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ensefiar Quimica, como lo prueba el articulo de
M. L. Prolongo-Sarria publicado en esta edicion
de Anales de Quimica.
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Editorial

Hace un afio que asumi la direccion de Anales de
Quimica. En colaboracion con los miembros del Comité
Editorial, hemos ido introduciendo cambios en la revista.
Siempre hemos tenido en cuenta que Anales de Quimica
es uno de los estandartes de la RSEQ y un vehiculo de
comunicacion entre los miembros de nuestra sociedad.

Cuando se me asignd esta tarea, el objetivo era
aumentar la visibilidad de nuestra sociedad entre colec-
tivos que no nos conocian; entre ellos, quimicos traba-
jando en la industria, el profesorado preuniversitario y
sus alumnos, y un sector de la poblacion que no siendo
quimicos, esta interesados en la ciencia. La motivacion
de los cambios introducidos en Anales de Quimica ha
sido dar a conocer las muchas y diversas facetas de la
quimica de manera asequible a la sociedad.

No olvidamos que la RSEQ representa a un gran
colectivo de quimicos que investigan activamente. En la
seccion Investigacion Quimica se explica algunas de las
investigaciones que se estan realizando en Espafia. En
esta edicion tenemos dos magnificos articulos en areas tan
distintas como la metodologia sintética y la quimica com-
putacional aplicada al fullereno. En esta seccion hemos
publicado articulos en campos muy diversos, muchos de
ellos interdisciplinares, desde la electroquimica aplicada
al almacenamiento de energia a la quimica bioldgica. La
seccion Investigacion Quimica, en cierto modo, refleja
la calidad de la investigacion quimica espafiola, que se
ve refrendada por hechos como la buena posicion que
ocupa en el ranking de produccion cientifica mundial o
por la reciente consecucion de tres proyectos Advanced
Grants del European Research Council, uno de los pro-
gramas mas competitivos a nivel mundial, de lo que nos
hacemos eco en la seccion Noticias de la RSEQ. Esta
ultima seccion tiene como objetivo difundir las activida-
des y logros de la RSEQ, de sus Grupos Especializados,
sus Secciones Territoriales, y de sus socios. La difusion
de estas actividades se completa con los anuncios de
diversos eventos que se publican en Anales de Quimica.
Para comunicar esta informacion y actividades contamos
con otros instrumentos que proporcionan mas rapidez en
la difusion: Boletin de la RSEQ (http://www.rseq.org/
boletines), la pagina web de la RSEQ (http://www.rseq.
org/) y las redes sociales (Facebook, Twitter y Linkedin)
de la RSEQ. Animamos a todos los socios a distribuir
informacion interesante a través de estos canales.

Otros quimicos estan interesados en la investigacion en
areas multidisciplinares, como la biomedicina, la ciencia

de los materiales o el
medio ambiente. Este
ultimo aspecto esta
relacionado con la qui-
mica; no solo en su lado
negativo, sino también
en el papel que la qui-
mica puede hacer por
resolver los problemas
medioambientales. Es
por ello que en Anales
de Quimica mantene-
mos una seccion sobre Quimica y Medio Ambiente. En
este numero publicamos un articulo muy interesante sobre el
problema de la captura y almacenamiento de CO,.

También mantenemos secciones cldsicas en Anales
de Quimica, como son Ensefianza de la Quimica y
Laboratorio de Quimica; que pretendemos que tengan
caracter divulgativo y que sean especialmente utiles para
la realizacion de practicas a nivel preuniversitario y para
demostraciones en ferias de la ciencia. En esta edicion de
Anales de Quimica se publican tres articulos (uno tedrico
y dos practicos) que pueden usarse para la ensefianza.

Pensamos que la Historia de la Quimica es un area
de interés para muchos quimicos y una herramienta util
para difundir conceptos de quimica. Por eso, hemos
intentado potenciar esta seccion y en este nimero comen-
zamos una nueva subsecciéon Recordando a Cientificos
Espaiioles, con la que pretendemos homenajear a cienti-
ficos resaltando su contribucion al desarrollo de la qui-
mica. En esta edicion publicamos dos breves biografias
cientificas de M* Josefa Molera y de Antonio Casares.

Por otro lado, a través de secciones como Divulgacién
de la Quimica, La Quimica en la Web y Noticias
Cientificas Relevantes pretendemos acercar la quimica
a la sociedad de manera divulgativa.

También en 2012 empezamos secciones nuevas que
esporadicamente han acogido articulos. Estas secciones
son Cartas al Editor, Politica Cientifica, y Quimica y
Sociedad. Se invita a la comunidad cientifica espafiola a
contribuir con articulos, comentarios y opiniones. En las
cartas se pretende intercambiar opiniones sobre aspectos
diversos que afectan a la ciencia. Los otros dos temas se
han tratado frecuentemente en las secciones Noticias de
la RSEQ y la Quimica en la Web.

Espero que disfrutes de la lectura de Anales de Quimica.



Investigacion Quimica

Explorando nuevas aplicaciones del reactivo de yodo hipervalente
PIFA [bis(trifluoroacetoxi)yodobenceno] en la construccion
de heterociclos pirrolidinicos

Imanol Tellitu

Resumen: En este articulo mostraremos como aprovechar el poder oxidante del PIFA —uno de los reactivos de yodo hipervalente mas carac-
teristicos— en la construccion de heterociclos pirrolidinicos. Su accion sobre amidas estratégicamente seleccionadas genera un intermedio
N-acilnitrénico cuya alta electrofilia facilita su unién intramolecular a grupos insaturados presentes en el sustrato (olefinas y alquinos) para crear
la nueva union C-N. La versatilidad respecto al compuesto final al que accedemos, y el hecho de que la reaccion de amidacion intramolecular pro-
ceda en ausencia de metales, hace de este procedimiento una aproximacion ventajosa para la preparacion de este tipo de heterociclo nitrogenado.

Palabras clave: Heterociclos, alcaloides, yodo hipervalente, PIFA, sintesis.

Abstract: In this paper the benefits of the oxidative properties of PIFA —one of the most generally employed hypervalent iodine reagents—
oriented to the preparation of a number of pyrrolidine heterocycles from properly substituted amides will be disclosed. The intramolecular
reaction of the resultant electrophilic N-acylnitrenium intermediate with an olefin or alkyne fragment will facilitate the formation of the requi-
red C—N connection. The absence of any metal source in the I(III)-mediated olefin- or alkyne- intramolecular amidation step, and the structural
versatility of the final heterocycles that are prepared, feature the present methodology.

Keywords: Heterocycles, alkaloids, hypervalent iodine, PIFA, synthesis.

Introduccion

El estudio de los productos naturales contintia y continua-
ra siendo una fuente fructifera de obtencion de farmacos si
se realiza conjuntamente con métodos de cribado basados en
procedimientos farmacologicos y bioquimicos modernos
encuadrados en una aproximacion multidisciplinar que abar-
que paralelamente las metodologias de sintesis total y sintesis
combinatoria.! En el actual renacimiento de los productos
naturales como puerta de acceso al descubrimiento de nuevos
farmacos, la participacion del quimico organico tiene una pre-
sencia fundamental en tres aspectos que, aunque diferencia-
dos, se interrelacionan fuertemente: (i) el propio aislamiento
e identificacion del compuesto bajo estudio; (ii) la sintesis
del compuesto en cantidades que serian dificiles de obtener a
partir unicamente de la fuente natural; y (iii) la preparacion de
analogos estructurales que vean potenciada la accion buscada,
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y aminorada o anulada la indeseada. Mutuamente, el benefi-
cio que al quimico organico le reporta estas tareas se halla en
el hecho de que el desarrollo de estudios sintéticos sobre una
estructura base que muestre una reconocida actividad farma-
coldgica o bioldgica constituye una aproximacion recurrente
para desarrollar nuevas metodologias sintéticas.

Historicamente, los productos naturales han sido la fuente
mas antigua para la obtencion de nuevas medicinas. La propia
evolucion a lo largo de millones de afos ha posibilitado la for-
macion de un ingente nimero de estos compuestos. Algunos
de ellos, con potentes actividades biologicas, hoy nos sirven
como “chemical leads” que son manipulados por los quimi-
cos para proporcionar farmacos con una accioén especifica.
Paralelamente, y reconociendo todo su potencial, los cienti-
ficos han recurrido igualmente al estudio de remedios tradi-
cionales que se han venido usando durante siglos esperando
encontrar en sus constituyentes la razon de su actividad. De
entre ellos, uno de los bloques mas importante se refiere, sin
duda, a los alcaloides.

Una de las lineas de trabajo que nuestro grupo de inves-
tigacion ha venido desarrollando en los tltimos afios se basa
precisamente en la busqueda de nuevas vias de obtencion de
heterociclos nitrogenados. En particular, hemos fijado nuestra
atencion en estructuras que porten el anillo pirrolidinico, un
sistema que, aislado o fusionado con otros anillos, y presente en
diferentes grados de oxidacion, puede encontrarse en un buen
numero de alcaloides y de productos sintéticos de interés. La
Figura 1 muestra ejemplos de ellos, tales como los aminoacidos
prolina y triptofano; el alcaloide tropanico cocaina, estructura
que se ha empleado para la preparacion de otros anestésicos
locales con efectos adversos disminuidos; el captopril, un inhi-
bidor de la enzima convertidora de angiotensina; la nicotina,
el agente que provoca la adiccion al tabaco; la aspidospermina
que, entre otras actividades biologicas, actia como estimulante
respiratorio; o el agente anti-hipertensivo, cromakalim.

© 2012 Real Sociedad Espaiola de Quimica
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Figura 1. Ejemplos de compuestos naturales o sintéticos que inclu-
yen el fragmento pirrolidinico en su estructura.

Esquema 1. Seleccion de rutas de acceso al esqueleto pirrolidinico.

El Esquema 1 resume diferentes rutas de acceso al
esqueleto pirrolidinico que nos ofrece la bibliografia consul-
tada. Asi, (i) la ciclacion reductiva de cetonas y-nitrogenadas
(X=NHR, N,, NO,),? (ii) la metatesis de olefinas con cie-
rre de anillo,? (iii) el doble desplazamiento con reactivos
nucleéfilos nitrogenados,* (iv) la previa preparacion de
oxazolidin-2-onas,’ (v) la cicloadicién [3+2] de derivados
de @-aminoacidos con olefinas,® y (vi) la hidroaminacion
intramolecular de olefinas y alquinos catalizada por metales,’
abarcan la practica totalidad de procedimientos habitualmente
empleados con tal fin. Esta descripcion, que pretende ser mas
ilustrativa que exhaustiva, no incluye, en cualquier caso, la
aminacion intramolecular de olefinas o de alquinos promovi-
da en ausencia de metales como via de entrada a la obtencion
del esqueleto pirrolidinico. Este es, precisamente, el reto que
nos planteamos hace unos afios y que venimos desarrollando
en la actualidad y, asi, en los parrafos siguientes se desglosara
como determinados reactivos de yodo trivalente nos han faci-
litado la construccion del heterociclo deseado a partir tanto
de alquenil- como de alquinil-amidas sin la participacion de
ninguna fuente metélica.

Los reactivos de yodo hipervalente

En las dos ultimas décadas la quimica de los reactivos de
yodo hipervalente (RYH)?® se ha visto ampliamente desarrolla-
da no solo por la gran variedad de transformaciones sintéticas
que permiten llevar a cabo, sino también por las enormes
ventajas que presentan frente a otros reactivos clasicos con
actividad similar.” Asi pues, cabe citar su alta disponibilidad
(muchos de ellos son comerciales o de facil preparacion), las

© 2012 Real Sociedad Espaiola de Quimica
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Figura 2. Ejemplos de RYH. (Diacetoxy)yodobenzene (PIDA, 1),
[bis(trifluoroacetoxi)yodo]benceno (PIFA, 2), [hidroxi(tosiloxi)
yodo]benceno (HTIB, sal de Koser, 3), yodosilbenceno (4), yodil-
benceno (5), acido yodoxibenzoico (IBX, 6), y peryodinano de Dess-
Martin (DMP, 7).

especie oxidante
reducida >@< primario
(reoxidacion)
Phi(OCOCF3), Phl + 2 TFA
(PIFA) N 7
2¢
Sustrato /\
ﬂ Intermedio
deficitario
Producto »\NEH/

Esquema 2. Vision mecanistica simplificada de conjunto para una
transformacion promovida por el reactivo trivalente PIFA.

condiciones suaves de reaccion que precisan, su estabilidad
frente al oxigeno y a la humedad, ademas de su baja toxicidad
y la inocuidad que presenta el yodobenceno, subproducto mas
habitual de estas reacciones. De hecho, el uso de estos reacti-
vos resulta ser una alternativa econémica y sumamente eficaz
que hoy en dia posibilita obviar el uso de metales toxicos
como el Pb(IV), TI(IIT), o Hg(Il) en procesos industriales, de
lo que se beneficiarian especialmente los campos agroquimico
y farmacéutico. La extensa y variada reactividad que presentan
los RYH se debe, principalmente, al fuerte caracter electréfilo
del atomo de yodo en dichas especies'® y a la excelente capa-
cidad del yodobenceno para actuar como grupo saliente.!! La
Figura 2 muestra ejemplos de este tipo de reactivos, tanto de
yodo trivalente (1-4) como de yodo pentavalente (5-7).

El modo de accion de este conjunto de reactivos, principal-
mente basado en su capacidad oxidante, puede ilustrarse como
se representa en el Esquema 2 referido al comportamiento del
PIFA, uno de los representantes mas activos de esta familia
de RYH y con el que, principalmente, estamos desarrollando
nuestras tareas investigadoras. Asi, cuando enfrentamos este
reactivo a un sustrato facilmente oxidable, evoluciona redu-
ciéndose a Phl y dejando atrds un intermedio deficitario que
serd capaz de reaccionar inter- o intra-molecularmente con
un segundo componente nucledfilo (NuH). Habitualmente el
acido trifluoroacético liberado es neutralizado durante la ela-
boracion de la reaccion y el Phl, compuesto altamente apolar,
es facilmente eliminado por cromatografia posibilitando, asi,
una sencilla purificacion del producto de reaccion. Dado que
el yodobenceno es la materia prima para preparar nuevamente
PIFA, éste podria ser regenerado a partir de aquél. Esta tarea,
desaconsejable desde el punto de vista practico, resultaria de
gran interés si pudiéramos realizarla en el mismo medio
de reaccion, de tal modo que la transformacion deseada acon-
teciera de modo catalitico para el reactivo yodado. Con este
propdsito se ha empleado con éxito oxone® y meta-CPBA
como agentes de oxidacion primarios permitiendo utilizar el
reactivo trivalente en cantidades de hasta 0,04 equivalentes.!?

An. Quim. 2013, 109(1), 5-10
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Esquema 3. Representacion esquematica de un proceso de amida-
cion aromatica promovido por PIFA.

Una transformacion de interés que se adapta a lo expre-
sado en el Esquema 2, y que resulté ser de inspiracion para
el desarrollo de nuestras propias ideas, vino de la mano del
trabajo pionero de Kikugawa, quien presentd en 1990 un
novedoso procedimiento para promover procesos de ami-
dacion electrofila aromatica promovida por el reactivo PIFA
(Esquema 3). Kikugawa explica que cuando este reactivo
actiia sobre amidas convenientemente sustituidas (I) se gene-
ra un intermedio N-acil-nitrénico (IT) cuyo déficit de carga
habra de estar estabilizado por un grupo donante R.'3 Si, bajo
tales condiciones, se enfrenta este intermedio a un anillo aro-
matico no desactivado, la union entre ambas especies (inter- o
intra-molecularmente) conducira al compuesto IIL'* EI tra-
bajo que se viene realizando en nuestros laboratorios se basa,
precisamente, en alterar este patron de reactividad para estu-
diar el comportamiento de amidas que porten en su cadena
carbonada diferentes grupos funcionales que puedan tomar el
papel de nucledfilos (anillos aromaticos y heteroaromaticos,
olefinas, alquinos, aminas o tioles) para generar no sélo nue-
vas uniones C-N, sino también N-N y N-S.!5 En los limites
de este articulo nos cefliremos a reflejar como la reaccion de
amidacion de olefinas y alquinos mediada por PIFA supone
una puerta de entrada eficaz y versatil para la preparacion de,
entre otros, heterociclos pirrolidinicos.

La reaccion de amidacion intramolecular
de olefinas promovida por PIFA

De acuerdo a nuestros propositos, una logica extension de
la propuesta realizada por Kikugawa para la reaccién de amida-
cion aromatica intramolecular nos llevo a considerar al grupo
olefinico como el componente nucleédfilo de la reaccion pro-
movida por PIFA. Para realizar este estudio tomamos una serie
de amidas lineales 8 que portan un doble enlace terminal, con
diferente longitud de cadena y con diferente sustitucion sobre el
nitrégeno amidico. Tras su tratamiento con PIFA en trifluoroe-
tanol (TFEA) como disolvente, seguido de elaboracion basica
y de una etapa de reduccion (BH,"SMe,) del grupo carbonilo
amidico original, ahora lactamico, el proceso global concluyd
en la obtencion de estructuras piperidinicas 15 y pirrolidini-
cas 14 N-aril sustituidas, —pero no asi S-lactdmicas 13—, con la
generacion de un grupo hidroxilico en la posicion terminal del
original doble enlace. En el Esquema 4 se trata de explicar este
resultado. Dada la aparente exigencia de que los sustratos ami-
dicos 8 hayan de encontrarse N-aril sustituidos,'® proponemos
que, una vez oxidado el nitrégeno, el ataque intramolecular exo
sobre el resto olefinico deja una carga positiva alojada en una
posicion primaria. Este déficit es, a su vez, estabilizado por el
resto N-arilo generando el intermedio 11, bien por ataque direc-
to, o bien previo ataque ipso seguido de una migracion 1,2 de
alquilo desde 10. En cualquier caso, un ataque final por parte

An. Quim. 2013, 109(1), 5-10

WWW.Iseq.org
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Phl, TFA

1) base HO/\j
2) BH3-SMe, N

A
13(0%) 14

(70-83%) 15

Esquema 4. Propuesta mecanistica para el proceso de amidohidroxi-
lacion intramolecular de olefinas promovido por PIFA.
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Esquema 5. Rutas divergentes para la evolucion de la pentenamida
16 en presencia de I(V) y I(1II).
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CH,Cl,, ta O/Iv TFEA, ta
(desde 19a) HN (desde 19b)
X o = G OH
=3 19a (R= OMe) 55 ‘
X P 19b (R=PMP) X N
N™ ~0 - (0] \
20 X=H, OMe
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amidacion aromatica amidohidroxilacion
(41-75%) de olefinas
(51-72%)

Esquema 6. Selectividad en la reaccion de amidacion promovida por
PIFA sobre sustratos polifuncionales.

de un resto trifluoroacetato origina el grupo hidroxilo tras el
tratamiento bésico de 12.!7

Al tiempo que comenzamos nuestras investigaciones y
obteniendo los primeros resultados, el grupo de Nicolaou
publico una elegante serie de articulos referidos al uso de
reactivos de yodo pentavalente (IBX y DMP) para, a través
también de procesos de amidacion de olefinas, conseguir
heterociclos nitrogenados.!® Por su analogia con los trabajos
que veniamos realizando, nos llamo la atencion la declaracion
de que la adicion de PIFA sobre una disolucion de 8 en MeCN
(el unico disolvente que por ellos fue ensayado) resultd ser
infructuosa.!” Contrariamente, sigue informando, ese mismo
sustrato se transformd en la S-metilpirrolidinona 18 cuando
fue expuesto a la accion de IBX (en una mezcla DMSO/THF
de disolventes). La razén a estos divergentes resultados hay
que buscarla, obviamente, en el diferente mecanismo que
opera en cada caso: radicalario para la formacion del heteroci-
clo 18, y i6nico para su analogo hidroxilado 17 (Esquema 5).

El Esquema 6 muestra informacion adicional sobre
lo determinante que resulta la sustitucion sobre el nitrégeno
amidico en el curso de la reaccion. De hecho, pudimos evi-
denciar que llevando a cabo la reaccion sobre amidas a-alil-
a-bencil disustituidas, el resultado de la misma dependia ente-
ramente del sustituyente sobre el a&tomo de nitrogeno (R), de
tal modo que mientras N-metoxiamidas 19a conducen bajo las
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Esquema 7. Aplicacion de la reaccion de amidacion de olefinas pro-
movida por PIFA dirigida a la formacion de isoindolinas ¢ indolinas.

condiciones habituales de reaccion a 3-aliltetrahidroquinolinas
20, sustratos N-aril sustituidos 19b dan lugar a 3-bencilpirro-
lidines 21, y en ambos casos con total quimioselectividad.?

Aceptadas las restricciones estructurales que nos imponia
esta nueva reaccion, —sustratos amidicos N-aril sustituidos y
olefinas terminales—, tratamos de extender su aplicabilidad a la
construccion de heterociclos de interés. Para ello (Esquema 7),
insertamos la cadena alquenilamidica en sustratos del tipo 22
y 23 para que, asumiendo en ellos un comportamiento simi-
lar, su tratamiento con PIFA condujera a la construccion de
sistemas isoindolinicos 24 e indolinicos 25 hidroximetil susti-
tuidos. Y, efectivamente, asi ocurrid. Nuevamente, el modo de
ciclacion 5-exo prevalece en exclusividad frente a una opcion
de ciclacién 6-endo nunca detectada.”!

La reaccion de amidacion intramolecular
de alquinos promovida por PIFA

Tras nuestra experiencia en relacion al comportamien-
to de diferentes alquenilamidas en presencia de PIFA, con-
sideramos apropiado extender tal estudio a alquinilamidas.
Esperando encontrar un paralelismo en el comportamiento (y
en los requerimientos estructurales) de ambos tipos de sustra-
tos, sometimos primeramente a la 5-fenil-N-(p-metoxifenil)
pentinamida (26, R=PMP) a tratamiento con el reactivo de
yodo trivalente en trifluoroetanol como disolvente y a baja
temperatura. El resultado, tras la elaboracion basica del crudo
de reaccion, fue la obtencion de 5-benzoil-N-(p-metoxifenil)
pirrolidin-2-ona (30). La explicacion a este resultado hay que
buscarla nuevamente en la capacidad del PIFA para oxidar
amidas y generar, en este caso (véase Esquema 8), el interme-
dio 27. Este intermedio experimenta una ciclacioén 5-exo con-
ducente al cation vinilico 28, que habra de estar estabilizado
por el sustituyente alquinico. El ataque del anion trifluoroace-
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Esquema 8. Propuesta mecanistica para la transformacion de alquini-
lamidas 26 en 5-alquenoil- y 5-aroilpirrolidinas 30.

tato da lugar a la especie 29 que, tras la elaboracion basica de
la reaccion, concluye en la formacion de 30.22

Para establecer el alcance de esta nueva transformacion
resulta primordial conocer si el cardcter terminal o interno del
grupo alquino, y si la sustitucion sobre el nitrogeno amidico,
son realmente aspectos relevantes para el éxito de la reaccion.
La respuesta al primer aspecto mencionado es facil: es conocido
que los alquinos terminales reaccionan en presencia de PIFA
para rendir S-hidroxicetonas a través de la formacion de una sal
de alquinilyodonio.?? Ademés, en el curso de nuestras investiga-
ciones se evidencio que el grupo que ubiquemos en la posicion
terminal del triple enlace habrd de dotar a éste de un marcado
caracter nucleofilo (grupos desactivantes impiden la reaccion)
al tiempo que posibilite la deslocalizacion del déficit de carga
que se va a generar una vez que se establezca la conexion con
el grupo amido (véase 28). En segundo lugar, y para nuestra
satisfaccion, vimos como la naturaleza del sustituyente a inser-
tar sobre el 4tomo de nitréogeno, necesario por otra parte para
que la reaccion transcurra de modo sintéticamente util, puede
ser altamente variable. Grupos arilo (no desactivados), alquilo,
alilo, bencilo, o grupos que incluyan funcionalidad adicional
(vide infra) son validos para la construccion del heterociclo
pirrolidinico buscado. Liberados, pues, de esa restriccion se nos
abre una puerta tremendamente atractiva para que los produc-
tos 30 de esta reaccion sean, a su vez, materiales de partida para
su elaboracion hacia heterociclos pirrolidinicos mas complejos.

En estos parrafos finales vamos a desarrollar esta idea
mostrando como de la seleccion adecuada del sustituyente
amidico y del sustituyente sobre la posicion terminal del triple
enlace surge una estrategia flexible y potente para la cons-
truccién de diferentes heterociclos pirrolidinicos.!® La rutina
general sigue las pautas marcadas en el Esquema 9. Asi, sobre

* ©
[ X ® LN T N
S X
| 5z [ 2z ¥we
_1) amidacion _ RHN PN Z =
—-Z
2) Sonogashira o 32 | P 'T' 'T'
O L T o
arilo, alquilo, bencilo |1) PIFA, TFEA, 0 °C Ph\/\;( ' '
alllo homoalilo, otros 2) KoCO;3 (ac)
(46 ejemplos) 2N EOEN &
= arilo, alquenilo X
Ph S
HETEROCICLOS . 0" 1/ ., e J@ j@
PIRROLIDINICOS =~ —
R 0 \/)fi ChzHN osarn

Esquema 9. Preparacion de intermedios sintéticos pirrolidinicos 33.
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Explorando nuevas aplicaciones del reactivo de yodo hipervalente PIFA...

CbzHN PIRAZINONAS PIRROLODIAZEPINAS
P 0 f
N
N Hp, Pd/C s N CbzHN Hp, Pd/C
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Esquema 10. Aplicaciones sintéticas de la reaccion de amidacion intramolecular de alquinos en la obtencion de derivados pirrolidinicos.

el acido 4-pentinoico (31) de partida insertaremos en primer
lugar el sustituyente amidico de nuestra eleccioén para, en una
segunda etapa, acoplar un resto arilico o alquenilico a través de
una reaccion de Sonogashira (formacion de 32). Ensamblados
todos los componentes necesarios, aplicaremos sobre ellos las
condiciones de ciclacion habituales (PIFA, TFEA, 0 °C) que
rendiran el sistema pirrolidinico 33. A partir de aqui, cada tipo
de sustrato va a ser sometido a una ruta sintética particular
adecuada a cada fin propuesto (véase Esquema 10).

Los derivados 34, 36, 38 y 40 portan un resto nitrogena-
do (nitro o amino protegido) en la posicion adecuada para
que, sometidos a condiciones de hidrogenacion catalitica,
evolucionen a los correspondientes productos a través de un
proceso de aminacion reductiva. Esta estrategia nos ha posi-
bilitado la obtencion, por una parte, de un conjunto de pira-
zinonas 1-aril sustituidas 35 con rendimientos variables pero
completo diastereocontrol. Se trata éste de un tipo de derivado
que porta el esqueleto basico de farmacos reconocidos por
sus propiedades nootropicas (fortalecedoras de la memoria),
como el piracetam, oxiracetam o unifiram, por ejemplo.?*
Por otra parte, y bajo esas mismas condiciones de reaccion,
se ha preparado un conjunto de derivados pirrolodiazepinicos
37, 39 y 41 con rendimientos y valores de diastereocontrol
que van de moderados a excelentes. Tal vez merezca ser
destacado el hecho de que la fusién de anillos presente en
los derivados benzol[f]pirrolo[1,2-a][1,4]diazepindnicos 39
es extremadamente poco comiin en comparacion con sus iso-
meros 41, para cuya preparacion el empleo del catalizador de
Adams (PtO,) result6 ser esencial frente a otras alternativas.

La presente estrategia sintética ha posibilitado asimismo
abrir una nueva via para construir esqueletos indolizidinicos
polihidroxilados, una via que no parte, como suele ser mucho
mas habitual, del chiral pool de carbohidratos. Estas indo-
lizidinas han sido objeto de numerosos estudios sintéticos y
farmacoldgicos, principalmente por su reconocida acciéon como
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inhibidores de glicosidasas.”> Asi, el derivado 5-alquenoil-N-
alilpirrolidinico 42 fue sometido a reduccidn diastereocontrolada
con el reactivo estéricamente exigente L-selectride para que el
derivado 43 resultante sea transformado en el biciclo 44 aplican-
do sobre ¢l condiciones de metatesis de olefinas con cierre de
anillo. La estereoquimica del grupo hidroxilo en este derivado
dirige, en Ultima instancia, la incorporacion diastereocontrolada
de los grupos hidroxilo en las posiciones 6 y 7 del derivado 45
cuando aplicamos condiciones Upjohn para su dihidroxilacion.

Mas recientemente hemos abierto una nueva via para el
acceso a estructuras pirrolo[1,2-b]isoquinolinicas 10-aril sus-
tituidas 48 basada, nuevamente, en la construccion preliminar
de sustratos 5-aroil-N-bencilpirrolidinicos del tipo 46.2° Esta
breve secuencia se basa en la reduccion de su grupo ceto, de
modo no diastereocontrolado (NaBH,) y, alternativamente,
con diastereocontrol (L-selectride), para rendir el derivado
hidroxilado 47 que, sometido a diferentes condiciones acidas
de ciclacion, dio lugar a los derivados deseados a través de
un proceso de tipo Friedel-Crafts. Para toda la serie de deri-
vados 48 preparada, el empleo de AICI, a reflujo de CH,CI,
condujo, en términos generales, a los mejores resultados. Es
de destacar que el diastereocontrol en esta ultima reaccion fue
practicamente completo e independiente de la mezcla diaste-
reomérica (o pura) del sustrato 47. Ello nos permite proponer
que tal ciclacion ocurre a través de un proceso Sy 1 por deshi-
dratacion y subsecuente reaccién del grupo arénico (Ar') con
el intermedio carbocationico bencilico generado.

Conclusiones

El abanico de procedimientos disponibles para la prepa-
racion del sistema pirrolidinico se ve ahora ampliado por el
descubrimiento y desarrollo de las reacciones de amidacion de
olefinas y alquinos promovidas por el reactivo de yodo hiperva-
lente PIFA. El atractivo de esta metodologia es doble: por una
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parte no requiere de reactivos o catalizadores metalicos para su
ejecucion, con los beneficios de indole econdémico y medioam-
biental que ello comporta, y, por otra parte, la adaptabilidad
del procedimiento a un amplio conjunto de sustratos de partida
multifuncionales posibilita una alta versatilidad estructural en
los productos poliheterociclicos a los que conseguimos acceder.
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Regioselectividad en fullerenos, una vision computacional
Marcel Swart, Silvia Osuna, Marc Garcia-Borras, Josep M. Luis y Miquel Sola

Resumen: Los fullerenos son moléculas apasionantes que poseen una gran variedad de interesantes propiedades que les auguran futuras y pro-
metedoras aplicaciones en el campo de la (bio)medicina y la nanotecnologia. Sin embargo, todavia hay muchos aspectos de estos compuestos
por descifrar como por ejemplo la reactividad de estas moléculas y el efecto sobre ella de metales encapsulados en su interior. En algunos casos
la reactividad de estos sistemas es dificil de describir y determinar mediante tinicamente experimentos, por lo que existe mucho interés en su
descripcion y simulacion utilizando las herramientas que la quimica cuantica nos proporciona. Aqui describimos brevemente los resultados
obtenidos en los tltimos cinco afos en nuestro grupo de investigacion y su futuro impacto.

Palabras clave: endofullerenos, quimica teorica, reactividad, estado de transicion, clusteres metalicos.

Abstract: Fullerenes are wonderful molecules that exhibit a wealth of interesting properties, which promises a major role for this family in
the future in the (bio)medicine and nanotechnology fields. However, there are still many unknowns such as for instance the reactivity of
these molecules and how this is affected by metals. These aspects are difficult to apprehend by experiments alone, for which reason there is a
widespread interest in the description and simulation of them by theoretical chemistry. Here we briefly describe our results from the past five
years and their future impact.

Keywords: endofullerenes, theoretical chemistry, reactivity, transition state, metal clusters.

Introduccion

A dia de hoy, atn existen muchas incognitas sobre los
fullerenos, y una de ellas estd relacionada con su propio
nombre. El origen de la denominacion (en inglés) proviene
de la semejanza entre la primera molécula descubierta, el Cg,
y las clpulas geodésicas disefiadas por el famoso arquitecto
Richard Buckminster Fuller. Aunque ya han pasado mas de
25 anos desde el descubrimiento del C60,1 la Real Academia
Espafiola todavia no ha decidido coémo denominarlo correcta-
mente: fullereno, fulereno o incluso fulareno son tres posibles
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opciones. El problema surge ya que el término mas parecido
a la pronunciacion en inglés seria fulereno, pero de este modo
se pierde el homenaje al sefior Buckminster Fuller. De ahora
en adelante en este articulo usaremos la terminologia de fulle-
reno para referirnos a estas fascinantes moléculas.

El descubrimiento de la primera molécula de la familia
de fullerenos tuvo lugar en el afio 1985' en el laboratorio del
profesor Smalley (Rice University, EEUU). Juntamente con
el profesor Kroto, de visita en su laboratorio, Smalley y Curl
estaban intentando simular las condiciones de las estrellas
gigantes rojas, cuando encontraron en el espectro de masas
dos picos inesperados. A raiz de esta observacion, los estudios
posteriores mostraron que estos dos picos correspondian a
moléculas con 60 y 70 atomos de carbono, respectivamente.
Ademas, resultd que la molécula de 60 carbonos tenia la
forma de una pelota de futbol (Figura 1), y por este motivo,
el C¢, también tiene otros dos apodos adicionales, buckyball
(en inglés) o futboleno.

Figura 1. Estructura del futboleno, C,.

© 2012 Real Sociedad Espaiola de Quimica



12

El futboleno posee una simetria muy alta (icosaédri-
ca), cosa que implica que solamente existan dos tipos de
enlaces no equivalentes: (i) los enlaces situados entre un
pentagono y un hexagono, llamados enlaces de tipo [5,6],
y (ii) los enlaces situados entre dos hexagonos, llamados
enlaces de tipo [6,6]. Las distancias C—C de estos dos
tipos de enlaces son bastantes diferentes: 1,40 A para los
enlaces [6,6],y 1,45 A para los [5,6]. Tal y como describi-
mos mas adelante, esta diferencia afectara a la reactividad
de esos enlaces.

Regla de los pentagonos aislados

Existen reglas para describir la estructura de los fullere-
nos y predecir su estabilidad, la mayoria de ellas relaciona-
das con la posicion de los pentdgonos en la molécula. Casi
todos los fullerenos contienen 12 pentagonos y la distribu-
cion de éstos sobre la superficie del fullereno es lo que deter-
mina la estabilidad de sus diferentes isomeros. La presencia
de dos pentagonos adyacentes en la estructura (Figura 2,
izquierda) provoca una desestabilizacion de la molécula vy,
por este motivo, los isdbmeros mas estables de un fullereno
no contienen pentagonos con dicha unioén. Existe una regla
que establece este principio, conocida como la “regla de los
pentagonos aislados” (IPR por su abreviaciéon en inglés).?
La regla IPR establece que para un determinado numero de
atomos de carbono, el isomero del fullereno mas estable es
el que no posee pentagonos adyacentes. El fullereno mas
pequeno con todos los pentagonos aislados es precisamente
el futboleno C,.

Figura 2. Estructura del C, (con simetria D). Izquierda, unidad de
dos pentagonos unidos. Derecha, diferentes tipos de enlace: en negro
enlaces de tipo [5,5], en rojo y gris enlaces de tipo [5,6] y en viole-
ta enlaces de tipo [6,6].

En los ultimos afios, el numero de estructuras caracteri-
zadas que contienen pentagonos adyacentes ha aumentado
considerablemente, convirtiendo la regla IPR en una suge-
rencia mas que una regla. Todos los fullerenos mas pequefios
que el C, y algunos fullerenos que contienen metales en su
interior (en la siguiente seccion se discutirda mas sobre ese
tema) suelen no seguir la regla IPR. Como consecuencia del
no cumplimiento de esta regla, existe también otro tipo de
enlace, los enlaces de tipo [5,5] (Figura 2, derecha). En gene-
ral podemos encontrar siete tipos de enlaces diferentes:? tres
de tipo [6,6], tres de tipo [5,6] y uno de tipo [5,5] (Figura 3).
Cabe destacar que los enlaces [5,6] del C, son de tipo D, y
los enlaces [6,6] de tipo A.

© 2012 Real Sociedad Espainola de Quimica

WWW.Iseq.org

Marcel Swart et al.

Fullerenos endoédricos

Poco después del descubrimiento del fitholeno se planted la
posibilidad de poder incluir algiin a&tomo o molécula en el inte-
rior de la caja basandose en la forma y el gran espacio interior
vacio que posee la molécula.!* En el caso del Cy, la distancia
entre los dos extremos es de unos 6,5 A. Restando dos veces el
radio de van der Waals por carbono (1,7 A%), quedaria espacio
suficiente para poder insertar 4tomos en el interior. Esta hipo-
tesis se consiguid llevar a la practica, primero insertando un
atomo de lantano® y posteriormente con dtomos de gases nobles
(He, Ne).> También se consiguieron insertar dos atomos de helio
0 nedn,® y mas recientemente se han podido realizar “opera-
ciones quirtrgicas moleculares”.” Este {iltimo caso consiste en
hacer un pequefio hueco en la superficie del fullereno para poder
insertar a&tomos en el interior, y una vez éstos estan dentro, cerrar
la caja de nuevo. Todos estos fullerenos que contienen atomos
en su interior son conocidos como fullerenos endoédricos.

Los fullerenos endoédricos mas conocidos y abundantes
son los que contienen en su interior un clister metalico de
formula M;N (nitruro trimetélico), con metales tales como
escandio, itrio, lutecio, gadolinio, disprosio, etc. De hecho,
el tercer fullereno mds abundante es el Sc,N@C,, (en esta
notacion la arroba indica que el cluster Sc;N esta en el inte-
rior de la caja Cg). Otros clisteres metélicos que se pueden
encontrar en el interior del esqueleto de un fullereno son car-
buros (por ejemplo Ti,C,), 6xidos (Sc,0, y Sc¢,0,) o sulfuros
(Sc,S). De todos ellos, tal y como hemos mencionado, los
mas abundantes son los nitruros trimetalicos, que formalmen-
te transfieren seis electrones a la caja fullerénica.

| enlace [6,6] enlace [6,6] enlace [6,6] |
tipo A (Piracileno) tipo B tipo C (Pireno)

| enlace [5,6] enlace [5,6] enlace [5,6] |
tipo D (Coranuleno) tipo F tipo G

| enlace [5,5]

ose

tipo E (Pentaleno)

Figura 3. Siete tipos de enlaces diferentes que podemos encontrar en
la estructura de los fullerenos.

Transferencia de carga

La distribucion de la densidad electronica del fullereno
endoédrico depende de los atomos alojados en su interior.
Por ejemplo, en el caso del cluster metalico Sc,N existe
(formalmente) una transferencia de seis electrones desde el
claster hacia el fullereno. Esto ocurre porque los tres orbitales
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ocupados mas altos en energia del clister tienen una energia
mas alta que los tres orbitales vacantes mas bajos del fullereno.
El nimero de electrones transferidos formalmente se describe
desde el punto de vista de un modelo idnico, en el cual el
escandio tiene una carga +3 y el nitrogeno —3. En el caso de
otros clusteres, el numero de electrones transferidos puede
ser también de seis (como es el caso del Ti,C,) o diferente,
como es el caso del Sc,O con cuatro electrones transferidos
formalmente. En 2005 el grupo del profesor Poblet publicd
un articulo® donde se demostraba que la diferencia de energias
LUMO+3:LUMO+4 (LUMO, orbital molecular no ocupado
mas bajo en energia) determina si la encapsulacion de un clts-
ter (que transfiera seis electrones) en el interior de un isdémero
concreto del fullereno es posible. Esta diferencia (o gap) entre
dichos orbitales esta correlacionada con el numero de electro-
nes transferidos formalmente y tiene que ser alrededor de 1 eV
para que sea posible la encapsulacion del cluster metalico.

Aplicaciones de los fullerenos y sus derivados

Los fullerenos y los endofullerenos metalicos (EFM)
son materiales prometedores con un elevado nimero de
aplicaciones potenciales, relacionadas con el magnetismo,
la superconductividad, y las propiedades Opticas no lineales
(NLO).? Ademas, la estructura de carbono relativamente iner-
te de los EFMs hace que estos compuestos sean ideales para
aplicaciones médicas como su uso como huéspedes de metales
radioactivos para su utilizacion en medicina nuclear,'® 0 como
agentes de contraste para obtener buenas imagenes mediante
resonancia magnética nuclear.'' También pueden formar parte
de electroaceptores en parejas electrodador-electroaceptor en
materiales fotovoltaicos que se utilizarian en sistemas de con-
version y almacenamiento de energia solar.!” En este campo,
tenemos que destacar la labor y contribucion del grupo del
profesor Nazario Martin, que en los Gltimos afios ha desarro-
llado diferentes sistemas basados en derivados de fullerenos y
endofullerenos con prometedoras aplicaciones en el campo de
la electronica y la energia fotovoltaica, como por ejemplo, su
uso como celdas solares organicas. '3

Se ha sugerido, también, su uso en las futuras computa-
doras cuanticas para almacenar informacion.'* Finalmente,
mencionar que en algunos casos se han utilizado como sondas
para poder seguir las reacciones de las cajas fullerénicas a
través de las senales de los espectros de resonancia paramag-
nética electronica.'’

La funcionalizacion de los endofullerenos es un campo
de investigacion muy importante para la sintesis de nuevos
materiales con propiedades disefiadas y optimizadas para una
determinada funcion. En el afio 1995, Akasaka y colaborado-
res publicaron la primera funcionalizacion de un endofulle-
reno, el La@Cs,, que conducia a un aducto exoédrico (sobre
la superficie exterior).'® Desde entonces, se han publicado un
gran niimero de reacciones que involucran endofullerenos.!”
Es de esperar que en algunos casos la funcionalizacion de los
EFMs lleve a un aumento de la densidad 7-electrénica de la
caja, y consecuentemente, a propiedades NLO mas intensas,
por ejemplo. Ademas, para poder aplicar los EFMs en el
campo de la medicina es necesario que éstos sean solubles
en agua, y una estrategia es funcionalizarlos con grupos
polares solubles en agua como es el caso de los EMFs Gd@
C4[C(COOH),] y Gd@Cy,(OH),."8 Afadir también que las
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adiciones reversibles se han mostrado muy utiles para separar
mezclas de fullerenos y para la proteccion de los enlaces mas
reactivos.!® Hay que remarcar que la dindmica de los atomos
encapsulados puede verse modificada con la funcionalizacion
de la caja fullerénica.?”

Reactividad de los fullerenos

Es muy importante conocer exactamente cual es el com-
portamiento y la reactividad de los fullerenos si nuestra meta
es su futura aplicacion en los campos de la nanotecnologia y
la (bio)medicina. Esto es especialmente importante para su
posible uso en animales y seres humanos como agentes de
contraste en resonancias MRI (con gadolinio), por ejemplo.
El conocimiento de la reactividad de los fullerenos, y espe-
cialmente el de los fullerenos endoédricos, es por lo tanto, un
desafio aun vigente y muy importante a dia de hoy.

Inicialmente, se desconocia cual era el efecto de los
atomos metalicos del interior sobre la reactividad exoédrica
de los fullerenos. En el caso del clister metdlico Sc;N por
ejemplo, a causa de su transferencia formal de carga, existian
dos posibilidades. La primera hipétesis era que la reactividad
aumentase debido a que la presencia de atomos dentro de la
caja provocaran un incremento en la tension de los enlaces
entre los diferentes atomos de carbono de la caja. Sin embar-
g0, una segunda opcion era que la reactividad del fullereno
disminuyera debido a que la transferencia de carga provocase
una reduccion considerable de la afinidad electronica de la
caja. Antes de nuestros estudios completos sobre la reactivi-
dad de un fullereno endoédrico y su equivalente caja de car-
bono vacia, sdlo existian meras predicciones sobre este tema.

Resultados

Reactividad del Sc,N@D,,—C,

El caso del endofullereno Sc,N@C; es especial porque el
clister metélico Sc;N no puede moverse libremente dentro de
la caja (a diferencia del Cy; donde si puede hacerlo, ver a con-
tinuacion). Esto implica que tiene 13 enlaces no equivalentes:
siete enlaces [6,6] y seis enlaces [5,6] (este isomero cumple la
regla IPR y por lo tanto no contiene enlaces de tipo [5,5]). En
la Figura 4 estan representados estos 13 enlaces, los de tipo
[6,6] con numeros y los de tipo [5,6] con letras.

Figura 4. Enlaces no equivalentes del fullereno endoédrico M;N@
Dy, ~Coq
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Nuestro trabajo?! fue el primero que estudid todos los
aspectos de la reactividad de un fullereno endoédrico tanto
desde el punto de vista cinético como del termodinamico, y
para todos los enlaces no equivalentes. Sobre el fullereno C,q
y su derivado endoédrico, el Sc;N@C,,, y mediante cilcu-
los de quimica cuantica al nivel computacional BP86/TZP//
BP86/DZP estudiamos la reaccion de cicloadicion Diels-Alder
entre los mencionados fullerenos y el s-cis-1,3-butadieno.
Utilizamos el programa ADF?? para calcular las energias y
QUILD? para obtener las geometrias; el programa QUILD es
muy util para buscar los estados de transicion dado que usa una
matriz hessiana con la curvatura correcta (s6lo una frecuencia
imaginaria que ademds corresponde a la reaccion de interés®).

Las barreras de la reaccion sobre todos los enlaces no
equivalentes para el caso del fullereno libre (X=©) y con Sc;N
en su interior se presentan en la Tabla 1, asi como los valores
promedio para los enlaces [6,6] y los enlaces [5,6]. Tanto para
el fullereno libre como para el fullereno endoédrico existe una
preferencia por los enlaces [5,6], aunque en el segundo caso
la diferencia es mas grande. Mas importante que eso es que
encontramos un cambio radical en la regioselectividad de la
reaccion: los enlaces mas reactivos del C.¢ (1'y b) pasan a estar
muy desactivados en el Sc;N@C,, en el que los enlaces 6 'y d
pasan a ser los mas reactivos. También cabe destacar que las
barreras aumentan considerablemente desde 12 kcal-mol™! en
el caso del C,¢ hasta 19 kcal-mol™ para el Sc,;N@C,;. Ademis,
tenemos que tener presente que a este nivel de calculo, la barrera
de la reaccion Diels-Alder entre el butadieno y el etileno tiene
un valor de 18 kcal-mol™!. Por lo tanto, el fullereno libre es
bastante mas reactivo que la reaccion entre butadieno y etileno,
aunque la reactividad del fullereno endoédrico es parecida.

Tabla 1. Barreras® de la reaccion de cicloadicion Diels-Alder entre
(X@)C.q y el s-cis-1,3-butadieno.

X=0 X=S¢,;N X=Y,N X=Ti,C, X=Xe,
enlaces [6,6]
1 12,2 23,8 20,1 23,6 12,1
2 30,2 27,1 27,0 26,8 28,8
3 21,7 28,9 27,1 18,2" 21,9
4 14,8 20,0 21,1 29,6 14,3
5 14,4 27,6 30,2 20,6 18,2
6 17,2 18,5 18,3 27,0 19,8
7 13,5 20,1 20,6 27,5 11,4"
Prmd® 17,8 24,3 24,5 24,2 18,4
enlaces [5,6]
a 17,2 21,5 23,0 21,4 18,0
b 12,5 20,7 23,1 26,5 13,0"
c 16,7 20,1 22,5 17,4 17,3
d 22,1 19,7* 17,1* 22,6 22,5
e 15,3 22,3 17,2 20,5 14,9
f 18,0 21,5 21,9 19,3 20,2
Prmd® 17,0 21,0 20,4 21,7 17,7
Ref. 21 21 24 25 26

“energias en kcal -mol !, obtenidas a nivel BP86/TZP//BP86/DZP; * enlaces con la
barrera més baja; © valor promedio
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Una vez obtenidos todos los resultados de la reactividad de
estos dos fullerenos, pudimos compararlos con las prediccio-
nes hechas anteriormente para intentar encontrar si existe algu-
na propiedad que permita predecir dicha reactividad. Nos fija-
mos en las distancias entre los atomos de los enlaces, angulos
de piramidalizacion y la forma de los orbitales moleculares no
ocupados (LUMOs). En general, se considera que un enlace es
mas reactivo cuanto menor es su distancia, mayor la piramida-
lizacion de los atomos de carbono implicados en el enlace, y
si existe algin LUMO con la forma adecuada (antienlazante)
para interaccionar con el HOMO del dieno centrado en dicho
enlace. Desafortunadamente, ninguno de los tres criterios es
capaz de predecir la reactividad de los diferentes enlaces. Solo
una combinacion de un enlace bastante corto, con angulos de
piramidalizacion altos y una participacion en los LUMOs con
la forma adecuada indica la posibilidad de tener un enlace
reactivo, aunque sin llegar a mostrar una correlacion clara,
por lo cual es necesario realizar calculos teoricos para obtener
resultados fiables.

Reactividad del Y,N@D,,—C.,

A continuacién, estudiamos2* el efecto del metal sobre
la reactividad en mas profundidad, cambiando el Sc;N por
Y,;N. Los dtomos de itrio tienen un tamafio més grande que
los de escandio, y por esta razén era de esperar un posible
cambio en la reactividad. Aunque fijandonos en los valores
promedio (Tabla 1) parece que la reactividad del Sc;Ny Y,;N
es similar, la regioselectividad varia de forma remarcable
dado que ahora es el enlace d el que esta mas favorecido (ver
Tabla 1). La barrera més baja para los enlaces del Y,;N@C,
es 1,4 kcal-mol™' menor que para el Sc;N@C.,. Ademas, el
enlace mas reactivo (d) tiene una distancia C—C muy larga
siendo, de hecho, uno de los enlaces mas largos de toda la
estructura. Este es el primer ejemplo que conocemos donde
la reaccion de cicloadicion se produce preferentemente sobre
uno de los enlaces mas largos del fullereno.

Aunque en el caso del Sc;N@C; el efecto de disminucion
de la afinidad electronica (por la transferencia formal de seis
electrones) era mas importante que el efecto estérico, cuando
se encapsula el cluster de itrio en el interior del C,q el efecto
estérico juega un papel fundamental. La razon principal para
entender porque el enlace d es més reactivo®* esté relaciona-
da con la posicion de los itrios en el interior de la caja. En
el endofullereno Y,;N@C,, uno de los itrios estda muy cerca
del enlace d induciendo una tension significativa sobre los
carbonos de este enlace. De hecho, debido a esta tension, el
clister metalico no posee una conformacion plana como en
el caso del Sc;N sino que pasa a estar piramidalizado. Una
de las maneras que tiene el sistema para aliviar dicha tension
es dando lugar a la reaccion tiene lugar sobre este enlace d,
que se abre, generando mas espacio para alojar y dejar relajar
el cluster metalico. Este relajamiento del cluster hace que el
enlace mas reactivo sea uno de los mas largos, el enlace d.

Reactividad del Ti,C,@D,,-C.,

Desde el descubrimiento de los fullerenos con carburos
metalicos en su interior se especul6 sobre su estructura real. Por
ejemplo, con espectrometria de masas detectaban 86 carbonos
y 2 escandios,?” por lo que inicialmente determinaron que el
fullereno sintetizado correspondia a la estructura Sc,@Cq.
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Sin embargo, un estudio posterior’® demostré claramente que,
de hecho, el compuesto obtenido era un carburo de escandio,
de formula Sc,C,@C,,. Lo mismo ocurri6 con el fullereno
Ti,@Cy,, que a posteriori result6 ser un carburo de formula
Ti,C,@C,¢.?’ La conformacién del claster Ti,C, dentro de la
caja C,¢ no era conocida, asi como tampoco su reactividad.

En nuestro estudio? del fullereno C,¢ con el carburo de
titanio en su interior, empezamos centrandonos en la estruc-
tura. Probamos diferentes conformaciones y orientaciones del
carburo y la mas estable correspondia a aquella con el cluster
situado en vertical (ver Figura 5). Dado que la orientacion del
cluster (vertical) es significativamente diferente en este caso
respecto a los clusteres del nitruro trimetalico (horizontal), se
podia esperar un efecto diferencial sobre la reactividad y selec-
tividad. La posicion de los titanios, mds cerca de otros enlaces,
conlleva un cambio en la regioselectividad de la reaccion (ver
Tabla 1). En este caso, son los enlaces 3 y ¢ los mas reactivos,
con unas barreras parecidas a las descritas para los enlaces mas
reactivos de los fullerenos M;N@C,¢ (M = Sc, Y).

Figura 5. Representacion superpuesta de los endofullerenos Ti,C,@Cq
(caja amarilla y claster vertical en azul) y Sc;N@C (caja gris y clister
horizontal en violeta).

Reactividad del Ng @C, y Xe,@D,,—C.,

Ademas de estudiar el fullereno C,, también investiga-
mos la reactividad del futboleno (Cy;). Nuestra investigacion
fue motivada por un estudio previo del profesor Frenking,>
donde se demostraba que existe un enlace covalente entre dos
xenones cuando estos estdn dentro de la caja del C,. Frenking
solo estudio los endofullerenos Ng @Cy,, pero la reactividad
de esas moléculas era una incognita. Por este motivo nos
planteamos el estudio de su reactividad,’! de nuevo a través
de la reaccion Diels-Alder y con el s-cis-1,3-butadieno, tanto
para los sistemas con un atomo de gas noble dentro (Ng: helio,
neon, argén, kriptén y xenén) como con dos atomos (Ng,).
Comparado con el fullereno vacio, la encapsulacion de solo
un atomo Ng no afecta a la reactividad ni tampoco a la selecti-
vidad de la reaccion: hay una clara preferencia por los enlaces
[6,6] (la barrera de reaccion es de 13 kcal -mol~!, mientras que
para los enlaces [5,6] es de 21 kcal-mol!). La presencia de
un atomo de gas noble modifica dichas barreras entre 0,2 y
0,7 kcal -mol .
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La situacion cambia drasticamente cuando tenemos dos
atomos de gas noble dentro de la caja (ver Tabla 2). Con los
elementos mas ligeros (He,, Ne,) el efecto es minimo, pero
a partir del argon las barreras se reducen considerablemente.
Finalmente, con dos xenones dentro (Xe,@C), las barreras
bajan tanto que casi ya no existen (4-6 kcal-mol! para los
enlaces mas reactivos).

Tabla 2. Barreras® de la reaccion de cicloadicion Diels-Alder entre
X@Cyq, y el s-cis-1,3-butadieno.

X=He, X=Ne, X=Ar, X=Kr, X=Xe,

enlaces [6,6]

1 12,8 11,9 8,4 6,2 4,9
2 13,1 11,8 8,5 6,1 3,8
3 13,1 13,0 12,2 11,7 11,3
Prmd® 13,0 12,2 9,7 8,0 6,7
enlaces [5,6]

a 21,4 20,2 15,6 12,5 5,7
b 21,5 21,3 15,7 12,6 5,6
c 20,4 20,0 19,2 18,7 14,7
d 21,5 21,4 20,1 19,6 8,1
e 20,4 20,0 14,9 11,9 6,1
f 20,4 20,1 19,4 21,5 16,4
Prmd® 20,9 20,5 17,5 16,1 9,4

“energias en kcal - mol ™!, obtenidas a nivel BP86/TZP//BP86/DZP;3! los valores
para el fullereno libre son 12,7 [6,6] y 21,0 [5,6] kcal-mol™!; ® valor promedio.

Ademas, aunque existe una preferencia por los enlaces
[6,6] para el resto de gases nobles, en el caso de Xe,@C, ya
no encontramos una preferencia tan clara: los enlaces [6,6]
como los [5,6] son igualmente muy reactivos. Esto es debido
a la tension sobre la caja que produce la presencia de dos
atomos de xenoén: una vez el sistema ha reaccionado con el
butadieno, el enlace atacado se abre y los atomos de xenon
disponen de mas espacio en el interior de la cavidad.

Dada la gran tension que produce la presencia de dos ato-
mos de xenon en el interior del fullereno C,, quisimos inves-
tigar qué ocurre con fullerenos mas grandes. Curiosamente,
con un fullereno bastante mas grande (C,q), todavia existe
este efecto debido a la presencia de los xenones (ver las
barreras de la reaccion Diels-Alder en la Tabla 1). Muchos
enlaces no se ven afectados (en comparacion con el C libre),
pero otros muestran unas barreras 2-3 kcal -mol~! mas bajas
0 més altas.?6

Reactividad del M,N@D,,-C,, y M;N@1,-Cq,

Como ya se ha mencionado anteriormente, el tercer fulle-
reno mas abundante es el Sc;N@C,,, donde el clister metéli-
co puede moverse libremente dentro de la caja.3? Existen dos
isomeros mayoritarios para los endofullerenos derivados del
Cq» uno con simetria icosaédrica (/,) y otro con simetria Ds,.
Ambos isémeros pueden alojar diferentes clusteres metalicos
en su interior, por ejemplo Sc,N, Y;N, Sc,YN, ScY,N, o Lu;N
entre otros muchos. Para conocer la reactividad de estos endo-
fullerenos y ver cual es el efecto de la libre rotacion del cluster
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metalico sobre ésta, analizamos?? la reactividad de los dos is6-
meros en colaboracion con el grupo del profesor Poblet (URYV,
Tarragona). Estudiamos los casos de los clusteres de Sc,N,
Lu;N y Gd;N, y determinamos la cinética y termodindmica
de la adicion Diels-Alder del s-cis-1,3-butadieno sobre todos
enlaces no equivalentes de las dos cajas isoméricas /,—Cy,
y Dy,—Cy,, teniendo en cuenta diferentes orientaciones de los
clusteres. Se trataba de un desafio muy grande desde un punto
de vista de esfuerzo computacional, por lo que requerimos
el uso de las maquinas de supercomputacion del Barcelona
Supercomputing Center (BSC-CNS) y de la Red Espanola
de Supercomputacion (RES), asi como las del Centro de
Servicios Cientificos y Académicos de Cataluiia (CESCA).

Tal y como se observa en el caso del M;N@C, €l siste-
ma es mucho menos reactivo cuando hay un clister metalico
en el interior del fullereno (ver Figura 6). Las barreras de acti-
vacién incrementan entre 5y 15 kcal-mol™' cuando tenemos
el Sc;N en el interior del Cg,. La regioselectividad de la reac-
cion no varia en el caso del isémero /, al introducir el clister.
Sin embargo, el efecto del metal sobre la regioselectividad
de la reaccion es mas importante en el caso del isomero D,
También se observan ligeras diferencias entre los sistemas
que contienen los clusteres de Sc;N, Lu;N y Gd;N.%

25,0

20,0

15,0

10,0

Barreras de Activacion

5,0

0,0

Figura 6. Barreras de activacion (kcal-mol™!) para la cicloadicion
Diels-Alder entre los isdmeros I, y Dy, del C, y sus derivados endo-
fullerénicos y el s-cis-1,3-butadieno.

Reactividad y RMN del Se,N@D.,—Cq,

Durante el estudio de reactividad del sistema M;N@
D,,~C,, nos encontramos con una contradiccion con los
datos experimentales publicados, que indicaban que el enla-
ce [6,6] de tipo A era el més reactivo.>* En contra, nuestros
resultados tedricos demostraban que este tipo de enlaces no
eran muy reactivos [comparar las barreras en rojo de los
enlaces 5 (piracilénico) y b en la Figura 6]. Pero una de
las diferencias entre el estudio experimental y el nuestro era
que nosotros estudidbamos la reaccion Diels-Alder®3 mien-
tras que ellos la reaccion de Prato (1,3-dipolar).>* Aunque
normalmente estas reacciones ofrecen regioselectividades y
reactividades muy similares,?® podria darse el caso de que
éste fuera el primer estudio donde existieran diferencias sig-
nificativas. Por este motivo, decidimos estudiar también la
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reaccion de Prato para el caso del Sc;N@D,,—Cy,,*® encon-
trando de nuevo las mismas tendencias: el enlace [6,6] de
tipo A (5) quedaba muy desactivado, mientras que el enlace
[5,6] b era el mas reactivo. Para resolver la aparente con-
tradiccion con los datos experimentales realizamos calculos
de los parametros de RMN de los diferentes productos para
compararlos con los observados experimentalmente. En el
estudio experimental se obtuvo una sefial muy simétrica, que
se asignaba a un enlace simétrico (piracilénico). Aunque la
sefial correspondiente al producto del ataque sobre el enlace
5 era muy simétrica segin nuestros calculos, ésta estaba
demasiado desplazada para corresponderse con la sefial
observada experimentalmente. S6lo quedaba un candidato
que pudiera generar una sefial RMN como la experimental,
que era el producto que se obtiene por adicion al enlace b (el
mas reactivo seglin nuestros calculos). Por lo tanto, nuestros
estudios teoricos demostraron que en el articulo experimen-
tal la asignacion del producto obtenido y del enlace mas
reactivo era erronea.’¢

Modelo de la caja congelada

En todos los estudios presentados anteriormente hemos
visto que es muy importante tener en cuenta todos los enla-
ces presentes en un fullereno, dado que la regioselectividad
cambia a menudo cuando varia el claster en el interior de
una misma caja. Esto implica que el niimero de calculos
requeridos para el correcto estudio de la reactividad de estos
sistemas es alto, incrementando mucho el tiempo de célculo
necesario. Asi, en parte, se puede explicar el nimero reduci-
do de articulos computacionales que exploran la reactividad
de estos compuestos. Motivados por la gran utilidad de
estos estudios, propusimos el modelo de la caja congelada
(MCC).?” En principio, si queremos estudiar el efecto de la
insercion de otro cluster metalico, tenemos que obtener todos
los productos y todos los estados de transicion para todos los
enlaces. Pero gracias al nuevo modelo propuesto, pode-
mos hacer una primera selecciéon de los enlaces que seran
finalmente los mas favorables.

Para poder desarrollar dicho modelo nuevo, empezamos
analizando los resultados que ya teniamos de los estudios
anteriores y miramos si existia una correlacion entre las
barreras y las energias de reaccion. Resultd que dicha corre-
lacidn si existia, y nos permitié proponer el nuevo modelo de
la caja congelada.’” En este modelo se parte de las estructu-
ras de los productos optimizados para el caso del fullereno
libre. A continuacion se introduce el cluster metalico en el
interior y, sin reoptimizar las nuevas estructuras, mediante un
simple calculo de energia electronica se obtiene una primera
aproximacion para las energias de reaccién con un coste
computacional muy bajo. Esas energias aproximadas en
realidad correlacionan bien con las energias reales, y por lo
tanto podemos usarlas de manera eficiente para seleccionar
los productos mas reactivos (que también corresponderan
con aquellos que tienen las barreras de reaccion mas bajas).
Finalmente, solamente necesitamos reoptimizar y buscar los
estados de transicién para estos enlaces mas reactivos pre-
viamente seleccionados (ver Figura 7). Esta estrategia nos
permite un ahorro enorme del esfuerzo computacional en
términos de horas de célculo.
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Fullereno libre Fullereno endoédrico

reactivos
+

productos

Seleccionar
3-5 enlaces

Modelo de
Caja Congelada

MCC reactivos MCC Estados
4 de transicién (TS)
MCC productos

AE aproximada AE aproximada

Figura 7. Esquema del modelo de la caja congelada (MCC).

Por ejemplo, supongamos que un fullereno tiene 35 enla-
ces no equivalentes. Si no aplicamos el modelo propuesto,
tendriamos que buscar 35 productos de reaccion y 35 estados
de transicion diferentes. Sin embargo, aplicando el modelo
MCC, nos quedamos con los 3-5 enlaces mas reactivos a
partir de simples célculos puntuales de energia electronica y
solo para estos casos seleccionados buscamos los productos
y estados de transicion. En este ultimo caso, el esfuerzo com-
putacional es de solamente un 14% respecto al hecho de opti-
mizar completamente los productos y estados de transicién
para la adicion sobre todos los enlaces, asi que nos ahorramos
un 86% de tiempo de calculo gracias al uso del modelo de la
caja congelada.’”

Importancia de la dispersion

En cualquier estudio en el que se utiliza como herramienta
la quimica computacional, uno tiene que estar seguro de que
se estan usando métodos adecuados para el sistema en consi-
deracion. Por este motivo, hicimos una prueba sobre nuestros
primeros estudios para comprobar que el funcional DFT que
se utilizo era correcto. Aunque existian diferencias entre los
valores absolutos de las barreras de reaccion, las tendencias
para los diferentes enlaces no cambiaban. Ademas, en el caso
de la cicloadicién Diels-Alder entre el Cy y el ciclopentadie-
no también comparamos directamente los resultados tedricos
con los resultados experimentales disponibles. Nuestros
resultados con funcionales DFT estandar (BP86, B3LYP)
eran significativamente diferentes a los valores observados
experimentalmente. Por ejemplo, la barrera de reaccion era
demasiado alta mientras que la energia de reaccion calculada
era demasiado baja.

Es conocido que uno de los componentes de la ener-
gia de interaccidon que los funcionales DFT no describen
correctamente es la energia de dispersion. Para solucionar
este problema, en 2006 Grimme propuso®® afiadir una con-
tribucion empirica a la energia DFT total. Con este nuevo
término de energia de dispersion afadido, la superficie de
energia cambiaba drasticamente.?® Nuestros resultados a
nivel B3LYP-D (donde -D indica que se afiade la correc-
cion de la dispersion propuesta por Grimme) eran muy
satisfactorios: la barrera bajaba y la energia de reaccion
mejoraba (ver Figura 8).
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El efecto de la Dispersion: B3LYP/B3LYP-D
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Figura 8. Efecto de la dispersion sobre la superficie de energia para
la reaccion Diels-Alder entre el ciclopentadieno y el Cy,.

Asimismo, en otro estudio que realizamos el efecto de
la dispersion fue clave para entender qué estaba ocurriendo
experimentalmente durante la reaccion.** En la reaccion
de (retro-)Diels-Alder entre el ciclopentadieno (Cp) y el
(1,2,3,4,5-pentametilo)ciclopentadieno(Cp”)conLa@C, ~Cy,
se observa un gran cambio en la estabilidad de los productos.
La descomposicion del La@C, ~Cq,Cp hacia reactivos tiene
lugar a una velocidad un orden de magnitud mas rapida que la
del La@CZV—C&Cp*. Los autores de este estudio experimen-
tal justificaron erréneamente esta observacion basandose en
los efectos electronicos de los grupos metilos sobre el anillo
ciclopentadieno. Nuestros célculos, sin embargo, mostraron
que sin afiadir la correccion de la energia de dispersion no
existen diferencias entre la estabilidad de los productos Cp
y Cp”, y s6lo cuando afiadimos la correccién a la energia
debido a la dispersion aparece la diferencia en la reactividad
entre ambos compuestos. La estabilizacion del intermedio
debido a la energia de dispersion en el caso de Cp* provoca
que las barreras de Gibbs de las reacciones retro-Diels-Alder
y Diels-Alder sean parecidas y las dos reacciones puedan
entrar en competicion directa alcanzando un equilibro, lo que
explica la mayor estabilidad (tiempo de vida medio) del La@
C,,~Cg,Cp".# Por lo tanto, pudimos concluir que es impres-
cindible incluir los efectos de la energia de dispersion en los
calculos DFT para obtener resultados directamente compara-
bles con los experimentos.

Control electroquimico de la regioselectividad

Como ya se ha explicado anteriormente, los fullerenos
libres normalmente presentan una preferencia para reaccionar
a través de los enlaces de tipo [6,6], y en algunos casos al
pasar a sus derivados endoédricos esta preferencia se tuerce
hacia los enlaces de tipo [5,6]. Para entender mejor este cam-
bio en la reactividad y comprobar si se trata de un hecho espe-
cifico de la reaccion de Diels-Alder, nos propusimos estudiar
la reactividad del C,, mediante reacciones de cicloadicion
Diels-Alder, 1,3-dipolar y cicloadiciones de carbenos.*!
Ademds, para tratar de simular el efecto de encapsular un
cluster metalico en el interior de la caja de carbono (trans-
ferencia de hasta seis electrones), afiadimos sucesivamente
electrones al fullereno neutro hasta llegar al C,*, recalculan-
do el perfil de reaccion para cada caso.
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El cambio en la selectividad viene claramente determinado
por el niimero de electrones anadidos (ver Figura 9). En el caso
del fullereno neutro, las cicloadiciones muestran una clara prefe-
rencia por los enlaces [6,6] y cada vez que se anade un electron
al sistema, la diferencia entre las adiciones a los enlaces [6,6]
y [5,6] va disminuyendo hasta invertirse en el sistema Cg,>.4!
El cambio més grande lo encontramos en los enlaces [5,6], que
pasan de estar totalmente desactivados a ser muy reactivos.

Tal y como ya es conocido y era de esperar, los seis
electrones adicionales se colocan mayoritariamente sobre
los anillos pentagonales, cosa que provoca un aumento de
la aromaticidad de éstos (mas parecidos a un ciclopenta-
dienilo). Curiosamente, la aromaticidad de los hexagonos
disminuye al afiadir electrones, mientras que la de los penta-
gonos sube.*! Este incremento de la aromaticidad es lo que
controla finalmente la selectividad del proceso. Cuando se
produce la reaccion sobre un enlace de tipo [6,6] se pierde
la conjugacion « de dos hexagonos y dos pentagonos, mien-
tras que sobre un enlace [5,6] se pierde en tres hexagonos y
un pentagono. Asi pues, el hecho de que disminuya menos
la aromaticidad en el caso de la adicion sobre el enlace de
tipo [5,6] es lo que controla la selectividad en el sistema
hexaanionico. De esta manera, y asumiendo el modelo i6nico
propuesto en este estudio, podriamos afirmar que la reacti-
vidad y la selectividad de los fullerenos endoédricos podria
estar relacionada con la aromaticidad de los anillos presentes
en la estructura del fullereno.

Diels-Alder
a) Energias de Reaccion
-5
T
=}
g
E
<
m
<
*30 T T T T T 1
0 1 2 3 4 5 6
b) n°e
Cgo —MCI
0,014 -
0,013 4
0,012 4
0,011 A
0,010 4
0,009 4 .
— Anillo 5C
0,008 7 — Anillo 6C
0,007 T T T T T 1
0 1 2 3 4 5 6

Figura 9. Reactividad de los enlaces [6,6] y [5,6] en la reaccion de
Diels-Alder entre el ciclopentadieno y el C(,"~ (n = 0-6): a) Energias
de reaccion y b) Indice de aromaticidad MCI.
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Conclusiones

Los fullerenos son moléculas apasionantes con unas
caracteristicas quimicas que las hacen potencialmente muy
interesantes para futuras aplicaciones en el campo de la
nanotecnologia y la (bio)medicina. Conocer la reactividad de
los fullerenos, y comprenderla, es un requisito indispensable
para saber sus limitaciones y/o oportunidades. La quimica
tedrica juega un papel muy importante, sino decisivo, a la
hora de entender la reactividad de los fullerenos, especial-
mente en el caso de los fullerenos endoédricos. A lo largo
del articulo hemos visto que los clusteres metalicos u otros
(grupos de) atomos encapsulados en el interior de la caja a
menudo influyen drasticamente la reactividad y/o la regiose-
lectividad del proceso.

Una parte del efecto de la encapsulacion de atomos
viene dada por la transferencia de electrones del cluster
metalico hacia la caja, que provoca que la reactividad
disminuya y la selectividad cambie. Y esto lo hemos
demostrado recientemente a través del estudio que trata
sobre el control electroquimico de la reactividad del Cy,.
Pero, por otra parte, esta el efecto estérico de los atomos
en el interior del fullereno, que induce a un cambio de la
selectividad y reactividad: si no hay espacio suficiente dis-
ponible dentro de la caja, los d&tomos encapsulados produ-
cen una tension. Esta tension puede disminuir al producirse
una reaccion sobre un enlace de la superficie de la caja, que
al reaccionar, se abre, y genera mas espacio para poder alo-
jar al cluster. Esto puede provocar cambios grandes sobre
la reactividad tal y como hemos observado en el caso de
Xe,@Cy, y Y;N@Co.

Aunque las tendencias en la reactividad de los diferentes
enlaces no equivalentes en un mismo fullereno no se ven
afectadas en gran medida por la eleccion del método com-
putacional (DFT), para poder comparar directamente con
datos experimentales es imprescindible incluir efectos de
dispersion (DFT-D).
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Quimica y Medio Ambiente

Almacenamiento geologico de CO,: una solucion para la mitigacion
del cambio climatico

Cecilia Galarza

Resumen: En este articulo se pretende proporcionar una vision global sobre el proceso de almacenamiento geologico de CO, asi como de las
posibles interacciones geoquimicas que tienen lugar, desde las primeras etapas de la inyeccion, interaccionando dicho gas con los materiales
del pozo; hasta interacciones més a largo plazo con la roca almacén, donde el CO, permanecera retenido precipitando como mineral secunda-
rio, y con la roca sello, la cual tiene como mision evitar que el CO, se fugue hasta la superficie o hacia acuiferos superiores contaminandolos
y limitando su utilizaciéon como agua para el consumo humano.

Palabras clave: Dioxido de carbono, geoquimica, almacenamiento, salmuera, monitorizacion.
Abstract: The aim of this article is to provide an overview of geological storage of carbon dioxide, and the possible geochemical interactions
occurring from the earliest injection stages, interacting with the materials of the well; to long-term interactions with the reservoir rock, where

the CO, will be retained as a secondary precipitated mineral, and with the caprock which role is to prevent CO, leakages from the storage site
to the surface and avoid contamination of shallow potable groundwater.

Keywords: Carbon Dioxide, geochemistry, storage, brine, monitoring.

Introduccion

Efecto invernadero y cambio climatico

En la actualidad contintia abierto el debate cientifico sobre
el origen del calentamiento global del planeta, asi como de
los efectos que pueda tener a corto y largo plazo. Segun el
IPCC! (Intergovernmental Panel of Climate Change), el tér-
mino “cambio climatico” denota un cambio en el estado del
clima identificable a raiz de un cambio en el valor medio y/o
en la variabilidad de sus propiedades, y que persiste durante
un periodo prolongado, generalmente cifrado en decenios o
en periodos mdas largos. Denota todo cambio del clima a lo
largo del tiempo, tanto si es debido a la variabilidad natural
como si es consecuencia de la actividad humana. Este grupo
de expertos ha aportado datos y resultados en los que se
observa un aumento de la temperatura media mundial de la
superficie desde 1861 y durante el siglo XX de 0,6 + 0,2°C.
Por otro lado, se han observado concentraciones crecientes de
ciertos gases denominados Gases de Efecto Invernadero (GEI)
en la atmosfera, lo cual se relaciona, muy probablemente, con
el aumento antes mencionado de la temperatura media global.
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Las moléculas susceptibles de absorber radiacion
infrarroja (IR), contribuyendo al efecto invernadero, son
aquellas que presentan modos normales de vibracion con
energia comprendida dentro del espectro de la radiacion IR
emitida por la superficie terrestre. El nimero de modos nor-
males de vibracion de una molécula de N atomos, es 3N-5
si dicha molécula es lineal y 3N-6 si la molécula no es lineal
(las moléculas diatdomicas solo tienen un modo normal de
vibracion por lo que contribuyen poco al efecto invernade-
ro). Segun esto, los gases que contribuyen en mayor medi-
da al efecto invernadero son CO, (lineal), vapor de agua
(angular), N,O (angular), CH, (tetraédrica), O, (angular),
los freones (tetraédrica) y probablemente mas gases que hoy
en dia no se encuentran localizados.

De estos gases, el dioxido de carbono (CO,) es el que,
antropogénicamente, méas ha aumentado en los ltimos afios,
incrementandose sus emisiones anuales un 80% entre 1970
y 2004, e incluso se prevé que dichas emisiones sigan en
aumento (Figura 1).2

Mt CO,
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B Estados Unidos B Unién Europea China B Espafia

Figura 1. Valores historicos y previstos de emisiones de CO, en Es-
tados Unidos, Union Europea, China y Espafa. Fuente: Inventario
de Gases de Efecto Invernadero de Espana 1990-2005 (Ministerio de
Medio Ambiente).?
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La principal causa de este aumento son las emisio-
nes de CO, derivadas del uso de combustibles fosiles.
Aproximadamente la mitad de las emisiones antropogénicas
tienen un sumidero natural en las aguas superficiales oceani-
cas, donde lentamente se van mezclando con las aguas mas
profundas para formar el CaCO, de acuerdo con el ciclo del
carbono. Sin embargo, al aumentarse también la temperatura
del mar, la solubilidad del CO, en el agua disminuye y el
océano ya no resulta tan buen sumidero.

Soluciones para la mitigacion. Captura
y almacenamiento de CO, (CAC)

El modelo energético mundial lleva décadas basandose
en el uso de combustibles fosiles (hasta en un 80% actual-
mente) como fuente de energia primaria para la generacion,
principalmente, de energia eléctrica. Sin embargo, a finales del
siglo XX, su uso comienza a ser cuestionado debido a los efec-
tos medioambientales anteriormente expuestos y al agotamien-
to de las reservas naturales de petroleo, gas natural y carbon.

Para intentar mitigar el problema del cambio climatico,
se han llevado a cabo una serie de medidas internacionales,
como el Protocolo de Kyoto, firmado por numerosos paises
en 1997 y cuyo objetivo es limitar globalmente las emisio-
nes de los GEI. En el afio 2002, el Parlamento Espaiiol apro-
bo, por unanimidad, la ratificacion del Protocolo de Kyoto y,
posteriormente, el entonces Ministerio de Medio Ambiente
presentd a la Union Europea el Plan Nacional de Asignacion
de Emisiones. En 2005 comenz6 a funcionar el denominado
mercado de emisiones de GEI, el cual fijo los costes que se
deberan pagar por superar las cuotas asignadas de emision.

Una fuente alternativa de energia primaria son las energias
renovables, que juegan un papel fundamental en el desarrollo de
tecnologias capaces de mitigar el cambio climatico. La implan-
tacion de dichas energias ha aumentado rapidamente en los
ultimos afios, llegando a contribuir en un 11% sobre el consumo
bruto de energia final en Espaia en 2010 (Figura 2). Aunque esta
cifra podria aumentar hasta un 30% en 2030, todas las previsio-
nes apuntan que, en un futuro proximo, la energia primaria mas
utilizada seguiré siendo la procedente de combustibles fosiles.?

Por eso, mientras se siguen desarrollando nuevas tecno-
logias para la generacion de energia eléctrica, a la vez que se
posibilita la continuidad en el uso de los combustibles fosiles,
la solucion actualmente mas practica, inmediata e internacional-
mente aceptada, para conseguir los objetivos de reduccion de
emisiones de CO, seglin los compromisos internacionales deri-
vados del Protocolo de Kyoto, se basa en su captura y almace-

FUENTE: Ministerio de Industria,

Saldo eléctrico turismo y Comercio. IDAE
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Nuclear 7 Hidraulica 2,64
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Biogas 0,2%
Biocarburantes 1,1%
Geotérmica 0,02%

l \\Solar Fotovoltaica 0,4%
Solar térmica 0,1%

Solar Térmoeléctrica 0,2%

Figura 2. Consumo de Energia primaria en Espafia. Fuente: Ministe-
rio de Industria, Turismo y Comercio®. IDAE.
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namiento (CAC). De hecho, seglin la Propuesta de Directiva del
Parlamento Europeo y del Consejo* (23.1.2008), no se podrdn
reducir en un 50% las emisiones de CO, de la UE o mundiales
de aqui a 2050 si no se utiliza la posibilidad de capturar el CO,
emitido por las instalaciones industriales y almacenarlo en
formaciones geologicas (captura y almacenamiento de dioxido
de carbono o CAC).

La captura y almacenamiento de CO, consiste en captar el
dioxido de carbono emitido por las industrias (separado de los
demas gases), transportarlo a un emplazamiento para su alma-
cenamiento y finalmente inyectarlo y confinarlo en una forma-
cién geoldgica subterranea de forma permanente (Figura 3).!

Captura Transporte Almacenamiento

Unidad de
B

Sani Tuberia de

transporte

Pozo de inyeccion

Figura 3. Esquema del proceso completo de Captura y Almacena-
miento de CO,. Adaptado de referencia 7.

Esta es una de las opciones de almacenamiento de CO,,
pero existen otras como la carbonatacién mineral y el alma-
cenamiento oceanico; sin embargo, la que mas posibilidades
de uso industrial tiene en Espafia es el almacenamiento en
formaciones geologicas profundas.

Este tipo de almacenamiento puede llevarse a cabo en
distintas formaciones (Figura 4)!:

e Yacimientos de petroleo y gas. Basandose en la seguridad
del almacén, ya que ambas materias primas han permane-
cido atrapadas durante millones de afos.

e Capas de carbon inexplotables. Consistente en la extrac-
cion de metano (capturandolo a continuacion para que no
sea emitido a la atmésfera), inyectando en su lugar el CO,.

e Formaciones salinas profundas. Este tipo de formaciones
estan compuestas por rocas sedimentarias porosas y per-
meables que contienen fluidos salinos en sus poros y que
no han sido contaminados por aguas meteoricas. Deben
encontrarse estructuralmente aisladas y a profundidades
mayores que las formaciones que contienen agua dulce
destinadas al consumo humano.

Dada la gran escasez de yacimientos de petroleo y gas en
Espana, y que la técnica de captura en capas de carbon supone
un elevado coste (se necesita un gran nimero de sondeos) asi
como una importante pérdida econémica (el yacimiento de
carbon queda inservible para el futuro), el tipo de almacén
seleccionado para el desarrollo de este tipo de tecnologias en
nuestro pais, es el de las formaciones salinas profundas.

Internacionalmente, existen en funcionamiento varios pro-
yectos de almacenamiento, a escala industrial (es decir, del

© 2012 Real Sociedad Espaiola de Quimica
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Figura 4. Métodos para almacenar CO, en formaciones geologicas
subterraneas profundas (Modificado de IPCC, 2005").

orden de 1 Tm de CO, al afio). Entre estos proyectos cabe
destacar’: el proyecto Sleipner en una formacién salina mariti-
ma situada en Noruega, el proyecto Weyburn consistente en la
recuperacion mejorada de petrdleo en Canada y el proyecto In
Salah que almacena el CO, en un yacimiento de gas en Argelia.

En cuanto al estado actual en Espana, la Fundacion Ciudad
de la Energia (CIUDEN) y Endesa, lideran el desarrollo de las
tecnologias de CAC aplicandolo a las centrales termoeléctricas.
El proceso principal de captura se basa en la oxicombustion
en lecho fluido circulante®’, situandose el centro en desarrollo
en Cubillos del Sil (Ledn). En cuanto a la etapa de almacena-
miento, se esta creando una planta piloto de desarrollo tecno-
légico en Hontomin (Burgos), cuya ubicacion ha sido seleccio-
nada por las 6ptimas caracteristicas geoldgicas de la formacion.

Almacenamiento geologico profundo de CO,

El secuestro o almacenamiento a largo plazo de CO,
se debe llevar a cabo en condiciones 6ptimas para lo cual se
exigen una serie de requisitos que debe cumplir un emplaza-
miento para poder ser considerado como potencial almacén
de CO,. Entre estos requisitos cabe destacar®?:

¢ Profundidad. Debera ser de al menos 800 metros, donde
la temperatura y la presion de almacenamiento son las
propicias para que el CO, se encuentre en estado super-
critico (31,1°C y 7,38 MPa). En dicho estado, el volumen
especifico del CO, se reduce considerablemente, hacien-
do que sea posible almacenar mayores cantidades de CO,
por cada m? de roca (Figura 5).

e Porosidad y permeabilidad. La roca hospedante debe
ser porosa y permeable para garantizar la capacidad de
almacenamiento e inyectividad del CO,; mientras que la
roca sello (situada por encima de la roca almacén) debe
ser lo mas impermeable posible para evitar las fugas hacia
la superficie, quedando de esta manera atrapado el CO,
estructural o estratigraficamente (principal mecanismo
de almacenamiento geoldgico de CO,).

e Salinidad de la salmuera de la formacion. El agua de la for-
macion no debe ser un recurso explotable para el consumo
humano, por tanto, la salinidad debera ser elevada (mayor
a 10 g/L que es el valor minimo para que un acuifero no
sea considerado como recurso hidrico'"), pero teniendo en
cuenta que la solubilidad del CO, disminuye al aumentar
la salinidad, reduciéndose asi el volumen almacenado.
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Figura 5. Aumento de la efectividad del almacenamiento con la pro-
fundidad (modificado de CO2CRC!?).

e La estructura geologica debe ser estable sin fallas o frac-
turas con el fin de minimizar el riesgo de fugas del CO,
inyectado. Asimismo deber estar situada en zonas de baja
o nula actividad sismica.

Una vez que el CO, es inyectado en la estructura geologica
seleccionada, se produciran una serie de fendmenos, tanto fisicos
como geoquimicos, por los que dicho gas quedara retenido en
el subsuelo. Los principales mecanismos son!?: atrapamiento
estructural o estratigrafico (retencion fisica que evita el des-
plazamiento vertical del CO, y que es proporcionada por la capa
impermeable denominada roca sello), atrapamiento residual
(no existe un espacio de poro suficiente para que el CO, ascien-
da, a pesar de la diferencia de densidad con el agua circundante),
atrapamiento por disolucion (el CO, inyectado se disuelve en
la salmuera, haciéndola mas pesada, por lo que tiende a moverse
hacia el fondo del almacén) y atrapamiento mineral (forma-
cion de minerales carbonatados debido a la liberacion de cationes
metalicos como el Mg, Ca y Fe, procedentes de la disolucion de
la matriz de la roca, debido al descenso de pH provocado por la
disolucién del CO, en la salmuera). La combinacion de estos
mecanismos fisicos y geoquimicos de atrapamiento influirdn en
la eficacia del almacenamiento a lo largo del tiempo (Figura 6).

—_
(=1
(=]

Estructural o Estratigrafico

Residual/

Aumenta seguridad almacenamiento

Por disolucion

Contribucion del tipo de atrapamiento (%)

0
1 10 100 1.000 10.000

Tiempo desde que ceso la inyeccion (afios)

Figura 6. Seguridad del almacenamiento en funcion del tipo de atra-
pamiento (modificado de IPCC!).
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Reacciones quimicas implicadas

Antes de implementar la tecnologia de CAC a mayor esca-
la es crucial confirmar su viabilidad y seguridad a largo plazo,
tanto para el ser humano como para el medio ambiente'?. Es
importante el estudio de las interacciones del CO, con los
distintos materiales que discurren a lo largo de un almacena-
miento geoldgico de CO,, como son los materiales del pozo
de inyeccion, las rocas almacén y sello, la salmuera del reser-
vorio, etc. Igualmente, es imprescindible detectar las posibles
vias de fuga del CO, inyectado, con el fin de prevenirlas y
vigilarlas mediante técnicas de monitorizacion.

Interacciones entre el CO, y los materiales del pozo
de inyeccion

El CO, se inyecta a través de un sistema de inyeccion que
consta, entre otras instalaciones, del propio pozo de inyec-
cion. Los materiales de los que habitualmente estan com-
puestos son: acero al carbon, para la tuberia de revestimiento;
y cemento convencional como el Portland para rellenar el
espacio existente entre el pozo y la formacion de roca, asi
como para el sellado tras su abandono.!?

La integridad del pozo de inyeccion es de vital importancia
para asegurar el almacenamiento a largo plazo, por lo que es
necesario estudiar las posibles reacciones que puedan tener
lugar al inyectar el CO, en las condiciones de almacenamiento.
Dichas reacciones pueden afectar a la estabilidad de los mate-
riales del pozo, expuesto a un ambiente rico en CO,, generando
problemas en la tuberia de acero y en el cemento de sellado
(comtnmente cemento Portland).'* Las posibles reacciones son:

e Corrosion del acero. El acero lleva usandose ampliamente
en la industria del petroleo, sin embargo sufren procesos de
corrosion cuando se someten a ambientes ricos en cloruros
y CO,." Inicialmente, y debido a la elevada alcalinidad del
cemento (pH entre 12,5 y 13,5), se forma una capa estable
de 6xido pasivo en la superficie del acero, protegiéndolo de
la corrosion. Una vez se inyecta el CO,, éste reacciona con
productos de hidratacién del cemento, como el Ca(OH),
provocando una disminucion del pH hasta valores inferiores
a 9, e induciendo a la pérdida de la pelicula protectora del
acero dejandolo, por tanto, expuesto a procesos de corrosion.
El principal producto de corrosion del acero es el FeCO,!3
formado seglin la siguiente reaccion electroquimica:

Fe (s) + CO, (g) + H,0 (1) — FeCO, (s) + H, (g)

* Carbonatacion del cemento. El CO, reacciona facilmente con
las fases C-S-H (denominacion comun a las fases de silicatos
de calcio hidratados) presentes en el cemento Portland (que
como ya se ha mencionado es el empleado habitualmente
para la fabricacion y consolidacion de los pozos'®!7). Dichas
interacciones podran dar lugar a la formacion de calcita,
dolomita y silice amorfa segun las siguientes reacciones:

Ca(OH), + CO, — CaCO, + H,0
Portlandita

Ca SiO,,  +xH,0 +xCO, — xCaCO, + SiO, + xH,0
Fase C-S-H

Calcita

Calcita Silice amorfa
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Estas reacciones de carbonatacién provocan cambios en
la porosidad, densidad y textura del material, lo que podria
afectar a la integridad del pozo, si bien seran relativamente
lentas, debido a la baja permeabilidad y porosidad del cemen-
to Portland.'® Por otro lado, uno de los problemas de mayor
envergadura que podrian afectar a la estructura del pozo es la
posibilidad de que el CO, provoque alguna fractura o fisura
durante los cambios de presion y temperatura en las operacio-
nes de inyeccion.!®

La degradacion del pozo puede desencadenar en una serie
de fugas del CO, a través de varias posibles vias, como por
ejemplo entre la union del cemento y la roca de la formacion,
o entre el cemento y la tuberia de revestimiento a través de las
propias fracturas del cemento (Figura 7).

Revestimiento del pozo

Relleno de \
cemento

®

Roca

Figura 7. Posibles vias de escape del CO, en un pozo de inyeccion.
Escape por el material alterado (c, d, e) o a través de las interfases
(a, b, ) (modificado de Nordbotten et al. 2005)."°

Interacciones entre el CO,, roca almacén o sello
y la salmuera

El estudio de este tipo de interacciones permite predecir la
capacidad del reservorio de atrapar permanentemente el CO,
en fase mineral, o lo que es lo mismo, la capacidad que tiene
para que se produzca el atrapamiento mineral. Las reacciones
resultantes de interaccion CO,-roca-salmuera estdn controla-
das por una serie de parametros, como son la presion y tempe-
ratura del sistema, la mineralogia de la roca, la composicion
quimica del fluido entre poros y el contacto superficial entre
la roca y dicho fluido. Ademas, dichas interacciones, podrian
afectar a parametros como la porosidad y la permeabilidad o
la inyectividad;?® pudiendo bloquear las vias preferentes de
flujo (en el caso de la roca almacén) o generar fugas, en el
caso de un aumento excesivo de la porosidad/permeabilidad
de la roca sello. Esto podria producir, incluso, la contami-
nacion de los acuiferos superiores que constituyan posibles
recursos hidricos de la zona.
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La primera reaccion que tiene lugar es la disolucion del
CO, inyectado en la salmuera, provocando su acidificacion
segun la reaccion:

CO, + H,0 = H,CO; = H" + HCO;

Estudios experimentales?!?> han demostrado que al afiadir
CO, supercritico al sistema salmuera-roca, el contenido en
acido carbonico aumenta, provocando, por tanto, una dismi-
nucion del pH de la disolucion (con valores en torno a 3,5
y 4, en funcion de la composicion quimica de la salmuera,
formacion litologica y la temperatura). Esta acidez favorece
el ataque de minerales carbonatados, como la calcita, seglin la
reaccion (1), induciendo, en algunas condiciones, la precipita-
cion de otras fases minerales, como el yeso o la anhidrita (2),
al interaccionar con los sulfatos presentes en la salmuera.

CaCO, + H* = Ca®* + HCO; (1)
Ca?* + 80,2 = CaSO, )

Estas reacciones son cinéticamente rapidas, pudiendo
alcanzar el equilibrio en pocas horas a temperatura ambiente.
A dia de hoy, se dispone de resultados de plantas experimen-
tales de inyeccion de CO, como por ejemplo de la formacion
Frio (Texas), donde a pocos meses de la inyeccion se han
observado variaciones muy significativas en valores de alcali-
nidad (de 100 a 3000 mg/L de bicarbonato), del pH, del conte-
nido total de calcio, asi como un aumento en la concentracion
de metales como el hierro y el manganeso.??

Otros autores?>?*26 han desarrollado una serie de experi-
mentos bajo condiciones de presion y temperatura propias de
un almacenamiento geologico de CO, (o incluso mayores),
donde la disolucion de la roca almacén, y la consecuente
precipitacion de minerales, son los mecanismos que dictan el
atrapamiento mineral del CO, inyectado.

En alguno de estos estudios se concluye que, aun habiéndo-
se tamponado el pH, por efecto de la disolucion de carbonatos,
es posible que la acidez de 1a salmuera pueda ser suficiente para
atacar los minerales alumino-silicatados (arcillas y feldespatos)
presentes en las rocas sedimentarias. Esto favoreceria un atra-
pamiento mineral permanente, al actuar los aluminosilicatos
como donadores de protones, favoreciendo la precipitacion de
carbonatos secundarios. A continuaciéon se muestran algunos
ejemplos de alteracion de silicatos.>+27-30

¢ Alteracion de feldespatos:

NaAlISi,O4 + CO, + H,0 = NaAICO,(OH), + 3Si0,

Albita Dawsonita Cuarzo
CaAl,Si, O, + CO, + 2H,0 = CaCO, + AlL,Si,0,(OH),
Anortita Calcita Caolinita

KAISi;0;Na* + CO, + H,0 = NaAICO,(OH),+Si0,+K*

Feldespato-K Dawsonita Cuarzo
e Alteracion de arcillas:

Fe, Mg, ;ALSi,0,(OH)¢+2.5CaCO,+5CO, = 2.5FeCO,

Clorita Calcita Siderita
+ 2.5MgCa(CO,),+Al,Si,0,(0OH), + SiO, + 2H,0
Dolomita Caolinita Cuarzo
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Atendiendo a todo lo expuesto anteriormente, es facil de
entender entonces la necesidad de realizar una caracteriza-
cion completa y detallada del emplazamiento que se vaya a
seleccionar para llevar a cabo la inyeccion del CO,; caracte-
rizacion que conlleva el estudio de las propiedades (fisicas y
quimicas) de las rocas almacén y sello, asi como el analisis
quimico de la salmuera confinada en el subsuelo.

Igualmente destacar la importancia de los trabajos de mode-
lizacion con distintos codigos tanto geoquimicos (PHREEQC)**
como de transporte reactivo (TOUGHREACT)?, desarrolla-
dos por algunos autores 313233 con la finalidad de predecir
el comportamiento a largo plazo de los distintos materiales,
involucrados en un almacenamiento geologico de CO, frente
a los procesos anteriormente descritos. El objeto de dicha
modelizacion es evaluar la capacidad, viabilidad, integridad y
seguridad del emplazamiento. El estudio de las interacciones
geoquimicas, mediante codigos geoquimicos, es importante ya
que muchas reacciones que se prevén, presentan cinéticas de
reaccion lentas (las reacciones con alumino-silicatos a bajas
temperaturas pueden ser de miles de afios), siendo por tanto
dificilmente observables a escala temporal de laboratorio.

Monitorizacion de posibles fugas de CO,

Mediante la monitorizacién se pretende garantizar la
seguridad y estabilidad del CO, inyectado y retenido en el
subsuelo. Para ello, es necesario determinar cuales son las
posibles vias de fuga del CO, con objeto de establecer los
parametros, tanto fisicos como quimicos, que son necesarios
controlar en las distintas etapas: pre-operacional, operacional,
clausura e incluso, la post-clausura.

Existen dos tipos de vias de fuga potenciales del CO,
inyectado: unas son de origen antropogénico, como son los
pozos profundos (ya sean operativos o abandonados) y otras
son de origen natural, como pueden ser pequeias fracturas
o fallas de la corteza terrestre. También puede ocurrir que el
CO, disuelto en el fluido poroso sea transportado fuera del
almacén debido a la circulacion natural de dicho fluido.

Como se ha expuesto anteriormente, los pozos de
inyeccion estan constituidos por materiales corrosibles en
ambientes ricos en CO, y sales, por lo que es necesario un
plan de monitorizacion del pozo. Este tipo de fuga generaria
una rdpida y repentina liberacion del CO, por lo que se
detectaria rapidamente pudiéndose atajar sin generar ningin
problema a largo plazo.

En cuanto a las vias de fuga naturales (fallas o peque-
nas fracturas), los posibles peligros estan relacionados
principalmente con impactos medioambientales, como
por ejemplo fugas de CO, hacia acuiferos subterraneos.
Esto provocaria cambios en la composicion del agua al
acidificarse, ya que los minerales presentes en el acuifero
se disolverian, movilizando, ademas, metales pesados y
otros elementos toxicos. Las fugas graduales a favor de
las estructuras mencionadas, podrian provocar la conta-
minacion de los acuiferos superiores a las formaciones de
almacenamiento, tanto por el CO, inyectado como por la
penetracion de la salmuera directamente por el CO, inyec-
tado o incluso por la penetracion de la salmuera de la for-
macion almacén, debido a su desplazamiento en relacion
con el proceso de inyeccion.

An. Quim. 2013, 109(1), 20-26
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Figura 8. Posibles vias de fuga y medidas de saneamiento para el CO, inyectado en formaciones salinas. (Modificado de CO2CRC).!°

Otro posible impacto medioambiental que podria tener lugar
en este escenario, es la llegada a superficie del CO, inyectado,
pudiendo provocar efectos como la acidificacion de los suelos o,
incluso, un efecto letal para la vegetacion por encima de un cierto
umbral de concentracion. Para ello, se utilizan sensores de CO,
en superficie que miden directamente la concentracion del gas
tanto en la atmosfera como en el suelo. De esta manera se pue-
den monitorizar posibles fugas hacia la biosfera y atmosfera con
el fin de evitar riesgos para la salud. Igualmente es conveniente
llevar a cabo un plan de saneamiento para actuar de manera mas
eficaz si ocurre alguna de las posibles fugas de CO, (Figura 8).

En cuanto a los posibles impactos en los seres humanos,
destacar que el CO, estd presente en la atmosfera y es exhala-
do diariamente, lo cual da idea de su baja toxicidad, siempre y
cuando no se encuentre en concentraciones elevadas.

Conclusiones

El desarrollo de una alternativa energética solida, respe-
tuosa con el medio ambiente, capaz de sustituir a los combus-
tibles fosiles, es uno de los grandes objetivos del siglo XXI.
Mientras tanto, la solucion actualmente mas practica, inme-
diata e internacionalmente aceptada, para conseguir los
objetivos de mitigacion del cambio climatico asi como el de
disminuir las emisiones de CO, antropogénico a la atmosfera,
se basa en las tecnologias de Captura y Almacenamiento de
CO,. Antes de implementar estas tecnologias a gran escala
natural es importante estudiar las distintas interacciones que
puedan tener lugar entre el CO, y los distintos materiales
presentes en un almacenamiento geoldgico, llevando a cabo
distintas experimentaciones a escala de laboratorio para con-
firmar su viabilidad a largo plazo.
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Igualmente, es imprescindible programar un buen plan
de monitorizacion y vigilancia de las posibles fugas del CO,
inyectado con el fin de garantizar y verificar su seguridad y
estabilidad con el tiempo.
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Recordando a cientificos espafioles

Contribucion de Antonio Casares Rodriguez al desarrollo

de la quimica en Espaiia en el siglo XIX
Ramoén Cid

Resumen: Durante el afio 2012 se ha celebrado el bicentenario del nacimiento de Antonio Casares Rodriguez, y este 2013 se cumplen 125
aflos da su muerte. Primer catedratico de quimica de la Universidad de Santiago, introductor del analisis espectroscopico en nuestro pais,
lider del equipo que realizé la primera anestesia cloroférmica en Espafia, autor de libros de texto de quimica general que fueron utilizados en
varias universidades espafiolas, etc. Creemos que su contribucion a la quimica, y a la ciencia en general, no es suficientemente conocida y es
proposito de este articulo ayudar a que se valore su obra convenientemente.

Palabras clave: Antonio Casares Rodriguez, analisis de aguas, espectroscopia, cloroformo y anestesia, nutricion.

Abstract: In 2012 it has been celebrated the bicentenary of the birthday of Antonio Casares Rodriguez, and 2013 marks the 125th of his death.
First professor of Chemistry in the Santiago University, pioneer of the spectroscopy for chemical analysis in Spain, leader of the team that
carried out the first chloroformic anesthesia in our country, author of chemistry textbooks that were used en several Spanish university, etc.
‘We think that the contribution of Casares to the Spanish chemistry is not enough known and considered. One purpose of this article is to allow

the nowadays chemist to know the important scientific contribution of Antonio Casares Rodriguez.

Keywords: Antonio Casares Rodriguez, water analysis, spectroscopy, chloroform and anesthesia, nutrition.

Introduccion

Tanto en el afio 2012 como el 2013 se celebran aniversa-
rios sefialados del nacimiento y muerte del quimico Antonio
Casares Rodriguez. Nacié en Monforte (Lugo) en 1812 y murid
en Santiago de Compostela en 1888. En Galicia se han llevado
a cabo diversos actos institucionales y se han presentado dife-
rentes publicaciones'-* que han tenido a este quimico y farma-
céutico como protagonista. Sin embargo, en el resto del pais no
ha tenido trascendencia, y creemos que la su contribucién a la
quimica espafola en el siglo XIX debe ser conocida y valorada.

Antonio Casares es uno de los creadores del analisis quimi-
co en Espafa y es el iniciador de la espectroscopia experimental
en nuestro pais. Es una figura también clave en la introduccion
de la anestesia por éter y cloroformo, y un experto en nutricion
y en toxicologia. Es un referente en el andlisis de aguas minero-
medicinales, que 1levo a cabo durante cuarenta afios.

Hizo notables aportaciones en vitivinicultura, en el campo
de la mineralogia, y fue el iniciador de los estudios meteo-
rologicos en Galicia. Establecio la quimica como verdadera
disciplina cientifica en la universidad compostelana, siendo

R. Cid Manzano

IES de SAR (Santiago de Compostela).
Dpto. Didactica Ciencias Experimentales (USC).
C-e: ramon.cid@usc.es

Recibido: 30/12/2012. Aceptado: 08/03/2013.

An. Quim. 2013, 109(1), 27-30

WWW.Iseq.org

la dimension investigadora e experimental una de sus funda-
mentales contribuciones.

Por otra parte es autor de dos libros de texto muy impor-
tantes en la segunda mitad del siglo XIX para la ensefianza
de la quimica en Espafia: el “Tratado elemental de quimica” y
el “Manual de quimica general con aplicacion a la industria
y con especialidad a la agricultura”, con cuatro ediciones a lo
largo de 23 afios. En 1866 publica su “Tratado de analisis de
aguas”, y, ademas, tradujo el “Tratado de farmacia, tedrico y
practico” de E. Soubeiran en 1847, y el “Tratado de quimica
legal” de Gautier de Claubry en 1852.

Esta relacionado con los mejores tiempos del trabajo expe-
rimental en la facultad de Medicina compostelana de aquella
época, fue el primer decano de la facultad de Farmacia,
y durante su mandato como rector de la Universidad de
Santiago se cred la escuela de Veterinaria, aunque fue cerrada
pocos afos después.

Tlustres nombres de la quimica espafiola de la primera
mitad del siglo XX estan relacionados con el: Jos¢ Casares
Gil (hijo de Antonio Casares), José Rodriguez Carracido y
José Rodriguez Mourelo, que fueron alumnos de su catedra de
quimica.

A pesar de estos datos, son pocas las publicaciones fuera
de Galicia donde podemos encontrar con una cierta extension
referencias® a Antonio Casares. En otras apenas ocupa unas
pocas lineas, y es por ello que se presenta este articulo con el
proposito de destacar algunas de sus contribuciones a la qui-
mica espafiola, aprovechando los aniversarios citados.

Apuntes biograficos

Antonio Jacobo Casares Rodriguez nacié en Monforte
(Lugo) el 28 de abril de 1812, cursando los estudios pri-
marios y secundarios en el colegio del Cardenal de su villa
natal, regentado por los jesuitas. Se traslada con catorce
afnos a Valladolid para alcanzar en su universidad el grado
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Figura 1. Antonio Casares Rodriguez (1812-1888).

de bachiller en Filosofia en 1827. Continta estudios en el
colegio de Farmacia de Madrid donde alcanz¢ el titulo de
licenciado en Farmacia en 1836.

Ese mismo afio gana por oposiciéon en Madrid la catedra
de “Quimica aplicada a las artes”, que desempefaria en
la Sociedad Econoémica de Amigos del Pais de Santiago;
siendo el primer catedratico de quimica de esta institucion.
Esta catedra estaba orientada a la formacion de artesanos y
trabajadores de los incipientes procesos industriales, desa-
rrollando durante casi diez aflos una intensa actividad de la
mano de Casares.

En 1840 Casares comienza su carrera docente univer-
sitaria siendo nombrado profesor interino de la catedra de
Historia Natural en la Universidad de Santiago, que ocuparia
durante siete afios. Al afio siguiente se licencia y doctora en
Filosofia en la universidad compostelana, y atn en 1872 se
licenciaria también en Medicina.

En 1843 se instala como farmacéutico en Santiago, siguien-
do esa farmacia en funcionamiento en la actualidad, muy
cerca de la céntrica Praza do Toural de esta ciudad, y en propie-
dad de descendientes directos de Casares. Ejerceria la profesion
de farmacéutico practicamente durante toda a su vida.

En 1845 obtiene en propiedad la catedra de Quimica
General de la Universidad de Santiago, compartiendo durante
dos afos esta materia con la Historia Natural. Se mantendria
como profesor de Quimica durante cuarenta y tres afios, hasta
su muerte.

A partir de su entrada en la universidad compostelana su
actividad investigadora y docente es imparable. Ademas de
los tratados de su autoria, y de las traducciones ya indicadas,
publicé mas de un centenar de articulos cientificos, apare-
ciendo cerca de un cuarenta por ciento de ellos en las revistas
cientificas espafiolas mas importantes de la época.

Fue decano de la facultad de Ciencias, de la de Farmacia
y profesor de Analisis Quimico en los cursos de doctorado en
la facultad de Medicina. En 1872 fue nombrado rector de la
Universidad de Santiago, permaneciendo en ese puesto de
forma practicamente ininterrumpida hasta su muerte en 1888.
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En el plano mas personal, estuvo casado dos veces,
alcanzando la madurez siete hijos y cinco hijas. Dos de sus
hijos destacaron en la actividad cientifica: el ya citado José
Casares Gil en quimica analitica, y Antonio Casares Gil,
experto en briofitas.

Debemos concluir este acercamiento biografico indicando
que Casares fue esencialmente un quimico experimental que
se movio entre la quimica analitica y la quimica inorgénica,
desde una definicion actual, estando practicamente todo su
trabajo docente e investigador relacionado estrechamente con
la quimica.

Contribuciones a la quimica

Ya han sido sefialadas de forma genérica las aportaciones
mas importantes de Casares, y en este apartado vamos a
exponer de forma resumida algunas de ellas dada su especial
relevancia en el campo de la quimica.

Analisis de aguas minero-termales

Antonio Casares es un de los grandes expertos en el ana-
lisis quimico de aguas del siglo XIX, y ain hoy sigue siendo
referenciado en actividades relacionadas con esta cuestion.®
Comienza esta actividad en 1837, cuando tenia 25 anos, linea
de investigacion en la que trabaja durante cuarenta, publi-
cando una treintena de estudios sobre aguas de toda Galicia,
y también de otros lugares como Azuague en Canarias, Las
Bouzas de Rivadelago en Zamora, Loeches en Madrid, y
Monzén en Portugal.

En 1866 publica un extenso tratado sobre aguas minero-
medicinales que seria una de las obras mas importantes en
esta area en su tiempo (ver referencia 3).

Casares siempre estuvo convencido de la utilidad terapéu-
tica de las aguas minero-termales, y de la necesidad de cono-
cer su composicion y cualidades para el remedio de muchas
enfermedades. En sus trabajos en este campo, ademas de ser
muy preciso a la hora de indicar la presencia y cantidad de
las sustancias de interés en las aguas que analiza, también da
otras informaciones valiosas sobre las mismas, como su indi-
cacion médica, su forma de uso, las instalaciones de los bal-
nearios estudiados, su ubicacion, el nimero de visitantes, etc.

De extraordinario interés es el analisis que hace en aguas
gallegas de la presencia de los elementos quimicos rubidio
e cesio, que habian sido descubiertos unos afios antes, por
Bunsen y Kirchhoff utilizando para ello técnicas espectrosco-
picas (el cesio en 1860 y el rubidio en 1861). A continuacién
comentamos la importancia de Casares en la introduccion de
esta herramienta analitica en Espafia.

Analisis espectroscépico

Podriamos incluir esta cuestion en un epigrafe posterior
donde analizaremos de forma general el trabajo experimen-
tal de Casares, pero, por lo que veremos a continuacion, debe-
mos dedicarle un espacio especifico a este asunto.

Aunque el interés cientifico por el estudio de la luz emi-
tida por los cuerpos a alta temperatura se produce ya en la
primera mitad del siglo XIX, se suele situar el comienzo de
la difusion del andlisis espectroscopico cuando los alema-
nes Robert Wilhem Bunsen (1811-1899) y Gustav Robert
Kirchhoff (1824-1887) publican su famoso trabajo’ entre

An. Quim. 2013, 109(1), 27-30



Contribucion de Antonio Casares Rodriguez al desarrollo de la quimica en Esparia en el siglo XIX 29

1860 y 1861. Se traduce al francés, y ya en 1862 aparece
en espafiol® desde esa traduccién francesa. Inmediatamente
Casares se interesa por su aplicacion al analisis de substan-
cias, e inicia los tramites para comprar un espectroscopio.
Entre 1863 y 1864 comienza a utilizar este tipo de técnica en
la Universidad de Santiago, y, como indicamos en el epigrafe
anterior, descubre en ese tiempo la presencia de los dos meta-
les alcalinos recién descubiertos en aguas gallegas.

Ese descubrimiento aparecera publicado’ en 1866, afio en
el que también aparece el “Tratado de aguas” ya citado antes.
En el dedica el capitulo IV al analisis espectral, introduciendo
esta nueva técnica analitica. Hasta donde sabemos, estamos
ante el primer texto en castellano en la que un autor espafol
presenta esta nueva herramienta a partir de sus propios cono-
cimientos experimentales. Podemos considerar, por lo tanto, a
Casares como iniciador del analisis espectroscopico en Espaiia.

Libros de texto

Antonio Casares es el mas importante promotor, durante
el siglo XIX, de la infraestructura pedagogica que tuvo la
Universidad de Santiago con caracter practico y experimental,
y el principal usuario de ella con fines didacticos. Preocupado
por alcanzar la mayor calidad en su docencia, se dio cuenta
de la necesidad que tenian sus alumnos de disponer de un
libro de quimica conectado directamente con el programa
de la materia. Procede a escribir sus propios textos, y edita
su primer libro en 1848 con el titulo “Tratado elemental
de quimica”. En 1857 publica su gran obra en este campo:
“Manual de quimica general con aplicaciones a la industria
y en especial a la agricultura”, con tres ediciones corregidas
(1867, 1873 y 1880).

Estos libros estaban divididos en dos tomos, ocupandose
en el primero de la quimica inorganica, y el segundo de la
organica, y como indica el titulo de su manual, dedica Casares
un especial énfasis a la aplicacion practica del trabajo quimi-
co a los procesos de importancia industrial y a las aplicaciones
a la agricultura. Estas obras se emplearon como texto oficial
en varias universitades espafiolas durante casi cuarenta afos.
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Figura 2. Portada del “Manual de quimica general”.
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El trabajo experimental

Ademas de su trabajo en andlisis de aguas, también se
dedico experimentalmente a otras areas. Como ya se indi-
c6 anteriormente, Casares publico mas de un centenar de
articulos sobre muy diferentes campos, siendo en alguno
de ellos un verdadero pionero: este fue el caso de la intro-
duccién de la anestesia cloroférmica, en toxicologia, y en
estudios sobre nutricion. Sobre estos dos ultimos campos
haremos un breve comentario en un epigrafe posterior. En la
Figura 3 presentamos el nimero de articulos publicados por
areas de investigacion.

Si tenemos en cuenta el nivel general de la investigacion
cientifica en Espafia en ese tiempo, y que Casares se encuen-
tra en una modesta universidad periférica, creemos que los
nimeros que aparecen en la figura citada reflejan una muy
notable actividad cientifica.

Analisis de aguas

Mineralogia

Meteorologia
5
Toxicologia
7

Viticultura

7
Farmacologia

Nutricion 24

9
Agricultura

15

Figura 3. Articulos publicados por tematicas.

Ademas, llevo a las revistas de mayor impacto de Espafa
en la época una importante parte del resultado de su labor
investigadora. Entendemos, pues, que su trabajo fue trascen-
dente, e incluso pudo ser influyente, para aquellos cientifi-
cos espafioles que llevaban a cabo actividades de la misma
naturaleza. En la Tabla 1 presentamos el niimero de articulos
publicados en las revistas de mayor importancia en la época.
Suponen cerca del cuarenta por ciento de la totalidad de sus
publicaciones; el otro sesenta por ciento aparecen en revistas
en el ambito de Galicia. Creemos, por tanto, de gran rele-
vancia la faceta de Casares en el campo de las publicaciones
cientificas en el Siglo XIX.

Tabla 1. Articulos en revistas de importancia.

El Restaurador Farmacéutico 17
Boletin de Medicina, Cirugia y Farmacia 9
Revista de Ciencias Médicas 6
Siglo Médico 3
Revista de los Progresos de las Ciencias 3
Gaceta Médica 2
Espafia Médica 1
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Dos ejemplos de su actividad experimental

Como vemos en la Figura 3 fueron diversas las areas cien-
tificas a las que se dedicd experimentalmente Casares, pero
cerca de las dos terceras partes de sus investigaciones quimi-
cas estuvieron orientadas a las ciencias de la salud. Traemos
aqui dos de ellas como muestra de su actividad en este campo.

El primer ejemplo es su procedimiento de sintesis'? del
cloroformo que fue usado en la primera operacion con este
anestésico en Espafa en diciembre de 1847. Casares lleva a
cabo esta sintesis utilizando el proceso conocido en la época
del francés Soubeiran, pero mejorando el rendimiento del
mismo.

“Poner en un baiio maria un alambique con diez libras de
hipoclorito de cal, cinco libras de agua y veinte o veinticuatro
onzas de alcohol; se agita la mezcla para que quede homogé-
nea. Introducir el bario en la caldera, con el agua hirviendo, y
realizar la destilacion. Se habra terminado cuando el liquido
caiga gota a gota y no tenga olor ni sabor a cloroformo. [...]
Las ventajas de este procedimiento son: 1°. No hay entumeci-
miento de la masa. 2°. Se pueden emplear vasijas pequerias.
3° Mayor cantidad de cloroformo que el obtenido por el
método de Soubeiran.” .

El otro ejemplo tiene que ver con otra de sus preocupa-
ciones en el terreno farmacoldgico: encontrar los principios
activos de las plantas de uso medicinal. En 1856 anuncia'!
el aislamiento de la sustancia que confiere las propiedades
médicas al durillo (Viburnus tinus):

“Segun los ensayos analiticos que con ellas hice contie-
nen mucha clorofila, tanino, una sustancia oleo resinosa de
color algo oscuro, de sabor picante fuerte y de olor parti-
cular, no muy desagradable, y persistente, y una sustancia
cristalizable, diversa de lo que hasta ahora se han descrito, y
a la cual doy el nombre de VIBURNINO”.
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Figura 4. La molécula de Viburnino.

El viburnino es un alcaloide macrociclo derivado de la
espermidina, siendo caracterizado totalmente a partir de las
flores del Verburnium rhytidophyllum."?

En relacion con sus aportaciones a la toxicologia hay
que destacar su traduccion del “Tratado de quimica legal” de
Gaultier de Claubry, ya citado, en la que, ademas, afade un
apéndice de elaboracion propia dedicado a mejorar los cono-
cimientos de las personas que tienen que prestar los primeros
auxilios en casos de envenenamiento o asfixia. Por otra parte,
en diversas revistas, como en el Restaurador Farmacéutico,'
publico varios articulos sobre diferentes cuestiones relaciona-
dos con la toxicologia.

En el campo de la nutriciéon llevd a cabo una serie de
estudios experimentales, pioneros en Espafla, con diversos
animales para conocer los pormenores de la quimica de la
digestion. En una decena de articulos expuso el resultado de
sus investigaciones. !4
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Conclusiones

Solo se ha esbozado de forma resumida el ingente trabajo
que este quimico gallego desarrolld a lo largo de cincuenta
aflos, pero entendemos que es suficiente para poner en valor
su aportacion a la quimica espafiola.

Creemos, por tanto, que Antonio Casares Rodriguez debe
ser considerado como uno de los quimicos mas importantes
en la conformacion de la quimica en Espafia como una disci-
plina auténoma en el siglo XIX.
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Recordando a cientificos espafioles

Maria Josefa Molera: cinética, fotoquimica y cromatografia
en la Espafia de 1940 a 1980

A. Ulises Acufia y Jos¢ M?* Santiuste

Resumen: La Dra. Maria Josefa Molera comenzé su carrera cientifica en una Espana devastada por la guerra civil. Se especializd con notable
éxito en el estudio de reacciones térmicas en fase gaseosa, y cred un grupo de investigacion en cinética quimica en el Instituto de Quimica
Fisica “Rocasolano” (CSIC, Madrid). Posteriormente tuvo un papel muy importante en el desarrollo de las técnicas analiticas de cromatografia
de gases y en la introduccion de los métodos espectroscopicos de fotolisis de destello en Espaia, actividades que tuvieron un gran impacto en
la creacion de la estructura actual de la investigacion en nuestro pais.

Palabras clave: Profesora Molera, cinetoquimica, cromatografia, fotoquimica..

Abstract: Dr. Maria Josefa Molera started a scientific career in very harsh conditions, just after the Spanish civil war. Dr Molera early specia-
lized in the study of low-temperature oxidation of organic compounds, and succeeded in setting-up a new research group on chemical kinetics
at the Instituto de Quimica Fisica “Rocasolano” (CSIC, Madrid). Later on, the research interests of Dr Molera also included the fundamentals
and applications of gas chromatography and the kinetic applications of flash photolysis techniques. The brilliant, untiring research activity of

Dr Molera was very important for the construction of the current Spanish R+D system.

Keywords: Professor Molera, chemical kinetics, gas chromatography, photochemistry.

En el mes de septiembre del afio 2011 fallecia en Madrid,
a los 90 afios, la Dra. M* Josefa Molera Mayo (Figura 1),
Profesora de Investigacion jubilada del CSIC y una de las
protagonistas destacadas de la reconstruccion del sistema
espafiol de investigacion en la segunda parte del siglo
pasado Nacida en Isaba (Navarra), el 23 de enero de 1921,
su familia fue tragicamente castigada por la violencia de la
guerra civil.! En condiciones muy dificiles la Dra. Molera
completd, en 1942, la licenciatura en Ciencias Quimicas
en la Universidad Central de Madrid, en s6lo 3 afios y con
calificaciones excepcionalmente brillantes. En ese mismo
afo accedid a un puesto de profesora ayudante (sin sueldo)
en la catedra de Quimica Técnica, dirigida por el Profesor
Rius Miro, actividad que M* Josefa debia simultanear con
clases particulares de Quimica e idiomas (inglés y francés).
Rius era también Vicedirector del Instituto de Quimica
“Alonso Barba” del CSIC, que ocupaba una parte del edifi-
cio construido en 1932 para el Instituto Nacional de Fisica
y Quimica (Madrid) de la Junta para la Ampliacién de
Estudios. Los magnificos laboratorios, talleres y biblioteca

A. Ulises Acuiia

José M* Santiuste

Instituto de Quimica-Fisica “Rocasolano”, CSIC.
Serrano 119, 28006-Madrid.
C-e: roculises@iqfr.csic.es, santius@iqfr.csic.es

Recibido: 14/02/2013. Aceptado: 27/02/2013.
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de este centro habian superado indemnes el caos bélico,
aunque, como es bien sabido, no ocurri6 asi con buena parte
de su personal investigador, depurado y perseguido hasta el
exilio. Durante muchos afios este centro ocuparia una privi-
legiada posicion en la renovacion de grupos y laboratorios
de investigacion en quimica y fisica en toda Espafia. Sus
laboratorios permitieron desarrollar en los afios 40 trabajos
de investigacion de cierta complejidad técnica, gracias a los
conocimientos y habilidad del personal de los talleres de
soplado de vidrio, mecanico, eléctrico y electronico,” y a la
disponibilidad de aire liquido, sistemas de vacio, lineas de
intensidad/voltaje variable, etc.

Figura 1. Maria Josefa Molera en los laboratorios del Departamento
de Cinetoquimica, CSIC. (ca 1985).
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El Profesor Rius ofreci6 a la Dra. Molera realizar la tesis
doctoral en los laboratorios que ¢l dirigia en el Instituto, dedica-
dos a problemas electroquimicos. Sin embargo, el director del
centro, Profesor Casares Gil, rechaz6 su solicitud de incorpora-
cion, argumentando que en el Instituto no habia ninguna mujer
investigadora. La joven licenciada no renuncio a su proposito,
pero tuvo que esperar a que Rius fuera promovido a director del
recién creado Instituto de Quimica Fisica “Rocasolano” (1946)
para poder trabajar como becaria en un laboratorio razonable-
mente equipado. Nuevamente la mintscula dotacién econdémica
de la beca la obligaba a mantener una actividad docente parale-
la. Finalmente, en 1948 se doctord con Premio Extraordinario
en la Universidad Central, como resultado de sus estudios sobre
las aplicaciones del electrodo de vena de mercurio como posible
sustituto del de gotas del mismo metal,? y, en 1949, obtuvo una
plaza de Colaboradora Cientifica en el Instituto.

Al principio de la década de los 1950s se abre la posibili-
dad de enviar a laboratorios extranjeros a un grupo de jovenes
cientificos del Instituto para completar su formacion. De acuer-
do con una planificacion que se atribuye al Profesor Octavio
Foz, vicedirector del Instituto, la Dra. Molera se inclin6 por el
Physical Chemistry Laboratory de la Universidad de Oxford,
dirigido por el profesor Sir Cyril N. Hinshelwood, que obten-
dria el premio Nobel (1956) por sus estudios sobre cinética
quimica. Nuevamente se encontr6 la joven investigadora con el
rechazo por su condicion de mujer, por lo que necesito toda su
tenacidad para vencer los prejuicios del profesor Hinshelwood.

A su vuelta a Espafia (1951) utiliza la experiencia adqui-
rida para poner en marcha en el Instituto de Quimica Fisica
la investigacion de reacciones de pirdlisis y oxidacion a baja
temperatura de compuestos organicos en fase gaseosa, y crea
el Departamento de Cinetoquimica que dirigiria hasta su
jubilacion, en 1986. Las reacciones se estudiaban en aparatos
de vacio como el de la Figura 2, y su evolucion se seguia
mediante fragiles mandmetros capilares de mercurio, cuyo
contenido frecuentemente circulaba sin freno por mesas y
suelo. Algunas partes del aparato se mantenian a aproximada-
mente 60 °C mediante arrollamientos de hilo calefactor, que
se fijaba a los tubos de vidrio una y otra vez con una pasta
fabricada in situ con polvo de amianto. Los productos de
reaccion se analizaban por espectroscopia IR y métodos con-
vencionales y, ademas, la Dra. Molera se apoyod en técnicas
radioquimicas de cierta complejidad, como las que utilizaban
los espejos de 2'2Pb de Paneth? o la sintesis de compuestos
marcados con '“C, para resolver problemas mecanisticos.’

La aparicion de la cromatografia de gases mejor6 conside-
rablemente la identificacion y cuantificacion de los productos
de las reacciones de oxidacion. Coincidio esta tecnologia con la
presencia en el departamento del que seria su mas cercano cola-
borador, el Dr. José Antonio Garcia-Dominguez. Ademas de un
brillante investigador, el Dr. Garcia-Dominguez estaba dotado
de excepcionales conocimientos y habilidades técnicas, lo que
hizo posible la construccion de los primeros cromatografos en el
departamento, %7 ya que los escasos modelos comerciales eran
inasequibles (Figuras 3 y 4). Muy pronto se incorpor6 a estos
instrumentos la deteccién de “C, lo que ilustra las posibilidades
del centro en esa época. De esta forma, la investigacion que
dirigia la Dra. Molera alcanzo el reconocimiento internacional,
especialmente sus estudios de inhibicion de pir6lisis, formacion
de llamas firfas e intervencion de radicales peroxidicos.?
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Figura 2. Esquema de un aparato utilizado en el Dpto. de Cinetoqui-
mica, en los afios 1950-1960, para el estudio de reacciones en fase
gaseosa. Los reactantes se introducian en el reactor de vidrio R, de
unos 200 mL de volumen, colocado en el interior de un horno.Los
productos de la reaccion se fraccionaban en los bulbos B4-B6, utili-
zando mezclas refrigerantes, y el tomamuestras TM permitia recoger
muestras gaseosas para su analisis.

Figura 3. Primer cromatografo de gases construido en el Departa-
mento de Cinetoquimica. A. Herrera, tesis doctoral, 1964, y ref. 6.
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Figura 4. Cromatograma de los gases de la oxidacion de metilal, ob-
tenido en un columna de carbon activo (108 °C) en el cromatografo
de la Figura 3. A. Herrera, tesis doctoral, 1964.

No ignoraba la Dra. Molera que las nuevas técnicas espec-
troscopicas de fotolisis con resolucion temporal permitian la
identificacion directa de radicales libres y especies inestables,
y por esta razon, en 1959 realiza una breve estancia en el
laboratorio del profesor George Porter, en la Universidad de
Sheffield (Reino Unido), que fue seguida por otra mas extensa
del Dr Garcia Dominguez. El profesor Porter seria distinguido
con el Premio Nobel de Quimica (1968), junto al profesor
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Ronald G. W. Norrish, precisamente por el desarrollo de los
métodos de fotolisis de destello que despertaron el interés de
nuestros investigadores. Esta iniciativa iba a tener un impacto
muy importante en la evolucion posterior de la investigacion
en el Instituto. Con escasos medios materiales y su probada
tenacidad, la Dra. Molera inicia el largo proceso de disefio y
construccion de la gran variedad de componentes eléctricos,
electronicos y Opticos que integraban en esa €época un espec-
trometro con resolucion temporal de microsegundos, con la
valiosa colaboracion del Dr. Garcia Dominguez. Finalmente,
en 1971, fue posible disponer de un sistema de fotolisis de
destello en el Departamento, en el que un banco de condensa-
dores a 20 kV se descargaba a través de lamparas de 20 cm de
longitud para generar un intenso pulso de radiacion UV-VIS
de aproximadamente 15 us de duracion (Figura 5), sistema
que fue mejorando progresivamente.” Pocos afios més tarde ya
se construian en el instituto laseres pulsados de nanosegundos
(ns), y en la actualidad se desarrollan y utilizan numerosas téc-
nicas de espectroscopia laser con resolucion temporal, algunas
en la zona del femtosegundo (fs), como parte importante de la
investigacion en el Instituto de Quimica Fisica.

Vacio
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Figura 5. Esquema del primer sistema de fotolisis de destello para
estudios a 77 K. Los espectros de absorcion T-T con resolucion tem-
poral se obtenian irradiando la muestra a través del N, liquido con-
tenido en un vaso Dewar de cuarzo transparente. A. Ceballos, tesis
doctoral, Madrid, 1976.
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de cuarzo

Ignitron

Las reacciones en fase gaseosa a temperaturas de 150-300 °C
generaban una gran variedad de productos, cuyo analisis hacia
necesario la preparacion de nuevas columnas cromatograficas.
Por este motivo, la Dra. Molera se interesd profundamente por
los aspectos quimico-fisicos de la cromatografia en fase gaseosa,
hasta el punto de que estos estudios se convirtieron en una de
sus lineas preferentes de investigacion. En esta area, y siempre
en estrecha colaboracion con el Dr. Garcia Dominguez, realizd
contribuciones a nivel fundamental y aplicado de notable interés,
por ejemplo, en el estudio termoquimico y posterior disefio por
ordenador de fases cromatograficas mixtas'® y en el desarrollo
de la técnica cromatografia de gases-espectrometria de masas. El
grupo de analisis que se formo6 alrededor de la Dra. Molera llegd
a ser un referente en nuestro pais para la resolucion de complejos
problemas analiticos. Asimismo, mostr6 una intensa actividad
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normativa e institucional en esta especialidad, creando y pre-
sidiendo el Grupo de Cromatografia y Técnicas Afines (1972),
colaborando en la organizacion de simposios de cromatografia
nacionales (Barcelona,1974) e internacionales (Birmingham,
1976), entre otras actividades.

La contribucion al nuevo conocimiento cientifico de la Dra.
Molera, recogida en 80 publicaciones y 17 tesis doctorales, fue
reconocida, dentro y fuera de nuestro pais, con distinciones
como ¢l Premio Alfonso X el Sabio del CSIC, la Medalla de
Quimica de la Real Sociedad Espafiola de Fisica y Quimica, el
Premio Perkin-Elmer Hispania de Cromatografia, etc.

Maria Josefa Molera serd recordada por su interés por el
trabajo riguroso y su infatigable dedicacion experimental, que
supo conciliar con una dedicada atencion a su familia, a pesar
de las circunstancias poco favorables de la época. Dotada de
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Enseiianza de la Quimica

. Tiene(n) unidades la(s) constante(s) de equilibrio?

Ana Quilez-Diaz y Juan Quilez-Pardo

Resumen: En este trabajo se informa acerca de las confusiones que en muchos casos tanto profesores como libros de quimica general mantie-
nen a la hora de tratar las constantes de equilibrio. Una vez se presentan las correctas definiciones de las constantes de equilibrio experimen-
tales Ky K, asi como de la constante de equilibrio termodinamica, K°, se analizan los errores que se suelen cometer cuando se trabaja con
estos terminos. Muchos textos confunden K, conK®y también suelen afirmar que las constantes K,y K. no tienen dimensiones. Se propone
y se resuelve un problema para ejemplificar el correcto tratamiento de las correspondientes magnitudes.

Palabras clave: Constantes de equilibrio, presion estandar, unidades, libros de texto de quimica, tratamientos incorrectos.
Abstract: This paper reports some incorrect assumptions that many teachers and general chemistry textbooks hold when dealing with equili-

brium constants. After presenting the proper definition of both the experimental constants, K, and K, and the thermodynamic constant, K°,
the usual misrepresentations related to these terms are analysed. Many textbooks confuse K 'with K°® and also state that both K » and K, are

dimensionless. One problem is proposed and solved in order to exemplify a correct treatment of the quantities involved.

Key words: Equilibrium constants, standard pressure, units, chemistry textbooks, misrepresentations.

Introduccion

A los estudiantes de quimica se les exige que presten
especial atencion en la expresion de las distintas magnitu-
des con sus correspondientes unidades. Pero estos alumnos
pueden quedar confundidos cuando comprueben que unas
mismas magnitudes se expresan con unidades en algunos
libros de texto y en otros aparecen como magnitudes adimen-
sionales. Este hecho se pone de manifiesto en el caso de la(s)
constante(s) de equilibrio quimico.

La respuesta a la pregunta que da titulo a este trabajo ha
sido objeto de multiples trabajos y argumentaciones, segun se
sefiala en un estudio previo'. La discusion generada en torno a
si la(s) constante(s) de equilibrio se debe(n) expresar con uni-
dades o no ha generado discrepancia entre autores de libros
de texto de quimica general y profesores de esta disciplina,
siendo en la actualidad un problema no resuelto. Pareceria
pues que se trata de un tema relativamente controvertido, que
posee una cierta complejidad inherente. Pero, en realidad,
se trata de un problema terminologico que se puede resolver
didacticamente de una forma sencilla, como posteriormente
se discutira.

J. Quilez-Pardo A. Quilez-Diaz

IES Benicalap, Departamento de Fisica y Quimica,
Nicasio Benlloch, 46015 Valencia
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En la revision realizada en el articulo citado anteriormente
no se encontrd ningun trabajo previo que se ocupase de estu-
diar este aspecto dentro del contexto espaiiol. Sin embargo, en
el mismo afio de su publicacién aparecié un nuevo articulo?
en el que se analizaba con una cierta extension el problema
del tratamiento didactico de la dimensionalidad de la(s)
constante(s) de equilibrio. Este tltimo trabajo permite ejem-
plificar la confusion generalizada que existe en la actualidad
al respecto. Por ello, presentamos en primer lugar los argu-
mentos que su autor realiza una vez propone un ejercicio que
supone el calculo de la constante de equilibrio K, planteado
para intentar superar algunos errores que ha encontrado al res-
pecto en varios libros de quimica de segundo de bachillerato.
Para ello establece como punto de partida que las constantes
de equilibrio son adimensionales; en concreto, afirma que las
constantes K, y K no tienen dimensiones. Para el célculo de
K, partiendo de valores de presiones parciales de equilibrio,
este autor recomienda el empleo de unidades de bares, aunque
admite que si las presiones parciales se expresan en atmosfe-
ras, se obtienen valores aceptables (también adimensionales)
de la constante de equilibrio, al ser muy semejantes a los
calculados cuando las unidades de las presiones parciales son
bares. Pero se afirma que si se utilizasen unidades de presion
de pascales, se estaria cometiendo un error importante, ya
que el valor de la constante de equilibrio que se obtendria
seria muy diferente del caso en el que las unidades utiliza-
das han sido bares. Posteriormente, se abunda en remarcar
esta supuesta incorreccion cuando se calcula el valor de K
a partir del valor de K . Finalmente, un nuevo argumento en
contra del caracter dimensional de K se fundamenta a partir
de la relacion termodindmica AG° =—RTInK,, en donde
necesariamente K no debe tener dimensiones. En el citado
articulo se concluye finalmente sefialando que el profesorado
de quimica de bachillerato deberia valorar la conveniencia de
indicar que las constantes de equilibrio son adimensionales.
Ademas, por lo que respecta a las unidades de los valores
de las presiones parciales, establece que se podria continuar
utilizando atm para el calculo de K, en lugar de bares, pero
nunca pascales.
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¢ Tiene(n) unidades la(s) constante(s) de equilibrio?

Objetivo

La mayor parte de las afirmaciones del trabajo referido en
el apartado anterior se sustentan en un problema terminoldgi-
co, lo que ha dado origen a diversas incorrecciones a la hora de
tratar las constantes de equilibrio. El objetivo de este trabajo
es tratar de contribuir a evitar la confusion que existe en lo
que respecta a la terminologia asociada a estas magnitudes y
a sus unidades, siendo los argumentos citados en el parrafo
anterior un nuevo ejemplo de los tratamientos erroneos que
realizan muchos libros de texto y profesores a la hora de defi-
nir y de calcular las constantes de equilibrio.

K, K yK°

Se pueden definir tres constantes de equilibrio: K,K.y
K°. Las dos primeras, K y K, son constantes experlmentales
y la tercera, K°, es la constante termodindmica3-S.

Nuestra discusion se centrard en equilibrios quimicos en
los que participan gases. Por ejemplo, en el caso del siguiente
equilibrio,

A(g)+ b B(g) =27

K, se define como una magnitud experimental

Kp=(p§p’;;) )
paps ),

R(g)+sS(g) (1)

donde p; es la presion parcial de cada uno de los gases que
participan en la reaccion. Estos valores de presion se suelen
expresar en atm.

De forma analoga, K, se define como

[R][s]
[T (8] ©

donde los valores de concentracion se suelen expresar en mol/L.

Por tanto, en estos casos, las unidades de K deben ser
(atm)®”, mientras que las de K, deben ser (mol/L)*”, donde,
Ay = (r+s) — (a+b). Sin embargo, en el estudio realizado por
Quilez!, en el 78% de los libros de texto de quimica general
analizados se establecia que tanto K, como K son magnitudes
adimensionales.

La constante de equilibrio termodinamica se define

(7))
K = ) ; 4)
[P

donde p°=1 bar. Evidentemente, K° es una magnitud adi-
mensional.

Asi pues, la IUPAC® permite el empleo de dos constantes
con unidades, K yK.y de una tercera constante, K°, que es
adimensional. Conomdo el valor de una de ellas, se puede esta-
blecer el de las otras dos. Veamos como se relacionan entre si.

K.=
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La relacion entre K,y K®es inmediata
of o \AV
K=K (p°) (5)

Dado que p° = 1 bar, si las unidades de K son (bar)2,
su valor es idéntico al de K°. Pero, dado que (atm)2” son
normalmente las unidades de Kp, entonces ambos valores
difieren entre si.

Otra relacion es la siguiente

K, =K (RT)” ©)

En la expresion (6), si se toma el valor R=0,082 atm-L/mol-K,
resulta evidente que K, debe expresarse en (atm)2” y K, en
(mol/L)~,

Por otro lado, si bien este trabajo se centra en el caso de
equilibrios en los que participan gases, conviene recordar que
en el caso de equilibrios en disolucion la expresion de la cons-
tante de equilibrio termodindmica se define de forma anéloga,
teniendo en cuenta que el estado estandar de referencia en este
caso es ¢°=1 mol/L o bien c°=1 mol/kg®. Por ejemplo, para
el caso de disociacion acuosa de un acido débil, HA(aq),

HA(aq)+HzO(l)zA’ (aq)+H30+(aq) (7
la expresion matematica de la constante de equilibrio termo-
dindmica es

Lo,
v v

( [HAO L, )

c

®)

cuyo valor es adimensional y depende del valor de concen-
tracion elegido para el estado de referencia. En consecuen-
cia, en el caso de equilibrios en disolucion se debe indicar
siempre el estado de referencia elegido cuando se propor-
ciona el valor de la constante termodinamica de equilibrio.
Para el mismo equilibrio, K se expresa,

[HA],

cuyo valor tiene unidades de concentracion.

Los valores de K° y K poseen el mismo valor solo cuando
coinciden las unidades de concentracion empleadas y las del
estado de referencia elegido. Por ejemplo, si ¢®=1 mol/L y
los valores de concentracion de ¢; se expresan en unidades de
mol/L, los valores numéricos de K,y K° coinciden. Pero, si se
trata de otras unidades (por ejemplo, mol/kg, en el caso de valo-
res de molalidad), ambas constantes no tienen el mismo valor.

©

Tratamiento de las constantes de equilibrio en los
libros de texto de quimica

Normalmente, las constantes de equilibrio K y K se defi-
nen como una de las caracteristicas del estado de equilibrio qui-
mico, empleando generalmente unidades de atmdsferas para los
valores de presion parcial y de mol/L para los de concentracion.
En el nivel universitario, en una etapa mas avanzada del tema,
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Tabla 1. Resumen de los tratamientos incorrectos que realizan libros
de texto universitarios de quimica general al definir y calcular las
constantes de equilibrio.

1. Varios libros de texto no explican por qué omiten las
unidades cuando efectuan el calculo de las constantes
de equilibrio experimentales (K, y Kp).

2. En la mayoria de los casos no se hace distincion entre
la constante de equilibrio termodindmica, K°, y las
constantes Ky Kp .

3. K. yK,son magnitudes adimensionales.

— Enalgunos casos se explica que las unidades no se pro-
porcionan a las constantes de equilibrio ya que existen
modos mas precisos de tratamiento de las mismas.

— En otros libros se sefiala que es costumbre omitir las
unidades de las constantes de equilibrio.

— Otros textos hacen referencia a las actividades, una
vez definida K, sefialando que la constante de equili-
brio no tiene unidades porque los valores empleados
para K, son idénticos a los de las concentraciones,
pero sin dimensiones.

4. K° es la misma constante que Kp.

5. AG° = RTInK,. Ademas, las diferentes formas en las
que los libros proporcionan informacion acerca de esta
relaciébn matematica contienen una serie de nombres
diferentes para la constante de equilibrio termodinamica
(por ejemplo, K, K°, K, K, , K,;)).

6. Algunos libros calculan la constante de equilibrio con
unidades cuando se evalta a partir de la siguiente ecua-
cion: K = e 29/KT

Ejemplo 1

Para el equilibrio correspondiente a la sintesis del metanol,

CO(g) + 2 H,(g) = CH,OH(g); A H® = 75,97 kJ/mol,

Ana Quilez-Diaz y Juan Quilez-Pardo

se suele introducir el concepto de actividad y se realiza un tra-
tamiento termodindmico para introducir y calcular la constante
de equilibrio termodinamica. En este desarrollo suelen existir
algunas confusiones que generan varios errores. En la Tabla 1
se proporciona un resumen de los principales errores encontra-
dos al analizar el tratamiento de las constantes de equilibrio por
los libros de texto universitarios de quimica general. Un estudio
detallado de los distintos casos senalados se puede encontrar en
un trabajo previo!. Cuando hemos ampliado la muestra a libros
de texto de quimica preuniversitarios en el contexto espafiol, se
ha encontrado que, en un 60% de los mismos, los valores de Kp
y de K, se expresan sin unidades, sin que se proporcione, en la
mayoria de los casos, una explicacion de este hecho.

Finalmente, y antes de proceder a ejemplificar el trata-
miento adecuado de las constantes de equilibrio, conviene
discutir un nuevo aspecto de la constante de equilibrio termo-
dindmica. En el 80% de los libros de quimica de bachillerato
se introduce la expresion AG® = RTInK,, que también se
encuentra presente en la mayoria de los libros universitarios
de quimica general analizados. Esta ecuacion posee dos inco-
rrecciones; se asume que: 1) K =K°y 2) AG°=A G°. Nuestra
discusion se centrara en profundlzar en el analisis del primero
de los errores. Para un estudio detallado del segundo error,
pueden consultarse dos articulos recientes’-S.

Calculo de las constantes de equilibrio
En el ejemplo 1 se realiza el célculo de K°, K,y K. En el

mismo se calcula el valor de K°, una vez conoc1do el valor de
A G°. Es decir, a partir de la siguiente expresion

A,G° =—RTInK® (10)
podemos escribir
K= MO/ (11)

calculese el valor de las constantes de equilibrio K°, Kp yK, a 298,15 K.
Datos: S°[CO(g)]=197,56 J/K mol; S°[H,(g)]=130,57 J/K mol; S°{CH,OH(g)]= 239,70 J/K mol.

(Nota: valores termodinamicos a 298,15 K; p°® =

Solucion

Para conocer el valor de A G° utilizaremos la siguiente expresion: A,G° =

1 bar).

AH®—TA,S°.

A H° =-75,97 kl/mol.

A,S8° = $°[CH;0H(g)]— 25°[H2(g)]— $°[CO(g)] =— 219,00 T K™"mol ™
AG" = AH ~TAS" =—10675,15 J/mol.

KO = o DO/RT 74 34

K, =K/(p°)

también podemos escribir: K = 7,434-10° Pa

= 74,34 bar % como 1 atm = 1,01325 bar, K,=

= 76,32 atm2; ademas, ya que 1 bar = 10° Pa,

K. = K, (RT)' = 76,32 atm|(0,082 atm - L - mol ' - K')(298,15 K)]2 =4,56-10*(mol/L)”

© 2012 Real Sociedad Espafiola de Quimica

WWW.Iseq.org

An. Quim. 2013, 109(1), 34-37



¢ Tiene(n) unidades la(s) constante(s) de equilibrio?

El valor de la constante termodinamica, K° no solo
depende de la relacion estequiométrica de la ecuacion que
representa la correspondiente reaccion quimica, sino que ade-
mas también depende del valor de presion usado para definir
el estado estandar®!!. En el ejemplo I hemos calculado que
K°=7434 (p° = 1 bar) y entonces K,=7434 bar2; pero, si
p° =1 atm (como ocurria hasta 1982)!'%, entonces K° = 76,32
(en general, estas diferencias no suelen ser superiores al 5%).
En consecuencia, en la actualidad se cumple: K = K° (bar)2¥,
y hasta 1982 (cuando la Comision de Termod[inzimica de la
TUPAC recomendo el empleo de p° = 1 bar), se cumplia que
K = K° (atm)®”. Esta circunstancia puede explicar que en la
actualidad muchos libros de texto asuman que la constante de
equilibrio termodinamica es K .

Por otro lado, el cambio en el valor de la presion estandar
no afecta al valor de K . El mismo depende, como se ha puesto
de manifiesto en el ejemplo 1, de las unidades empleadas para
medir los valores de las distintas presiones parciales. Se han
obtenido sendos valores para unidades de bar, atm y Pa. K,
también posee unidades; lo mas habitual es que sean (mol/L)2".

Por todo lo sefialado, en el caso de equilibrios entre gases se
debe resaltar que si el calculo de K° se refiere al valor actual de
presion estandar (p° = 1 bar), el valor de K° difiere del corres-
pondiente de K cuando las unidades de presion parcial (p;) no
son bar. Es decir, la ecuacion A G° = —RT'In K° (en realidad,
K’ =29/ KTy permite encontrar indirectamente el valor
numérico correcto de K , ya que es idéntico al de K° cuando
p; se miden en bar: K,=K° (bar)2”, segin se ha reiterado en
varias ocasiones en la discusion que precede. Por el contrario,
si los valores de p; no se expresan en bar, se encuentra que en
lo que concierne a valores numeéricos, se cumple que K, # K°.

Para el caso de equilibrios en disolucion conviene insistir
en estos aspectos realizando una breve consideracion final.
Como ya se comentd cuando se definieron las distintas cons-
tantes de equilibrio, en el caso de que ¢® = 1 mol/L, los valores
de K.y K° coinciden si las unidades de concentracion de c;
son mol/L, pero ambas constantes poseen valores diferentes
si K, se calcula con valores de concentracion expresados en
otras unidades. Por ejemplo, a 25 °C, para el acido acético
K.=1,751-10"mol/Ly K°=1,751-10"3, pero si las unidades de
concentracion utilizadas son de molalidad (mol/kg), entonces
K.=1,756-10-> mol/kg'3. Analogamente, cuando ¢°= 1 mol/kg,
los valores de K.y K° s6lo coinciden si los valores de c¢; se
expresan en unidades de mol/kg.

Conclusiones

Las constantes de equilibrio experimentales, Ky K,
poseen dimensiones (por ejemplo, K, (atm)?, (bar)2, (Pa)2;
K. (mol/L)2¥, (mol/kg)*) y la constante de equilibrio termo-
dindmica, K°, es una magnitud adimensional.

En general, el valor de K° depende del estado de referencia
elegido. En equilibrios entre gases, el valor de K° depende
del valor de presion usado para definir el estado estandar, a
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diferencia del valor de K . En la actualidad, ya que p°® =1 bar,
cuando los valores de p, se miden en atmosferas, los valores de
K Y K° no coinciden, pero si se cumple que K = K° (bar)2”.

En la mayoria de los libros de texto de quimica general la
constante de equilibrio termodinamica se expresa sin dimen-
siones, pero se suele extender este caracter adimensional a
las constantes de equilibrio Kp y K, estableciéndose, ademas,
por lo general, que en el caso de equilibrios entre gases los
valores de K y K° coinciden siempre, de modo que incluso en
ocasiones la constante de equilibrio termodinamica se designa
como K . Quizas ello se deba en parte a que todavia se sigue
empleando como valor de presion estandar p°® = 1 atm, en
lugar de p° =1 bar.

Muchos libros de texto, tanto universitarios de quimica
general como de segundo de bachillerato, emplean inco-
rrectamente la ecuacion AG® =— RT In K, para el calculo
de la constante de equilibrio termodindmica, asumiéndose,
en consecuencia, que K, = K° Esta circunstancia induce a
pensar que K también es una magnitud adimensional. Los
autores de libros de texto de quimica general deberian ser
mas precisos con la terminologia usada a la hora de definir y
de calcular las distintas constantes de equilibrio, evitando con
ello las confusiones y los errores presentes actualmente en los
mismos. En el caso de los libros de quimica de segundo de
bachillerato bastaria con no introducir la ecuacion referida ya
que este tratamiento termodinamico no se encuentra incluido
en el curriculum oficial de este nivel.

Los libros de texto de quimica de segundo de bachillerato
deberian definir unicamente las constantes de equilibrio Ky
K, y expresar sus valores con las correspondientes unidadlés.
La introducciéon de la constante de equilibrio termodinamica,
su calculo y su relacion con K, y K se deberian posponer para
un estudio mas avanzado en el nivel universitario, evitandose
con ello las confusiones existentes en la actualidad.
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Laboratorio de Quimica

Introduccidn a la quimica de los polimeros biodegradables:
una experiencia para alumnos de segundo ciclo de la ESO

y Bachillerato

Francisco G. Calvo-Flores y Joaquin Isac

Resumen: En el presente articulo se disefia una actividad tedrico-practica dirigida a alumnos de segundo ciclo de la ESO y bachillerato, enca-
minada a la preparacion de materiales poliméricos biodegradables a partir de patatas, cola blanca (acetato de polivinilo), alcohol polivinilico
y algodon, con diversas texturas, colores y propiedades mecanicas en funcién del método de obtencion y de la adicion de plastificantes y
colorantes. Dicha actividad ha sido parte del Campus Cientifico de Verano desarrollado en la Universidad de Granada.

Palabras clave: Polimeros biodegradables, practicas de laboratorio, enseflanza no universitaria.

Abstract: In this paper, a theoretical-practical activity is designed to high school students, in order to prepare biodegradable polymeric materials
from potatoes, polyvinyl acetate, polyvinyl alcohol and cotton, with several textures, colours and mechanical properties depending on the synthetic
procedure and the addition of plastificants. This activity was developed, partially at University or Granada into a Summer Scientific Campus.

Keywords: Biodegradable Polymers, laboratory experiments, high school teaching.

Introduccion

Los materiales poliméricos tienen una presencia en la
vida cotidiana cada vez mas evidente!. Sin embargo, su tra-
tamiento en los niveles educativos de ensefianza secundaria
obligatoria y bachillerato suele ser superficial, a pesar de la
importancia y sus enormes aplicaciones practicas.

El objetivo de este trabajo es el disefio de cuatro activida-
des de tipo tedrico-practico para introducir a alumnos partici-
pantes en los Campus Cientificos de Verano celebrados en la
Universidad de Granada en la quimica de los polimeros. Los
participantes en dichos Campus son alumnos que cursan, en
el afo académico en el que se realiza la convocatoria, cuarto
curso de Enseflanza Secundaria Obligatoria o primer curso de
Bachillerato de las areas cientifica y/o tecnologica.

A lo largo de todas las actividades propuestas se potencia
la concienciacion de los estudiantes acerca de los problemas
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medioambientales generados por las malas practicas relacionadas
con el uso y posterior eliminacion de los materiales poliméricos.

Aunque las actividades se han realizado en los laboratorios
del Departamento de Quimica Orgénica de la Universidad de
Granada, pueden adaptarse con relativa facilidad a un entorno
no universitario, con recursos mas limitados.

Fundamentos tedricos

Antes de realizar el trabajo de laboratorio se procede a la
explicacion a los alumnos de algunos conceptos tedricos basi-
cos necesarios para la comprension y realizacion del trabajo
practico de acuerdo con los siguientes items.

Definicion de polimero y sus tipos

A partir de la etimologia de la palabra polimero: polys
(roAD) mucho y meros (1éoos) parte,” se puede introducir
al alumno en el concepto de polimero. Segiun la IUPAC, un
polimero es una macromolécula, es decir, una molécula con
masa molecular relativamente grande, formada esencialmen-
te por la repeticion multiple de unidades derivadas de otras
moléculas de masa molecular méas pequeila denominadas
monémeros mediante el proceso de polimerizacion.? Un
ejemplo concreto se puede ver en la Figura 1, que representa
la formacion del poliestireno a partir del estireno que es el
correspondiente mondomero.

= - - =z
polimerizacion

J—

Figura 1. Polimerizacion del estireno.

Como modelo visual se propone el uso de clips de colores.
Este sistema de visualizacion permite abordar facilmente, por
ejemplo, el concepto de mondmero, como componente basico
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de un polimero, dimero, como la union entre dos monémeros
y polimero (Figura 2).

En una segunda fase se puede definir el concepto de homo-
polimero entendido éste como la macromolécula formada por
un solo tipo de monémero, y copolimero, es decir como el
material obtenido a partir de dos 0 mas tipos de mondmeros
diferentes que se unen entre si. El uso de clips de colores per-
mite la descripcion de homopolimeros y copolimeros alterna-
dos, aleatorios o por bloques sin dificultad (Figura 3).

En este apartado se indica al alumno que los polimeros
no son una invencion humana, con ejemplos de materiales
como el cabello, la lana o el algodon se le mostrara hasta qué
punto estan extendidos los polimeros en la naturaleza y como
cuando estan formados por los seres vivos reciben, segun la
IUPAC, el nombre genérico de biopolimeros.?

Por ultimo, dentro de este bloque se define el concepto de
entrecruzamiento entre cadenas de polimeros, entendido como

Figura 2. Modelo de mondmero, dimero y polimero basado en clips
coloreados.

Figura 3. Modelo de homopolimero y copolimero con ordenacion
alternada y aleatoria.

Figura 4. Modelo de polimero entrecruzado.
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la union entre cadenas de polimeros a través de otros atomos o
moléculas y como puede influir este efecto en las propiedades
finales del material. Como modelo para visualizar esta propie-
dad, se puede usar de nuevo un modelo basado en clips, tal
como se puede apreciar en la Figura 4. La formacion de cade-
nas de clips resulta un modelo adecuado para la visualizacion
de las cadenas formadas por uniones de tipo covalente.

Clasificacion de los materiales poliméricos

En otro bloque de la explicacion previa, se pueden abor-
dar las diferentes clasificaciones posibles para los materiales
poliméricos (Tabla 1). 4 Debido al nivel de conocimientos que
presentan los alumnos a los que va dirigida esta actividad, se
pueden obviar algunas clasificaciones como las que aluden
a la formacion y tacticidad, que pueden resultar complejas y
que no aportan mucho para los objetivos propuestos.

Tabla 1. Clasificaciones de los materiales poliméricos.

Bases de la Tipo
clasificacion
Origen Natural, sintético, semisintético

Respuesta térmica Termoestables, termoplasticos

Formacion Adicidn, condensacion

Estructura Lineales, ramificados, entrecruzados

Aplicaciones Fibras, plasticos, elasticos

Tacticidad Isotacticos, sindiotacticos, atacticos
Aplicaciones

En este bloque se puede explicar, basado en la propieda-
des’ de los polimeros, tales como su resistencia, termoplas-
ticidad, dureza, conductividad o aislamiento eléctrico, etc.,
algunas aplicaciones que explican tales su uso masivo en la
vida cotidiana en materiales tan diversos como en el recubri-
miento de cables eléctricos, la fabricacion de lentes organicos
en oOptica, la fabricacion de envases de todo tipo, textiles,
tuberias o cuerdas (Figura 5), o la fabricacion de prendas y
chalecos antibalas con Kevlar®, un polimero cuya estructura
se describe en la Figura 6, y que es cinco veces mas resistente
que el acero®.

Figura 5. Objetos fabricados con polimeros.
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Figura 6. Estructura del Kevlar®.

Una vez llegados a este punto, se hard ver al alumno
que los polimeros que se comercializan son en realidad las
denominadas formulaciones, en donde a un polimero base se
le anaden una serie de aditivos para modificar sus propieda-
des; como por ejemplo los retardantes de llama, colorantes
o plastificantes, entre otros. Estos ultimos se definiran como
moléculas de pequeilo tamaiio tales como agua, urea, glicerol,
ftalatos, etc. y, que se intercalan en las cadenas de los poli-
meros, modificando sus propiedades mecanicas, y por tanto,
su capacidad para la fabricacion de objetos, por ejemplo, con
mayor o menor rigidez.

Como modelo, se puede describir el caso del almidon ya
que es el que van a usar los alumnos en el trabajo de labora-
torio y como se ve afectada su flexibilidad por la presencia o
ausencia de plastificantes (Figura 7).

Figura 7. Modelo de plastificantes entre cadenas de almidon.

Polimeros y medio ambiente

En este ultimo bloque se procede a plantear la problema-
tica medioambiental del uso de polimeros en la vida cotidia-
na, tanto en el proceso de fabricacion, como una vez que se
supera la vida util del objeto. Por un lado, la mayor parte de
los polimeros disponibles en el mercado, se obtienen a partir
materias primas agotables, lo cual supone a medio plazo una
dificultad, en cuanto a su disponibilidad futura, y por otro
lado, la dificil degradacion en el medio ambiente de la mayo-
ria de los polimeros que se obtienen hoy en dia a partir del
petroleo. Por citar un caso de problema ambiental, podemos
mencionar el de las anillas de plastico que sirven para empa-
quetar las latas de bebidas y que supone un serio perjuicio
para los animales acuaticos.

Finalmente se fija la atencion del alumno en tres vias para
la mejora de los posibles efectos no deseados sobre el medio
ambiente de los materiales poliméricos haciendo especial
mencion sobre el tercer punto.

1. Reciclado de materiales fabricados con polimeros evitan-

do su vertido al medio ambiente mediante transformacion
en otros objetos.
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2. Uso de materias primas renovables en la fabricacion de
los polimeros frente a las materias primas agotables.

3. Fabricacion de polimeros biodegradables.

Polimeros biodegradables

Para introducir el concepto de biodegradabilidad,” se
puede disefiar un modelo sencillo que queda reflejado en
la Figura 8, basado en como los microorganismos actian,
preferentemente, cuando encuentran en la materia organica,
en general, y en los polimeros en particular, lugares mas pro-
picios para la degradacion, como los atomos de nitrégeno y
oxigeno,® que en el caso de los polimeros deben estar prefe-
rentemente intercalados en las cadenas de la macromolécula,
para que el ataque de los microorganismos en el proceso de
biodegradacion se vea favorecido.

Oxigeno o Nitrégeno
Figura 8. Modelo de polimeros biodegradables y no biodegradables.

Trabajo de laboratorio

Primera actividad: obtencion de polimeros
a partir de patatas

El almidén es un polimero de origen natural presente en
los cereales o las patatas, formado por unidades de glucosa.
Es un componente fundamental de la alimentacion humana,
pero a su vez puede usarse como base para la elaboracion
de polimeros semisintéticos, de multiples aplicaciones, por
adicion de moléculas como urea o glicerol que se intercalan
en las cadenas de amilosa y/o amilopectina modificando las
propiedades mecanicas del polimero natural (ver Figura 7).
Basandose en estas propiedades se procedera a la preparacion
de polimeros.’

Procedimiento

El almidon de la patata se extrae rallando 100 g de patatas
mediante un rallador de cocina. La patata rallada se coloca en
un mortero al que se le afladen 100 mL de agua y con ayuda
del pistilo se machaca la ralladura hasta formar una pasta lo
mas homogénea posible (Figura 9). La mezcla se filtra con
un colador sobre un vaso de precipitado. La operacion se
realiza dos veces sobre cada muestra de patata para aumentar
la eficiencia en la obtencion del almidén. La mezcla se deja
reposar hasta que se forma en el vaso de precipitado un depo-
sito con una pasta. Se decanta para eliminar la mayor parte del
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liquido sobrenadante evitando que se remueva y finalmente,
con la ayuda de una pipeta Pasteur, se elimina el agua que
no se pudo quitar por decantacion y sobre este material se
realiza la siguiente operacion. Se lleva a cabo dos veces para
disponer de dos muestras de almidon.

a. Obtencion de un polimero quebradizo
Reactivos

» Patatas.

e Glicerol, 2 mL.

¢ Disolucion de acido clorhidrico 0,1M, 3 mL.

e Disolucién de hidroxido de sodio 0,1M, 3 mL.

¢ (Colorante alimentario.

A una muestra de almidon obtenido segun el procedimien-
to indicado, se le anaden 20 mL de agua y 3 mL de acido clor-
hidrico 0,1 M. La mezcla se calienta suavemente procurando
que no llegue a ebullicion durante 15 minutos.

Figura 9. Procesado de las patatas.

Figura 10. Polimeros obtenidos a partir de patatas.
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Se afiade gota a gota una disolucion de NaOH 0,1 M
hasta neutralidad, comprobando el resultado con un trozo
de papel indicador. Se obtiene un liquido viscoso al que se
le anade dos gotas de colorante alimentario. Se mezcla con
ayuda de una varilla de vidrio hasta formar una pasta homo-
génea. Se extiende sobre un vidrio de reloj hasta formar
una pelicula y se introduce en una estufa a 80 °C durante
1,5 horas aproximadamente, o bien se deja secar al aire hasta
el dia siguiente.

b. Obtencion de un polimero flexible.

Se sigue un procedimiento analogo al caso anterior adi-
cionando 2 mL de glicerol como agente plastificante. Una vez
obtenidos se comparan ambos materiales (Figura 10).

Segunda actividad: fabricaciéon
de una canica saltarina

La cola blanca o cola alemana es un polimero que fue
preparado por primera vez por el quimico aleman Fritz Klatte
(1880-1934) en 1912.!° Se obtiene mediante la polimeri-
zacion espontanea del acetato de vinilo, el cual se prepara
a partir de etileno, haciendo reaccionar éste con oxigeno y
acido acético en presencia de un catalizador de paladio.!!
(Figura 11).

Reactivos
¢ (ola blanca.

e Borax.

e Harina de maiz comercial.

Procedimiento

En un vaso de precipitado de 50 mL se mezclan dos
cucharadas de agua caliente y media cucharada de polvo de
borax agitando suavemente con una varilla de vidrio. En un
segundo vaso de precipitado se vierte una cucharada de cola
blanca (acetato de polivinilo), y se le afiade media cucharada
de solucion de bérax sin remover. Se adiciona a esta mez-
cla de cola y borax, una cucharada de almidon de maiz. Se
espera 10 o 15 segundos y se agita hasta que se endurezca.
Con ayuda de una cucharilla se retira la mezcla del vaso
de precipitado y se tomara entre las manos (serd pegajosa
y no tendrd una forma definida). Se amasa la mezcla hasta
formar una pelota, que cuanto mas se amase menos pegajosa
sera. Una vez formada la bola ya se podra botar y jugar con

0O,, CH3CO.H
CHp,=—=CH, CHyCOOCH==CH,
PdCl,/CuCl,
acetato de vinilo
OAc OAc OAc OAc
CHsCOOCH=—=CH, —— >

acetato de polivinilo

Figura 11. Reacciones de sintesis del acetato de polivinilo.
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Figura 12. Canica saltarina.

ella (Figura 12). Se pueden alterar las proporciones de los
materiales usados para conseguir distintas texturas asi como
adicionar unas gotas de colorante alimentario para obtener
pelotas de distintos colores.!? Para una mejor conservacion,
se puede guardar en una bolsa de auto-cierre.

Tercera actividad: Obtencion de slime

Slime significa en inglés baba. Este nombre se aplica a un
polimero no téxico y biodegradable que se prepara a partir de
alcohol polivinilico (PVA), borax y al que se le puede afiadir
un colorante o fluoresceina. E1 PVA es un polimero que a su
vez se prepara a partir del acetato de polivinilo, por tratamien-
to de éste con hidroxido sédico en metanol (Figura 13). No
es un proceso de polimerizacion, sino de la transformacion de
un polimero en otro.

OAc OAc OAc OAc

NaOH OH OH OH OH

n Metanol n

Acetato de polivinilo Alcohol polivinilico

Figura 13. Reaccion de sintesis del alcohol polivinilico (PVA).

El PVA presenta multiples aplicaciones como por ejem-
plo, preparacion de lagrimas artificiales y disoluciones para
conservar lentillas, lubricantes, como barrera para agentes
quimicos en guantes de laboratorio, bolsas de detergente que
se disuelven, emulsionante, estabilizar muestras bioldgicas
para su analisis, preparar otros polimeros, etc. Existen en
el mercado diferentes tipos de PVA con diversos rangos de
masa molecular. Dependiendo del alcohol polivinilico que se
use, se obtendrd un material mas o menos denso, que segin
sus caracteristicas se utiliza para la fabricacion de juguetes,
fluido para reparar pinchazos o en efectos especiales en el
mundo del espectaculo para hacer sangre viscosa, mascaras
para caracterizar a zombis y cadaveres, simular heridas, etc.

El borax es el tetraborato de sodio decahidratado
(Na,B,0,-10H,0) que al disolverse en agua se hidroliza
dando 4cido boérico e iones hidroxilo (OH"), dando un pH
proximo a 9.13 Posteriormente, el 4cido borico reacciona con
el agua para formar el anion borato. Cuando se mezclan una
disolucion acuosa de borax y PVA, el ion borato se intercala
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B4O7~ (aq) +7 H,O 4 HzBOs(ag) + 20H(aq)

© ®
B(OH)3 (agq) +2H,0 == B(OH)4 (aq) + H3O (aq)
HO.0,OH *(_2\
OH OH B o
HO  OH of
2 - 4H
M O ?\O + >0

Fragmento de PVA

Figura 14. Estructura del Slime.

Figura 15. Alumna manipulando una muestra de Slime.

entre las cadenas del polimero (Figura 14), formando enlaces
covalentes,'* lo cual lleva a una modificacion de sus propie-
dades para dar un material viscoso (Figura 15). No obstante,
hay otras fuentes que postulan la formacion de puentes de
hidrégeno entre los iones borato y los hidroxilos de las
cadenas de alcohol polivinilico.!3 La viscosidad del material
obtenido dependera de la masa molecular del PVA empleado
en la experiencia y de la proporcion de borax usada ya que
ésta determinard el grado de entrecruzamiento de las cadenas.
Para este caso concreto se usé un PVA de masa molecular en
torno a 130,000 u.m.a. (Mowiol® 18-88 de Sigma-Aldrich®).

Reactivos
e Borax, 1 g.

¢ Alcohol polivinilico, 4 g.
¢ Fluoresceina.

¢ (Colorante alimentario.

Procedimiento

Se disuelve 1 g de borax en 25 ml de agua. Simultaneamente
se prepara otra disolucion de 4 g de alcohol polivinilico en
100 mL de agua. Para conseguir una total disolucion de éste es
conveniente calentar suavemente la mezcla a una temperatura
que no supere los 50 °C. En este punto se afiaden unas gotas
de colorante alimentario o bien fluoresceina a la disolucion
de alcohol y se mezclan ambas disoluciones. Rapidamente se
forma el slime que se puede guardar en una bolsa de plastico
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Figura 16 . Slime fluorescente.

con auto cierre para evitar que se seque. Cuando se adicione
fluoresceina, se puede comprobar la fluorescencia del material
iluminando con una lampara UV de una muestra (Figura 16).

Cuarta actividad: preparacion de rayén

El rayon es una fibra que se obtiene a partir de la celulo-
sa. Las fibras obtenidas se pueden tefiir, hilar y tejer por lo
que son muy usadas en la industria textil para la fabricacion
de toda clase de prendas, en decoracion para la confeccion de
colchas, mantas, tapicerias..., y en otras ramas de la indus-
tria (material quirargico, productos no tejidos, armazon de
neumaticos...) y otros. Estan descritos varios procedimientos
para la preparacion de rayon.!” En esta actividad se emplea
el método denominado de cupramonio que usa sales de cobre
e iones amonio y algodén o papel de filtro como fuente de
celulosa.!'® La reaccion es:

CuCO, - Cu(OH),(s) + 4NH,(aq) — CuCO,(s) +
+[Cu(NH,),]*"(aq) + 20H (aq)

En este caso el cobre se asocia a los grupos -OH de las cade-
nas de celulosa (Figura 17).!3-1¢ El tratamiento con 4cido sulfiri-
co 1 M del material obtenido, conduce a la formacion de rayon.

Reactivos

e CuCO,- Cu(OH),, 10 g.

e Algodon, 2 g.

¢ Disolucion de amoniaco concentrado, 100 mL.

¢ Disolucion de acido sulfarico, 1 M, 500 mL.

Procedimiento

Se colocan 10 g de CuCO; Cu(OH), en un vaso de
precipitado de 250 mL y se afiaden 100 mL de amoniaco
concentrado. La mezcla se agita magnéticamente durante
dos minutos en una vitrina de gases. Se deja reposar y se
decanta la disolucion de color azul profundo obtenida, que
contiene tetramincobre (II) vertiéndola en un segundo vaso
de precipitados de 250 mL. A esta disolucion se le afiaden
2 g de algodon en porciones pequefias lo mas deshilachado
posible, lentamente y con una buena agitacion, hasta que la
solucion tiene la consistencia de un gel.
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Figura 18. Fibras de rayon en un baiio de acido sulftrico 1M.

Hay que agitar hasta que no queden grumos, evitando
la formacién de burbujas de aire en el liquido. La disolu-
cion completa del algodén puede tardar hasta una hora.
Con ayuda de una espatula o de una cucharilla, se toma
una cantidad de esta disolucién con aspecto de gel, que se
llama viscosa, y se llena una jeringa de plastico evitando
introducir cualquier resto de grumos. Posteriormente, se
inyecta el contenido de la jeringa sobre unos 500 mL de
acido sulftrico 1 M en un vaso de precipitados de 1000 mL
en una cubeta de plastico. Se obtienen unas fibras cuyo
grosor dependera de la jeringa usada que estan impregnadas
del complejo de cobre (Figura 18). Al cabo de unos minutos
se observa la decoloracion de las fibras que se pueden secar
sobre un papel de filtro.

Conclusiones

En los laboratorios del Departamento de Quimica
Orgénica de la Facultad de Ciencias de la Universidad de
Granada se han realizado las actividades descritas como
parte del Campus Cientifico de Verano CEI BioTic de esta
Universidad, en su segunda edicion. El objetivo fue de iniciar
a alumnos de 4° de ESO y 1° de Bachillerato en la quimica de
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International School on 3iological Crystallization

The 'Laboratorio de Estudios Cristalograficos' is pleased to announce the
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Laboratorio de Quimica

Trabajos experimentales de quimica y de fisica
con un estropajo de acero

Maria Luisa Prolongo-Sarria

Resumen: En este articulo se describen un conjunto de actividades educativas experimentales que se han desarrollado con alumnos de
Educacion Secundaria, con los objetivos fundamentales de motivarles y de profundizar en diversos aspectos fisicos y quimicos. El hilo conduc-
tor de las actividades es el uso, como material de partida, de estropajo de acero (también conocido como lana de acero), facilmente accesible
en supermercados, droguerias y ferreterias. En las actividades se trabaja con diversos fendmenos fisicos (efecto Joule, magnetismo, tension
superficial...) y con reacciones quimicas (pilas de combustible, formacion de fuegos artificiales, reacciones de formacion de complejos,
reduccion-oxidacion, precipitacion...) que se pueden realizar con el hierro, componente fundamental del estropajo de acero.

Palabras clave: Quimica del hierro, experiencias practicas, educacion secundaria, estropajo de acero.

Abstract: In this paper, experiments concerning different physical and chemical properties are shown, with the aim of motivating and to
improve the learning process in secondary students. All activities have in common the use of steel scourer (also known as steel wool or wire
wool), easily available in supermarkets, drugstores or ironmonger’s shops. This is due to the fact that every activity can be carried out with
iron, the fundamental component of the steel scourer. Different physical phenomena (Joule effect, magnetism, surface tension...) and chemical

reactions (fuel cells, fireworks formation, complexation reactions, redox, precipitation...) were studied.

Keywords: Iron chemistry, experiments, secondary education, steel scourer.

Introduccion

La utilizaciéon de un producto comercial para introducir
diversas actividades de fisica y/o de quimica para alumnos de
diversos niveles educativos es un recurso que, si bien no es habi-
tual en la practica educativa, si que se recoge en distintos traba-
jos en la bibliografia. Asi, se pueden destacar trabajos publica-
dos en esta misma revista, sobre aspectos particulares como la
preparacion de mermelada' o estudios sobre el aziicar? como
recursos didacticos. Sin animo de exhaustividad, se pueden des-
tacar otros casos que inciden en la importancia de contextualizar
la ciencia,’ mediante el estudio de minerales que se aplican en la
vida cotidiana,* el agua potable,’ las bebidas autocalentables y
autoenfriables,® los dentifricos,” las sustancias antipolillas,® el
cocinado de alimentos’ o la informacién ofrecida en etiquetas
de productos habituales,'? por citar algunos ejemplos.

Los objetivos de todos estos casos suelen ser comunes.
Por una parte, se intenta motivar a los alumnos hacia el
estudio de diversas propiedades y caracteristicas de distintos
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materiales y sustancias, a través de un utensilio, sustancia
o material comtn y bien conocido. Por otra parte, se pretende
que el estudio focalizado en ese objeto o experiencia de la
vida cotidiana sirva para estudiar distintos fendmenos.

En este trabajo, se muestran un conjunto de actividades edu-
cativas experimentales que se han desarrollado con alumnos de
Educacion Secundaria, con los dos objetivos generales indica-
dos. En algtn caso, como el estudio detallado de reacciones de
formacion de complejos, se exceden los objetivos educativos
de dicho nivel, pero se recogen en este trabajo para su posible
adaptacion para Bachillerato y primeros cursos universitarios.

El hilo conductor de las actividades es el uso, como
material de partida, de estropajo de acero (también conocido
como lana de acero), facilmente accesible en supermercados,
droguerias y ferreterias.

Este material esta formado por hebras de fibras de acero
y se usa fundamentalmente para limpieza y pulido de objetos,
tanto a nivel industrial como en el hogar, por lo que es amplia-
mente conocido.

La base fundamental de las actividades propuestas son
diversos fenémenos y reacciones quimicas que se pueden
realizar con el hierro, componente fundamental del estropajo
de acero. Las reacciones y sus peculiares propiedades se ven
favorecidas por la gran relacion superficie/volumen que pre-
senta este material comercial.

Un objetivo adicional es facilitar la posibilidad de trabajar
en el laboratorio con productos econémicos y de uso corrien-
te, demostrando con ellos fendomenos fisicos y quimicos que
se han estudiado previamente en clase.

Hace yauna década, Schwedt publico el libro “Experimente
mit Supermarktprodukten. Eine chemische Warenkunde”,"!
donde recopild una serie de ensayos y experimentos que se
desarrollaron en el “Clausthaler SuperLab”, el laboratorio de
practicas escolares del Instituto de Quimica Inorgéanica y
Analitica de la Universidad Técnica de Clausthal. Como se
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indica en la introduccion de este libro, la iniciativa surgio
como un proyecto dentro de un programa denominado PUSH
(Public Understanding of Science and Humanities) que bus-
caba mejorar el didlogo entre ciencia y sociedad. El proyecto
trataba de contrarrestar el prejuicio ampliamente extendido
segun el cual se deben utilizar cosas o productos que “no
contengan quimica”. Para responder a ese prejuicio, Schwedt
indicaba que “todo lo que tiene que ver con nuestra vida es
quimica”, y propone en su obra nada menos que 160 expe-
riencias con “productos del supermercado”.

Algunas de las experiencias recogidas en este trabajo
hacen uso de propuestas del citado libro, si bien no se arti-
culaban en torno a estropajos de acero, como es el caso del
presente estudio, sino a otro tipo de materiales. También se
han recogido experiencias de paginas web seleccionadas!>!3
y de los textos de Gillespie et al.'* y de las Profesoras
Martin Sanchez.'

Experimentos sobre fen6menos fisicos y quimicos
realizados con estropajo de acero

Experiencia 1: Demostracién del cambio de masa
en combustion

Necesitamos un estropajo, una regla grande de made-
ra, papel de aluminio, cufia de madera, plastilina y fuego.
Realizamos el montaje que se muestra en la Figura 1, donde
inicialmente se dispone una pequefia cantidad de estropajo de
acero en un lado de la balanza y una cantidad de plastilina
de masa similar (se mantiene el equilibrio) en el lado opuesto.
Al quemar la lana de acero se desequilibra la balanza, debido
a que se forma 6xido de hierro (IIT), de mayor peso. En este
punto, los alumnos observan la facilidad que presenta la lana
de acero para quemarse, por fuego, chispa o incluso con una
pila, como se aprecia en otra experiencia. De hecho, puede
hacerlo incluso mojada y por eso se ha empleado a veces
como yesca en situaciones de emergencia.

Figura 1. Tras colocar en una balanza un trozo de plastilina y otro de
estropajo de acero en equilibrio (izquierda), se quema el acero (dere-
cha) y se desequilibra la balanza por el aumento de peso al formarse
oxido de hierro.

Experiencia 2: Observacion del campo magnético en 3D

Las limaduras de hierro se alinean con la presencia
de fuertes campos magnéticos y asi se puede visualizar
la forma de estos campos. Algo similar ocurre con los
campos eléctricos creados por alto voltaje y por la electri-
cidad estatica. Si se exponen pequeflas fibras de acero a un
campo eléctrico o magnético muy fuerte, se alinearan con el
campo y lo haran visible.
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Se necesita un iman, lana de acero para uso doméstico,
una botella de plastico llena de aceite para bebés y tijeras.

Mientras las fibras de acero estan aun flotando en el acei-
te, se coloca un iméan a un costado de la botella y se observan
las virutas, que se alinearan con el campo magnético del iman
y nos mostraran una figura tridimensional (3D), como se
observa en la Figura 2.

Figura 2. Observacion de campos magnéticos.

Experiencia 3: Formacion de fuegos artificiales

Para realizar el experimento necesitamos una vela y lima-
duras de hierro o lana de acero. Si encendemos la vela y
dejamos caer limaduras de hierro directamente sobre la llama
se observan unas chispas que salen de la llama en todas las
direcciones. Se debe a que el hierro en forma de limaduras
presenta una superficie de contacto con el aire muy grande y
puede arder si suministramos el calor suficiente. La llama de
la vela, por ejemplo, proporciona la energia inicial que des-
encadenara la reaccion de combustion entre el hierro y el
oxigeno del aire, como se muestra en la Figura 3.

Figura 3. Formacion de “fuegos artificiales” con lana de acero.

En la fabricacion de fuegos artificiales se emplean ciertos
metales (en forma de 6xidos y otras sales) que, al quemarse,
producen chispas muy brillantes de diferentes colores.'® Al dejar
caer limaduras de hierro sobre la llama de la vela el metal alcan-
za temperaturas muy altas (del orden de los 1500 °C), reacciona
con el oxigeno del aire y produce la emision de chispas.

Experiencia 4: Corriente eléctrica y efecto Joule

Para realizar este experimento necesitamos una pila de
petaca (de 4,5 V 0 9 V) y lana de acero.

Si tocamos un trozo de lana de acero con uno de los bor-
nes de la pila vemos que no pasa nada. Pero si lo tocamos
con los dos bornes se observa que la lana de acero comienza
a arder lentamente. Se debe a que, como material metalico,
presenta alta conductividad eléctrica. Al tocar la lana de acero
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con los dos bornes de la pila se genera una corriente eléctri-
ca. Debido al efecto Joule, al circular la corriente eléctrica
aumenta la temperatura del conductor (lana de acero) y el
calor que se genera es suficiente para iniciar su combustion
en presencia del oxigeno del aire (ver Figura 4). La reaccion
quimica entre la lana de acero y el oxigeno del aire produce
oxido de hierro (IIT), como se aprecia por el cambio de color
de gris a negro, seglin la ecuacion:

2 Fe(s) + 3/2 O,(g) — Fe,04(s)

Figura 4. Colocacion de la lana de acero (izquierda) para observar el
efecto Joule que se genera con una pila y que provoca la combustion
del metal (derecha).

Experiencia 5: Electrolisis y pila de combustible

Se construye una pila de combustible basada en la com-
bustion del hidrogeno.!” Para lograr la obtenciéon de este
elemento, de manera sencilla y econdmica, realizamos una
electrolisis del agua.

Se produce la electrdlisis con dos estropajos de acero, a
los que van conectados los bornes de la pila, separados por
laminas de papel de filtro; para acelerar el proceso, se afiade
una cucharada de sulfato de sodio (que aumenta la conduc-
tividad eléctrica) sobre el agua en el que se introducen los
estropajos. Se deja todo el dispositivo aproximadamente un
cuarto de hora, para que el oxigeno y el hidrégeno sean absor-
bidos por los estropajos. Luego se quita la pila y se introduce,
en la misma posicion, una bombilla o un dispositivo eléctrico
(pequefio motor, LED...) y se observa que se genera una ener-
gia, gracias al funcionamiento de la pila de combustible, que
permite encender la bombilla, accionar el motor, etc.

Figura 5. Fotografias de la pila de combustible encendiendo una
bombilla segtin lo descrito en la experiencia 5.
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Experiencia 6: Contenido de oxigeno en el aire

Para realizar el experimento necesitamos un vaso (0
probeta), un plato, lana de acero y agua. En primer lugar,
introduciremos un trozo de lana de acero en el vaso. Luego
llenamos con agua el plato y colocamos el vaso con la lana de
acero boca abajo sobre el plato con agua.

Si esperamos unas horas vemos que la lana de acero cambia
de color (de gris a rojizo) y que el nivel de agua en el inte-
rior del vaso sube unos centimetros. Se debe a que la lana de
acero en contacto con el agua y con el oxigeno del aire se oxida.
Esta reaccion quimica consume el oxigeno del aire atrapado en
el interior del vaso, con lo que disminuye la presion interna.
La presion atmosférica externa, superior, hace que entre agua
en el vaso. Si medimos con una regla (o directamente en una
probeta si se opta por este recipiente en vez de utilizar un vaso)
podemos ver que al subir el nivel del agua el volumen de aire
atrapado en el interior del vaso disminuye, aproximadamente,
en un 20 %, como se observa en la Figura 6. Este es el porcen-
taje aproximado de oxigeno en el aire.

- Probeta
Gotitas Virulana
Manchas de \ .
oxido W~ 4B
Vaso de ] h By
precipitados |
AN —]

Figura 6. Esquema del procedimiento descrito en la experiencia 6
(arriba) y fotografia del procedimiento seguido.
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Experiencia 7: Variacion de la tension superficial

En un vaso o copa llena de agua volcamos virutas de hierro;
la tension superficial del agua crea fuerzas de suficiente inten-
sidad en la superficie que impiden que las virutas se hundan. Si
afladimos unas gotas de jabon liquido o detergente disminuye
la tension superficial y se hunden las virutas.

La tension superficial se debe a las fuerzas intermole-
culares y produce que la superficie del agua se comporte
como si fuera una delgada pelicula elastica (membrana). Esto
permite que las virutas de acero puedan flotar en el agua (ver
Figura 7). Al descender la tension superficie por el jabon, las
virutas de acero, mas densas que el agua, se hunden.

Figura 7. En la copa izquierda se observan las virutas de estropajo de
acero en la superficie del agua. En la de la derecha, una vez afiadido
el detergente, las virutas de acero caen al fondo.

Experiencia 8: Reduccion de sulfato de cobre (II)

Se sumerge el estropajo en sulfato de cobre (II) y se
observa lo que ocurre (la disolucion cambia de color, de azul
intenso a verde y el estropajo se recubre de una sustancia
rojiza) (ver Figura 8). Se debe a la produccion de la reaccion
redox siguiente.

Cu?*(ac) + Fe(s) — Cu(s) + Fe**(ac)

Figura 8. En la fotografia de la izquierda se introduce el estropajo de
acero en una disolucion de sulfato de cobre (II), produciéndose cambios
en el color del s6lido, como se observa en la fotografia de la derecha.
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Experiencia 9: Fabricacion de tinta

Para esta experiencia se necesita una bolsita de té negro,
aparte de estropajo de acero.

En un vaso de precipitado se ponen unos mililitros de té
poco concentrado, y se diluye hasta que el color se vuelva
amarillo palido. Una parte servird de control y otra se calienta
hasta ebullicion con el estropajo. Durante el calentamiento
se observa que el té se va oscureciendo hasta llegar a tener
una coloracién negra, parecida a la tinta, como se observa
en la Figura 9. Se debe a que entre los componentes del té se
encuentra el acido galico, que forma con los iones de hierro
un complejo de color intenso, como se detalla en el experi-
mento 105 del texto de Schwedt.!!

il

Figura 9. Fotografias que nos muestra el cambio de color al calentar
té negro con estropajo de acero.

Experiencia 10: Preparacion de la “disolucion
o solucién férrica”

Se mezcla acido acético con virutas de estropajo de acero,
formandose una disolucién de acetato de hierro (II), que se
calienta, se filtra y se deja reposar dos o tres dias. La sal de
hierro (II) se va oxidando lentamente, pasando de amarillo a
rojo-negro formandose acetato de hierro (III), que diluiremos
en agua hasta obtener una coloracion naranja. Esta disolucion,
llamada en el libro de Schwedt!! “solucién férrica”, contiene
iones de hierro (IIT) ademas de iones hierro (II), y la utilizare-
mos para otras reacciones (Figura 10).

OH,
o\|/o
YO/FS\O
7Y

NGy~

H0” T\ / i\oH2

ooﬁﬁ;o
Figura 10. En la fotografia se muestra el aspecto de la “disolucion

férrica” concentrada (arriba) y diluida (abajo). El dibujo muestra la
estructura molecular del acetato férrico.
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Experiencia 11: Deteccion del hierro por formacion
de complejos con hexacianoferrato (III)
y con tiocianato amoénico

Utilizaremos la solucion férrica diluida de la experien-
cia 10 (de color naranja). En un tubo de ensayo, se anaden
unas cuantas gotas de disolucién de hexacianoferrato (III)
de potasio a una pequena porcion de la solucion férrica. Se
produce asi una reaccién mediante la que se detecta el i6n
Fe?" de la solucion férrica. La reaccion de identificacion del
i6n Fe?" es la formacién del complejo hexacianoferrato (1) de
hierro (I1I), conocido como azul de Prusia (Figura 11 arriba).

Fe?' + K,[Fe(CN)] — K[Fe!'Fe!l(CN),] + 2K*

Otra reaccion que se realiza es la siguiente: se toma otra
muestra de la solucion férrica diluida en agua (de color naranja)
y se introduce en otro tubo de ensayo; se anaden unas gotas de
la disolucion de tiocianato de amonio, con lo que se detecta la
presencia del cation Fe*', al formarse el complejo pentaacuo-
tiocianato-N-hierro (III), de color rojo sangre (Figura 11 abajo).

Fe¥* + SCN- + 5 H,0— [Fe(NCS)(H,0),]**

Figura 11. Fotografia de dos vasos que representan la formacion
de azul de Prusia (arriba) y rojo sangre del pentaacuotiocianato-N-
hierro(I1I) (abajo).

Experiencia 12: Oxidacion del acido ascorbico

Se disuelve vitamina C en agua y se afade, gota a gota, la
disolucion férrica (color naranja) formada en la experiencia 10.
Se anota el cambio de color donde cae la gota (se pasa de color
verde a negro), como observamos en la Figura 12.

En el sitio donde cae la gota el color cambia del verde
al negro, lo que se explica por la reduccion de los iones
hierro (III) a iones de hierro (I). Si hacemos ahora la prueba
de la deteccion de hierro (IIT) con tiocianato de amonio de la
experiencia 11 nos da negativa, no sale el rojo sangre.

Segun el libro de Schwedt,!! la oxidacion del acido ascor-
bico tiene lugar en presencia de trazas de metal a través de un
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proceso en dos etapas pasando a acido dehidroascorbico. La
accion reductora se debe a la estructura del endiol.

Figura 12. Fotografia donde se observa el oscurecimiento de la diso-
lucion de vitamina C al caer las gotas de la solucion férrica.

Experiencia 13: Formacion del complejo salicilato

Necesitamos dos aspirinas, vaso de precipitado, acido
clorhidrico concentrado y solucion férrica diluida de la expe-
riencia 10.

En un vaso de precipitado se echan una o dos pastillas de
aspirina, se afiaden unos 75 mL de agua y unas gotas de acido
clorhidrico concentrado, y se hierve hasta que quede una
disolucion transparente. Se deja enfriar hasta el dia siguiente
y habran aparecido los cristales.

La aspirina es el acido acetilsalicilico, que se hidroliza
con agua, en presencia de iones H" que actua como cataliza-
dor, produciendo acido acético y acido salicilico. Este ultimo
es un solido que cristaliza, mientras que el acido acético es
liquido y queda en disolucion.

El acido salicilico, se pueden reconocer porque con la
disolucion de hierro (IIT) da una coloracion morada, porque
se forma el complejo de salicilato. Si la concentracion es alta
puede incluso aparecer como negra de lo oscura que es y es
necesario diluir para apreciar el color morado.

Esta reaccion es la que se utiliza en toxicologia para inves-
tigar intoxicaciones con acido salicilico o con sus derivados.

Figura 13. Fotografia de dos tubos de ensayo: en la izquierda la diso-
lucion hidrolizada de la aspirina y en el tubo de la derecha cuando se
le echa la disolucion de hierro (I1I).
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Experiencia 14: Componentes fenoleicos en el aceite
de tomillo

Se mezcla el tomillo en etanol y se filtra y a esa disolucion
se le aflade gota a gota la disolucion de hierro (IIT) (proceso
que se observa en la Figura 14).

Se produce un complejo entre los componentes fenolicos
vegetales (que contiene el tomillo) y los iones de hierro (III),
que hace que se intensifique el color.

El tomillo contiene la molécula timol (ver Figura 14) con
funcionalidad fendlica, que es el grupo hidroxido unido a un
anillo aromatico, que forma un complejo fuertemente colorea-
do con el hierro (III).

O, OH
HO 1 OH
OH

Figura 14. Molécula de timol que contiene el tomillo y en la foto, as-
pecto de las disoluciones descritas en la experiencia 14: en el tubo de la
izquierda, disolucion de tomillo con etanol y en el tubo de la derecha,
la misma disolucion después de afadir la disolucion de hierro (I1I).

Experiencia 15: Los fenoles vegetales del comino como
formadores de complejos de hierro

Se hace una disolucion en caliente de comino en agua y luego
se filtra. La disolucién es de color amarillo. Cuando se le afiade
la disolucion férrica se produce un complejo entre los compo-
nentes fenolicos vegetales (que contiene el comino) y los iones
de hierro (III) de tal manera que se oscurece la disolucion.

El comino contiene como componentes diversos terpenos,
entre los que se pueden citar el limoneno y el cuminaldehido, que
forman complejos fuertemente coloreado con el i6n hierro (IIT).

Figura 15. En el tubo de la izquierda de muestra la disolucion de
comino y, en el de la derecha, la disolucién de comino con solucion
férrica observando un color mas intenso.
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Experiencia 16: Componentes fenélicos del café como
formadores de complejos de hierro

En frio se prepara una disolucion con una pequeila
cantidad de café soluble en agua, que esté poco coloreada.
Se filtra y se aflade, a continuacion, unas gotas de la diso-
lucion férrica y se observa el color en el sitio donde caen
las gotas.

El extracto de café toma primero un color verde que luego
vira a marrén, porque, segiin Schwedt,'! en el extracto de
café los iones hierro (III) se reducen primero a hierro (II), y
forman después un complejo de hierro con los componentes
fenodlicos del café. Es una muestra del poder reductor de los
extractos de café (Figura 16).

Figura 16. Tubo de ensayo con un poco de café de sobre con agua
(derecha) y la misma disolucion de café con disolucion férrica (iz-
quierda). Se observa una intensificacion del color.

Experiencia 17: Complejo de hierro (III) con fluoruro

A la disolucion férrica se le anade gota a gota un colutorio
que contiene flor, observandose que desaparece lentamente
el color porque se forma el complejo hexafluoroferrato (III),
[FeF]*, que es incoloro (Figura 17).

Figura 17. Disolucién férrica (izquierda) y disolucion férrica con co-
lutorio que contiene fluor (derecha).
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Experiencia 18: Precipitacion del fosfato de hierro (II)
con las bebidas de cola

Se calienta hasta ebullicion una bebida de cola y una vez
fria se afade, gota a gota, la disolucion férrica.

Las bebidas de cola contienen como agentes acidificantes
el acido fosforico que, al mezclarlo con la solucion férrica,
forma fosfato de hierro (III) dificilmente soluble, por lo que
se decolora la disolucion y aparece una turbidez que va pre-
cipitando lentamente.

Figura 18. Bebida de cola calentada (izquierda) y la misma bebida de
cola con disolucion férrica (derecha). Se observa como la disolucion
se decolora y precipita muy lentamente el fosfato de hierro (III).

Participacion en certamenes cientificos

Este proyecto, con el titulo de “Ciencia con estropa-
jo”, particip6 en la actividad de “Ciencia en el Aula” del
Parque de la Ciencias de Granada (Figura 19). Ademas,
obtuvo dos reconocimientos: primer premio del concurso de
“Experimentos de Ciencia”, Categoria B (E.S.O.), convoca-
do por el Centro de Ciencia Principia de Malaga (2012), y
mencion de honor en la modalidad de “Demostraciones de
Quimica” en el Certamen de Ciencia en Accion (Alcobendas,
Madrid, 2012). En ambos casos, los alumnos se implicaron
de diferente manera, presentando incluso los trabajos ante
jurados que calificaban las acciones realizadas. Estas circuns-
tancias suponen un aliciente y una labor de aprendizaje adi-
cional por parte de los alumnos. Por ejemplo, en la Figura 20
se muestra el poster que prepararon para la presentacion en
el segundo certamen citado y, en la Figura 21, se muestra el
aspecto del stand que prepararon.

Conclusiones

El estropajo de acero es un producto econdémico, que
se encuentra facilmente y es bien conocido por alumnos de
educacion secundaria. Como hemos explicado, permite
demostrar fendmenos fisicos y quimicos cualitativamente
(de forma acorde a los objetivos de la educacion secunda-
ria). Ademas, dicha actividad sirve para que puedan integrar
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Figura 19. Participacion en “Ciencia en el Aula” en el Parque de la
Ciencias de Granada (2012).

EL ESTROPAJO
WO SOLo S\

COMPLLIO
beontrotodes i QUIMICA

oo

Diseiio: Estefania Garcia L
stracion. P. Jesos Chicon L.

Figura 20. Cartel preparado por los alumnos para participar en un
certamen cientifico con las experiencias descritas.

Figura 21. Aspecto del stand donde se presento el trabajo en el certa-
men de Ciencia en Accion (2012).
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lo aprendido y valorar mas la utilidad del aprendizaje, al
comprobar sus posibilidades de aplicacion a casos reales.
Sirve también para que los alumnos desarrollen ciertas com-
petencias, como trabajo experimental, creatividad y comu-
nicacion. Por ello se recomienda su realizacion y se sugiere
que, con distinta profundidad, podria aplicarse también en
otros niveles educativos.
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Divulgacion de la Quimica

Quimica y energia: una unién indisoluble

Valentin Gonzalez

Resumen: Las reacciones quimicas se producen siempre con intercambio de energia. Igualmente, en la produccion de energia se necesita la
quimica, de forma directa o indirecta, para liberarla. En este articulo se pasa revista a los procesos utilizados para producir energia y se pone
de manifiesto la aportacion de la quimica a su desarrollo. Se analiza el papel de las energias renovables en la produccion y coste de la energia
y se concluye el papel fundamental de la quimica en la produccion de energia sostenible y a bajo coste de produccion.

Palabras clave: Quimica y energia, energia térmica, energia de fision, energia de fusion, energias renovables.

Abstract: Chemical reactions always proceed liberating or absorbing energy. Likewise, in energy production, chemistry is necessary to liberate
it, in a direct or indirect way. In this paper, used processes for energy production are reviewed and the role of chemistry is pointed out. The
role of renewable energies is also pointed out, taking into account its costs, finalizing with the important role of the chemical research to reach

a procedure to generate sustainable energy to lower production costs.

Keywords: chemistry and energy, thermal energy, fission energy, fusion energy, renewable energies.

Todas las reacciones quimicas estan afectadas por un
término energético y, para obtener energia, de forma directa o
indirecta, es imprescindible la quimica.

Asi, en la reaccion de obtencion del agua se desprende
energia. Se trata de una reaccion exotérmica. Este hecho se
expresa de cualquiera de las dos formas siguientes:

H, (&) + 2 0, (g) = H,O (1) + 286 kJ
H, (g) +'% O, (g) — H,0 () AH = 286 kJ

En cambio, la reaccion de obtencion del ozono a partir del
oxigeno, precisa el aporte de energia para progresar:

30,(g)+ 284k~ 20, (g)

30,(g) »20;(g) AH = +284 kJ;
o simplemente AH = 284 kJ

El intercambio energético que acompafia a un proceso se
expresa en forma de variacion de entalpia, AH. Por convenio,
a las reacciones exotérmicas se les asigna una variacion de
entalpia negativa: AH<0. Y a las reacciones endotérmicas, se
les asigna una variacion de entalpia positiva: AH > 0
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Las reacciones quimicas més utilizadas para la obtencion
de energia son las de combustion de combustibles fosiles,
como carbon, petroleo, gas, madera, etc., que son, sencilla-
mente, procesos de oxidacion de la materia que contiene car-
bono; que se pueden expresar de alguna de estas dos formas:

C (s) + O, (g) — CO, (g) + energia
C (5)+ 0, (g) ~ CO, (g) AH <0

En algunos procesos de obtencion de energia (hidroeléc-
trica) parece que no interviene la quimica, sin embargo la
quimica es imprescindible en la obra civil necesaria.

Asi, cuando tenemos que levantar un dique de hormigon
que cierre la presa, es necesario producir miles de toneladas
de cemento y, el cemento, es una sustancia (mezcla de silica-
tos dicalcico y tricélcico) que se produce por reaccion entre la
silice, Si0O,, y la cal, CaO, segln:

28i0, (s) + 5Ca0 (s) + energia — Si0,-2CaO(s) +
Si0,-3Ca0 (s)

28i0, (s) + 5Ca0 (s) — Si0,-2Ca0O(s)
+8i0,-3Ca0 (s) AH>0

Hay que aclarar que la mezcla de silicatos dicalcico y tri-
calcico (componentes esenciales del cemento) no se obtienen
a partir de los compuestos puros, silice y cal, pues para ello
se precisarian temperaturas superiores a los 2.000 °C. Para
rebajar la temperatura de reaccion hasta unos 1400 °C (lo que
disminuye muy ostensiblemente los costes de fabricacion), es
por lo que se utiliza arcilla y caliza.

Particularmente para las presas se ha de producir un
cemento de fraguado lento, con silicato dicalcico como com-
ponente mayoritario, pues el silicato tricalcio es de fraguado
rapido y, el calor desprendido rapidamente produce el res-
quebrajamiento del dique durante la construccion, pues no es
facil evacuar el calor generado. El fraguado del cemento es un
proceso en el que las particulas de cemento se hidratan, segiin
una reaccion exotérmica, transformandose en otras particu-
las mucho menores, tan pequefias que se atraen por fuerzas
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moleculares tipo Van der Waals, alcanzando unas resistencias
mecanicas a la compresion de hasta 500 Kg/cm?. El compues-
to que se forma por hidratacion del cemento es un silicato
complejo denominado gel de tobermorita, por ser de estruc-
tura parecida a unas rocas que se encuentran en Tobermory,
Inglaterra y tiene la particularidad que se transforma en una
masa plastica que se adhiere a la arena, rocas, ferralla, etc.,
formando el mortero, el hormigén y el hormigén armado.

Produccion de energia

Actualmente utilizamos numerosos procesos convencio-
nales que generan calor y, ademads, contamos con las llamadas
energias renovables que no utilizan directamente reacciones
quimicas para obtener energia: como es el caso de la energia
eolica, solar, de las mareas, etc.

Veamos los principales procesos para producir energia:

1. Combustion de compuestos carbonosos: carbon, petroleo,
gas, madera, biomasa, etc.

2. Fisién nuclear del uranio de masa atomica 235 (33U), que
constituye el 0,7% del uranio contenido en los minerales. El
resto, el 99,3%, es uranio de masa atomica 238 (**8U), no fisil.
E1238U, aunque no es fisil, puede producir plutonio de masa
atomica 239, que si lo es. Este hecho se utiliza en los reac-
tores reproductores, de cuarta generacion, que son reactores
con un espectro de neutrones rapidos, en los que se coloca
un recubrimiento de 238U alrededor del nticleo para que se
produzca plutonio con los neutrones sobrantes de la fision.

3. Las energias renovables estdn basadas en fuentes de
energia inagotable para periodos de tiempo de magnitud
humana, como por ejemplo el sol. Las mas significativas
son: la solar térmica y fotovoltaica, la edlica, la hidraulica
(extendida en el mundo desde hace bastantes afios), la bio-
masa (también utilizada tradicionalmente) y, como menos
significativas a nivel global: la geotérmica, mareomotriz
y de las olas.

La combustion de los compuestos carbonosos

Se basa en la oxidacion del carbono que se transforma en
dioxido de carbono con desprendimiento de energia:

C(s) + O, (g) — CO, (g) + 394 kJ

Esta reaccion es valida para cualquier compuesto que con-
tenga carbono, como carbon, petréleo, gas, madera, biomasa,
etc., aunque en el caso de los hidrocarburos contenidos en el
petréleo y el gas natural, o los componentes organicos diver-
sos que contienen la madera y la biomasa, no solo se oxida el
carbono, sino también el hidrogeno, azufre, etc., que entran
en su composicion.

La energia térmica obtenida en un proceso de combustion,
puede destinarse a calentar agua hasta convertirla en vapor,
que se alimenta en una turbina, acoplada a un generador,
para producir energia eléctrica. En otras ocasiones el agua
caliente se utiliza directamente en un intercambiador de calor
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Figura 1. Esquema de la produccion de energia por via térmica.

para calentar otras sustancias. En la Figura 1 se presenta un
esquema de la produccion térmica de energia eléctrica. El
rendimiento de la transformacion de la energia térmica en
energia eléctrica oscila entre un 33% y un 38% !,

Una vez que comienza a condensar el agua, ha de des-
cargarse el vapor de la turbina, condensarlo y retornarlo a la
caldera, con lo que se cierra el ciclo.

Hoy en dia se tiende a aumentar en lo posible el rendi-
miento de transformacion de la energia térmica en eléctrica;
para ello se utilizan las centrales de ciclo combinado en las
que, de acuerdo con el ciclo de Carnot, el rendimiento se
eleva aumentando la temperatura del foco caliente, en este
caso la combustion; asi, se quema el combustible y el gas de
combustion se alimenta a una turbina de gas, unida a un alter-
nador, produciendo energia eléctrica; como la temperatura
del gas es todavia alta, cuando sale de la turbina, se utiliza
para producir vapor de agua que, a su vez se alimenta a una
turbina de vapor, unida a un alternador. El rendimiento glo-
bal se eleva a un 50-58% 2. Pero, para poder utilizar el ciclo
combinado, el combustible ha de ser limpio, para evitar la
existencia de particulas que erosionen los alabes de la turbina
de gas, por lo que estas centrales solo pueden operar con gas
natural u otro tipo de gas combustible limpio.

Fision de elementos fisibles

La fision termonuclear es un proceso térmico de produccion
de energia basado en la fision, rotura, de los atomos de uranio
235, o de torio 232, via produccion de uranio 233 por captura
neutronica y dos desintegraciones beta posteriores, segun:

25U + In — 137Cs + 998r + 1,9.1010 kJ

El cesio y el estroncio son los productos de fision solidos
mayoritarios que aparecen en la fision, rotura, de los dtomos
de uranio; realmente los radisdtopos que aparecen en los ele-
mentos combustibles al descargarlos del reactor son unos 2200.

La cantidad de energia desprendida por mol de uranio
fisionado es 50 millones de veces mayor que la que se des-
prende al quemar un mol de carbono. Por esto la cantidad de
residuos que se generan son también 50 millones de veces
menos que en la combustion del carbono.

La aportacion de la quimica a la fision nuclear es muy
amplia. Comienza con la extraccion y concentracion del uranio
del mineral, que suele hacerse mediante una lixiviacion acida

An. Quim. 2013, 109(1), 53-58



Quimica y energia: una union indisoluble

del mismo, con &cido sulfurico diluido, recuperandose una
disolucion diluida de sulfato de uranilo (UO,SO,); el siguiente
paso es la concentracion de la disolucion, que puede realizarse
por intercambio i6nico o extraccion liquido-liquido, operacio-
nes tipicas de la ingenieria quimica y, a continuacion, preci-
pitar el uranio con sosa o amoniaco, obteniéndose diuranato
de sodio (Na,U,0.), o diuranato de amonio [(NH,),U,0.)],
respectivamente. Estos diuranatos son productos comerciales,
denominados yellow cake (torta amarilla) por su color amari-
llo; contienen un 60-70% de uranio, expresado como U,O,.
Esta sustancia debe purificarse para transformarlo en un pro-
ducto de pureza nuclear. Asi se evita la absorcion de neutrones
por esas impurezas que podrian impedir la fision, o la reaccion
en cadena, por no dejar suficientes neutrones libres.

La disolucion del yellow cake con 4cido nitrico, seguida
de una extraccion-reextraccion, con un agente extractor espe-
cifico del uranio, fostato de tributilo al 30% en queroseno,
permite obtener nitrato de uranilo de la pureza requerida.

A continuacion se somete la disolucion de nitrato de uranilo
puro a operaciones de evaporacion para concentrarlo; calcina-
cion en atmosfera de aire para transformarlo en triéxido de ura-
nio (UO,); reduccion con hidrégeno a didxido de uranio (UO,),
y conversion posterior en tetrafluoruro de uranio (UF,) por
reaccion con fluoruro de hidrogeno y, finalmente, convertirlo
en hexafluoruro de uranio (UF,) por reaccion con fltor elemen-
tal. E1 UF, sublima por encima de 65 °C a presion atmosf€rica.

El hexafluoruro de uranio en fase vapor debe ser enriquecido
en 2UF , pues el 25U es el isotopo fisil. Este proceso se lleva a
cabo por difusion del compuesto a través de membranas con un
tamaiio de poro adecuado, que separan el *>UF, del 2*8UF; (la
velocidad de difusion de un gas es inversamente proporcional a
sumasa molecular: ley de Graham). Se requiere un gran niimero
de pasos para llegar a concentraciones de 23SUF, del orden del
5% en el UF, total, que es el valor requerido para preparar los
combustibles nucleares de los reactores comerciales.

El compuesto enriquecido se hace reaccionar con vapor de
agua e hidrogeno, a unos 600 °C, para conseguir la hidrdlisis-
reduccion del UF, a UO,. El diéxido de uranio se transforma
en pastillas y sinteriza (proceso realizado a alta temperatura que
transforma al producto en un material casi inerte) para transfor-
marlo en un producto ceramico. En las Figuras 2 y 3 se presen-
tan las pastillas de UO, sinterizadas y un elemento combustible
comercial. De esta manera, queda de manifiesto la importancia
de la quimica para llegar a fabricar el elemento combustible.

El nucleo de un reactor de 1.000 MW ha de contener 120 de
estos elementos combustibles con un peso total de 60 toneladas
que, una vez cargados producen la fision nuclear y la consiguien-
te produccion de energia, térmica. Esta energia térmica, se utiliza
para producir vapor que se alimenta a una turbina. En la Figura 4
se presenta un esquema de un reactor nuclear de agua a presion.

Durante la operacion es necesario mantener el agua del
circuito primario, que es la que refrigera el niicleo, con un nivel
muy bajo de contaminacion, para evitar la irradiacion de los
operarios; para ello se utilizan filtros y resinas intercambiadoras
de iones para mantener la limpieza del agua. La contaminacion
puede provenir de pequenas fugas de los elementos combusti-
bles a través de poros que pudieran formarse, particularmente en
las soldaduras aunque, la probabilidad de éstas es muy baja; de
hecho, actualmente, se producen pequefias fugas en uno de cada
doscientos mil elementos combustibles, gracias a los estrictos
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Figura 2. Pastillas sinterizadas de dioxido de uranio enriquecido

(cortesia de ENRESA).
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Figura 3. Conjunto combustible de didéxido de uranio: proceso de
fabricacion (cortesia de ENRESA).
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Figura 4. Esquema de un reactor nuclear de agua a presion (fuente:
blog http://www.madrimasd.org/blogs/energiafusion/).
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controles de calidad que se aplican en su fabricacion. Los filtros
y resinas son residuos radiactivos ya que retienen los radisoto-
pos contenidos en el agua, ya sea en forma de pequefias particu-
las o por reaccion quimica en las resinas de intercambio i6nico.

Por otra parte, las labores de mantenimiento, sustitucion o
reparacion de piezas, precisan aplicar la quimica para desconta-
minarlas antes de proceder a su reparacion o sustitucion; si no se
puede descontaminar, la pieza se trata como residuo radiactivo.

Los residuos liquidos se concentran por evaporacion o
se incineran, en el caso de los incinerables y, finalmente, se
incorporan en una matriz de mortero de cemento u hormigén
para evitar su dispersion y almacenarlos hasta que decaiga su
radiactividad, en unos 200-300 afios. Estos son los residuos de
baja y media radiactividad.

Cuando los combustibles usados se descargan del reactor,
han de almacenarse en una piscina para refrigerarlos pues su
potencia térmica es de unos 10 kW debido a la desintegra-
cion radiactiva de los radisotopos que contienen. Al cabo de
3 afios, la potencia ha bajado a 1 kW, gracias al decaimiento
radiactivo. En la piscina se refrigeran y se ha de descontami-
nar el agua, igual a como se hacia en el circuito primario del
reactor, en prevencion de fugas potenciales.

Una vez pasado unos tres afios, los combustibles pueden
almacenarse temporalmente o reprocesarlos para extraer el
uranio sobrante y el plutonio que todavia contienen para apro-
vechar su energia. Este proceso es tipicamente quimico pues,
primero se disuelven las pastillas de combustible con 4cido
nitrico concentrado y, posteriormente, a través de extrac-
ciones liquido-liquido se separan el uranio y el plutonio del
resto de los residuos. Estos ultimos son productos de fision y
activacion que constituyen un 4% del total.

Estos residuos son de alta radiactividad que precisan un
tiempo de 500-1000 afios para que decaiga su radiactividad /5
y 7 por desintegracion radiactiva. Para evitar su dispersion e
irrupcion en la biosfera, se incorporan a una matriz de vidrio
especial, denominado al borosilicato por ser los 6xidos de
boro y de silicio los formadores de la red; este vidrio, que es
el que se utiliza en los laboratorios quimicos, es 100 veces
mas insoluble que el vidrio sodocélcico que se utiliza en las
ventanas de los edificios. Posteriormente, se ha de almacenar
hasta que decaiga su radiactividad.

Como se ha mostrado en este resumen, las operaciones y
procesos quimicos que se emplean en el denominado ciclo del
combustible nuclear son numerosos y variados. En la Figura 5
se presenta ese ciclo del combustible.

Conversion

Enriquecimiento

Fabricacion
de
Combustible

Figura 5. Esquema del ciclo del combustible nuclear (cortesia de AREVA).
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Energia solar

El Sol emite 3,85.10%° J/s y la tierra recibe de 800 a
900 W/m?; esto supone unas 10.000 veces la energia que
consumimos, es decir, si el rendimiento de captacion fuera del
100%, con una superficie de 500 x 500 km, algo menos de la
mitad de la peninsula ibérica, tendriamos cubiertas las nece-
sidades energéticas mundiales.

La energia solar podemos aprovecharla mediante la utili-
zacion directa del calor (solar térmica) y mediante la capta-
cion de la radiacion con semiconductores que transformen la
energia en electricidad (solar fotovoltaica).

Energia solar térmica

La energia solar térmica aprovecha, directamente, la
energia del sol transformandola en calor para calentar agua,
o cualquier otro fluido, por ejemplo aceites, que pueden uti-
lizarse para fines sanitarios, para sistemas de calefaccion y
refrigeracion, para produccion de otras formas de energia, etc.
Seglin su uso, se cuenta con tres tipos de colectores:

a. Baja temperatura. Se utilizan colectores para la produc-
cion de agua sanitaria y para calefaccion y refrigeracion
de viviendas. Se componen de un marco de aluminio, una
cubierta de vidrio, placa absorbentes, enrejado de tubos de
circulacion, cabezales de alimentacion y descarga de agua,
aislante, usualmente poliestireno y deposito acumula-
dor de agua caliente. Suelen tener una superficie normali-
zada de 2 m?. En la Figura 6 puede verse un colector tipico.

b. Media-alta temperatura. Los colectores son del tipo canal
parabdlico pues utilizan reflectores parabdlicos en una con-
figuracion de canal para enfocar la radiacion solar directa
sobre un tubo largo que corre a lo largo de su foco y que
conduce al fluido de trabajo, que puede alcanzar tempera-
turas de hasta 500 °C. La Figura 7 muestra un ejemplo de
estos canales y la Figura 8 muestra como se consigue la
concentracion, por reflexiones. También se usan sistemas
de torre central con heliostatos, espejos altamente reflectan-
tes, para enfocar la luz solar, con la ayuda de un ordenador
(Figura 9). En ambos casos, se calienta un fluido térmico a
media-alta temperatura que puede, a su vez, calentar agua
para generar vapor, o utilizar el calor en otros usos.

c. También se utiliza la radiacion solar en hornos solares,
que concentran la irradiacion solar con lentes, llegando a
alcanzar temperaturas de mas de 3.000 °C.

F

Figura 6. Colector tipico de energia solar térmica, de baja temperatu-
ra, con deposito acumulador (fuente: WIKIPEDIA).
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Quimica y energia: una union indisoluble

Figura 7. Colectores cilindrico-parabolicos captadores de energia
solar térmica de media temperatura.

TzzZ77777/m

Figura 8. Esquema de la reflexion en los captadores cilindro-parabo-
licos (fuente: WIKIPEDIA).

Figura 9. Captacion de energia solar térmica de torre central con
heliostatos.

Energia solar fotovoltaica

Este aprovechamiento de la energia solar, se basa en el
efecto fotoeléctrico que se produce al incidir la luz (fotones)
sobre un material semiconductor que genera electrones (elec-
tricidad) Esto puede conseguirse utilizando varios tipos de
células solares:

e (Células de silicio monocristalino.

e (C¢élulas de silicio policristalino.

e (Células de silicio amorfo.

e (Células de capa fina (por ejemplo, arseniuro de galio).

e (Células de polimeros organicos.

An. Quim. 2013, 109(1), 53-58

WWW.Iseq.org

57

Las células de silicio, producidas por procedimientos
quimicos, necesitan para su fabricaciéon una gran cantidad
de energia por lo que, las instalaciones solares fotovoltaicas
son caras, por su proceso de produccion y, por tanto, la inver-
sion para construir uno de estos conjuntos de produccion de
electricidad por via fotovoltaica es muy elevada. Esto hace
que el kW-h producido por esta tecnologia tenga un coste
casi cinco veces mayor que el producido con procedimientos
térmicos; por ello, para hacer atractiva la inversion en estas
instalaciones es necesario prever subvenciones, normalmente
de los Estados.

Es indiscutible la participacion de la quimica en la obten-
cion del silicio necesario para producir las células, en cual-
quiera de sus formas cristalinas o no, a partir de diéxido de
silicio, muy extendido en la naturaleza asi, como en la obten-
cion de los componentes de las capas finas, como el arseniuro
de galio. En la Figura 10 se muestra un llamado huerto solar.

Figura 10. Huerto solar de produccion de energia eléctrica (fuente:
WIKIPEDIA).

Tiene gran importancia el desarrollo de las células de
polimeros organicos semiconductores, que pueden presentar
esta propiedad por su estructura molecular o por dopar la
estructura organica con un compuesto metalico pues, segun
los expertos, si se consiguiera llegar a un rendimiento por
encima del 15%, podrian utilizarse estas células que tienen
un bajo coste de fabricacién, en competencia econdmica
con el resto de los procedimientos clasicos de produccion de
energia. Su rendimiento actual esta entre el 5-7% aunque en la
bibliografia se reivindican rendimientos de hasta el 8-9% 3 4.

Energia edlica

Se basa en el aprovechamiento de la energia del viento al cir-
cular por diferencias de temperatura o de presion. La produccion
de energia se realiza transformando, mediante engranajes, el movi-
miento giratorio del eje de las palas en el movimiento del rotor de
un alternador que produce la corriente eléctrica. En la Figura 11
puede verse un grupo de aerogeneradores.

La potencia instalada mundial en 2010 es de unos
200.000 MW; ha crecido rapidamente pues se ha multiplicado
por diez desde el afio 2.000. Espafia tiene una potencia total
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Figura 11. Campo de aerogeneradores edlicos (fuente: WIKIPEDIA).

instalada de mas de 20.000 MW, que es casi un 10% del total
mundial. Solo Alemania, en Europa, tiene una potencia insta-
lada superior a la espafiola.> ©

La quimica participa en la mayor parte de la construc-
cién de un generador edlico, con los materiales necesarios:
aluminio, cobre, acero, cemento, etc. Una parte esencial del
aerogenerador son las palas que transforman el movimiento
lineal del aire en el movimiento de rotacion. Los materiales
corrientemente utilizados son resina de poliester reforzada
con fibra de vidrio, resina epoxy reforzada con fibra de vidrio,
fibra de carbono, aramidas (Kevlar), composites de madera,
madera-epoxy o madera-fibra-epoxy. Todos estos materiales
son preparados por métodos quimicos.

Otras energias renovables

Hay otro conjunto de energias renovables que tienen un
peso menor en la produccion eléctrica como la geotérmica, las
mareas, las olas, etc., pues son procedimientos que precisan unas
condiciones minimas que no se dan en cualquier emplazamien-
to. Asi, en el caso de la geotérmica es rentable en determinadas
zonas en las que el vapor de agua aparece cerca de la superficie,
como es el caso de Islandia e Italia. En otras localizaciones,
los trabajos a realizar, principalmente de acceso mediante obra
civil, puede hacer inviable, por el coste, su explotacion.

Las mareas, por su parte, precisan para ser rentables de
diferencias de altura superiores a los 6-7 metros, que no se
dan en cualquier ensenada. La energia de las olas precisa
mecanismos muy complejos para transformar su movimiento
en energia por lo que, hasta el momento, no hay instalaciones
que hayan demostrado su viabilidad.

Fusion termonuclear

Es un procedimiento de produccion de energia en el que
se han dedicado muchos medios a su investigacion pero en
el que no se han conseguido llevar las variables del plasma
(densidad, tiempo de confinamiento y temperatura) hasta los
valores en los que se produzca mas energia, por fusion, que la
suministrada para su formacion; el plasma es un gas ionizado
que se forma a temperaturas del orden de 10% K. Hay grandes
maquinas toroidales (tipo Tokamak) que han llegado a valores
proximos y se reivindica que el JET (Joint European Thorus)
lo consigui6 durante un tiempo muy corto. El reactor JET fue
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“He + 3.5 MeV

n+ 14.1 MeV

Figura 12. Reaccion de fusion termonuclear deuterio-tritio (fuente:
WIKIPEDIA).

un proyecto de la Unidén Europea en el que participaron un
gran numero de paises, entre ellos Espafia.

Hoy dia se espera alcanzar esa situacion con el proyecto
ITER, en el que participan la Union Europea, Rusia, Estados
Unidos, China, Corea e India. El reactor se esta construyendo
en el sur de Francia, en Cadarache y tendria que estar fina-
lizado en el afo 2019, aunque los efectos de la crisis actual
podrian retrasarlo.

El funcionamiento previsto es por confinamiento mag-
nético, es decir, un campo magnético sustentaria el plasma,
formado por una mezcla de deuterio y tritio para conseguir la
reaccion que se resume en la Figura 12.

Conclusiones

Como resumen de todo lo expuesto anteriormente podria-
mos concluir con algunos comentarios sobre las relaciones
entre la quimica y la energia:

1. La energia es el motor indiscutible de nuestra civilizacion.

2. No hay energia sin quimica.

3. El futuro de la produccion de energia esta en las energias
renovables aunque, por el momento, pueda parecer una
solucién utopica.

4. Hasta alcanzar esa “utopia” necesitamos energias puentes
(nucleares de fision y de fusion).

5. La QUIMICA ha de resolver grandes retos energéticos; la
fabricacion de células solares de polimeros organicos es
uno de los fundamentales.
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Divulgacion de la Quimica

Celebrando en Malaga el 2011 AIQ

Teresa Lupion, Carlos Criado, Juan T. Lopez-Navarrete y J. Joaquin Quirante

Resumen: La celebracion del 2011 como Ano Internacional de la Quimica constituyé una oportunidad unica para poner de manifiesto
la importancia de la quimica para resolver los retos que tiene planteados la sociedad. La Seccion Territorial de la RSEQ en Mélaga junto con la
Universidad de Malaga y otras instituciones locales llevaron a cabo una serie de actividades que en este articulo se resumen.

Palabras clave: 2011 Afo Internacional de la Quimica, Universidad de Malaga, Seccion Territorial de Malaga de la RSEQ), actividades

de divulgacion.

Abstract: The celebration of 2011 as the International Year of Chemistry was an unique opportunity to highlight the importance of chemistry
to sort out the main challenges of the society. In this paper we report the activities carried out in 2011 by the Malaga Section of the RSEQ in

collaboration with the University of Malaga.

Keywords: 2011 International Year of Chemistry, University of Malaga, Malaga Section of the RSEQ, outsourcing activities.

Introduccion

No cabe duda que tras celebraciones como las del afno
2000, con motivo del Ano Mundial de las Matematicas, o
del 2005 por el Ano Internacional de la Fisica, que cons-
tituyeron oportunidades para poner de manifiesto la enor-
me contribucion de estas disciplinas cientificas al avance
del conocimiento y al progreso de la sociedad, muchos qui-
micos esperabamos algo similar en torno a nuestra ciencia.
La declaracion del ano 2011 como Afio Internacional de la
Quimica por la Asamblea General de la Organizacion de
las Naciones Unidas (2011IYC), bajo el atrayente lema
“Chemistry: our life, our future”, satisfizo finalmente esta
aspiracion colectiva y supuso el punto de partida de lo que
finalmente resultd ser una celebracion a escala planetaria,
basada en un sinfin de actividades de muy diverso tipo,
alineadas con los objetivos marcados por la [TUPAC y la
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UNESCO, entidades encargadas de coordinar internacional-
mente ese magno evento.! No estd mal recordar que estos
objetivos eran los de incrementar la apreciacion publica
de la quimica como herramienta fundamental para satis-
facer las necesidades de la sociedad, promover el interés
por la quimica entre los jovenes, generar entusiasmo por
el futuro creativo de la quimica y finalmente, y no por ello
menos importante, hacer hincapié en el papel de la mujer en
la investigacion cientifica, esto ultimo inspirado sin duda
en una de las efemérides del 2011, el centenario de la con-
cesion del Premio Nobel de Quimica a Marie Curie.

Desde la Facultad de Ciencias de la Universidad de
Maélaga, como en las conmemoraciones que se han cita-
do, se promovié ya en 2010 la creaciéon de un Comité
para coordinar diferentes iniciativas en relacion con el
2011TYC (2011AIQ en Espafia). Se contd con la participa-
cion de entidades como la Seccidon Territorial en Malaga
de la Real Sociedad Espafiola de Quimica, el Centro de
Ciencia Principia, el Centro de Formacion del Profesorado
de Malaga o la Asociacion de Quimicos de Andalucia, entre
otros, y estuvo abierto a cuantos quisieron participar de uno
u otro modo. Como consecuencia del esfuerzo colectivo y
generoso de muchas personas de éstas y otras organizaciones
relacionadas con la ciencia, en general, y con la quimica
en particular, se llevaron a cabo a nivel local un mas que
representativo nimero de actividades que resumiremos a
continuacion, no sin antes significar que aparte de las que
aqui reflejamos tuvieron lugar algunas otras en el marco
de iniciativas de divulgacion cientifica que cuentan ya con
una importante tradicion en la ciudad, como el XIV ciclo de
conferencias “Presente y Futuro de la Ciencia y Tecnologia”,
que organiza el Excmo. Ayuntamiento de Malaga, la IX edi-
cién del de “Encuentros con la Ciencia”, que patrocinan unos
grandes almacenes implantados en la ciudad, asi como la
Bolsa de Conferencias de Divulgacion Cientifica que coordi-
na el Prof. Criado,” que en mayor o menor extension tuvieron
en cuenta la celebracion de nuestro Afio Internacional en su
programacion para el afio 2011. Tampoco seria justo olvidar
todas aquellas actividades que a su vez se llevaron a cabo
autobnomamente en centros de ensefianza secundaria por
parte de sus docentes.
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Ciclo de conferencias “La quimica: una ciencia,
infinitas posibilidades”

La que mas se extendid en el tiempo y que de algu-
na manera sirvié de hilo conductor de la celebracion del
2011AIQ en Malaga fue el ciclo de conferencias que llevd
por titulo “La quimica: una ciencia, infinitas posibilidades”
(Figuras 1y 2), que se inaugur6 el 6 de abril de 2011 con la
charla de Nazario Martin y se cerrd, precisamente el dia 15 de
noviembre, con la de Enrique Orti.

Todas las conferencias tuvieron lugar por la tarde, en la
Sala de Actos del edificio del Rectorado de la Universidad
de Malaga, junto al céntrico Paseo del Parque, con objeto de

iencia, infinita§iposibilidades”

Figura 1. Exterior del diptico anunciado el ciclo de conferencias. “La
quimica: una ciencia, infinitas posibilidades”.

Figura 2. El profesor Acufia impartiendo su conferencia en el Salon
de Actos del Rectorado.

Teresa Lupion et al.

que el horario y la ubicacion facilitaran la asistencia. En la
Tabla 1 se muestra el detalle del ciclo para cuyo programa
se pretendid que estuvieran presentes algunos de los campos
en los que la quimica ha ofrecido y ofrece soluciones a los
grandes retos que la sociedad viene demandando. Dada la
amplitud tematica a abordar con este ciclo de conferencias, se
tuvieron en cuenta otras actividades que tenian lugar en para-
lelo de modo que no se produjeran repeticiones en los temas.
Por tanto y en base a esa complementariedad, nos queremos
hacer aqui eco de las conferencias impartidas en el Museo
del Patrimonio Municipal de Malaga, dentro del XIV ciclo de
conferencias “Presente y futuro de la Ciencia y la Tecnologia”
(Figura 3) por Bernardo Herradon (“La quimica y el medio
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Figura 3. Cartel de otro ciclo de divulgacion cientifica que se sumo a
la celebracion del 2011AIQ.

Tabla 1. Programa del Ciclo de Conferencias “La quimica: una ciencia, infinitas posibilidades”.

Titulo Dia Ponente

“Nanociencia: la importancia de lo pequefio” 6-abr-11 Nazario Martin

“Quimica y salud: nuevos medicamentos y mas” 27-abr-11  Pilar Goya

“Aportacion de la quimica a la Investigacion criminal a través de la policia cientifica” 18-may-11  Francisco Ramirez
“Quimica de la luz: origen y aplicaciones de la fluorescencia” 31-may-11  A. Ulises Acuia

“;Qué sabemos de la presion?: De la Tierra a Titan pasando por el laboratorio” 10-jun-11  Miguel A. Alario Franco
“La evolucion de la quimica de alimentos: la revolucion de los alimentos funcionales” 24-jun-11  Javier Sefiorans

“La estructura tridimensional de proteinas como instrumento para el disefio de nuevos farmacos” ~ 13-oct-11  Guillermo Giménez-Gallego
“Generando luz con moléculas: Sistemas moleculares electroluminiscentes” 15-nov-11  Enrique Orti
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ambiente: los problemas y soluciones”) y por Nazario Martin
Leén (“Nanotecnologia del carbono”), o la impartida por
Antonio Heredia (“Querida quimica”) dentro de la IX edicion
del ciclo de conferencias “Encuentros en la Ciencia”, en la
Sala de Ambito Cultural de El Corte Inglés.

A lo largo del Ciclo “La quimica: una ciencia, infinitas
posibilidades” resultd encomiable el trabajo del gabinete
de comunicacion de la Universidad de Malaga para dotar al
mismo del mayor efecto mediatico, uno de los objetivos impli-
citos en este tipo de celebraciones. También el del personal del
Vicerrectorado de Cultura y de Relaciones Internacionales de
la Universidad de Malaga. Se llevaron a cabo tanto presenta-
ciones a los medios de comunicacion asi como la emision de
notas de prensa acerca de las respectivas charlas.

Esta actividad fue expresamente considerada por parte del
panel internacional coordinador del 2011TYC como actividad
oficial de dicho evento.

Jornadas de puertas abiertas en la Facultad
de Ciencias: “La quimica que investigamos”

Durante los dias 27 y 28 de Abril de 2011 tuvieron lugar
unas jornadas de puertas abiertas en la Facultad de Ciencias
bajo el titulo “La quimica que investigamos” (Figuras 4 y 5).
La tabla 2 recoge el numero y procedencia de los estudiantes
no universitarios que participaron en las mismas.

Figura 4. Demostracion con el sistema de teleanalisis laser en las
Jornadas “La quimica que investigamos”.

Figura 5. Experiencias en el laboratorio a cargo de profesores de la
Facultad de Ciencias.
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Estas jornadas estuvieron dirigidas tanto a los estudiantes
de la facultad como a estudiantes de educacién secundaria
persiguiendo, por una parte, dar a conocer la labor inves-
tigadora que se desarrolla en la facultad en relacion con la
quimica y, por otra, despertar el interés por esta ciencia y por
la investigacion en unos y otros estudiantes. Esta actividad
también recibio6 el sello “20111YC Official Activity”. En estas
jornadas se realizaron actividades como:

e FExposicion de paneles sobre investigaciones llevadas a
cabo en educacion secundaria. El alumnado de ESO y
Bachillerato participantes que consiguieron premios en
las sucesivas ediciones del concurso que anualmente pro-
mueve la Seccion Territorial de la RSEQ y la Facultad de
Ciencias, con la colaboracion de la Delegacion Provincial
de Educacion de la Junta de Andalucia a través del Centro
del Profesorado de Malaga, tuvieron la oportunidad de dar
a conocer sus trabajos a través de una exposicion de pane-
les. Esta actividad de desarroll6 el miércoles dia 27 de abril.

e Sesiones abiertas de posteres y/o presentaciones ora-
les sobre la investigacion en la Facultad. Durante los
dos dias indicados, jovenes investigadores, miembros de
los distintos grupos de investigacion de la Facultad
de Ciencias relacionados con la quimica, expusieron las
lineas actuales de sus grupos de investigacion mediante
posteres y/o breves presentaciones orales. Como datos
globales diremos que 14 grupos de investigacion parti-
ciparon en las jornadas a través de 16 comunicaciones
orales y una veintena de posteres.

Tabla 2. Datos sobre la participacion de estudiantes no universitarios
en las Jornadas de Puertas Abiertas “La Quimica que Investigamos”

Centros de Secundaria Dia  Numero de
Participantes Estudiantes
IES Pablo Picasso (Malaga) 27 10
Colegio Cerrado de Calderén 27 32
(Malaga)

IES Huerta Alta (Alhaurin de la Torre) 27 15
IES Nuestra Sefiora de la Victoria 27 50
(Malaga)

IES Ciudad Jardin (Malaga) 27 15
IES Manuel Romero (Villanueva 27 40
de la Concepcion, Malaga)

IES Bezmiliana (Torre del Mar, 27 25
Malaga)

IES Universidad Laboral (Malaga) 27 45
CES Santa Maria de los Angeles 28 18
(Malaga)

IES Llano de la Vina 28 15
(Villagordo, Jaén)

Colegio Virgen Inmaculada Santa 28 30
Maria de la Victoria (Malaga)

Colegio La Presentacion (Malaga) 28 25
Centro Concertado Maria Auxiliadora 28 45
(Fuengirola)

Colegio Sierra Blanca (Malaga) 28 20
Total 385
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e Visita a las instalaciones y departamentos de la facultad
relacionados con la quimica. Para los estudiantes de educa-
cion secundaria, se organizaron visitas guiadas por instala-
ciones y departamentos de la facultad, en las que pudieron
asistir a experiencias practicas montadas al efecto o visitar
laboratorios o instalaciones, entre otros, los de los Servicios
Centralizados de Apoyo a la Investigacion. Destacaron
en este apartado las experiencias de teleanalisis mediante
rayos laser, las exhibiciones tituladas “Quimica por un
tubo”, a cargo de quimicos del centro de ciencia “Principia”
de Malaga, las sesiones de experimentos en los laborato-
rios de alumnos por parte de personal de los departamentos
de la facultad, o las de ilustracion de conceptos cientificos
con la ayuda de juguetes a cargo del profesor Criado.

Edicion del poster “Historia de la quimica”

Los profesores de la Facultad de Ciencias, Carlos Criado
y Javier Ruiz acometieron con motivo del 2011AIQ la elabo-
racion de un mural titulado “Historia de la quimica”,® con-
tando para ello con la participacién y asesoramiento de pro-
fesores de diferentes departamentos quimicos de la facultad.
El poster, que puede descargarse libremente para ser impreso
desde la pagina web de la Facultad, www.ciencias.uma.es, se
suma a los anteriormente editados para las Matematicas (afio
2000) la Fisica (2005) o la Astronomia (2009), que han veni-
do teniendo una acogida excepcional a tenor de las peticiones
que sus autores vienen recibiendo desde los mas variados
puntos geograficos asi como por las descargas registradas.
Con financiacion del proyecto de divulgacion cientifica
Atalaya, de la Consejeria de Innovacion Ciencia y Empresa
de la Junta de Andalucia, se realizd una primera tirada de
1000 ejemplares en papel a tamaiio 138 cm x 63 cm, asi como
otros a tamafio mural como el que hoy preside el pasillo de
entrada del modulo de quimica de la Facultad de Ciencias
de la UMA y otros edificios relacionados con la quimica a lo
largo de la Comunidad Autonoma Andaluza.

En relacion con el poster se llevo a cabo una presentacion
oficial a los medios de comunicacion, el dia 9 de junio de
2011, y se comenz6 su distribucion al dia siguiente entre los
asistentes a una de las conferencia del 2011AIQ. En ella uno
de sus autores, el Profesor Criado, insistio en que “el cartel se
ha realizado de forma totalmente altruista con el unico objeti-
vo de crear una imagen mas cercana de la quimica y motivar
de una forma sencilla y divertida a los estudiantes, por ello el
poster contiene no solo informaciones e imagenes sino tam-
bién detalles anecdoticos e incluso chistes, aunque no se dejan
atras datos historicos como la lista de los Premios Nobel de
Quimica, el Sistema Periddico y muchos otros contenidos”.

Edicion del libro titulado “Experiencias de
investigaciones escolar en las aulas de quimica
de ESO y Bachillerato”

En libro editado (Fgura 6) se ha llevado a cabo una recopi-
lacion impresa y en formato digital de los trabajos premiados
en las tres primeras ediciones del concurso escolar sobre qui-
mica que anualmente viene convocando la Seccion Territorial
de la RSEQ en colaboracion con la Facultad de Ciencias y el
Centro del Profesorado de Malaga. Las sucesivas ediciones del
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Figura 6. Portada del libro “Experiencias de investigaciones escolar
en las aulas de quimica de ESO y Bachillerato”.

concurso giraron anualmente en torno a tematicas diferentes
pero siempre con el objetivo de potenciar en los estudiantes de
secundaria el interés por la ciencia en general y por la quimica
en particular. Se pretendié ademas que, con ayuda de sus pro-
fesores, los estudiantes identificasen a través de sus trabajos
los aspectos mas divulgativos y positivos de la quimica, cien-
cia central que impregna practicamente todas las facetas de
nuestra existencia. La generalidad de los conceptos quimicos
que con los materiales elaborados se ilustran hizo pensar en la
posible utilidad para profesores y estudiantes de esos niveles
educativos en sus respectivas actividades docentes y discentes.

Se han recogido asi hasta 17 trabajos, de los cuales 10 han
sido realizados por estudiantes de ESO y otros 7 por estudian-
tes de Bachillerato, que fueron los que resultaron ganadores
del concurso en las sucesivas ediciones y modalidades. Para
cada uno de ellos se ha elaborado una ficha y el correspon-
diente documento multimedia presentado por los equipos
participantes (video, presentacion, etc.).

Jornada Formativa “Educacion-quimica-sociedad”

También en el marco del 2011AIQ, a iniciativa del
Centro del Profesorado de Malaga y en colaboracion con la
Facultad de Ciencias de la Universidad de Malaga, el 3 de
noviembre de 2011 tuvo lugar en un céntrico hotel de Malaga
una jornada formativa centrada en la “Educacion en quimica”
y en la repercusion de esta ciencia en la sociedad. Bajo la
denominacion de “Jornada Educacion-quimica-sociedad”
(Figura 7), se dirigio al profesorado de niveles educativos de
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Figura 7. Desarrollo de una sesion de las jornadas formativas con la
exposicion “Entre Moléculas” al fondo de la sala.

primaria y secundaria de la provincia y llegd a contar con la
participacion de mas de 90 docentes. La actividad fue reco-
nocida oficialmente por la Junta de Andalucia, con el codigo
122922GE034, cara a la actualizacion continua del personal
docente a su servicio.

A través de conferencias generales a cargo de expertos
asi como de talleres o seminarios mas especificos, se aborda-
ron, entre otros, los principales retos educativos que plantea
la ensefianza-aprendizaje de la ciencia, en general, y de la
quimica en particular, el conocimiento de investigaciones
educativas de las que se derivan estrategias metodologicas y
que aportan recursos para el trabajo en el aula y, finalmente,
la sensibilizacion del profesorado acerca de la importan-
cia de la actualizacion cientifico-didactica y de la funcion
social de la ciencia. En esta jornada se presentd también una
copia de los carteles de la exposicion “Entre moléculas”,
del CSIC (Figura 7),* que desde ese momento se constituyd
en exposicion itinerante en préstamo para aquellos centros
escolares que quisieran contar con ella como un recurso
didactico mas.

'({'\U

e 1&}.{ "

nVIREQOM

1 JUNIO 2013

é

Committee (Uni de G
Aleymd(o Fernéndez Barrero (Chair)
Maria del Mar Herrador
Pilar Arteaga Burén
José Francisco Quilez del Moral

GRANADA 19

VI Mediterranean Organic

Chemistry Meeting
(Granada, Spam 19-21 June, 2013)

Confirmed lectures

Prof. Ezequiel Inestrosa
Dr. Antonio Caballero

63

Conclusiones

Como resumen podemos decir que gracias al entusiasmo
por la tarea de acercar la Quimica a nuestros conciudadanos,
en especial a los mas jovenes, por parte de todos cuantos tra-
bajaron en torno al 2011AIQ, esperamos que se haya contri-
buido a mejorar la valoracion general de la quimica en nuestro
ambito geografico mas inmediato. También parece evidente
que muchas de las actividades que se han puesto en marcha
en el 2011AIQ merecerian tener continuidad en el tiempo. En
torno a esta gran celebracion se han generado muchas ideas
y materiales que a partir de ahora pueden ser de gran ayuda
para seguir avanzando en los objetivos generales que en su dia
se marcaron con motivo de este afio dedicado a la quimica.
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Muchas de las iniciativas no hubieran sido nunca posible si no
se hubiera contado con un amplio apoyo por parte de diferentes
organismos o instituciones, entre ellos la propia Universidad de
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y Relaciones Institucionales, con la Vicerrectora Dofla Isabel
Calero al frente del mismo, la FECYT a través del Proyecto
financiado FCT-11-1557, el Proyecto Atalaya de la Asociacion
de Universidades Publicas de Andalucia, la Delegacion de
Malaga de la Consejeria de Educacion de la Junta de Andalucia
y la Excma. Diputacioén Provincial de Malaga.
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Alrededor de la Quimica

La quimica en la web

El material disponible de caracter divulgativo y/o educati-
vo, con recursos diversos (experimentos, problemas, ejercicios,
unidades didacticas, etc.), es abundante en la web. Esta seccion
recomienda sitios de interés e iniciativas de distintas indoles.

Sitios web recomendados

Pagina web de la Real Sociedad Espafiola de Quimica

La nueva pagina web (http://www.rseq.org/) pretende ser
un sitio de referencia de la quimica en Espafia y en castellano.
La web recoge informacion de muy diversa indoles (ofertas
de empleo, becas, noticias, cursos, seminarios, congresos,
etc.). Los articulos publicados en Anales de Quimica estan
disponibles en la web de la RSEQ. Todos los socios de la
RSEQ pueden suministrar informacion de interés que sera
colgada en la pagina web. Los articulos publicados en Anales
de Quimica estan disponibles en la web de la RSEQ.

Pagina Tienes quimica

Sitio web (http://www.tienesquimica.com/) gestionado por
el Foro Quimica y Sociedad (Anales Quim. 2012, 107, 352) y
creado para informar a los jovenes de las posibilidades que tiene
la quimica para ellos, para su formacion y para un futuro trabajo.

A hombros de gigantes

Programa semanal de radio dedicado a la ciencia con
frecuente mencion a la divulgacion de la quimica. Se emite
en RNE en las madrugadas del domingo al lunes a partir de
las 00:05. Hay varias secciones: entrevista con un cientifico
relevante, biografias de cientificos, avances en biomedicina,
la ciencia en el cine, noticias cientificas de actualidad, cono-
ciendo los centros del CSIC, las mujeres en la ciencia, histo-
rias de naturaleza y la ciencia de lo cotidiano. Frecuentemente
se tratan temas relacionados con la quimica, especialmente
en el espacio La ciencia de lo cotidiano, con la participacion
de Bernardo Herradon. En el ultimo trimestre se han trata-
do temas diversos, de interés para los quimicos, como: los
procesos fisicos y quimicos en la cocina, la contaminacion
ambiental, la alimentacion, las vitaminas y las hormonas. Los
podcast se pueden descargar de la web (http://bit.ly/ptKKjO).

Los avances de la quimica y su impacto en la sociedad
Los temas tratados en el curso de divulgacion “Los avances
de la quimica y su impacto en la sociedad” han sido diversos:
biomateriales, historia, materiales para la energia, las dos caras
de la quimica, ciencia y medios de comunicacion, farmacos,
biomedicina, patentes, ensefianza de la quimica, quimica y futu-
ro, alimentacion, analisis sensorial, y nanociencia. El material
(restimenes de las sesiones, posts relacionados y copia de las
presentaciones) se pueden descargar en http://bit.ly/RcmZEIL.

ChemistryViews

Plataforma administrada por Wiley-VCH y ChemPubSoc
con informacion completa y variada en investigacion, divul-
gacion, ensenananza e historia de la quimica. Publica articu-
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los cortos destacando noticias de interés para la comunidad
quimica, resumenes de publicaciones recientes, reseias de
libros, etc. Se puede visitar en http://bit.ly/9gMBuH.

Celebracion del 125° aniversario de Angewandte
Chemie

La revista Angewandte Chemie cumple 125 afios en 2013.
Desde la RSEQ queremos unirnos a las felicitaciones. Para
conmemorar esta celebracion, se ha organizado en Berlin un
simposium con una brillante y multitudinaria asistencia (http://
bit.ly/Ye5cQy). Una resefia del mismo se ha publicado en Chem
Eng News (25 de marzo de 2013, pg 38; http:/bit.ly/QHOSnh).

Con motivo del jubileo, la revista Angewandte Chemie ha
dedicado un par de ediciones (los nimeros 1 y 10) a la conme-
moracion, con la publicacion de articulos, comentarios, entre-
vistas, ensayos y revisiones escritos por mas de 50 quimicos
muy destacados (entre ellos 16 Premios Nobel). La mayoria
de los articulos de estas dos ediciones estan accesibles gra-
tuitamente en la web (http:/bit.ly/ZVg8xt y http:/bit.ly/
VdAabC). Especialmente destacable es el articulo 125 Years
of Chemistry in the Mirror of “Angewandte”, escrito por
Frangois Diederich (http://bit.ly/ZtB7c0), en el que hace un
repaso al desarrollo de la quimica en los Gltimos 125 afios.

a A Journal of the Gesellschaft Deutscher Chemiker ' t
g GDCh

International Edition

WILEY-VCH

Carnavales de quimica

El carnaval de quimica es una iniciativa en la web en
la que se publican posts relacionados con la quimica. Cada
edicion es gestionada por un bloguero distinto y tiene una
duracion aproximada de un mes. Las tltimas tres ediciones se
han alojado en los siguientes sitios:

XXI Carnaval de quimica

La edicion de enero de 2013 fue alojada en el blog Pero
esa es otra historia.... (http://worlderlenmeyer.blogspot.com.
es/), contando con la participacion de 47 articulos (http://bit.
ly/14B1188), tratando una extensa variedad de temas.
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XXII Carnaval de quimica

Esta edicion (febrero de 2013) fue alojada por el blog
Roskiencia (http://roskiencia.wordpress.com/), gestionado
por Ismael Diaz, un joven bloguero de 14 afios y estudiante
de 3° de ESO. Esta edicion ha contado con la participacion de
37 posts de tematica muy variada, tales como la historia de la
quimica, la tabla periddica, demostraciones de quimica, entre
otros (http://bit.ly/ZgfStn).

XXIII Carnaval de quimica

La edicion de marzo de 2013 ha sido alojada en el blog
Moles y Bits: educacion en ciencia y tecnologia (http:/
molesybits.blogspot.com.es/), que gestionan Luis Reig y Jorge
Alemany, dos profesores de educacion secundaria. Se han publi-
cado 48 articulos de muy diversa tematica, muchos de ellos de
interés para la ensefianza de la quimica (http://bit.ly/Z1MIST).

Carnaval de
Quimica

E @molesybits
@ molesybits.blogspot.com

La cristalografia en la web

Como es conocido, 2014 ha sido declarado por la ONU
como el Afio Internacional de la Cristalografia (1YCr). En
esta seccion nos haremos eco de algunas novedades en esta
ciencia estrechamente relacionada con la quimica.

Web del IYCr

La pagina web http://www.iucr.org/iycr, gestionada por la
International Union of Crystallography contiene actividades
previstas en [YCr.

Laue Centennial Issue

Se ha publicado una edicion especial de la revista Acta
Crystallographica Section A: Foundations of Crystallography
conmemorando el centenario de la primera observacion de la
difraccion de rayos X por cristales, realizada por Max von
Laue en 1912; uno de los descubrimientos mas importantes en
la historia de la ciencia. Los articulos, que se pueden descar-
gar en open access de la web (http://bit.ly/11{2T0I), contienen
una excelente descripcion del entorno en el que se desarrollo
la carrera cientifica de Laue, el desarrollo de la teoria de la
difraccion y la historia del analisis estructural.

Redes sociales

Feelsynapsis

Es una red social en espanol en la que participan cien-
tificos de todas las areas. En este sitio web se publican
articulos, anuncios de diversa indole y ofertas de trabajo.
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Feelsynapsis edita la revista Journal of Feelsynapsis (JOF,
http://feelsynapsis.com/jof/index.html), de la que se ha
publicado el niamero 8, que se puede descargar de la web.
La descarga es gratuita.

Grupo de la RSEQ de Facebook

Grupo abierto en el que se cuelga informacion de interés,
tales como enlaces a articulos cientificos, noticias de politica
cientifica, anuncios de becas y contratos de trabajo, congre-
sos, etc. Para acceder a cualquier cuenta de Facebook, es
necesario crear el perfil en esta red social. Cualquier miembro
del grupo puede colgar la informacion que considere perti-
nente relacionada con la quimica y la ciencia. El grupo con-
tinta creciendo, estando formado por 915 miembros (http://
on.tb.me/zORV36).

Grupo de Quimica de Facebook

Grupo de discusion y exposicion sobre los avances de la
quimica. Principalmente, pero no exclusivamente, se mencio-
nan articulos publicados recientemente en revistas cientificas
(http://on.tb.me/ArIUwb).

Pagina Todo es quimica-2012 de Facebook

Se enlazan y comentan articulos de divulgacion, historia
de la quimica y biografia de quimicos (http://www.facebook.
com/todoesquimica2012).

Twitter de la RSEQ
En 140 caracteres se informa de novedades en quimica y
en la RSEQ (https://twitter.com/#!/rseq2012).

Olimpiada de Quimica

La Olimpiada de Quimica es un programa del Ministerio
de Educacion, Cultura y Deporte en colaboracion con la
Asociacion Nacional de Quimicos de Espafia (ANQUE) y la
Real Sociedad Espanola de Quimica (RSEQ), que se propone
estimular la creatividad y el interés de los estudiantes del
ultimo aflo de secundaria. En ¢l participan todos los centros
de secundaria que lo deseen, a través de sus alumnos mas
interesados por la quimica; todas las universidades a través
de coordinadores de pruebas de acceso a la universidad; y las
dos asociaciones que representan a mas de 15000 quimicos
en ejercicio. El programa no estd dirigido exclusivamente a
quien va a estudiar quimica, sino que es una oferta para todos,
premiando a los mejores estudiantes.

Durante el mes de marzo se han celebrado las fases
locales (autonomicas) que sirven para clasificar a estudian-
tes (entre 3 y 18, dependiendo del nimero de universidades
publicas de cada autonomia) para la fase nacional, que este
afio se celebrard en Alicante del 26 al 28 de abril. Los cuatro
primeros clasificados en la Olimpiada Nacional de Quimica
representaran a Espafia en la Olimpiada Internacional y en la
Olimpiada Iberoamericana. La informacion sobre las olimpia-
das (hasta la fase internacional) se puede encontrar en https://
olimpiadasquimica.es/.

En la proxima edicion de Anales de Quimica se informara
detalladamente de los resultados y otros aspectos relaciona-
dos con la presente edicion de la Olimpiada Nacional.

Seleccion realizada por: Bernardo Herradén
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Desde el Comiteé Editorial de Anales queremos felicitar a los socios que han sido galardonados con diversos premios y
distinciones en reconocimiento a su trabajo y a sus grupos de investigacion respectivos.

Concesion de tres ERC Advanced Grants a tres investigadores espaiioles

El Consejo Europeo de Investigacion (European Research
Council, ERC) ha concedido tres Advanced Grants a nues-
tros compafieros:

e Antonio M. Echavarren, con el proyecto “Advancing
Gold Catalysis”;

e Nazario Martin con el proyecto “Chiral Allotropes of
Carbon”;

¢ Roma Tauler con el proyecto “Chemometric and High-
throughput Omics Analytical Methods for Assessment
of Global Change Effects on Biological and Environ-
mental Systems”.

“Las becas ERC Advanced Grant estan dirigidas a inves-
tigadores que se han establecido como lideres excepcionales
en sus respectivos campos de investigacion”—tal como dice la
pagina web de las becas ERC Advanced Grants.

Estas becas millonarias concedidas por el Unico criterio
de excelencia cientifica permiten a los directores de investi-
gacion, reconocidos como excepcionales, realizar proyectos
pioneros de alto riesgo que abran nuevos caminos en sus
respectivos campos de investigacion o en otros dominios. El
ERC promueve una investigacion de la maxima calidad en
Europa mediante la financiaciéon competitiva y respaldar las
investigaciones de vanguardia iniciadas por los propios inves-
tigadores en todos los campos de investigacion, con arreglo al
criterio de la excelencia cientifica.

Profesor Antonio M. Echavarren

El Profesor Antonio M. Echavarren, es Group Leader
y Subdirector de asuntos académicos del Instituto Catalan
de Investigaciones Quimicas (ICIQ). “La concesion de esta
beca supone una de las mayores satisfacciones en mi carrera

© 2012 Real Sociedad Espaiola de Quimica

WWW.Iseq.org

cientifica”, dice Antonio Echavarren. “Es un reconocimiento al
esfuerzo personal tanto como al de un grupo formado por cola-
boradores jovenes que, aunque ha ido cambiando mucho con el
tiempo, siempre se ha destacado por su talento y entusiasmo”.

Antonio M. Echavarren se ha establecido como un inves-
tigador de referencia en la investigacion sobre catalisis del
oro. Su equipo se ha convertido en uno de los grupos de
investigacion pioneros en este campo. Echavarren ha jugado
un notable papel en el desarrollo de la catalisis homogénea
del oro y asi lo reconoce la concesion de esta beca europea.

“La beca ERC Advanced Grant nos va a permitir explorar
nuevas areas de la quimica del oro, desarrollando nuevos
tipos de catalizadores que permitan acceder a objetivos sin-
téticos mas ambiciosos, tanto en lo que se refiere a nuevos
métodos de construccion de moléculas complejas como en
aplicaciones en quimica de materiales”.

El ICIQ es uno de los centros de investigacion espafioles
mas exitosos y que cuenta con un mayor porcentaje de ERC
por grupo de investigacion, con dos Advanced Grants'y cinco
Starting Grants, un total de 7 ERC entre los 18 grupos de
investigacion con los que cuenta el centro.

'

Profesor Nazario Martin

El Profesor Nazario Martin es Catedratico de la
Universidad Complutense de Madrid y Director Adjunto del
Instituto Madrilefio de Estudios Avanzados en Nanociencia
(IMDEA). El proyecto presentado esta dirigido a responder
a la pregunta fundamental de cémo introducir quiralidad
en una variedad de nanoestructuras de carbono y como ésta
puede modificar las propiedades de las nuevas nanoformas de
carbono en la busqueda de nuevas aplicaciones en ciencia
de materiales y nanotecnologia. El proyecto describe por
tanto un programa de investigacion fundamental y tecnolo-
gico disefiado para una mejor comprension del desarrollo de
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nanoestructuras de carbono quirales mediante el uso de la
quimica covalente y supramolecular y su posterior modifi-
cacién quimica, que permita acceder a nuevas y sofisticadas
nanoarquitecturas supramoleculares en 3D.

Este importante reto cientifico no ha sido abordado
hasta ahora en Europa debido, en parte, a las dificultades
inherentes de trabajar con estos materiales de carbono vy,
particularmente, debido a la falta de un protocolo quimico
eficaz para preparar nanoformas de carbono quirales. En este
sentido la publicacion pionera en este campo viene del grupo
de Materiales Moleculares Organicos de la UCM dirigido por
Nazario Martin que fue publicada en la prestigiosa revista
Nature Chemistry en 2009 en la que se utiliza, por primera
vez, la catalisis asimétrica en una sintesis de fullerenos. Este
trabajo considerado como una “prueba de concepto” se ha
visto potenciado con el uso de organocatalisis en la prepara-
cion de fullerenos quirales publicada por el mismo grupo en
Angewandte Chemie International Edition en este afio 2013.

El Profesor Roma Tauler es Profesor de Investigacion del
Instituto de Diagnodstico Ambiental y Estudios del Agua del
CISC y Presidente de la Sociedad Catalana de Quimica desde
el afio 2008. Su actividad investigadora esta centrada en el
campo de la quimiometria, siendo un especialista de ambito
internacional. De especial mencion son sus aportaciones en
el desarrollo de métodos de resolucion multivariante y sus
aplicaciones en el campo de la quimica analitica, quimica
bioanalitica y quimica ambiental.

El proyecto integra el desarrollo de metodologias quimio-
métricas, analiticas y toxicoldgicas para la investigacion de
los efectos de los contaminantes ambientales y del cambio
global en general sobre los genes y metabolismo de un grupo
de organismos biologicos representativos. Se pretende por
un lado desarrollar nuevas metodologias analiticas, especial-
mente LC-MS, GC-MS o NMR para metabolomica ambien-
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Profesor Roma Tauler

tal (entendida como la identificacion y descripcion de los
cambios ocurridos en los perfiles metabolicos de organismos
representativos a causa de los cambios ambientales, de los
contaminantes y del cambio global en general) o median-
te micromatrices de DNA (DNA u-arrays) para gendmica
ambiental (lo mismo para perfiles y respuestas génicas de
organismos representativos). Aunque este tipo de investiga-
cion esta ya siendo utilizada en los campos de la salud y la ali-
mentacion fundamentalmente, la originalidad de la propuesta
se centra en la evaluacion de los efectos de la contaminacion
ambiental y del cambio global (cambio climatico, limitacion
de recursos, cambios ambientales...).
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Premio de investigacion “Alexander von Humboldt” al Nazario Martin

El Profesor Nazario Martin, Catedratico de la Universidad
Complutense de Madrid y Director Adjunto del Instituto
Madrilefio de Estudios Avanzados en Nanociencia (IMDEA),
ha recibido el premio de investigacion “Alexander von
Humboldt” concedido por la Alexander von Humboldt
Foundation, dedicada a la promocion de la cooperacion aca-
démica entre cientificos de excelencia y estudiantes de dentro
y fuera de Alemania.

El Prof. Martin es un experto internacional en la cons-
truccion covalente y supramolecular de materiales ricos en
carbon. Su investigacién es conocida tanto por los logros
desde el punto de vista sintético como por sus descubri-
mientos de nuevos materiales organicos con aplicaciones
en ciencia fotovoltaica y nanociencia. En particular, el
Prof. Martin ha realizado contribuciones seminales al estudio
de nanoestructuras de carbon (concretamente fulerenos y
nanotubos), sistemas z-conjugados empleados como alam-
bres moleculares y moléculas electroactivas, tales como los
tetratiafulvalenos en el contexto de procesos de transferencia
de electrones fotoinducida. Durante su estancia en Alemania,

be part ofa
worldwide

netagrk.
XN

participara en un curso en ‘“Nanocarbon Chemistry” dirigido
a doctorandos. Ademads, reforzard los proyectos de investi-
gacion ya existentes en colaboracién con grupos alemanes e
iniciara nuevas colaboraciones.

Alexandr Shafir seleccionado como conferenciante espafiol en el Young Investigator Workshop 2013

Alexandr Shafir ha sido seleccionado como conferen-
ciante espafiol en el Young Investigator Workshop 2013, que
se celebrara en Marsella del 4-6 de Julio de 2013, bajos los
auspicios de la Divisién de Quimica Organica de EuCheMs.
Con esta distincion se pretende promover y reconocer la
excelencia académica en Quimica Organica dentro y fuera
de Europa, para lo cual se organiza un seminario anual
para jovenes investigadores (Young Investigators Workshop,
YIW) en Quimica Organica. Este evento se asocia al
European Chemical Congress (EuCheMs) o bien al European
Symposium on Organic Chemistry (ESOC). El proximo YIW
tendrd lugar en Marsella a continuacion del congreso ESOC
2013 (http://esoc2013.eu/).

Alexandr Shafir naci6é en Ucrania y realizd sus estudios
de Quimica en Estados Unidos, en el Hunter College de la
City University de Nueva York. Realiz6 su doctorado en UC
Berkeley, donde trabajo bajo la direccion del Prof. J. Arnold
en la sintesis de complejos metalicos soportados en ligandos
basados en ferroceno. Su interés por la catalisis le llevo a
realizar una estancia postdoctoral con el Prof. S. L. Buchwald
(Massachusetts Institute of Technology) desarrollando ligan-
dos para reacciones de formacion de enlaces C-N y C-O
catalizadas por Cu. En 2007 consiguidé un contrato Ramoén y
Cajal para trabajar en la Universidad Autonoma de Barcelona
(UAB), y desde enero de 2013 es Group Leader en el Instituto
de Cataluiia de Investigacion Quimica (ICIQ) dentro del
programa Starting Career. Sus intereses cientificos actuales
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consisten en estudiar la habilidad de algunos catalizadores de
Cry Ti para catalizar desde la polimerizacion clasica de olefi-
nas hasta la oligomerizacion selectiva. Ha sido concesionario
de un proyecto EXPLORA (MICINN) y de un proyecto para
jovenes investigadores APOSTA (UAB).
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Firma del Convenio para la Conferencia Lilly 2013

Nuestro Presidente, Jesus Jiménez-Barbero, y nuestro
Secretario General, Pedro J. Pérez, han visitado el Centro de
Investigacion de Lilly en Alcobendas (Madrid) para firmar
el convenio por el que se constituye la Conferencia Lilly
2013, que se impartird en la XXXIV Bienal de la RSEQ
en Santander (15-18 de Septiembre de 2013) a cargo de un
joven investigador menor de 40 afios. Se trata ya de una larga
tradicion por parte de Lilly para reconocer y alentar la inves-
tigacion por parte de investigadores jovenes en el ambito de
la quimica espafiola.

Presidente (centro) y Secretario General (derecha) junto a Javier
Mendiola (izquierda), Research Scientist de Lilly.

Anuncio de la XXXIV Reunion Bienal de la RSEQ en Santander

Bienal
Quimica
Santander

Playa de Liencres (Cantabria)

El domingo 15 de septiembre de 2013 comenzara en
Santander la 34 Reunion Bienal de la Real Sociedad Espaiiola
de Quimica en el 30 aniversario de la primera reunion bienal
especificamente de Quimica, puesto que las ediciones ante-
riores habian agrupado las contribuciones de la Fisica y de la
Quimica. El Palacio de la Magdalena (UIMP) y la ETSIIyT
(UC) seran el lugar de encuentro de la RSEQ en 2013, en una
Bienal presidida por el Profesor Luis Oro.

En la primera circular de la Bienal 2013 (ver http:/
rseq2013.unican.es) se presenta al excelente grupo de con-
ferenciantes plenarios e invitados. Entre los conferenciantes
plenarios se puede destacar al Premio Nobel de Quimica
2005 Robert H. Grubbs, al Presidente de la IUPAC Kazuyuki
Tatsumi y al Presidente de la Federacion Europea de Ingenieria
Quimica Richard Darton, los cuales, junto a los premiados
Alois Fiirstner, Nazario Martin y Maria Vallet-Regi dardn una
completa vision de los aspectos mas actuales de la Quimica y
de la Ingenieria Quimica.

El grupo de conferenciantes invitados, seleccionados por
el Comité Cientifico, recoge una representacion de los cientifi-
cos espafoles mas activos en las areas objeto de los Simposia,
que abarcan desde la Adsorcion hasta la Divulgacion, inclu-
yendo las tematicas mas actuales como la Nanociencia, la
Energia o las Biociencias en su relacion con la Quimica y la
Ingenieria Quimica.
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Ademas de los aspectos habituales de interés general y
los Simposia de interés especifico, se han incluido even-
tos satélite que focalizan la atencion en la contribucion
de los Centros Tecnologicos, Institutos de Investigacion,
Servicios Cientifico-Técnicos y Empresas a uno de los
objetivos prioritarios de nuestros jovenes investigadores,
que es el empleo y la creacion de valor a través de la inno-
vacién mediante el conocimiento.

El Comité Organizador Local (rseq2013@unican.es) se
encuentra a disposicion de todos los miembros de la RSEQ o
personas interesadas en el evento para facilitar la participacion
y recoger todas las iniciativas, comentarios o propuestas rela-
cionadas con el desarrollo de la Reunion como ya se ha hecho
con la incorporacion del evento satélite Nuevos Retos de la
Electroquimica y el apoyo al Grupo de Productos Naturales.

En resumen, a través de los siglos, las puertas de
Santander (Portus Victoriae) han estado abiertas a todas las
personas interesadas en el avance de la Sociedad a través
del Conocimiento por lo que estamos convencidos que la
34 Reunién Bienal de la RSEQ en Santander del 15 al 18 de
septiembre proximos sera una apuesta decidida por el futuro
de la Quimica y de la Ingenieria Quimica a la que no puedes
faltar. Te esperamos.

Firmado: Angel Irabien
en nombre del Comité Organizador Local.
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18* Conferencia Félix Serratosa

Los dias 21 y 22 de enero del presente afio se celebro la
18 Conferencia Félix Serratosa. Esta Conferencia, de perio-
dicidad anual, viene celebrandose como homenaje al que fue
un prestigioso quimico, introductor en Espafia de las modernas
bases de la Sintesis Organica, y una persona entrafiable por su
cultura, inquietud y trato afable para con colegas y alumnos. La
Conferencia se organiza desde sus inicios a partir de la labor
de una Comision de exdoctorandos del Profesor Serratosa y
se desarrolla en centros donde ¢l llevd a cabo su labor pro-
fesional: el Consejo Superior de Investigaciones Cientificas,
la Universidad de Barcelona y la Universidad Auténoma de
Barcelona. En los ultimos afios el Institut Catala d’Investigacio
Quimica se ha unido como nueva sede de la Conferencia.
Es evidente que la pervivencia de la Conferencia se debe al
apoyo que se recibe de aquellas instituciones y, sobretodo, del
Institut d’Estudis Catalans (a través de su Seccion de Ciencia 'y
Tecnologia y de la Sociedad Catalana de Quimica) y de la Real
Sociedad Espaifiola de Quimica. Las generosas aportaciones
de estas dos instituciones es lo que realmente hace posible la
celebracion de la Conferencia afio tras afo.

En cuanto a los participantes, cabe destacar que hasta
el momento, tres de los que han intervenido en ediciones
anteriores han recibido el Premio Nobel de Quimica. En
esta ocasion, se ha contado con la participacion de dos pres-
tigiosos cientificos: el Profesor Jess Jiménez Barbero, del

De izquierda a derecha: Manuel Martin-Lomas, Angel Messeguer,
Jesus Jiménez-Barbero, Josep Bonjoch, Rosa Ortufio,
David R. Spring y Miquel Pericas.

Centro de Investigaciones Biologicas del CSIC, y el Profesor
David R. Spring, del Departamento de Quimica Orgéanica de
la Universidad de Cambridge. Los actos de la Conferencia
se llevaron a cabo en el Instituto de Quimica Avanzada
de Cataluiia (CSIC) y en el Institut Catala d’Investigacio
Quimica de Tarragona, y ambos pueden calificarse de un
éxito por la calidad de las presentaciones y el interés que
suscitaron entre la nutrida asistencia a los mismos.

CECAMV/ESF Workshop sobre estados de espin en Zaragoza

Participantes del CECAM/ESF workshop en Zaragoza.

En Septiembre 2012 tuvo lugar en el centro Z-Cam
en Zaragoza un workshop (http://www.cecam.org/work-
shop-671.html) financiado por CECAM (Centre Européen de
Calcul Atomique et Moléculaire) y ESF (European Science
Foundation). El objetivo principal del workshop era la evalua-
cion del papel de los estados de espin en sistemas bioquimicos
e inorganicos, donde las moléculas con distinto niimero de
electrones desapareados (los diferentes estados de espin) tie-
nen distintas estructuras, propiedades y reactividad. Uno de
los objetivos era analizar el estado actual de las metodologias
tedricas utilizadas para predecir los estados de spin de estos
sistemas y compararlos con los estudios experimentales, por
ejemplo por la reactividad de estos sistemas. Los principales
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expertos en el campo, tanto experimental (p.e. Larry Que,
Miquel Costas, Bob Scheidt, Kara Bren, Kallol Ray, Eckard
Miinck) como tedrico (p.e. Jeremy Harvey, Per Siegbahn,
Martin Kaupp, Ulf Ryde, Markus Reiher, Sam de Visser),
fueron invitados y participaron en el workshop. Ademas de
los expertos bien conocidos, asistieron al workshop muchos
jovenes investigadores en las primeras etapas de su carrera. La
mezcla de investigadores con diferentes niveles de experiencia
en el tema contribuyd a animar y dinamizar las discusiones
durante el taller. En total hubo 36 presentaciones repartidas
en seis sesiones. Recientemente, se ha publicado en la revista
Nature Chemistry un articulo sobre este workshop (Nature
Chemistry 2013, 5,7-9).
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La investigacion: una prioridad a prueba

El Circulo Civico de Opinion organizé el debate sobre “La
investigacion: una prioridad a prueba” el pasado 6 de febrero en el
Circulo de Bellas Artes de Madrid. En la mesa redonda participaron
Carlos Andradas (Presidente de la COSCE), Fernando P. Cossio
(Catedratico de la UPV/EHU, Ikerbaske, Fundacion Vasca para la
Ciencia), Javier Lopez-Facal (Profesor de Investigacion del CSIC)
y Luis Oro (Catedrético de la UNIZAR), junto a Margarita Salas
(Profesora ad honorem del CSIC) como moderadora.

Se muestra a continuaciéon la nota publicada por los
Profesores Cossio y Oro.

Una caracteristica de los paises mas desarrollados es la
realizacion de un notable esfuerzo en investigacion cientifica y
desarrollo tecnologico (I+D). En el caso de Espaiia, los datos de
2010 indican una inversion en I+D como porcentaje del PIB de
un 1,39%, frente al 2,0% de la UE-27 y el 2,4% de la OCDE.
Por tanto, a pesar de las importantes mejoras que se han produ-
cido en las ultimas décadas, dicho esfuerzo se encuentra todavia
demasiado alejado del de los paises mas desarrollados, que tie-
nen una inversion en [+D superior al 2,8%, cifra que sobrepasan
notoriamente Japon, Finlandia, Suecia, EE UU y Alemania.

Conviene recordar que el esfuerzo inversor en I+D, en
definitiva, inversion en conocimiento, ha sido el gran prota-
gonista del crecimiento del PIB y de la productividad en la
practica totalidad de las economias desarrolladas a lo largo de
las ultimas décadas, y que el PIB basado en el conocimiento
resiste mejor los periodos de crisis. Los ultimos datos del
Instituto Nacional de Estadistica disponibles son los corres-
pondientes a 2011, y nos avisan de que nuestra inversion en
I+D esta en recesion, habiendo experimentado un descenso del
2,8% respecto a 2010, pasando del 1,39% al 1,33% del PIB.

Posiblemente, el referido descenso se acentuard en 2012 y
en 2013, afos en los que el Gobierno ha reducido sustancial-
mente las subvenciones de I+D.

En este restrictivo marco, el pasado 1 de febrero, el Gobierno
ha aprobado la Estrategia Espafiola de Ciencia y Tecnologia y de
Innovacion 2013-2020, asi como el Plan Estatal de Investigacion
Cientifica y Técnica y de Innovacion 2013-2016. Este plan esta-
tal estima que el gasto en I+D en relacion al PIB evolucionara
desde un hipotético 1,33% en 2013 al 1,48% en 2016. Las previ-
siones se han calculado partiendo de las premisas establecidas en
el Plan de Estabilidad de la economia espafiola, lo que conlleva
una congelacion del gasto total de I+D en las Administraciones
publicas, que se mantendra en el 0,61% del PIB. Por ello, para
alcanzar el objetivo mencionado del 1,48% del PIB, el gasto
total de I+D del sector privado deberia pasar del 0,62% en 2013
al 0,73% en 2016, una hipotesis demasiado optimista ya que la
contribucion del sector privado al gasto total en [+D esta descen-
diendo en los ultimos afios.

Resulta evidente que, en Espafia, la crisis esta provocando
una reduccion del esfuerzo total en investigacion, desarrollo e
innovacion que puede afectar, de modo dificilmente reversible,
al deseable cambio hacia un modelo productivo basado en el
conocimiento. La [+D en nuestro pais es, actualmente, una prio-
ridad a prueba. En cualquier caso, debiéramos de ser capaces de
adaptarnos al escenario actual, y realizar cambios que permitan
una mayor eficacia. La mencionada Estrategia Espafiola de
Ciencia y Tecnologia y de Innovacion presenta propuestas posi-
tivas, pero se consideran convenientes otras acciones comple-
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mentarias, tales como una revision de la estructura y gobernanza
institucional, tanto en las universidades como en los organismos
publicos de investigacion (OPI), que haga posible una mejora
de su eficiencia, asi como una optimizacion de los recursos
humanos dedicados a estas actividades, que no debiera seguir,
unicamente, un esquema funcionarial.

La investigacion cientifica espafiola ocupa un lugar razo-
nable en el concierto internacional, lo que constituye una for-
taleza si somos capaces de conectarla con el sector productivo.
Existen experiencias tales como las llevadas a cabo en el Pais
Vasco (Ikerbasque, centros tecnoldgicos y de investigacion coo-
perativa, BERCS...) que muestran que un esfuerzo exigente y
diversificado entre los diversos agentes cientifico-tecnologicos
permite retornos tanto en los &mbitos tecnologicos como en la
investigacion basica, en este ultimo caso a través de la atraccion
de fondos europeos competitivos. Es importante sefialar que
estos retornos pueden producirse en plazos relativamente cortos.

En general, la actividad de I+D+i vinculada al ambito
industrial y empresarial esta por debajo de lo que correspo de
a un pais de nuestro desarrollo econdémico. Por ello seria
deseable fomentar politicas que puedan conducir al aumen-
to de tamafio de las empresas y a la cooperacion de las empre-
sas entre si; mejorar la financiacion de las empresas mediante
instrumentos de préstamo, capital semilla y capital riesgo;
incentivar la participacion de las empresas espafiolas en pro-
gramas nacionales e internacionales de I+D fomentando la
colaboracion con las universidades y OPI; incentivar la con-
tratacion de jovenes investigadores por parte de las empresas,
favoreciendo la movilidad entre la industria y la investigacion
académica; fomentar el mecenazgo y la financiacioén privada
de la I+D mediante una politica adecuada de incentivos fisca-
les, y muy especialmente fomentar la transferencia de resul-
tados de investigacion del sector publico al sector productivo.

En definitiva, ante la coyuntura econémica actual no pode-
mos permitirnos el lujo de la pasividad ni del desanimo. El tra-
bajo hecho a lo largo de estos afios no puede desaprovecharse.
Por el contrario, debemos hacer un esfuerzo en I+D anticiclico
y, al mismo tiempo, flexibilizar y actualizar nuestros modelos
de gestion de la I+D publica y privada. Solo asi podremos
afrontar los retos que se avecinan, como el Circulo Civico de
Opinién ha subrayado con fuerza.

Firmado: Fernando Cossio y Luis Oro
http://www.circulocivicodeopinion.es/
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Carta al Presidente del Gobierno de los Presidentes de Sociedades Cientificas Espafiolas
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COSCE

Confederacién de Sociedades Cientificas de Espaia

Los Presidentes de Sociedades Cientificas Espafiolas
agrupadas en la Confederacion de Sociedades Cientificas de
Espafia (COSCE), se han dirigido al Excmo. Presidente del

Gobierno Sefior Don Mariano Rajoy Brey, como representan-
tes de los mas de treinta mil cientificos afiliados a las mismas,
para manifestarle la honda preocupacion por el deterioro de la
I+D+i en nuestro pais y la ausencia de una politica cientifica
coherente que confiera la estabilidad y serenidad que la inves-
tigacion cientifica necesita.

La carta completa puede obtenerse en la pagina web de la
RSEQ: www.rseq.org

Carlos Negro, reelegido Presidente del Foro Quimica y Sociedad

En su reunion ejecutiva del pasado 19 de febrero, el
Consejo Director del Foro Quimica y Sociedad reeligié por
unanimidad a Carlos Negro Alvarez como presidente de la enti-
dad por un nuevo periodo de tres afios. Carlos Negro agradecio
la confianza en ¢l depositada y manifestd su renovada ilusion
por presidir una entidad como el Foro, dedicada a impulsar
la divulgacion de la quimica y su contribucion al bienestar de la
sociedad y promover la investigacion, el desarrollo cientifico
y la innovacion tecnoldgica en el area de la quimica, y donde
estan presentes todos los estamentos del sector quimico.

Carlos Negro Alvarez es Catedratico del Departamento
de Ingenieria Quimica de la Universidad Complutense de
Madrid (UCM). Ha sido Presidente de la Asociacion Nacional
de Quimicos de Espaiia (ANQUE) en el periodo 2009-2012.

El Foro esta integrado por las nueve principales organiza-
ciones representantes de colectivos relacionados directamente
con la quimica, siendo todos ellos miembros constituyentes:

¢ Asociacion Nacional de Quimicos de Espafia (ANQUE).

¢ Conferencia Espafiola de Decanos de Quimica.

e Consejo General de Colegios de Quimicos de Espaia.

e Consejo Superior de Investigaciones Cientificas (CSIC).

¢ Federacion Empresarial de la Industria Quimica Espanola
(FEIQUE).

¢ Federacion Estatal de Industrias Afines de UGT
(FITAG-UGT).
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e Federacion Textil-Piel, Quimicas y Afines de CCOO
(FITEQA-CCOO).

* Real Sociedad Espafiola de Quimica (RSEQ).

e Salon Internacional de la Quimica — Expoquimia, de Fira
de Barcelona.

El Consejo Director es el 6rgano decisorio tinico del Foro
Quimica y Sociedad, y adopta de forma colegiada sus deci-
siones. Forman parte del Consejo nueve Consejeros desig-
nados por cada una de las entidades adheridas y otros nueve
Consejeros asesores designados de igual modo, que asisten y
asesoran al Consejo.
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Actividades de las Secciones Territoriales

IIT Curso de divulgacién “Los avances de la quimica y su impacto en la sociedad”

Entre el 10 de enero y el 21 de marzo de 2013 se ha cele-
brado la III edicion del curso de divulgacion “Los avances de
la quimica y su impacto en la sociedad”. El curso ha consistido
en 11 conferencias y 2 mesas redondas, contando con la parti-
cipacion de destacados investigadores y docentes. Las mesas
redondas abordaron dos temas de interés para las comunidades
cientifica, educativa y divulgativa. La primera tratd sobre las
relaciones entre la ciencia y los medios de comunicacion, con
la presencia de un periodista (Seara-Valero), un catedratico de
periodismo (Elias) y un profesor universitario (Lopez-Guerrero),
todos ellos con formacion cientifica. La segunda mesa redonda
fue sobre el tema de la ensefianza y divulgacion de las ciencias,
contando con profesores de diversos niveles educativos (Pinto,
Palacios y Moreno-Martinez) y una persona responsable de
divulgacion cientifica en el CSIC (Ferrando).

Las 11 conferencias trataron de investigaciones reciente en
quimica y dreas relacionadas y sus implicaciones sobre nuestras
vidas. Las conferencias han girado, principalmente, alrededor
de dos areas amplias: ciencia de los materiales (Moran y Martin,
que impartio la conferencia de clausura) y biomedicina (Vaquero
y Mann), con una conferencia interdisciplinar sobre biomateria-
les (Vallet-Regi, que abrio el curso, ver imagen). También se
trataron aspectos como los alimentos (Pérez-Cortés), analisis
sensorial (Mijares) e historia de la quimica (Herradon). Otros
temas abordados en el curso han sido la propiedad industrial
(Cueto), asi como reflexiones sobre las dos caras de la quimica
(Herradon) y el futuro de la quimica (Herradon).

csic csic csic csl
SIic csic csiC CcsiIC
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El alumnado del curso ha sido numeroso y variado, con
una asistencia media de 80 personas. Entre los alumnos ha
habido desde estudiantes de ESO hasta investigadores y pro-
fesores universitarios, incluyendo personas sin relacion con la
ciencia (economistas, publicistas, periodistas). Hay que des-
tacar la presencia de numerosos estudiantes de institutos de
educacion secundaria, especialmente del Parque Aluche.

El curso ha contado con la colaboracion de la RSEQ-ST
de Madrid y el CSIC. Toda la informacion del curso, inclu-
yendo las copias de las conferencias y resimenes de todas las
sesiones, se pueden descargar en http://bit.ly/RemZEI.

Remitido por: Bernardo Herradén,
Director del curso.

Centenario de la creacion de los Estudios de Quimica en la Universidad de Granada

Centenario de

Quimicas

en Granada
1913 - 2013

El pasado domingo 13 de Enero de 2013 se cumplieron cien
afios de la creacion de los estudios de Quimica en la Universidad
de Granada. En estos cien aflos varios miles de alumnos se han
formado en las aulas y laboratorios de quimica de la Facultad de
Ciencias de Granada; asimismo, las enseflanzas han ido evolucio-
nando a lo largo del siglo al compas del espectacular desarrollo
que ha tenido lugar en la Quimica, asi como de las necesidades
sociales. Muchas generaciones de hombres y mujeres formados
como quimicos en la universidad granadina han trabajado y traba-
jan en la enseflanza, en la investigacion, en la industria quimica o
agroalimentaria, o en cualquier otra labor, a veces muy alejada de
la quimica —se habla de la versatilidad del quimico—.

En este contexto hemos querido detenernos un momento
aprovechando el nimero magico de los 100 afos para recor-
dar a quienes lo hicieron y lo siguen haciendo posible, a los
estudiantes que somos o fuimos, a los que vinieron a Granada
y a los que se fueron de ella. Para conmemorar esta efeméride
se van a llevar a cabo una serie de actividades a lo largo de
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este aflo 2013 y en las que la Seccion Territorial de la RSEQ
en Granada pretende colaborar en lo que le sea posible.

Estas actividades cuentan con un ciclo de conferencias
mensuales, inaugurado el pasado 14 de Enero por el Prof.
Federico Mayor Zaragoza, en las que intervendran cientificos
de prestigio especialistas en diferentes areas. También se conta-
ra con una exposicion en el Hospital Real, sede del Rectorado,
que mostrara el ayer y el hoy de la quimica en Granada y se
editard un libro conmemorativo que revele aspectos historicos
de estos estudios, tales como las causas de su implantacion, la
sociedad granadina del momento, las primeras mujeres quimi-
cas, las consecuencias de la guerra civil, etc. Por tltimo, hay
que citar la “Ventana de la Ciencia” organizada en el Parque de
las Ciencias junto con la Consejeria de Innovacion, Ciencia y
Empresa de la Junta de Andalucia y la Universidad de Granada.
Esta actividad que pretende mostrar qué son los estudios de
quimica hoy en Granada y en la cual, bajo el nombre de “Mas
Quimica para un Mayor Bienestar”, grupos de investigacion
en quimica de nuestra Universidad mostraran sus principales
lineas de trabajo y resultados obtenidos.

Mas informacion en:

Blog: http://q100ugr.blogspot.com.es/; Facebook (la linea
de tiempo en Facebook llega hasta 1913 y a ella se van incor-
porando periodicamente fotografias y documentos de diverso
tipo): http://www.facebook.com/q100ugr; Twitter: @q100ugr.
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Premio de la RSEQ, ST de Salamanca, al mejor expediente académico
de Licenciatura en Quimica de la Universidad de Salamanca

La entrega de los premios correspondientes al curso
Académico 2011-2012 ha tenido lugar durante los actos con-
memorativos de la festividad de S. Alberto Magno, patrén de
la Facultad de Ciencias Quimicas, el lunes 19 de noviembre
en el Salon de Actos de la Facultad. Se ha concedido el Primer
Premio al mejor expediente de la Licenciatura en Quimica
de la Facultad de Ciencias Quimicas de la Universidad
de Salamanca, consistente en un Diploma y una dotacion
econdmica de 600 euros, asi como una inscripciébn como
Socio Joven de la RSEQ y suscripcion a la Revista Anales
de Quimica por un afio. El primer premio ha sido concedi-
do a Leire de Juan Fernandez. El accésit para el segundo
mejor expediente académico ha sido concedido a Alfredo
Hernandez Cabanillas, asimismo, con Diploma y una dota-
cion econdmica de 300 euros junto con una inscripcion como
Socio Joven de la RSEQ y suscripcion a la Revista Anales de
Quimica, también por un afo.

En la fotografia aparecen los premiados junto con la Sra Decana
de la Facultad de Ciencias Quimicas, y el presidente
y el secretario de la Seccion Territorial de Salamanca.

El profesor Julio Casado investido Doctor Honoris Causa por la Universidad de Vigo

El pasado dia 28 de enero, Julio Casado, catedratico emé-
rito de la Universidad de Salamanca, ha sido investido Doctor
Honoris Causa por la Universidad de Vigo. La propuesta
fue presentada por el Departamento de Quimica Fisica y los
departamentos de ciencias de la institucion gallega.

Julio Casado se doctord en la Universidad de Valladolid
con la direccién del profesor Salvador Senent con quien
también inicid su carrera postdoctoral como becario de la
Fundacion Juan March para estudios postdoctorales, inves-
tigando la cinética de reacciones en disolucién en Espana.
Posteriormente, con una Postdoctoral Research Grant de la
Fundacion Juan March, realizd una estancia postdoctoral en
Dinamarca, investigando en espectroscopia molecular en el
grupo del profesor Bak. A su regreso, cre6 en la Universidad de
Valladolid el primer laboratorio de espectroscopia de microon-
das en Espana. Catedratico de la Universidad de Santiago de
Compostela desde 1972, dirigio el Departamento de Quimica
Fisica y el Instituto Interdepartamental de Investigaciones
Quimicas (CSIC) y fue vicerrector. Desde 1983 es catedra-
tico de la Universidad de Salamanca cuyo departamento de
Quimica Fisica ha dirigido y donde actualmente lidera un
grupo de investigacion sobre reactividad de moléculas bioacti-
vas. El Dr. Casado es autor de mas de 150 publicaciones sobre
la fisicoquimica de los nitrosocompuestos y sobre mecanismos
de alquilacion Ha sido investigador principal de numerosos
proyectos de investigacion de ambito europeo, nacional y
autonomico, habiendo dirigido 33 tesis doctorales. En 1991
recibié la Medalla de Investigacion de la RSEQ y el Premio
Aldrich de Investigacion Quimica. En 2008 recibi6 el Premio
Maria de Maeztu a la Excelencia Cientifica.

Junto a su labor investigadora el Dr. Casado ha de-
sarrollado una intensa actividad sobre la docencia de la qui-
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mica; dirigiendo el Instituto de Ciencias de la Educacion,
publicando numerosos articulos en revistas especializadas y
dicatndo conferencias en diversos paises. Ha sido represen-
tante de Espafia en la Division of Chemical Education de la
Federacion Europea de Sociedades Quimicas y Presidente del
Grupo de Did4ctica e Historia de la Fisica y la Quimica de las
Reales Sociedades de Fisica y de Quimica del que actualmente
es Presidente Honorifico.

Remitido por: Manuel Martin Sanchez,
Universidad de Salamanca
GE de Didactica e Historia de la Fisica y la Quimica
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Actividades de Institutos de Ensenianza Secundaria

V Encuentro de Ciencias Bezmiliana

Vemos necesario que la Ciencia tenga un papel mas
atractivo, mas practico y con ello, mas motivador para nues-
tros alumnos en su proceso de aprendizaje. Los alumnos se
ilusionan y trabajan cuando se les plantea una curiosidad
cientifica que conlleva un estudio, una experimentacién y
la transmision de unos resultados. El nimero de alumnos
que forman parte del Club Cientifico y que participan en
Encuentros, Congresos y Ferias de Ciencias realizando pre-
sentaciones, ha aumentado en cada curso. La organizacion
de un Encuentro de Ciencias es uno de los retos de este Club
Cientifico Bezmiliana.

No es frecuente encontrar un grupo de profesores dispues-
tos a trabajar de manera voluntaria para la organizacion de un
Encuentro de Ciencias. Sin embargo en nuestro instituto, IES
Bezmiliana, del Rincén del Victoria, Malaga, contamos con
un grupo de 10 profesores dispuestos a ello. Aprovechando
nuestra ilusion para dar a las Ciencias una vision mas atrac-
tiva, mas experimental y por ello, mas motivadora para los
alumnos y también para los profesores. Este afio organizamos
ya el V Encuentro de Ciencias Bezmiliana, que se celebrara
los dias 25 y 26 de abril del 2013 en nuestro centro.

En este V Encuentro estd prevista la participacion de
20 centros de ensefianza, donde los alumnos, supervisados
por sus profesores, explicaran a todo el que se acerque,
la investigacion que han desarrollado, la reproduciran y
explicaran su fundamento cientifico. Durante estos dias,
los alumnos se transforman en los monitores encargados de
difundir sus experiencias y disfrutar contando lo que han
trabajado. Ademas, de forma paralela se realizaran talleres
de: paleoantropologia (impartido por Cecilio Barroso Ruiz,
prehistoriador y antiguo profesor del IES Bezmiliana),
experimentos de biologia (impartido por la Unidad de
Cultura Cientifica de la Estacion Experimental del Zaidin-
CSIC, Granada), estacion meteoroldgica (con el apoyo de la
Agencia Estatal de Meteorologia de Malaga), plantas modi-
ficadas genéticamente (impartido por el IHSM La Mayora
CSIC-UMA, Algarrobo-Costa, Malaga), mariposas (imparti-
do por el Mariposario de Benalmadena), ecologia (impartido
por el Departamento de Ecologia de la UMA) y botanica
(impartido por el Jardin Botanico-Historico La Concepcion,
Malaga). También habra exposiciones sobre los inventos de
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25y 26xde abril de 2013
Rincon de Ja Victoria
I.E.S. Bezmiliana

Leonardo da Vinci y sobre trabajos realizados por el Club
Cientifico Bezmiliana. Y estan previstas las siguientes confe-
rencias: “Ciencia global” (impartida por Sebastian Cardenete
Garcia, director del Centro Principia), “La Quimica de la
alimentacion y la bebida” (impartida por Bernardo Herradon
Garcia, investigador del CSIC), “;De donde vienen las
olas?” (impartida por Juan José Alonso Pereda, profesor
de la UMA) y “La evolucion del universo” (impartida por
Carlos Criado Cambon, profesor de la UMA).

Remitido por: Profesores del Club Cientifico Bezmiliana
del IES Bezmiliana del Rincén de la Victoria, Malaga.
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In Memoriam

Evaristo Riande Garcia

El pasado 15 de noviembre de 2012 fallecidé en México
Evaristo Riande Garcia, profesor de investigacion del CSIC
ad honorem, tras sufrir un ictus que le mantuvo en coma
durante 40 dias. Se encontraba en la Universidad Nacional
Auténoma de México D.F. como Profesor Invitado.

El Profesor Riande inicid su carrera cientifica en el
Departamento de Plasticos del Patronato Juan de la Cierva
(hoy ICTP-CSIC) en 1963, realizando investigaciones en su
Tesis Doctoral sobre nuevos polielectrolitos i6nicos basados
en alil-celulosa. Investigador Cientifico del CSIC. Durante
dos afos fue Visiting Fellow en el Mellon Institute, en
Pittsburg (EE.UU), donde estudié el comportamiento vis-
coelastico de macromoléculas en disolucion y, a su vuelta
a Espafia, inici6 estudios teodricos y experimentales sobre la
influencia de los disolventes y de la temperatura en la cinética
de cristalizacion de poliolefinas, continuando con el analisis
conformacional de macromoléculas. En el aflo 1984, ya como
Profesor de Investigacion del CSIC, sus investigaciones se
extendieron al estudio de la dinamica de liquidos asociada
con el desarrollo de la transicion vitrea. A mediados de los
noventa, el Prof. Riande inici6 estudios tedricos y experimen-

tales relacionados con el transporte de gases en membranas
poliméricas. Recientemente habia iniciado una nueva linea
de investigacion encaminada al desarrollo y estudio electro-
quimico de membranas de cambio i6nico con uso potencial en
baterias y pilas de combustible. Seglin ¢l mismo comentaba,
“con esta linea de investigacion volvia a sus origenes, el
estudio del transporte en membranas de cambio i6nico”, en lo
que parecia ser el cierre del circulo de su labor investigadora.

Al Prof. Riande siempre le movio la busqueda del maxi-
mo nivel cientifico en todas las lineas de investigacion que
abordd, como queda reflejado en los mas de 350 articulos
publicados en las revistas del mas alto impacto, varios libros,
numerosos trabajos de divulgacion, y organizacion de diver-
s0s congresos, tanto nacionales como internacionales.

El conjunto de la carrera investigadora de Evaristo Riande
pone de manifiesto algunas caracteristicas fundamentales
de un investigador que consideramos modelo: amor por el
trabajo, desarrollo de lineas de investigacion acordes con los
medios existentes, cambio de proyecto cuando se presentan
dificultades insalvables, derivacion hacia nuevas investi-
gaciones de gran relevancia cientifica y de interés practico
en diferentes aplicaciones, colaboracion con grupos muy
diversos de su mismo Instituto y de muchas Universidades
espafolas y extranjeras.

Los muchos doctorandos, discipulos, coautores de libros
y de trabajos, todos amigos suyos, hemos aprendido mucho
con el estudio de los trabajos de investigacion y con las
ensefianzas, consejos y ejemplo de Evaristo Riande. Deja
un hondo recuerdo en todos nosotros por su bonhomia, su
caracter afable y su encantadora forma de ser, poco comun
en un hombre tan inteligente y capaz. Nunca podremos olvi-
darlo y nos unimos al dolor de su viuda Pilar y de sus hijos
Luis y Jorge.

Remitido por: Antonio Bello, Julio Guzman,
M? Mar Loépez y José M. Pereiia

Sesion en memoria de Evaristo Riande

El pasado dia 11 de Marzo se desarrolldo una entrafiable
y carifiosa sesion en memoria del Prof. Evaristo Riande con
motivo de su fallecimiento el dia 15 de Noviembre de 2012. El
Grupo de Polimeros de la Real Sociedad Espafiola de Quimica
y Real Sociedad Espailola de Fisica ha apoyado la organiza-
cién de ese merecido acto, que consistid en unas breves pero
acertadas exposiciones por parte de sus mas allegados colabo-
radores de los ultimos afios desde su compafiero de carrera en
Santiago, Antonio Bello hasta su mas reciente colaboradora
Maria del Mar Lopez, sus primeros becarios Jos¢é Manuel
Perefia y Miguel Dominguez Reboiras, y sus colaboradores
habituales Julio Guzman, Vicente Compaii, Pilar Tiemblo,
Leoncio Garrido y Cati Salom como representante de las tres
“chicas de Aeronauticos”. Antxon Santamaria como presiden-
te del Grupo de Reologia y uno de los promotores del acto,
intervino de forma destacada resaltando la figura de Evaristo
como una de las referencias mas sobresalientes en el mundo
de la Reologia, y su gran influencia en varias generaciones de
excelentes investigadores que se han forjado en los tltimos
decenios en Espafa, con reconocida proyeccion internacional.
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Al acto acudieron mas de un centenar de amigos y colaborado-
res asi como su familia, poniéndose de manifiesto la profunda
huella y proyeccion que su actividad, su personalidad y sus
excelentes cualidades humanas ha dejado en toda la familia
dedicada al estudio y desarrollo de polimeros no solo en Espafia
sino en todo el mundo académico internacional. El acto estuvo
también respaldado por la direccion del Instituto de Ciencia y
Tecnologia de Polimeros y por la propia Presidencia del CSIC,
asi como por ilustres investigadores de ambito internacional
como Roberto Williams, Enrique Valles, y otros muchos que
por brevedad no mencionamos. Sin duda la figura de Evaristo
Riande permanecera muy viva en la memoria de todos los que
hemos compartido con él tiempo dedicado al desarrollo de
Ciencia y conocimientos en el campo de Polimeros, asi como
vivencias de un enorme y significado contenido humano.
Gracias Evaristo porque has supuesto un ejemplo de esfuerzo,
trabajo, dedicacion y honestidad que trataremos de reflejar en
nuestras actividades y relaciones.

Remitido por: Julio San Roman,
ICTP-CSIC.
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Avanzando en la secuenciacion rapida de la molécula
de la vida

Una o varias moléculas de acido desoxirribonucleico
(ADN) constituyen el genoma de casi todos los organismos; el
cual contiene la informacion necesaria para la reproduccion,
desarrollo y funcionamiento de dicho organismo. Como es
bien sabido, el ADN es una estructura macromolecular cons-
tituida por unidades de nucleétidos unidos a través de enlaces
fosfodiéster. Un nucle6tido consta de tres fragmentos diferen-
ciados: un carbohidrato, un resto fosfatado y una base nitro-
genada (derivada de purina o de pirimidina). La informacion
contenida en el ADN esté codificada en la secuancia de bases
nitrogenadas que forman la hebra de ADN. La secuenciacion
del ADN consiste en un conjunto de métodos y técnicas que
nos permiten determinar el orden exacto de los nucle6tidos
(adenina, A; citosina, C; guanina, G; y timina, T) presentes
en una hebra de ADN. Conocer la informacion contenida en
la molécula de ADN tiene implicaciones en areas tan diversas
como las ciencias forenses, la antropologia y, especialmente,
en medicina. En los lltimos afios se han desarrollado métodos
para secuenciar ADN que, tras la correspondiente automatiza-
cion, han permitido la secuenciacion del genoma de diversos
organismos, incluyendo el ser humano (Nature 2001, 409,
860-921; Science 2001, 291, 1304-1351). La mayoria de las
técnicas de secuenciacion de ADN disponibles en la actua-
lidad requieren la amplificacion y modificacion quimica de
la hebra de ADN a secuenciar para poder llevar a cabo una
lectura de las bases de las que esta compuesta.

La secuenciacion basada en el empleo de nanoporos es una
alternativa muy prometedora que, en principio, permite abordar
el analisis de una unica molécula de ADN (de hebra sencilla)
sin realizar ninguna modificacién previa. Esto debe permitir
acortar los tiempos de secuenciacion, asi como abaratar los
precios del proceso. El principio en el que se basa esta técnica
es el siguiente: una molécula cargada (como por ejemplo una
cadena de ADN) se coloca en una celda conteniendo un electro-
lito y dividida por una membrana con una apertura de tamafio
nanométrico (el nanoporo). Al aplicar un potencial eléctrico, la
molécula de ADN comienza a atravesar el poro por electrofore-
sis, observandose una variacion de la intensidad de la corriente
eléctrica. Cada vez que una base de la hebra entra en el nanopo-
ro, bloquea parcialmente el flujo de iones a través del poro, lo
que produce una variacion medible de la corriente. Ademas,
esta variacion es diferente para cada una de las cuatro bases.

Investigadores de las universidades de Shanghai y Jerusalen,
han descrito recientemente (Chem. Commun. 2013, 49, 1741—
1743) el empleo de la proteina SP1 como un nuevo miembro del
limitado grupo de nanoporos bioldgicos que se emplean en la
actualidad. Hasta el momento se habian descrito tinicamente dos
proteinas, la @-HL y la MspA, capaces de formar nanoporos en
una membrana con el tamafio adecuado para permitir el paso de
ADN por su interior. La proteina SP1 es capaz de autoasociarse,
dando lugar a un dodecamero con estructura de nanoporo. Una
de las caracteristicas mas significativas de esta proteina es que el
poro que contiene en su interior es, a diferencia que en -HL y
la MspA, totalmente simétrico.

Los investigadores emplean cadenas de polinucledtidos
de diferentes longitudes, observandose en todos los casos una
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variacion en la corriente eléctrica en el nanoporo cuando estas
cadenas son afadidas al electrolito. Aunque las aplicaciones
de esta proteina en el campo de la secuenciacion de ADN
mediante nanoporos son prometedoras, aun quedan importan-
tes problemas que solventar, como por ejemplo la alta veloci-
dad de traslocacion de la hebra de ADN a través del poro asi
como la baja calidad de la sefial obtenida.

Adding ssDNA

Canales de potasio por manipulacién luminica
y térmica de estructuras supramoleculares

El autoensamblaje controlado mediante estimulos de
estructuras supramoleculares organizadas es un area de inves-
tigacion con potenciales aplicaciones en la preparacion de
nuevos dispositivos y materiales “inteligentes”. En un articu-
lo reciente del grupo del profesor Lehn de la Universidad de
Estrasburgo (Angew. Chem. Int. Ed. 2013, 52, 3940-3943),
se describe la preparacion de estructuras supramoleculares
generadas a partir de moléculas formadas mediante enlaces
covalentes reversibles. Ademas, se observa que las estructu-
ras obtenidas son sensibles a estimulos como luz o calor, lo
que afnade un caracter dindmico a los materiales preparados.
Los autores se basan en resultados previos de su grupo que
indican que una familia de compuestos, como las acil hidra-
zonas, son capaces de complejar diferentes cationes. Ademas,
este tipo de moléculas presentan un par de caracteristicas
muy interesantes. Por un lado, son capaces de sufrir una
fotoisomerizacion interna cuando son irradiadas con una luz
adecuada. Por otro lado, la naturaleza reversible del enlace
iminico presente en su estructura hace que estos compuestos
sean constitucionalmente dindmicos, permitiendo la incorpo-
racion o intercambio de los fragmentos que las forman.

Cuando a una disolucion de esta acil hidrazona en aceto-
nitrilo se le afiade tiocianato potasico, se observa la formacion
de estructuras supramoleculares con forma de fibras. Mediante
estudios por difraccion de rayos X, los autores observan que la
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estructura de estos agregados se debe al apilamiento de comple-
jos de las acil hidrazonas con el cation potasio. De esta manera,
las supraestructuras resultantes forman largos canales de iones
potasio. Por otro lado, cuando estas estructuras se irradian con
luz ultravioleta, se observa la desaparicion de los agregados
acompafiada de la liberacion de cationes potasio. También se
observa un comportamiento similar cuando estos agregados
se calientan, lo que lleva a su completa desaparicion. Sin embar-
go, el proceso es reversible, ya que simplemente enfriando la
disolucion se consigue de nuevo la formacion de las nanofibras.

Sintesis eficaces de heterociclos nitrogenados

La selectividad (quimio-, regio-, estereo-) en reacciones
en cascada es uno de los principales objetivos en metodologia
sintética; cuya consecucion esta relacionada con la eficicien-
cia sintética. Los procesos divergentes en los que se obtie-
nen diferentes productos a partir de un mismo sustrato, usando
diferentes condiciones de reaccion, es una ventaja adicional.
En un articulo reciente (Science, 2013, 339, 678—682), inves-
tigadores de las universidades de Yale y Berkeley han descrito
una metodologia que permite la preparacion de una amplia
variedad de derivados de piperidina altamente sustituidos a
partir de un mismo material de partida. Ademas, el proceso
transcurre con regioselectividad y estereoselectividad totales.

Las piperidinas son heterociclos de seis miembros, total
o parcialmente saturados, con un atomo de nitrégeno en su
estructura. Estos anillos se encuentran presentes en numero-
sos productos naturales y farmacos con interesantes aplica-
ciones terapéuticas. Compuestos como la quinina, la morfina
o el tadalafil (Cialis®), son ejemplos de moléculas con acti-
vidad bioldgica y que presentan un anillo de piperidina en
su estructura. El desarrollo de metodologias que permiten la
preparacion eficiente de derivados de piperidina es un drea de
intensa actividad dentro de la sintesis organica.

Para conseguir los objetivos, los autores, en primer lugar,
emplean una reaccion en cascada catalizada por complejos de
rodio que permite obtener 1,2-dihidropiridinas (3) a partir de un
alquino (1) y una imina «,f-insaturada (2). Estos intermedios
(3) son relativamente inestables, pero se pueden transformar en
productos mas elaborados simplemente mediante tratamiento
con un acido y posterior reaccion con un nucledfilo. Las tetrahi-
dropiridinas altamente funcionalizadas obtenidas mediante este
método, son intermedios muy valiosos para la preparacion de
moléculas con potenciales aplicaciones terapéuticas.

La principal aportacion de esta nueva metodologia, consiste
en que los autores son capaces de controlar la regio y estereose-
lectividad de la reaccion, simplemente modulando la naturaleza
del acido empleado. Asi, cuando se emplean acidos fuertes del
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tipo arilsulfonico, la reaccion transcurre bajo control cinético,
dando lugar a tetrahidropiperidinas del tipo 4 (ver Figura). Por
otro lado, cuando los autores emplean un acido mas débil, como
el acido difenilfosforico, y tiempos de reaccion mas largos, se
observa que el proceso transcurre con control termodinamico,
permitiendo la obtencion (después del ataque del correspon-
diente nucleofilo) de tetrahidropiperidinas del tipo S. Las reac-
ciones transcurren con elevados rendimientos y selectividades.
Ademas, en la mayoria de los casos la transformacion se puede
llevar a cabo en una unica etapa (one pot), lo que facilita enor-
memente las tareas de purificacion y aislamiento de los produc-
tos deseados. Finalmente, los autores demuestran que se pueden
emplear como nucledfilos una gran variedad de reactivos orga-
nometalicos de distinta naturaleza, lo que permite acceder a una
elevada diversidad molecular de una manera directa y sencilla.

Analizando las interacciones areno-carbohidrato

La interaccion de carbohidratos con biomacromoléculas
(proteinas y acidos nucleicos) juega un papel fundamental en
numerosos procesos bioldgicos tales como la adhesion celular,
la infeccion o la respuesta inmune, y se encuentran en el origen
de la actividad de diversos antibiodticos. El estudio de estos
fendmenos es un area de creciente interés en quimica biologica
y biomedicina; cuyo progreso permitird avances considerables
en la compresion de procesos bioldgicos y en el disefio de
farmacos eficaces para una variedad de enfermedades

Es, por lo tanto, comprensible el tremendo interés que el
estudio de las fuerzas que estabilizan los complejos carbohidra-
to/receptor ha suscitado entre los quimicos organicos durante
los ultimos 20 afios. La actividad investigadora en este campo
ha subrayado el papel determinante que, a menudo, desempe-
flan las interacciones de apilamiento carbohidrato/aromatico.
Desafortunadamente, y a pesar los esfuerzos destinados a tal
efecto, todavia no se comprenden en detalle las sutiles rela-
ciones estructura/estabilidad que rigen la formacion de dichos
complejos. Con objeto de profundizar en el estudio de los
mismos, investigadores del CSIC (IQOG, IQFR y CIB), de
la Universidad de La Rioja y de la Universidad de California,
liderados por Juan Luis Asensio, han desarrollado una estrategia
general inspirada en conceptos de quimica combinatoria dina-
mica (J. Am. Chem. Soc. 2013, 135, 3347-3350). Esta aproxi-
macion (representada esquematicamente en la Figura) se basa
en el disefio y sintesis de una libreria de disacaridos, cuyo rasgo
comun es la presencia, en posicion no reductora, de una unidad
de altrosamina conformacionalmente restringida. El tratamiento
de la libreria con aldehidos arométicos lleva a una mezcla de
iminas/hemiaminales estabilizadas por apilamiento del anillo
aromatico con la unidad de piranosa situada en la posicion reduc-
tora (representada por una elipse coloreada en la Figura). Dado
que dichas especies se encuentran en equilibrio termodinamico,
sus poblaciones relativas dependen exclusivamente de la mag-
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nitud de dicha interaccion. En estas condiciones, la congelacion
del equilibrio por reduccion con hidruro lleva a una mezcla
estable de aminas secundarias, cuyas proporciones (facilmente
cuantificables mediante RMN u otros métodos) proporcionan
una medida directa de las estabilidades relativas de los diferentes
complejos. Como prueba de principio, esta estrategia ha sido
empleada para analizar los diferentes factores que condicionan
la preferencia de un anillo de naftilo por la cara @ o S de diversas
unidades de piranosa (selectividad facial). De acuerdo con los
resultados obtenidos, la aproximacion combinatoria desarrollada
destaca por su versatilidad y tremenda sensibilidad, revelando
diferencias de estabilidad entre complejos dificilmente detecta-
bles por otros medios (0,1 kcal/mol).

Diseiio de catalizadores para la oxidacion de alcanos

Una de las reacciones mas perseguidas y dificiles de alcanzar
en quimica es la oxidacion controlada de alcanos. En hidrocar-
buros saturados, la sustitucion de un enlace C—H por un enlace
C—O es una reaccion de funcionalizacion directa que convierte
a una molécula inerte en otra reactiva, y permite comenzar una
secuencia sintética a conveniencia. Por simplicidad y economia,
es deseable que los oxidantes sean moléculas sencillas, como
oxigeno o peroxido de hidrogeno, oxidantes baratos y que no
dejan residuos indeseables. La inercia cinética del oxigeno
para actuar como oxidante es de sobra conocida, asi como lo
incontrolable de las reacciones de oxidacion cuando la activa-
cion se produce por via térmica. Con el perdxido de hidrogeno
la situacion no es muy diferente; aunque su activacion es mas
facil, la reaccion se inicia a menudo por vias radicélicas, dando
lugar a reacciones poco selectivas y en las que es dificil detener
la reaccion en el producto mono-oxidado. Frente a este desalen-
tador panorama se alza la ubicua utilizacién del oxigeno como
oxidante por los seres vivos, mediante reacciones extremada-
mente selectivas que transcurren con la formacion de superoxo y
peroxoderivados en condiciones muy suaves, y que son cataliza-
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das por metaloenzimas. La idea, inspirada en la naturaleza, se ha
usado en los laboratorios, empleando complejos metalicos como
catalizadores en reacciones de oxidacion permitiendo avanzar en
la comprension de sistemas biologicos complejos y desarrollar
reacciones de enorme importancia sintética e industrial.

El uso de metales para catalizar reacciones de oxidacion
de compuestos funcionalizados tiene ya una larga historia
(la epoxidacion de Sharpless o la reaccion de Wacker son
ejemplos clasicos) pero la oxidacion de hidrocarburos no fun-
cionalizados sigue siendo un reto inalcanzado. Una de las difi-
cultades reside en que los propios ligandos con que se forman
los complejos metalicos deben ser resistentes a la oxidacion,
al menos cinéticamente, mientras que el metal debe ser capaz
de suftrir reacciones tanto de oxidacién como de reduccion con
facilidad, de tal forma que pueda cerrar un ciclo catalitico. En
los ultimos anos se han descrito distintos sistemas en los que
se produce la activacion controlada de oxigeno o de peroxido
de hidrogeno (Acc. Chem. Res. 2012, 45, 947-958) y otros que
son capaces de producir la activacion de enlaces C—H.

En un reciente articulo (J. Am. Chem. Soc. en prensa, doi.
org/10.1021/ja310866k), una colaboracion de las Universidades
de Huelva, Autébnoma de Barcelona y Oslo, se describe el uso
de complejos de cobre con ligandos pirazolilborato como
catalizadores de la oxidacion de alcanos, cicloalcanos y com-
puestos aromdticos con H,O,. El sistema produce, ademas
de alcoholes y cetonas, pequeiias cantidades del producto de
deshidrogenacion de alcanos y cicloalcanos, lo que es inusual
en este tipo de reacciones. Los autores han realizado distintos
experimentos que permiten obtener algunas evidencias acerca
del mecanismo de la reaccion. Por una parte, han logrado
excluir la participacion del mecanismo mas comun en reaccio-
nes de H,O, con metales: su ruptura para dar radicales HO- que
actian como oxidantes (Reaccion de Fenton). Por otro lado,
han logrado capturar radicales alquilo que se forman durante la
reaccion. Todas estas evidencias experimentales se han tenido
en cuenta para calcular computacionalmente un posible camino
de reaccion, que se muestra en la Figura; en el que hay que des-
tacar que el cobre cambia entre los estados de oxidacion Cu(I)
y Cu(Ill); excluyéndose la participacion de otros intermedios
de cobre(I), como complejos de tipo superoxo o hidroperoxo.

Los resultados permiten comprender las caracteristicas
que han de cumplir los complejos y de ligandos que forman
parte de catalizadores para reacciones de oxidacion, y propor-
ciona, con fundamento experimental, hipdtesis que permiten
entender el funcionamiento de metaloenzimas.
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Contribuyendo a combatir la enfermedad de Alzheimer

El péptido S-amiloide (Af) es el principal componente
de los agregados proteinicos de las placas seniles observadas
en los pacientes con la enfermedad de Alzheimer. Este pépti-
do se produce de forma enddgena a partir de la degradacion
enzimatica de la proteina precursora amiloide (APP) y puede
oligomerizar (cuando no se encuentra plegado de la forma ade-
cuada), dando lugar a una red irregular de agregados fibrilares
denominadas fibras amiloides, con una estructura de lamina
B caracteristica. Por otro lado, hay evidencias de que algunos
iones de metales de transicion como el Cu y el Zn son capaces
de interaccionar directamente con el péptido A3, dando lugar
a especies asociadas del tipo metal-Af3. Aunque el papel que
juegan estas estructuras metal-Af en el desarrollo de la enfer-
medad de Alzheimer no ha sido todavia totalmente dilucidado,
se cree que pueden estar implicadas en procesos de agregacion
y generacion de especies oxigenadas reactivas neurotoxicas.

Investigadores de la Universidad de Michigan han descrito
recientemente (PNAS 2013, 710, 3743-3748) que el galato de
(-)-epigalocatequina (EGCG) es capaz de prevenir la forma-
cion de agregados de fibras amiloides a partir de especies del
tipo metal-Af3. EIl EGCG es un flavonoide natural presente en
altas concentraciones en extractos de té verde y que presenta
interesantes actividades antioxidantes y antiinflamatorias. Los
autores, mediante experimentos de RMN bidimensional, espec-
trometria de masas y métodos computacionales, son capaces de
racionalizar el mecanismo de accién del EGCG a nivel mole-
cular para poder explicar su actividad anti-amiloidogénica.
Para ello, proponen la formacion de un complejo ternario
donde el EGCG es capaz de complejar el i6n metalico (Zn>" o
Cu?") presente en el péptido S-amiloide y a la vez influir en la
estructura de dicho péptido, dando lugar a conformaciones mas
compactas que impiden parcialmente el proceso de agregacion.

La informacion obtenida mediante el estudio de este tipo
de relaciones estructura-interaccion-reactividad, va a ser muy
util, tanto en el disefio racional como en otras estrategias
basadas en relaciones estructura-actividad, dirigidas a identi-
ficar herramientas quimicas que ayuden a elucidar la contri-
bucion de los multiples factores implicados en la patogénesis
de la enfermedad de Alzheimer.

galato de (-)-epigalocatequina (EGCG)

Mecanismo molecular de la cooperatividad
alostérica negativa

El alosterismo en un proceso crucial en biologia. El pri-
mer modelo descrito por Monod, Wyman y Changeux (mode-
lo MWC) explicaba las propiedades cooperativas de enzimas
oligoméricas y, aunque es un modelo antiguo, todavia es
valido. La conservacion de la simetria entre las subunidades
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proteicas que forman el oligébmero es una de las premisas de
este modelo y muchos casos de cooperatividad positiva estan
de acuerdo con este principio de conservacion de la simetria.
A diferencia de la cooperatividad positiva, la cooperatividad
negativa es menos frecuente y en muy pocos casos se ha dado
una explicacion de este tipo de fendmeno a nivel de cambios
estructurales en las proteinas.

En un articulo en prensa en Angew. Chem. Int. Ed. (DOI:
10.1002/anie.201209660), investigadores de la Unidad Asociada
del Instituto de Biocomputacion y Fisica de Sistemas Complejos
(BIFD)-Universidad de Zaragoza-Instituto de Quimica Fisica
Rocasolano (IQFR-CSIC), la Universidad de Granada, el CNIO
y el University College London, liderados por Ramoén Hurtado-
Guerrero, caracterizan experimental y computacionalmente el
modo de unién de un compuesto disefiado racionalmente (ver
Figura) que se asocia con gran afinidad a la forma dimérica
de colina quinasa @1 (CHOKa1). La estructura cristalina de
CHOKe1 en complejo con este compuesto revela que la simetria
expuesta en el modelo MWC no es respetada (en la Figura se
muestra el sitio activo de la enzima complejada con la molécula
sintética). Basicamente los dos mondmeros asumen conforma-
ciones completamente diferentes, uno abierta y el otro cerrada.
Sin embargo, cuando se lleva a cabo simulaciones de dinamica
molecular, se observa que, en promedio, la simetria del modelo
original MWC se conserva, debido al caracter dinamico de los
dos monomeros que alternativamente asumen dos conformacio-
nes diferentes. También mediante otros estudios computaciona-
les, los autores proponen que los monémeros estan conectados a
través del network a2p4/55-a7-@9-L3 presente en cada mondme-
ro y que, a su vez, es responsable de la regulacion alostérica de
CHOKe1. Estos resultados, por lo tanto, explican el mecanismo
molecular de la cooperatividad negativa, como los mondmeros
que forman el dimero estan conectados y como la hipdtesis del
modelo MWC puede ser valida, incluso cuando esto no es apa-
rente en la estructura cristalografica estatica.

Noticias redactadas por:

Juan A. Casares (Universidad de Valladolid),

Enrique Mann (IQOG-CSIC),

Sonsoles Martin-Santamaria (Universidad CEU San Pablo),
y Bernardo Herradén (IQOG-CSIC).
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Normas de publicacion de la revista Anales de Quimica de 1a RSEQ

Definicion de la revista

La revista Anales de Quimica de la Real Sociedad
Espafiola de Quimica (incluida en LATINDEX, ICYT y
DIALNET) publica trabajos cientificos originales, especiali-
zados o de revision, de divulgacion en el campo de la quimica
que sean de calidad, actualidad e interés para la mayoria de
los profesionales de la docencia, investigacion y de la indus-
tria quimica. Los trabajos cientificos divulgativos en cual-
quiera de los campos de investigacion de la Quimica seran
bienvenidos, asi como los trabajos sobre historia y ensefianza
de nuestra disciplina, tanto tedrica como practica, en cual-
quiera de sus niveles educativos.

Etica Profesional

Los autores, censores y editor de articulos en Anales de
Quimica estan sujetos a las guias éticas de publicacion en
revistas de la Asociacion Europea para Ciencias Quimicas y
Moleculares (EuCheMS) que se encuentran en: www.euchems.
org/Publications/index.asp. Se recuerda a los autores que deben
informar al editor sobre sus articulos de similar contenido al
enviado que se encuentren en proceso de revision o en prensa.
El empleo de parte de otro articulo, sin referencia expresa,
constituye un plagio; la reproduccion total o parcial de trabajos
previamente publicados por el propio autor, sin mencion expre-
sa de la fuente original, constituye un auto-plagio.

Instrucciones a los autores

Se pueden descargar en http://bit.ly/ZpJllk.

La revista Anales de Quimica se edita trimestralmente. Los
articulos se publican en espafiol y, se recomienda, que tengan
una extension maxima de 8 paginas en la edicion impresa de
la revista. Las contribuciones a Anales de Quimica deben ser
remitidas empleando el servicio de envio telematico disponible
a través de la pagina web de nuestra sociedad (http://www.rseq.
org/anales/envio-de-manuscritos). Tras la recepcion del articu-
lo, los editores enviaran el manuscrito a dos evaluadores exter-
nos a la revista, cuyas observaciones se trasladaran al autor asi
como las decisiones tomadas sobre la publicacion del articulo.

Los manuscritos se enviaran en un solo archivo que con-
tenga las figuras, tablas, esquemas y graficos integrados en
el texto. El formato recomendado es pdf, aunque también se
aceptan archivos en formato tipo doc o rtf.

Para la preparacion de los manuscritos se recomienda el
empleo de la plantilla de MSWord disponible en la web (http://
www.rseq.org/anales/envio-de-manuscritos), donde también se
encuentra a disposicion de los autores un articulo que puede ser
empleado como modelo para la preparacion de los manuscritos.

En el proceso de envio telemético de los manuscritos es
conveniente adjuntar una carta al editor (en formato doc, rtf o
pdf) en la que se incluya la informacion de contacto del autor
principal y el tipo de contribucion a Anales (Investigacion
Quimica, Quimica y Medio Ambiente, Historia de la Quimica,
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Ensefianza de la Quimica, Divulgacion de la Quimica, Quimica
y Sociedad, Politica Cientifica). Adicionalmente, se pueden
sugerir los nombres de cuatro evaluadores competentes en la
materia. Es responsabilidad del autor principal el informar al
resto de los autores del estado de recepcion, revision o publi-
cacion del manuscrito. El autor principal de un articulo recibira
tres copias de la edicion impresa del nimero de la revista donde
aparece su articulo y la version electronica final del mismo en
formato pdf. Se recomienda encarecidamente a los autores que
envien propuestas atractivas para la portada de la revista (con
una calidad minima de 600 dpi y formato original o EPS).

Tras el proceso de revision, se requerira a los autores que
remitan la version definitiva del texto, tablas y leyendas de
esquemas y figuras en formato doc o rtf para la confeccion final
del articulo. Las figuras, tablas, esquemas, graficos y fotografia/s
del/de los autor/es deberan remitirse en el formato original, de
forma que permita su manipulacién en caso de que sean nece-
sarias modificaciones para mejorar su presentacion, y cada una
como un archivo independiente dentro de una carpeta tipo zip.
El empleo del servicio telematico agiliza considerablemente el
proceso de publicacion en Anales de Quimica, pero si por algiin
motivo no se pudiera utilizar, los manuscritos también pueden
enviarse via correo electronico (patricia.yanez@quim.ucm.es) o
a la direccion postal de la Real Sociedad Espafiola de Quimica.

La revista Anales de Quimica se publica trimestralmente en
formato papel y en la web de la RSEQ (http://www.rseq.org/).
Con el envio de manuscritos, los autores ceden los derechos de
publicacion por estas vias a la RSEQ.

Preparacion del manuscrito

Se recomienda la preparacion de manuscritos empleando
la correspondiente plantilla. Los manuscritos deben respe-
tar las siguientes secciones: titulo, filiacion de los autores,
fotografia de los autores, resumen (espafol e inglés), palabras
clave (espafiol e inglés), introduccion, exposicion del trabajo,
conclusiones, agradecimientos y bibliografia.

Primera Pagina. En esta pagina debe aparecer el titulo
del manuscrito, los nombres de los autores, sus fotografias,
filiacion, direccion postal completa, y direccion de correo
electronico del autor principal o de contacto, que se puede
identificar mediante un asterisco. También se incluiran en
esta primera pagina cinco palabras clave y un resumen de un
maximo de 100 palabras, ambos en espafiol e inglés

Texto. Debera incluir referencias relevantes al tema que
se presenta y su exposicion se hara de modo que resulte atrac-
tivo y divulgativo. En la mayoria de los articulos se sugiere a
los autores comenzar con una vision global del tema tratado
para finalizar considerando los aspectos mas particulares de
la investigacion presentada.

Tablas. Deben numerarse consecutivamente y situarse
a continuacion del texto donde se mencionan. En la parte
superior de cada tabla, debe aparecer un titulo que describa
su contenido, sin necesidad de recurrir al texto. Si se necesita
especificar algun detalle se puede indicar como nota al pie.
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Figuras. Todas las figuras o esquemas deben men-
cionarse en el texto en orden consecutivo y numerarse en
concordancia. Deben situarse detras del parrafo de texto
en el que se mencionan. Cada figura debe presentar, al pie
una leyenda que indique el numero de figura correspon-
diente y una pequefia descripcion, preferiblemente menor
de cuatro lineas. Las figuras se deben preparar para un
formato de una columna (8,5 cm de anchura) y considerar,
que el ancho maximo, en formato de dos columnas, es de
17,5 cm.

Bibliografia. En el texto, los nimeros deben aparecer
como superindices (por ejemplo, Wittig') y si procede, des-
pués de las marcas de puntuacién (por ejemplo, Géndara.?).
Los nombres de las revistas deben abreviarse de acuerdo
al Chemical Abstracts Service Source Index (CASSI) [en
caso de duda, constltese la pagina web http://bit.ly/wdAXn
y seguir el estilo general de las revistas patrocinadas por la
Real Sociedad Espafiola de Quimica. Las referencias en y a
la revista Anales de Quimica se escriben como se muestra en
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Articulos de revistas

1. a) B. M. Trost, Chem. Eur J. 1998, 4, 2405-2412.
b) S. Grimme, Angew. Chem. Int. Ed. 2006, 45, 4460-4464.

2. F. Géndara, Anales Quim. 2012, 108, 190-196.

Libros

3. D. Tullius en Comprehensive Supramolecular Chemistry,
Vol. 5 (Eds.: J. L. Atwood, J. E. D. Davies, D. D. MacNicol,
F. Vogtle, K. S. Suslick), Pergamon, Oxford, 1996,

pp. 317-343.

Para aspectos mas especificos relacionados con la pre-
sentacion de parametros fisicos o ecuaciones, nomenclatura,
analisis de estructuras cristalinas, o calculos tedricos, se reco-
mienda a los autores seguir las normas generales de publi-
cacion de la revista Chemistry—A European Journal (http://

tinyurl.com/2w9t8n).
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30 abril 2013: comunicacién aceptacidn de resumenes
15 mayo 2013: fin inscripcidn temprana

Organizan: Colaboran:

= UC

UNIVERSIDAD
DE CANTABRIA

Universidad Internacional
Menéndez Pelayo

CANTABRIA

Sm‘e(hd Es;mio]a de \@uinica

g
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CONFERENCIAS PLENARIAS

Prof. Dr. Richard Darton
Presidente de la European Federation of Chemical Engineering (EFCE)
University of Oxford, Reino Unido
Prof. Dr. Alois Fiirstner
Max-Planck-Institut, Alemania
Prof. Dr. Robert H. Grubbs
PREMIO NOBEL QUIMICA 2005
California Institute of Technology (Caltech), EEUU
Prof. Dr. Kazuyuki Tatsumi
PRESIDENTE IUPAC
Research Center for Materials Science, Nagoya University, Japon
Prof. Dr. Nazario Martin Le6én
Universidad Complutense de Madrid, Espafia
Prof.2 Dr.2 Maria Vallet-Regi
Universidad Complutense de Madrid, Espafia

INSCRIPCION

Temprana Ordinaria En sede

Categoria €
| SociosRSEQ/SPQ___ | 300 |
Estudiantes Socios RSEQ/SPQ | 150 |

| 200 |

Estudiantes No Socios RSEQ/SPQ

*Inscripcion: registro y documentacion del congreso. Limite: 2 comunicaciones/inscripcion.

A iento a precio reducido en La Magdalena: 30 € por persona y noche

Patrocinan:
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NALDRICH

The New Aldrich
Sure/Seal” System

L .
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The Ideal Solution for Anhydrous
Solvents and Air-Sensitive Reagents

For more information on the new Aldrich Sure/Seal System and related products, visit

aldrich.com/sureseal.
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