generador (Fig. 5) y llega por un
tubo hasta la mascarilla para ser respirado por los pasajeros,
con un ligero olor a quemado.

La reaccién principal que fiene lugar en el interior del gene-
rador se puede representar por la ecuacién global:1

NaClO, (s) - NaCl(s) + 3/2 O,(g) AH" = - 45 kJ/mol
El proceso no es directo, tienen lugar reacciones inter-
medias:

*  descomposicién del clorato de sodio en perclorato de sodio
y cloruro de sodio:

4NaClO, () — 3 NaClO, ) + NaClf)
®  descomposicién del perclorato de sodio:

NaClO,{l) — NaCl[l) + 2 O,(g)

Filtro de particulas solidas,
mondxido de carbono y cloro.

Bote de acero inoxidable
Relactivos Quimicos
|

CLORATO DE SODIO
Perclorato de litio
Hierro en polvo

\ Valvula

Mezcla fulminante de alivio

(estifnato de plomo y tetrazeno)

Aislamiento térmico

Figura 5. Diagrama de un generador quimico sélido de oxigeno

(COGs).

El calor generado en la descomposicién del clorato es insu-
ficiente para sostener la temperatura requerida para el proceso
y conseguir una produccién continua de oxigeno.! Para mante-
ner activa la reaccién y sea autosostenible, el clorato se mezcla
con dos reactivos:

* hierro en polvo (famafio de particula < 100 pm): que reac-
ciona con una parte del oxigeno que se libera y desprende
el calor necesario para que la reaccién no se detenga y sea
autosostenible,l pudiendo alcanzar temperaturas superio-
res a 600 °C. Como residuo, se forma 6xido de hierro (lll),
producto que no es nocivo:

2 Fe(s) + 3/2 O,[g) — Fe,O,(s) AH = -824 kl/mol

*  6xido de cobalto (Co,O,) o de ofro metal de transicién; con
accién catalizadora, a la vez que reduce la temperatura de
descomposicion del clorato para liberar oxigeno.

El pequefio porcentaje de perclorato de potasio que se in-
cluye en la mezcla del generador produce un efecto endotérmi-
co: absorbe una parte del calor desprendido en la descompo-
sicion del KCIO,, lo que reduce la temperatura que alcanzan
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las paredes del recipiente y la del oxigeno respirable. Por otro
lado, al descomponerse genera mds oxigeno, compensando la
pérdida debida a la combustion del hierro.

Con el objefivo de proteger al equipo periférico de las altas
temperaturas que se producen en el interior del generador, el
recipiente metdlico estd envuelto con un aislante térmico. De
esta forma no se llega a superar los 150 °C.V1

Como producto secundario, en la descomposicién del clora-
to de sodio, se forman pequefias cantidades de cloro:

2 NaClO, ) - Na,0() + 5/2 O,(g) + Cl(g)

Dado que el cloro es un gas muy téxico en pequefias canti-
dades (méximo permitido en el aire: 0,001 mg/L), para absor-
berlo y purificar el oxigeno, al clorato se le afiade peréxido de
bario (BaO,):

BaOQ,(s) + Cl,(g) — BaCl,(s) + O,(g)

Todos los componentes quimicos de la mezcla del COGs,
se encuentran formando un aglomerado con fibra de vidrio, que
estabiliza la velocidad de la reaccién de descomposicién del
clorato de sodio. Una vez iniciado el proceso, ya no se puede
defener hasta que finalice en unos 15 min, tiempo suficiente
para que el piloto descienda a una altitud que permita respirar
sin la méscara.

Teniendo en cuenta que la generacién de oxigeno es pro-
porcional al érea de la seccién transversal del cilindro y, por
tanto, a su didmetro, la cantidad de oxigeno generado estd
regulada por la geometria del depésito interno que contiene los
reactivos. Por esta razén, es mds ancho por un exfremo, cuan-
do se necesita mds oxigeno para respirar por estar a mayor
altura, y més estrecho a la salida, cuando el avién ya tendria
que haber descendido a una altitud segura, donde el aire es
respirable.

En el caso de una emergencia producida por un incendio
en la cabing, las mdscaras no se despliegan automdticamente
porque el oxigeno que generan podria acelerar el fuego. En
estas situaciones, los auxiliares de vuelo disponen de un equi-
po respiratorio de proteccién (PBE), formado por una mdscara
facial, o campana personal, que protege del humo y gases no-
civos, con suministro de oxigeno comprimido durante 15 min,
tiempo estimado como suficiente para solucionar la emergencia.

Experimentacién: Generacién de oxigeno en el
laboratorio

En el laboratorio se puede reproducir facilmente la reaccién que
se produce en el interior de un generador quimico de oxigeno.
En lugar de NaClO,, se utiliza el KCIO, como precursor de oxi-
geno, el comportamiento quimico es semejante. Si bien, desde
2021 estd prohibida la venta de cloratos a particulares, ! es po-
sible adquirirlo para laboratorios diddcticos. Para comprobar
la produccién de oxigeno, se ufiliza un trozo de golosina que
confenga azdcares simples (glucosa y/o fructosa).

Objetivos diddcticos

e |dentificar la reaccién de descomposicién como un proceso
redox y definir los cambios en los nimeros de oxidacién.

¢ Diferenciar entre combustibles y comburentes.

*  Andlizar la influencia de la concentracién del oxigeno en la
cinética de la reaccién.

e Comprobar el alto contenido energético que contienen las
golosinas, concienciando a los estudiantes sobre la mode-

racién en su consumo, cuyo exceso puede causar proble-
mas de salud.

Materiales y reactivos

Tubo de ensayo de borosilicato (20 cm x 2,5 cm), espétula,
mechero Bunsen, clorato de potasio, golosina (malvavisco, go-
minola, etc.).

Procedimiento experimental

¢ Con una espdtula, introducir una pequefia cantidad de clo-
rato de potasio puro (< 3 g) en un tubo de ensayo seco y
bien limpio.

¢ Calentar con el mechero, de forma uniforme, la base del
tubo. Utilizar pinzas, guantes y gafas de seguridad o pro-
tector facial.

Continuar calentando el tubo, alrededor de la superficie
que contiene el clorato hasta fundirlo totalmente, cambio de
estado que requiere de poco tiempo.

¢ Apagar el mechero, infroducir el trozo de la golosina hasta
el fondo del tubo (Fig. 6) para que reaccione con el oxige-
no liberado. Agitar el tubo suavemente para mantener la
combustién.

e Al finalizar la reaccién, dejar enfriar el tubo en un lugar
seguro y a temperatura ambiente. Limpiarlo y refirar el re-
siduo formado (KCI). Como no es téxico, se puede verter
al cubo de basura general o al fregadero del laboratorio,
disuelto en agua.

Figura. 6. Combustién sorprendente de una golosina con clorato de
potasio (Feria Madrid por la Ciencial.

Discusién y resultados

Cuando el clorato de potasio se calienta y alcanza el punto
de fusidn (356° C), se inicia el cambio de estado de sélido a
liquido:

KCIO,(s) — KCIO, )
Alcanzado el punto de ebullicién (400 °C), se produce la

descomposicién térmica, liberdndose oxigeno gaseoso, segin
la ecuacién global:

KCIO, () — KCl[s) + 3/2 O,(g) AH? = - 38 ki/mol
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En esta reaccién redox, el oxigeno del clorato se oxida de
O? a oxigeno elemental O,, lo que explica que actie como un
fuerte oxidante. A la vez, el cloro se reduce de Cl** a Cl.

Al introducir la golosina, que actia como sustancia re-
ducfora, debido a la alta concentracién del comburente O, (oxi-
dante), se produce la fulgurante oxidacién del azicar (CH,,0,)
que contiene, segln la ecuacién:

CH,,0,(5) + 6 O,[g) — 6 CO,(g) + 6 H.O) AH =2813 ki/mol

El calor desprendido favorece la descomposicién térmica
del clorato de potasio, a la vez que mantiene la combustién.
La llama de color violeta que se observa indica la presencia
de iones K.

El proceso global se caracteriza por la liberacién de ener-
gia quimica en diferentes formas: -energia térmica, es un pro-
ceso muy exotérmico, -energia luminosa, con un color morado
debido al ion potasio que contiene el clorato, y - energia sono-
ra, causante del estrépito producido por la rapidez con la que
se desprenden los gases:

CH,,0,(s) + 4 KCIO, (s) — 6 CO,[g) +6 H,Ofl) +4 KCl(s)

Si la golosina se quema exclusivamente con el oxigeno del
aire (21 %V), la cantidad total de energia desprendida en la
combustién serd la misma que al reaccionar con una elevada
concentracién de oxigeno, pero a menor velocidad. Por el con-
trario, si se afiade un catalizador (MnQ,), el oxigeno se liberard
mds rapidamente, y al aumentar su concentracion en el fubo, la
velocidad de la combustién aumentara.

Otras consideraciones

Es recomendable que la experiencia sea realizada personal-
mente por el docente o, si lo considera, bajo supervisién directa
y cumpliendo las normas de seguridad indicadas. Es adapta-
ble a diferentes niveles preuniversitarios, con el grado de pro-
fundidad que se considere adecuado, teniendo en cuenta los
curriculos correspondientes. Asi, p. ej., en bachillerato es més
factible analizar los procesos redox a partir de los cambios en
los estados de oxidacién.

El oxigeno en las cosmonaves

Los generadores quimicos sdlidos de oxigeno no solo estdn pre-
sentes en los aviones, fambién son imprescindibles en espacios
herméticos (anaerdbicos) donde se necesite oxigeno en caso de
emergencia, como en el espacio, a miles de kilémetros de la
Tierra (cosmonaves) o bajo el agua, a cientos de metros de la
superficie (submarinos). Por ejemplo, la Estacién Espacial Inter-
nacional (ISS) dispone de este tipo de generadores, basados en
una reaccién de descomposicién semejante a los utilizados en
los aviones comerciales. Utilizan perclorato de litio (LICIO,),1"™
reactivo que libera mayor porcentaje de su masa en oxigeno
(60 %) que el clorato de sodio (45 %), lo que permite a los
miembros de la fripulacién respirar durante varias horas. El
LiCIO, se descompone, sobre 420 °C, produciendo cloruro de
litio y oxigeno:

LICIO,(s) — LCl(s) + 2 O, (g)

En el inferior de la ISS, que orbita a unos 400 km de la
Tierra, la composicién del aire y la presién (entre 724-770
mmHg) son semejantes a la del nivel del mar. De esta forma,
los astronautas puedan permanecer varios meses sin proble-
mas relacionados con la altitud. El oxigeno que respiran se

www.analesdequimica.es

obtiene de un sistema (Oxygen Generation Assembly: OGA),
0% basado en la electrdlisis del agua a partir de la electricidad
generada por paneles solares, descomponiéndola en oxigeno
e hidrégeno.

H,0() — H,(g) + %2 O,g)

El hidrégeno generado se expulsa al espacio o se combi-
na con el diéxido de carbono exhalado para generar oxigeno:

2 H,(g) + CO,(g) — CH,(g) + O,(g)

En el caso de los aviones comerciales, el CO, que emiten
los pasajeros en la cabina no es un problema: los sistemas de
ventilacién renuevan fotalmente el aire, en unos 3 min. El aire
nuevo penetra a través de la parte superior de la cabina y ocu-
pa alrededor del 60 % del aire interior. El porcentaje restante
recircula y se purifica con unos filtros HEPA (High Efficiency
Particulate Air), semejantes a los filtros de los quiréfanos, que
capturan hasta el 99,9 % de virus y bacterias. La cabina del
avién dispone de vélvulas, cerca de la cola, que dejan salir
aire al exterior para regular la calidad y presién del aire del
interior.

Sin embargo, en espacios confinados y sin posibilidad
de renovacién del aire, tan importante es suministrar un flujo
constante de oxigeno, como disponer con un sistema para pu-
rificar el aire que retire el CO, exhalado y los tripulantes no se
mareen ni desmayen cuando supere ciertos niveles.

Seguidamente, se muestran algunos sistemas utilizados
para la captura del diéxido de carbono que exhalan los astro-
nautas durante sus misiones en el espacio.

¢Cémo se elimina el exceso de CO, exhalado por los
astronautas en la Estacién Espacial Internacional?
En el S. XVI, el médico y alquimista Paracelso escribié: dosis
sola facit venenum (la dosis hace el veneno). Esto se podria
aplicar al CO,, una sustancia no téxica y necesaria para
la vida en la Tierra. El aire que respiramos contiene sobre
el 0,04 % en volumen (400 ppm). Por encima del 1 %,
y dependiendo del tiempo de exposicién, es nocivo para
la salud, pudiendo provocar somnolencia, mareo, nduseas,
dificultad respiratoria y pérdida de conocimiento. A niveles
superiores al 8 % en el aire, se considera lefal su respira-
cion.

En la ISS, el diéxido de carbono que exhalan los tripulan-
tes se retira del aire al pasar por un sistema (CDRA) con filtros
reutilizables de zeolita,!™* que actia como tamiz molecular,
adsorbiendo el CO, sobre la superficie del lecho. Una vez
que el lecho se ha saturado, se despresuriza para liberar
el gas al espacio, mientras otro filtro de reserva entra en
funcionamiento.

Ofro sistema de refirar el CO, expirado por los astro-
nautas, es mediante la carbonatacién con una base fuerte
(LIOH). Este es el que emplea el sistema portdtil de soporte vi-
tal (Portable Life Support System: PLSS); la mochila conectada
al traje espacial que se ponen los astronautas para realizar
actividades extravehiculares (EVA) durante los paseos espa-
ciales (Fig. 7).0

En la reaccién con LiOH, se forma carbonato de litio y
agua:

CO,[g) + 2 LiOH(s) — Li,CO,(ac) + H,O(g)
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Figura 7. Mochila de astronauta con soporte vital para caminatas
espaciales [Smithsonian National Air and Space Museum).

De la estequiometria de la reaccién, se deduce que cada
gramo de LiOH anhidro captura 0,918 g de CO, (513 ml,
suponiendo gas ideal a 1 atm y 27 °C). Para absorber todo el
CO, que exhala una persona en reposo en un dia seria suficien-
te con 0,6 Kg de LiOH, pero debido a las actividades fisicas
que realizan los astronautas requieren de cantidades superiores
(2 kg1

El peréxido de litio (Li,O,), también se utiliza para capturar
CO,, con la ventaja de liberar oxigeno durante el proceso:

CO,[g) + Li,O,[ac) — Li,CO,(s) + 2 O,[g)

Para que los astronautas puedan respirar al realizar sus
operaciones extravehiculares, el sistema PLSS contiene botellas
de oxigeno. Si fallase el suministro primario, existe ofro secun-
dario de emergencia (Oxygen Purge System: OPS), situado so-
bre el primario, que proporciona una reserva exira de oxigeno
en caso necesario.

A nivel global, la gran cantidad de CO, vertido a la at-
mésfera, por las industrias y centrales eléctricas que utilizan
combustibles fésiles, es nocivo para el medio ambiente por
ser un gas de efecto invernadero, que afecta al climay a la
temperatura del planeta. Precisamente, la extraccién directa
del CO, de la atmésfera mediante la reaccién con LIOH es
una de las alternativas que se estdn investigando para redu-
cir sus niveles y cumplir con los objetivos de la Cumbre del

Clima (COP26).

Experimentacién: Captura del CO, en el laboratorio
Esta experiencia muestra un procedimiento sencillo para cap-
turar el CO, del aire. Para ello, se hace reaccionar el CO,
con una disolucién de hidréxido de sodio (sosa cdustical), un
reactivo habitual en laboratorios y, utilizado como desatasca-
dor de fregaderos, en los hogares. Al igual que el hidréxido
de potasio, es una base fuerte y corrosiva. Como fuente de
CO, se utiliza el que encuentra disuelto a presién en un agua
mineral natural con gas y se libera al abrir la botella. También
se puede utilizar el gas liberado por una pastilla efervescente al
disolverse en agua.

Objetivos diddcticos

e Identificar una reaccién de captura de gas a partir de la
disminucién de presidn que se origina.

*  Verificar que en el proceso se cumple la ley de conserva-
cién de la masa, aunque el volumen cambie.

* Reconocer la imporfancia de la quimica en proteger la
calidad del aire respirable, en ambientes herméticos y en
medios naturales, mediante sistemas de captura de conta-
minantes.

Reactivos y materiales
Agua con gas, hidréxido de sodio, botella de pléstico de 500
mL, guantes de vinilo, balanza de laboratorio.

Procedimiento experimental

e Afadir 200 mL de agua con gas a una botella de pldstico
de medio litro de capacidad y removerla (sin tapar) para
que el interior se llene de CO, y desplace el aire al exterior.

e Utilizando guantes de laboratorio, introducir en la botella
unos 10 g de NaOH.

e Cerrar herméticamente la botella con el tapén y, para favo-
recer el contacto entre los reactivos, agitarla enérgicamente
durante unos 3 minutos (Fig. 7).

Discusién y resultados
Como consecuencia de la captura del gas CO, por el NaOH,
disminuye la presién del interior de la botella y se aplasta (Fi-
gura 8).

Figura 8. Efecto de la captura del CO, desprendido por un agua
mineral con gas.

Entre los productos de la reaccién se encuentra el carbonato
de sodio, sustancia inocua para el medio ambiente y una de
las materias primas més sintetizadas y utilizadas en la industria
quimica y alimentaria:

CO,(g) +2 NaOH(ac) — Na,CO,(ac) + H,0(l)

Mediante una balanza se puede comprobar que, aunque
el volumen de la botella disminuya, la masa no cambia: es la
misma al inicio, durante y al final de la reaccién.

Otras consideraciones

Teniendo en cuenta que el procedimiento es muy sencillo y los
contenidos son de quimica bdsica, la experiencia puede ser
realizada tanto en ESO como en Bachillerato, siempre baijo la
supervision del profesor y con las medidas de seguridad ade-
cuadas.

Conclusiones

Gracias a la quimica, se han desarrollado sistemas para su-
ministrar oxigeno de emergencia, y capturar el diéxido de
carbono exhalado, que han permitido al ser humano viajar en
espacios confinados y explorar espacios anaerdbicos. Desde
el punto de vista diddctico, el andlisis de estos sistemas es un
recurso que favorece la adquisicién de la competencia clave
en ciencia, a parfir de la descripcién de reacciones quimicas
de inferés y de la valoracién positiva de las implicaciones e
importancia que fiene la quimica en la tecnologia, la sociedad
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y el medioambiente. La incorporacién de experiencias de labo-
raforio rompe la brecha teoria-préctica y mejora la comprension
de contenidos que forman parte de los actuales curriculos en
diferentes niveles preuniversitarios. Para conseguir estos fines,
corresponde a la Consejeria de Educacién correspondiente im-
plantar de forma ordinaria los desdobles de laboratorio en Fisi-
ca'y Quimica en todos los centros y niveles donde se imparta.

En palabras del Premio Nobel (2010) japonés Akira Suzu-
ki, “el desinterés que muestran los jévenes por la quimica es un
problema muy serio”. Para contrarrestar esta predisposicién, es
fundamental estimular su curiosidad por esta apasionante cien-
cia, esencial para el desarrollo de la sociedad. Ni las nuevas
normativas ni los cambios constantes del curriculo han consegui-
do transmitir la importancia y el atractivo de la quimica. Es el
docente, con sus conocimientos, recursos y entusiasmo, el prin-
cipal responsable de ilusionar e incentivar el deseo de aprender
entre los estudiantes.
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- En el nombre de Dios, 3qué eres?

Asf exhortada, la voz respondié:

- Soy un dtomo.

Tobias Smollett, The History and Adventures of an Atom, 1769.1"

El modelo atémico de Bohr,!? con sus electrones en érbitas circula-
res, y la versién mejorada de Sommerfeld, 4 con érbitas elipficas
y excénfricas, han dado lugar a una amplia variedad de represen-
taciones que, adn hoy, més de un siglo después, son universalmen-
te reconocibles como iconos del dtomo, la quimica, la fisica o la
energia nuclear. Hasta tal punto, que ha sido calificado como «una
de las imdgenes clave en la historia de la quimicas.® No sélo son
simbolos universales, sino que el arficulo original de Bohr® y sus
dos secuelas,®”) conocidos como la frilogia, tienen una presencia
destacable en la bibliografia cientifica actual, como nos muestra la
evolucién del nimero de citas a lo largo de los afios (Figura 1a).
Un largo recorrido, al principio del cual (1910) Bohr explicaba a
su hermano y confidente Harald que los primeros cuatro meses de
escritura de su tesis «los desperdici6 especulando sobre un asunto
absurdo de unos electrones estipidos».!

La préctica ausencia de citas a la frilogia durante déca-
das (1930-1970) no se puede explicar sélo por el frenazo a la
invesfigacién que debié suponer la Segunda Guerra Mundial.
Sorprendentemente, después de tantos afios de aparente olvido
esos articulos vuelven a ser citados a partir de la década de
1980, con un crecimiento exponencial del nimero de citas en
lo que va de este siglo. Se podria pensar que el interés reciente
en los articulos de Bohr fuese debido a una mayor actividad de
los historiadores de la ciencia, hipétesis que podemos evaluar
andlizando la distribucién por temas de los articulos que han
citado la primera parte de la trilogia en los dltimos cinco afios
(Figura 1b). En ese gréfico se puede ver que en realidad las
publicaciones que prestan mds atencién a Bohr estdn en los
campos de fisica (33% de las citas), quimica (14%) y matemé-
ticas (13%), mientras que los estudios historiogréficos tienen un
peso mucho menor.

El modelo de érbitas electrénicas quedd superado al postu-
larse la ecuacién de Schrédinger en 1926, de manera que
un electrén no se mueve alrededor del nicleo en érbitas fijas,
sino de forma indeterminada dentro de un volumen cuya for-
ma —para cada nivel de energia- viene dada por los orbitales
atémicos. Nos encontramos, pues, con la paradoja de que un
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Figura 1. (a) Evolucion femporal del nimero de citas de cada una de las
fres partes de la trilogia de Bohr. (b] Distribucion por temas de las citas
de los dlfimos 5 afios. Gréficos elaborados a partir de datos obtenidos

de la Web of Science.

modelo atémico obsoleto resulta omnipresente como imagen de
la ciencia e inspira invesfigacién cientifica actual. Posiblemente
porque, a pesar de todo, nos ofrece una representacién visual
simple de los conceptos de niveles electrénicos y nimeros cuén-
ficos que se conservan en el modelo mecdnico-cudntico.

Si miramos los primeros grdficos publicados de las érbitas
de Bohr y Sommerfeld (Figuras 2a'y 2b, respectivamente), se ve
que son mucho més simples que sus representaciones en manuo-
les de quimica y en otros medios que se analizardn mds abajo.
Aqui aparece una segunda paradoja, pues ninguno de los dos
cientificos incluyé tales dibujos en sus publicaciones originales,
y las imdgenes de la Figura 2 provienen de la conferencia que
dicté Bohr a la recepcién de su premio Nobel de Fisica en
1922. Las flechas son importantes para Bohr y Sommerfeld por-
que se relacionan con el espectro de emisién del dtomo de hi-
drégeno y validan su modelo atémico pero, una vez establecido
éste, las flechas no son necesarias y las representaciones pres-
cinden de ellas. Por otro lado, los electrones no se dibujan, es-
tando implicitos en las drbitas y en los ndmeros cudnticos, aun-
que la versién idealizada para consumo piblico prefiere darles
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Figura 2. Modelos atémicos de Niels Bohr (a] y de Amold Sommerfeld (b) tal como los presenté el primero en su discurso de recepcion del
premio Nobel de Fisica de 1922 Reproducido de Ref. [9]

corporeidad y los representa como pequefias particulas en po-
siciones aleatorias de las drbitas. Los nimeros cudnticos, uno en
el caso de Bohr y dos en el de Sommerfeld, expresados de la
forma 1,, 2,, 2,, etc., son sofisticaciones también innecesarias
en una imagen popular y esencial del &tomo, que prescinde
también de ellos. Obsérvese que, por ejemplo, la érbita etique-
tada con los nimeros cudnticos 22 (Figura 2b) seria reemplaza-
da en la teoria actual por los tres orbitales atémicos 2p.

A blographical Approachto Thbareica Eites

Theodore Arabatzis
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C
Figura 3. Portadas de algunos libros en que aparece el modelo
atémico de BohrSommerfeld: (a) de quimica v fisica, (b) de hisforia,
y [c) sobre energia nuclear.

Uno de los escaparates que mejor expone el poder icénico
y comunicativo del modelo atémico es el de las portadas de Ii-
bros. Aunque la lista de libros con portada atémica que se citan
a continuacién estd muy lejos de ser exhaustiva, prefende ser
representativa y nos permitird hacernos una idea més comple-
ta de las numerosas variantes del modelo de Bohr-Sommerfeld
que circulan actualmente por el mundo. Curiosamente no es en

www.analesdequimica.es

portadas de libros de quimica o fisica donde aparece més fre-
cuenfemente ese icono, si bien existen algunos ejemplos como
los que se ven en la Figura 3a.l'"*l Tampoco es inesperado
enconfrarlo en libros de historia o historia de la ciencial'®)
(Figura 3b), o sobre energia atémica y armamento nuclear!!%24
(Figura 3c), En cambio, llama la atencién la ubicuidad del mo-
delo atémico en libros infantiles y de divulgacién, 239 ensayos
sobre diversos temas,®'4 libros de auto-ayudal® y novelas.
(8,34, 3637]

También encontramos ejemplos de revistas de cienciafic-
cién: Atomic Robo (Figura 4a) inserta el modelo atémico en el
interior de la letra "O" del fitulo en cada uno de sus nimeros
publicados desde 2007, mientras que la revista Amazing Story
lo sitda sobre la mano de un hombre en la portada del ndmero
de agosto de 1947 (Figura 4b) y el cémic Captain Atom lo
muestra de forma destacada en muchas de sus portadas y en el
pecho del superhéroe (Figura 4c).

Sin embargo, no es comin encontrar imégenes del dtomo
en este tipo de revistas, cuyas portadas estdn llenas de héroes y
heroinas, humanos y sobrehumanos, humanoides, robots, dino-
saurios, naves espaciales, planetas y paisajes lunares.

El modelo atémico parece ser especialmente adecuado
para logotipos de muy variada estirpe. Entre los mds abundan-
tes estdn los de empresas u organismos relacionados con la
energia nuclear, de los cuales se puede ver una pequefiisima
muestra en la Figura 5a: la Comissdo Nacional de Energia

=RIOMIC A0

THE WORLD'S GREATEST SCIENCE ADVENTURE MASATINET

Figura 4. Portadas de revistas de ciencia ficcion y cémics en que
aparece el modelo atémico de Bohr-Sommerfeld: (a) Afomic Robo,
(b) Amazing Stories de agosto de 1947,y (c] Captain Atom de
junio de 2017.
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Figura 5. Muestra de logofipos que contienen el modelo atémico de
Bohr-Sommerfeld: (a] de organismos o empresas de energia nuclear,
[b) de sociedades quimicas nacionales o internacionales, v (c) de
sociedades quimicas de universidades.

Nuclear brasilefia (CNEN), la empresa estatal China National
Nuclear Corporation (CNNC) y la Nuclear Power Corporation
of India Limited (NPCIL). La lista se podria alargar con corpora-
ciones de Argentina, Rusia, Japdn, Rumania, Estados Unidos,
Uzbekistan, Canadd, Arabia Saudita o Pakistdn. Le siguen los
logotipos de sociedades cientificas o sociedades quimicas de
estudiantes universitarios. Entre las primeras (Figura 5b) tene-
mos la Sociedad Quimica de Zimbabue, la European Chemical
Society (EuChemS) y el American Chemical Council, Inc. (ACC),
seguidas de una lista de sociedades de paises como Lesoto,
Suddn, Arabia Saudita y Filipinas.

Aparte de las empresas energéticas ya comentadas, no pa-
rece facil encontrar logotipos de empresas de ofros sectores que
incluyan el modelo atémico. En Internet podemos encontrar cen-
tenares de tales logotipos, pero son sélo disefios ofrecidos por
empresas vendedoras de imdgenes como Alamy, Shutterstock,
VectorStock, Dreamstime, iStock, etc. Sin embargo, cualquier
quimico reconoceria facilmente el logotipo de Bruker, fabrican-
te de instrumentos cientificos de altas prestaciones. Otros tres
logotipos que he podido localizar pertenecen a las siguientes
empresas: (a) Science Equip, empresa de material de labora-
torio de Victoria, Australia; (b) Sachs Chemical, distribuidora
de productos quimicos basada en Puerto Rico, y (c) Scientific
Saudi, una plataforma en linea que ofrece noticias cientificas.

Quizd no sorprenda la presencia de nuestro icono atémico
en multitud de sellos de correo,*#42 una pequeiia muestra de los
cudles se listan en la Tabla 1. Vale la pena destacar tres aspec-
tos que esa lista nos revela. En primer lugar, la amplia variedad
de paises que han emitido sellos con esa imagen: pequefios y
grandes, y de cualquiera de los cinco continentes. En segundo
lugar, la variedad de motivos por los que se han emitido, que
incluyen la energia atémica, el descubrimiento del electrén, u
homenaijes a Demécrito, Emest Rutherford y Niels Bohr (Figura
6), asi como a otros cientificos: Albert Einstein, Marie Curie,
Wolfgang Pauli, Erwin Schrédinger y Lise Meiter. Por dltimo,
las fechas de emisién muestran cémo esa imagen del dfomo
mantiene su vigencia década tras década.

Recientemente se ha publicado una simulacién del proceso
de fisién de un nicleo de 2¢U en los instantes clave de ruptu-
ra del cuello nuclear (Figura 7a).*% De ese articulo ha hecho
una recensién la revista de divulgacion Muy Inferesante,*! en

Tabla 1. Ejemplos de sellos de correos con el modelo atémico de

Bohr-Sommerfeld, ordenados por afio de emisién.

Pais Ao | Motivo(s)

Estados Unidos 1957 |50 aniversario del estado de Oklahoma
Yugoslavia 1961 | Congreso de Flectrénica Nuclear

Grecia 1961 | Demdcrito

Ménaco 1962 |Agencia Internacional de la energia atémica (AEA)
URSS 1962 |Paz

Turquia 1963 | Centro de Investigacion Nuclear

Dinamarca 1963 | Niels Bohr

Groenlandia 1963 | Niels Bohr

Congo 1964 |10 aniversario de o Lovanium University
Ghana 1964 | Albert Einstein

Austria 1968 |Lise Meiter

Rumania 1971  |Emest Rutherford

Francia 1975 |Centenario del metro

Gran Brefaiia 1978 |Planta nuclear, dtomo de uranio

Aitutaki, Islas Cook 1980 |25 aniversario del fallecimiento de Einstein
Grecia 1983 | Demdcrito

Suecia 1983 | Niels Bohr

Checoeslovaquia 1987 | Energia Atomica

Espafia 1994 | Miguel A. Cataldn, dtomo y espectro del Mn
Bosnia y Herzegovina 1997 | Centenario del descubrimiento del electron
Gabén 2000 | Descubrimientos: primer reactor nuclear
Fcuador 2001 | Comisidn Ecuatoriana de Energia Atémica
Nueva Zelonda 2008 |Emest Rutherford

Guinea-Bissau 2009 | Emest Rutherford

Macedonia 2011 |Tabla periddica, reactor de laboratorio
Paraguay 2011 | Marie Curie, Afio Internacional de la Quimica (AIQ)
Costa de Marfil 2016 | Emest Rutherford

Figura 6. Sellos de correos dedicados a Demécrito (Grecia,
1961), Ernest Rutherford (Nueva Zelanda, 1999) y Niels Bohr
(Suecia, 1982).

el que los dos Gtomos incipientes se representan mediante sus
nicleos en el momento de separarse, rodeados por sus respec-
fivos electrones en érbitas de Bohr-Sommerfeld (Figura 7b). La
informacién visual se completa con la representacién efectista
de la abundante emisién de neutrones, rayos y y rayos B que se
produce en esa etapa del proceso de fision.

Fijémonos ahora en algunos trazos comunes a la mayoria
de las representaciones, asi como en algunos detalles diferen-
ciales. En primer lugar, la préctica totalidad de los dtomos re-
presentados muestran drbitas electrénicas elipticas del modelo

Figura 7. ) Simulacién de la distribucion de densidad de neutrones
(fm-3) en un dtomo de 236U en dos instantes del proceso de
fisién. Reproducido de Ref. [43], con permiso de I. Abdurrahman,
M. Kafker, A. Bulgac, I. Stefcu. © 2024 de American Physical
Sociely. (b] Representacién mediante el modelo de Bohr-Sommerfeld
usada en un arficulo de divulgacion de la revista Muy Inferesante.
Reproducido de Ref. [44]. Fuente: ChatGPT/Eugenio Fernéndez,
reproducido con autorizacién.
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THE MISSION TO DESTROY HITLER'S ATOMIC BOMB

Figura 8. Defalle de algunos modelos atémicos en portadas de libros.
De izq. a dcha. y de arriba a abajo: Chemisiry {reproducido de Ref.
[36]), Chemistry for Breakfast (reproducido de Ref. [27]), Midcentury
Cockiails (reproducido de Ref. [32]),,El mundo como proyecto
Manhattan (reproducido de Ref. [18]), Power to Save the World
[reproducido de Ref. [19]), Sabotage (reproducido de Ref. [16]).

de Sommerfeld, no las circulares de Bohr. Aqui hay que anotar
que Bohr no habia descartado que las érbitas pudieran ser elip-
ticas, pero sin desarrollar la idea. En segundo lugar, observa-
mos que en la gran mayoria de las representaciones las elipses
son concéntricas, a diferencia de lo previsto en el modelo de
Sommerfeld (ver Figura 1b). En muchos casos, se representan
tan solo las elipses, que suelen ser suficientes, sin nada mds,
para sugerirnos el dtomo. En ofros casos los electrones se re-
presentan en las érbitas mediante pequefios circulos, que a me-
nudo dejan una estela como los meteoritos (Figura 3c, centro).
Por (ltimo, algunos hébiles disefiadores dan a los electrones
una forma relacionada con el tema del libro, como un corazén
(Figura 8ay), unos huevos fritos (Figura 8b), unas aceitunas con
palillo (Figura 8¢), o unas bolas terrdqueas (Figura 8d).

En cuanto al nicleo atémico, el disefio més estilizado pres-
cinde de él, aunque mds cominmente se representa por una
esfera (un circulo en las dos dimensiones del papel), ocasional-
mente del mismo tamafio (Figura 3a) o menor (Figura 8d) que
los electrones. Al igual que los electrones, el nicleo permite al
dibujante incluir un objefo ajeno al dtomo, como la cabeza de
la protagonista (Figura 8a), una sartén friendo un huevo (Figura
8b), una copa de céctel con una aceituna en su pdlillo (Figura
8c), una bola del mundo (Figuras 3¢y 8e), una esvastica (Figura
81), o el protagonista del libro de medio cuerpo (Figura 3b).

El lector curioso podrd encontrar nuestro icono en ofros
soporfes con tan sdlo darse un paseo por el ciberespacio,
empezando por las portadas de revistas cientificas o de divul-
gacién cientifica como Nature, Science, Scientific American,
NewScientist, Popular Science, Chemical and Engineering
News, Science et Vie, o Chemistry World. Un caso que mere-
ce mencién aparte es el del reportaje publicado en la revista
Life del 16 de mayo de 1949, fitulado "El dtomo. Un manual
para profanos: de qué estd hecho el mundo», en extensas vein-
te pdginas (publicidad incluida), y acompaiiado de excelentes
fotografias de experimentos quimicos hechas por Fritz Goro,

www.analesdequimica.es

fotégrafo al que me he referido anteriormente,* y de especta-
culares ilustraciones sobre fondo negro de las érbitas (azules) y
los nicleos (protones rojos, neutrones verdes) de los dtomos de
hidrégeno, helio, litio, berilio y uranio, este Ultimo a toda pégi-
na en gran formato (26x36 cm). Encontrard también muchos
otros artilugios que lucen ese icono en multitud de cibertiendas:
camisetas, corbatas, pines de solapa, toallas de manos, masca-
rillas, tazones, esculturas, cardtulas de discos, monedas, billetes
de banco, o un capitulo de Los Simpson titulado "El aburrido
mundo de Niels Bohr".

Conclusion

El simbolo que representa el modelo orbital del Gtomo es un ico-
no fécilmente reconocible, de cardcter universal y cuyo uso se
ha extendido por més de un siglo. Es, ademds, una imagen poli-
sémica que puede simbolizar la quimica, la fisica, la ciencia en
general, o la energia atémica. En esfe articulo se ha explorado
a vista de pdjaro la ubicuidad del modelo de Bohr-Sommerfeld,
sin infencidn de ser exhaustivos, poniendo especial atencién a
las portadas de libros y revistas, logotipos comerciales e institu-
cionales y sellos de correo.

Agradecimientos

El autor agradece al Prof. Daniel Rabinovich su contribucién
con sugerencias y material gréfico y bibliogrdfico a la seccién
dedicada a los sellos de correos.

Bibliografia

[1] T Smollett, Historia y aventuras de un dtomo, El Paseo, Sevilla, 2024.

[2] N.Bohr, Phil. Mag. Ser. 6 1913, 23, 1-24.

[3] A. Sommerfeld, Sitzungsberichte math-physik. K. B. Akad.
Wissenschaften Miinchen 1915, 459-500.

[4] A. Sommerfeld, Eur. Phys. J. H2014, 39, 157-177.

[5] J. D. Barrow, Cosmic Imagery, The Bodley Head, Londres, 2008.

[6] N.Bohr, Phil. Mag. Ser. 6 1913, 23, 476-502.

[71 N.Bohr, Phil. Mag. Ser. 6 1913, 26, 857-875.

[8] F Aaserud, J. L. Heilbron, Love, Literature and the Quantum Atom,
Oxford University Press, Oxford, 2013.

[9] N. Bohr, in Nobel Lectures, Physics 1922-1941, Elsevier, Amster-
dam, 1965.

[10] E. Schrédinger, Phys. Rev. 1926, 28, 1049-1070.

[11] C. Mooney, Chemistry. Investigate the Matter That Makes Up Your
World, Nomad Press, Norwich, VT, 2016.

[12] G. LouisGavet, La physique quantique, Eyrolles, Paris, 2011.

[13] T. Arabatzis, Representing Electrons. A Biographical Approach to
Theoretical Entities, University of Chicago Press, Chicago, 2006.

[14] P. Rousseau, Historia del dtomo, Editorial Colenda, Madrid, 1958.

[15] B. Pullman, The Atom in the History of Human Thought, Oxford
University Press, Oxford, 1998.

[16] N. Bascomb, Sabotge. The Mission fo Destroy Hitler's Atomic
Bomb, Scholastic Focus, New York, 2021.

[17] S. L. Malloy, Atomic Tragedy. Henry L. Stimson and the Decision fo
Use the Bomb Against Japan, Cornell University Press, Ithaca, NY,
2008.

[18] J.-M. Royer, El mundo como proyecto Manhattan, Pepitas de Calo-
baza y El Salmén, Logrofio, 2022.

[19] G. Cravens, Power to Save the World. The Truth About Nuclear
Energy, Knopf, New York, 2007.

[20] M. Fernéndez Ordéiiez, Nucleares si, por favor, Deusto, Barcelo-
na, 2023.

[21] V. Rao, C. Gould, Carbon-free Power, Role of Small Modular
(Nuclear) Reactors, RTI Press, Research Triangle Park, NC, 2022.

[22] C. Tucker, W. Market, How fo Drive a Nuclear Reactor, Springer,
2020.



An. Quim. RSEQ, 2024, 120(4), 219-223

S. Alvarez

[23] S. D. Sagan, K. N. Waltz, The Spread of Nuclear Weapons,
and Enduring Debate, 3° ed., W. W. Norton, Nueva York,
2012.

[24] J. C. Lee, Nuclear Reactor Physics and Engineering, Wiley, Nue-
va York, 2020.

[25] S. Writes, Intro to Chemistry. Coloring Workbook, CreateSpace
Independent Publishing, 2016.

[26] M. Carter, Entrevista al Sr. Atomo, Circulo Rojo, Roquetas de
Mar, 2019.

[27] M. T. NguyenKim, Chemistry for Breakfast. The Amazing Science
of Everyday Life, Greystone Books, Vancouver, 2022.

[28] P. Zarshenas, De los dfomos a las ondas. Un vigje a través de
la teoria atémica. De la era de Demécrito a Schrédinger, Eds.
Nuestro Conocimiento, 2024.

[29]Big-Van, Cémo explicar fisica cudntica con un gato zombi,
Alfaguara, Madrid, 2016.

[30] I. Asimov, Atom. Journey Across the Subatomic Cosmos, Penguin,
Londres, 1992.

[31] R. F. Tyson, Nuclear Veredicts. Defending Justice for All, Law Dog
Publishing, La Jolla, 2020.

[32] C. Tichi, Midcentury Cocktails. History, Lore, and Recipes from
America’s Atomic Age, New York University Press, Nueva York,
2022.

[33] S. Casey, The Atomic Chef: And Other True Tales of Design,
Technology, and Human Error, Aegean Pub. Co., Santa Barbara,
CA, 2006.

[34] C. H. McElroy, Atomic Family, Blair, Durham, NC, 2023.

[35] L. Conti, Atomic Steps. From a Negative Mindset to a Positive
Mindset through a 7 Day Process for Lifelong Benefits, Norden
Pacific Press, Estocolmo, 2024.

[36] W. Wang, Chemistry, Knopf, Nueva York, 2017.

[37] S. Niemeyer, Atomic Peril. A Nuclear Forensics Thriller, Quantum
Publishing, Londres, 2023.

[38] D. Rabinovich, Rev. Quim. 2007, 21, 49-53.

[39] M. A. Morgan, Philatelia Chim. Phys. 2006, 28, 35-43.

[40] D. Rabinovich, Jaén Filatélico 2011, 19, 27-30.

[41] D. Rabinovich, Jaén Filatélico 2012, 20, 23-25.

[42] Z. Rappoport, Acc. Chem. Res. 1992, 25, 24-31.

[43] I. Abdurrahman, M. Kafker, A. Bulgac, |. Stefcu, Phys. Rev. Lett.
2024, 132, 242501.

[44] E. M. Ferndndez-Aguilar, “Por fin sabemos qué sucede cuando un
&tomo se parte en dos: desvelan el momento exacto de la fisién nu-
clear”:  https://www.muyinteresante.com/ciencia/que-sucede-
atomo-parte-en-dos.html2utm_term=Autofeed&utm medium=
Social&utm_source=Twitter#Echobox=1730743401.

[45] S. Alvarez, An. Quim. 2018, 114, 257-267.

Santiago Alvarez

(atedrdtico Emérito de Quimica Inorgdnica. Departament de Quimica
Inorgdnica i Organica, Seccid de Quimica Inorgdnica; Institut de Quimica
Tedrica i Computacional UB

(: santiago.alvarez@qi.ub.edu
ORCID: 0000-0002-4618-4189

" Espafia?
4

2eRSE

Real Sociedad Espaiiola de Q

ugicaL’

e '(r,ﬂWWf((f\)
/4 ¢Quieres formar -~
~* parte de una de

las sociedades
- cientificas mas
' » importantes de

http://doi.org/10.62534 /rseq.09.2010

223

R S E Q © 2024 Real Sociedad Espaiiola de Quimica

d Espariola de Quimica



https://www.muyinteresante.com/ciencia/que-sucede-atomo-parte-en-dos.html?utm_term=Autofeed&utm_medium=Social&utm_source=Twitter#Echobox=1730743401
https://www.muyinteresante.com/ciencia/que-sucede-atomo-parte-en-dos.html?utm_term=Autofeed&utm_medium=Social&utm_source=Twitter#Echobox=1730743401
https://www.muyinteresante.com/ciencia/que-sucede-atomo-parte-en-dos.html?utm_term=Autofeed&utm_medium=Social&utm_source=Twitter#Echobox=1730743401

XL Bienal _ .

SIRSE()

30.06-03.07 2025
Bilbao Exhibition Centre | BEC

BILBAO

et
\\"'I‘I‘,'\
P AR
‘I\I\‘I=~‘II‘|
|

LAt
:\I ”“. |“"

"ul‘\‘ u‘
LR e




Anales de
Quimica

". dela RSEQ

An. Quim. RSEQ, 2024, 120 (4), 225-244
http://doi.org/10.62534/rseq.aq.2013

La revista de la Real Sociedad Espaiiola de Quimica

NOTICIAS

Noticias de la RSEQ

PREMIOS RSEQ

Entrega de Premios y Distinciones de la RSEQ 2024

sidad de Extremadura (Badajoz) acogié la ceremonia

de entrega de los Premios y Distinciones de la RSEQ
correspondientes a la edicién de 2024.

Se entregaron los premios en las modalidades de “Meda-
lla de la RSEQ”, “Reconocimiento a Carreras Investigadoras
Distinguidas”, “Excelencia Investigadora” y “Tareas Educati-
vas y Divulgativas de Ensefianza Preuniversitaria”. Asimismo,
se reconocié a los miembros con cuarenta y cinco afios de
servicio a la Sociedad y se hizo entrega de las distinciones
“Chemistry Europe Fellows Class of 2022-2023".

La ceremonia de entrega de premios vino precedida de la
infervencién del Prof. Rubén Martin Romo del Instituto Cataldn
de Investigacién Quimica y Medalla de la RSEQ 2024 que im-
parti el jueves 28 de noviembre una conferencia divulgativa
con el titulo de “Nuevas reacciones catalizadas por niquel”.

E | pasado 29 de noviembre, el Paraninfo de la Univer-

|

Mesa Presidencial. De izquierda a derecha: D. Javier de Francisco Morcillo [Secretario General de Ciencia, Tecnologia e Innovacién de la

En esfa edicién, la mesa presidencial estuvo conformada
por D. Pedro M. Ferndndez Salguero, Rector de la Universidad
de Extremadura, que actué como presidente de la mesa; D.
Ignacio Gragera Barrera, Alcalde de Badajoz; D. Antonio M.
Echavarren Pablos, Presidente de la RSEQ; D. Pedro J. Casero
Linares, decano de la Facultad de Ciencias de la Universidad
de Extremadura y D. Javier de Francisco Morcillo, Secretario
General de Ciencia, Tecnologia e Innovacién de la Junta de
Extremadura.

D. Pedro M. Ferndndez Salguero abrié la sesién y pre-
sentd a los miembros de la mesa. A continuacién, tomé la
palabra D. Javier de Francisco Morcillo, quien agradecié
que se haya elegido Extremadura y su Universidad para
la celebracién de estos premios, a la vez que reconocié la

importancia que a lo largo de la historia han tenido las so-

ciedades como la RSEQ en la puesta en valor de la ciencia,

ASDE EXTRE!

Junta de Extremadural; D. Antonio M. Echavarren (Presidente de la RSEQ); D. Pedro M. Ferndndez Salguero (Rector de la UEx]; D. Ignacio
Gragera Barrera [Alcalde de Badajoz); y D. Pedro J. Casero linares (Decano de la Faculiad de Ciencias de la UEx).
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Reconocimiento a los socios con 45 afios en la RSEQ. D.
José Maria Gémez de Salazar y D. Nazario Martin Ledn, en
representacion del resfo de los socios.

-
L.

<'i‘

Premios reconocimiento a carreras investigadoras distinguidas.
Izquierda, Dfia. Clara Vifias i Teixidor y derecha, Diia. Mercedes
Amat Tuson.

«poniendo en relieve que la ciencia en general era el motor
que para que la sociedad avanzara». Posteriormente, D.
Pedro J. Casero linares, agradecié al equipo organizador
local por el esfuerzo para que la estancia de los miembros
de la RSEQ fuera la inmejorable. Por su parte, el presidente
de la RSEQ, D. Antonio M. Echavarren, resalté que somos
«una Sociedad que es mds que centenaria, cumplimos 121
afios [...] de la mano con nuestros compafieros fisicos». Du-
rante su discurso, hizo un repaso por la historia de los pre-
mios y destacé que, aunque la investigacién es un trabajo
en equipo, estos premios reconocen «la labor de mujeres y
de hombres que se han significado en sus dreas respectivas
por su contribucién a la excelencia, [...] nada podria llegar
a buen fin sin lideres». A continuacién, D. Ignacio Gragera
Barrera agradecié que la ciudad de Badajoz se haya «con-
vertido durante estos dos dias en el referente de la quimi-
ca». «Estos premios nos visibilizan, [...] Extremadura es una
gran tierra [...] y Badajoz no le anda a la zaga». Afadié
que «el hecho de que estos premios nacionales se den aqui
es una muestra de esa ambicién que tienen los quimicos de
esta ciudad y de esta universidad por acoger y ser sede
de grandes eventos, para mi este lo es». Para concluir, el
Rector resalté que «no debemos desvalorizar [...] la investi-
gacién fundamental, la investigacién bésica, la generacién
del conocimiento; [...] si no se genera conocimiento nada
se transfiere, [...] hay que hacer ambas cosas». Asimismo,
agregd que «las sociedades cientificas cumplen un papel
esencial en la ciencia, aparte de dar visibilidad tienen un
«papel muy importante en promover la cultura cientifica, la
cultura investigadora entre la gente joven. Es fundamental
que a través de las sociedades cientificas se generen vo-
caciones que es bdsicamente promover que los jévenes se
dediquen a la investigacién».

www.analesdequimica.es
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Chemistry Europe Fellows Class 2022-2023. Concepcién Gimeno
Floria y Miguel Angel Sierra reciben sus reconocimientos.

—
P
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Premio a las tareas educativas v divulgativas de ensefianza
preuniversitaria a Diia. Begofia Rodriguez Rodriguez.

De la presentacién de los premiados se encargé la Secre-
taria General de la RSEQ, Dfa. Sonsoles Martin Santamaria,
que fue nombrando a cada uno de los galardonados.

La gala comenzé con el Reconocimiento a los socios
con 45 afios de servicios a la RSEQ que conté con la pre-
sencia de D. Nazario Martin Leén y D. José Maria Gémez
de Salazar, en representacién de todos los miembros de la
Sociedad que recibian este reconocimiento. El resto de los
miembros reconocidos este 2024 fueron: Diia. Maria de los
Angeles Ferro Garcia, D. Juan Antonio Ferndndez Martin,
D. José Antonio Fidalgo Sénchez, D. Juan Forniés Gracia,
D. Pascual Lahuerta Pefia, D. Jorge Martin Judrez, D. José
Mirones Trillo, Diia. M. Soledad Pino Gonzdlez, D. Angel
Terrén Homar y D. David Tudela Moreno.

«la quimica, la sociedad nos tiene un poco denosta-
dos» apunté Gémez de Salazar en su intervencién y po-
niendo en relieve el valor de la quimica, sefialé: «hablando
de la tecnologia, [...] si no hubiera sido por el desarrollo
de la quimica esto [el mévil] no existiria». Por su parte,
Nazario Martin expuso los «tres puntos de inflexion» de
la RSEQ vy cité el centenario en 2003 organizado con la
«sociedad hermana de Fisica» con la participacién de seis
Premios Nobel de Quimica y de Fisica; el afio internacional
de la Quimica en 2011 donde quedé de manifiesto que «la
investigacién [...] en el mundo era imposible sin la mujer
cientifica»; y la revista Anales de Quimica «que en el afio
2000 [...] se integra en las revistas europeas». «Es un pri-
vilegio y un orgullo ser miembro de esta Sociedad que ha
hecho estas cosas tan importantes [...] y vivir y, sobre todo,
participar en estos puntos de inflexién». Antes de concluir
recordé las efemérides del préximo afio 2025, el cente-
nario de la ecuacién de Schrédinger y el bicentenario del
descubrimiento de la molécula de Benceno por Faraday.
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Premios a la Excelencia Investigadora. Arriba - izquierda: D. Emilio Manuel Pérez Alvarez, premio entregado por D. José Maria
Carracedo [BASF Espariola); derecha: D. Jests Alberto Escarpa Miguel acompaiiado de D. Juan Antonio Vega (&) Innovative Medicine].
Abaijo - izquierda: D. Guillermo Minguez Espallargas con D. Ignacio Lopez Serrano (CEPSA Quimical; derecha: Dfia. Susana
Campuzano Ruiz y Diia. Teresa de Haro [UCB Biopharmal.

A continuacién, se entregaron las distinciones a los Che-
mistry Europe Fellows Class of 2022-2023 a los investigado-
res Dfia. Concepcién Gimeno Floria del ISQCH (CSIC-Univer-
sidad de Zaragoza), quien apunté que «este nombramiento
[...] es la suma del esfuerzo colectivo» y D. Miguel Angel Sie-
rra de la Universidad Complutense de Madrid que sefiald «vi
en Chemistry Europe una idea brillante, unir a las sociedades
quimicas europeas en un proyecto comin. Fue un hito en nues-
tra historia y un auténtico punto de inflexién para fortalecer la
colaboracién entre paises».

Seguidamente se dio paso a la entrega del Premio a las
tareas educativas y divulgativas de ensefianza preuniversitaria
a Diia. Begofia Rodriguez Rodriguez del I.E.S. Calderén de la
Barca (Madrid), quien sefialé que «debemos fomentar las voco-
ciones en quimica e ingenieria quimica y, en general, en fodas
las disciplinas STEM» y compartié con los presentes una re-
flexion de su experiencia como profesora «es necesario mejorar
la motivacién y el aprendizaje en la ensefianza de la ciencia y
la ingenieria». Debemos motivar a los chicos y chicas y dejarlos
que «aprendan con tecnologias modernas, que interactien con
la ciencia y la tecnologia, que vean la quimica que estd en todo
lo que nos rodea [...] de esta forma sentirdn pasién por estas
dreas y querrdn abordarlas en estudios posteriores».

La ceremonia continué con los Premios reconocimiento a
carreras investigadoras distinguidas, que recayeron en Dia.

Medalla de la RSEQ a D. Rubén Martin Romo, entregada
por D. Antonio M. Echavarren.

Mercedes Amat Tusén de la Universidad de Barcelona, quien
apunté que «este premio es, en parte, de todos aquellos que
me acompaiiaron. [...] Dedicarme a una profesién que resulta
estimulante es un privilegio que no estd al alcance de la ma-
yoria» y afiadié «me siento una privilegiada por haber con-

http://doi.org/10.62534 /1seq.0q.2013
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Los premiados, los Chemistry Europe Fellows Class y los socios de 45 afios acompaiiados por los representantes de las empresas colaborado-
ras, el Secretario General de Ciencia, Tecnologia e Innovacion de la Junta de Extremadura, el Decano de la Faculiad de Ciencios de la UEx,
el Presidente y la Secretaria General de la RSEQ, y la Presidenta y el Secretario de la Seccién Territorial de Extremadura de la RSEQ.

vertido mi profesién en un hobbie». Por su parte, Diia. Clara
Vifias i Teixidor del Instituto de Ciencia de los Materiales de
Barcelona, CSIC que también obtuvo esta distincién agradecié
a todas las instituciones que han hecho posible el desarrollo
de investigaciones de gran impacto. «La investigacién de hoy
es el conocimiento de mafiana. [...] El esfuerzo constante y la
colaboracién siempre rinden frutos».

Los Premios a la Excelencia Investigadora fueron entrega-
dos por los representantes de las empresas colaboradoras.
Diia. Teresa de Haro de UCB Biopharma intervino telemdtica-
mente para entregar el galardén a la Dra. Susana Campuzo-
no Ruiz de la Universidad Complutense de Madrid. En nombre
de Jonhson & Jonhson Innovative Medicine, D. Juan Antonio
Vega entregé el premio a D. Jesis Alberto Escarpa Miguel de
la Universidad de Alcald. D. Ignacio Lépez Serrano de CEPSA
Quimica hizo lo propio con D. Guillermo Minguez Espallar-
gas de la Universidad de Valencia. Mientras que, D. Emilio
Manuel Pérez Alvarez de IMDEA Nanociencia recogié su ga-
lardén de manos de D. José M. Carracedo de BASF Espafiola.

Durante su intervencién, Dfia. Susana Campuzano agro-
decié a todos sus colaboradores y resalté el significado del
reconocimiento recibido: «nos embarga una alegria Gnica
para seguir cuidando [...] que la quimica esté siempre donde
debe estar». Por su parte, D. Jesis Alberto Escarpa destacé
el honor de recibir este premio, agradecié a los maestros y

profesores que le han guiado y, haciendo suyas unas palabras
de Margarita Salas, indicé «no soy brillante, soy un trabaja-
dor incansable». D. Guillermo Minguez, a su vez agradecié a
quienes le introdujeron en el mundo de la quimica y dedicé el
premio a los afectados por la DANA en Valencia. Por ltimo,
D. Emilio Manuel Pérez agradecié a la RSEQ «por reunirnos,
por ser una Sociedad real, hacer que interactuemos y nos co-
nozcamos. [...] Da gusto formar parte de algo més grande
que uno mismo».

En esta edicién 2024 la Medalla de la RSEQ recayé en
D. Rubén Martin Romo del Instituto Cataldn de Investigacién
Quimica. D. Antonio Echavarren hizo un repaso a la dila-
tada trayectoria del premiado e hizo entrega del premio,
en nombre de Bruker Espafiola. Durante su intervencién, D.
Rubén Martin sefialé que «es un inmenso placer, un honor
y una sorpresa que no esperaba en absoluto», recordé que
«este pafs confié en mi a la edad de 31 afios para iniciar
este periplo investigador» y apunté que «el éxito de cual-
quier investigador estd ineludiblemente ligado a su grupo de
trabajo y tengo el enorme privilegio de contar con un grupo
de personas que comparten mis mismas aspiraciones y que
también comparten riesgos».

La sesién finalizé con la conferencia “Next LAB: la para-
doja de progresar volviendo a los origenes” impartida por
Ignacio D. Lépez Serrano, director de |+D de Cepsa Quimica.

www.analesdequimica.es
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Entrega de los Premios RSEQ a j6venes

investigadores 2024

de la RSEQ 2024 se celebrd el pasado 18 de noviembre

en Ciudad Real, durante el XX Simposio de Jévenes Investi-
gadores Quimicos de la Real Sociedad Espaiiola de Quimica.
En la modalidad Lideres de Grupo fueron premiados la Dra.
Alicia Casitas Montero (Universidad Philipps de Marburgo), la
Dra. Maria Cuartero Botia (Universidad Catdlica San Antonio de
Murcia / Real Instituto de Tecnologia (KTH)), el Dr. Sergio Garcia
Segura (Universidad Estatal de Arizona) y la Dra. Maria Moros
Caballero (Instituto de Nanociencia y Materiales de Aragén,
UNIZAR-CSIC). Asimismo, en la modalidad Investigador
Postdoctoral fueron galardonados la Dra. Celia Castillo Blas
(Universidad de Cambridge), la Dra. Coralie Anne Marie Jehan-
no (Polykey Polymers SL), el Dr. Mauro Mato Gémez (Instituto
Max Planck del Carbono) y el Dr. Andreu Tortajada Navarro
(Universidad de Berna).

La mesa presidencial durante la enfrega de premios estuvo
formada por Antonio Manuel Rodriguez Garcia, presidente del
comité organizador de Ciudad Real; Maria Antonia Herrero Cha-
morro, presidenta de la Seccién Territorial de Castilla-la Mancha
de la RSEQ; Carla Casadevall Serrano, presidenta del Grupo de
Jévenes Investigadores Quimicos (IQRSEQ); Antonio M. Echa-
varren, presidente de la Real Sociedad Espafiola de Quimica
(RSEQ); José Antonio Castro Osma, director general de Universi-

I- a entrega de los Premios a Jévenes Investigadores Quimicos

Mesa presidencial

dades, Investigacién e Innovacién de Castillala Mancha; y Ma-
nuel Rodrigo, decano de la Facultad de Ciencias y Tecnologias
Quimicas de la Universidad de Castilla-La Mancha. El evento con-
t6 con la presencia de Pablo Recacha Burgos, representante de
Merck, empresa patrocinadora de los premios en la modalidad
de lider de grupo.

los premiados en la modalidad ‘Investigador Postdoctoral’, acompafiados de izquierda a derecha por Manuel Rodrigo, Antonio M. Echa-
varren, Carla Casadevall Serrano, José Antonio Castro Osma y Maria Antonia Herrero Chamorro.
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Los premiados en la modalidad ‘Lider Investigador’, acompaiiados de izquierda a derecha por Manuel Rodrigo, Antonio M. Echavarren,
Carla Casadevall Serrano, José Antonio Casfro Osma, Pablo Recacha Burgos y Marfa Antonia Herrero Chamorro.

Como es fradicién, la ceremonia de entrega coincidié con el asistentes, quienes presenciaron 38 comunicaciones orales, 35
XX Simposio de Jévenes Investigadores Quimicos (JIQ), un evento  presentaciones flash y 46 pésteres. Ademds, los galardonados
anual destacado para jévenes cientificos de todas las discipli-  impartieron 7 de las 12 conferencias plenarias invitadas, enrique-

nas de la quimica. En esta edicién, participaron mds de 150  ciendo el programa con sus destacadas contribuciones.

Celebracién anual de los Premios de Investigacion

de Lilly 2024

| pasado 15 de noviembre tuvo lugar la cele-
E bracién anual de los Premios de Investigacion

de Lilly en su sede de Alcobendas (Madrid). En
la ceremonia participaron los galardonados con los
“Premios Lilly-RSEQ de investigacion” a estudiantes
de doctorado y el “Premio Lilly-RSEQ" “Early Career
Researcher” concedidos por Lilly y la Real Sociedad
Espafiola de Quimica (RSEQ).

En esta edicién de 2024, los doctorandos Marcos
Vilela del CIQUS / Universidad Santiago de Compos-
tela, Andrea Palone de la Universitat de Girona y Bea-
triz Arévalo de la Universidad Complutense de Ma-
drid fueron reconocidos en la categoria de “Premios
LillyRSEQ de investigacion”. Por su parte, el premio
“Premio Lilly-RSEQ" “Early Career Researcher” recayé
en Marc Garcia-Borras de la Universitat de Girona. La
entrega de estos premios se realizé durante la XXIX
Reunién Bienal del Grupo Especializado de Quimica
Orgénica de la RSEQ el pasado mes de junio.

Durante el acto, los premiados impartieron char-

De izquierda a derecha: Maria José Lallena Jimeno [Lilly), Beatriz Arévalo
(UCM), Andrea Palone {UdG), Marcos Vilela (USC), Marc Garcia-Borras
(UdG), Albert Cabré (Lilly) y Antonio M. Echavarren (Presidente de la RSEQ).

las sobre el trabajo realizado. Para concluir, tuvo lugar una con- jornada cientifica. La RSEQ estuvo representada por su Presiden-
° ferencia a cargo del Prof. Bill Morandi del ETH Zurich (Suiza).  te, el Dr. Antonio M. Echavarren y la Secretaria General, la Dra.
La Dra. Maria José Lallena, directora de 1+D de Lilly, cerrd la  Sonsoles Martin Santamaria.

www.analesdequimica.es
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Entrega del Premio ‘Moles-Weizmann’ 2023 dl

Prof. ltamar Willner

brea de Jerusalén recibié el premio Mo-

les-Weizmann 2023 de la Real Sociedad
Espafiola de Quimica, el pasado 4 de septiem-
bre de 2024 en el CIC biomaGUNE. Durante
la ceremonia impartié la conferencia titulada
“Dynamic Nucleic Acid Nanostructures and
Systems: From Fundamental Concepts to Appli-
cations”.

El Premio Moles-Weizmann, es fruto de la
colaboracién entre Sociedad Quimica de Israel
(ICS) y la Real Sociedad Espaiiola de Quimica
(RSEQ). Fue creado para reconocer la investi-
gacién cientifica con proyeccién internacional
realizada en Israel y Espafia en cualquiera de
sus dreas.

E | Dr. ltamar Willner, de la Universidad He-

Ceremonia de entrega del premio MolesWeizmann 2023 al Dr. ltamar Willner.

Entrega del Premio ‘Elhuyar-Goldschmidt’ 2024
al Prof. Wolfgang J. Parak

2024 al Prof. Wolfgang J. Parak, de la Universidad de
Hamburgo (Alemania), tuvo lugar el pasado 30 de octu-

bre de 2024 en el CIC biomaGUNE. Durante la ceremonia el

I-o ceremonia se entrega del premio Elhuyar-Goldschmidt

Prof Parak impartié la conferencia titulada “Interfacing colloi-

dal nanoparticles with biological matter”. Asi mismo, durante
el mes de diciembre daré una segunda conferencia en el

Instituto de Ciencia Molecular de la Universidad de Valencia.

El premio ‘Elhuyar-Goldschmidt’ instituido conjuntamente
por la Sociedad Quimica Alemana y la RSEQ, tiene como
objetivo reconocer la investigacién cientifica con proyeccién
internacional que se realiza en Alemania y Espaiia en cual-
quiera de sus dreas. Se concede en Espafia en los afios pares
y en Alemania en los impares.

Ceremonia de entrega del premio Elhuyar-Goldschmidt 2024 al Prof. Wolfgang J. Parak.
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Celebracion de la XLl Reunién del Grupo
Especializado de Quimica Organometélica

(GEQO)

D urante los pasados dias 11 al 13 de septiem-

bre se celebré en Sevilla la XLl Reunién del

Grupo Especializado de Quimica Organo-
metdlica. La organizacién del evento corrié a car
go de Salvador Conejero, Juan Cdmpora, Agustin
Galindo, M Carmen Nicasio, Pilar Palma, Antonio
Pizzano, Pablo Rios, Orestes Rivada, Amor Rodri-
guez y Andrés Sudrez del Instituto de Investigacio-
nes Quimicas (Universidad de Sevilla-CSIC) y de la
Universidad de Sevilla. Ellos, junto con un grupo
de jévenes voluntarios de las dos instituciones, pro-
porcionaron el marco idéneo para disfrutar de tres
dias de intenso intercambio cientifico. Las conferen-
cias plenarias estuvieron a cargo de Louise Berben
(UCDavis), Paul Chirik (Princeton Univ.), Marine-
llo Mazzanti (EPFL, Laussane), Martin Oestreich
(TU Berlin) y Feliv Maseras (ICIQ). Se impartieron
ademds diez conferencias invitadas y diecisiete co-
municaciones orales. Las sesiones de poster contaron con 131
comunicaciones en dos sesiones diferentes.

En la reunién se hizo entrega de los Premios GEQO 2024,
en sus diferentes categorias, a:

Dr. Feliv Maseras, Medalla Rafael Usén, por su excepcio-
nal contribucién al desarrollo y aplicaciones de la quimica
computacional al campo de la quimica organometdlica y la
catdlisis homogénea que ha supuesto un impulso poderoso a
la investigacién de los grupos experimentales y a la compren-
sién profunda de los mecanismos de reaccién.

Asistentes al XLIl Reunion del GEQO.

Dr. Jesis Campos, Premio GEQO a la Excelencia Investi-
gadora, por sus excelentes y novedosas contribuciones a la
quimica organometdlica fundamental, en particular a las in-
feracciones cooperativas entre elementos de fransicién y sus
aplicaciones a la activacién de moléculas pequefias.

Dr. Rafael Gramage Doria, Premio GEQO Jévenes Inves-
tigadores, por su labor investigadora independiente y su lide-
razgo en aspectos de quimica organometdlica como la catdli-
sis metdlica selectiva dirigida a la mejora de la sostenibilidad
de los procesos quimicos de sintesis.

De izquierda a derecha: Feliu Maseras, Medalla Rafael Usén; Jests Campos, premio a la Excelencia Investigadora; y Rafael Gramage
Doria, premio Jévenes Investigadores.

www.analesdequimica.es
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XX Simposio de Jévenes investigadores

Quimicos (JIQ)

el 18 al 21 del mes de noviembre, se ce-
D lebré el XX Simposio de Jévenes investiga-

dores Quimicos (JIQ) de la Real Sociedad
Espafiola de Quimica (RSEQ), cuya sede fue el
salén de actos “Alfredo Pérez Rubalcaba” de la
Biblioteca General de La Universidad de Casti-
lla-La Mancha, ubicado en el Campus de Ciudad
Real. El Simposio fue organizado por investiga-
dores de la Universidad de Castilla-La Mancha,
ademds de miembros de la seccién Territorial de
CLM de la RSEQ, antiguos dirigentes y miembros
del grupo de Jévenes Investigadores Quimicos
{IQ) y profesores de la UCLM, encabezados por
Antonio Manuel Rodriguez Garcia, profesor titu-
lar de la facultad de Farmacia de la UCLM, como
presidente del comité organizador. El ndmero de
parficipantes ascendié a 155, provenientes de
diversas universidades espafiolas e incluso de
algunos centros de investigacién y universidades
extranjeras. Entre los Conferenciantes Plenarios
tuvimos el placer de escuchar a los Premiados
con los Premios Jévenes Investigadores 2024
tanto en la modalidad investigador postdocto-
ral, como en la modalidad lider de grupo: Dra.
Alicia Casitas Montero (Universidad Philipps de
Marburgo), Dr. Sergio Garcia Segura (Universi-
dad del Estado de Arizona), Dra. Marfa Moros
Caballero (Instituto de Nanociencia y Materiales
de Aragén, UNIZAR-CSIC), como premios lider
de grupo, y Dra. Celia Castillo Blas (Universi-
dad de Cambridge), Dra. Coralie Anne Marie
Jehanno (Polykey Polymers SL.), Dr. Mauro Mato
Gémez (Instituto Max-Planck del Carbono), Dr.
Andreu Tortajada Navarro (Universidad de Ber-
na). También impartié una charla plenaria invita-
da la Prof. Silvia Osuna (Universidad de Girona,
ICREA) como “Chemistry Europe lecturer”. Adi-
cionalmente se impartieron otras 4 charlas plenarias invitadas
realizadas por destacados cientificos nacionales, ademés de
los representantes de Merck, patrocinador de nuestro simposio
y de los Premios modalidad Lider de Grupo. Ademds, de entre
los mds de 150 investigadores jévenes asistentes, 38 parti-
ciparon con comunicaciones orales, 35 con comunicaciones
tipo flash y 46 con poster.

En nombre del grupo de Jévenes Investigadores Quimicos, y
en el mio propio, quisiera agradecer al equipo organizador de
Ciudad Real, especialmente a Anfonio Manuel Rodriguez Gar-
cia, la UCIM y la Seccién Territorial Castilla-la Mancha de la
RSEQ, especialmente a su presidenta Marian Herrero, ademds
del patrocinio y la colaboracién de diversas entidades piblicas
y empresas privadas, sin cuya ayuda no hubiera sido posible la
celebracién de este evento: Merck, Turismo del Ayuntamiento de

Silvia Osuna recibiendo el premio Chemistry Europe leciure acompaiiada de
Antonio M. Echavarren, Carla Casadevall Serrano y Pilar Calleja.

Asistentes al XX Simposio de Jovenes investigadores Quimicos (JIQ).

Ciudad Real, la Junta de Comunidades de Castilla-la Mancha,
Chemistry Europe, JJQRSEQ, Bodega la reconquista y Kaertor
Foundation. Por ofro lado, me gustaria mostrar nuestro agra-
decimiento al Comité Cientifico y el Comité de organizacién
Local por todo el apoyo brindado y por su contribucién al éxito
del congreso. El compromiso y la dedicacién de este comité,
incluyendo profesores, personal de administracién y servicios,
y estudiantes voluntarios, ha sido fundamental para crear un
ambiente acogedor y profesional que ha facilitado el intercam-
bio cientifico y el networking entre los participantes. Su trabajo
y dedicacién han sido claves para mantener el alto nivel que
caracteriza a este simposio en su vigésima edicion.

Carla Casadevall Serrano

Presidenta del JIQ de la RSEQ
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Entrega de premios a las mejores Tesis
Doctorales presentadas por miembros del

GENAM en 2023

| pasado 18 de octubre se celebré el acto de entrega
Ede los Premios a las mejores Tesis Doctorales defendi-

das por miembros del grupo en el afio 2023, en el
Instituto Madrilefio de Estudios Avanzados en Nanociencia
(IMDEA-Nanociencia).

La ceremonia comenzé con la bienvenida por parte del
director de IMDEA Nanociencia, Rodolfo Miranda Soriano,
a la que siguié la presentacion del acto por parte de la
presidenta del GENAM, M? Angeles Herranz Astudillo, y
entrega de galardones a los Drs. Manuel Angel Martinez
Orosa (Universidad Complutense de Madrid), primer accésit
por su trabajo “Polimerizacién supramolecular de PBIs
N-cicladas. Relacién estructura — propiedad” dirigido por Luis
Sdnchez Martin, Sergio Gdmez Valenzuela (Universidad de
Mdlaga), segundo accésit por su trabajo “Towards the rational
design and characterization of organic semiconductors by
a combined experimental and theoretical approach: from
small molecules to polymers”, dirigido por M® Carmen Ruiz
Delgado y Rocio Ponce Ortiz, y Paz Sebastid Luna (ICMol -
Universitat de Valéncia), primer premio por su trabajo “Low
toxicity metal halide semiconductors for optoelectronics

and thermoelectrics”, dirigido por Henk Bolink y Francisco
Palazén.

A continuacién, en una jornada cientifica de medio dia,
los asistentes pudieron disfrutar de dos conferencias plenarias
y comunicaciones orales por parte de los premiados. Los
i6venes investigadores de reconocido prestigio internacional
Felipe Géndara (ICMM-CSIC) y Manuela Garnica (IMDEA-
Nanociencia), expusieron los avances recientes en metal-
organic frameworks (MOF) multimetdlicos y la caracterizacién
de materiales 2D mediante microscopia de sonda de barrido
(SPM), respectivamente.

La reunién concluyd con la celebracién de un céctel-
almuerzo que ofrecié un marco informal para la interaccién
entre los asistentes, y la posterior visita guiada por el Director
Cientifico Adjunto de IMDEA-Nanociencia, Emilio M. Pérez
Alvarez, a las instalaciones del instituto IMDEA-Nanociencia.

Grupo Especializado de Nanociencia
y Materiales Moleculares
de las Reales Sociedades Espafiolas de Fisica y Quimica

los galardonados con los Premios a las mejores Tesis Doctorales defendidas por miembros del
GENAM en el afio 2023 junfo a representantes de la Junta de Gobierno del GENAM.

los galardonados con los Premios a las mejores Tesis Doctorales defendidas por miembros del
GENAM en el afio 2023 junto a representantes de la Junta de Gobiemo del GENAM.

www.analesdequimica.es
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Xll Escuela de Cristalografia de Rayos X en

Monocristal

yos X en Monocristal tuvo lugar del 11 al 15 de noviembre

de 2024 en la Residencia Universitaria de Jaca, Huesca. La
Escuela, dirigida por los doctores Fernando J. Lahoz Diaz y Pilar
Garcia Ordufia, investigadores del Instituto de Sintesis Quimica
y Catdlisis Homogénea (ISQCH; CSIC- Universidad de Zarago-
za), contd con el apoyo econémico del Grupo Especializado de
Cristalografia y Crecimiento Cristalino de la Reales Sociedades
de Quimica y Fisica (GE3C), de la Asociacién de Usuarios de
Sincrotrén de Espafia (AUSE) y de la empresa Bruker.

Esta edicién ha contado con la participacién de 13 alumnos,
entre los que se encuentran estudiantes de doctorado, jévenes
investigadores y personal técnico especializado de diferentes uni-
versidades y centros de investigacién de nuestro pais (Universi-
dad de Alcalé de Henares, Universidad Jaume |, Universidad de
La Coruiia, Universidad de La Laguna, Universidad de Pamplona,
Universidad de Sevilla, Universidad de Vigo, IMDEA Nanocien-
cia, Instituto de Catdlisis y Petroleoquimica y ESRF).

I-o duodécima edicién de la Escuela de Cristalografia de Ro-

El programa cientifico incluyé 35 h lectivas, con sesiones
fedricas y prdcticas revisando el fenémeno de difraccién, de-
sarrollando conceptos bdsicos de simetria, de difraccién, de
crecimiento cristalino, abordando la integracién de datos de
difraccién, asi como sobre las aplicaciones de la difraccién de
electrones, neutrones o la Cristalografia Cudntica en el desarro-
llo de la Quimica y ofras dreas dfines.

Todas las lecciones fueron impartidas por profesorado
de reconocido prestigio, contando con la presencia de Lau-
ra Cafadillas (Instituto Lave Langevin), Duane Choquesillo
Lazarte (Instituto Andaluz de Ciencias de la Tierra), Berta
Covelo (Universidad de Vigo), Felipe Gdndara (Instituto de
Ciencia de Materiales de Madrid), Carsten Leczynk (Bruker
AXS), Anthony Linden (Universidad de Zurich), José Manuel
Martin Garcia (Instituto de Quimica Fisica Blas Cabrera),
Florian Meurer (Universitat Regensburg) y Sergio Plana Ruiz
(Universitat Rovira y Virgili), asi como por los propios direc-
tores del curso.

Asistentes a la Escuela de Cristalografia de Rayos X en Monocristal.
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Premios Nacionales de Investigacion 2024

Tomds Torres, Premio Enrique Moles

(UAM, 1978, Prof. Farifia). Reali-

z6 una estancia postdoctoral en el
Instituto Max-Planck de Bioquimica en
Martinsried, Manich (1978-1980, Prof.
Schéfer) como becario Max-Planck, y
en el Instituto de Quimica Orgdnica del
CSIC en Madrid (1980-1981). Trabaijé
en Abells, S.A./Merck, Sharp and Doh-
me (1981-1985) en Madrid. En 1985,
se convirtié en Profesor Asociado y, en-
tre 2000 y 2022, fue Catedrdtico de
Quimica y director del Instituto de Investi-
gacién Avanzada en Ciencias Quimicas
de la UAM (2016-2022). Actualmente,
es Profesor Emérito en activo en la UAM
y Cientifico Senior en IMDEA-Nanocien-
cia.

Ha trabajado en dreas de nuevos
materiales moleculares para energia
y nanomedicina, y actualmente lidera
un equipo de 20 personas. Torres cuenta con mds de 600
publicaciones (34,499 citas) y 49 patentes, con un indice
H (WoS) de 96. Ha dirigido 64 tesis doctorales, impartido

Tomds Torres es doctor en Quimica

Ramén Martinez Mariez,

30 afios en el disefio de nanoparticulas para liberacién
controlada de fédrmacos, y de sondas cromo-fluorogé-
nicas y sensores quimicos, para aplicaciones biomédicas,
medioambiente y tecnologia de alimentos en la Universitat
Politécnica de Valéncia (UPV). Es actualmente Director del
Instituto Interuniversitario de Investigacién
de Reconocimiento Molecular y Desarro-
llo Tecnolégico (IDM), Director Cientifico
de la ICTS NANBIOSIS y ha sido duran-
te los Gltimos afios Director Cientifico
del Centro de Investigacién Biomédica
en Red en Bioingenieria, Biomateriales
y Nanomedicina (CIBER-BBN). Ramén
Martinez-Méfiez ha publicado més de
600 articulos de investigacién. Es coedi-
tor de un libro, coautor de 25 capitulos
de libro, ha dirigido 61 tesis doctorales,
13 de las cuales han obtenido premio
extraordinario de doctorado y ha super-
visado en su laboratorio a 65 estudian-
tes internacionales. Ha sido miembro de
varias Comisiones de Expertos para la
Agencia Estatal de Investigacién y el IS-

R amén Martinez Méfez ha trabajado durante mds de

www.analesdequimica.es

Prof. Tomds Torres

Prof. Ramoén Martinez Méhez.

395 conferencias y participado como
investigador principal en mds de 55
proyectos. Torres ocupa el quinto lugar
entre los quimicos espafioles mds cita-
dos en los Gltimos 10 afios.

Ha recibido numerosos reconoci-
mientos, entre ellos la Medalla de Oro
de la Real Sociedad Espafiola de Qui-
mica (2013), el Premio Linstead de la
Sociedad de Porfirinas y Ftalocianinas
(2016) y el Premio Miguel Catalén de
la Comunidad de Madrid (2017). En
2018, fue galardonado con el Premio
Elhuyar-Goldschmidt por la Sociedad
Alemana de Quimica (Gesellschaft
Deutscher Chemiker). Es miembro de
la Academia Europea de Ciencias
(EURASC) desde 2017. Ha recibido
doctorados honoris causa por la Uni-
versidad de Ivénovo, Rusia (2009), y
la Universidad Miguel Herndndez de
Elche, Espafia (2016). Recientemente, en 2023, fue galardo-
nado con el Premio Humboldt de Investigacién de la Funda-
cién Alemana de Investigacién.

Premio Juan de la Cierva

Clll, asi como evaluador para varias agencias extranjeras.
Fue coordinador del Programa de Doctorado Interuniversi-
tario en Quimica en la UPV. Ha sido coordinador de mds
de 200 proyectos financiados por el Gobierno Espafiol, la
Generalitat Valenciana, el Instituto de Salud Carlos Il y Eu-
ropa. Participa en la actualidad en 7 Proyectos Europeos
incluyendo una ERC Advanced Grant. Re-
sefias a su investigacién han aparecido
mds de 175 veces en periddicos locales
y nacionales y en TV. Ha participado en
mds de 45 proyectos en colaboracién
con empresas nacionales e internacio-
nales. Tiene 38 patentes, algunas de
ellas transferidas a distintas compaiiias.
Ha sido cofundador de tres spin-offs re-
lacionadas con los campos de la nano-
medicina y sensores. En 2016 recibié el
Premio a la Excelencia Investigadora de
la Real Sociedad Espafiola de Quimica.
En 2023, recibe premios UPV al Impacto
Medidtico de la Investigacién y a una
Carrera Cientifica Pionera. En 2018 re-
cibe el Premio Jaume | de Nuevas Tec-
nologias.
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Maria Escudero Escribano, Premio Maria

Teresa Toral

aria Escudero Escribano es catedrdtica de inves-

tigacién ICREA en el Instituto Cataldn de Nano-

ciencia y Nanotecnologia (ICN2), donde dirige el
grupo de NanoElectrocatdlisis y Quimica Sostenible, desde
2022. Es Ingeniera Quimica por la Universidad de Extre-
madura y Doctora en Electroquimica por la Universidad Au-
ténoma de Madrid (2011), con su tesis doctoral realizada
en el Instituto de Quimica Fisica Blas Cabrera del CSIC.
Fue investigadora postdoctoral en la Universidad Técnica de
Dinamarca (2012-2015) y la Universidad de Stanford en

Prof.c Maria Escudero Escribano.

Estados Unidos (2015-2017). A los 33 afios, comenzé su
carrera independiente en la Universidad de Copenhague,
donde fue profesora y lider de grupo desde 2017 hasta
regresé a Espafia como profesora ICREA.

Su investigacién se centra en el disefio, caracteriza-
cién y desarrollo de nuevos materiales y procesos electro-
quimicos para conversién de energia renovable, asi como
la produccién de combustibles verdes y ofros productos
sostenibles. Estos procesos permiten obtener hidrégeno
verde y otros combustibles limpios para la aviacién y el

transporte maritimo, asi como medicamentos,
fertilizantes y otros materiales. Sus publicacio-
nes cientificas han tenido un enorme impacto
(>6000 citas recibidas) y es inventora de tres
patentes. Ha recibido numerosos premios de
investigacién tanto a nivel nacional como inter-
nacional como reconocimiento de la calidad,
originalidad, innovacién, relevancia e impacto
cientifico, tecnolégico, energético y social de
sus investigaciones. Entre ellos destacan: Meda-
lla de Oro del Premio Joven Quimico Europeo
(2016), ‘ECS Energy Technology Division Young
Researchers Award’ (2018), Premio Princesa de
Girona Investigacién Cientifica (2018), Premio
Jévenes Investigadores de la Real Sociedad Es-
pafola de Quimica (2019), ‘Clara Immerwahr
Award’ (2019), ‘Journal of Materials Chemistry
Lectureship’ (2021). En 2022, Maria recibié
una ERC Consolidator Grant y, desde el 2022,
es Académica de Nimero de la Academia Jo-
ven de Espafia.

Beatriz Pelaz, Premio Felisa Martin Bravo

eafriz Pelaz es Profesora Ti-
Btulor de la Universidad de

Santiago de Compostela,
donde codirige el grupo BioNa-
noTools del Centro Singular en
Quimica Bioldgica y Materiales
Moleculares (CIQUS-USC). Ha
sido premiada por la excelen-
cia y calidad de su trabajo e
independencia cientifica en el
&mbito de los nanomateriales
avanzados con  aplicaciones

terapéuticas. En su inves-
tigacién destacan el con-
trol de las propiedades
fisicoquimicas de los ma-
teriales para determinar
su comportamiento  bio-
l6gico y el desarrollo de
nuevas fecnologias para
la modificacién de la su-
perficie de nanoparticulas
mediante el uso de origo-
mis de ADN.

Dra. Beatriz Pelaz.
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Presentacién Quimioteca CSIC (QCSIC)

logo de la Quimioteca CSIC (QCSIC).

vestigaciones Cientificas (CSIC), organismo dependiente

del Ministerio de Ciencia, Innovacién y Universidades,
presenté una nueva infraestructura estratégica: la Quimioteca
CSIC (QCSIC).

El evento fue inaugurado por el Vicepresidente de Investi-
gacién Cientifica y Técnica del CSIC, José Maria Martel, y con-
t6 con la presencia de la Secretaria General de Investigacién,
Eva Ortega Paino. El Director del Instituto de Investigaciones
Quimicas y del Centro de Investigaciones Cientificas Isla de la
Cartuja, quien también es coordinador de la iniciativa, realizé
una presentacion sobre la Quimioteca, abordando sus orige-
nes, importancia y logros. Posteriormente, se celebré una mesa
redonda titulada "Pequefias moléculas para grandes retos", en
|o que participaron los siguientes expertos:

E | miércoles 18 de septiembre, el Consejo Superior de In-

José Bartolomé, Director de Investigacién del Centro de To-

ledo de la empresa Janssen.

¢ Rafael Ferndndez-Chacén, Director del Instituto de Biome-

dicina de Sevilla.

* M Jesus Pérez-Pérez, Profesora de Investigacién del Insfitu-

to de Quimica Médica-CSIC.

*  Margarita del Val, Coordinadora de la Plataforma Temdtica
Interdisciplinar (PTI) Salud Global.

e Javier Garcia Martinez, Presidente de la IUPAC (2022-
2023) y Premio Nacional de Investigacion "Juan de la
Cierva".

La Quimioteca CSIC se enmarca en el dmbito de la "Salud
Global" y tiene como objetivo abordar los desafios relaciona-
dos con la salud humana, animal y vegetal, promoviendo la
colaboracién interdisciplinar para desarrollar soluciones inno-
vadoras. Ademds, busca fortalecer la interacciéon con el sector
empresarial, facilitar la generacién de nuevas patentes y, en
dltima instancia, contribuir al desarrollo de tratamientos mds
efectivos.

Esta infraestructura, nacida en el seno de la Plataforma
Temdtica Interdisciplinar Salud Global, esté coordinada por el
Director del Instituto de Investigaciones Quimicas de Sevilla, y
cuenta con la destacada colaboracién del Instituto de Quimi-
ca Médica de Madrid y del Insfituto de Quimica Avanzada de
Catalufia.

Mesa redonda "Pequefias moléculas para grandes retos", durante el acto de presentacion.

www.analesdequimica.es
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Quinta Edicién del Simposio Iberoamericano de

Quimica Orgdnica (SIBEAQO-V)

Municipal del Grove la quinta edicién del Simposio Ibe-
roamericano de Quimica Orgdnica (SIBEAQO-) con la
presencia de casi 120 investigadores iberoamericanos y euro-
peos, procedentes de Cuba, Brasil, México, Uruguay, Argentina,
Chile, Portugal, Espafia, Estados Unidos, Suiza, Alemania, Reino
Unido y Francia. La organizacién del simposio estuvo a cargo
de la Prof.a Concepcién Gonzdlez Bello y el Dr. Emilio Lence
Quintana, presidenta y secretario del comité organizador, y de
los vocales, la Dra. Maria Maneiro Rey, y los profesores Marta
Lores Aguin, y M. Eugenio Vdzquez Sentis, todos ellos profesores
e investigadores de la Universidad de Santiago de Compostela.
Con esta reunién se buscé proporcionar un foro de encuen-
tro y de debate entre los investigadores de Quimica Orgdnica
de Iberoamérica para promover el intercambio de ideas e in-
crementar las colaboraciones entre los paises iberoamericanos,
asi como estudiar los avances més recientes en el dmbito de la
quimica orgénica. La ceremonia de apertura estuvo presidida
por la Sra. Vicerrectora de Politica Cientifica de la Universidad
de Santiago de Compostela, Dfia. Pilar Bermejo Barrera y partici-
paban también el Sr. José Antonio Cacabelos Rico, el alcalde del
Grove, el Prof. Julio Podestd, miembro del comité coordinador
y profesor de la Universidad Nacional del Sur, Argentina, y la
Prof.a Concepcién Gonzdélez Bello, presidenta del comité orgo-
nizador, catedrdtica del Departamento de Quimica Orgdnica e
investigadora principal en el CIQUS.

Este evento ha consolidado su relevancia infernacional des-
de su primera edicién en 2007 en Mar del Plata, Argentina. Con
ediciones posteriores en Santiago de Compostela (2010), Porto
(2016) y Cayo Santamaria (2019), el SIBEAQO ha logrado es-
tablecer fructiferas colaboraciones cientificas y humanas. La edi-
cién de este afio, celebrada en la pinforesca localidad gallega
de O Grove, contribuyé a afianzar y expandir estas alianzas, re-
forzando la cooperacién cientifica en la regién iberoamericana.

El simposio conté con cinco cientificos de renombre interna-
cional como conferenciantes plenarios: el Prof. Amir Hoveyda,
del Boston College, y la Universidad de Estrasburgo; el Prof.
Erick M. Carreira, del ETH Zirich; el Prof. Chris Vanderwal de la
Universidad de California; la Dra. Martina DelBianco del Max
Planck Institute of Colloides and Interfaces; y el Prof. Antonio
M. Echavarren del Institut Catald d'Investigacié Quimica (ICIQ).
En el simposio participaron ademds numerosos conferenciantes
invitados de diversos paises, tanto del dmbito académico como
de la indusfria quimica, asi como investigadores que presenta-
ron diversas comunicaciones, orales, corfas o carfeles.

El Comité Organizador dedicé este simposio a la memoria
del Prof. Edmundo Alfredo Réveda, un brillante quimico orgdni-
co que inspiré y formé a
muchas generaciones de
quimicos en el Consejo
Nacional de Investigacio-
nes Cientificas y Técnicas
(CONICET,  Argentinal,
asi como en la Universi-
dad Estatal de Campinas
(UNICAMP, Brasil), muy
querido por los investiga-
dores iberoamericanos.

Del 11 al 14 de septiembre se celebré en el Auditorio

Acto de inauguracion del SIBEAQO-. De izquierda a derecha:
Julio Podestd, Pilar Bermejo Barbera, José Cacabelos Rico, y Con-
cepcion Gonzdlez Bello.

El simposio concluyd con la entrega de premios a fres investi-
gadores en reconocimiento a sus contribuciones en el ambito de
la quimica orgénica y su destacada trayectoria profesional: el
Prof. Claudio Palomo, catedrético jubilado de la Universidad del
Pais Vasco; el Prof. Antonio M. Echavarren, presidente de la Real
Sociedad Espafola de Quimica (RSEQ); y la Prof.a M. Emilia
Sousa, de la Universidad de Oporto.

Se oforgaron cuatro premios a investigadores jévenes, po-
trocinados por la revista JACS y entregados por su editor jefe, el
Prof. Erick M. Carreira: dos a las mejores comunicaciones cortas
y dos a los mejores carteles. Los premios a las comunicaciones
cortas fueron para Dayana Alonso, de la Universidad de La Ha-
bana (Cuba), y Alberto José Pernas Alvarez, de la Universidad
de Vigo. Los premios a los mejores carteles fueron para Angel
Alejandro Nolasco-Hernéndez, de la Benemérita Universidad
Auténoma de Puebla (BUAP, México), y Maria Carmen Outeiral
Valifio, de la USC-CIQUS.

Finalmente, el comité organizador agradece enormemente
el apoyo recibido por parte del ayuntamiento del Grove, de la
Facultad de Quimica de la USC, Chemistry Europe y de la Real
Sociedad Espafiola de Quimica a través de los grupos especiali-
zados de Quimica Orgdnica y Quimica Biolégica, asi como de
la Seccién Territorial de Galicia. Agradecer también la ayuda re-
cibida de las empresas gallegas GalChimia, Mestrelab Research
y Chemosapiens, asi como de los consejos reguladores de aguar-
dientes y licores tradicionales de Galicia, del queso tefilla, de-
nominacién de origen profegida Arzia-Ulloa, de las bodegas
Pazo de Rubianes, Familia Chavarri y Restollal de Amandi y de
Emgrobes, la asociacién de empresarios grovenses de bienes y
servicios.

Concepcién Gonzélez Bello
Universidade de Santiago de Compostela, CIQUS
Presidenta del Comité Organizador

Entrega de premios a una carrera distinguida en quimica orgdnica. De izquierda a derecha: Anfonio Mourifio,
Claudio Palomo y Concepcién GonzalezBello, Julio Podestd, Antonio M. Echavarren y Concepcién Gonzé-

lezBello. Arthur Silva, M. Emilia Sousa, y Concepcion GonzalezBello.
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| Simposio lberoamericano de Quimica
Orgdnica para Jévenes Investigadores (IBEQO-I)

postela acogié el | Simposio Iberoamericano de Quimica

Orgénica para Jévenes Investigadores (IBEQO-), un evento
complementario al Quinto Simposio lberoamericano de Quimi-
ca Orgdnica (SIBEAQO-Y), dirigido a jévenes investigadores,
estudiantes de postdoctorado, doctorado, y grado. Este sim-
posio pretendié ser un foro de encuentro y divulgacién de los
avances mds recientes en el campo de la quimica orgdnica,
asi como motor de debate sobre las perspectivas profesiona-
les futuras del dmbito. El simposio conté con dos conferencias
impartidas por investigadores sénior: el Prof. Félix Freire, de
la Universidad de Santiago de Compostela, y la Prof.c Elena
Pazos, de la Universidad de A Corufia. La jornada concluyd
con una mesa redonda enriquecedora, en la que participaron
profesionales de disfintos sectores, tanto de la industria como
del dmbito académico. Del sector industrial participaron el Dr.
Jacobo Cruces, director de Galchimia; la Dra. Verdnica Prado,
de CEAMSA,; la Dra. Beatriz Blanco, de Life Molecular Imaging.
El sector académico estuvo representado por los profesores de
la USC, Félix Freire y Concepcién Gonzélez Bello, presidenta
del simposio, y la profesora Elena Pazos de la Universidad de

El pasado 10 de septiembre de 2024, Santiago de Com-

Mesa redonda del IBEQOH. De izquierda a derecha: Jacobo
Cruces, Félix Freire, Elena Pazos, Beatriz Blanco, Verénica Prado,
y Concepcién Gonzdlez Bello.

A Corufia. La mesa redonda generé un intenso debate entre los
asistentes, centrado principalmente en identificar las cualidades
profesionales y humanas que las empresas del sector buscan en
los j6venes graduados y doctores en quimica.

Katherine Villa: premio EuChemS Lecture Award

2023

Chem$ Lecture Award 2023. Este premio reconoce los
logros de cientificos jvenes que trabajan en un pais con
una organizacién que es miembro de EuChem$, en este caso,
la RSEQ. Como merecedora de este premio, nuestra compa-
fera impartird una conferencia plenaria en el X Congreso de

Kotherine Villa ha sido galardonada con el premio Eu-

www.analesdequimica.es

Quimica de EuChem$, que se celebrard en Amberes, Bélgica,
en julio de 2026.

La Dra. Villa se licencié en Quimica en la Universidad
del Quindio (Colombia). Posteriormente se trasladé a Es-
pafia para continuar su carrera cientifica. Realizé su tesis
doctoral en la Universitat Autonoma de Barcelona, sobre
“Generacién de hidrégeno a partir de biomasa median-
te fotocatdlisis heterogénea”. Tras obtener su doctorado,
trabajé como investigadora postdoctoral en el Instituto de
Investigacién en Energia de Catalufia (IREC), el Instituto
de Bioingenieria de Catalufia (IBEC) y en la Universidad
de Quimica y Tecnologia de la Repiblica Checa. Desde
junio de 2021, es investigadora principal en el ICIQ, gra-
cias a una beca Junior leader de la Caixa. Asimismo, ha
conseguido becas altamente competitivas, entre ellas MS-
CA-COFUND-Universidad de Padua, Beatriu de Pinés, Ra-
mén y Cajal y ERC-StG. Sus dreas de investigacién incluyen
fotocatdlisis, nanomateriales, energias renovables, micro/
nanomotores y remediacién medioambiental. Actualmente
desarrolla un proyecto centrado en la conversién de diéxido
de carbono en productos quimicos y combustibles de alto
valor afadido.
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Los ganadores de las Olimpiadas Cientificas
de 2024 reciben el reconocimiento del

Ministerio de Educacién

cionales e iberoamericanas de las Olimpiadas Cientificas

recibieron el pasado dia 25 de octubre el reconocimiento
del Ministerio de Educacién, Formacién Profesional y Depor-
tes por las medallas obtenidas en estas competiciones.

El secretario de Estado de Educacién, Abelardo de la
Rosa, presidié la ceremonia de entrega de diplomas. El
acto reunié a medio centenar de ganadores de los Premios
Nacionales de las Olimpiadas Cientificas de 2024 en las
disciplinas de Quimica, Matemdticas, Biologia, Fisica,
Geologia, Economia e Informdtica. Ha contado, ademds,
con la participacién de las Reales Sociedades cientificas y
asociaciones vinculadas.

En representacion del drea de Quimica estuvieron pre-
sentes los 10 primeros ganadores: Angel Garcia Andreu,
medalla de oro y ganador de la Olimpiada Nacional, y
medalla de bronce en la Olimpiada Iberoamericana; Enri-
que Cortés Tirado, medalla de oro de la Olimpiada Nacio-

I-os alumnos ganadores de las fases nacionales, interna-

nal y medalla de bronce en la Olimpiada Iberoamericana;
Carlos Calderén Alba, medalla de oro en la Olimpiada
Nacional, medalla de plata en la Olimpiada Iberoameri-
cana y Mencién de Honor en la Olimpiada Internacional;
Daniel Garcia Mihalic, medalla de oro en la Olimpiada
Nacional, medalla de bronce en la Olimpiada Iberoameri-
cana y Mencién de Honor en la Olimpiada Internacional;
junto a Daniel Quintana Alonso, Sergio Martin Pe, Carmela
Guerrero Rodriguez, Asier Sanchez Rodriguez, Jaime Ruiz
Rédenas y Paz Béjar Armafianzas, medallas de oro en la
Olimpiada Nacional.

Los olimpicos estuvieron acompafiados por Antonio M.
Echavarren, presidente de la RSEQ, asi como por los men-
tores Oscar Rodriguez Montoro, Jorge Melendo Arrufat (los
profesores miembros de la delegacién olimpica a la Olim-
piada Infernacional) y Maria del Mar Ramos Gallego (una
de las profesoras integrante de la delegacién olimpica a la
Olimpiada Iberoamericana).

Foto oficial de los Olimpicos acompaiiados por el secrefario de Estado de Educacién, Abelardo de la Rosa y el Presidente de la RSEQ,
Antonio M. Echavarren (Fuente: Ministerio de Educacién y Formacién Profesional).
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100 afios de la fundacién de la Drogueria Boter S.L.
de Badalona

de la fundacién de la Drogueria Boter S.L. de Badalona

en el Teatro del Circol, un acto donde se rindié homenaje
a todas aquellas personas que han trabajado en la empre-
sa durante todos estos afios. Al acto de celebracién, ademds
de toda la familia de Drogueria Boter S.L., también asistieron
autoridades locales y numerosas autoridades académicas y
cientificas.

La RSEQ fue invitada al acto y estuvo representada por
el Prof. Albert Moyano Baldoire, Presidente de la ST de
Catalufia.

La drogueria fue fundada en 1924 por Joan Boter To-
rrens. La empresa abrié sus puertas el 18 de octubre de
1924, en un local situado en la calle Prat de la Riba, 71 de
Badalona (actualmente Calle del Mar). El edificio fue disefia-
do por uno de los arquitectos modernistas mds importantes
de la ciudad, Joan Amigé i Barriga y fue catalogado como
Edificio Histérico y cultural de interés Municipal. Las drogue-
rias no eran como las conocemos hoy en dia y, junto a los
productos quimicos, también se vendia otro tipo de mercan-
cia, como por ejemplo ultramarinos. En aquel entonces, ha-
bia tres establecimientos mds que se dedicaban a la quimica
en la misma calle.

Badalona era una de las ciudades dedicadas a la industria
quimica mds imporfantes de la peninsula. Se encontraba en el

E [ 18 de octubre de 2024 se conmemoraron los 100 afios

Fotografia de archivo de la Drogueria Boter. Arriba: a principios del
s XX; abaijo: en la actualidad.

recorrido de la primera linea ferroviaria inaugurada en Espa-
fia, que conectaba Barcelona con Matard. La Drogueria Boter
estaba rodeada de algunas de las empresas con més nombre
del pafs, como la Fabrica Cross, dedicada a la fabricacién de
productos quimicos derivados del fésforo; la Unién Vidriera
de Espafia, conocida como “El Cristall”, que se dedicaba a la
produccién de materiales de vidrio; La Campsa, dedicada a
la refineria del pefréleo; y empresas dedicadas a la industria
alimentaria, como el Anis del Mono, Refinerias Diana, la refi-
neria de azicar La Colonial, entre muchas otras. Gracias a las
numerosas oportunidades que brindaba la industria quimica en
la civdad, surgieron rdpidamente sinergias entre la Drogueria
Boter y ofras empresas locales.

La drogueria sigue siendo un referente para las empresas
en lo que a productos de quimica industrial se refiere, pero no
ha olvidado las necesidades de la poblacién, proporcionando
lo que se podria llamar quimica cotidiana: productos quimi-
cos especificos para resolver pequefios problemas de la vida
diaria. Su experiencia y conocimientos los hace Gnicos en este
sector, tanto es asi que en Badalona se dice que lo que no se

; Imagenes de archivo del Museo de Badalona representado la encuentra en Can Boter, no se encuentra en ninguna parte.
H Badalona Industrial del siglo XX. Arriba: CROSS S.A.; abajo: EL
g SUCRE Josep Boter Carbonell
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Premio Nobel de Quimica 2024: Disefio
Computacional de Proteinas y Prediccion de

Estructura de Proteinas

gado a David Baker, de la Universidad de Washi-

gnton en Seattle y del Howard Hughes Medical
Institute, y Demis Hassabis y John Jumper de la empresa
Google DeepMind, por el desarrollo de métodos com-
putacionales para el disefio de proteinas y de prediccién
de la estructura terciaria de proteinas.

Hace unos 65 afios se determind por primera vez
mediante cristalografia de rayos X las primeras estruc-
turas tridimensionales (3D) de las proteinas.'! Estas pri-
meras estructuras hicieron evidente como las cadenas
polipeptidicas se pliegan sobre si mismas usando unos
patrones complejos y bien definidos, cosa que es clave
para su funcién. Este descubrimiento tambien evidencié
cémo la prediccion de la estructura 3D de una proteina permite
predecir también su funcién, asi como sus propiedades bioqui-
micas. En 1972, Christian Anfinsen recibié el Premio Nobel de
Quimica por su notable descubrimiento de que las estructuras 3D
de las proteinas vienen codificadas por su secuencia de aminod-
cidos en la cadena peptidica.? Este descubrimiento llevé al gran
desafio de la biologia estructural de los Gltimos 50 afios: “Prede-
cir la estructura 3D de una protfeina a partir de su secuencia de
aminodcidos”.

El problema de la prediccién de estructuras terciarias también
puede formularse de forma inversa, es decir, preguntdndose qué
secuencias de aminodcidos producirian un patrén de plegamien-
to especifico con una deferminada funcién. En esfe problema se
centra el disefio de proteinas, un campo en el que dada una
estructura objefivo deseada se identifica, mediante métodos com-
putacionales, las secuencias que generarian dicha estructura con
una funcién determinada.

El premio Nobel de 2024 reconoce los grandes avances reo-
lizados para solucionar estos dos gran retos: la prediccidn de es-
tructuras fridimensionales a partir de la secuencia, y la prediccién
de secuencias a partir de la estructura.

Regan y DeGrado en 1988 consfruyeron una proteina for-
mada por alfa helices y conectadas mediante bucles que sirvié
de base para muchos disefios de proteinas.! Dahiyat y Mayo
publicaron en 1997 el primer disefio computacional de una pro-
teina pequefia. El principal objefivo era encontrar una nueva
secuencia capaz de adoptar una determinada estructura llamada
zincfinger pero sin la presencia de iones metdlicos. La generacién
de nuevas proteinas con secuencias no relacionadas con las natu-
rales se denomina disefio de proteinas de novo. El gran avance en
el disefio de proteinas de novo se produjo en 2003 cuando Baker
disefié una nueva proteina de 93 aminodcidos llamada Top7 .1l
La clave del éxito fue el software desarrollado llamado Rosetta,
el cual se basa en combinar pequefios fragmentos de proteinas
no relacionadas con secuencias similares locales de la base de
estructuras 3D Protein Data Bank (PDB) y optimizar la secuencia
y estructura con respefo a la esfructura objefivo.ll Rosetta fue di-
sefiado desde el principio para ser aplicado fanto para predecir
la estructura 3D de las proteinas como para disefiar nuevas se-
cuencias. El 2008, Baker, Houk y colaboradores publicaron los
primeros disefios de enzimas de novo, y aunque las actividades
conseguidas eran modestas estos estudios posteriores demostraron

E | premio Nobel de Quimica en 2024 ha sido otor-

David Baker, Demis Hassabis, John Jumper.

que dichos disefios computacionales se podian mejorar de forma
remarcable mediante Evolucién Dirigida (técnica por la cudl Fran-
ces Arnold recibié el premio Nobel de Quimica de 2018).71 Baker
también aplicé sus protocoles computacionales para el disefio de
proteinas para unirse a deferminados ligandos,!® nanomateriales
que se autoensemblan generando estructuras altamente comple-
jas,”! asi como sensores y interruptores proteicos.['% 111

Una iniciativa importante en el campo de la prediccién de la
estructura 3D de las proteinas es el reto CASP (en inglés Crifical
Assessment of protein Structure Prediction) organizado por prime-
ra vez el 1944. Este refo bianual permite poner a prueba los
diferentes métodos de prediccién de estructuras 3D de proteinas,
ya que las predicciones se comparan directamente con nuevas es-
fructuras experimentales determinadas por cristalografia de rayos
X o RMN. Durante afios el progreso fue ciertamente lento, pero
con los avances en secuenciacion de ADN a principios de los 90,
el nimero de secuencias de proteinas disponibles también crecié
exponencialmente. Esto permitié alinear y comparar un mayor
némero de secuencias para una familia de proteinas dada (ali-
neamiento miltiple de secuencias, o MSA). La méfrica usada en
CASP para deferminar la calidad de los modelos generados es
el test de distancia global (GDT en inglés) e indica el porcentaje
més alfo de dtomos de a-carbono que caen dentro de un cierto
umbral de distancia de la estructura experimental, después de su-
perponer iterativamente ambas estructuras. Durante afios el GDT
se mantuvo por debajo del 40 % hasta CASP12 en 2016. En
2018, el GDT aumenté hasta 70 % gracias a la aplicacién de
métodos de deep learning usando redes neuronales convolucio-
nales. En particular, la empresa DeepMind fundada por Demis
Hassabis, construyé un programa basado en una red neuronal
convolucional que llamaron AlphaFold (AF1).0% En 2020 el equi-
po de DeepMind liderado por Jumper y Hassabis demostré la
elevada precisién de su nueva red neuronal completamente re-
disefiada basada en una arquitectura transfomer llamada Alpha-
Fold2 (AF2)."1 AF2 determiné la estructura 3D de las proteinas
del CASPI'™ con valores de GDT del 90 %, valor considerado
comparable a la precision experimental.

La ingeniosa arquitectura de AF2 de Jumper, Hassabis y sus
colaboradores puede considerarse como el primer gran avance
cientifico real de la inteligencia artificial en el campo de la biolo-
gia. El hecho de que el cédigo fuente de AF2 se hiciera pablico
contribuyé de manera decisiva a su impacto, ya que pudo ser am-

http://doi.org/10.62534 /1seq.0q.2013
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pliamente probado y validado. Una arquitectura de aprendizaje
profundo similar a la de AF2 también fue adoptada rdpidamente
por Baker en el programa RoseTTAFold (RF).[4

AF?2 es reconocido como uno de los hitos més importantes en
la prediccién de la estructura de proteinas, y gracias a ello ha im-
pulsado la aplicacién y desarrollo de mltiples protocoles y méto-
dos de aprendizaje profundo basados en AF2, RF para el disefio
de profeinas. Métodos recientes como Rfdiffusion,!"®l ProteinMP-
NN,y halucinacion!'”! desarrollados por Baker han permitido
ampliar el campo del disefio de proteinas para aplicaciones bio-
médicas, como el disefio de vacunas e inhibidores basados en
proteinas, asi como aplicaciones en biologia sintética.!'82)

SILVIA OSUNA
Institut de Quimica Computacional i Catdlisi
Universitat de Girona & ICREA
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Normas de publicacién

Directrices para autores/as

Instrucciones generales

La revista Anales de Quimica de la RSEQ admite la publica-

cién de articulos en espafiol. Solo en caso de invitacién expresa

del Editor General en ese sentido se admitirén articulos escritos
en inglés.

Los articulos deberdn prepararse utilizando la ‘plantilla_An-
QuimRSEQ_articulos’ (disponible en la web de la revista en el
apartado Envios) y podrdn remitirse a las siguientes secciones:
*  Seccién “Investigacién Quimica”. Publica articulos de revi-

sién, dirigidos a una audiencia multidisciplinar y no espe-

cializada. La extensién recomendada serd de 6 pdginas,
incluyendo figuras y referencias. Los articulos serdn someti-
dos a revisidn por pares.

*  Seccién “Ensefianza de la Quimica”. Publica articulos rela-
cionados con la docencia de la Quimica tanto en aspectos
conceptuales como experimentales, y en cualquier nivel de
ensefianza, desde ensefianza primaria hasta postgrado.
La extensién mdxima recomendada serd de 4 pdginas,
incluyendo figuras y referencias. Los articulos serdn someti-
dos a revisidn por pares.

*  Seccién “Historia de la Quimica”. Publica arficulos dedica-
dos a difundir el conocimiento de la Historia de la Quimi-
ca. La extensién méxima recomendada serd de 4 pdginas,
incluyendo figuras y referencias. Los articulos serdn someti-
dos a revisidn por pares.

* Seccién “Ensayos”. Publica articulos con una extensién
méxima de 5 pdginas. Los articulos deberdn recoger una
reflexién u opinién razonada sobre un tema de interés para
la comunidad cientifica y educativa. Serén revisados por
miembros del Comité Editorial.

®  Seccidén “Opinién”. Los articulos de opinién tendrdn una
extensién méxima de 4 pdginas. Serdn revisados por miem-
bros del Comité Editorial.

Asi mismo, podrd solicitarse al Equipo Editorial (administra-
cion@analesdequimica.es) la publicacién de ofros tipos de es-
critos, utilizando la ‘plantilla AnQuimRSEQ_cartas’ (disponible
en la web de la revista en el apartado Envios):

*  Resefias de libros. Deben tener una exfensién maxima de
una pdgina. La solicitud deberd ir acompafiada de un ejem-
plar del libro que quedard en poder de la persona que
haga la resefia.

* Cartas dl editor y al presidente de la RSEQ. Deben tener
una extensién maxima de media pdgina. Su publicacién es
potestativa del Editor General. Se publicarén sin editarse
y no serdn sometidas a revisidn, excepto si se refieren a
personas o instituciones de forma ofensiva.

*  Noticias. Los miembros de la RSEQ podrdn enviar para su
publicacién noticias relativas a la actividad de la RSEQ,
los Grupos Especializados y las Secciones Territoriales.
La extensidn recomendada, incluyendo fotografias, es de

media pdgina. De forma excepcional podrén publicarse
obituarios de miembros destacados de la RSEQ o de cienti-
ficos cuya actividad haya sido muy relevante para un grupo
importante de miembros de la RSEQ. Se ruega no superar
en extension la media pagina. La publicacién o no de las
noficias se hard segin el criterio del Editor General y del
Editor Asociado responsable de noticias, quienes también
podrdn modificar la redaccién del texto.

Preparacién del manuscrito

El manuscrito que se prepare para enviar a la revista debe inte-

grar en el fexto las figuras, tablas, esquemas y gréficos. El for-

mato recomendado para el envio es PDF. Una vez aceptado el

articulo, se debe enviar la versién definitiva del texto, tablas, y

leyendas esquemas y figuras en formato Word. Las fotos, imége-

nes y esquemas en ChemDraw se deben aportar como archivos
independientes en su formato original.

En el proceso de envio telemdtico de los manuscritos es ne-
cesario adjuntar una carta al editor (en formato docx o pdf)
en la que se incluya la informacién de contacto del autor co-
rrespondiente y el tipo de contribucién a Anales de Quimica
de la RSEQ (Investigacion Quimica, Ensefianza de la Quimica,
Historia de la Quimica, Ensayo, efc.). Durante el proceso de
envio los autores podrén sugerir los nombres de cuatro evalua-
dores competentes en la materia. Es responsabilidad del autor
correspondiente el informar al resto de los autores del estado de
recepcion, revision o publicacién del manuscrito.

Tras el proceso de revisién, se requerird a los autores, en su
caso, que remitan la version definitiva del texto, tablas y leyen-
das de esquemas y figuras en formato docx para la confeccién
final del articulo. Las figuras, tablas, esquemas, grdficos y fo-
tografia/s del/de los autor/es deberdn remitirse en el formato
original, cada una como un archivo independiente.

Para la publicacién o adaptacién de material gréfico que
no sea de dominio publico, como grdficos tomados de publi-
caciones preexistentes o fotografias de otros autores, se debe
aportar la autorizacién para su publicacién. Es responsabilidad
del autor/autores la gestion de la necesaria autorizacién de los
permisos de reproduccién de las imdgenes, esquemas y tablas
a utilizar. Se deben solicitar antes de la publicacién del articulo
y si no se dispone de dicha autorizacién, no podrdn incluirse en
el documento. La autoria se debe citar segin se describe en la
‘plantilla_AnQuimRSEQ_articulos’

Se debe tener en cuenta que:

*  Las imagenes creadas con datos o resultados de ofras publi-
caciones, o redibujadas por el autor/autores no requieren
permisos de derecho de autor, salvo que repliquen aspectos
artisticos de la obra original.

e El material publicado en revistas y arficulos de acceso
abierto no necesitan el permiso del editor aunque si debe
reconocerse la autoria. No obstante, deberdn tenerse en
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cuenta las reglas de reutilizacién establecidas en el trabajo

original.

- Si la licencia incluye el requisito “Sin_obras deriva-
das”, se requiere solicitar una autorizacién para la re-
produccién/adaptacién de cualquier imagen porque
constituyen un trabajo derivado.
Si la licencia incluye el requisito “Compartir _igual
(SA)” y admite los fines comerciales, se requiere un
permiso para su reproduccién/adaptacién porque la
revista Anales de Quimica de la RSEQ no permite los
fines comerciales y, por tanto, no podria publicarse
bajo los mismos términos que la licencia SA.

*  Se requiere obtener el permiso de derechos de autor del
propietario de una marca o logotipo para su reproduccién
0 uso pues son un tipo de propiedad intelectual.

*  Para las fotografias de archivo compradas en repositorios
de fotografias es necesario revisar la licencia de reutiliza-
cién para garantizar que se autorice su reutilizacién/adap-
tacién. En caso contrario serd necesario reemplazarla.

*  Para las imagenes publicadas en Internet, es necesario ve-
rificar sus derechos de autor y comprobar sus permisos de
reutilizacién. Serd necesario pedir autorizacién, segin co-
rresponda. Si no es posible saber esta informacién, se debe
reemplazar la imagen.

* Las imdgenes de dominio piblico y las libres de derecho de
autor se pueden utilizar sin mencionar su autoria.

*  Aunque muchas obras de arte cldsico son de dominio publi-
co, las fotografias obtenidas en Internet pertenecen al pro-
pietario del sitio o al fotégrafo. Se debe solicitar su permiso
para reproducirla.

Todos los documentos se deben remitir a través del drea
de gestion de la revista Andles de Quimica de la RSEQ. No
obstante, si por algin motivo no se pudiera utilizar, los manus-
critos fambién pueden enviarse via correo electrénico a Patricia
Yéhez-Sedefio (pyanezs@rseq.org).

Los manuscritos deben redactarse utilizando la letra Arial 9
puntos, inferlineado sencillo, sin espaciado anterior/posterior y
justificado, y utilizando la plantilla que se indica en cada caso.

En el caso de los articulos, se deben respetar las siguientes
secciones: fitulo (espafiol e inglés), nombre vy filiacién de los
autores, resumen (espaiol e inglés), palabras clave (espafiol e
inglés), infroduccién, exposicién del trabajo, conclusiones, ma-
terial complementario, agradecimientos, bibliografia, resefia
biogrdfica de los autores.

Primera pégina. En esta pdgina debe aparecer el titulo del
manuscrito, los nombres de los autores, su filiacién y la direc-
cién de correo electrénico del autor principal o de contacto, que
se puede identificar mediante un asterisco. También se incluirdn
en esta primera pdgina un méximo de cinco palabras clave y
un resumen de un méximo de 120 palabras, tanto en espafiol
como en inglés.

Texto. Deberd incluir referencias relevantes al tema que se
presenta y su exposicion se hard de modo que resulte atractivo
y divulgativo. En la mayoria de los arficulos se sugiere a los
autores comenzar con una visién global del tema tratado para

finalizar considerando los aspectos mas particulares y las con-

clusiones de la investigacién presentada.

Figuras y esquemas. Todas las figuras o esquemas deben
mencionarse en el texto en orden consecutivo y numerarse en
concordancia. Deben situarse detrds del parrafo de texto en el
que se mencionan. Al pie de cada figura debe presentarse una
leyenda que indique el nimero de figura correspondiente y una
pequeiia descripcién, preferiblemente menor de cuatro lineas.

www.analesdequimica.es

Tablas. Deben numerarse consecutivamente y situarse a con-
tinuacién del texto donde se mencionan. En la parfe superior de
cada tabla, debe aparecer un titulo que describa su contenido,
sin necesidad de recurrir al texto. Si se necesita especificar al-
gun detalle se puede indicar como nota al pie de pdgina.

Terminologia empleada: La formulacién y nomenclatura
empleada en los articulos deberd seguir las recomendaciones
de la IUPAC y su adaptacién al idioma castellano (ver las
Guias Breves de Nomenclatura Quimica: https://rseq.org/
mat-didacticos/nomenclatura-quimica-y-normas-de-la-iupac-en-
espanol/). En cuanto a los elementos que pueden tener distintos
nombres en castellano, deberdn ser escritos atendiendo a
las conclusiones del grupo de trabajo sobre terminologia
quimica de la Real Sociedad Espafiola de Quimica (Anales de
Quimica 2017, 113 (1), 65-67 https://analesdequimica.es/
index.php/AnalesQuimica/article/view/966/1301).

Parametros fisicos o ecuaciones, efc. Para aspectos mds
especificos relacionados con la presentacién de pardmetros
fisicos o ecuaciones, andlisis de estructuras cristalinas, o
céleulos tedricos, se recomienda seguir las normas generales
de publicacién de la revista Chemistry-A European Journal
(https://onlinelibrary.wiley.com/page/journal /15213765/
homepage/2111_guideline.html).

Citas y referencias bibliogrdficas. La revista Andles de
Quimica de la RSEQ utiliza el estilo de citacién Angewandte
Chemie International Edition. Es posible descargar el formato
para EndNote o Zotero desde el Apartado Envios en la web de
la revista Anales de Quimica de la RSEQ. Mendeley lo incluye
en su lista de estilos predefinidos.

Las citas bibliograficas siguen el sistema numérico. Para
ello, se debe insertar el nimero correspondiente a la referen-
cia bibliogréfica entre corchetes y como superindice, a con-
tinuacién del signo de puntuacién y sin espacio (.1'). Dicho
nimero se repetird siempre que el mismo recurso sea citado
en el texto. Si la cita corresponde a una pdgina exacta del
texto, a continuacién del fragmento citado se indicard la pé-
gina entre paréntesis y antes del signo de puntuacién (p.5).0'
Las citas incluidas en tablas y las incluidas en los pies de las
figuras y tablas forman parte del texto y no se ponen como
superindice (Figura extraida de la ref. [1]) o (Datos tomados
de la ref. [1]).

Las referencias bibliogréficas se numeran segin el orden
por el que se citan en el texto por primera vez y cada nimero de
referencia debe estar entre corchetes. Se debe citar una Unica
obra por referencia bibliogréfica. Dado que hay flexibilidad en
la extension del articulo, no se deben acumular las referencias
en un mismo nimero de cita.

Siempre que esté disponible, se deben incluir el DOI de la
obra.

Las referencias en la revista Anales de Quimica de la
RSEQ se escriben como se muestra en los siguientes ejemplos:

[1]  <Articulo de revista> N. Apellidos 1, N. Apellidos 2,
N. Apellidos 3, N. Apellidos 4, Titulo de la revista abreviado
Ao, v, pppp, https://doi.org/10.xxxxx/ xxxxxxx.

[2] <Articulo de revista en preimpresion> N. Apellidos,
Titulo de la revista preimpresién Afo, https://doi.org/10.
XXXXX/XXXXXXX.

[3] <Articulo de revista aceptado> N. Apellidos, Titulo
de la revista, aceptado, https://doi.org/10.xx00xx/xxxxxxx.

[4] <libro> N. Apellidos 10, Titulo del Libro, Editorial,
Lugar de publicacién, Afio.

[5] <Capitulo de libro>N. Apellidos 1, N. Apellidos 2,
en Titulo del libro, vol. v (Eds.: N. Apellidos, N. Apellidos), Edi-
torial, Lugar de publicacién, Afio, pp. p-p.


https://rseq.org/mat-didacticos/nomenclatura-quimica-y-normas-de-la-iupac-en-espanol/
https://rseq.org/mat-didacticos/nomenclatura-quimica-y-normas-de-la-iupac-en-espanol/
https://rseq.org/mat-didacticos/nomenclatura-quimica-y-normas-de-la-iupac-en-espanol/
https://analesdequimica.es/index.php/AnalesQuimica/article/view/966/1301
https://analesdequimica.es/index.php/AnalesQuimica/article/view/966/1301
https://onlinelibrary.wiley.com/page/journal/15213765/homepage/2111_guideline.html
https://onlinelibrary.wiley.com/page/journal/15213765/homepage/2111_guideline.html

An. Quim. RSEQ, 2024, 120(4), 241-249

Normas de publicacion

[6] <Patente> N. Apellidos (Institucién responsable), Nome-
ro de la patente, Afio.

[7] <Tesis> N. Apellidos, Tipo de tesis, Universidad, Afo.

[8] <Recurso de internet> N. Apellidos “Titulo del arficu-
lo web,” disponible en https://www.URL.xx, Afie (consultado:
dd/mm/aaaq).

[9] <Citas de datos> N. Apellidos, Afo, Titulo del dataset,
Nombre del repositorio o archivo de datos, versién, https://doi.
0rg/ 10300006/ XXXXXXX.

[10] <Programas> N. Apellidos. Nombre del programa,
Institucién, Lugar de Publicacién (Pais), Afo.

Los nombres de las revistas deben abreviarse de acuerdo
con el Chemical Abstracts Service Source Index (CASSI) https://
cassi.cas.org/search.jsp.

Resefia de los autores: Al final del documento se indicard
el nombre completo de cada uno de los autores, su fotografia,
filiacién, direccién postal completa, correo electrénico, ORCID
y sintesis biogrdfica de no més de 100 palabras.

El autor principal de un articulo publicado en Anales de
Quimica de la RSEQ recibird una copia de la edicién impresa
del nimero de la revista donde aparece su articulo.
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