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CARTA DEL EDITOR

Carta del editor

Juan A. Casares

Este nimero de Anales estd dedicado al 250 aniversario de la
Independencia de los Estados Unidos de América. Celebramos
la creacién de una nacidn que se fundé sobre los principios
de la llustracién, el imperio de la razén y la ley, y la igualdad
entre las personas. De esos principios muy pronto se derivé
el respefo por la ciencia, y a finales del siglo XIX los Estados
Unidos eran ya una potencia cientifica de primer orden. La
prosperidad de los Estados Unidos ha estado basada en su
prosperidad cientifica y tecnolégica, que le ha permitido so-
breponerse a ofras naciones en fiempos de paz y en tiempos
de guerra. En la actualidad los Estados Unidos son, sin lugar a
dudas, la primera potencia cientifica del mundo, y desde luego
lo son en quimica. Resultaria absurdo, por imposible, intentar
reflejar todo esto, la variedad de temas de investigacién y la
cantidad de investigadores sobresalientes, en un solo nimero
de Andles. Eso estd lejos de nuestro objetivo. En este nimero
de celebracién hemos pretendido simplemente eso, celebrar el
250 aniversario de una nacién particularmente comprometida
con la ciencia y con la quimica, y para ello hemos invitado a
algunos autores, amigos de la RSEQ que por distintas razones
han tenido contacto con nuestra sociedad, a escribir acerca de
la investigacién que estdn haciendo.

Empieza el nimero con un articulo de Brent Gunnoe y cola-
boradores. Brent Gunnoe es uno de los mejores representantes
en la larga y lujosa némina de investigadores en quimica orga-
nometdlica norteamericana y que en ese sector hipercompeti-
tivo de la investigacién ha sabido encontrar la direccién en la
que se mueve la frontera del conocimiento para mantenerse en
ella. Brent Gunnoe es también un ejemplo de la profunda cone-
xién que existe entre los dos paises en esta rama de la quimica:
ha sido conferenciante invitado en los Seminarios Itinerantes
del Grupo Especializado en Quimica Organometdlica, también
lo ha sido en la Escuela Internacional de Quimica Organome-
télica Marcial Moreno Maiias, ha acogido en su laboratorio
a distintos investigadores espafioles como investigadores post-
doctorales y mantiene una fluida y constante colaboracién con
varios grupos de investigacién espafioles. Su articulo, en el que
analiza el papel de los agentes oxidantes en la alquenilacién
de arenos, muestra un campo en el que la investigacién fiene
una inmediata repercusion en la industria quimica.

Angel A. Marti ha sido muy activo en la promocién de la
colaboracién entre la ACS y la RSEQ, siempre dispuesto a ten-
der puentes entre las dos orillas del Atlantico. En investigacién
se mueve en el dificil vértice que une la quimica inorgdnica, el
estudio de materiales y la bioquimica. En su articulo nos presen-
ta el estado del arte en la preparacién, purificacién, funciona-
lizacién y estudio de propiedades de los nanotubos de nitruro
de boro (NTNB). Sin su colaboracién este némero no habria
sido posible.

Ana Bahamonde es el ejemplo perfecto de cémo el talento
creado en Espafia puede asentarse y tener una carrera de éxito
haciendo quimica en el dificil y competitivo sistema de investi-

gacién estadounidense. Es también un ejemplo de la excelencia
en la formacién en quimica que se produce en nuestras mejores
universidades y centros de investigacién. En su articulo nos pre-
senta la complejidad y la riqueza de la quimica orgdnica que
se deriva del uso de catalizadores de niquel, la dificultad de su
estudio y su versatilidad.

En la seccién de jévenes investigadores “Menores de 35",
Ricardo Javier Vazquez y colaboradores nos adentran en el
vanguardista mundo de los materiales pseudocapacitivos, ca-
paces de almacenar energia electroquimica en ciclos de car-
ga/descarga rapidos y su caracterizacién.

En este ndmero damos la bienvenida a un nuevo contenido
en la seccién de entrevistas a representantes de la industria
quimica. Esta seccién estd coordinada por Maria Paulis, y en su
primera entrega estd dedicada a una empresa que representa
espléndidamente la colaboracién entre los profesionales de la
quimica en Estados Unidos y Espafia, y que estd muy implicada
en las actividades de la RSEQ: Johnson & Johnson. El personaje
entrevistado es Andrés A. Trabanco, director sénior y responsa-
ble global de Screening Triage y Quimica Temprana en Johnson
& Johnson.

La seccién de Educacién recoge dos aportaciones extraor-
dinariamente inferesantes desde el punto de vista docente, mds
en épocas de tribulacién e informes PISA. Tenemos la enorme
suerte de contar con un articulo del maestro Prof. Vicente Ta-
lanquer, referencia incuestionable en didéctica de la quimica.
En su articulo disecciona las bondades de la ensefianza de la
quimica en tanfo que razonamiento mecanistico sobre el pensa-
miento sistémico. A la luz del articulo, quizd debamos reflexio-
nar acerca de la necesidad de usar la ensefianza de la quimica
para mejorar las habilidades y competencias generales, y es-
pecificas de ofras dreas, ya que parece haber consenso en que
estamos necesitados de alternativas. Finalmente, Kermin J. Mar-
tinezHerndndez y Marie LoRe-Geigel analizan los resultados
de un proyecto de implementacién del Aprendizaje Basado en
Problemas (ABP) en el curriculo de quimica avanzada de una
escuela secundaria. Es un estudio extraordinariamente detalla-
do y riguroso que merece toda la atencién de quienes nos de-
dicamos a la docencia, ya sea preuniversitaria o universitaria.

Cierra el nimero un articulo sobre la historia de la Facultad
de Ciencias de la Universidad Complutense. Por la importancia
que en la investigacién y la ensefianza de la quimica en Espafia
ha tenido esta institucién, no podriamos dejar pasar su 50 ani-
versario sin resefiarlo, y mds cuando su publicacién sirve para
fraernos a la memoria a nuestro querido y recordado Miguel
Angel Alario. Agradezco a los autores, en particular a Belén
Yélamos, el habernos hecho llegar este articulo.

En todos los nimeros de Anales la contribucién de los Edito-
res Asociados es imprescindible. En este lo ha sido mds; desde
aquf, mi agradecimiento.

Espero que disfruten de la lectura.
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La revista de la Real Sociedad Espaiiola de Quimica

CARTA DEL PRESIDENTE

Presentacién de la editorial

“Libros de la RSEQ”

Fernando P. Cossio

Desde la fundacién de la Sociedad Espafiola de Fisica y Quimica en
1903, y de la Real Sociedad Espafiola de Quimica en 1980, la difusién
de la Quimica se ha realizado mediante la revista Anales y la difusién
digital a través de nuestra web. De forma complementaria a estas acti-
vidades, ponemos en marcha la edicién de libros bajo la marca “Libros
de la RSEQ". La razén de esta iniciativa es clara: ni el espacio que
permiten los arficulos de una revista ni la inmediatez de las pdginas web
permiten abordar detalladamente temas complejos, ni redactar manua-
les de uso préctico. Por ofra parte, con la edicién de libros propios
pretendemos también alcanzar un piblico diferente y mas amplio. Préxi-
mamente saldrd el primero de los voldmenes: “Los trabajos y los dias
de los quimicos espafioles: Historia de la quimica espafiola en el siglo
XX", cuyo autor es Luis A. Oro Giral y en el que Ernesto de Jesus Alcafiz
ha actuado como editor. El libro ha sido prologado por José Elguero
Bertolini. Con este libro la RSEQ inicia esta nueva etapa en su accién
editorial, que esperamos continde con la edicién de ofros textos que
aborden desde aspectos docentes e investigadores, hasta ensayos vy,
como en este caso, historia de la quimica en Espafia e Hispanoamérica.

Este libro del profesor Oro es un excelente punto de partida para
esta nueva andadura, ya que constituye un estudio histérico de nota-
ble envergadura sobre la evolucién de la investigacién cientifica en
quimica en Espafia a lo largo del siglo XX, desde los Gltimos decenios
del siglo XIX hasta la plena integracién de la ciencia espafiola en el
espacio cientifico europeo. El arco temporal elegido no es arbitrario:
en él se inscriben episodios decisivos para la historia de la ciencia y
de las instituciones espafiolas, como el impulso modernizador de la
Junta para Ampliacién de Estudios e Investigaciones Cientificas (JAE),
la devastacién institucional provocada por la Guerra Civil y la larga
posguerra, y la paulatina recuperacién y normalizacién cientifica que
culminé con la incorporacién de Espafia a los organismos y redes
cientificas de dmbito europeo e internacional.

La obra aborda este itinerario desde una doble perspectiva: la
de las instituciones —la JAE, el Consejo Superior de Investigaciones
Cientificas (CSIC), la presencia espafiola en la Unién Internacional
de Quimica Pura y Aplicada (IUPAC), la Comisién Asesora de Investi-
gacién Cientifica y Técnica (CAICYT), o el marco normativo definido
por la Ley de Reforma Universitaria (LRU) y la Ley de la Ciencia— y
la de las personas, a través de aproximaciones biogrdficas breves y
accesibles acerca de doscientas figuras de la quimica espafiola naci-
das entre 1850 y 1930. Entre ellas se cuentan nombres tan sefieros
como Enrique Moles, José Maria Albareda, Manuel Lora-Tamayo, José
Pascual Vila o Antonio Rius Miré, junto a otros menos conocidos cuya
recuperacién enriquece notablemente el panorama ofrecido.

El resultado es una obra de sintesis rigurosa y bien documentada,
que combina el andlisis institucional con la historia de las comunida-
des cientificas y la reconstruccién de trayectorias individuales, ofre-
ciendo asf una lectura de la quimica espaiola del siglo XX que atiende
simulténeamente a sus dimensiones cientifica, politica y social.

Resulta llamativo —y significativo— que la bibliografia disponible
sobre la historia de la quimica espafiola en el periodo estudiado sea
extraordinariamente escasa, en particular por lo que respecta a las
décadas de la dictadura y de la transicién democrética. Esta lagu-
na historiogréfica no es inocua: implica que procesos cruciales para
la formacién del sistema cientifico espafiol contempordneo han per-
manecido insuficientemente documentados y analizados, cuando no
directamente ignorados en la literatura académica. El presente libro
viene a llenar ese vacio con criterio y rigor.

La oportunidad de la obra es doble. Por una parte, historiogréfica:
existe una necesidad real y reconocida de estudios que articulen, con
perspectiva de conjunto, la evolucién de la ciencia espafiola en el siglo
XX. Por otra, urgente en términos documentales: el autor ha podido acce-
der a festimonios directos de cientificos que vivieron en primera persona
los periodos y procesos descritos, cuya memoria viva estd préxima a
desaparecer. La captacién y preservacion de ese conocimiento de pri-
mera mano representa, por si sola, una aportacién de valor dificilmente
repetible.

En este sentido, la obra no solo interesa a los especialistas en histo-
ria de la ciencia, sino también a los historiadores del siglo XX espafiol en
sentido amplio, y a todos nosotros, los profesionales de la investigacién,
la docencia y la industria quimicas, y a cuantos se interesen por la rela-
cién enfre ciencia, politica e instituciones en la Espafia contempordnea.
Por tanto, cumple perfectamente los objefivos de difusién que nos propo-
nemos al iniciar esta labor editorial.

La obra se articula en doce capitulos que recorren la historia de la
quimica espafiola de manera ordenada y coherente. Tras situar el marco
institucional en los capitulos iniciales —dedicados al legado de Ramén
y Caijal como impulsor de la investigacién cientifica espafiola y a la JAE
como primer gran proyecto de modernizacién cientifica del pais—, el
libro analiza con detalle la actividad desarrollada en tiempos de la Junta
en las distintas subdisciplinas (quimica orgénica, inorgdnica y fisica), asf
como los hitos internacionales representados por los Congresos Interna-
cionales de Quimica de 1933 y 1934.

El tratamiento de la ruptura producida por la Guerra Civil y la
posguerra y dictadura posteriores ocupa un lugar central y es, proba-
blemente, la parte més novedosa de la obra, especialmente para los
lectores mds jévenes. Los capitulos dedicados a la depuracién y el exilio,
a la creacién del CSIC y a la relacién de este con la universidad y las
cétedras universitarias abordan con rigor un periodo que ha recibido
escasa atencién en la literatura especializada. El andlisis de la quimica
en sus distintas ramas tras la Guerra Civil —orgdnica, fisica, inorgdnica,
analiica y técnica— permite evaluar tanto las pérdidas ocasionadas por
la represion y el exilio como los mecanismos de continuidad y reconstruc-
cién que operaron en condiciones muy adversas.

Los capitulos finales se ocupan de la modernizacién de la politica
cientifica espafiola —a través de la CAICYT, la Ley de la Ciencia y el Plan
Nacional de [+D— y de la evolucién general de la quimica espafiola has-
ta los albores del siglo XXI. La inclusién de un capitulo especifico sobre
la revista Anales de Fisica y Quimica resulta especialmente pertinente,
dado el papel que esta publicacién desempefié como termémetro y es-
pejo de la actividad cientifica espafiola a lo largo del periodo estudiado.

La bibliografia, sélida y actualizada, refleja un manejo amplio de
las fuentes disponibles y evidencia el esfuerzo del autor por contrastar y
fundamentar documentalmente cada una de sus afirmaciones.

Desde el punto de vista literario, cabe sefialar que el fexto estd escri-
to con claridad, rigor y precisién, pero también con amenidad y flidez
narrativa: el autor ha sabido hacer accesible una materia técnicamente
exigente a un publico amplio, sin sacrificar por ello la profundidad del
andlisis ni la exactitud de los datos. Las semblanzas biogréficas, en parti-
cular, estdn construidas con sensibilidad y economia expresiva, logrando
que figuras de nombre familiar —o, en ocasiones, quiza desconocido—
para el lector general cobren vida y relevancia en el relato. El resultado
es un libro que se lee con interés y provecho, capaz de proporcionar
informacién 0til a la mayoria de la comunidad quimica espafiola e his-
panoamericana.
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INVESTIGACION QUIMICA

Transition metal catalyzed oxidative
arene alkenylation: the impact of oxidant
identity on reaction rate and selectivity

Alquenilacién oxidativa de arenos catalizada por metales
de transicién: influencia de la naturaleza del oxidante
en la velocidad y la selectividad de la reaccién

Aida Abdi', Sophia West', Marc T. Bennett and T. Brent Gunnoe™!
Department of Chemistry, University of Virginia, Charlottesville, Virginia, United States.

KEYWORDS: ABSTRACT:

Arene Rh-, Pd-, I, and Ru-based catalysts for the oxidative conversion of olefins and arenes to alkenyl arenes

Alkenylation have been reported. Proposed mechanisms often invoke arene C-H activation, olefin insertion into M-aryl

Alkylation bonds, B-hydride elimination, and reaction of M-H intermediates with an oxidant. Of central importance

Late fransition metal is identification of oxidants that do not generate oxidized transition metal complexes that are catalytically

Rhodium inactive. Herein, we overview reported oxidants for arene alkenylation reactions catalyzed by homogeneous
late transition metal complexes and their influence on reaction rate and selectivity. This review is limited fo
reactions involving hydrocarbon olefins and arenes without functionalized directing groups and will not cover
the extensive literature on directed arene alkenylation reactions.

PALABRAS CLAVE: RESUMEN:

Areno Se han descrito catalizadores que contienen Rh, Pd, Ir y Ru para la conversién oxidativa de olefinas y arenos

Alguenilacién en alquenilarenos. Los mecanismos propuestos suelen incluir la activacién del enlace C-H del areno, la in-

Alquilacién sercién de la olefina en los enlaces M—arilo, la B-eliminacién de hidrégeno y la reaccién de los intermedios

M-H con un oxidante. Es de vital importancia identificar oxidantes que no generen productos de reaccién
cataliticamente inactivos. En este articulo, recogemos ejemplos de oxidantes descritos para las reacciones
de alquenilacién de arenos catalizadas por complejos de metales del final de las series de transicién, y de

Metales del final de las
series de transicion

Rodio : X . - L s .
su influencia en la velocidad de reaccién y la selectividad. Esta revisién se limita a las reacciones en las que
intervienen olefinas hidrocarbonadas y arenos no functionalizados con grupos directores, y no abarca la
extensa bibliografia sobre reacciones de alquenilacién de arenos con dichos grupos directores.
Introduction

Alkenyl and alkyl arenes are fundamental building blocks for
various materials such as plastics, fragrances and pharmaceuti-
cals.l"¥ In 2024, 42 million tons of styrene were produced, and
these numbers are expected to grow over the next ten years.l
The production of styrene is energy infensive, first requiring the
alkylation of benzene and ethylene via Friedel-Crafts catal-
ysis or a zeolite-catalyzed reaction to produce ethylbenzene
(Scheme 1).61 Benzene alkylation and product purification via
distillation is followed by an energy intensive dehydrogenation.l
There are many disadvantages to these commercial processes
including over alkylation, the production of halogenated waste,
the inability to form styrene from benzene in a single step, and
catalyst dictated selectivity for reactions of substituted arenes
and olefins (Scheme 1).71

Transition metal catalyzed oxidative coupling of arenes and
olefins to alkenyl arenes offers potential advantages to current

R
R R R R
© ( AICIy/HF or Zeolites 6 Distillation & Transalkylation Dehydrogenation
. ek [ 5 - seens e - K\S .\ ey >
R 2350°C 3/ 2350 °C =550°C
R

Markovnikov  anti-Markovnikov
Product Product

not observed |

Scherme 1. General synthesis of alkenyl arenes via FriedelCrafts alkylation
followed by dehydrogenation, presenting challenges such as harsh
conditions, high temperature, polyalkylation, and nonselectivity for linear
alkylated arenes.

commercial routes. Our group and others have reported Rh, 1233
Pd,[814:25,31,3433] Pt [36:3% Ry 1814041 and |r catalysts for this transfor-
mation.*#2 Often, these catalysts have been proposed to oper-
ate via C-H acfivation, olefin insertion, -hydride elimination,
and reaction of M-H intermediates with an in-situ oxidant to
regenerate the starting catalyst (Scheme 2).

Our group has shown that oxidant identity can impact reac-
tion kinetics and selectivity for arene alkenylation.’! For example,

COMO CITAR: A. Abdi, S. West, M. T. Bennett, T. B. Gunnoe. An. Quim. RSEQ 2026, 122, 206-214, https:/ /doi.org/10.62534 /1seq.0q.2145
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Reduced oxidant X Arene C-H Activation
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N

Scheme 2. General mechanism that is often proposed for fransition metal
catalyzed oxidative coupling of arenes and olefins to form alkeny!
arenes. The stoichiometry of the balanced overall reaction and of some
steps in the cafalytic cycle depend on the oxidant identity. Thus, it is not
possible fo show correct stoichiometric for all variations.

in addition fo impact on reaction rate for arene alkenylation, when
using mono-substituted olefins such as propylene, differences in
Markovnikov versus anti-Markovnikov selectivity, also referred
to as linear:branched selectivity, based on oxidant identity have
been quantified (Scheme 3). Further, when using mono-substitut-
ed arenes, ortho:meta:para regioselectivity for arene alkenylation
can also vary with oxidant identity (Scheme 3).

H H M= Rh, Pd orlr
Y - <
1// R2
R 0xndan(
cu' cu'+0, 0O, Fe' + O, Fel Benzoquinone

Ortho:Meta:Para
Selectivity

Linear:Branched
Selectivity

Rate of Styrene
Production

Scheme 3. Oxidant identity impacts the rate of arene alkenylation,
linear:branched selectivity when using mono-substituted olefins and
ortho:meta:para selecivity for alkenylation of mono-substituted arenes.

This review will focus on the effect of in situ oxidant identity
on reaction rate and product selectivity. Primarily, we discuss
Rh-based catalysis since the majority of detailed mechanistic
studies are for such reactions, but we include results from differ-
ent catalysts as warranted.

Overview of oxidants

We will discuss Culll) carboxylates, dioxygen, Fe(lll) carboxy-
lates, and benzoquinones as oxidants for transition metal catal-
ysis. While the use of dioxygen as the ultimate oxidant is likely
required for the economic viability of any commercial process,
there are several potential disadvantages to using it as the sole
oxidant including the formation of off-cycle species with low va-
lent metal centers, 48 and the kinetically challenging oxidation
of metal hydrides.?"#"IThus, use of in situ oxidants that can be re-
cycled by dioxygen is a common strategy. A successful example
is the commercial Wacker process in which CuCl, is the opera-
tive oxidant, and CuCl and HCl are converted back to CuCl, 8!
In addition to the Wacker process, Culll) carboxylates have
been used as oxidants in transition metal catalyzed arene alk-
enylation reactions including the Fujiwara-Moritani reaction.”
Given the precedence for commercial use of Culll) for catalytic

ethylene oxidation, we investigated Cu(ll) carboxylates under
both aerobic and anaerobic conditions for Rh-catalyzed arene
alkenylation. Fe(lll) has been studied as a catalyst for hydrocar-
bon oxidation reactions.**>%l Additionally, some complexes of
Fe(ll) are known to undergo oxidation upon reactivation with di-
oxygen.34 The oxidative coupling of arenes and electron-defi-
cient olefins catalyzed by Pd(OAc), using benzoquinones as oxi-
dant has been reported by the Backvall and Fujiwara groups %59

Rate of styrene production

We have quantified the kinefics of benzene ethenylation
for each oxidant using 0.001 mol% of the catalyst precursor
[(n%C,H,),Rh(p-OAc]], (relative to benzene per single Rh atom),
960 equiv of HOPiv (relative to single Rh atom), and 70 psig
of ethylene at 150 °C.%) When using 480 equiv of Cu(OPiv),,
an initial turnover frequency (TOF) of 0.101(9) s' was observed
(Table 1, entry 1), which is the highest TOF observed for any ox-
idant that we studied for Rh-catalyzed styrene formation. When
1 atm of O, is added with Cu[OPiv),, thus rendering Cull)
catalytic rather than stoichiometric, the TOF is ~3-fold slower
(entry 2). We speculate that the slower rate of catalysis in the
presence of O, could be due to O, reacting with Rh to form
off-cycle and catalytically inactive Rh species. When 1 atm O,
and 480 equiv of Fe(OAc), is used, a TOF of 0.0084(3) s' was
observed (entry 3), similar to the rate using anaerobic Fe(lll) (see
below), indicating that dioxygen is not as detrimental as it is with
Cu(OPiv),. Use of 80 equiv Fe, p-OH),(p,-O),(p-OPiv),,(HOPiv),
under anaerobic conditions resulted in a TOF of 0.0073(7) s’
(entry 4). Use of 1 atm of O, as the sole oxidant gave the lowest
TOF of 0.0006(1) s (entry 5). We attribute the slow rate to be
due in part to the Rh-H oxidation step being kinetically chal-
lenging.¥ Use of Pd catalysis was also compared to Rh using
480 equiv Cu(OPiv), and 960 equiv HOPiv at 120 °C. It was
found that using Pd(OAc), as the catalyst precursor is > 20-fold
slower than Rh and has 82% selectivity towards styrene, com-
pared to 98% for Rh (entries 6 and 7).

Kinefics of styrene production using benzoquinones was
also studied using 0.001 mol% of the catalyst precursor
[(n%C,H,),Rh(p-OPiv]],, 960 equivHOPiv, 70 psig of ethylene, and
240 equiv of benzoquinone derivatives at 170 °C.2% We demon-
strated that ortho-benzoquinones exhibit a faster rate of styrene
production than para-benzoquinones with the fastest styrene pro-
duction observed using 1,2-naphthoquinone (entries 8 and 9).

The formation of undesirable side products during styrene
production was quantified for each oxidant (Table 2). Use of
Cu(OPiv), resulted in 93% selectivity towards styrene with vinyl
pivalate, biphenyl, phenyl pivalate, and trans-sfilbene formed
as side products.*’) When using Cu(OPiv), under aerobic condi-
tions, selectivity fowards styrene decreases and more phenyl piv-
alate is formed in comparison to anaerobic conditions (Entries 1
and 2). The decreased selectivity for styrene is likely due to the
suppressed rate of formation of styrene while having less impact
on rafe of phenyl pivalate formation when using Cu(OPiv),/O,
compared to anaerobic Cu(OPiv),.”! Use of only O, gave the
highest selectivity towards styrene, 95%, with the most significant
side products observed being benzaldehyde and biphenyl. Use
of Fe[OAc), as the oxidant under aerobic conditions results in the
elimination of phenyl acetate or phenyl pivalate as a side prod-
uct, although benzaldehyde production is observed (Entry 4).
Use of Feg{p-OH)2(ps-O)2(p-OPiv),2(HOPiv), as the oxidant un-
der anaerobic conditions results in significant biphenyl produc-
tion (Entry 5), which is much more prominent than with use of Fe
under aerobic conditions.
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Table 1. Kinetics of benzene ethenylation to styrene as a function of mefal catalyst and oxidant identity. Eq. 1

Ethylene | Benzene

pcl:':::Ir);sotr 7::1?‘:‘; (|:q°:'vv) pressure | amount TOF (s)
(psig) (mL)

1 Rh! Cu(OPiv), 480 - 480 70 7.5 150 0.101(9)

2 Rh' Cu(OPiv),/O, 480 1 480 70 7.5 150 0.045(4)

3 Rh! Fe(OAc),/O, 480 1 480 70 7.5 150 0.0084(6)
Feé(p'OH)z(Pa'

4 Rh' 0), - 80 - 480 70 7.5 150 0.0073(7)
OPiv),,(HOPiv),

5 Rh! o, - 1 480 70 7.5 150  0.0006(1)

6 Pd(OAC), Cu(OPiv), 480 - 960 50 10 120 0.0026(1)

7 Rh! Cu(OPiv), 480 - 960 50 10 120  0.0561(7)

8 Rh? 1.2 240 - 960 70 75 170 004
naphthoquinone

9 Rh? para-chloranil 240 - 960 70 7.5 170 0.0028

Rh' = [[n2-CH,)-Rh(p-OAc)]; Rh? = [[n2-C;H,)-Rh(p-OPiv]],. Detailed reaction conditions can be found in original publications. Each
TOF value represents the average of at least three independent experiments, and the values in parentheses represent the standard
deviation in the final digit(s).

0.001 mol% Cat.
x equiv. Oxidant

y equiv. HOPiv N
=z o+ © - " ©/\ Equation 1.
emp., z

a psig b mL

Table 2. Product selectivity for benzene ethenylation as a function of catalyst precursor and oxidant identity. Eq. 2.

Catalyst

Cu(OPiv),
2 Rh! Cu(OPiv),/O, 90 1 1 3 1
3 Rh! 0, 95 nd 2 nd 2 nd
4 Rh! Fe(OAc),/O, 92 1 2 nd 1 3
Fe,(p-OH), (p,-O)
5 Rh! (p-éPiv)]z(ﬁdPiv)zz 92 <1 1 nd 5 <1
6 Rh! Cu(OPiv), 97 3 nd nd nd nd
7 Pd(OAc), Cu(OPiv), 96 4 nd nd nd nd

h' = [(n%CzHa)2Rh{p-OAc]]; Rh? = [[n2C,Ha)oRh(p-OPiv)]y; If' = [Ir{p-Cl)(coe),],; Fe, = Fe,(p-OH),(p,-O),[p-OPiv),,(HOPiv),. Detailed
reaction conditions can be found in original publications. Use of “nd” indicates that the individual | product selectivity's were not repor-
ted. L:B ratios represent the average of at least three independent experiments, and the values in parentheses represent the standard
deviation in the final digif(s).

0.001 mol% Cat.

X equiv. Oxidant
= @ y equiv. HOPiv /\OPIV lB“
. + Equation 2.
a psig bmL 150°C,zh

Styrene V|ny| Benzaldehyde Phenyl Blphenyl trans- Stllbene
Pivalate Pivalate
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Anti-Markovnikov to Markovnikov selectivity for benzene
alkenylation using propylene

When using propylene as the olefin for alkenylation of benzene,
the regioselectivity of propylene insertion into a metal-phenyl
bond can dictate whether the Markovnikov (branched) or
anti-Markovnikov (linear) product is formed (Scheme 2). Using
a 0.001 mol% loading of [[n-C,H,),Rh{p-OAc]], as the catalyst
precursor and 960 equiv of HOPiv at 150 °C, we probed linear
to branched selectivity with 50 psig of propylene as the olefin.1*?!
Using 480 equiv of Cu(OPiv), as the sole oxidant (i.e., anaer-
obic), a linear:branched of 11.0(2):1 was observed (Table 3).
The selectivity for linear products significantly decreases to

5.7(1):1 at otherwise identical conditions but in the presence
of 1 atm of dioxygen. This finding provides evidence that the
active Rh catalyst and/or reaction pathway are likely changed
upon introduction of dioxygen. We speculated that this might
be atiributable to formation of dioxygen-coordinated interme-
diates. Use of dioxygen as the sole oxidant results in a line-
ar:branched selectivity of 4.6(6):1, indicating the possibility of
a distinct active species from the one formed in the presence of
Cu(OPiv),. In the presence of 1 atm of dioxygen and 480 equiv
of Fe(OAc),, a linear:branched ratio of 2.21(3):1 was observed,
which is substantially lower than observed with the other oxi-
dants. Use of Fe,[p-OH), (p,-O), (p-OPiv) ,(HOPiv), as the oxidant

Table 3. Linear fo branched selectivity for benzene propenylation as a function of catalyst precursor and oxidant identity. Eq. 3.

precursor
1 Rh!

2 Rh!
3 Rh!
4 Rh!
5 Rh!
6 Ir!
7 Rh?
8 Rh?
9 Rh?
10 Rh?
11 Rh?
12 Rh?
13 Rh?
14 Rh?
15 Rh?
16 Rh?
17 Rh?
18 Rh?

Cu(OPiv),
Cu(OPiv),/O,
Fe(OAc),/O,

Fe

6

@)

2
Cu(OHex),

3,5-di-tertbutyl-ortho-

benzoquinone

o-naphthoquinone
9,10-phenanthrenequinone
o-chloranil
anthraquinone
tetramethylquinone
2,5-di-tert-butyl-p-quinone
p-benzoquinone

2-chloroquinone

2,5-dichloro-p-

benzoquinone

p-chloranil

pfluoranil

150

150

150

150

150

150

170

170

170

170

170

170

170

170

170

170

170

170

% Selectivity
L1 L2 L3 B1
44 7 41 8

11.0(2):1
44 7 34 15 5.7(1):1
7 14 47 32 2.21(3):1
8 14 46 32 2.15(1):1
42 7 35 16 4.6(6):1
- - - - 89(2):1
19 9 54 18 4.7(4):1
19 5 59 17 4.8(1):1
30 3 44 23 3.2(1):1
28 11 33 28 2.6(1):1
23 8 44 25 3.0(1):1
34 32 14 20 4.1(4):1
14 7 46 33 2.1(1):1
27 9 38 26 2.85(4):1
26 1 39 24 3.1(1):1
26 9 40 25 3.1(1):1
27 12 34 27 2.65(7):1
10 5 35 50 1.03(9):1

Rh! = [n%C,Ha)2Rh(p-OAd]],; Rh? = [(n2-C;Ha)oRh(p-OPiv)]; I = [Ir(p-Cl)(coe),],; Fe, = Fe[p-OH), p,-O),(p-OPiv),,(HOPiv),. Detailed

reaction conditions can be found in original publications. Use of "~

"

indicates that the individual product selectivity’s were not repor-

ted. L:B ratios represent the average of at least three independent experiments, and the values in parentheses represent the standard
deviation in the final digit(s).
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0.001 mol% Cat.
x equiv. Oxidant
y equiv. HOPiv

/\+©

apsig b mL

Temp.,zh
allylbenzene

under anaerobic conditions gives a similar linear:branched se-
lectivity of 2.15(1):1. The observation that no significant variance
in selectivity was observed for processes with Fe-based oxidants
under aerobic versus anaerobic conditions could indicate that
the active species is likely not sensitive to dioxygen, which con-
trasts to catalytic reactions using Cu(OPiv),.

Linear:branched selectivity was also studied with tert-bu-
tyl ethylene, styrene and methyl acrylate, and a similar trend
in linear:branched selectivity to that observed with propylene
was found, linear:branched selectivity changes as function of
oxidant: Cu(ll)>Cu(ll) /O,> O, > Fe(ll) /O, =Fe(lll). While Cu(OPiv),
and dioxygen produced trace branched product with electroni-
cally biased methyl acrylate or styrene as the olefin, use of Fe(lll)
yielded more significant branched product formation. [’

Using Ir(l) in place of Rh{l) as catalyst precursor results
in a significant increase in linear:branched ratio, albeit with
a significantly reduced reaction rate. With 0.005 mol% of
[(n>COE), Ir(p-Cl)], as the catalyst precursor in benzene and 240
equiv of Cu(OHex], (OHex = 2-ethylhexanoate) (relative to sin-
gle Ir atom), 960 equiv of HOHex and 30 psig of propylene, a
linear:branched selectivity of 18(1.3):1 was observed after heat-
ing for three hours at 150 °C.#2 Upon heating for 42 hours, the
selectivity increased to 42(2):1.44 After control experiments indi-
cated that the observed increase was not the result of an isomer-
ization or selective decomposition of the branched product, we
speculated that an increase in Cu(OPiv) concentration as the re-
action progresses might be the origin of this observation. Use of
an initial Cu(l):Cu(ll) of 4:1 resulted in a linear:branched selectiv-
ity of 65(3):1 after 18 h, and no statistically significant variation
was observed over time. From these results, we hypothesized
that hetero-multimetallic species of Cu(ll) and/or Cu(l) can form
with Ir and the Cu(l) containing complexes more selectively form
linear propenylbenzene products. “3 This mirrors findings with
Rh,123254% and Pd catalysis that hetero multi-metallic species with
Culll) form under the reaction conditions and serve as the likely
active catalysts.

We studied the use of benzoquinone and impact on
linear:branchedselectivityusing[(n-C,H,),Rh{p-OPiv)],at 170°C
using 240 equiv of ortho-benzoquinone derivatives as the
in-situ oxidant in the presence of 960 equiv of HOPiv and 50
psig of propylene.*% Use of ortho-chloranil as the oxidant re-
sults in a linear:branched of 2.6(1):1, 9,10-phenanthrene dione
gives a selectivity of 3.2(1):1, 1,2-naphthoquinone, 1,2-naph-
thoquinone 4.8(1):1 and 3,5-di-tert-butyl-ortho-benzoquinone
4.7(4):1 (Table 3). Since benzoquinone derivatives can react
with Rh(l) to form catecholate or semiquinone complexes, we
speculated that ligand effects of the quinones might be the
origin of the selectivity variation. Quinone donor ability was
approximated using DFT-calculated pK, values, and it was
found that linear selectivity increases as ligand donor ability
is increased.’® Notably, the selectivity did not correlate with
quinone oxidizing ability, indicating that ligand effects, rather
than Rh-H oxidation kinetics, likely dictate selectivity patterns.
O With para-benzoquinones, a linear:branched selectivity
between ~1:1 and 4:1 were determined with no clear trend
as a function of benzoquinone donor or oxidizing ability. We
attributed this observation to para-benzoquinones either not

www.analesdequimica.es

Equation 3.

Z-B-methylstyrene E-B-methylstyrene a-methylstyrene

coordinating to Rh or not having a significant influence on lin-
ear:branched selectivity if coordinated.l*l

Regioselectivity for alkenylation of mono-substituted arenes
Toluene ethenylation reactions were studied at 150 °C using
0.112 mM of [[nC,H,),Rh(p-OAc)], (relative to single Rh atom)
as the catalyst precursor with 480 equiv of HOPiv and 45 psig of
ethylene.*’l With each oxidant, trace ortho-functionalization was
observed. In the presence of 240 equiv of Cu(OPiv), under an-
aerobic conditions, a meta:para rafio of 1.4(1):1 was observed,
and addition of 1 atm of air in combination with Cu(OPiv), results
in a 1.1{1):1 meta:para ratio (Table 4). Consistent with studies of
linear:branched selectivity using mono-substituted olefins (see
above), the difference between aerobic and anaerobic condi-
tions with Cu(OPiv), is significant. Use of 1 atm dioxygen as the
sole oxidant yielded a 1.4(1):1 meta:para ratio. In the combina-
tion of Fe(OAc), and 1 atm dioxygen, a mefa:para of 1.6(1):1
was observed, while use of Feg(p-OH),(p3-O),(p-OPiv),,(HOPiv),
under anaerobic conditions gave a 1.9(1):1 ratio.?® Similar
trends were observed with fertbutylbenzene and chloroben-
zene: trace or no ortho functionalization with meta:para ratios
between ~1:1 and 2:1 were observed. With anisole as the ole-
fin, Cu(ll) carboxylates gave more significant ortho functionali-
zation, possibly as a result of a weak directing effect from the
oxygen atom.l?8l

In a previous report, we found that meta:para selectivity using
Cu(OPiv}, as the oxidant with [(n-C,H,),Rh(p-OAc]], as the cat-
alyst precursor for the alkenylation of mono-substituted arenes
(e.g., toluene, ethylbenzene, tertbutylbenzene) with mono-sub-
stituted olefins [e.g., ethylene, propylene, vinyl cyclohexane)
under anaerobic conditions is likely controlled by a combina-
tion of thermodynamic and kinetic contributions (Scheme 4).24
Since arene C-H activation is reversible, under conditions with
high [HOPiv] and low [C,H,], an equilibrium between meta and
para Rh-aryl intermediates likely contributes to the observed
ortho:meta:para regioselectivity with ratios close to ~2:1. In con-
frast, reactions performed with low [HOPiv] and high [CH,]
give meta:para rafios close fo ~1:1. We attributed this to para
C-H activation being kinefically favored due to sterics with high-
er ethylene concentration decreasing the reversibility of toluene
C-H activation by increasing the rate of ethylene insertion.?4
This effect was particularly pronounced with anisole as the
arene, which we studied in detail in a subsequent study.?!

Meta Functionalization | Ri
R! 27
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K
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©

Scheme 4. Proposed equilibria and reactions that contribute o
ortho:mefa:para regioselectivity for Rh catalyzed alkenylation of mo-
nosubstituted arenes.
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Table 4. meta:para regioselectivity for toluene ethenylation reactions under different conditions with different oxidants. Eq. 4.

Catalyst
Entr precursor Ortho Meta Para
14 functionalization functionalization functionalization
1 Rh! Cu(OPiv), Trace 58 42
5 Rh' Cu(OPiv),/0, Trace 52 48
3 Rh! Fe(OAc),/O, Trace 61.5 38.5
4 Rh! Fe, Trace 65.5 34.5
5 Rh! 0, Trace 58 42
6 Pd(OAC), Cu(OPiv), 20 40 40

h' = [[n?C;Ha).Rh(p-OAc)]2; Fe, = Fe,p-OH),(p,-O),(p-OPiv),,(HOPiv),. Detailed reaction conditions can be found in original publi-

cations.
Oxidant
0.112 mM [Rh] Me Ve Ve
480 equiv. HOPiv
=+ (é + ii + @/\ Equation 4.
150°C,2h
45 psig =
A

Table 5. Comparison of ortho:meta:para regioselectivity in reported Pd|[OAc),-catalyzed nondirected C-H alkenylation of toluene with acrylate
coupling pariners. Defailed reaction conditions can be found in original publications.

Catalyst ngand/ ,

toluene eth|y| Pd(OAc), PhCO4tBu Pyridine 1:1.2:1.3
acrylate
2 oluene ethy! Pd(OAC), +BuOCH & - 12 90 1:1:3
acrylate Benzoquinone
butyl ) Fe(ll) N
3 toluene acrylate Pd(OAc),  Benzoquinone/O, phthalocyanine 24 90 1:1:2.5
thyl
4 toluene aerymyre Pd(OAC), (NH,)25,04 - 24 it 1.3:1:2.9

Using Pd(OAc), as the catalyst precursor under otherwise
identical conditions to the Rh catalysis with Cu(OPiv), as the
oxidant was performed in the presence of 1 atm of air. For the
reaction of toluene with ethylene an ortho:meta:para selectivity
of ~0.5:1.0:1.0 was observed. The greater predilection towards
ortho functionalization observed for Pd catalysis was attributed
to the C-H activation step containing significant electrophilic
character for Pd, whereas Rh catalysis possibly activates C-H
bonds through an oxidative addition pathway, a rationalization
that is consistent with Density Functional Theory (DFT) calcula-
tions.2l The Sanford group studied toluene alkenylation with
ethyl acrylate using Pd(OAc), as the catalyst precursor in the
presence of pyridine ligands using PhCO,Bu as the oxidant
and observed an ortho:meta:para ratio of ~1:1.2:1.3, a great-
er predilection towards ortho-functionalization than observed
with Cu(OPiv), as the oxidant." Fujiwara and coworkers re-
ported Pd(OAc), catalyzed arene alkenylation in the presence
of tert-butylhydroperoxide and benzoquinone with a reported
1:1:3 ortho:meta:para ratio for alkenylation of toluene with ethyl
acrylate *®! Similarly, with Pd(OAc), as the catalyst precursor,
Béckvall and coworkers reported around a 1:1:2.5 selectivity
for reaction of butyl acrylate with toluene using benzoquinone
as the direct oxidant and Fe(ll) phthalocyanine as a catalyst

to re-oxidize hydroquinone to benzoquinone with dioxygen.5’l
You and coworkers reported Pd(OAc),-catalyzed conversion of
arenes with electron-deficient olefins using (NH,),S,0, as the
oxidant, and observed around a 1.3:1.0:2.9 ortho:meta:para
ratio for reaction of toluene with methyl acrylate.?

Meta to para regioselectivity with quinones was studied
with fertbutylbenzene as the arene substrate and ethylene as
the olefin using 0.112 mM of [(n%-C_H,),Rh(p-OPiv)], as the cata-
lyst precursor, 240 equiv of quinone (relative to single Rh atom),
70 psig of ethylene and 960 equiv of HOPiv at 170 °C .19
Variation of para-benzoquinone identity resulted in meta:para
selectivity between 1.31(2):1 and 1.78(6):1 with no observation
of ortho product. These ratios did not strongly correlate with
quinone oxidizing ability or donor ability of putative Rh-coor-
dinated ligands. In contrast, metfa selectivity with ortho-benzo-
quinones increased as quinone donor ability increased. Use
of ortho-chloranil as the oxidant resulted in a meta:para of
1.49(4):1, 9,10-phenanthrene dione gave 2.03(7):1 selectivity,
1,2-naphthoquinone 2.0(1):1 and 3,5-di-tert-butyl-ortho-benzo-
quinone 2.8(1):1. We attributed this to an ortho-chloranil semi-
quinone or catecholate ligand forming an electron-deficient Rh
complex, which results in a more electrophilic C-H activation
process, favoring the para position. In contrast to the case
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of ortho-chloranil, a comparatively electron-rich Rh complex
forms upon reaction with 3,5-di-fert-butyl-ortho-benzoquinone,
and a classical concerted metalation-deprotonation could oc-
cur, favoring the meta position 2%

To provide more definitive evidence for differences in C-H
activation mechanism, our group has performed intermolecu-
lar competition arene ethenylation experiments with equimolar
quantities of toluene and a,a,a-rifluorotoluene. 2529431 For Rh
catalysis using Cu(ll) carboxylates as the oxidant under both an-
aerobic and aerobic conditions, toluene and a,a,a-trifluorotolu-
ene undergo ethenylation at statistically identical rates.254%ln
contrast, for catalysis using Pd(OAc), as catalyst precursor, tolu-
ene reacts ~10-fold faster than electron-deficient a,a,a-trifluoro-
toluene, strengthening evidence for the C-H activation contain-
ing electrophilic character for the Pd-based catalysis.?%! For Rh
catalysis with dioxygen as the oxidant, foluene reacts more
rapidly than a,qa,a-trifluorotoluene, also consistent with its C~H
activation step containing at least some electrophilic character.
Use of Fe(OAc), under aerobic conditions results in a,a,a-fri-
fluorotoluene reacting slightly faster than toluene, which is
potentially consistent with a classical concerted metalation-de-
protonation, which favors acidic C-H bonds, occurring.*!
Similarly, with 3,5-di-tert-butyl-ortho-benzoquinone as the oxi-
dant, a,a,a-rifluorotoluene reacts faster than toluene, indicating
significant deprotonation character in the C-H activation step.
Use of 9,10-phenanthrene dione results in approximately identi-
cal rates of toluene and ,a,a-frifluorotoluene alkenylation, and
ortho-chloranil ethenylated toluene faster than a,q,a-rifluoro-
toluene. These results indicate that when coordinated to Rh,
ortho-quinone ligands can control C-H activation mechanism on
acontinuum from concerted metalation deprotonations with elec-
trophilic character to those without electrophilic character.1206041

Conclusions
Herein, we have overviewed the effect of oxidant identity on
catalytic arene alkenylation with a primary focus on our group's
studies of Rh-catalyzed arene alkenylation and added discus-
sion of Pd- and Irbased catalysis. We discussed Culll) car-
boxylates, Fe(lll] carboxylates, dioxygen and benzoquinones
and their influence on reaction rate and selectivity. Overall, we
conclude:

*  The rate of styrene production follows the trend Cu(ll) >
Culll)/O, > Fe(ll)/O, = Fe(ll} > O, for Rh-catalysis. Se-
lectivity for styrene follows the trend O, > Culll) > Fe(ll)/
O, > Fe(lll) > Cu(ll)/O,. In addition, orthobenzoquinones
generally give a faster rafe of catalysis compared to para-
benzoquinones.

*  For Pd-catalysis with a Cu(ll) oxidant, styrene production is
increased under aerobic conditions; however selectivity for
styrene decreases.

o Llinear:branched selectivity follows the trend Cu(ll) >
Culll)/O, > O, > Felll) /O, = Fellll) for Rh-catalysis when
using propylene as the olefin. Ortho-benzoquinones gave
linear:branched selectivities ranging between 2.6:1-4.8:1,
while parabenzoquinones ranged between 1:1-4:1.

o With Ircatalysis with a Cu(ll) oxidant an increase in linear:-
branched ratio is observed over time, which we speculate
is due to the increase in Cu(l) concentration as the reaction
progresses. As a result, Cu(l|-containing hetero multi-mefo-
llic complexes are thought to form under the reaction con-
ditions and favor the production of linear alkenyl arenes.

*  For Rhcatalyzed alkenylation of mono-substituted arenes,
disfinct ortho/meta/para regioselectivity is observed as a
function of oxidant identity. Cu(ll) and Cu(ll}/O, have sig-
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nificantly different regioselectivities, indicating there is a
difference in mechanistic pathway and/or catalyst identity.
With Pd catalysis, the regioselectivity for alkenylation of
substituted olefins is more sensitive to arene substituent than
Rh catalysis, and greater ortho and para functionalization is
observed with electron-ich arenes compared to Rh catalysis.

*  For mono-substituted arenes, meta selectivity increases as
ortho-quinone donor ability increases.
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RESUMEN:

Nanomateriales unidimensionales en el drea de la quimica, como los nanotubos, ofrecen oportunidades ex-
cepcionales para numerosas aplicaciones de interés, entre ellas la deteccién analitica, la catdlisis, la remocién
de confaminantes y el desarrollo de materiales funcionales. En particular, los nanotubos de nitruro de boro
(NTNB) presentan un conjunto de propiedades atractivas, entre las que destacan su elevada fuerza tensil, su
extraordinaria estabilidad térmica y quimica, y una amplia banda prohibida. En esta revisién se resumen las
contribuciones de nuestro equipo de investigacién colaborativo en el drea de la funcionalizacién covalente y
no covalente de los NTNB, su individualizacién y dispersién en distintos disolventes, asi como su organizacién
tanto en disolucién como en materiales macroscépicos.

ABSTRACT:

One-dimensional nanomaterials, such as nanotubes, provide exceptional opportunities for modern chemical
applications, including sensing, catalysis, contaminant removal, and the development of functional materials.
In particular, boron nitride nanotubes (BNNTs) exhibit outstanding properties, including high fensile strength,
thermal and chemical stability, and a large bandgap. This review highlights the work of our collaborative feam
on the non-covalent and covalent functionalization of BNNTs, their individualization and dispersion in various
solvents, and their organization in both solution and macroscopic materials.

Introduccion

El campo de la nanotecnologia ha avanzado de manera ex-
traordinaria en los Ultimos treinta afios, dando lugar a una va-
riedad de materiales con dimensiones discretas inferiores a 100
nandmetros. Entre las primeras nanoestructuras estudiadas y ca-
racterizadas en profundidad destacan los cldsteres de carbono
conocidos como fullerenos, ! cuyo descubrimiento dio lugar al
Premio Nobel de Quimica en 1996, el cual fue otorgado a
Richard Smalley, Harold Kroto y Robert Curl.2! Posteriormente,
ofras nanoestructuras han emergido, incluyendo las unidimen-
sionales como los nanotubos de carbono (NTC), las bidimen-
sionales, como el grafeno (que puede describirse como una
ldmina individual de grafito), y las tridimensionales, como el
nanodiamante.P! Los nanotubos de carbono pueden imaginarse
como una ldmina de grafito enrollada y unida al otro borde
de forma continua hasta formar un tubo. Estos nanotubos
presentan didmetros de unos pocos nanémetros y longitudes
con rangos desde unos pocos dngstroms hasta escalas mucho
mayores. Sus propiedades son excepcionales, incluyendo una
fuerza tensil superior a la del acero, conductividad eléctrica
mayor que la del cobre y conductividad térmica superior a la
del diamante.>”! Durante las tres Gltimas décadas, numerosos
grupos, incluido el nuestro, han estudiado cémo organizar NTC

para obtener materiales macroscépicos, como peliculas, fibras,
aerogeles y ofros sistemas avanzados.!

A pesar de esfas propiedades sobresalientes, los NTC
presentan una estabilidad térmica y quimica limitada en de-
terminadas condiciones, sus propiedades dependen del tipo
de nanotubo (dictado por la conectividad) y poseen bandas
prohibidas relativamente estrechas.®™ El desarrollo de la qui-
mica de los nanotubos de nitruro de boro (NTNB) ha venido
a cubrir esta brecha de propiedades y ampliar nuestra caja
de herramientas en ciencia de materiales. Los NTNB poseen
una estructura andloga a la de los NTC, pero, en lugar de es-
tar formados exclusivamente por carbono, presentan una red
de enlaces alternos boro-nitrégeno (Figura 1).14 Dado que el
enlace C-C es isoelectrénico con el enlace B-N, existen varios
andlogos estructurales a los materiales de carbono, como el
nitruro de boro cibico (c-BN), andlogo al diamante, y el nitruro
de boro hexagonal (h-BN), anélogo al grafeno. Sin embargo,
aun con similitud estructural, los NTNB muestran propiedades
que contrastan con las de los NTC. Entre ellas se incluyen una
amplia banda prohibida, la cual es independiente del tipo de
nanotubo (el tipo de tubo estd dictado por cémo se cierra la
lémina de h-BN para formar el tubo y estd definido por los in-
dices (n,m) descritos en la Figura 1),*! una elevada estabilidad
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térmica y quimica, y propiedades andlogas a las de los NTC,
como alta fuerza tensil y elevada conductividad térmica.'! Por
lo tanto, los NTNB complementan el repertorio de bloques de
construccién de una dimensién al aportar propiedades distintas
y, en muchos casos, complementarias a las de los NTC.

En este articulo, presentamos una descripcién general de
nuestros esfuerzos para purificar, dispersar, funcionalizar y mo-
dular las propiedades de los NTNB. También mostramos cémo
estos nanotubos pueden ordenarse en solucién para formar cris-
tales liquidos, y cédmo dicho orden puede aprovecharse para
fabricar materiales en los que los nanotubos estdn alineados.
Esta linea de investigacién sobre la caracterizacién, dispersidn,
procesamiento y ensamblaje de NTNB representa un programa
conjunto, co-dirigido entre los grupos de investigacién de Mar-
ti y Pasquali en Rice University y que incluye colaboraciones
con cientificos como Yeshayahu Talmon (Technion), Cheol Park
(NASA Langley), asi como asociaciones con compaiias como
BNINT, LLC.

Figura 1. Nanotubo de nitruro de boro [NTNB) e indices (n,m] los
cuales definen el fipo de nanotubo.

Purificacion

Los NTNB se han sintetizado mediante diversos métodos, entre
ellos, plasma acoplado por induccién de presién extendida,
ablacién laser, deposicién quimica en fase de vapor, molino de
bolas, descarga por arco y sintesis de alta temperatura y pre-
sién.11 Aunque estas metodologias pueden producir NTNB
con distintas relaciones de aspecto, tipos y didmetros, también
suelen generar subproductos, como h-BN y capsulas de nitruro
de boro. Estos subproductos poseen propiedades similares a
las de los NTNB, lo que dificulta su eliminacién o el ataque
quimico selectivo sin afectar al material tubular deseado. Varios
grupos han abordado este problema utilizando técnicas como
cromatografia, extraccién selectiva y reacciones quimicas. Un
enfoque especialmente atractivo y escalable consiste en la de-
gradacién quimica selectiva de los materiales no tubulares, pre-
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servando los NTNB. Aunque esta estrategia se ha utilizado con
éxito en nanotubos de carbono, la elevada estabilidad quimica
de los NTNB representa un reto adicional.

Para superar esta dificultad, en colaboracién con el gru-
po de Pasquali, se utilizé vapor de agua a alta temperatura
para degradar selectivamente h-BN y los subproductos de boro
elemental, obteniendo asi un material enriquecido en NTNB
(Figura 2A).1"8] Este método aprovecha la alta concentracién de
defectos en los bordes de h-BN, las cuales son centros reactivos
frente al vapor de agua a alta temperatura, lo que da lugar a
productos como dcido bérico y amoniaco, los cuales son f4ciles
de eliminar. Experimentos a diferentes temperaturas muestran
que, a medida que aumenta la temperatura, la proporcién de
NTNB aumenta, mientras que el rendimiento total disminuye (Fi-
gura 2B). La reaccién con vapor de agua a 715 °C provee ren-
dimientos cercanos al 10 %, con impurezas minimas de nitruro
de boro no tubulares.

Recientemente, encontramos que era posible atacar selecti-
vamente ofras impurezas, como las nanocdpsulas de nitruro de
boro, usando dcido fosférico (Figura 2C).I¥! Las nanocépsulas
de nitruro de boro son estructuras con capas concéntricas pare-
cidas a una cebolla que se forman junto con los NTNB durante
la sintesis a alta temperatura y presién. Inspirados por estudios
previos del grupo de Tom Mallouk,” en los que se demostrd
que el dcido fosférico puede intercalarse en h-BN, inicialmente
exploramos el uso de este &cido para separar las nanocépsulas
de nitruro de boro de los NTNB y, posteriormente, segregar-
las por densidad. Sin embargo, durante estos experimentos
observamos una transformacién completa del nitruro de boro
en fosfato de boro. Mediante el ajuste de las condiciones de
reaccion, identificamos pardmetros (como el tiempo de reac-
cién) que permitian la descomposicién selectiva de las nano-
cépsulas de nitruro de boro, preservando los NTNB (Figura 2D).
La formacién de estructuras esféricas, como las nanocdpsulas,
requiere la presencia de pentdgonos. Debido a la alternancia
obligada de dtomos de boro y nitrégeno en las estructuras es-
tables de BN, la formacién de esferas implica la presencia de
defectos que pueden reaccionar preferentemente con el dcido
fosférico. Una disolucién acuosa de écido fosférico al 25%, con
HClI 0,7 M, a 150 °C durante 24 h, permitié el ataque selectivo
de las nanocépsulas de nitruro de boro y resulté en rendimien-
tos de NTNB de hasta el 30%.
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Figura 2. [A) Diagrama esquemdtico de la purificacion de NTNB
con vapor de agua y (B] porcentaje de material restante luego de
24 h de reaccién a diferentes temperaturas. Los recuadros B.a - B.c)
muesfran imdgenes de microscopia electrénica de barrido (SEM) a
fres femperaturas representativas. (C) Descomposicién selectiva de
las nanocdpsulas de nitruro de boro. (D) Imégenes de microscopia
electrénica de barrido de la reaccion de NTNB con écido fosférico a
diferentes tiempos de reaccién: [D.a) 2 horas, [D.b) & horas, (D.c) 12
horas, [D.d) 18 horas, (D.e) 24 horas, [D.f) 30 horas y (D.g] 36 horas.
Partes [A] y (B adaptadas de Ref. [18]. Copyright 2019 con permiso
de American Chemical Society. Partes (C) y (D] adaptadas de Ref.
[19]. Copyright 2024 con permiso de American Chemical Sociely.
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Dispersion y exfoliacion en fases liquidas
La dispersién de NTNB en fase liquida constituye un paso funda-
mental para la fabricacién de materiales, sensores, nanotrasisto-
res y muchas ofras aplicaciones. Una estrategia popular consiste
en emplear moléculas anfifilicas, como los surfactantes, que fo-
vorezcan la exfoliacién del nanomaterial 224 La parte hidrofé-
bica del surfactante interactia con el plano basal del NTNB,
mientras que la parte hidrofilica interactia con las moléculas de
agua para estabilizar la dispersién. Dado que los NTNB forman
agregados estables debido a fuerzas de van der Waals y a
inferacciones electrostdticas, se emplean estrategias como la so-
nicacién para deshacer los agregados y facilitar la interaccion
de los surfactantes con los NTNB. La dispersién de NTNB en
solucién acuosa se logré en presencia de surfactantes iénicos y
no idnicos, los cuales decoran de forma no covalente la super-
ficie de los nanotubos, favoreciendo la dispersién y evitando la
reagregacién (Figura 3A).2% En esta investigacién observamos
que los surfactantes no iénicos, como el Pluronic 108, resultaron
los més eficaces para dispersar NTNB en agua, con una efica-
cia de dispersién de aproximadamente el 10%. Aunque los sur-
factantes iénicos, como el bromuro de hexadeciltrimetilamonio
(CTAB), proporcionaron rendimientos més bajos, mostraron una
mejor individualizacién de los NTNB, y menor formacién de
agregados, segin se evalué mediante microscopia de fuerza
atémica (AFM). Estos resultados son similares a los obtenidos
anteriormente por el grupo de Smalley para los NTC 24
Estudios andlogos a los de NTNB con h-BN demuestran que
los surfactantes también son eficaces para exfoliar materiales lo-
minares de nitruro de boro.22 Para h-BN, los surfactantes Pluronic
proporcionaron una mayor efectividad de dispersién, mientras
que los surfactantes idnicos favorecieron una mejor individuali-
zacién y exfoliacién.?%! Curiosamente, también se observé que
el h-BN podia dispersarse en agua en ausencia de surfactantes.
Sin embargo, la exfoliacién sin surfactante era deficiente y pro-
ducia particulas grandes con escasa delaminacién. Concluimos
que los bordes de las ldminas apiladas en particulas de h-BN,
contienen abundantes grupos amino y 4cido bérico, los cuales
generan una superficie hidrofilica que permite cierta dispersién
en agua. No obstante, este mecanismo no es eficaz en mono-
laminas, en las que las funcionalidades en los bordes resultan
insuficientes para estabilizar la nanoparticula laminar en agua.
La difusién de nanomateriales de nitruro de boro dispersa-
dos con surfactantes puede estudiarse mediante microscopia
de fluorescencia. No obstante, debido a sus amplias bandas
prohibidas, los espectros de absorcién y emisién de los NTNB
y del h-BN quedan fuera del rango operativo de los micros-
copios convencionales. Para abordar esta limitacién, se sin-
tetizaron surfactantes fluorescentes derivados de rodamina B
mediante la reaccién del dodecanol con el écido carboxilico
de la rodamina B a través de una reaccién de esterificacion. 2l
Este surfactante fluorescente permitié dispersar y visualizar los
NTNB en solucién.?’! Los videos de microscopia de fluorescen-
cia mostraron la difusién de varios NTNB mediante movimiento
browniano cuando el desplazamiento en el eje z se limitaba a
2 pm (Figura 3B). Esta informacién se utilizé para determinar
la translacién del centro de masa en funcién del tiempo (Figu-
ra 3C) y los coeficientes de difusién traslacional (Figura 3D) y
rofacional (Figura 3E) en funcién de la longitud de los nanotu-
bos. Los valores obtenidos concuerdan con los valores teéricos
predichos para particulas rigidas con dimensiones cilindricas.
La dispersién de nanoldminas de h-BN con surfactantes
fluorescentes permitié monitorizar su difusién en dos dimensio-
nes utilizando microscopia de fluorescencia.?® La difusién trans-
lacional de las nanoléminas de h-BN mostré una dependencia

exponencial con el drea de la ldming, lo cual es consistente con
la teoria de Kramers. Esto implica que la difusién de ldminas
requiere superar una energia de activacién asociada a sus inte-
racciones con las paredes de la laminilla. Estudios en grafeno
muestran una energia de activacién similar a la del h-BN, dado
que la superficie de ambas ldminas estd decorada con el mismo
surfactante fluorescente.
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Figura 3. [A) Eficacia de dispersién de los NTNB con varios surfactantes
y comparacién con NTC (datos de obtenidos de la referencia 23).
(B) Imagenes a diferentes tiempos de NTNB dispersados con
surfactantes fluorescentes; la difusion en el eje z estd confinada a
2 pm. (C) Trayectoria del centro de masa de un NTNB de 3.6 pm
de longitud. Difusién (D) translacional y (E) rofacional de NTNB con
diferentes longitudes. La linea sélida representa los valores predichos
por la feorfa, bajo confinamiento de 2 pm. Parte (A) reproducida
de Ref. [23], copyright 2019 con permiso de la Royal Society of
Chenmisiry [a fravés de Copyright Clearance Center) Partes (B) - (E)
adaptadas de Ref. [27], copyright 2020 con permiso de la American
Chemical Sociely.

Funcionalizacion covalente

La dispersién de NTBB en disolventes orgdnicos puede lograrse
directamente en medios como N,N-Dimefilacetamida (DMAc)
y N,N-dimetilformamida (DMF).?" Sin embargo, la cantidad
de material dispersado es limitada y la individualizacién no
alcanza la calidad descrita por surfactantes. Una metodologia
eficaz para mejorar la exfoliacién en disolventes orgdnicos es
la funcionalizacién covalente, la cual también permite modular
las propiedades fisicas de los NTNB.

La estabilidad quimica de los NTNB los hace mds dificiles
de funcionalizar que los nanotubos de carbono, por lo que su
modificacién suele requerir métodos quimicos mds agresivos.
Por ejemplo, mediante la reaccién de Billups-Birch, hemos de-
mostrado que los NTNB pueden modificarse con grupos ali-
faticos (Figura 4A)R% Esta reaccién emplea litio metdlico en
amoniaco liquido para generar electrones solvatados. Cuando
los NTNB y los haluros de alquilo se introducen en esta mezcla,
se forman radicales alquilicos que reaccionan con los dtomos
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de boro en la superficie de los NTNB para producir materiales
alquilados. La funcionalizacién se caracterizé mediante diver-
sas técnicas, incluidas FTIR, XPS, TGA y STEM-EELS. Figura 4B
muestra parte de la caracterizacién gravimétrica, donde se
aprecia mayor pérdida de masa en la muestra funcionalizada.
Estudios de microscopia electrénica de transmisién de barrido
por campo oscuro anular de alto dngulo (HAADF-STEM) y and-
lisis de linea de espectroscopia de pérdida de energia de elec-
trones (STEM-EELS) muestran una mayor presencia de carbono
en el exterior del tubo (Figura 4C), lo cual es consistente con la
funcionalizacién externa. Los NTNB modificados quimicamente
muestran una mayor solubilidad en dodecano y cefano que
en agua o en isopropanol. Estudios de AFM muestran que la
dispersién de NTNB en estos solventes producen nanotubos in-
dividualizados. Ademds, demostramos que las funcionalidades
alquilicas pueden ser removidas mediante un tratamiento térmi-
co a 600 °C sin comprometer su integridad estructural.
También demostramos que el h-BN puede funcionalizarse
mediante este procedimiento, y que el grado de funcionalizacién
puede ajustarse variando la relacién litio/h-BN (Figura 4D).1*2
No obstante, es importante sefialar que debe evitarse por com-
pleto el uso de politetrafluoroetileno (PTFE) en barras de agita-
cién.Pl Las barras de agitacién cubiertas con PTFE reaccionan
bajo las condiciones de reaccién de Billups-Birch. Esto puede
llevar a conclusiones erréneas sobre el grado de funcionaliza-
cién y producir contaminacién en las muestras. Este problema
se puede evitar utilizando barras agitadoras cubiertas de vidrio.
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Figura 4. [A) Diagrama que describe la funcionalizacién de los NTNB
(BNNTs en la ilustracion) con litio metélico en amoniaco. (B) Andlisis de
gravimetria termal [TGA) que muestra un contenido de grupos dliféticos
de aproximadamente 6,6% en masa. TGAs de los NTNB tratados con
litio metdlico en amoniaco sin afiadir bromuro de alquilo [curva verde)
o impregnados con bromuro de alquilo y lavados (curva roja) muestran
minima pérdida de masa. (C) Microscopia electrénica de transmision

de barrido por campo oscuro anular de alto dngulo (HAADF-STEM|

y andlisis de linea de especiroscopia de pérdida de energia de
electrones en STEM (STEMEELS) para NTNB funcionalizados. (D)

Eficiencia de la funciondlizacién de h-BN con 1-bromododecano en
funcién de la proporcion hBN:litio. Partes [A) - (C] adaptadas de Ref.
[30], copyright 2018 con permiso de la American Chemical Society.

Parte (D) adaptada de Ref. [31], copyright 2019 con permiso de la

American Chemical Society.
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Cristales liquidos y materiales

La organizacién supramolecular de nanotubos en solventes li-
quidos es esencial para crear materiales macroscépicos con
nanotubos alineados. La teoria de Onsager establece que la
perdida en entropia debido a la orientacién de los tubos es
compensada con un aumento en la entropia por la exclusién de
volumen a altas concentraciones de los nanotubos.*4 Algunos
informes iniciales habian sugerido la formacién de cristales li-
quidos de NTNB a concentraciones elevadas, la birrefringencia
de esas fases no se habia observado mediante microscopia
éptica de luz polarizada (vide infra).*4 La pre-organizacién
de esfructuras tubulares en cristales liquidos es de importancia
para facilitar la produccién de materiales macroscépicos con
orden a nivel molecular.

La primera demostracién clara de fases liquido-cristalinas
se logré dispersando NTNB en dcido clorosulfénico (CSA).1
El CSA es un superdcido, més fuerte que el dcido sulfirico al
100%, capaz de protonar las paredes de los NTNB. La pro-
fonacién confiere cargas positivas en la superficie de los na-
notubos, lo que induce repulsién electrostdtica y favorece una
exfoliacién eficiente en CSA. A medida que aumenta la con-
centracién de NTNB en CSA, los nanotubos se empaquetan
de forma més eficiente y reducen su volumen efectivo cuando
se orientan en una misma direccién, en comparacion con una
distribucién isétropa. La formacidn de cristales liquidos se mo-
nitorea mediante microscopia 6ptica de luz polarizada. Con
los polarizadores cruzados, una imagen oscura (ausencia de
luz) indica una dispersién isétropa, sin embargo, una imagen
con estructura (birrefringencia) indica la formacién de cristales
liquidos. Los NTNB disueltos en CSA muestran buena disper-
sabilidad, exfoliacién eficiente y concentraciones elevadas, lo
que permite la formacién de fases liquido-cristalinas liotrépicas
a concentraciones superiores a 170 ppm en masa. La Figura
5A muestra la formacién de tactoides, es decir, microgotas de
cristal liquido, que se fusionan en dominios liquido-cristalinos
continuos tras sonicacién (Figura 5B). Estudios mds recientes me-
diante crio-EM han demostrado que NTNB y CNT pueden mez-
clarse de forma homogénea en distintas fases, incluidas fases
isétropa y nemdticas liquido-cristalinas. Esta compatibilidad, sin
segregacioén aparente, resulta sorprendente y abre la posibili-
dad de fabricar materiales hibridos ordenados que contengan
diferentes proporciones de NTNB y CNT.(¢!

Las dispersiones acuosas estabilizadas con surfactantes
también pueden dar lugar a cristales liquidos. Por ejemplo, utili-
zamos desoxicolato sédico (SDC) en agua para estabilizar dis-
persiones de NTNB de hasta un 15% en peso, que mostraban
birrefringencia bajo polarizadores cruzados.®”! Estudios con di-
ferentes concentraciones de SDC y NTNB permitieron construir
un diagrama de fases que describe la transicién entre (1) una
fase isétropa, sin alineamiento, (2) una fase bifdsica, en la que
coexisten regiones isétropa y alineadas, y (3) una fase nemdtica
liquido-cristalina, en la que los NTNB estdn alineados. Estos re-
sultados fueron confirmados mediante estudios criogénicos usan-
do microscopios electrénicos de barrido (SEM) y de transmisién
(TEM). Recientemente utilizamos ultrasonidos de alta frecuencia
para producir dispersiones acuosas de NTNB de alta calidad
y alta concentracién, empleando dodecilsulfato sédico (SDS).
Bl La sonicacién genera burbujas de cavitacién que colapsan
y producen aumentos locales significativos de temperatura y
presion, asi como diversas especies reactivas de oxigeno. La
sonicacién de alta frecuencia produce burbujas de cavitacién
pequefias y menos agresivas para los nanotubos que otros mé-
todos de sonicacién, lo que reduce la generacién de defectos,
y el corte de los nanotubos. Estas disoluciones se concentraron
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por evaporacién y dieron lugar a fases nemdticas completas a
concentraciones tan bajas como 7 mg/ml (Figura 5 c-d).

Inspirados por el procesamiento en fase liquida de los NTC
para fabricar materiales con orden desarrollado en el grupo
de Pasquali,**#%! utilizamos la preorganizacién presente en los
cristales liquidos de NTNB para producir materiales macroscé-
picos alineados." El control de fases liquido-cristalinas puede
emplearse para fabricar materiales con NTNB orientados. Por
ejemplo, fibras con NTNB alineadas fueron formadas a partir
de dispersiones liquido-cristalinas en CSA.! Los cristales liqui-
dos se inyectaron a través de un tubo fino de acero inoxidable,
en un bafio de agua y se recogieron en un tambor rotatorio de
teflon. El flujo a través del tubo de acero inoxidable alined los
dominios liquido-cristalinos en la direccién del flujo, mientras
que la inyeccion en el bafio de agua desprotoné los nanotubos,
que colapsaron para formar una fibra continua. Estas fibras
mostraron alineamiento y una fuerza tensil de 15,7 MPq, con
un médulo de Young de 1,46 GPaq, en fibras de 27 pm de dié-
metro. También se han producido peliculas alineadas de NTNB
mediante alineamiento por cizallamiento a partir de dispersio-
nes en CSA y de dispersiones estabilizadas con desoxicolato
s6dico.®>¥1 Estas peliculas delgadas muestran cambios en la in-
tensidad de la luz polarizada transmitida al rotar la orientacién
de la pelicula en el microscopio, con una transmisién méxima
a 45° lo cual es consistente con la teoria. Estos resultados re-
presentan avances importantes en la fabricacién de materiales
macroscépicos alineados.
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Figura 5. [A] Microscopia de polarizadores cruzados de una dispersién
de NTNB en dcido clorosulfénico con concentracion de 7260 ppm
[por masa); imagen de campo claro (izquierdal, imagen con polariza-
dor cruzado [centro), e imagen de polarizador cruzado (rofado a 45°).
la flecha indica la presencia de un tactoide. (B] Solucién en (A) luego
de 5 segundos de exposicién a ultrasonido; imagen de campo claro
(izquierdal, imagen con polarizador cruzado (centro), e imagen de
polarizador cruzado (rofado a 45°). (C) Microscopia de polarizadores
cruzados de tres dispersiones de NTNB con el surfactante SDS en
agua: (C.a) 1 mg/ml - no birrefringencia; (C.b) 4.3 mg/ml -
birrefringencia débil; (C.c) 16.5 mg/ml - birrefringencia notable.
Barra de escala 100 mm. (D) Diagrama de fases liquido como funcién
de la concentracién mostrando loas diferentes fases observadas en la
microscopia de polarizadores cruzados: © - isétropa; x — bifésica;
* — nemdtica continua. Partes (A) y (B) adaptadas de Ref. [35], bajo
los #&rminos de la licencia CC BY. Partes (C) y (D) reproducidas de
Ref. [38], copyright 2018 con permiso de la Royal Society of Chemis:
iry [a través de Copyright Clearance Center).

Ademds de la investigacién descrita anteriormente, hemos
participado en diversos proyectos colaborativos que han reve-
lado nuevas aplicaciones de los nanomateriales de nitruro de
boro, entre ellas materiales dieléctricos para dispositivos de
electroluminiscencia,*d magnetismo,“*44 materiales hibridos
para conversion de energia solar,*’! y fotodegradacién de con-
taminantes. ¢!

Condlusiones y direcciones futuras

Los materiales tubulares unidimensionales, como los NTC v los
NTNB, presentan propiedades dtiles para numerosas aplicacio-
nes fecnolégicas, entre ellas el desarrollo de materiales ligeros
para la fabricacién de vehiculos terrestres y aeroespaciales,
sensores, sistemas de purificacién de agua y muchas otras. En
particular, los NTNB han venido a complementar las propieda-
des de los NTC, aportando caracteristicas particulares como
amplias bandas prohibidas, alta resistencia quimica y térmica,
asi como una alta fuerza tensil y una excelente conductividad
térmica. Nuestro equipo de investigacién, integrado por grupos
de la Universidad de Rice (Marti y Pasquali), Technion (Talmon),
NASA (Park) y NTNB LLC (Scammell), lleva afios estudiando
estos nanomateriales. Especificamente, hemos estudiado a pro-
fundidad la dispersién de NTNB utilizando varios surfactantes,
fanto i6nicos como no iénicos, asi como diferentes estrategias
de sonicacién, entre ellas la sonicacién en bafio, con sonda y
focalizada. Este tipo de funcionalizacién no covalente permite
dispersar y exfoliar los nanotubos en disolucién acuosa con mi-
nimas alteraciones a sus propiedades fisicas. Por el contrario, la
funcionalizacién covalente permite incorporar grupos funciona-
les a la superficie de los NTNB, lo que conlleva modificaciones
en sus propiedades quimicas y fisicas. Igualmente, la dispersién
de NTNB en écido clorosulfénico da lugar a disoluciones al-
tamente concentradas capaces de formar fases liquido-crista-
linas. Estas fases pueden alinearse mediante un flujo y luego
inyectarse en agua para generar fibras continuas y orientadas.
Ademds, hemos demostrado que surfactantes como el dodecil-
sulfato sédico y el desoxicolato sédico favorecen la formacién
de fases liquido-cristalinas.

A pesar de que estos avances estdn facilitando la incor-
poracién de estos materiales en aplicaciones tecnolégicas
cada vez mds avanzadas, todavia persisten importantes retos
por resolver. Por ejemplo, aunque los métodos de purificacién
disponibles permiten obtener muestras enriquecidas en NTNB
con un contenido minimo de impurezas, durante el proceso se
pierde una fraccién significativa del material, generalmente so-
bre el 50%). Ademds, resulta necesario desarrollar técnicas que
permitan purificar grandes cantidades de material de manera
ecosostenible. La funcionalizacién quimica de los NTNB no solo
es esencial para mejorar su dispersabilidad en distintos medios,
sino también para incrementar su compatibilidad con otras ma-
trices y facilitar la obtencion de materiales compuestos avanza-
dos. Por lo tanto, es necesario seguir desarrollando estrategias
que permitan incorporar nuevas funcionalidades quimicas, au-
mentar el rendimiento de las reacciones y controlar de manera
precisa el grado de funcionalizacién. Por otra parte, la organi-
zacién de los NTNB en materiales macroscépicos sigue siendo
un drea en desarrollo. La opfimizacién de pardmetros como
la velocidad de flujo, el disolvente empleado, la velocidad de
recogido de la fibra y la temperatura, entre ofros, requiere una
investigacién mds exhaustiva. Se espera que una mejor alinea-
cién de los NTNB resulte en una mejora significativa de las
propiedades de los materiales obtenidos; por ofro lado, estas
propiedades también dependen de la longitud y del grado de
cristalinidad de los nanotubos. En consecuencia, a medida que
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avancen las técnicas de sintesis capaces de producir NTNB
mds largos y con menor densidad de defectos, se espera una
mejora sustancial en las propiedades de los materiales resultan-
tes. Esperamos que importantes avances en los préximos afios
permitan ampliar de forma significativa el rango de aplicacio-
nes y propiedades de esfos nanomateriales asi como su uso en
nuevas tecnologias de uso diario.
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INVESTIGACION QUIMICA

El yin y el yang de la quimica
monoelectrénica del niquel

The yin and yang of nickel’s single electron chemistry

Departamento de Quimica, Universidod de California Riverside, Riverside, California, EE. UU.
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RESUMEN:

La excepcional versatilidad del niquel reside en su capacidad para acceder a miltiples estados de oxidacion
y participar en procesos de uno y dos electrones; sin embargo, esto también complica la interpretacién de sus
mecanismos. En esta perspectiva analizamos la formacién de enlaces C(sp?)-heterodtomo y el acoplamiento
cruzado electrofilico C(sp?-C(sp?), ambas catalizadas por niquel. Aunque estas reacciones se utilizan amplia-
mente, sus mecanismos siguen siendo objeto de debate. Destacamos cémo el ligando, el reductor y la identidad
del nucledfilo pueden alterar la via catalitica dominante. Este andlisis enfatiza que comprender la divergencia
mecanistica no es un asunto académico, sino que impacta directamente la reactividad, la selectividad y el
disefio de catalizadores, siendo crucial para el desarrollo de futuras transformaciones.

ABSTRACT:

Nickel's exceptional versatility is linked to its capacity to access multiple oxidation states and fo participate in
both single- and two-electron processes, but this also complicates mechanistic understanding. Here, we present a
mechanistic overview of two classes of nickelcatalyzed transformations: C(sp?)-heferoatom bond formation and
crosselectrophile C(sp?)-C(sp) coupling. While both reaction families are widely used, their underlying mecha-
nisms remain acfively debated with competing proposals often invoked. We highlight how factors such as ligand
environment, reductant strength, and nucleophile identity can shift the dominant catalytic pathway. This perspective
emphasizes that understanding mechanistic divergence is not merely an academic issue but one that directly
impacts reactivity, selectivity, and catalyst design, and will be crucial for achieving predictive control in nickelcat-

alyzed trans-formations.

Introduccion

El uso de catalizadores de niquel ha experimentado un resurgi-
miento en las Gltimas dos décadas en paralelo al reconocimien-
to de la utilidad sintética de las reacciones catalizadas por este
metal." La reactividad que facilita el uso de catalizadores de
niquel de hecho, sobrepasa las reacciones accesibles cuando
utilizamos sus compafieros del grupo 10, paladio o platino.
Una distincién clave entre el niquel y el paladio radica en la ca-
pacidad Gnica del niquel para participar tanto en procesos de
uno como de dos electrones. Este comportamiento es caracte-
ristico de la mayoria de los metales de transicién de la primera
fila y, entre ofras razones, surge de las menores separaciones
de campo ligando en comparacién con los metales de segunda
y fercera fila, que generalmente estdn restringidos a quimica
de dos electrones debido a mayores separaciones de campo
ligando.

Esta diferencia permite que el niquel no solo facilite transfor-
maciones andlogas a las posibles para el paladio, sino también
acceder a nuevos patrones de reactividad, incluidos modos de
acoplamiento alternativos y mecanismos de reaccién que no es-
tén disponibles para metales de transicién mds pesados. Junto
con la mayor abundancia natural de los metales de transicién de

primera fila en comparacién con sus contrapartes de segunda
y tercera fila, estas caracteristicas hacen que el desarrollo de
reacciones catalizadas por niquel sea particularmente atractivo.

Desafortunadamente, la flexibilidad redox del niquel, que
le permite acceder facilmente a estados de oxidacién desde
Ni(0) hasta Ni(lll), también presenta desafios. Si bien abre la
puerta a una reactividad novedosa, complica la comprensién
y estudio de los mecanismos de reaccién, lo que a menudo
conduce a inferpretaciones contrapuestas o controvertidas.C*l
De esta manera, las cualidades del niquel reflejan una dualidad
similar a la del Yin y el Yang: su habilidad para adoptar mélti-
ples estados de oxidacién es, simultdneamente, su mayor virtud
y su mayor limitacién.

Esta perspectiva expone ejemplos de reacciones quimicas
muy similares en las que se han propuesto mecanismos de re-
accién distintos y cdmo cambios sutiles en las condiciones de
reaccién pueden dar lugar a cambios en el mecanismo. llustra-
mos estos conceptos mediante dos ejemplos: un acoplamiento
cruzado entre haluros de arilo y heterodtomos y un acopla-
miento cruzado C(sp?)-Clsp?) entre electréfilos. El objefivo de
esta perspectiva es fomentar una mayor investigacion sobre los
fundamentos mecanisticos de estas transformaciones, en dltima
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instancia permitiendo un desarrollo més racional y predictivo
de las reacciones catalizadas por niquel.

Reacciones de acoplamiento cruzado entre ((sp?) y
heterodtomos facilitados por luz visible

El niquel puede mediar el acoplamiento de haluros de ari-
lo y vinilo a través de reacciones térmicas que recuerdan la
aminacién de Buchwald-Hartwig catalizada por paladio 67!
Estos procesos utilizan tanto ligandos fosfina como carbenos
N-heterociclicos (NHC) y suelen proceder mediante un ciclo
catalitico Ni{0)/Ni(ll). El paso lento en estas reacciones es la
formacién del enlace C{sp?)-heterodtomo, que ocurre a través
de una eliminacién reductora desde un intermedio de Ni(ll). Al
igual que en la quimica correspondiente del Pd, la formacion
de estos enlaces a menudo requiere temperaturas elevadas y
bases fuertes, particularmente cuando se utilizan nucleéfilos
menos reactivos.

En contraste, el grupo de Hillhouse demostré que estas eli-
minaciones reductoras, que requieren temperaturas altas cuan-
do utilizamos Ni(ll), pueden ocurrir rpidamente a temperatura
ambiente cuando se accede a intermedios de niquel en estados
de oxidacién mds altos, como Ni(lll).B¥1 Estos estudios este-
quiométricos iniciales sirvieron como punto de partida para que
el grupo de Johannes y una colaboracién entre los laboratorios
de MacMillan y Buchwald,'®'2 demostrarén afios mds tarde
de forma independiente que similares complejos de Niflll), ca-
paces de acelerar la eliminacién reductora, pueden generarse
en condiciones cataliticas. Para ello, estos grupos desarrollaron
sistemas que usan conjuntamente catalizadores de niquel y fo-
tocatalizadores de iridio. Estos avances establecieron un nuevo
campo en el que el uso de los complejos de iridio y luz visible
permite acceder a estados de oxidacién impares del niquel que
facilitan la formacién de enlaces C(sp?)-heterodtomo a tempe-
rafura ambiente. Estos sistemas emplean predominantemente
ligandos bipiridina y se han aplicado con éxito al acoplamien-
to de una amplia gama de reactivos incluyendo nucledfilos de
nitrégeno, oxigeno y azufre 61

Sucesivamente, estudios mecanisticos publicados por los
grupos de Nocera y MacMillan propusieron que estas reac-
ciones operan a través de un ciclo catalitico Ni(l)/Niflll) (Figu-
ra 1a).“"l Estos procesos son andlogos a las reacciones de
cadena radicalaria en los que el fotocatalizador actia como
iniciador de la cadena radicalaria (ciclo catalitico en este caso)
y no estd involucrado en cada ciclo. En este mecanismo, el
fotocatalizador reduce complejos de Nifll) que se encuentran
fuera del ciclo catalitico para generar un complejo reactivo de
Ni(l) (1), que empieza en el ciclo catalitico. En el mecanismo
propuesto por Nocera, el complejo Ni(l) sufre una adicién oxi-
dante con el haluro de arilo para generar un intermedio Niflll)
(1 — 2). A continuacién, sustitucién de uno de los haluros por el
nucledfilo forma el complejo de Ni(lll) (3) que contiene ambos
sustratos del acoplamiento. Este infermedio es muy inestable y
rdpidamente sufre una eliminacién reductora que forma el enlo-
ce C(sp?)-heterodtomo."

La clave de esta quimica reside en que la luz y el fotocatali-
zador permiten generar y regenerar las especies de niquel que
participan en el ciclo catalitico. Los estados de valencia impar
(Ni(l) y Ni(lll)) conducen a la formacién de producto, pero tam-
bién son intrinsecamente inestables y tienden a decaer hacia
los estados mas estables de Ni(0) y Ni(ll) mediante procesos
de comproporcionacién y desproporcionacién (flechas azules).
Esto provoca la continua desactivacién del sistema, represento-
da en el centro de la figura como “[Ni(0]] + [Ni(ll)]". Por ello,
aunque el fotocatalizador tedricamente solo seria necesario

inicialmente para activar los precatalizadores de niquel (gene-
ralmente sales de Ni(ll)), la irradiacién constante es necesaria
para regenerar las especies activas y compensar la continua
formacién de Ni(ll) durante la reaccién.

Para el desarrollo de esta quimica fue fundamental identifi-
car fotocatalizadores cuyos potenciales redox estuvieran alinea-
dos con los de los complejos de Ni(ll) (que deben ser reducidos
para iniciar el ciclo catalitico) pero sin interferir con el resto de
las etapas del proceso. Los complejos de Ir han sido los fotocata-
lizadores mds utilizados para este propésito; sin embargo, tam-
bién se han desarrollado estrategias basadas en fotocatalizado-
res mds econdmicos, incluyendo compuestos orgdnicos y otros
fotocatalizadores organometdlicos.'! Ademds de estos métodos
fotoquimicos, el grupo de Nocera demostré que la generacién
de las especies activas de niquel puede lograrse mediante el em-
pleo de reductores estequiométricos,!"”! mientras que el grupo de
Baran desarrollé una estrategia electroquimica para promover
la formacién de los complejos de Ni(l) y Ni(lll).['819)

Si bien este mecanismo Ni(l)/Ni(lll) es ampliamente acep-
tado,? nuestro laboratorio ha demostrado que escenarios
mecanisticos alternativos también son viables (Figura 1b). En
particular, hemos mostrado que la especie inicial de Ni(l) (1)
puede primero interactuar con el nucledfilo para formar un com-
plejo alternativo de Ni(l) (4), que posteriormente sufre adicién
oxidante con el haluro de arilo.?!l Esta via se establecié estu-
diando reacciones con nucleéfilos de indol, pero podria ser
més general, dada la inestabilidad de intermedios de Nilll)
como 2. De acuerdo con la propuesta de Nocera, ' estos com-
plejos de Ni(lll) deberian favorecer un cambio de ligando que
ocurre mediante un proceso bimolecular (2 + NuH — 3) en lugar
de eliminacién reductora unimolecular (2 — 1) en cada ciclo
catalitico para permitir la catdlisis. En contraste, las especies
Ni(l) propuestas en nuestro mecanismo alternativo son mds es-

a) Mecanismo cominmente propuesto

N/
{ producto ; Ar—X
([Ir] s paso
ER T lento
rapidaf = monnnTmonmmmes
¢ INi(0)] + [Ni(
N Il_Ar gin o iy N, M _Ar
SN precatalizadol Ni="
CN/ | ~Nu fuera del ciclo CN/ e
X X
3 2
NuH + Base

b) Mecanismo alternativo

G S:Nil—x
{ producto \
(i
ER e
fapidal: = oioonmomdes

CN-...,N;I,I_..- Ar precatalizador CN"“Nl_.NU
N~ | ~Nu fuera del ciclo N~
4
3
paso lento Ar—X

Figura 1. Mecanismos propuestos para el acoplamiento
cruzado de haluros de arilo y heterodiomos. ArX = haluro de arilo,
NuH = nucledfilo y ER = eliminacion reductora.
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tables termodindmica y cinéticamente, 4o que potencialmente
permite una persistencia suficiente para facilitar los pasos bimo-
leculares como la adicién oxidante (4 — 3), que tipicamente es
el paso determinante de la velocidad en estas reacciones.
Distinguir si esfas reacciones proceden a través del meca-
nismo representado en la Figura 1a o 1b es crucial, ya que
cada via implica un infermedio distinto como responsable del
paso de adicién oxidante que es el deferminante de la veloci-
dad: el complejo Ni(l) 1 o el complejo Ni(l) 4, respectivamente.
Esta distincién tiene implicaciones directas para el disefio de
catalizadores y la optimizacién de la reaccién. Por ejemplo, los
esfuerzos dirigidos a reducir la carga de catalizador o a me-
jorar la frecuencia de recambio catalitico requeririan optimizar
propiedades fundamentalmente distintas dependiendo de qué
complejo controla el paso lento, ya sea ajustando la reactividad
de un ciclo “clésico” de adicién oxidante por el complejo de
Ni(l) (1) o, alternativamente, optimizando un intermedio de Ni(l)
ligado al nucledfilo (4) que precede a la adicién oxidante.

Efecto del nucledfilo en el mecanismo de la reaccion

El mecanismo propuesto por Nocera también sugiere que la ve-
locidad de reaccién y la eficiencia deberian ser en gran medi-
da independientes de la identidad del nucledfilo, dado que éste
se infroduce Unicamente después del paso de adicién oxidante.
[ En contraste, el mecanismo propuesto por nuestro laborato-
rio predice una fuerte dependencia de la estructura y capaci-
dad de coordinacién del nucledfilo, ya que éste se involucra
tempranamente y actia como ligando del niquel en la especie
que sufre la adicién oxidante determinante de la velocidad de
reaccién.? Bajo este modelo, variaciones en la electrénica, el
impedimento estérico y la capacidad de coordinacién del nu-
cledfilo podrian influir significativamente tanto en la estabilidad
del intermedio Ni(l) como en la barrera de adicién oxidante,
impactando directamente la velocidad de reaccién y los subs-
tratos que se pueden utilizar en estos acoplamientos.

En este contexto, nuestro laboratorio ha demostrado que
cuando se emplean amidas como nucledfilos, el mecanismo
de estas transformaciones cambia por completo (Figura 2).2%
Bajo estas condiciones, en lugar de seguir cualquiera de las
vias descritas previamente (Figura 1), no hay complejos de Nifl)
que contribuyan a la formacién del producto. En su lugar, la
formacién del complejo clave de Ni(lll) (3b’) se obtiene a través

a) Los indoles siguen un mecanismo Ni(l/lll) (Figura 1b)

: ArBr : ~Ar
Ni(D)]— Ny — P—— duct
[Ni(1)] N: E [N|(|III)]_N N producto
Br
4a 3a

b) Las amidas siguen un mecanismo alternativo Ni(0/II/11)

+
NOZAL per | INiIZET

o ; — producto
5 .,&o 3b .,&O

ER lenta ER rapida

NN i AT
: .)zo % ) .loi

4b 3b

mecanismo no observado en amidas

Figura 2. Mecanismos propuestos para el acoplamiento cruzado de
haluros de arilo e indoles o amidas. ArBr = bromuro de arilo y
ER = eliminacion reductora. PC* = fofocatalizador excitado.
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de la oxidacién de un intermedio de Ni(ll) (5), dando lugar en
conjunto a un ciclo catalitico alternativo Ni(0)/Ni(ll)/Nifll).

Ademds de evidenciar cémo la naturaleza del nucledfilo
puede dictar el mecanismo de estas reacciones, resulta particu-
larmente sorprendente que, a pesar de la similitud casi idéntica
en los valores de pKa enfre amidas e indoles (ambos sistemas
estudiados por nuestro laboratorio),2%! la N-arilacién de estos
dos tipos de nucledfilos proceda mediante rutas mecanisticas
distintas. Cémo cambios tan pequefios en el sustrato pueden
influir de manera tan drdstica en el mecanismo de reaccién es
una pregunta que adin no tiene respuesta.

Reacciones de acoplamiento cruzado entre dos electré-
filos

Como segundo ejemplo que ilustra tanto el potencial como los
desafios asociados a la multiplicidad de estados de oxidacién
accesibles para los catalizadores de Ni, nos centramos en las
reacciones de acoplamiento cruzado entre electréfilos. Estas
transformaciones, popularizadas por el grupo de Weix, se han
convertido répidamente en herramientas valiosas tanto en la-
boratorios académicos como industriales, ya que permiten la
sintesis eficiente de una amplia variedad de productos a partir
de materiales de partida simples 2424l

A diferencia de los acoplamientos cruzados tradicionales
catalizados por Pd, estos métodos emplean dos electréfilos y
proporcionan el producto de acoplamiento bajo condiciones re-
ductoras. De esta manera, se pueden sintetizar productos simila-
res sin necesidad de emplear reactivos organometdlicos, como
los Gcidos borénicos o los reactivos de Grignard. Esto no sélo re-
duce el costo, sino que ademds evita un paso adicional, ya que
dichos reactivos se suelen preparar a partir de haluros de arilo.

Estas reacciones se han extendido mds allé de la formacién
de enlaces C(sp?)-C(sp? e incluyen acoplamientos més difici-
les como la formacién de enlaces C(sp?)-C(sp?) e incluso C[s-
p%)-C(sp?). En esta seccién, nos centramos en dos mecanismos
comdnmente propuestos para los acoplamientos C(sp?)-C(sp?),
que pueden transcurrir tanto de manera racémica como enan-
tioenriquecida, siendo esta Gltima generalmente lograda me-
diante el uso de ligandos derivados de oxazolina 2428

En contraste con el ejemplo anterior, donde la gran mayoria
de las propuestas mecanisticas coinciden en la predominancia
de vias Ni(l)/Ni(lll) (Figura Ta), en estas reacciones el consenso
es significativamente menor. Esto se debe en gran medida al
mayor nimero de posibilidades mecanisticas que pueden expli-
car razonablemente a la formacién del producto. No obstante,
una caracteristica comdn entre las distintas propuestas es que
el paso de eliminacién reductora tiene lugar desde un complejo
de Ni(lll) {9) (Figura 3). Esto es andlogo a la quimica discutida
previamente, en la cual el paso critico de formacién del enlace
Clsp?)-heteroatomo también ocurre en el estado de oxidacién
Ni(lll). El acceso a estados de oxidacién més altos para facilitar
eliminaciones reductoras no es una estrategia limitada a los ca-
talizadores de niquel sino que es general para toda la quimica
organometdlica. Los mefales en estados de oxidacién mds altos
son mds pobres en electrones lo que les hace ser mds propen-
sos a ser reducidos y, por lo tanto, a experimentar eliminaciones
reductoras mds fécilmente.

Ademds de los dos mecanismos discutidos aqui, también se
han propuesto rutas alternativas que sugieren fransmetalacio-
nes entre dos complejos de niquel.22%2424 Sin embargo, estas
propuestas son menos comunes, por lo que en esta discusién
nos centraremos en las dos vias mostradas en la Figura 3. Por
simplicidad, la formacién del radical alquilo se omite tanto en la
figura como en la discusion. Existen moltiples estrategias para
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generar estos intermedios que han sido ampliamente explora-
das dependiendo del tipo de acoplamiento especifico que se
quiera obtener.2424]

Actualmente el mecanismo mds ampliamente aceptado es
la propuesta delineada en la Figura 3a donde la reaccién se
inicia mediante la adicién oxidante de una especie de Nifl)
al haluro de arilo o alquenilo, dando lugar a un complejo de
Ni(lll) (7).2% 29391 A continuacién, este intermedio es reducido
para formar el complejo de Ni(ll) 8, que es més estable. Dicha
reduccién puede realizarse usando un agente reductor exter-
no o mediante comproporcién con especies de Ni(l) presentes
en la disolucién. El intermedio de Ni(ll) resultante, que porta
el fragmento C(sp?), es lo suficientemente estable como para
acumularse en la disolucién y atrapar el radical de alquilo
que es generado a partir de la activacién del segundo elec-
tréfilo (el fragmento C(sp?)). Este paso conduce a la formacién
de un complejo de Niflll) que contiene ambos fragmentos del
acoplamiento (9); el cual, como se ha discutido anteriormente,
fécilmente experimenta una eliminacién reductora para dar el
producto deseado y regenerar el catalizador activo.

El mecanismo alternativo mostrado en la Figura 3b,128 %! co-
mienza con un complejo de Ni(0) (10) que fdcilmente reacciona
con el haluro de arilo o alquenilo para dar el complejo de Nifll)
8, un intermedio comdn a ambos ciclos. Al igual que antes, en
este punto se propone que el radical alquilo es atrapado para
formar una especie de Niflll) (9), lo que finalmente conduce a la
formacién del producto (8 — 9 — 6).

La principal discrepancia con la propuesta anterior radica
en la necesidad de reducir el complejo de Nifl) resultante (6) de
nuevo a Ni(0) para reiniciar el ciclo catalitico. Dependiendo de
la reaccién especifica, este Ni(l) puede también estar implicado
en la activacién del haluro de alquilo, pero eventualmente, en
todos los casos de reacciones que siguen este mecanismo una
especie de niquel en un estado de oxidacién superior debe
reducirse de nuevo a Ni(0) para que esta via sea operativa.

Esta reduccién para reformar complejos de Ni(O) sigue
siendo objeto de debate. Especificamente, la capacidad de los
reductores para llevar a cabo esta transformacién depende tan-
to del propio reductor como del ligando del Ni, y ain no estd
claro si reductores como Zn o Mn son lo suficientemente enérgi-
cos para lograrla. En reacciones con reductores mds potentes,
tipicamente fotocatalizadores, esta propuesta mecanistica es
mds prevalente y mds generalmente aceptada.

Comprender cudndo cada uno de esfos mecanismos es
operativo tiene miltiples consecuencias. En primer lugar, permi-
te determinar si el mecanismo de reaccién depende Gnicamente
del reductor. En segundo lugar, averiguar las razones que lle-
van a esta quimica a fomar distintas vias nos puede ayudar a
esclarecer en qué situaciones resulta deseable cada escenario
y cémo cada via influye en la reactividad. Es perfectamente po-
sible que el primer mecanismo (Figura 3a) sea dptimo para un
sistema de acoplamiento determinado, mientras que el alterna-
tivo (Figura 3b) resulte mds ventajoso con diferentes electréfilos.
En la actualidad, el punto en el que ocurre este cambio sigue
sin estar claro, deberia preferirse un mecanismo sobre el otro,
un conocimiento al que deberiamos aspirar.

Condlusiones

Los ejemplos discutidos aqui ilustran tanto el poder como la
complejidad mecanistica ain no resuelta de las transformo-
ciones catalizadas por niquel. Estas y ofras transformaciones
sitban la catdlisis de niquel en la interseccién entre oportunidad
y complejidad. Su capacidad para acceder a mltiples estados
de oxidacién permite una reactividad que va mas allg de los

a) Mecanismo empezando en Ni(l)
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b) Mecanismo empezando en Ni(0)
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Figura 3. Mecanismos simplificados propuestos para el acoplamiento
cruzado asimétrico de electréfilos que forma enlaces Clsp?)-Clsp).
FC = fotocatalizador y ER = eliminacién reductora.

paradigmas cldsicos de acoplamiento cruzado; sin embargo,
esta misma caracteristica da lugar a la competicién entre distin-
tas vias mecanisticas.

En las reacciones de acoplamiento C(sp?)-heterodtomo y
el acoplamiento cruzado electréfilo C(sp?)-Csp?), resulta evi-
dente que no existe un Unico marco mecanistico universalmen-
te aplicable. En su lugar, la via operativa es muy sensible a
cambios sutiles en los pardmetros de reaccién, incluyendo la
identidad del ligando, la fuerza del reductor y la estructura del
sustrato, factores que pueden favorecer que el sistema prefiera
distintos estados de oxidacién.

La importancia de entender esta divergencia mecanistica
no es simplemente una curiosidad sino que tiene consecuencias
directas sobre el rendimiento catalitico. Resolver estas cuestio-
nes requerird una combinacién de enfoques experimentales y
computacionales capaces de capturar intermedios transitorios
bajo condiciones cataliticas. En Gltima instancia, el estableci-
miento de relaciones claras entre la estructura y el mecanismo
serd clave para avanzar la catdlisis de niquel desde un desarro-
llo empirico hacia un disefio racional y predictivo.
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Presentacion de s articulo

Los materiales pseudocapacitivos combinan las propieda-
des eléctricas de las baterias y de los capacitores. Nuestra
intencién es compartir una guia para ayudar al estudiantado
a caracterizar y reportar materiales pseudocapacitivos.
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Introduccion

RESUMEN:

Los materiales pseudocapacitivos son de gran interés académico e industrial porque fienen el potencial de
combinar la alta densidad de energia de las baterias con la alta densidad de potencia de los capacitores. La
pseudocapacitancia puede caracterizarse mediante voltametria ciclica, espectroscopia de impedancia electro-
quimica y carga-descarga galvanostética, utilizando celdas de fres electrodos, técnicas que ademds proporcio-
nan informacién sobre la conduccién iénica y electrdnica. En esta contribucién discutimos un estudio de caso
que utiliza estas técnicas basicas para caracterizar CPEK, el polielectrolito conjugado autodopado arquetipico.
CPEK posee un esqueleto TT-conjugado y cadenas iénicas que favorecen su solubilidad en medios acuosos. Esta
arquitectura molecular dnica favorece la formacién de polarones positivos (autodopados), fundamentales para
el comportamiento pseudocapacitivo de este material.

ABSTRACT:

Pseudocapacitive materials have aftracted considerable academic and industrial interest because they have the
potential to combine the high energy density of batteries with the high power density of capacitors. Pseudo-
capacitance can be characterized using cyclic voltammetry, electrochemical impedance spectroscopy, and
galvanostatic charge-discharge measurements in a three-electrode configuration, techniques that also provide
valuable insight into ionic and electronic transport. In this contribution, we present a case study demonstrating
the application of these fundamental electrochemical techniques to characterize CPEK, an archetypal self-doped
conjugated polyelectrolyte with pseudocapacitive characteristics. CPEK possesses a T-conjugated backbone
and pendant ionic side chains that impart water solubility. This unique molecular architecture promotes the for-
mation of positive polarons (selFdoped), which are essential for the pseudocapacitive behavior of the material

asocian a la superficie del electrodo.l"4 Como consecuencia,
los EDLC presentan altas densidades de potencia debido a

Los métodos tradicionales de almacenamiento de energia se
basan en mecanismos de almacenamiento de carga, tanto fo-
radaicos como no faradaicos.!"¥ Los procesos faradaicos se
caracterizan por depender de reacciones de transferencia de
electrones (oxidacién-reduccién) y de cambios en el estado
de oxidacién del material. Los mecanismos faradaicos son ca-
racteristicos de las baterias y presentan intrinsecamente alta
densidad de energia (capacidad para almacenar y proveer
cargas durante largo tiempo), pero una baja densidad de po-
tencia (capacidad para cargarse y descargarse rdpidamente).
Bl Por otro lado, los mecanismos no faradaicos almacenan car-
ga mediante procesos de asociacién iénica superficiales. Este
comportamiento es caracteristico de los capacitores eléctricos
de doble capa (EDLC, por sus siglas en inglés), en los que
la carga se almacena electrostdticamente en la interfaz elec-
trodo/electrolito mediante la formacién de una doble capa
eléctrica, en la que los iones del electrolito se adsorben o se

sus procesos de carga y descarga répidos, aunque poseen
densidades de energia relativamente baijas.

los materiales pseudocapacitivos almacenan  ener-
gia mediante reacciones faradaicas iniciales y reversibles
que tienen lugar en su superficie cuando se emplean como
electrodo. Estas reacciones van acompaiiadas de la inser-
cién o extraccién de contraiones del electrolito, que com-
pensan los cambios en el estado de oxidacién del material
y mantienen la “electroneutralidad”, lo que potencialmente
permite alcanzar altas densidades de energia y una alta
capacidad de carga y descarga rdpida en un mismo mate-
rial.*¢ Por ende, los materiales pseudocapacitivos son de
gran interés académico e industrial porque tienen el poten-
cial de combinar la alta densidad de energia de las bate-
rias con la alta densidad de potencia de los capacitores.*”]
Ademds, la pseudocapacitancia genera un estado dopado
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con transporte mixto idnico-electrénico, responsable de apli-
caciones como la generacién de biocorriente, la transduccién
idnica-electrénica, el transporte de huecos y el almacena-
miento de energia. En CPEs autodopados como el CPE-K, este
comportamiento se atribuye a la formacién y estabilizacién
de polarones y a una red intermolecular electroquimicamente
activa que se extiende desde el colector de corriente, lo cual
facilita el transporte simultdneo de iones y cargas electrénicas
a través del material.

En este articulo se presentan y discuten las técnicas electro-
quimicas bésicas empleadas para la caracterizacién de ma-
teriales pseudocapacitivos: voltametria ciclica, espectroscopia
de impedancia electroquimica y carga-descarga galvanostd-
tica. Esta contribucién diddctica estd dirigida principalmente
a estudiantes de quimica de nivel subgraduado avanzado y
primeros afios de posgrado con conocimientos bésicos de
quimica general, reacciones de oxidacién-reduccién, poten-
cial, corriente y ley de Ohm. A partir de estos conceptos, se
introducen herramientas electroquimicas para relacionar las
respuestas experimentales con los mecanismos de almacena-
miento y transporte de carga en materiales pseudocapaciti-
vos. Como modelo de material pseudocapacitivo, utilizaremos
CPEK en este estudio diddctico, el polielectrolito conjugado
autodopado arquetipico (Figura 1A).B151 CPEK se caracteriza
por presentar un esqueleto T-conjugado y cadenas iénicas, lo
que favorece su solubilidad en medios acuosos. Esta arquitec-
tura molecular favorece la formacién de polarones positivos
(autodopado) cuando se carga (Figura 1A-B), fundamentales
para obtener el comportamiento pseudocapacitivo de este
material.

A B

4
—CPE-K

N

Densidad de Corriente (mA/cmz)
II:) o

IS

—
Direccion de escaneo 60 mV/s

04 -02 00 02 04 086
n Potencial (V) vs Ag/AgCI

Figura 1. (A) Estructura quimica de CPEK en estado cargado y
descargado, que muesira la formacién del polarén. (B) Voliametria
ciclica de CPEK a una velocidad de barrido de 60 mV/s.

Para preparar el electrodo de trabajo, se disolvié CPEK
en agua a una concentracién de 5 mg/mL. De esta solucién,
se depositaron 10 pL de la dispersién sobre un electrodo de
carbono vitreo de 3 mm de didmetro y se dejé secar al aire
libre durante toda la noche para obtener una capa delga-
da y homogénea (Figura 2A). Como electrodo de referencia
se utilizé un electrodo de Ag/AgCl en (KCI 3.5 M), mientras
que el contraelectrodo consistié en una placa cuadrada de
platino con un drea de 100 mm2. El electrolito empleado fue
una disolucién de NaCl 2 M, cuya concentracién, segin la
literatura, maximiza las propiedades pseudocapacitivas de
CPE-K."l Cabe resaltar que estas caracterizaciones se reali-
zan en celdas de tres electrodos - trabajo (ET), referencia (Ref)
y contraelectrodo (CE) - (Figura 2), lo que permite controlar
con precisién el potencial aplicado al material y determinar
propiedades como el potencial redox, la resistencia de trans-
ferencia de carga y la capacitancia.

Figura 2. (A] Electrodo de trabajo (ET) de carbono con CPEK deposi-
tado. (B) Esquema del sistema de 3 electrodos: electrodo de trabajo
[ET), electrodo de referencia (Ref] y contraelectrodo (CEJ.

Voltametria ciclica
La voltametria ciclica es una técnica electroquimica en la que se
aplica un cambio de potencial (voltaje] en funcidn del tiempo
(barrido ciclico) para oxidar y/o reducir un material, y se mide
la corriente en respuesta a dicho potencial.¥ Es importante
destacar que es posible modificar la escala de tiempo del ex-
perimento mediante la velocidad de barrido. Dependiendo del
mecanismo de almacenamiento de carga, se obtienen diferentes
respuestas voltamétricas. En la Figura 1B se muestra la respues-
ta electroquimica mediante voltametria ciclica de CPEK a una
velocidad de barrido de 60 mV/s, junto con sus estructuras mo-
leculares en estado neutro y en estado dopado (Figura 1A). Se
observa un pico consistente con un proceso faradaico a 0.1 'V,
correspondiente a la oxidacién y la formacién del polarén en
CPEK. La respuesta farddica va seguida de una respuesta ané-
dica de corriente constante, caracteristica de los capacitores e
independiente del potencial aplicado, que presenta una forma
cuasirrectangular. La misma corresponde a la asociacién de los
iones Cl del electrolito con el polarén positivo de CPEXK, lo que
contribuye fanto a la formacién de la doble capa eléctrica como
al comportamiento pseudocapacitivo del material.!”! La obser-
vacién de ambos procesos, faradaicos (0.1 V) y no faradaicos
(respuesta rectangular), en CPE-K demuestra su capacidad pseu-
docapacitiva y constituye una sefial arquetipica de materiales
pseudocapacitivos. Para mds detalles sobre estos procesos elec-
troquimicos con cambios fisicos en el material, se recomienda
consultar los trabajos de Mathis et al. y de Fleischmann et al 14
Obtener la respuesta electroquimica en funcién de diferen-
tes velocidades de barrido es un pardmetro importante al ana-
lizar la voltametria ciclica. La velocidad de barrido determina
la escala temporal del barrido ciclico. Es posible modificar la
escala temporal del experimento ajustando la velocidad de ba-
rrido. En términos cualitativos, la dependencia de la corriente
electroquimica con la velocidad de barrido puede describirse
mediante la Ecuacién 1:519]

<> , < VP Ecuacion 1.

en donde <I> es el pico de corriente faradaica y v es la
velocidad de barrido. La pendiente de la regresién lineal en
la gréfica log-log corresponde a b. Un valor de b cercano a 1
indica que el material estd dominado por pseudocapacitancia
controlada en la interfaz material-electrolito, lo cual es ideal
para este tipo de materiales.*'%1" En cambio, valores de b cer-
canos a 0.5 indican un almacenamiento de carga limitado por
difusién. Los procesos limitados por difusién indican que los
iones en la disolucién electrolitica tienen dificultad para acce-
der a los sitios electroactivos del material pseudocapacitivo.l'®l
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Es importante destacar que la respuesta pseudocapacitiva de
CPEK se mantiene simétrica a medida que aumenta la veloci-
dad de barrido (Figura 3A). Se puede transformar la informa-
cién de la Figura 3A usando la Ecuacién 1, lo que revela que
CPEK tiene un valor de b de 0.97 (Figura 3B), lo cual evidencia
su alto comportamiento pseudocapacitivo. En el confexto de
CPEK, un valor de b de 0.97 indica que la respuesta estd pre-
dominantemente controlada por procesos superficiales/pseudo-
capacitivos y presenta una dependencia minima de procesos i-
mitados por difusion a las velocidades de barrido utilizadas.*

o6
£ [—20mvis 26 = CPE-K (valor)
3 4]—domvs — Ajusto Lineal
£ — 80 mV/s
= 80 mV/s 24
@2 ¥
£ 20— 100mvis I~
2 v Equation y=a+b'x
50 =22 Intercept 0.64385£0
?, S Slope 0.96639 0.
22 Residual Sumof ~ 0.00231
3 20 Pearson's r 0.88596
24 R-Square (COD)  0.99194
5 Adj. R-Square  0.98926
S-6 8

g &
04 02 00 02 04 06 12 16 20 24 28 32 36
Potencial (V) vs Ag/AgCl Log (velocidad de barrio)

Figura 3. (A) Voltametria ciclica de CPEK a velocidades de barrido
de 20, 40, 60, 80y 100 mV/s. [B] Gréfica de log [corriente
faradaical versus log (velocidad de barrido) para determinar el valor
de b a partir de la Ecuacion 1.

En términos cualitativos, el método de Dunn aplicado a vol-
tametrias ciclicas obtenidas a diferentes velocidades de barrido
permite separar la contribucién capacitiva, o controlada por
superficie, de la contribucién controlada por difusién, definida
en la Ecuacién 2:

iV = k1V+ szl/2 Ecuacion 2.
en donde K,V representa la corriente controlada por superfi-
cie'y k,v"?la corriente controlada por difusién. Al medir la volta-
metria ciclica a diferentes velocidades de barrido y graficar <>/
V"2 vs. vpara cada potencial, se obtienen k, y k,, permitiendo
cuantificar y separar ambas contribuciones de la corriente total.
En la Figura 4 se muestra la aplicacién del método de Dunn,
donde, a una velocidad de barrido de 100 mV/s, se obtiene
una contribucién difusiva del 20 % y una superficial del 80 %.
Esta distribucidn corresponde Unicamente a esta velocidad de
barrido, ya que las contribuciones relativas de los procesos su-
perficiales y difusivos dependen de la velocidad de barrido.

i Contribucién Diffusiva (20%)
Il Contribucién Superficial (80%)

[}

w

<

]
[45)

—(
Direccion de escaneo 100 mV -1
06 04 -02 00 02 04 08

Potencial (V) vs Ag/AgCI

Densidad de Corriente (mA/cm?)

)

Figura 4. Contribucién difusiva v superficial durante la carga de
CPEK @ una velocidad de barrido de 100 mV/s.
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Espectroscopia de impedancia electroquimica (EIE): transporte
de cargas e iones
La espectroscopia de impedancia electroquimica (EIE) es una
técnica que mide la impedancia de un sistema electroqui-
mico en funcién de la frecuencia mediante la aplicacién de
pequefias perturbaciones sinusoidales, segin la ley de Ohm.
La impedancia describe la oposicién del sistema al flujo de
corriente alterna y se expresa como una cantidad compleja
en la Ecuacién 3:

Z=7"+|" Ecuacion 3.

donde Z' y Z" corresponden a las componentes real e
imaginaria de la impedancia, respectivamente. En una EIE
potenciostdtica se aplica una perturbacién de potencial y se
mide la respuesta de corriente, mientras que en una EIE galva-
nostdtica se aplica una perturbacién de corriente y se registra
la respuesta de potencial. La relacién entre ambas sefiales
permite deferminar la resistencia del sistema y separar las con-
tribuciones resistivas provenientes de procesos asociados al
transporte de carga e iones.[10121320]

Para la EIE, una de las representaciones mds utilizadas
es el diagrama de Nyquist (Figura 5A-B), en el que la parte
imaginaria de la impedancia (-Z") se representa en funcién
de la parte real (Z'). Esta representacién permite distinguir los
diferentes procesos electroquimicos segin la frecuencia: a al-
tas frecuencias predominan la resistencia de la disolucién y
la transferencia de carga en la interfaz electrodo/electrolito,
mientras que a bajas frecuencias predominan los procesos de
difusién iénica y el almacenamiento de carga pseudocapaci-
ﬁvo‘[9»12,15,2]]

En términos cualitativos, a altas frecuencias se observa un
semicirculo asociado con la resistencia de transferencia de
carga (R,). A frecuencias intermedias-bajas se observa una
regién aproximadamente lineal con un dngulo cercano a 45°,
asociada al transporte difusivo de iones. A frecuencias adn
menores, la respuesta se verticaliza y se desvia del compor-
tamiento de Warburg semiinfinito, lo que refleja el cardcter
pseudocapacitivo ideal y creciente de la pelicula. La Figura
5A muestra los diagramas de Nyquist de CPE-K obtenidos en-
tre 0.2 y 0.6 V vs Ag/AgCl, donde se observa una reduccién
de R, concomitante con una respuesta de Warburg seguida
de una verticalizacién en la regién de bajas frecuencias, lo
que indica un incremento en el cardcter capacitivo de CPE-K
(Figura 5A-B) a voltajes cercanos a 0.6 V15222 Dado que la
respuesta de impedancia depende del estado de oxidacién
del material, se recomienda realizar las mediciones a un po-
tencial en el que el material pseudocapacitivo esté dopado.

Para obtener informacién cuantitativa del diagrama de
Nyquist, los espectros, adquiridos en un intervalo de frecuen-
cias de 100 mHz a 1 MHz, se ajustaron mediante un circuito
equivalente de Randles modificado para describir el compor-
tamiento electroquimico del material, segin la Ecuacién 4:11131

R+ (Q,/Re) + W+ Q Ecuacion 4.

GEOM

En este circuito, Ry = R, y representa la resistencia del elec-
trolito, @, = @,y representa el comportamiento no ideal de
la doble capa eléctrica asociada a la capacitancia, R, = R,y
representa la resistencia de transferencia de carga, W= W,y
representa la impedancia de Warburg asociada a la difusién
de iones y Qi = Q, y representa la pseudocapacitancia
del material. Los elementos Q. y Q;,, s¢ emplean para des-
cribir la respuesta capacitiva no ideal originada por la hete-
rogeneidad estructural y electroquimica de las peliculas del-
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gadas de CPE-K.['#2I Debemos resaltar que el elemento W, se
utiliza Gnicamente como parte del ajuste global del espectroy
que su valor no se emplea para cuantificar la difusién iénica.
Usando este modelo, la R de CPE-K disminuye de 9.038 Q a
5.453 Q cuando el potencial usado para la caracterizacién
EIE aumenta de 0.2 V a 0.6 V (Tabla 1).
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Figura 5. [A) Diagramas de Nyquist de CPEK entre 0.2 y 0.6 V vs Ag/
AgCl. (B) Diagrama de Nyauist de CPEK a 0.3 V versus Ag/AgCl y
el circuito equivalente ufilizado para el ajuste, ampliado para mostrar el
comportamiento de fipo semicircular en la regién de dltas frecuencias
asociado a la resistencia de transferencia de carga. (C) Andlisis de
Warburg de los datos de EIE enfre 0.2 y 0.6 V vs Ag/AgCl para
determinar o, a partir de la region aproximadamente lineal de 45°.

Tabla 1. Valores de Ry o,, de CPEX para cada potencial investiga-
do mediante EIE.

0.2V 9.038 34.25
0.3V 7.170 15.91
0.4V 6.302 12.20
0.5V 5.689 11.59
0.6V 5.453 11.58

De forma independiente del ajuste del circuito equivalente,
el factor de Warburg (o,,) se deferminé directamente a partir
de los datos experimentales. Para ello, se selecciond Gnicamen-
te la regién del diagrama de Nyquist con un comportamiento
aproximadamente de tipo Warburg (Figura 5B}, caracterizada
por una pendiente cercana a 45°. La regién de baja frecuencia
con pendiente > 45° debe excluirse de este andlisis, ya que se
desvia del comportamiento de difusién semiinfinita. Los datos
seleccionados se representaron como la parte real de la impe-
dancia (Z') en funcién de w2, segin la Ecuacién 5:113)

Z'=R;+ R, +0,0” Ecuacion 5.

donde R, = R, y representa la resistencia de la disolucién,
R.. = R,y representa la resistencia de transferencia de carga, o
es la frecuencia angular en la regién Warburg (especifica para
valores con pendiente de 45°) y o, es el factor de Warburg
(ver Figura 5C).0MSIEs importante sefialar que el valor o, se
calcula manualmente a partir de la Ecuacién 5, y no es un valor
extraido del circuito en la Ecuacién 4. Esto se debe a que el cir-
cuito se model6 con un componente Warburg semiinfinito, y no
uno finito. Un valor bajo de o, indica una menor impedancia
asociada al transporte difusivo de iones y es consistente con un
transporte iénico mds favorable.%13151823 Mediante este andli-
sis, a,, disminuye de 34.25 Q"2 a 11.58 (52 al aumentar
el potencial de caracterizacién EIE de 0.2 V a 0.6 V (Tabla 1).

Ciclo de carga y descarga galvanostdtica

La carga-descarga galvanostdtica (CDG) es la técnica de re-
ferencia para evaluar el desempefio de materiales pseudo-
capacitivos, ya que permite determinar la capacitancia, la
capacidad operativa a diferentes densidades de corriente,
la eficiencia coulémbica y la estabilidad durante el ciclado.
En esta técnica, el material se carga y descarga aplicando
una corriente constante, mientras se registra la variacién del
potencial en funcién del tiempo. La ventana de potencial utili-
zada para las mediciones de CDG se determina previamente
mediante voltametria ciclica, de modo que el material opere
en la regién en la que presenta un comportamiento pseudo
capacitivo estable.

En el caso de CPEK, la voltametria ciclica mostré que esta
ventana se encuentra entre 0.2 y 0.6 V vs Ag/AgCl (Figuras
1B y 3A); por lo tanto, es prudente realizar las mediciones de
CDG dentro de este intervalo de potencial. Las Figuras 6A
y 6B muestran los perfiles de carga y descarga obtenidos a
diferentes corrientes especificas. Al incrementar la corriente
especifica, definida como la corriente aplicada normalizada
por la masa del material electroactivo (A.g), el tiempo de un
ciclo completo disminuyé de aproximadamente 45 s 0.8 s al
aumentar la corriente de 1 a 50 Ag’, sin deteriorar de mane-
ra significativa el perfil galvanostético (Figura 6), lo que refleja
la propensién de CPE-K para operar a altas velocidades de
carga y descarga.

https://doi.org/10.62534 /1seq.aq.2144

231

anola de Quimica

R S E Q © 2026 Real Sociedad Espaiiola de Quimica

o
R



R S E Q_ © 2026 Real Sociedad Espariola de Quimica

Real Sociedad Espariola de Quimica

Técnicas electroguimicas basicas para la caracterizacion de materiales pseudocapacitivos: estudio de caso en GPE-K

An. Quim. RSEQ, 2026, 122 (3), 221-234

A B
o 06 —1Ag | |—50Ag ,] IRep
=2 —10Alg A
<
=9 —50Alg
< /
7 ¥
o /
SOA v
© b \
2
B
= \
ag2d ¥ { l#‘l

0 10 20 30 40
Tiempo (s)

50 0.0 0.2 04 0.6 0.8
Tiempo (s)

Figura 6. [A) Perfiles galvanostéticos de cargadescarga de CPEK a
diferentes corrientes. (B] Perfil galvanostdtico de carga-descarga a 50
A/g que ilustra las contribuciones de las variables de la Ecuacion 6.

Los perfiles de CDG observados en la Figura 6A-B, gene-
ralmente se transforman y analizan mediante la capacitancia
especifica (C), que se mide en farads por gramo del material
(Fg) y se calcula a partir de la curva de descarga utilizando la
Ecuacién 6:1101419

14t

Csz_

mav Ecuacion 6.

donde | es la corriente aplicada, At es el tiempo de des-
carga, m es la masa del material electroactivo y AV es la ven-
tana de potencial, corregida por la caida éhmica (IRDROP -
ver Figura 6B a 50 A.g-1). La caida dhmica se debe principal-
mente a la resistencia del electrolito, aunque también puede
incluir las resistencias del electrodo y de contacto. Una caida
Shmica mayor implica mayores pérdidas resistivas y un voltaje
efectivo menor durante la descarga. Dado que estd normali-
zado por la masa del material, constituye la métrica mds uti-
lizada para comparar el desempefio de diferentes materiales
pseudocapacitivos.

La Figura 7A muestra que la capacitancia especifica de
CPEK disminuye de aproximadamente 80 a 60 Fg' al au-
mentar la corriente especifica de 1 a 50 Ag”, lo que indica
que el material conserva cerca del 75 % de su capacitancia
incluso a altas tasas de carga y descarga. Otra forma comin
de reportar el desempefio es mediante la capacitancia areal
(C, - mF-cm?), obtenida al normalizar la capacitancia por el
drea del electrodo y representarla en funcién de la densidad
de corriente (mA-cm?). Como se muestra en la Figura 7B, la
C, presenta una tendencia similar a la de Cs, disminuyendo
de 57 a 42 mF-cm? al aumentar la densidad de corriente de
0.71 a 35 mA-cm?.

Ademds de conservar la pseudocapacitancia a corrientes
especificas y densidades de corriente elevadas, un material
pseudocapacitivo debe mantener su desempefio durante ci-
clos repetidos de carga y descarga para garantizar su via-
bilidad en aplicaciones précticas.*4 Por ello, la retencién de
la capacitancia y la estabilidad ciclica constituyen dos de
las principales figuras de mérito en la evaluacién de estos
materiales. En el caso de CPEK, después de 100,000 ciclos
de carga y descarga a una corriente especifica de 20 Ag’,
el material retiene el 88.7 % de su capacitancia inicial (Fi-
gura 7C), lo que evidencia una excelente estabilidad electro-
quimica y una degradacién minima incluso tras un ciclado
prolongado. Este valor se encuentra entre los mds altos repor-
tados para materiales pseudocapacitivos, particularmente en
sistemas completamente orgdnicos.*151%2224 En conjunto con
los resultados de voltametria ciclica y espectroscopia de im-
pedancia electroquimica, las mediciones de CDG confirman
que el almacenamiento de carga en CPEK estd dominado
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Figura 7. (A) Capacitancia especifica en funcién de la corriente espe-
cffica. (B Capacitancia areal en funcién de la densidad de corriente.
(C) Retencién de la capacitancia de CPEK durante 100,000 ciclos de

cargadescarga a una corriente especifica de 20 A g'.

por procesos pseudocapacitivos répidos, favorecidos por una
transferencia de carga eficiente, un transporte iénico eficaz
y una elevada reversibilidad de los procesos de reduccién y
oxidacién. Estas caracteristicas convierten a CPE-K en un
material pseudocapacitivo altamente eficiente y estable para
aplicaciones de almacenamiento electroquimico de energia.

Conclusiones

En este trabajo se presentaron tres de las técnicas electroqui-
micas mds utilizadas para la caracterizacién de materiales
pseudocapacitivos: la voltametria ciclica, la espectroscopia
de impedancia electroquimica y la carga-descarga galvanos-
tatica, empleando CPE-K como estudio de caso. La voltametria
ciclica permitié identificar la respuesta pseudocapacitiva del
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material y evaluar la cinética del almacenamiento de cargg;
la espectroscopia de impedancia electroquimica proporciond
informacién sobre la transferencia de carga y el transporte
i6nico; y la carga-descarga galvanostdtica permitié cuanti-
ficar la capacitancia, el desempefio a altas densidades de
corriente y la estabilidad durante el ciclado. Al replicar estos
experimentos y estudiar los conceptos presentados, se espera
que los estudiantes y la comunidad cientifica puedan adqui-
rir, analizar e interprefar datos electroquimicos bdsicos, dis-
tinguir entre procesos faradaicos, capacitivos y limitados por
difusién, y relacionar estas respuestas con los mecanismos de
almacenamiento y transporte de carga en el material. En con-
junto, estas técnicas ofrecen una caracterizacién integral del
comportamiento pseudocapacitivo y proporcionan una base
experimental y conceptual para el estudio de materiales de
almacenamiento electroquimico de energia. A medida que
los materiales pseudocapacitivos expanden sus aplicaciones,
desde supercapacitores hasta dispositivos emergentes como
los transistores electroquimicos orgdnicos, el dominio de es-
tas técnicas permitird establecer relaciones entre estructura
molecular, transporte de carga y desempefio electroquimico,
facilitando el estudio y desarrollo de materiales orgdnicos de
nueva generacion.
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En el primer volumen de la revista de este afio 2026, pudimos
leer sobre una méds que interesante mesa redonda sobre la
transferencia de conocimiento del laboratorio al mercado en
la quimica espafiola. Impulsados por dichas ideas, y con el
fin de acercar la industria quimica a los lectores de Anales
de Quimica, comenzamos con este articulo una serie en la
que entrevistaremos a representantes de empresas quimicas
de diferentes sectores. Para empezar, hemos contado con la
colaboracién de Andrés A. Trabanco, director Senior en John-
son & Johnson Innovative Medicine, quien nos va a presentar
las actividades de su empresa.

Muchas gracias por aceptar la invitacién de
Anales de Quimica para presentar su empresa a
nuestros lectores. 3Podria empezar por una breve
presentacién de su persona y su trayectoria?

Soy doctor en Quimica Orgédnica por la Universidad de
Oviedo, donde tuve la inmensa fortuna de formarme con los
profesores José Barluenga y Josefa Flérez. Ellos despertaron
en mi una curiosidad cientifica que ha acompafado toda mi
carrera y una forma de entender la investigacién como una
mezcla de rigor, creatividad y pasién por descubrir. Esa for-
ma de vivir la quimica —con exigencia, curiosidad y entusias-
mo— sigue estando muy presente en mi manera de trabajar.

Actualmente soy Senior director en Johnson & Johnson
Innovative Medicine, donde lidero a nivel global el grupo de
Screening Triage & Early Chemistry (ST&EC) desde el centro
de investigacién de Toledo. El trabajo de mi grupo se sitda
en las fases iniciales de la 1+D farmacéutica: ese momento
en el que una hipétesis cientifica empieza a convertirse en
una oportunidad real de descubrimiento. Para mi, una de
las partes mds estimulantes de este trabajo es precisamente
acompaiiar a los proyectos en ese momento inicial, cuando
todavia hay muchas incertidumbres, pero también potencial.

A lo largo de mis 26 afios en la compaiia he tenido la
oportunidad de trabaijar en distintas areas de esta etapa tem-
prana de la investigacién: desde el liderazgo de proyectos de
quimica médica y grupos dedicados a tecnologias de sintesis

en paralelo, hasta la gestién de colaboraciones externas y el
impulso de nuevas plataformas quimicas. En esencia, mi labor
consiste en conectar quimica, biologia y tecnologia para ayu-
dar a que los proyectos avancen desde sus primeros pasos
hacia etapas de mayor madurez, siempre con la ambicién de
generar nuevas oportunidades terapéuticas. Si miro atrds, lo
que mds valoro es haber podido trabajar siempre cerca de
la ciencia, de los equipos humanos y de los proyectos en sus
momentos mds decisivos.

Johnson & Johnson es una gran compariia
multinacional. 3Podria indicarnos cudl es la
actividad principal de la empresa?

Johnson & Johnson es una compafia global dedicada al
cuidado de la salud, centrada en desarrollar soluciones que
mejoren la vida de las personas. En este contexto, Johnson &
Johnson Innovative Medicine constituye el drea farmacéutica
de la compafia, orientada al descubrimiento, el desarrollo y
la puesta a disposicién de los pacientes de nuevos medica-
mentos. Nuestra actividad se basa en la innovacién cientifica
y en la bisqueda de terapias para enfermedades con nece-
sidades médicas no cubiertas, integrando distintas discipli-
nas para transformar el conocimiento cientifico en posibles
tratamientos.

En Espafia, esa actividad se canaliza principalmente a
través de Janssen-Cilag, S.A., con presencia en Madrid y
Toledo. El centro de investigacién de Toledo ocupa un lu-
gar especialmente relevante dentro de la red global de 1+D
farmacéutica de la compaiiia: desde su creacién en 1985,
se ha consolidado como un centro de referencia en quimica
médica y en las primeras fases del descubrimiento de nuevos
medicamentos. Desde Toledo lideramos la quimica médica en
proyectos internacionales, definiendo la estrategia de disefio
molecular y coordinando el ciclo de disefio, sintesis, ensayo,
andlisis y optimizacién de pequefias moléculas. Creo que ahi
estd precisamente el valor diferencial de Toledo: no somos
solo un centro que ejecuta quimica, sino un equipo que lide-
ra y ayuda a definir la direccién cientifica de los proyectos.
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Nuestro objetivo es que los mejores conceptos cientificos pue-
dan convertirse en compuestos con el perfil adecuado para
avanzar hacia fases clinicas y, en Gltima instancia, en nuevas
opciones ferapéuticas.

Dado que ha mencionado la quimica, zqué
papel juega la quimica en su actividad?

La quimica juega un papel absolutamente central. En el centro
de investigacién de Toledo, un equipo de mds de 40 inves-
tigadores trabaja en las primeras etapas de la investigacién
farmacéutica. Como quimicos médicos y computacionales,
apoyados por métodos avanzados de disefio molecular e
inteligencia artificial, disefiamos y sintetizamos moléculas
que después se evalian en modelos biolégicos cada vez mds
complejos. Buscamos identificar compuestos con el perfil ne-
cesario para progresar hacia fases clinicas. Es un proceso
iterativo: cada experimento nos ensefia algo nuevo y nos ayu-
da a entender mejor cémo debe ser una molécula para ser
eficaz, selectiva y segura. La quimica médica tiene algo muy
especial: exige precisidn, pero también imaginacién.

Esta combinacion de
experiencia, innovacion
tecnologica y colaboracion
internacional es lo que nos permite
llevar una hipotesis bioldgica hasta
moléculas optimizadas con potencial
terapéutico.

Lo més interesante es que en Toledo la quimica no se
entiende como una disciplina aislada, sino como un punto de
encuentro entre disefio molecular, modelos biolégicos y and-
lisis de datos. A lo largo de estos afios, el centro ha evolucio-
nado hasta convertirse en un referente dentro de la red global
de Johnson & Johnson, incorporando tecnologias avanzadas
como quimica en flujo, fotoquimica, electroquimica, automati-
zacién, sintesis en paralelo y purificacién de alto rendimiento.
Ademds, el grupo continda evolucionando con las Gltimas in-
novaciones en quimica médica, incluyendo nuevas modalida-
des més alld de las moléculas pequeias tradicionales, como
péptidos, PROTACs y RIPTACs. Esta combinacién de expe-
riencia, innovacién tecnoldgica y colaboracién internacional
es lo que nos permite llevar una hipétesis bioldgica hasta
moléculas optimizadas con potencial terapéutico.

Por lo tanto, tanto la Investigacién como el
Desarrollo de productos tienen cabida en su
empresa.

La 1+D es uno de los pilares fundamentales de Johnson & John-
son y una expresién directa de nuestro compromiso con los
pacientes. Innovar no significa solo descubrir nuevas molécu-
las o desarrollar nuevas tecnologias, sino intentar responder
a necesidades médicas ain no resueltas y ofrecer mejores
opciones a quienes conviven con enfermedades graves. Esa
apuesta se refleja también en la magnitud de la inversién:
en 2025, Johnson & Johnson destiné alrededor de 14.700
millones de délares a I+D, una cifra que muestra hasta qué

www.analesdequimica.es

Desde el centro de Toledo lideramos
la quimica médica en las fases
iniciales de proyectos globales,
especialmente en neurociencias,
oncologfa e inmunologfa.

punto la innovacién forma parte esencial de nuestra estrate-
gia. Pero, mds alld de los ndmeros, la +D estd directamente
conectada con nuestro credo corporativo: nuestra primera
responsabilidad es con los pacientes, los profesionales sani-
tarios y todas las personas que utilizan nuestros productos y
servicios. Por eso investigamos, colaboramos e invertimos a
largo plazo: para que la ciencia pueda traducirse en solucio-
nes con un impacto real.

sPodria comentarnos, mds concretamente, en
qué lineas de innovacién estdn trabajando
actualmente?

Actualmente, las lineas de investigacién de Johnson & John-
son Innovative Medicine se concentran en algunas de las
dreas de mayor necesidad médica, como oncologia, inmuno-
logia, neurociencia, enfermedades cardiopulmonares y oftal-
mologia especializada. En todas ellas buscamos desarrollar
tratamientos con capacidad de cambiar de forma significa-
tiva el curso de enfermedades graves, combinando distintas
aproximaciones cientificas: desde moléculas pequefias y
anticuerpos hasta terapias celulares, edicién genética, ARN
interferente, nuevas formas de administracién de farmacos y
el uso de datos e inteligencia artificial para acelerar el des-
cubrimiento.

Y en esas investigaciones gcolaboran con
universidades o centros de investigacién@

Si, la colaboracién con universidades y centros de investiga-
cién es una parte esencial de la historia del centro de Toledo.
Siempre hemos tenido claro que la innovacién no ocurre solo
dentro de nuestras paredes: muchas de las ideas mds transfor-
madoras nacen en la universidad, en grupos capaces de abor-
dar nuevas preguntas con libertad y profundidad cientifica.
A lo largo de los afios, hemos trabajado con algunos de los
quimicos académicos més influyentes del mundo —como Da-
vid MacMillan, John Hartwig, Véronique Gouverneur, Timothy
Noél, Rubén Martin, Paolo Melchiorre o Daniele Leonori, entre
ofros— y esas colaboraciones han dado lugar a més de 100
publicaciones cientificas. Personalmente, siempre he disfruto-
do mucho de esa inferaccién con la academia, porque obliga

muchas de las ideas mas
transformadoras nacen en [a
universidad, en grupos capaces
de abordar nuevas preguntas
con libertad y profundidad
cientifica.
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a mirar los problemas desde dngulos distintos y mantiene viva
la curiosidad cientifica. Para nosotros, colaborar con la aco-
demia significa acceder antes a ciencia emergente, incorpo-
rar nuevas formas de trabajar y, al mismo tiempo, acercarnos
al talento joven que liderard la investigacién del futuro. Es una
manera de mantener el centro conectado con la frontera de la
ciencia y de asegurar que nuestras ideas se nutren también de
lo que sucede fuera de la compaiiia.

Hablando de ese talento joven 3qué perfiles
profesionales emplea la empresa?

En el centro de investigacién de Toledo buscamos perfiles cien-
tificos altamente especializados, principalmente licenciados y
doctores en quimica orgénica, quimica médica o quimica far-
macéutica, con una sélida formacién experimental y, en muchos
casos, experiencia postdoctoral internacional. Es importante
que sean personas capaces de disefiar y sintetizar moléculas
complejas, resolver problemas quimicos dificiles y trabajar en
equipos multidisciplinares junto a biélogos, farmacélogos, cien-
tificos de datos y expertos en desarrollo de férmacos. La expe-
riencia del propio equipo refleja ese perfil: alrededor del 70 %
de los empleados del centro de Toledo son doctores en quimica
o farmacia y cerca del 40 % cuenta con experiencia postdocto-
ral en centros infernacionales de referencia, lo que contribuye a
una cultura cientifica muy sélida y diversa.

Al mismo tiempo, el perfil que necesitamos estd evolucio-
nando con la propia transformacién de la 1+D farmacéutica.
Ademds de excelentes quimicos médicos y sintéticos, cada
vez valoramos mds la experiencia en quimica computacio-
nal, inteligencia artificial aplicada al disefio molecular, au-
tomatizacién de procesos de laboratorio, quimica de alto
rendimiento, andlisis y purificacién avanzados, quimica en
flujo y nuevas modalidades como péptidos o degradadores
de proteinas. En mi experiencia, los mejores cientificos son
aquellos que mantienen la curiosidad, la humildad intelectual
y la capacidad de aprender de los demds. Buscamos cienti-
ficos curiosos, colaborativos y con mentalidad internacional,
capaces de combinar rigor quimico con nuevas tecnologias
para acelerar el ciclo de disefio, sintesis, ensayo, andlisis y
aprendizaje que permite que los proyectos progresen hacia
posibles medicamentos.

Estd claro que una buena nota media no lo es

En mi experiencia, los mejores
cientificos son aquellos que
mantienen la curiosidad, la
humildad intelectual y la
capacidad de aprender de los
demas.

todo hoy en dia. 3Qué competencias valoran
mds en esos futuros trabajadores?

Més allé de la formacién técnica, las competencias que més
valoramos son la curiosidad cientifica, el rigor experimental,
la capacidad de aprender de forma continua y la orientacién
a resolver problemas complejos. En un entorno como el des-

cubrimiento de farmacos, no basta con ser un buen quimico:
buscamos personas capaces de interpretar datos, proponer
hipétesis, tomar decisiones con criterio y comunicar sus ideas
de forma clara. También valoramos mucho la creatividad, la
calidad en la ejecucién y la capacidad de combinar conoci-
miento quimico con nuevas herramientas, como la automati-
zacién, la quimica computacional, el andlisis de datos y la
inteligencia artificial aplicada al disefio molecular.

Otra competencia fundamental es la colaboracién vy el
trabajo en equipo. El trabajo en Toledo estd plenamente inte-
grado en una red internacional de investigacién, por lo que
necesitamos cientificos capaces de trabajar con equipos de
biologia, farmacologia, modelado computacional, andlisis y
purificacién, y desarrollo de fdrmacos, tanto dentro como fue-
ra de la compapia. He aprendido que los proyectos més com-
plejos no avanzan por el brillo individual, sino por la calidad
del trabajo colectivo. Buscamos personas con mentalidad
abierta, flexibilidad para adaptarse a nuevas tecnologias y
modalidades terapéuticas, y con una fuerte orientacién al re-
sultado final: cientificos que entiendan que cada experimento
forma parte de un esfuerzo colectivo para acercar mejores
soluciones a los pacientes.

Mirando hacia el futuro, scudles cree que son los
principales retos del sector quimico a dia de hoy?

Uno de los grandes retos de la industria farmacéutica es que
trabajamos sobre una biologia cada vez més compleja. Mu-
chos de los nuevos proyectos se dirigen a dianas que hace
unos afios se consideraban muy dificiles, o incluso imposibles,
de modular con medicamentos. Eso nos obliga a explorar
nuevas regiones mds amplias del espacio quimico y a utilizar
modalidades terapéuticas mds sofisticadas, desde moléculas
pequefias tradicionales hasta péptidos, degradadores de pro-
teinas, PROTACs, RIPTACs u ofras estrategias de proximidad
inducida. En este contexto, la quimica ya no consiste solo en
“preparar moléculas”, sino en elegir la estrategia molecular
adecuada para cada problema biolégico, integrando conoci-
miento quimico, farmacolégico, computacional y tecnoldgico.

El segundo gran reto es acelerar el proceso de descubri-
miento de férmacos. La 1+D farmacéutica sigue siendo un pro-
ceso largo, complejo y de alto riesgo, y por eso la integracién
de inteligencia artificial, automatizacién y quimica de alto ren-
dimiento es cada vez mds importante. La inteligencia artificial
nos ayuda a analizar grandes volimenes de datos, generar
hipétesis y priorizar las moléculas con mayor probabilidad de
éxito, mientras que la automatizacién permite ejecutar de for-
ma més rdpida, reproducible y eficiente tareas clave como la
sintesis, el andlisis y la purificacién de compuestos. Juntas, am-
bas capacidades aceleran el ciclo de disefiar, sintetizar, ana-
lizar y aprender. No sustituyen al cientifico, sino que amplian
su capacidad: liberan tiempo de tareas repetitivas, mejoran la
calidad de los datos y permiten tomar decisiones mds infor-
madas. Me gusta pensar en estas tecnologias también como
una forma de ampliar nuestra capacidad de hacer mejores
preguntas, no solo de obtener respuestas mds rapidas. El refo
estd en combinar esa potencia tecnolégica con la intuicién, la
creatividad y el criterio del quimico para generar moléculas
con verdadero potencial terapéutico.

3Cémo de preparada cree que estd Johnson &
Johnson para esos desafios?

La empresa se estd preparando reforzando aquello que serd
clave para el futuro del descubrimiento de farmacos: mds in-
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tegracién entre disciplinas, més tecnologia y mds colabora-
cién. A nivel global, Johnson & Johnson Innovative Medicine
esté impulsando capacidades en ciencia de datos, inteligen-
cia artificial y salud digital para cambiar la forma en que
se descubren y desarrollan nuevos medicamentos. La propia
compafia habla de “inteligencia aumentada”: no se trata de
sustituir al cientifico, sino de combinar las nuevas metodolo-
gias de sinfesis orgdnica, la potencia de los datos, el aprendi-
zaje automdtico, la quimica computacional y la biologia para
explorar mejor el enorme espacio quimico, priorizar mejores
moléculas y tomar decisiones mds informadas. También es
clave contar con talento capaz de moverse entre la ciencia
de datos y la ciencia biomédica, porque los grandes avances
surgirdn precisamente de esa interseccion.

En el centro de Toledo, esa preparacién se traduce en
evolucionar nuestra fortaleza histérica en quimica médica ha-
cia un modelo cada vez més apoyado en capacidades com-
putacionales, automatizacién y nuevas tecnologias de sinte-
sis, andlisis y purificacién. Seguimos poniendo la quimica en
el centro, pero la conectamos de forma mds estrecha con la
biologia, los datos, la inteligencia artificial y la colaboracién
internacional. Nuestro objetivo es que Toledo continde siendo
un actor clave en las primeras etapas de la 1+D farmacéu-
tica global, con capacidad para adaptarse rdpidamente a
un entorno cientifico cambiante y aportar moléculas de alta
calidad a proyectos internacionales. Después de tantos afios
aqui, sigo convencido de que el futuro del centro dependerd
de mantener esa combinacién de ambicién cientifica, talento
humano y capacidad de adaptacién.
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RESUMEN:

Los marcos actuales para la educacién en ciencias enfatizan la necesidad de que los estudiantes integren
conocimientos disciplinares con practicas y formas de razonamiento que les permitan explicar fenémenos y
disefiar soluciones para problemas relevantes. En este articulo se argumenta que la quimica escolar ofrece un
contexto especialmente propicio para desarrollar y coordinar dos formas de razonamiento fundamentales para
realizar esas tareas: el razonamiento mecanistico y el pensamiento sistémico. Se analizan las caracteristicas,
mefas epistémicas y complementariedades de ambas formas de pensar, asi como las razones conceptuales y
epistemoldgicas que hacen de la quimica una disciplina particularmente adecuada para su desarrollo. Final-
mente, se propone un modelo de instruccién orientado a promover su coordinacién en el andlisis y solucién de
problemas de interés cientifico, tecnolégico y socioambiental.

ABSTRACT:

Contemporary science education frameworks emphasize the need for students to infegrate disciplinary knowl-
edge with practices and modes of reasoning that enable them to explain phenomena and design solutions to
relevant problems. This arficle argues that school chemistry provides a particularly productive context for devel-
oping and coordinating two fundamental forms of reasoning to engage in those tasks: mechanistic reasoning
and systems thinking. The paper analyzes the characteristics, epistemic goals, and complementarities of these
reasoning approaches, as well as the conceptual and epistemological reasons why chemistry is especially well
suited fo foster their development. Finally, an instructional model is proposed to support their coordination in the
analysis of phenomena and the design, implementation, and evaluation of solutions to scientific, technological,

and socio-environmental challenges.

Introduccion
Los problemas socioambientales que enfrentan las sociedades
contempordneas requieren ciudadanos capaces de compren-
der fenémenos complejos y profesionales preparados para
disefiar, implementar y evaluar posibles soluciones.!4 Afrontar
estos desafios demanda individuos que no solo posean conoci-
mientos fundamentales de quimica y ciencias en general, sino
que puedan utilizarlos para explicar fenémenos, predecir com-
portamientos e intervenir de manera informada sobre sistemas
naturales y tecnoldgicos.>4 Entre las formas de razonamiento
que resultan especialmente relevantes para alcanzar estos ob-
jetivos destacan el razonamiento mecanistico y el pensamiento
sistémico.8l

El razonamiento mecanistico es una forma de pensar que
permite generar explicaciones y hacer predicciones sobre fe-
némenos de interés a partir de la identificacién de los compo-
nentes relevantes de un sistema, asi como de sus propiedades,
interacciones, acfividades y organizacién en el espacio y el
tiempo.” Este tipo de razonamiento se basa en la construccién
de explicaciones causales que dan cuenta de cémo las propie-
dades y comportamientos observados emergen de las interac-
ciones dindmicas entre las partes que conforman el sistema.

Por su parte, el pensamiento sistémico permite comprender
cémo las interacciones entre los componentes de un sistema
son condicionadas por restricciones, fronteras, flujos y ciclos
de retroalimentacién, asi como analizar cémo estos factores
influyen en su comportamiento, estabilidad y capacidad de
adaptacién.l'¥ Esta forma de razonar resulta especialmente Gtil
para anficipar consecuencias, identificar puntos de intervencién
y disefiar y evaluar estrategias orientadas a modificar, controlar
u optimizar el funcionamiento de un sistema.

Estas dos formas de pensar comparten diversas estrategias
y elementos de razonamiento, entre ellos la identificacién de
componentes relevantes, sus propiedades, interacciones y or-
ganizacién. Sin embargo, difieren en sus metas epistémicas.
Mientras el razonamiento mecanistico se orienta a explicar
cémo se producen los fenémenos observados, el pensamiento
sistémico se enfoca en comprender cémo se regulan, modifican
o transforman esos fenémenos dentro de un contexto més am-
plio, y cémo pueden infervenirse para alcanzar determinados
objetivos.I"

En este articulo se argumenta que la quimica escolar cons-
tituye un contexto particularmente propicio para desarrollar el
razonamiento mecanistico y el pensamiento sistémico, asi como
para ensefiar a los estudiantes a coordinar ambas formas de
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razonamiento al abordar problemas que demandan tanto expli-
car fenémenos como disefiar estrategias para intervenir sobre
ellos. Para sustentar esta idea, comenzaremos analizando las
caracteristicas fundamentales de cada una de estas formas de
pensar.

Razonamiento mecanistico

Aprender a razonar mecanisticamente es de gran utilidad para
los estudiantes porque les permite ir més allé de la simple des-
cripcion de los fenémenos para redlizar inferencias, construir
explicaciones y generar predicciones sobre su comportamiento.
02 Esta forma de pensar facilita la conexién entre eventos y
procesos que ocurren a diferentes escalas, desde niveles sub-
microscépicos hasta niveles macroscépicos.”? Asimismo, ayuda
a razonar cualitativa y cuantitativamente sobre cambios que
tienen lugar en el espacio y en el tiempo, y prepara a los estu-
diantes para construir argumentos fundamentados en evidencia
y conocimiento cientifico, asi como para evaluar criticamente
explicaciones alfernativas sobre un mismo fendémeno.

Russ y sus colaboradores han propuesto un conjunto de
elementos que caracterizan la aplicacién del razonamiento
mecanistico al andlisis de fenémenos naturales.”? Considere-
mos, por ejemplo, la explicacién de por qué la acidez del
agua de un lago aumenta cuando se disuelve diéxido de car-
bono (CO,) en ella. Uno de los primeros pasos consiste en
identificar las condiciones bajo las cuales ocurre el proceso,
por ejemplo, a temperatura y presidén constantes. Posterior-
mente, se reconocen las entidades relevantes que participan
en el fenémeno, en este caso las moléculas de agua (H,0)
y diéxido de carbono (CO,), asi como las propiedades que
hacen posible sus interacciones. Por ejemplo, las moléculas
de agua son polares y sus Gtomos de oxigeno, con carga
parcial negativa, son atraidos por el dtomo de carbono del
CO,, que posee una carga parcial positiva. Con base en esta
informacién, se construye una explicacién causal que descri-
be las actividades e interacciones que ocurren entre las enti-
dades identificadas y cémo su organizacién en el espacio y
el tiempo produce el fendmeno observado. En este caso, la
interaccién entre las moléculas conduce a la formacién de
deido carbénico (H,CO,), el cual se disocia parcialmente en
solucién, incrementando la concentracién de iones hidronio
(H,0% y, en consecuencia, la acidez del agua.

De forma general, al razonar mecanisticamente (a) se ana-
liza lo que ocurre en un nivel de organizacién més fundamental
que el del fenémeno observado; (b) se identifican las enfidades,
propiedades e interacciones relevantes en ese nivel; y (c] se
construye una explicacién causal que muestra cémo la orga-
nizacién y actividad de esos elementos producen el fenémeno
de inferés.[”

Pensamiento sistémico

Mientras el razonamiento mecanistico enfatiza la arquitectura
causal que explica cémo se producen los fenémenos, el pen-
samiento sistémico se enfoca en comprender las condiciones y
procesos que influyen en su comportamiento y evolucién.l'%14
Esta forma de pensar ayuda a los estudiantes a reconocer
cémo las interacciones entre moltiples elementos generan
patrones colectivos y cémo dichos patrones pueden verse
afectados por cambios en el sistema o en su entorno. Asi, los
estudiantes desarrollan las capacidades de analizar relacio-
nes de inferdependencia, anticipar consecuencias e identificar
oportunidades de infervencién, habilidades esenciales para
enfrentar desafios complejos como el cambio climético o la
acidificacién de los océanos.

www.analesdequimica.es

Varios autores han propuesto un conjunto de elementos que
caracterizan la aplicacién del pensamiento sistémico al ang-
lisis de fendmenos y problemas complejos.'*'8 Imaginemos,
por ejemplo, que nos interesa controlar los cambios de pH
producidos por la disolucién de éxidos gaseosos en el lago
antes mencionado. En este caso, uno de los primeros pasos
consiste en definir el sistema de interés y establecer sus fron-
teras, identificando los elementos y procesos relevantes tanto
dentro como fuera de él. Por ejemplo, ademés del agua del
lago, podrian considerarse las emisiones atmosféricas de dié-
xido de carbono y éxidos de azufre y nitrégeno, las corrientes
de entrada y salida de agua, la composicién quimica del suelo
circundante, la presencia de organismos acudticos y las acti-
vidades humanas que afectan al ecosistema. Posteriormente,
se analizan las relaciones entre estos componentes, los flujos
de materia y energia que los conectan, y los factores que re-
gulan o limitan su comportamiento. A partir de este andlisis,
es posible identificar ciclos de retroalimentacién, anficipar las
consecuencias de distintas perturbaciones y reconocer posibles
puntos de intervencién. Por ejemplo, la reduccién de emisiones
contaminantes, el control de la escorrentia o el aumento de la
capacidad amortiguadora del sistema pueden contribuir a dis-
minuir las variaciones de pH y sus efectos sobre el ecosistema.

De forma general, al pensar sistémicamente (a) se delimita
el sistema de inferés y se identifican las restricciones, flujos, re-
troalimentaciones y factores externos que condicionan su com-
portamiento; (b) se analiza cémo estos elementos influyen en
las interacciones entre los componentes del sistema; y (c) se
evalia cdmo cambios en dichas condiciones pueden alterar su
funcionamiento, estabilidad o capacidad de adaptacién. Este
andlisis permite anticipar consecuencias e identificar oportuni-
dades para disefiar e implementar intervenciones orientadas a
alcanzar determinados objetivos.

El papel de la quimica

El razonamiento mecanistico y el pensamiento sistémico desem-
pefian un papel fundamental en las ciencias y las ingenierias.
En este articulo se argumenta que la quimica escolar ofrece un
contexto parficularmente rico para desarrollar ambas formas
de razonamiento y favorecer su coordinacién. Por un lado, per-
mite a los estudiantes explorar fenémenos que abarcan desde
sistemas relativamente simples hasta situaciones de gran com-
plejidad. Por ofro, combina objetivos orientados tanto a la ex-
plicacién de fenémenos como al disefio, control y optimizacién
de procesos y sistemas quimicos.

A) Argumento conceptual
La quimica estudia sistemas constituidos por entidades que in-
feractdan dindmicamente en mltiples niveles de organizacién,
desde dtomos y moléculas hasta células, materiales y sistemas
ambientales.®” Esta diversidad ofrece oportunidades excep-
cionales para que los estudiantes desarrollen progresivamente
el razonamiento mecanistico mediante el andlisis de fenémenos
cuya complejidad aumenta de manera gradual.

En el estudio de sistemas relativamente simples, como los
4tomos, los estudiantes pueden construir explicaciones basa-
das en un conjunto reducido de componentes e interacciones.
Por ejemplo, pueden explicar por qué el tamafio de un dtomo
disminuye cuando pierde un electrén a partir de las fuerzas
electrostdticas que actian entre electrones y protones. A nivel
molecular, estas mismas ideas permiten explicar por qué una
molécula de agua posee una geometria angular o presenta po-
laridad. Conforme se avanza hacia sistemas més complejos, los
estudiantes pueden relacionar propiedades macroscépicas con



An. Quim. RSEQ, 2026, 122 (3), 239-243

V. Talanquer

inferacciones microscépicas, como al explicar diferencias en la
rigidez de una membrana celular a partir de la estructura de
sus componentes y las fuerzas intermoleculares presentes. De
manera similar, el andlisis de las interacciones entre miltiples
particulas permite explicar y predecir propiedades como los
puntos de ebullicién, la solubilidad o la viscosidad relativas de
distinfas sustancias.

Esta progresion brinda mltiples oportunidades para que
los estudiantes aprendan a construir explicaciones causales
cada vez més sofisticadas utilizando un conjunto relativamen-
te limitado de principios fundamentales. Asimismo, les permite
apreciar cémo nuevas propiedades y comportamientos surgen
conforme aumenta el nivel de organizacién de los sistemas estu-
diados."*' Por ejemplo, la capacidad de enlace de un dtomo
puede explicarse a partir de la organizacién y comportamiento
de particulas subatémicas. La geometria y polaridad molecular
emergen de la disposicién e interaccién de los dtomos enlaza-
dos. A escalas mayores, propiedades como la fluidez de una
membrana celular o el punto de ebullicién de una sustancia
resultan de la accién colectiva de un gran nimero de moléculas
en interaccién. De esta manera, los estudiantes aprenden a re-
lacionar fenémenos observables con procesos que ocurren en
niveles de organizacién subyacentes.

El andlisis de sistemas quimicos constituidos por mdltiples
particulas en interaccién también ofrece oportunidades valiosas
para introducir y desarrollar conceptos estrechamente relacio-
nados con el pensamiento sistémico dentro de explicaciones
de cardcter mecanistico.?% Por ejemplo, explicar la evapora-
cién de un liquido requiere reconocer variaciones estadisticas
en la distribucién de energias y velocidades de las particulas.
El estudio de los equilibrios quimicos permite analizar cémo
los sistemas responden a perfurbaciones e introducir la idea
de procesos de retroalimentacién que favorecen la estabilidad
del sistema. Asimismo, fenémenos como la formacién de nebli-
na durante la expansién adiabdtica del aire abren la puerta
a discutir fronteras, intercambios con el entorno y restricciones
que condicionan la evolucién de un sistema. De esta manera,
la quimica permite familiarizar a los estudiantes con conceptos
fundamentales para el pensamiento sistémico a partir de fend-
menos relativamente sencillos y accesibles.

En general, la quimica escolar ofrece miltiples contextos,
desde sistemas relativamente simples hasta fenémenos de gran
complejidad, en los que el razonamiento mecanistico puede
desarrollarse de manera progresiva. Asimismo, brinda oportu-
nidades para introducir muchos de los conceptos asociados al
pensamiento sistémico en sistemas relativamente simples antes
de enfrentarse a problemas socioambientales complejos. Estas
caracteristicas convierten a nuestra disciplina en un confexto
especialmente propicio para el desarrollo articulado de ambas
formas de razonamiento.

B) Argumento epistemoldgico

Una de las caracteristicas distintivas de la quimica es su do-
ble orientacién hacia la comprensién y la transformacién del
mundo material.?'! Ademds de buscar explicar la composicién,
estructura y comportamiento de la materia, la quimica persigue
activamente el desarrollo de estrategias para modificarla, con-
trolarla y aprovecharla con fines especificos. Por ello, diversos
autores la han caracterizado como una tecnociencia en la que
la construccién de modelos y teorias coexiste con el disefio
de métodos para analizar y sintetizar sustancias, controlar sus
transformaciones y optimizar procesos de inferés cientifico, tec-
nolégico y social.2'24

Esta combinacién de metas explicativas y de disefio no solo
crea oportunidades para desarrollar el razonamiento mecanisti-
co y el pensamiento sistémico, sino que con frecuencia exige su
coordinacién al abordar problemas que requieren comprender
fenémenos, disefar soluciones, implementarlas y evaluar sus
resultados. En este contexto, explicar, disefiar y actuar dejan
de ser actividades independientes para convertirse en précticas
complementarias que se enriquecen mutuamente.

Por ejemplo, al sintetizar un material polimérico en el labo-
ratorio, los estudiantes pueden explicar la formacién del pro-
ducto a través del mecanismo de reaccién, asi como disefar,
implementar y evaluar estrategias para incrementar el rendi-
miento, reducir el tiempo de reaccién, minimizar la generacién
de residuos o disminuir el consumo energético del proceso. En
este tipo de situaciones, las preguntas de interés evolucionan
naturalmente desde “scémo se produce este fenémeno?” hacia
“scémo puede modificarse, controlarse u optimizarse?”, crean-
do un contexto propicio para coordinar ambas formas de ra-
zonamiento.

Adicionalmente, a través de la exploracién de diversos sis-
temas y fenémenos quimicos, los estudiantes pueden aprender
no solo a coordinar el razonamiento mecanistico y el pensa-
miento sistémico, sino también a reconocer las distintas metas
epistémicas de cada uno. Mientras el razonamiento mecanisti-
co permite explicar y predecir cémo se producen los fenéme-
nos observados, el pensamiento sistémico facilita comprender
las condiciones que influyen en su comportamiento, identificar
oportunidades para modificarlo y anticipar las consecuencias
de distintas decisiones o soluciones de disefio.

Una propuesta de coordinacion
El desarrollo y la coordinacién del razonamiento mecanistico
y el pensamiento sistémico pueden promoverse mediante un
modelo de instruccién que haga explicitos los procesos involu-
crados en la construccién de explicaciones y en el disefio, im-
plementacién y evaluacién de soluciones. El modelo propuesto
se organiza en fres etapas (Figura 1):0M

A.  Exploracién mecanistica

B.  Enmarcamiento sistémico

C. Disefio y revisién coordinados

Estas etapas no deben entenderse como compartimentos
aislados, sino como momentos complementarios dentro de un
proceso iterativo de aprendizaje. A continuacién, se presentan
los propésitos y actividades principales asociados con cada
una de ellas.

A) Exploracion mecanistica

La primera fase se centra en construir una explicacién causal
del fendmeno de interés. Imaginemos que el reto consiste en
disefar una pila de limén capaz de generar al menos 2 V
utilizando materiales de bajo costo y bajo impacto ambiental.
% En esta etapa, los estudiantes buscan explicar cémo se
genera la corriente eléctrica en el sistema. Para ello identifi-
can los componentes relevantes de la pila, como los electro-
dos metdlicos, el jugo de limén y los conductores eléctricos.
Posteriormente analizan las propiedades e interacciones que
hacen posible el funcionamiento del dispositivo, por ejemplo,
las reacciones de oxidacion y reduccién que ocurren en los
electrodos y el movimiento de cargas a través del sistema.
Con base en esta informacién construyen una explicacion
causal que describe cémo las transferencias de electrones y
el transporte de iones dan lugar a una diferencia de potencial
eléctrico observable.
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B) Enmarcamiento sistémico

Una vez construido el modelo mecanistico bdsico, los estudian-
tes amplian el andlisis para identificar factores que condicionan
el funcionamiento del sistema. En el caso de la pila de limén,
esto implica considerar variables como la naturaleza de los me-
tales utilizados como electrodos, la acidez del limén, la distan-
cia entre los electrodos, el tamafio del fruto, el nimero de celdas
conectadas en serie o paralelo, y los requerimientos energéticos
del dispositivo que se desea alimentar. Los estudiantes analizan
cémo estos factores limitan o favorecen el desempeio de la pila
y cémo interactian entre si. También pueden extender las fron-
teras del sistema para considerar aspectos relacionados con el
costo de los materiales, su disponibilidad, seguridad e impac-
to ambiental. El objetivo es comprender cémo las condiciones
bajo las cuales opera la pila influyen en su comportamiento y
en la viabilidad de distintas alternativas de disefio.

() Diseiio y revision coordinados

En la tercera fase, los estudiantes coordinan las perspectivas
mecanistica y sistémica para disefiar, implementar y evaluar
soluciones. Por ejemplo, pueden proponer incrementar el vol-
taje conectando varias celdas en serie, aumentar la acidez
del medio para favorecer ciertas reacciones electroquimicas o
seleccionar materiales alternativos para los electrodos. El razo-
namienfo mecanistico les permite anticipar cémo estas modifi-
caciones afectardn los procesos responsables de la generacién
de corriente eléctrica. El pensamiento sistémico les ayuda a eva-
luar cémo dichas decisiones afectan simultdneamente el costo,
la seguridad, la disponibilidad de materiales, la durabilidad
del dispositivo y su impacto ambiental. Los disefios propuestos
se construyen y ponen a prueba experimentalmente, utilizando
los resultados obtenidos para revisar supuestos, comparar al-
ternativas y refinar iterativamente la solucién desarrollada. Este
proceso permite que explicar el funcionamiento de la pila y di-
sefiar una mejor pila se conviertan en actividades mutuamente
dependientes.

www.analesdequimica.es

Conclusiones

Los marcos y estdndares contempordneos para la educacién
en ciencias enfatizan la necesidad de que los estudiantes inte-
gren ideas centrales de las disciplinas con prdcticas y formas
de razonamiento que les permitan generar explicaciones y
disefiar soluciones para problemas relevantes.?429 La tesis
central de este articulo es que la quimica escolar ofrece un
contexto especialmente favorable para alcanzar estos objeti-
vos. Por un lado, brinda oportunidades para desarrollar pro-
gresivamente el razonamiento mecanistico y el pensamiento
sistémico a través del andlisis de sistemas que abarcan mil-
tiples niveles de organizacién. Por ofro, su orientacién simul-
ténea hacia la comprensién y la transformacién del mundo
material crea contextos auténticos en los que los estudiantes
pueden aprender a coordinar ambas formas de razonamiento
al explicar fenémenos, disefiar soluciones, implementarlas y
evaluar sus consecuencias.

El logro de estos objetivos de aprendizaije se facilita cuan-
do la ensefianza se ancla en el andlisis de fenémenos o pro-
blemas de interés para los estudiantes, las comunidades en
las que viven o los grandes retos planetarios que enfrentamos
como sociedad.””! De hecho, los conocimientos y formas de
pensar y actuar en quimica son de utilidad para comprender
desde por qué y cémo blanquear mejor la ropa hasta disefiar
estrategias para reducir la contaminacién ambiental, contri-
buir a mitigar el calentamiento global y el cambio climdtico,
o evaluar métodos de purificacién de agua econémicos y ac-
cesibles para comunidades remotas. Todas estas situaciones
pueden abordarse mediante estrategias similares a las descri-
tas en este trabaijo.

De esta manera, promover el desarrollo articulado del
razonamiento mecanistico y el pensamiento sistémico puede
contribuir a formar estudiantes mejor preparados para com-
prender la complejidad de los sistemas naturales y tecnolégi-
cos, asi como para participar de manera informada y respon-
sable en la busqueda de soluciones a los desafios cientificos,
tecnolégicos y socioambientales del siglo XXI.34
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ENSENANZA QUIMICA

Percepciones en la implementacién de proyectos
de ABP en un curriculo de quimica avanzada

Perceptions in the implementation of a PBL projects in
an advanced placement chemistry curriculum

Kermin J. Martinez-Herndndez'” y Marie LoRe-Geigel®
" Facultad de Quimica, Universidad de St. John Fisher, Rochester, Nueva York, EE. UU.
2 Fscuela Secundaria Piftsford Sutherland, Pittsford, Nueva York, EE. UU.

PALABRAS CLAVE:

Aprendizaje Basado en Durante seis afios se evalué la implementacién del Aprendizaje Basado en Problemas (ABP) en el curriculo de
Problemas (ABP) quimica avanzada de una escuela secundaria mediante un estudio de métodos mixtos concurrentes. A través

Implementacién en curriculo de encuestas con preguntas abiertas y escala de Likert, se recopilaron las percepciones de alumnos y docentes.
de quimica avanzada  Los estudiantes valoraron la experiencia como positiva, amena, divertida y desafiante pero gratificante. Tanto

Investigacién cientifica en alumnos como maestros coincidieron en que el ABP potencia el desarrollo de habilidades blandas cruciales
escuela secundaria para la universidad, incluyendo la investigacién, el trabajo en equipo y la comunicacién oral y escrita. El estu-

Desarrollo de habilidades ~ dio concluye que esta metodologia fomenta procesos cognitivos independientes y el aprendizaje colaborativo,
blandas preparando eficazmente a los estudiantes para el mundo real.

RESUMEN:

Trabajo en equipo

KEYWORDS:

Problem-Based
Learning (PBL)

ABSTRACT:

For six years, the implementation of Problem-Based Learning (PBL) projects in an advanced high school chem-
istry curriculum was evaluated using a concurrent mixed-methods study. Through surveys featuring open-ended
Implementation in AP questions and a Likert scale, the perceptions of both students and teachers were collected. Students rated the
Chenmistry curriculum  experience as positive, engaging, fun, and challenging yet rewarding. Both students and teachers agreed that
Scientific research in high ~ PBL enhances the development of soft skills crucial for college, including research, teamwork, and oral and
school written communication. The study concludes that this methodology fosters independent cognitive processes

Development of soft skills and collaborative learning, effectively preparing students for the real world.

Teamwork

do real que los alumnos deben resolver.®' A través de este
enfoque, el estudiante transita de ser un receptor pasivo para

Introduccion
En el dmbito de la educacién secundaria, especialmente den-

tro de los cursos de quimica avanzada en los Estados Unidos,
los educadores se enfrentan de manera persistente a la rigidez
y densidad de los programas estandarizados orientados ex-
clusivamente a la aprobacién de exdmenes avanzados nacio-
nales al finalizar el semestre.'¥! Esta estructura tradicional sue-
le limitar las oportunidades de los discentes para involucrarse
en prdcticas cientificas auténticas y contextualizadas una vez
terminado la administracién de los exdmenes en el {ltimo mes
académico. 24 Con el propésito de mitigar esta brecha, el
Aprendizaje Basado en Problemas (ABP), metodologia nacida
originalmente en las facultades de medicina y luego adapta-
da a escuelas primarias y secundarias, se presenta como una
alternativa instruccional idénea.t”!

El ABP altera la dindmica convencional: la adquisicién de
conceptos no precede a la prdctica, sino que el aprendizaje
se activa a partir de un problema complejo y abierto del mun-

convertirse en el protagonista y disefiador de su propia ruta
de indagacién, mientras que el docente abandona la instruc-
cién directa para transformarse en un facilitador metacogni-
tivo.[141%]

La investigacién auténtica es fundamental para lograr un
aprendizaje significativo y el ABP puede utilizarse con el fin
de que los estudiantes disefien sus propios problemas realistas
y poco estructurados (ill-structured).l'*'% Ofrecer a los alumnos
entornos de aprendizaje auténticos que supongan un desafio
cognitivo —y donde puedan aplicar la indagacién, pensar
de forma critica y resolver problemas— resulta crucial para
permitirles explorar sus propios intereses y despertar su curio-
sidad por resolver un problema. Como modelo de instruccién,
el ABP es plenamente coherente con los principios del cons-
tructivismo en la educacién cientifica. %)
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Marco tedrico

Este estudio se fundamenta epistemolégicamente en los prin-
cipios del constructivismo, el cual postula que el conocimiento
no es un ente absoluto transferido por el educador, sino una
construccién interna mediada por las experiencias del suje-
to y sus interacciones socioculturales.'#2 Bajo el lente cons-
tructivista, el ABP ofrece un entorno de aprendizaje auténtico
donde la resolucién de problemas de laboratorio no estanda-
rizados promueve la disonancia cognitiva y la subsecuente
acomodacién conceptual, dotando de un significado real a
las leyes e interacciones de la quimica. (92

Propésito e importancia del estudio

La presente investigacién tuvo como propésito implementar y

evaluar problemas de ABP de seis semanas de duracién, ubi-

cado estratégicamente en el Gltimo trimestre escolar. El ABP
fue posterior a la administracién del examen avanzado nacio-
nal e integrado en el curriculo de quimica avanzada de una
escuela secundaria en la regién oeste de Nueva York, EE.UU.

Las preguntas de investigacién que guiaron de forma transver-

sal el estudio fueron:

1. sCudles son las percepciones de estudiantes y maestros
sobre la implementacién de un proyecto de ABP en el
curriculo de quimica avanzada?

2. ;Cudles son los beneficios de desarrollo competencial
que obtienen los estudiantes a partir de esta implemen-
tacion?

3. 5Cudl es el nivel de satisfaccién de los estudiantes con
respecto a su desempefio y al evento de cierre?

4. Cudles son las lecciones aprendidas derivadas de la
gestién e implementacion del programa?

Metodologia
Disefio de la investigacion

Se adoptdé un disefio de métodos mixtos concurrentes.2424)
Aunque teéricamente ambos enfoques coexisten, la naturale-
za exploratoria de las percepciones humanas otorgé un peso
dominante al componente cudlitativo, el cual fue validado em-
piricamente mediante la triangulacién de datos estadisticos
descriptivos cuantitativos.24%] Los datos cualitativos se reco-
pilaron tanto durante el proceso de implementacién como al
cierre del proyecto, proporcionando una comprensién mds
profunda de las percepciones estudiantiles sobre la experien-
cia de ABP. Finalmente, se seleccioné una muestra de conve-
niencia debido a que los estudiantes se encontraban inscritos
en el mismo curso y compartian el mismo plan de estudios.

Contexto y participantes
El estudio se implementé en una escuela secundaria de mane-
ra ininterrumpida durante seis afios. En la investigacién parti-
ciparon un total de 296 estudiantes inscritos en dos secciones
del curso de quimica avanzada ensefiado por dos maestras.
Los estudiantes decidieron entre ellos los integrantes del grupo
a un méximo de 4-6 estudiantes de acuerdo con el tema de
interés para un total de 11-16 proyectos ABP independientes
por afio (para un total de 78 proyectos ABP durante los 6
afios). La distribucién de la muestra segin el curso académico
fue: segundo afio (12.0%), tercer afio (77.3%) y cuarto afio
(10.8 %). Habia 150 estudiantes masculinos y 146 femeninos.

Logistica e Implementacion del proceso de ABP
*  Fase 1: Capacitacién e Introduccién (Semanas 1-2): Con-
duccién de un taller inicial de ABP. Capacitacién de los
alumnos en el uso de la matriz cognitiva “KWHLAQ, por

sus siglas en inglés”, (3Qué sé2, 3Qué quiero saber?,
2Cémo lo investigaré?, efc., ver ejemplo en Anexo 1).
Formacién de equipos heterogéneos de 3 a 4 integrantes
y formulacién de las propuestas de investigacion seleccio-
nadas auténomamente por los estudiantes.

*  Fase 2: Filtro de Seguridad y Andamiaje (Semana 3):
Revisién minuciosa por parte del docente de los disefios
experimentales para asegurar el cumplimiento estricto de
las normas de seguridad del laboratorio. Ajuste de pro-
cedimientos mediante cuestionamientos guia y estableci-
miento del calendario de entregas semanales (ver Anexos
2y 3 para més detalles).

e Fase 3: Ejecucidn Experimental Intensiva (Semanas 4-6):
Trabajo auténomo en el laboratorio escolar. El docente
realizé un monitoreo diario y asistencia socioemocional
anfe la frustracién por resultados no concluyentes. Los
alumnos registraron sus bitdcoras en Google Drive y re-
dactaron diarios individuales de reflexién metacognitiva
a través de la plataforma Blackboard Course Sites.

e Fase 4: Preparacién de Pésteres y Presentaciones Orales
para Simposio (Semana 6): Una vez los grupos de estu-
diantes terminaron sus ABP crearon un poster por grupo
(ver Anexo 4 para el formato del poster). Las maestros y
profesorado universitario revisaron todas las partes del
poster siguiendo el método cientifico y sugirieron correc-
ciones. A su vez, todos los miembros de cada grupo rea-
lizaron una revisién de pares en el proceso de crear el
poster. Concluidos los pésteres, las maestras y el profeso-
rado universitario se reunié para seleccionar una muestra
de las mejores investigaciones ABP para que presentardn
oralmente en el simposio. El simposio se realiz imitando
el formato de una convencién nacional, dos sesiones de
pésteres (principio y final) con un intermedio de presen-
taciones orales (ver ejemplo de Programa de Simposio
Cientifico en Anexo 5). Los pésteres recibieron revision
de pares y fueron evaluados por los ofros grupos de es-
tudiantes, maestros, padres, profesores universitarios y
ofros visitantes (ver fotos en Anexo 6). Durante el simpo-
sio los estudiantes socializaron con aperitivos y bebidas
no alcohdlicas con sus pares, padres y demds asistentes
estableciendo redes de contactos entre ellos.

El rol del estudiante

El rol del estudiante en el proceso de ABP comienza con la
identificacién de un problema no estructurado y el estableci-
miento de una pregunta de investigacién. Este proceso incluye
los siguientes pasos: (a) investigar un tema de interés, (b) de-
finir un problema, (c) disefiar una serie de experimentos, (d)
analizar datos, (e sacar conclusiones, (f) crear un péster y
presentarlo, (g) realizar una presentacién oral (si le correspon-
de), (h) completar un diario de reflexién semanal y (i) escribir
un informe final sobre su proyecto. En la Figura 1 se presenta
un cronograma completo del rol del estudiante durante las seis
semanas de ABP. Los Anexos 1, 2, 3 y 4 proveen defalles en
donde se proporcionaron plazos especificos y pautas a los
estudiantes semanalmente a lo largo del proceso para evitar
que se sintieran abrumados. Los estudiantes revisaron todo el
proceso del método cientifico para resolver su problema rea-
lista y poco estructurado. Los profesores y el personal docente
universitario brindaron retroalimentacién a los estudiantes dia-
riamente durante todo el proceso.
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Disenar experimentos
Revision de literatura
Completar el diario de reflexion semanal

Continuar investigando su tema para
refinar su pregunta de investigacion

Redactar el procedimiento experimental
y la lista de materiales
Completar el diario de reflexion semanal

Semana(s):

Elegir su grupo de investigacion

Completar una tabla KWHLAQ

Formular su pregunta de investigacion
Establecer un método de comunicacién entre los
miembros del grupo

Crear una cuenta de Gmail tnica para el ABP
Completar un registro diario en Google Docs
Completar el diario de reflexion semanal

« Comenzar los experimentos
« Continuar investigando su tema « Sacar conclusiones
« Completar el diario de reflexién semanal

Continuar la experimentacion

Revisar los resultados preliminares
Analizar datos

Determinar la mejor manera de
representar sus datos (tablas, graficos)
« Completar el diario de reflexion semanal

+ Analizar resultados

« Disefiar/crear posteres

« Preparar presentaciones orales

« Presentar el trabajo en el simposio de ABP
« Completar el diario de reflexién semanal

Figura 1. Cronograma del rol del estudiante.

El rol del profesorado universitario

Los profesores universitarios también desempefiaron un papel de
facilitadores y asesores, pero, fundamentalmente, sirvieron como
un pilar de soporte para la fotalidad de la experiencia de ABP.
Este equipo coadyuvé detrds de escena mediante la gestion de
las plataformas virtuales, el aprovisionamiento de recursos eco-
némicos, la adquisicion de suministros y reactivos especializados
solicitados por los alumnos, y la asistencia técnica diaria via co-
rreo electrénico a estudiantes y maestras. Asimismo, colaboraron
activamente en la gestion de los problemas de investigacién, tan-
to de forma presencial en el aula como via correo electrénico,
respondiendo diariamente a las dudas de los alumnos y maestras
brindéndoles orientacién y apoyo constante.

Instrumentos de recoleccion de datos y consideraciones éticas
Se recopilaron tres fuentes esenciales de informacién: diarios
de reflexién semanal de los estudiantes, diarios de seguimiento
de los docentes y dos encuestas finales de disefio mixto (esca-
la Likert y reactivos abiertos) administradas al culminar el pro-
yecto y tras la realizacién del simposio piblico. El estudio se
rigié estrictamente bajo el protocolo aprobado por el Comité
de Revision Institucional (IRB, Archivo No: 3447-052115-02) de
la Universidad St. John Fisher, obteniendo los consentimientos
informados correspondientes antes del inicio de la recoleccién.

Estrategias de andlisis de datos

e Andlisis Cuantitativo: Las respuestas ordinales de las encues-
tas Likert de 5 puntos (5 = Totalmente de acuerdo, 1 = Total-
mente en desacuerdo) se compilaron y procesaron median-
te estadistica descriptiva (medias y desviaciones estandar).

*  Andlisis Cualitativo: Las respuestas abierfas y las reflexio-
nes de docentes y alumnos se exportaron a la plataforma
Dedoose®. Se aplicé una codificacién abierta en cuatro
niveles, aislando conceptos que emergieron de forma in-
ductiva hasta agruparlos en femas y categorias de frecuen-
cia conceptual. 2729

Resultados
Andlisis cuantitativo: dreas de la quimica seleccionadas por

los estudiantes
La seleccién de temas en las dreas de la quimica en los pro-
yectos de ABP fue decidida por los intereses de los grupos
de estudiantes. Durante los 6 afios de implementacién, los 78

www.analesdequimica.es

proyectos de investigacién quimica analizados se concentraron
principalmente en Quimica Alimentaria y Agricola y Quimica
Ambiental y Sostenibilidad (ambos 21.8%), seguidos por Qui-
mica del Consumidor y Cuidado Personal (19.2%). En conjunto,
estas fres dreas abarcan més del 62% del total de proyectos,
destacando un fuerte enfoque préctico hacia productos coti-
dianos, el cuidado del medio ambiente y la nutricién. Las disci-
plinas restantes, como la fisica-quimica/energia, la ciencia de
materiales y la bioquimica, representan el 38% restante con
una distribucién equilibrada de proyectos aplicados (Tabla 1).

Tabla 1. Resumen descriptivo de las éreas de la quimica selecciona-
da por los estudiantes en los proyectos de ABP.

Area general de la Porcentaje

quimica (%)

Quimica alimentaria, de

bebidas y agricola 17 21.8
Quimica ambiental y

sostenibilidad 17 21.8
Quimica del consumidor y

cuidado personal 15 19.2
Energia, quimica fisica y

electroquimica 12 15.4
Ciencia de materiales,

quimica industrial y

aplicada 11 14.1
Bioquimica y quimica

medicinal 6 7.7

Algunos ejemplos de los temas dentro del drea quimica
alimentaria, de bebidas y agricola incluyen: evaluacién de an-
tioxidantes, deterioro de alimentos, descafeinizacién del café
y deferminacién de vitamina C en bebidas, capacidad amor-
tiguadora del suelo y comparativa entre cultivos hidropénicos
y en tierra. En el drea de quimica ambiental y sostenibilidad
se destacan: eficiencia de filtros comerciales, impacto de la
lluvia écida, micro pldsticos, proliferacién de algas y fractura-
cién hidréulica (hydrofracking). En la quimica del consumidor
y cuidado personal: formulaciones de champd, quitaesmaltes,
bdlsamo labial, fijadores de cabello, protectores solares, perfu-
mes y blanqueamiento dental. En energia, quimica fisica y elec-
troquimica: produccién de biodiésel, celdas solares y eficiencia
de combustién. En la ciencia de materiales, quimica industrial y
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aplicada: adhesivos de consumo, lubricantes de alta eficiencia,
mecanismos de adhesién inspirados en salamanquesas, retar-
dantes de fuego, disefio de mdquinas Rube Goldberg basadas
en reacciones quimicas, agentes espumantes y comportamiento
de sales en agua. Finalmente, en la bioquimica y quimica me-
dicinal: andlisis de sustancias téxicas, plomo, neurotransmisores
(GABA, gamma-aminobutyric acid), 4cido estomacal y efecto
de metales en crecimiento bacteriano, electroporacidn celular y
produccién de aceite a partir de microalgas.

Andlisis cuantitativo: percepciones de estudiantes
Los datos consolidados recopilados durante las encuestas post-
ABP demostraron una evaluacién altamente favorable por parte
de los alumnos hacia la metodologia (Tabla 2).

Tabla 2. Resumen esfadistico descriptivo de la encuesta estudiantil
post-ABP (Escala 1 a 5).

ﬂ

4.50

Reactivo: aprendizaje y
motivacion
Pé. El proyecto de ABP los

involucré en actividades de
aprendizaje interesantes.

0.63

P7. los contenidos aprendidos
durante el proyecto resultaron de
su interés.

4.40 0.72

P12. Se sintieron motivados hacia

L 4.33
el aprendizaje.

0.76

P13. Se involucraron activamente
en su propio proceso educativo.

0.72

0.59

Reactivo: habilidades y

desafio cognitivo

P8. Los alumnos coincidieron
en que requirieron aplicar un
pensamiento de resolucién de
problemas a lo largo de todo el
proyecto de ABP.

P9. Las actividades fueron

agradables. 4.28

0.76

P11. El proyecto representé un

desafio intelectual. 4.40

0.72

P17. Disfrutaron el desarrollo del
proyecto.

4.39 0.81

P18. Se sintieron satisfechos con
los logros alcanzados en el mismo.

4.46 0.66

*DE = desviacién estandar

Andlisis cuantitativo de la evaluacion del simposio
El simposio de cierre congregé una muestra voluntaria de 324
asistentes (78.8% estudiantes, 14.8% padres de estudiantes y
6.5% autoridades del distrito, maestros y profesores universi-
tarios). Los datos descriptivos de la Tabla 3 confirman que el
evento colmé las expectativas globales de la comunidad.

Andlisis cualitativo y aseveraciones tedricas
Percepciones de los estudiantes

El procesamiento inductivo de los testimonios literales (verbatim

excerpts) dio origen a cinco macro-aseveraciones teéricas que

caracterizan el impacto fenomenolégico de la intervencién:

e Aseveracién 1: Percepcidn del Exito en las Exposiciones.
El 80.2% (n=202) de los estudiantes afirmé que sus expo-
siciones (orales o en péster) resultaron exitosas y de gran
nivel. Los alumnos recalcaron que la intensa preparacién
previa y el rigor exigido disminuyeron el pdnico escénico:
“Siento que este proyecto salié mucho mejor de lo que

Tabla 3. Evaluacion cuantitativa del simposio de ciencias de ABP por
los asistentes.

Reactivo Promedio “

P3. El simposio de ciencias

> : : 4.47 0.67
cumplié con mis expectativas.
P4. Recomendaria la asistencia a 4.48 0.76
este evento en el futuro. ) :
P6. Agrado por el contenido 441 0.72
cientifico exhibido. ) )
P7. Satisfaccién con el alcance y
profundidad del simposio. 4.54 0.63
P8. Calidad formal de las 453 0.64
presentaciones cientificas. ’ ’
P9. Evaluacién positiva del 4.48 0.76
formato del simposio. ’ ’
P10. Adecuacién de la duracién 418 0.81

total del evento.

habia predicho. La presentacién se llevé a cabo sin con-
tratiempos y la audiencia se mostré muy interesada en la
invesfigacién que habiamos completado. Al final, el arduo
trabajo valié la pena y nuestro proyecto fue un éxito (Ao
1 - Estudiante 17)".

*  Aseveracién 2: Inventario de Competencias Adquiridas.
La codificacién identificé que el aprendizaje rebasé el
marco conceptual de la quimica ordinaria, emergiendo
competencias para el trabajo cooperativo (45.2%), destre-
zas de investigacién de campo (44.0%), comunicacién in-
terpersonal (22.2%) y estrategias auténomas de resolucidn
de problemas (14.7%) (Tabla 4). Los discentes valoraron el
principio de aprender del error: “Creo que lo mds valio-
so que aprendi al realizar este ABP fue la capacidad de
trabajar en grupo, sin demasiada estructura ni ayuda por
parte de las maestras. Fuimos capaces de descifrar por
nuestra cuenta cémo queriamos llevar a cabo nuestros ex-
perimentos, aprendiendo de nuestros errores y mejorando
nuestro procedimiento en cada infento. Disefiamos nuestra
propia lista de materiales y desciframos cémo medir con
precision los datos necesarios para llegar a nuestra conclu-
sién. Puede que la quimica real que aprendi en el ABP no
se traslade directamente al mundo real, pero la habilidad
de trabajar en equipo y proponer ideas fue sumamente
valiosa (Ao 6 - Estudiante 51)".

*  Aseveracion 3: El Valor Ecolégico de la Sede Externa. El
76.6% validé positivamente que el simposio ocurriera fue-
ra del aula de clases, indicando que confirié un tono pro-
fesional y formal (18.3%) que emulaba experiencias del
mundo real (3.6%): “Me gusté que las presentaciones se
llevaran a cabo fuera de la escuela secundaria Sutherland
porque nos expuso a cdmo seria una presentacion mads
cercana a la vida real (fuera del entorno escolar tradicio-
nal). Cuando vayamos a la universidad, es posible que
tengamos que hacer presentaciones similares a esta, por lo
que ser capaces de hablar en un entorno desconocido nos
dio una nocién de cémo seria (Afio 5 — Estudiante 34)".
Una minoria (5.6%) reporté hacinamiento en las primeras
sedes, lo que concuerda con la puntuacién baja del reac-
tivo P5 (3.89) e impulsé la migracién hacia recintos de
mayor envergadura.

e Aseveracién 4: Transferibilidad Universitaria. El 90.9% en-
fatizé que el ABP constituyé un predictor clave de adapta-
cién para la universidad: “De verdad creo que esta expe-
riencia me preparard para los cursos universitarios. Planeo
especializarme en el campo de la biclogia ambiental y/o
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marina, y al ser ambos campos cientificos, llevar a cabo
un ABP para la clase de quimica me preparard para cuan-
do tenga que realizar problemas similares en mis afios
universitarios. He aprendido mucho sobre cémo disefiar
y complefar un experimento, y este conocimiento serd el
motor que me impulse durante mis afios en la universidad
(Afo 3 - Estudiante 16)". Sélo un 2.4% dudé de su utili-
dad, argumentando un interés vocacional por disciplinas
no experimentales como la economia.

*  Aseveracidn 5: Balance de la Experiencia. El proceso fue
catalogado de forma masiva como desafiante pero grati-
ficante (28.2%), valioso (24.6%) y divertido (24.6%), re-
comendando a futuras generaciones prestar atencién a la
eleccién del tema y evitar la procrastinacion.

Tabla 4. Matriz de frecuencias de cédigos cualitativos emergentes de
los estudiantes.

Cédigos Cualitativos Emergentes Mencién
(aprendizaje y motivacién) Relativa (%)
1. Habilidades de cooperacién grupal 45.2
2. Metodologia de la investigacién

cientifica 44.0
3. Comunicacién asertiva y oratoria 22.2
4. Dominio temdtico especifico

(Quimica) 19.8
5. Habilidades de resolucién de

problemas 14.7
6. Autonomia y pensamiento

independiente 12.3

Percepciones de las maestras

Los diarios cualitativos semanales de las dos maestras revelaron

la complejidad de la gestién de la ensefianza bajo metodolo-

gias activas:

e Aseveraciones 6 y 7: Fluctuacién de la Experiencia Emo-
cional. La percepcién docente fue positiva pero altamente
sensible al progreso de los equipos, registrando picos de
entusiasmo durante los descubrimientos de laboratorio y
valles de frustracién ante el estancamiento grupal.

e Aseveraciones 8-10: La Complejidad del Andamiaje y la
Evaluacién. Las principales funciones semanales radicaron
en la planificacién logistica y la retroalimentacién. El refo
pedagdgico mds complejo fue cuantificar el desempefio
individual dentro de un marco colectivo: “.. Resulta dificil
asignar calificaciones o puntos a estudiantes que se mues-
tran displicentes y no han contribuido de manera equitati-
va a sus equipos (Afio 4 — Maestra 1)".

*  Aseveracién 11: Maduracién Profesional de la Préctica.
Ambas docentes reportaron una evolucién en sus com-
petencias docentes, aprendiendo a formular preguntas
abiertas de andamiaje y a desarrollar una paciencia es-
tratégica para transferir el control y la autoria intelectual
a los alumnos.

Discusion

La convergencia de datos cuantitativos y cualitativos demuestra
que la infervencién cumplié con la meta fundamental del estu-
dio: proveer una experiencia de aprendizaje auténtica y riguro-
sa tras la conclusién del temario formal del examen de quimica
avanzada. El alto grado de correlacién cuali-cuantitativa (Tabla
5) permite validar la solidez metodolégica de los hallazgos a
través de una rigurosa triangulacién metodolégica

www.analesdequimica.es

Tabla 5. Matriz de friangulacién mixta concurrente de resuliados.

Evidencia
Cuantitativa
(Likert)

Categoria

2, Evidencia Cuadlitativa
Cudlitativa

Desafio Q11 =4.40 “Desafiante pero
Cognitivo (alto reto) gratificante”
Clima Q17 =4.39 “Experiencia divertida/
de Aula (diversién) amena”

o Q8 = 4.59 “Ajuste de disefio por
Resolucién (alto error”
Problemas demanda)

Satisfaccién Q3 = 4.47 “Presentacién fluida y

de Metas (expectativas) exitosa”

Los hallazgos respaldan de forma sélida la literatura previa
sobreel ABPrespectoalaestimulaciéndelinterésintrinseco .32
El cambio estructural en el laboratorio—transitando de la eje-
cucién de recetas experimentales predecibles hacia un disefio
de “ensayo y error” donde el resultado final era desconoci-
do —demostré ser el principal catalizador de la motivacién y
del desarrollo del pensamiento critico de los estudiantes: “Este
proyecto me ensefid mucho sobre el proceso de investigacién
cientifica. En todas las précticas de laboratorio que hacemos
en clase, seguimos un procedimiento que ya se nos ha dado o
uno que hemos aprendido a ejecutar. En todos esos casos, co-
nocemos cudl es el resultado final deseado. En nuestro ABP, no
solo disefiamos nuestro propio procedimiento, sino que desco-
nociamos cudles serfan los resultados. Mi grupo también tuvo
que aprender a realizar ajustes en nuestros métodos y en el
disefio experimental con base en lo que iba ocurriendo en el
experimento (Afio 6 - Estudiante 45)".

Implicaciones para la ensefianza

La investigacién cientifica a través de aprendizaje basado en

problemas aporta lecciones fundamentales para los centros

de educacién secundaria que busquen emprender reformas
curriculares basadas en metodologias activas:

*  Enfoque en el Proceso sobre el Producto: La sofisticacién
técnica del experimento de quimica es secundaria; la
prioridad pedagdgica debe volcarse en cémo los estu-
diantes estructuran un problema, delimitan una pregunta
realista y gestionan la incertidumbre de los resultados
inconcluyentes.

*  Necesidad de Co-Docencia Interinstitucional: La imple-
mentacién exitosa del ABP en solitario puede constituir
una tarea abrumadora para el maestro de secundaria.
Es crucial consolidar redes de apoyo que integren a la
facultad universitaria, bibliotecarios y personal técnico,
distribuyendo la carga de gestién logistica y de infraes-
tructura digital.

*  Delimitacién de Equipos: Se sugiere conformar grupos
estrictamente de fres a cuatro estudiantes pertenecientes
al mismo periodo de clase, previniendo rupturas en los
canales de comunicacién asincrénicos.

Limitaciones y conclusiones

Debido a la naturaleza exploratoria de este estudio y a las
restricciones propias del disefio curricular institucional, no se
empled un grupo de control en la investigacién. El uso de
entrevistas estructuradas o semiestructuradas habria robuste-
cido el alcance del estudio; sin embargo, debido al elevado
volumen de participantes y a que la infervencién se situ al
cierre del ciclo escolar, dicha estrategia resulté inviable. A pe-
sar de estas limitaciones metodolégicas, las respuestas de los
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estudiantes y docentes a nuestros instrumentos de evaluacién
mostraron una consistencia interna a lo largo de los seis afios
de seguimiento.

Se concluye que el Aprendizaje Basado en Problemas,
coronado con un simposio de divulgacién cientifica en un en-
torno universitario externo, promueve el desarrollo de habili-
dades del siglo XXI y fomenta una sélida transicién académica
de la escuela secundaria a la educacién universitaria. El dise-
fio de este proyecto demuestra que la educacién en ciencias
es verdaderamente significativa cuando los estudiantes dejan
de reproducir procedimientos y ponen las manos a la ciencia
a través de oportunidades auténticas que sean de su propio
inferés.
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Material complementario

En la web de la revista Anales de Quimica de la RSEQ (ht-
tps://analesdequimica.es/index.php/AnalesQuimical)
se podrd encontrar informacién complementaria al presente
articulo. El Anexo 1 demuestra un ejemplo de la matriz cogniti-
va "KWHLAQ, por sus siglas en inglés”. El Anexo 2 incluye los
detalles del ABP: eventos, tareas y fechas de entrega durante
todo el proyecto. El Anexo 3 contiene un ejemplo del plan de
proyecto ABP en donde se detalla los componentes del méto-
do cientifico. El Anexo 4, describe las instrucciones bésicas
de formato y estilo de redaccién del poster ABP. El Anexo 5
presenta un ejemplo del programa del Simposio Cientifico.
Finalmente, el Anexo 6 relne evidencias fotogrdficas de los
estudiantes durante la ejecucién de sus experimentos y la ela-
boracién de los pdsteres de ABP en la escuela; asimismo, in-
cluye imégenes de los alumnos presentando sus problemas —
tanto en formato oral como en pésteres— durante el Simposio
Cientifico ante la presencia de padres de familia, estudiantes,
maestros y profesorado universitario.
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RESUMEN:

La historia de los 50 afios de la Facultad de Ciencias Quimicas (UCM), establecida en 1974 tras la divisién
de la antigua Facultad de Ciencias, es una crénica de expansién y adaptacién. En este articulo relatamos la
transformacién y construccién de los diferentes edificios que componen la actual facultad. Asi mismo, se hace
un repaso de la evolucién de los planes de estudios, desde los rigidos sistemas anteriores hasta los Grados
modernos del Plan Bolonia (2009), lo que le ha valido las acreditaciones europeas Eurobachelor y EUR-ACE.
La investigacién siempre ha sido un pilar fundamental de la facultad, creciendo de forma exponencial hasta la
actualidad. Por dltimo, se muestra la evolucién del profesorado y estudiantado, asi como la presencia femenina
en estos dos grupos.

ABSTRACT:

The 50-year history of the Faculty of Chemistry (UCM), established in 1974 following the division of the former
Faculty of Sciences, is a chronicle of expansion and adaptation. In this article, we narrate the fransformation
and the construction of the various buildings that currently compose the faculty. Likewise, we review the evo-
lution of the syllabi, from the rigid earlier systems to the modern Bologna Plan Degrees (2009), which earned
the European accreditations Eurobachelor and EUR-ACE. Research has always been a fundamental pillar of
the faculty, growing exponentially to the present day. Finally, the evolution of the faculty staff and students is
detailed, along with the growth of female representation within these two groups.

Sciences

Complutense University of
Madrid

Introduccion

Si Gardel cantaba: “Veinte afios no es nada” y Serrat: “Hace
veinte afios que fengo veinte afos...", los 50 afios vividos por la
Facultad de Ciencias Quimicas de la Universidad Complutense
de Madrid (UCM) han dado lugar a muchos acontecimientos
que merecen ser narrados para que perduren en la memoria
de los presentes y futuros miembros de esta facultad. Ser “me-
moria histérica” implica muchas vivencias, fechas, nomeros y
generaciones de estudiantes, profesorado y personal de admi-
nistracién y servicios que se mezclan en el recuerdo. Recopilar
y ordenar las distintas actividades y eventos no ha sido tarea
fécil, pero el recordar lo vivido ha resultado muy grato y se ha
podido comprobar que todo ello ha dejado huella, influyendo
decisivamente en la situacién actual.

La division en 1974 de Facultad de Ciencias, anteriormente
dividida en secciones, en cinco Facultades, se produjo en una
etapa de crecimiento y progreso de la actividad universitaria y,
en general, en todos los dmbitos de la educacién en la socie-
dad espafiola.

Esta division permitié que cada una de las facultades tuvie-
ra una mayor autonomia de gestién del profesorado adscrito,
de los planes de estudio de las ensefianzas a su cargo, y de
los nacientes departamentos integrados en cada una de ellas.

Edificios e instalaciones: el crecimiento fisico de la Facultad

El desarrollo de la Facultad de Ciencias Quimicas ha estado
infrinsecamente ligado al crecimiento y evolucién de sus infraes-
tructuras. Originalmente, la Seccién de Quimicas se ubicé en
uno de los dos edjficios de la Facultad de Ciencias en la Ciudad
Universitaria, el Edificio A, destinados a impartir las titulaciones
de ciencias y que fue inaugurado en 1943 en la Ciudad Univer-
sitaria de Madrid. En la Figura 1 se muestran los planos origina-
les del pabellén de Quimicas de la Facultad de Ciencias. Este
edificio, de planta en forma de U, fue disefiado para albergar
aulas, laboratorios especializados (de Quimica Inorgdnica,
Orgédnica, Andlitica, Fisica y Técnica), almacenes y despachos
para las diversas Ctedras. El Aula Magna servia como espacio
para impartir clases a los grupos mds numerosos, para reali-
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zar exdmenes o celebrar actos académicos, mientras que las
demds aulas estaban directamente adscritas a las principales
cétedras, reflejando una organizacién més centralizada v je-
rérquica en torno a las figuras de los catedrdticos.

Durante la década de los 60, el considerable aumento del
nimero de estudiantes y la introduccién de nuevas asignaturas,
sobre todo optativas, generaron una presién insostenible sobre
el espacio disponible. La insuficiencia de aulas se hizo eviden-
te, obligando a la facultad a utilizar espacios en el edificio de
Fisicas-Matemdticas y, posteriormente, en el aulario del edificio
de Bioldgicas y Geoldgicas, cuya construccién, iniciada a prin-
cipios de los afios 70, se desvié de su propésito original (se
trataba de un proyecto destinado a la construccién de un hospi-
tal, con amplios pasillos y puertas para el paso de las camillas)
par satisfacer la apremiante necesidad de aulas universitarias.

Figura 1. Pabellén de Quimicas de la Faculiad de Ciencias, planta
baja. Reproducido con permiso del Archivo de la UCM.

Un hito importante en el desarrollo de nuevas infraestruc-
turas fue la aprobacion en 1953 de la construccidn de una
“Fébrica Experimental Universitaria” o “Planta Piloto”. Esta insta-
lacién, que se completé hacia 1960, fue un proyecto visionario
impulsado por el Catedrdtico de Quimica Técnica, Prof. Antonio
Rius Mir6. Hoy, la Planta Piloto lleva su nombre en honor a
su legado. En 2005, la planta fue objeto de una importante
renovacién, lo que le ha permitido seguir siendo un espacio
fundamental para la formacién préctica y técnica de los es-
tudiantes, asi como para la transferencia de los resultados de
investigacién a una escala preindustrial.

A finales de los afios 70, ya con la Facultad de Ciencias
Quimicas consolidada, el importante aumento del profesorado
y el creciente volumen de investigacién llevaron a una satura-
cién critica de los espacios originales. Las clases se encontra-
ban masificadas, e incluso hubo que crear laboratorios en los
pasillos sin ninguna o escasas medidas de seguridad. La pre-
cariedad de los sétanos del Edificio A era tal que sus techos,
anormalmente bajos, hacian que los estudiantes més altos tu-
vieran que agacharse. En respuesta a esta necesidad, en 1977
se solicité la ampliacién del edificio A. Esta ampliacién implicé
cerrar la U que daba forma al edificio original, transforman-
dolo en una estructura rectangular con la adicién de un nuevo
volumen, el Edificio B, que quedd conectado fisicamente al Edi-
ficio A. Estas obras se completaron en 1986. Esta expansién,
absolutamente necesaria, permitié la creacién de nuevas aulas,
laboratorios modernos y despachos adicionales, solucionando
los problemas de espacio que se habian originado por la sobre-
poblacién estudiantil y que habian llevado a la improvisacién
de laboratorios en dreas inadecuadas del edificio original.

www.analesdequimica.es

La década de 1990 trajo consigo nuevas exigencias de
espacio, impulsadas por el aumento de la actividad docente (re-
sultado de las nuevas titulaciones en Quimica, Ingenieria Quimi-
ca 'y Bioquimica) y la necesidad de incluir una cierta separacién
entre la docencia y la infensa actividad investigadora que se
llevaba a cabo en los distintos departamentos de la Facultad.
Para abordar estas necesidades, en 2003 se construyeron dos
nuevos edificios (Figura 2), a costa de ocupar el espacio de las
instalaciones polideportivas “Enrique Costa Novella” o Complejo
Deportivo Este, al caer este espacio en desuso por la construc-
cién del Complejo Deportivo Norte. El vestuario del Complejo
dio origen al actual Centro de Microscopia y los campos de
fotbol a aparcamientos.

Figura 2. Edificios de Aulario y Biblioteca. Reproducido con permiso
del autor, © Rubén Miranda, 2026.

Asi, se construyeron un nuevo Aulario con 16 aulas, dise-
fiado para optimizar el espacio de ensefianza y una moder-
na Biblioteca de tres plantas, con una superficie de 2280 m?,
donde quedaron centralizados los recursos bibliogrdficos. Estas
nuevas construcciones permitieron una reconfiguracion interna
de los edificios A y B, en los que algunas aulas se transformaron
en despachos y laboratorios de investigacién, optimizando el
uso del espacio existente.

Los departamentos, ejes de la docencia y lu investigacion

La estructura departamental, tal como la conocemos hoy en la
universidad espafiola, se formalizé con la Ley 83/1965, con-
cibiendo los departamentos como unidades funcionales que
agrupaban personal y recursos para la docencia y la investi-
gaciodn en dreas afines. En 1966, la Facultad de Ciencias de la
Universidad de Madrid establecié cinco departamentos para
la Seccién de Quimicas: Quimica Analitica, Quimica Fisica,
Quimica Inorgdnica, Quimica Orgdnica y Quimica Técnica.
Posteriormente, en 1968, se afiadieron dos mds: Bioquimica y
Metalurgia. En esta etapa inicial, la organizacién departamen-
tal giraba en torno a la figura del Catedrético, quien ejercia un
papel central en la coordinacién de las actividades docentes
e investigadoras de sus respectivas dreas. Los primeros cate-
drdticos fueron: Angel Vian Ortufio, Enrique Costa Novella y
Luis Gutiérrez Jodra en Ingenieria Quimica; Fernando Burriel
Marti en Quimica Analitica; Manuel lora Tamayo y Rafael Pérez
Alvarez-Ossorio en Quimica Orgénica; Angel Martin Municio
en Bioquimica; Jesus Morcillo Rubio en Quimica Fisica; Enrique
Gutigrrez Rios en Quimica Inorgdnica; Felipe Calvo y Calvo en
Metalurgia.

La Ley General de Educacién (LGE) de 1970 mantuvo una
estructura departamental similar, pero los departamentos ain
carecian de una estructura administrativa y de gestién auténo-
ma, dependiendo en gran medida de la capacidad del cate-
drdtico para obtener recursos y apoyo de instituciones externas,
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como el CSIC. La Ley de Reforma Universitaria (LRU) de 1983,
sin embargo, fortalecié significativamente la autonomia y la es-
tructura de los departamentos, introduciendo nuevas categorias
de funcionarios docentes y administrativos y consolidando su
papel como pilares de la organizacién universitaria. Bajo la
LRU, figuras como los “agregados” de la LGE, se integraron ple-
namente en el cuerpo de catedrdticos, reforzando la jerarquia
académica.

En el curso 1977.78, se produjo un desdoblamiento en los
Departamentos de Quimica Fisica y Quimica Técnica, lo que
llevé a un total de diez departamentos adscritos a la recién
creada Facultad de Ciencias Quimicas. Es importante destacar
que el Departamento de Bioquimica era interfacultativo, com-
partiendo adscripcién con la Facultad de Ciencias Bioldgicas,
lo que reflejoba la naturaleza interdisciplinar de esta drea.
Con la plena implementacién de la LRU en 1986, la estructura
departamental de la Facultad de Ciencias Quimicas volvié de
nuevo a la estructura original de siete departamentos, con una
organizacién méds definida y, en algunos casos, ligeras modifi-
caciones en su denominacién: Bioguimica y Biologia Molecular
|, Ciencia de los Materiales e Ingenieria Metaldrgica, Ingenieria
Quimica, Quimica Analitica, Quimica Fisica |, Quimica Inorgé-
nica | y Quimica Orgdnica |. A esta estructura se afiadié, de
manera significativa, una Seccién Departamental de Matemdti-
ca Aplicada, reconociendo la transversalidad de esta disciplina
en las ciencias quimicas.

Esta estructura académica se mantuvo estable durante un
largo periodo, hasta que en 2017 se produjo una nueva rees-
tructuracién departamental de la Universidad Complutense de
Madrid que introdujo cambios sustanciales en la mayor parte
de las Facultades. Como parte de esta reordenacién, el Depar-
tamento de Ciencia de Materiales e Ingenieria Metalirgica se
fusioné con el de Ingenieria Quimica, dando lugar @ un nuevo
y mds amplio Departamento de Ingenieria Quimica y de Mate-
riales. Paralelamente, se creé un Departamento de Bioquimica
y Biologia Molecular con una presencia ain mds amplia, abar-
cando seis Facultades, lo que subraya la importancia creciente
de esta drea en diversas disciplinas.

La evolucion de los Planes de Estudio como adaptacion cons-
tante a los cambios educativos

La evolucién de los Planes de Estudio en la Facultad de Ciencias
Quimicas es un reflejo de las sucesivas reformas educativas en
Espafia. Originalmente, los estudios de Licenciatura en Ciencias
Quimicas, establecidos en 1944, se concebian como un bloque
monolitico de cinco afios, sin la flexibilidad de asignaturas op-
tativas. La rigidez inicial comenzé a mitigarse con el Decrefo
de 1953, modificado en 1954, que introdujo la posibilidad de
cursar asignaturas complementarias y optativas en los Gltimos
afios. Este decrefo también establecié un primer curso selectivo
comdn para todas las Facultades de Ciencias y para las Escue-
las Técnicas Superiores de Ingenieria y Arquitectura.

Un punto de inflexién fue el Plan de Estudios de 1969, pre-
cursor del de 1974, vigente en el momento de la creacién de
la facultad. Este plan innovador buscaba una mayor especia-
lizacién y oforgaba una importancia renovada a las ensefian-
zas prdcticas, reconociendo la necesidad para el drea de la
quimica de una formacién més aplicada. Su estructura era la
siguiente: un primer curso selectivo y comdn a las cinco seccio-
nes de la Facultad de Ciencias; cursos de segundo y tercero
también comunes, que, sin embargo, carecian de optativas y
se centraban en disciplinas fundamentales como matemdticas,
fisica y quimica, complementadas por asignaturas fransver-
sales como dibujo e idiomas. Una caracteristica distintiva de

este plan fue la divisién de las asignaturas anuales en cuatri-
mestrales, desdobladas en teoria y practica, una metodologia
que buscaba reforzar el aprendizaje experimental. A partir del
cuarto curso, los estudiantes podian optar por especialidades
independientes, lo que representé un avance significativo ha-
cia la diferenciacién curricular. Estas especialidades incluian
Quimica (con subdivisiones en Andlitica, Inorgénica, Fisica y
Orgdnica), Bioquimica, Metalurgia y Quimica Técnica. La inclu-
sién de casi un 50% de materias optativas en el quinto curso
fue un paso trascendental, facilitando el desarrollo de planes
de estudio mds especificos para cada facultad y anticipando la
futura estructura de dos ciclos.

La Ley General de Educacién (LGE) de 1970 introdujo una
reforma estructural que dividié los estudios universitarios en
fres ciclos: un primer ciclo de tres afios enfocado en disciplinas
bdsicas, un segundo ciclo de dos afios dedicado a la especia-
lizacién, y un tercer ciclo para estudios de postgrado y docto-
rado. En 1973, se redefinié el plan de estudios de 1970 para
ajustarse a los ciclos, estableciendo un primer curso especifico
para la Licenciatura en Ciencias Quimicas y, significativamente,
infegrando las horas de laboratorio dentro de las asignaturas
tedricas. Para 1976, el segundo ciclo ya estaba plenamente
implantado, manteniendo la esencia del plan anterior, pero con
claras diferencias y la supresién explicita de las asignaturas de
laboratorio como entes separados.

La LRU de 1986 marcé ofro hito fundamental. Esta ley in-
trodujo el sistema de créditos (1 crédito equivalente a 10 horas
lectivas), categorizé las materias en troncales (obligatorias para
todas las universidades), obligatorias (definidas por cada uni-
versidad) y optativas, y se amplié significativamente el catélogo
de titulaciones. En este nuevo marco, se implantaron en la facul-
tad tres nuevos titulos: las Licenciaturas en Quimica (1992), en
Ingenieria Quimica (1993) y en Bioquimica (de segundo ciclo,
en 1995). El plan de la Licenciatura en Quimica de 1992 man-
tuvo una estructura similar a la de 1973-1976, pero ofrecié tres
orientaciones: Quimica Fundamental, Quimica de Materiales
y Quimica del Medioambiente, permitiendo a los estudiantes
especializarse en dreas de creciente relevancia.

La transformacién mds reciente y profunda en la educacién
universitaria ha sido la adaptacién al Espacio Europeo de Edu-
cacién Superior (EEES), también conocido como “Plan Bolonia”,
que se implementd a partir de 2009. Esta reforma estructuré los
estudios en Grado (primer ciclo, de cuatro afios y 240 créditos
ECTS) y postgrado: Méster y Doctorado. La Universidad Com-
plutense adscribié a la Facultad de Ciencias Quimicas los Gra-
dos en Quimica, Ingenieria Quimica y Bioquimica, que comen-
zaron a impartirse en el curso 2010-2011 y continGan vigentes.
En 2020 se reconocié la calidad de los dos primeros, median-
te la obtencién de las acreditaciones europeas Eurobachelor
y EUR-ACE, respectivamente, validando su excelencia a nivel
internacional. Ademds, en el curso 2018-2019, la Facultad de
Ciencias Quimicas amplié su oferta académica con la implanta-
cién del Doble Grado de Quimica y Bioquimica, respondiendo
a la creciente demanda de perfiles multidisciplinares.

La actividad investigadora en la Facultad de Ciencias Quimicas
La investigacién siempre ha sido una actividad central y rele-
vante en la Facultad de Ciencias y, por extensién, en la Facultad
de Ciencias Quimicas, manteniéndose intrinsecamente ligada
a la docencia y combinando de manera efectiva la genera-
cién de nuevos conocimientos con su transmisién a las futuras
generaciones de cientificos. La envergadura e importancia de
la actividad investigadora en la facultad han evolucionado di-
rectamente en funcién de los recursos humanos y materiales
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disponibles en cada periodo histérico, experimentando un cre-
cimiento muy significativo a partir de la creacién de la Facultad
de Ciencias Quimicas como entidad independiente.

En los afios iniciales, tras la divisién de la antigua Facultad
de Ciencias, la investigacién se desarrollaba principalmente en
el entorno de las Cétedras existentes. La labor de direccién
recaia, fundamentalmente, en los profesores numerarios de la
época, un grupo que incluia 10 catedrdticos, 4 profesores agre-
gados y 16 profesores adjuntos. En ese momento, la presencia
femenina en el profesorado era escasa, destacando Gnicamen-
te una profesora adjunta en el Departamento de Quimica Or-
génica. Los espacios dedicados a la investigacién se limitaban
a los laboratorios presentes en el Edificio A, y los medios dis-
ponibles eran, en general, modestos, debido a la ausencia de
un sistema generalizado y estructurado de financiacién a través
de proyectos competitivos. Los escasos fondos de los que se
disponia para la investigacién se conseguian a través de las
pocas convocatorias piblicas que existian en ese momento, o
mediante financiacién privada proporcionada por empresas o
industrias que colaboraban directamente con los distintos de-
partamentos de la facultad.

Sin embargo, en los afios siguientes, la Facultad de Cien-
cias Quimicas experiment6 una transformacién notable. Hubo
una constante mejora en la cualificacién académica y cientifica
del profesorado, su nimero, asi como en las colaboraciones es-
tablecidas por muchos de ellos con laboratorios extranjeros de
gran prestigio, lo que aporto nuevas capacidades y lineas de
investigacion. Este impulso se debid, en gran medida, a la crea-
cién a nivel estatal de la CAICYT (Comisién Asesora Interminis-
terial de Ciencia y Tecnologia) en el afio 1958, un organismo
clave que comenzé a vertebrar la politica cientifica nacional.
Adicionalmente, se establecieron los primeros Planes naciona-
les de Investigacion, el primero de los cuales fue de 1988-1991
y se lanzaron convocatorias de Programas especificos para la
financiacion de proyectos de I+D (Investigacién y Desarrollo), lo
que diversificd y amplié las oportunidades de obtener recursos.
A esta mejora en la financiacién se sumé la disponibilidad de
nuevos y mejores espacios para laboratorios de investigacion,
gracias a la ya mencionada construccién del Edificio B de la
facultad, que proporciond instalaciones modernas y adecuadas
para investigaciones avanzadas.

Todos estos factores convergieron para generar un creci-
miento muy notable en la produccién cientifica de la Facultad
de Ciencias Quimicas (publicaciones cientificas en revistas de
prestigio, nimero de patentes registradas) y la cantidad y diver-
sidad de proyectos y contratos de investigacién financiados por
diversas fuentes autonémicas, nacionales y europeas. También
habia importantes colaboraciones con el sector privado, con
grandes empresas e industrias como RED Eléctrica, Repsol y
CEPSA, entre ofras, asi como con diferentes Fundaciones, en
particular la Fundacién Ramén Areces. La acumulacién de estos
logros a lo largo de todos estos afios ha situado a la Facultad
de Ciencias Quimicas en su conjunto como uno de los centros
de la UCM més activos en investigacién y que ha logrado cap-
tar una mayor cantidad de fondos para el desarrollo de su la-
bor cientifica.

Hacia la década de los afios 90, la UCM implementd una
nueva organizacion de la investigacién mediante la creacion
formal de los Grupos de Investigacién UCM. En la actualidad,
la Facultad de Ciencias Quimicas cuenta con 39 grupos de inves-
tigacién oficialmente reconocidos. La notable actividad y la exce-
lencia de estos grupos se reflejan en las evaluaciones periédicas
a las que son sometidos, un proceso que garantiza la calidad y
el impacto de su trabajo.

www.analesdequimica.es

Esta intensa actividad investigadora se visualiza a través de
diversos indicadores cuantitativos. Por ejemplo, los datos dis-
ponibles acerca de la evolucién del nimero de tesis doctorales
defendidas desde la creacion de la facultad revelan un prome-
dio sostenido que supera las 40 fesis doctorales por afio (61
tesis en el curso 1974-75, un 18% de las tesis leidas en la UCM
en ese curso). Asimismo, se dispone de informacién sobre los
fondos anuales conseguidos para la financiacién de la investi-
gacién a través de proyectos de convocatorias competifivas y
contratos con empresas y otros organismos, tal y como aparece
en la Figura 3.

Los datos de las dos dltimas décadas, aunque presentan
ciertas fluctuaciones propias de la financiacién de la 1+D, arro-
jan un promedio cercano a los 10 millones de euros por afio.
Esta cifra confirma la posicién de la Facultad de Ciencias Qui-
micas como centro de referencia en la UCMy, de forma desta-
cada, en el panorama cientifico espafiol.
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Figura 3. Fondos de investigacién de la Faculiad de Ciencias
Quimicas de fuentes nacionales, europeas y en colaboracién con
empresas. Fuente: Elaboracién propia a partir de datos de Ref. [1].

Evolucion y cualificacion del profesorado en la Facultad de
Ciencias Quimicas

El profesorado de la facultad ha experimentado una notable
evolucién tanto en su nimero como en sus categorias y cuali-
ficacién desde la plantilla inicial que se incorporé a la nueva
facultad desde la Seccién de Quimicas tras la division de la
antigua Facultad de Ciencias. Como ejemplo, en el curso 1948-
1969, antes de la divisidn, la Seccién de Quimicas contaba con
128 profesores. De estos, solo 18 fenian cardcter permanente
(profesores numerarios), distribuidos en 10 Catedrdticos y 8 Pro-
fesores Agregados. El resto de la plantilla estaba conformado
por 38 Profesores Adjuntos y 72 Ayudantes de Clases Practicas.
Esta plantilla era responsable de la docencia de 1.703 alumnos
matriculados en las asignaturas de la Licenciatura en ese cur-
so, de los cuales 536 eran mujeres (31,5%). En la Figura 4 se
muestra un ejemplo de una clase de laboratorio en diferentes
épocas.

En el momento de la divisién de la facultad, ya existia una
nueva categoria de profesores numerarios, los Profesores Adjun-
tos. El resto de los profesores no permanentes (antiguos Profeso-
res Adjuntos, Profesores Ayudantes, Profesores Asociados, entre
ofros) se englobaban bajo la denominacién de Profesores No
Numerarios (PNN), un colectivo que, ademds, inici6 movimien-
tos reivindicativos en la misma época en la que se produjo la
divisién de la facultad. Estas categorias de profesorado se man-
tuvieron hasta los cambios introducidos por la Ley de Reforma
Universitaria (LRU) de 1983, que supuso la desaparicién de la fi-
gura del PNN. La LRU establecié cuatro cuerpos de funcionarios
docentes: catedrdticos de universidad, profesores fitulares de
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universidad, catedrdticos de escuela universitaria y profesores
titulares de escuela universitaria. Los profesores del cuerpo de
agregados, que desaparecian con la LRU, quedaron integrados
en el cuerpo de catedrdticos de universidad.

En los afios posteriores a la divisién de la Facultad de Cien-
cias Quimicas, se produjo un incremento notable del profesora-
do en su conjunto y, especialmente, del nimero de profesores
numerarios (Catedrdticos, Agregados y Adjuntos), lo que tam-
bién conllevé un mayor nivel de formacién del mismo. Se doto-
ron nuevas plazas de Profesor Agregado y, en mayor cantidad,
del recién creado cuerpo de Profesores Adjuntos. Aunque el
estudiantado también crecid, lo hizo en menor proporcién que
el profesorado, lo que indudablemente contribuyé a una mejora
en la calidad de las ensefianzas.

Las nuevas figuras establecidas en la LRU se mantuvieron
hasta el afio 2001, cuando la Ley Orgdnica de Universidades
(LOU) cred las nuevas figuras de Profesor Contratado Doctor
(profesorado permanente) y de Profesor Ayudante Doctor, su-
primiendo las de Catedrdticos y Profesores Titulares de Escuela
Universitaria.

=d =]
| gy

Figura 4. [Izda.] El profesor Gutiérrez Rios con una estudiante en el
laboratorio. Reproducido con permiso del Archivo Regional de la
Comunidad de Madrid. (Drcha.) Laboratorio de précticas de Quim-

ca General. Reproducido con permiso de la Faculiad de Ciencias
Quimicas de la UCM.

En el periodo entre 1983 y 2000, el nimero de profesores
numerarios dentro de la plantilla del profesorado aumenté noto-
blemente, llegando a representar una cifra superior al 65% del
total. La plantilla de profesorado se estabilizé en nimero en la
primera década del 2000, incrementandose de forma continua
la proporcién de profesores permanentes que llegé a superar
el 75%. Se produjo también un gran aumento en el nimero de
Catedrdticos de Universidad a partir de 2010, debido a un
cambio en la promocién o la creacién de este tipo de plazas.

Variaciones y tendencia del estudiantado en la Facultad de
Ciencias Quimicas

El estudiantado de la Facultad de Ciencias Quimicas ha experi-
mentado variaciones a lo largo de sus cinco décadas, tanto en
su némero en las diferentes titulaciones y niveles (licenciatura,
grado, méster, doctorado) como en la proporcién de alumnas
y alumnos. En su origen, los de Quimica formaban parte de un
conjunto de aproximadamente 4.800 que cursaban un primer
curso selectivo comin con los de ingenieria de la Universidad
Politécnica de Madrid y de otras ciencias.

Cuantitativamente, no se han producido grandes variacio-
nes en el nimero total de estudiantes de las diferentes licencia-
turas o grados impartidos en la facultad. En el curso 1973-74,
el ndmero de matriculados era de unos 2.200, cifra similar a
la de cursos anteriores (alrededor de 1.700 en 1968-69), y se

mantuvo estable hasta mediados de la década de 1980. Estos
estudiantes asistian a clases en sébado e incluso exdmenes en
domingo. Posteriormente, se produjo un fuerte aumento, llegan-
do a 3.044 matriculados en 1995, debido a la introduccién
de nuevas fitulaciones como las de Ingenieria Quimica y Bio-
quimica y al incremento general de la poblacién universitaria.
Hacia el afio 2000, la cifra se estabilizé de nuevo en torno a
los 2.500 estudiantes matriculados. La introduccién progresiva
de los estudios de grado a partir de 2010, que acortaban la
duracién de los estudios a cuatro afios, resulté en una reduccién
proporcional de estudiantes, alcanzando alrededor de 1.700
matriculaciones matriculados en 2022-2023. No se incluyen en
este nimero los estudiantes de posgrado ni de doctorado.

En cuanto a los estudios de postgrado, el nimero de estu-
diantes matriculados ha variado significativamente debido, en
gran parte, a las diferentes normativas que los han regulado,
como la introduccién de los estudios de mdéster hacia 2007 y
las modificaciones en los programas de doctorado y los plazos
para las defensas de las tesis doctorales. A pesar de estas fluc-
tuaciones, los programas de master y doctorado en la Facultad
de Ciencias Quimicas siempre han contado con un elevado
nimero de estudiantes.

Figura 5. Estudiantes a la salida de la Faculiad (hacia 1950).
Reproducido con permiso del Archivo de la UCM.

La mujer en la Facultad de Ciencias Quimicas

La presencia de la mujer en la Facultad de Ciencias Quimicas
ha evolucionado notablemente a lo largo del tiempo, tanto en el
estudiantado como en el profesorado. En cuanto al primero,
a finales de los afios 60 (curso 1968/69), la proporcién de
muijeres era del 28,5% (considerando el primer curso selectivo).
Este porcentaje ha continuado creciendo hasta superar al de
hombres, manteniéndose relativamente estable en las dltimas
décadas, entre un 55% y un 60%. Si se considera la media
de estudiantes mujeres en el periodo 2007-2023, la presencia
femenina es mayor en Bioquimica (68,2%) que en Quimica
(56,4%) e Ingenieria Quimica (51,2%).

En cuanto al profesorado, antes de la divisién de la Fo-
cultad de Ciencias, la presencia de mujeres era muy limitada,
especialmente en las categorias mds altas. En el curso 1973-
74, de un total de 114 profesores numerarios en la Facultad
de Ciencias, solo habia una mujer catedrdtica y una profesora
agregada, ambas en secciones diferentes a la de Quimicas.
En esta Seccién, no habia tampoco ninguna mujer entre los
10 catedrdticos ni entre los 4 profesores agregados. Entre los
50 profesores adjuntos infegrados de la Facultad de Ciencias,
13 eran mujeres. En la Seccién de Quimicas, de 17 profesores
adjuntos integrados, solo una era mujer. A partir de la divisién
de la facultad, la incorporacién de la mujer al profesorado au-
menté répidamente. En el curso 1976-77, 4 de los 35 profesores
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numerarios de la Facultad de Quimicas eran mujeres (11,4%),
todas ellas adjuntas numerarias. Para el curso 1980-81, el por-
centaje de mujeres entre los 56 profesores numerarios de la
Facultad de Quimicas aumenté al 21,4%. Aunque adn no habia
ninguna catedrdtica, ya habia una mujer entre los 11 profesores
agregados y 10 entre los 35 profesores adjuntos numerarios.

En el curso 1983-84, con la estabilizacién de los PNN y las
nuevas figuras contractuales de la LRU, el nimero de mujeres
entre los 220 profesores de la facultad alcanzé el 37,3%. Aun-
que todavia no habia ninguna mujer entre los 22 catedrdticos,
si habia 14 mujeres entre los 45 profesores titulares (31,1%) y
68 entre los 153 contratos de interinos (44,4%). Una década
después, en el curso 1995-96, de los 231 docentes de la Fo-
cultad de Ciencias Quimicas, 110 eran mujeres (47,6%). Para
entonces, ya habia 3 catedrdticas de universidad de un total de
34. Ademds, de los 129 profesores titulares (incluidos fitulares
de escuela universitaria), 61 eran mujeres (47,3%). Especifica-
mente, 6 de los 11 profesores titulares de escuela universitaria
eran mujeres (54,5%), asi como 19 de los 34 profesores asocia-
dos (559%), y 16 de los 30 ayudantes de Facultad o Escuela
Universitaria (53,3%).

L)
1%

de Seccion o Facultad

1974 — 2024

Figura 6. (Izda.) Cartel de la exposicién conmemorativa del 50
aniversario de la creacion de la Faculiad de Ciencias Quimicas.
Reproducido con permiso de la autora, © Elena Espada Bernabeé,
2024. (Drcha.) Vista panorémica de la faculiod en la actualidad.

Reproducido con permiso del autor, © Rubén Miranda, 2026.
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En la actualidad, con las nuevas figuras de profesorado de
la ley LOSU, se mantiene una presencia significativa de mujeres
en todas las categorias, destacando que en figuras como Ayu-
dante (50%), Ayudante Doctor/a (52%) y Profesor/a Permanen-
te Laboral (71%) la proporcién de mujeres es igual o superior
a la de hombres.

Medio siglo de quimica y compromiso con el futuro

En el afio 2024 se celebré el 50 aniversario de la creacién de la
Facultad de Ciencias Quimicas con una exposicién en la que se
vio como el paso del tiempo ha afectado a los diferentes aspec-
tos comentados en este articulo y que estd disponible en un for-
mato virtual (https://quimicas.ucm.es/album/50-aniversa-
rio-facultad-de-ciencias-quimicas). En la Figura 6 aparece el
cartel de la exposicion junto a una imagen actual de la Facultad
tras las sucesivas ampliaciones. Lo que no se ha visto afectada es
la ilusién con la que estudiantes y profesores siguen acudiendo
a la Facultad, para seguir contribuyendo al avance de la socie-
dad, gracias al desarrollo de la quimica. Una disciplina que se
ha adaptado a los fiempos y cuya relevancia es si cabe todavia
mayor tras estos 50 afios por su papel fundamental en resolver
muchos de los problemas globales que afectan a la humanidad.
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La revista de la Real Sociedad Espaiiola de Quimica

NOTICIAS

Noticias de la RSEQ

XLl Reunién Bienal de la RSEQ

(RSEQ) se celebrard del 14 al 18 de junio de 2027 en el Audi-
torio y Centro de Congresos Victor Villegas de Murcia, bajo
la organizacién del Prof. Pedro Lozano Rodriguez.

I-a XLI Reunién Bienal de la Real Sociedad Espaiiola de Quimica

RSEQ, que se desarrollardn en sesiones paralelas y ofrecerdn
una completa panordmica de las lineas de investigacién mds
innovadoras de la quimica actual. Estos encuentros serén un
espacio privilegiado para conocer los avances cientificos més

recientes, intercambiar conocimiento y debatir con investigado-

La Bienal reunird a la comunidad quimica en torno a 15
res de reconocido prestigio internacional.

simposios temdticos (Tabla 1) organizados por miembros de la

Tabla 1. Simposios de la XL Reunién Bienal de la RSEQ.

S1. New Frontiers in Organometallic Chemistry for Sustainable Solutions — OASIS

S2. Metals and Biology: From Drug Discovery to Enzyme Design (Biomet 2027)

S3. Supramolecular Chemistry: Redefining Boundaries. From Fundamentals to Applications with Scientific and Technological
Impact

S4. The Digital Transformation of Chemistry: Integrating Computational Methods, Artificial Intelligence and Molecular
Simulation for Chemical Discovery

S5. New Tools and Strategies for Molecular Synthesis

S6. Green Chemistry

S7. Integrative Electrochemistry: From Fundamentals and Materials to Electroanalytical Applications
S8. Analytical Chemistry Speeds Up

S9. Advances in Sustainable Catalysis: Energy Conversion, Fine Chemicals, and Mechanistic Insight
S10. Redesigning Chemistry for the Energy Transition: Accelerating the Discovery of Sustainable Technologies
S11. Progress in Advanced Functional Materials

S12. Chemistry Education, History, and Science Communication

$13. The Chemistry of Porous Molecular Framework Materials

S14. Structural Science Across Disciplines: Linking Structure and Properties

S15. Natural Products: A Cornerstone for Multiple Disciplines

XLI
5BienalRSEQ

Murcia, 14-18 junio 2027
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Abierta la convocatoria del Chemistry Europe

Award 2027

hemistry Europe ha abierto la convocatoria del
‘ Chemistry Europe Award 2027, un galardén bienal,
concedido por primera vez en 2023, que reconoce
contribuciones sobresalientes en un drea de la quimica. En
su edicién de 2027, el premio estard dedicado a la Quimica
Médica y Bioldgica, con especial atencién al descubrimiento
y disefio de férmacos y a los PROTAC:.
El premio reconoce contribuciones destacadas en este
&mbito y estd dotado con 10.000 euros y un certificado.

N

Nov. 1

Medicinal and Bio-related Chemistry

Nominations close

El plazo para presentar nominaciones permanecerd abierto
hasta el 1 de noviembre de 2026. Las candidaturas deben
incluir una carta de nominacién y el curriculum de la per-
sona candidata, con una seleccién de cinco publicaciones
relevantes.

La informacién sobre los criterios de elegibilidad y el pro-
cedimiento para presentar candidaturas estd disponible en la
pdgina web de Chemistry Europe.

Chemistry
Europe

AWARD

NOTICIAS GRUPOS ESPECIALIZADOS

Nuevo Grupo Especializado de Inteligencia

Artificial en Quimica (GEIAQ)

vo Grupo Especializado, el Grupo Especializado de Inteligen-

dia Artificial en Quimica (GEIAQ), creado con el objetivo de
impulsar el conocimiento y el desarrollo de herramientas de
inteligencia artificial aplicadas a la quimica.

Entre sus principales objetivos se encuentran fomentar la

colaboracién multidisciplinar en este dmbito, promover acti-
vidades formativas dirigidas especialmente a jévenes investi-
gadores, facilitar la difusién de conocimientos y resultados y
favorecer el desarrollo de iniciativas y propuestas conjuntas
de investigacién.
La Junta de Gobierno del nuevo grupo estd presidida por
Juan V. Alegre Requena (ISQCH, CSIC/Univ. Zaragoza),
con Julio Lloret Fillol (ICIQ) y Victor A. de la Pefia O’Shea
(IMDEA) como vicepresidentes, Rubén Laplaza Solanas (IIQ-
CSIC) como secretario y Francisco Manuel Arrabal Campos
(UAL) como tesorero. Completan la Junta como vocales Lucia
Mordn Gonzdlez, Marco Marazzi, Carla Casadevall Serra-
no y David Balcells Badia.

I-a Real Sociedad Espafiola de Quimica cuenta con un nue-

*:RSEQ)_

Real Sociedad Espafola de Quimica

Grupo Especializado de
Inteligencia Artificial

en Quimica

logo del Grupo Especializado de
Inteligencia Artificial en Quimica [GEIAQ).

Las personas interesadas en formar parte del GEIAQ
pueden solicitar su incorporacién a través de la RSEQ.
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XLVI Reunién del Grupo Especializado de

Electroquimica (GEE)

Electroquimica (GEE) de la RSEQ se celebrd
en Barcelona entre el 7 y el 10 de julio de
2026, y fue organizada por la Universitat de
Barcelona (Dr. Ignacio Sirés, Dra. Teresa An-

I-o XLVI Reunién del Grupo Especializado de

N . DE LA REAL SOCIEDAD
dreu, Dr. Albert Serra y Dra. Maria Sarret) y la ESPANOLA DE QUIMICA
Universitat Autdnoma de Barcelona (Dr. Gonza- Barcelona

lo Guirado).

El evento reunié a més de 200 expertos
nacionales e internacionales en diferentes dm-
bitos de la Electroquimica. Durante la reunién A
se impartieron tres conferencias plenarias, a |
cargo del Dr. Antoni Forner Cuenca (Eindhoven
University of Technology, Paises Baijos), el
Dr. Andrea Cipollina (Universitd degli Studi
di Palermo, ltalia) y la Dra. Ulrike 1. Kramm
(University of Darmstad!, Alemania), asi como
tres conferencias invitadas, impartidas por el
Dr. F. Pelayo Garcia de Arquer (IFCO, Espafia),
el Dr. Enrique Garcia-Quismondo (IMDEA Ener-
gia, Espafa) y el Dr. Juan Jesus Velasco Vélez
(ALBA Synchrotron, Espafia). El programa se
completd con 107 comunicaciones orales y 69
comunicaciones en formato péster.

Ademds, como es ya habitual en las reu-
niones del GEE, tuvo lugar la defensa de 13 trabajos de fin
de mdster y de nueve proyectos de tesis de estudiantes de los
programas interuniversitarios de Mdster y Doctorado en «Elec-
troquimica. Ciencia y Tecnologia».

Durante la primera jornada del congreso, los profesores
Ignacio Sirés y Teresa Andreu moderaron una mesa redon-
da dirigida a jévenes investigadores con trayectoria en elec-
troquimica. En ella participaron profesionales de diferentes
empresas tecnolégicas: Sandra Casas (Eurecat), Pau Bosch
(Leitat), Juande Sirvent (Oxhyd, IREC), Neus Sabaté (Fuelium),
Roger Oriol (RIMSA| y Dmitry Galyamin (Electroseek).

Posteriormente, se llevé a cabo un acto de homenaje a
la trayectoria docente e investigadora de la catedrdtica de

[ xwvi
' REUNION

DEL GRUPO ESPECIALIZADO DE
ELECTROQUIMICA

7-10 July 2026

T
I\
RECONOCIMIENTO |

? =

De izquierda a derecha: Ignacio Sirés, Teresa Andreu, Francisco Alcaide,
Pere Lluis Cabot, lluminada Gallardo, Elvira Gémez, Ardnzazu Heras,

Gonzalo Guirado y Albert Serra.

Quimica Fisica de la Universidad Auténoma de Barcelona llu-
minada Gallardo Garcia, con motivo de su reciente jubilacién,
y a la de los catedrdticos de Quimica Fisica de la Universidad
de Barcelona Elvira Gémez Valentin y Pere Lluis Cabot Julig,
con motivo de su préxima jubilacién.

En el acto de clausura se hizo entrega de los premios a
las mejores comunicaciones presentadas en formato péster,
patrocinados en esta ocasién por ChemElectroChem, revista
de Chemistry Europe publicada por Wiley, y por el propio
Grupo Especializado de Electroquimica. Los ganadores fueron
Pol Vilarifio (Universitat de Barcelona), Jesus Piriz-Tercero (Uni-
versidad de Cérdoba) e Isaac Sanchez Marquez (Universidad
Jaume |).

Foto oficial de la XLVI Reunién del Grupo Especializado de Electroquimica de la RSEQ.

www.analesdequimica.es
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Entrega de los Premios del Grupo Especializado

de Electroquimica (GEE) 2026

Electroquimica (GEE) de la RSEQ, celebrada en Barcelo-

na del 7 al 10 de julio de 2026, tuvo lugar la entrega de
los Premios del Grupo de Electroquimica 2026.

El Premio «Jévenes Talentos» 2026 del Grupo de Electro-
quimica fue concedido ex aequo al Dr. Antoni Forner Cuenca,
de la Eindhoven University of Technology (Paises Bajos), y al Dr.
Ignacio Sanjudn Molts, del Instituto de Materiales Avanzados
(INAM) de la Universidad Jaume |.

E n el marco de la XLVI Reunién del Grupo Especializado de

Entrega del Premio «Jévenes Talentos» 2026. De izquierda a de-
recha: Antoni Forner Cuenca, Ignacio Sanjudn Molté, Arénzazu
Heras (presidenta GEE|) y Eduardo laborda (vicepresidente GEE).

Por su parte, el XI Premio «Antonio Aldaz» a la mejor tesis
doctoral en el &mbito de la Electroquimica defendida durante el
afio 2024 fue concedido al Dr. Gabriel Alemany Moling, de la
Universidad de Alicante, por la tesis fitulada Electrocatalizado-
res basados en materiales carbonosos y metales de transicién
para su aplicacién en la produccién y uso del hidrégeno, pre-
sentada en la Universidad de Alicante y dirigida por la Dra.
Emilia Morallén Nofiez y el Dr. Diego Cazorla Amorés.

Se Ty ¢ M Fe

|
Y Zr b o T g

Entrega del XI Premio «Antonio Aldaz». De izquierda a derecha
Rosa Maria Arén (tesorera GEE) y Gabriel Alemany Molina.

XLIV Reunién del Grupo Especializado de
Quimica Organometélica (GEQO)

XUV Reunién del Grupo Especializado de Quimica Or-

ganometdlica (GEQQ) de la Real Sociedad Espafiola
de Quimica. El encuentro, organizado por José M? Lépez
de Luzuriaga, Miguel Monge, M? Elena Olmos, Maria Ro-
driguez-Castillo y Ardnzazu Mendia, tuvo lugar en el Centro
de la Cultura del Rioja y reunié a 185 investigadores e in-
vestigadoras. La reunién, consolidada una vez mds como el
principal punto de encuentro de la comunidad organometdlica
espafiola, conté con cinco conferencias plenarias impartidas
por Agusti Lledés, Claudia Turro, Stephen M. Goldup, Robert J.
Gilliard y Mark R. Crimmin, asi como diez conferencias invita-
das, dieciséis comunicaciones orales, cinco sesiones de comu-
nicaciones flash y una amplia participacién en las sesiones de
péster. La edicién de este afio volvié a reflejar la vitalidad y la
gran diversidad de la quimica organometdlica actual, con con-
tribuciones que abarcaron desde aspectos fundamentales en
quimica de metales de transicién o grupos principales, hasta

Entre los dias 8 y 10 de julio se celebré en Logrofio la

aplicaciones en catdlisis, quimica supramolecular, fotoquimi-

ca, electroquimica, materiales funcionales o quimica médica.
La reunién se inauguré con la entrega de los Premios
GEQO 2026, en la que la profesora Elena Lalinde recibié el

premio a la Carrera Distinguida por su prestigiosa trayectoria
en el disefio de complejos organometdlicos luminiscentes y el
estudio de sus aplicaciones. El Premio GEQO a la Excelencia

Foto de los asistentes a la XLIV Reunién del GEQO.
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Premios GEQO 2026

Premio Reconocimiento GEQO
a una Carrera Distinguida

Dra. Elena Lalinde Peia

Premios GEQO 2026

Premio GEQO a la
Excelencia Investigadora

Premios GEQO 2026

Premio GEQO a
Jovenes Investigadores

Enfrega de los Premios GEQO 2026 a Elena Lalinde (premio recogido por
Marfa Teresa Moreno), Maria del Carmen Nicasio y Miquel Navarro.

Investigadora fue concedido a Maria del Carmen Nicasio, por sus
contribuciones fundamentales a la quimica organometdlica y
sus aplicaciones en catdlisis homogénea. Por su parte, Miquel
Navarro recibié el Premio GEQO Jévenes Investigadores, por
sus excelentes contribuciones en su etapa posdoctoral e inicio
de su carrera independiente en el campo de la quimica orga-

nometdlica. Asimismo, durante la Asamblea General del Grupo
se procedié a la renovacién de la Junta de Gobierno, que pasa
a estar compuesta por Jesis Campos Manzano, Marta Elena
Gonzdlez Mosquera, Ana Maria Geer Ramos, Antonio Jesis
Martinez Martinez, Laura Rodriguez Raurell y Max Garcia Mel-
chor.

XXX Reunién Bienal del Grupo Especializado de
Quimica Orgdnica - GEQOR (GIQOR-2026)

en Gijén/Xixdn entre los dias 17 y 19 de junio de 2026

y consiguié reunir a 315 investigadores de todas las ra-
mas de la Quimica Orgdnica. El evento recibié el nombre
de GIQOR-2026 en honor a la ciudad que lo acogid, y se
extendié durante dos dias y medio en sesiones de mafana
(miércoles a viernes) y tarde (miércoles y jueves). Consisti6 en
un total de cinco conferencias plenarias, impartidas por los
profesores Eric Jacobsen (U. Harvard, Boston, EE.UU.), Eva
Hevia (U. Berna, Suiza), Guy Lloyd-Jones (U. Strathclyde, Ed-
imburgo, Reino Unido), Paolo Melchiorre (U. Bolonia, ltalia)
y Josep Cornella (Instituto Max-Planck para el Carbén, Mil-
heim, Alemania), diez conferencias invitadas (de profesores
de distintas universidades e institutos, nacionales y europeos),
46 comunicaciones orales, 85 presentaciones «flash+poster»
y 61 pésteres. Ademds, en la sesién inaugural se entregaron
los Premios del GEQOR [las medallas Félix Serratosa (a Antoni
Riera) e Ignacio Ribas (a Israel Ferndndez)], asi como los Lilly
Awards for PhDs 2026 (Victor M. Amador Luna, Albert Galle-
go, Sergio Barbeira) y Lilly Early Career Researcher 2026 (a
Irene Marco Rius), por parte del presidente de la RSEQ, Fer-

I-o XXX Reunién Bienal de Quimica Orgdnica se celebrd

ACIO
"DE GIJON

Foto de los asistentes a la XXX Reunién
Bienal de Quimica Orgdnica.

nando Cossio Mora y de la presidenta del GEQOR, Rosario
Ferndndez Ferndndez.

El alto nivel de las presentaciones propicié animados de-
bates y discusiones cientificas, que se prolongaron durante

Enfrega de los Premios del GEQOR 2026 a Anfoni Riera e lsrael Ferndndez. Entregan los premios el presidente de la RSEQ
[Fernando Cossio) y la presidenta del GEQOR (Rosario Ferndndez).

www.analesdequimica.es
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las pausas café y se extendieron a las sesiones de péster,
con un notable porcentaje (62%) de jévenes investigadores
asistentes. El ameno programa social y el clima benigno de Gi-
i6n/Xixén durante el evento también han contribuido a acen-
tuar las interacciones y el intercambio de conocimiento entre
los asistentes al GIQOR-2026.

La organizacién agradece sincera y profundamente el
apoyo recibido tanto por el GEQOR como por los patroci-
nadores institucionales (ST-Ast RSEQ, U. Oviedo, Visita Gijén
Convention Bureau) y privados: Johnson&Johnson (oro), Else-

vier-Reaxys (plata), Brisker, ChemoSapiens y Scharlab (bronce)
y Air-Liquide, Chemistry Europe, Galchimia, Lilly y VWR (gene-
ral). Igualmente, hace extensivo este agradecimiento a los es-
tudiantes, becarios y postdocs de los grupos de investigacién
QOSCAT y SOS de la U. Oviedo por su inestimable ayuda.
La préxima reunién bienal del GEQOR se celebrard en
Salamanca en 2028.
Enrique Aguilar
Universidad de Oviedo

Celebraciéon de la Escuela GEQO 2026

GEQO 2026 con el titulo «Resonancia magnética nuclear: de

los fundamentos a las aplicaciones avanzadas». El propésito
de la Escuela del Grupo Especializado de Quimica Organo-
metdlica (GEQO) es facilitar formacién complementaria a las
y los estudiantes de posgrado que frabajan en el dmbito de
la quimica organometdlica. La edicién de 2026 estuvo dedi-
cada a la espectroscopia de resonancia magnética nuclear.
El curso tuvo como objetivo mejorar el aprovechamiento de
esta técnica mediante una formacién sélida en sus bases fed-
ricas que facilite el disefio y la optimizacién de experimen-
tos, e incluyé demostraciones de aplicaciones avanzadas. Los

Del 24 al 26 de junio tuvo lugar en Valladolid la Escuela

estudiantes pudieron aprender in situ cémo se llevan a cabo
experimentos de diferentes niveles de complejidad, asi como
estrategias para el seguimiento de reacciones fotoquimicas
usando esta técnica. A la escuela asistieron 29 estudiantes
de toda Espafia. Las clases fueron impartidas por Ifiaki Delso
(ISQCH, CSIC/Univ. Zaragoza), Maria Victoria Gémez (Univ.
de Castilla-La Mancha) y Esteban Urriolabeitia ISQCH, CSIC/
Univ. Zaragoza). Queremos expresar nuestro agradecimiento
al IU CINQUIMA de la Universidad de Valladolid que aco-
gié la escuela una edicién mds y al Laboratorio de Técnicas
Instrumentales de dicha universidad que permitié el uso del
equipamiento de RMN.

Asistentes a la Escuela GEQO 2026.

Asistentes a la Escuela GEQO 2026.

IX Jornadas Ibéricas de Fotoguimica (IX JIF)
& Il Franco-lberian Conference on

Photochemistry (Il FICP)

as IX Jornadas Ibéricas de Fotoquimica (IX JIF), celebradas
I_con]untomente con la Il Franco-lberian Conference on Photo-

chemistry (Il FICP), tuvieron lugar del 2 al 4 de septiembre
de 2026 en el Campus Maria Zambrano de la Universidad
de Valladolid, en Segovia, Espaiia. El evento reunié a in-
vestigadores de Espafia, Portugal, Francia, Reino Unido y
Alemania con el objetivo de compartir los avances més reci-
enfes en fotoquimica, fotofisica, fotocatdlisis, fotobiologia y
ofras dreas relacionadas con las ciencias de la luz. La con-
ferencia consolid$ la tradicién de los encuentros ibéricos de

fotoquimica y fortalecié la colaboracién cientifica entre las
comunidades fotocientificas de Espafia, Portugal y Francia.

Entre los principales obijetivos de la reunién destacaron la
consolidacién del intercambio cientifico, el impulso de nuevas
colaboraciones entre universidades, centros de investigacion e
industria, la difusién de resultados de investigacién de vanguar-
dia y el apoyo a jévenes investigadores mediante su participa-
cién en comunicaciones orales y pdsteres.

La conferencia conté con una participacién total de 127
asistentes, procedentes mayoritariomente de Espafia (89), Por-

https://doi.org/10.62534 /1seq.0q.2168
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Asistentes al IX JIF & Il FICP realizado en Segovia, Espafa.

tugal (18 y Francia (17), ademds de representantes del Reino
Unido y Alemania. El programa cientifico incluyé 3 conferen-
cias plenarias, 16 conferencias invitadas, 52 comunicaciones
orales, 42 presentaciones en formato péster y 2 conferencias
impartidas por ganadores de los Premios GRUFO a la Mejor
Tesis Doctoral. Los temas tratados abarcaron dreas de gran ac-
tualidad, como la fotobiologia, la fotoquimica molecular, los
procesos fotocataliticos sostenibles, la ciencia de materiales y
las transformaciones quimicas impulsadas por la luz, asi como
la fotoquimica computacional.

Uno de los momentos méds destacados del encuentro fue la
ceremonia de entrega del Premio Nicolds Monardes, una de las
méximas disfinciones de la fotoquimica espafiola. El galardén
correspondiente a 2025 fue concedido al Profesor Miguel Angel
Miranda Alonso en reconocimiento a su sobresaliente trayectoria
cientifica y a sus contribuciones pioneras en fotoquimica, foto-
fisica y fotobiologia. La ceremonia constituyé un homenaije a
su carrera investigadora y una fuente de inspiracién para las
nuevas generaciones de cientificos.

La conferencia también otorgé dos premios a jévenes in-
vestigadores por la calidad de sus contribuciones cientificas.
Ademds, se fomenté de manera especial la participacién de
estudiantes de doctorado e investigadores en etapas iniciales
de su carrera, ofreciéndoles oportunidades para presentar sus

www.analesdequimica.es

resultados, recibir comentarios de expertos y establecer contac-
tos cientificos que favorezcan su desarrollo profesional.

Més allé de las sesiones cientificas, se organizaron activi-
dades sociales, como la recepcién de bienvenida y la cena de
conferencia celebrada en el histérico Convento de Minimos de
Segovia, que contribuyeron a fortalecer las relaciones persona-
les y profesionales entre los participantes.

En conclusién, las IX JIF y la Il FICP alcanzaron plenamen-
te sus objetivos cientificos y de networking. El encuentro sirvié
como plataforma para la presentacién de investigaciones de
alta calidad, favorecié la creacién de nuevas colaboraciones
internacionales y puso de manifiesto la vitalidad y el dinamismo
de la comunidad fotoquimica. Asimismo, reforzé los vinculos
entre las sociedades cientificas de fotoquimica de Espaiia, Por-
tugal y Francia, consolidando estos congresos como una refe-
rencia internacional en el dmbito de las ciencias fotoquimicas.

.
© - GRUPO

v ESPECIALIZADO
GRUFO DE FoToguiMica

Radl Pérez Ruiz
Universidad Politécnica de Valencia
GE Fotoquimica (GRUFO)
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JesUs Jiménez Barbero recibe el premio bilateral

SCF/RSEQ «Miguel Cataldn — Paul Sabatier»

2026

| Prof. Jests Jiménez Barbero, Director Cientifico de CIC
E bioGUNE, ha sido galardonado por la Société Chimique

de France (SCF) con el premio ‘Miguel Cataldn - Paul
Sabatier’ 2026. El premio hispano-francés «Miguel Cataldn -
Paul Sabatier» es un premio bilateral entre la RSEQ y la Socie-
dad de Quimica Francesa (SCF), que se oforga de forma alter-
na entre las dos sociedades cada afio. Este premio reconoce
la calidad cientifica del trabajo y los fuertes lazos establecidos
entre la comunidad quimica espafiola y la francesa.

Jests Jiménez Barbero se doctoré en la Universidad Au-
ténoma de Madrid (UAM), desarrollando su investigacién
en el CSIC. Posteriormente, realizé estancias posdoctorales
en la Universidad de Zdrich (Suiza), en el National Institute
for Medical Research (Reino Unido) y en la Carnegie Mellon
University (Estados Unidos). Antes de incorporarse a CIC bio-
GUNE, fue Profesor de Investigacion del CSIC en el CIB-CSIC.
Asimismo, ha sido Profesor Visitante en la Ecole Normale
Supérieure de Paris, la Sorbona, la Universidad de Milano-Bi-
cocca y, desde 2016, en la Universidad del Pais Vasco. Ha
mantenido ademds una estrecha vinculacién con la Real So-
ciedad Espafiola de Quimica (RSEQ), de la que fue secretario
general entre 2004 y 2011 y presidente entre 2011 y 2017.

En 2014 se incorporé a CIC bioGUNE como Profesor
de Investigacién lkerbasque y Director Cientifico. Su inves-
tigacién se centra en la biologia quimica, particularmente
en el estudio de los mecanismos moleculares implicados en
el reconocimiento de distintos ligandos, especialmente glica-
nos, por parte de los receptores biolégicos relacionados con
fenémenos biomédicos como el cancer o las enfermedades
infecciosas. Su investigacién posee un enfoque multidiscipli-
nar que combina sintesis quimica, bioquimica de proteinas,
biologia molecular, biofisica, modelizacién molecular y téc-
nicas de biologia estructural como la cristalografia de rayos
X'y la microscopia crioelectrénica (cryo-EM), con especial

Alberto Concellén, Jesis Mosquera y Jorge Refé

Prof. Jesus Jiménez Barbero

énfasis en la espectroscopia de resonancia magnética nu-
clear (RMN).

Entre sus aportaciones mds destacadas figuran los estudios
sistemdticos de las interacciones glicano-lectina, que han con-
tribuido significativamente a ampliar el conocimiento sobre los
mecanismos de reconocimiento mediados por glicanos en la
salud y la enfermedad. El profesor Jiménez-Barbero ha liderado
numerosos proyectos europeos y colaboraciones con la indus-
fria, incluyendo una ERC Advanced Grant. Sus contribuciones
cientificas han sido reconocidas con numerosos galardones,
entre los que destacan: Premio Nacional de Investigacion en
Ciencias y Tecnologias Quimicas (2023), Premio Internacional
Whistler de Quimica de Carbohidratos (2010) y la Medalla
de la RSEQ (2018). Estos reconocimientos ponen de manifiesto
su impacto internacional en los dmbitos de la glicociencia, la
biologia quimica y la biclogia estructural.

~ )

reciben Becas Leonardo 2026

bros de la RSEQ, han sido seleccionados en la XIII
edicién de las Becas Leonardo de Investigacién Cienti-
fica y Creacién Cultural de la Fundacién BBVA.

Las Becas Leonardo estén dirigidas a investigadores y
creadores de entre 30 y 45 afios que se encuentran en una
etapa intermedia de su trayectoria y destacan por el cardcter
innovador de su trabajo. En esta edicién se han seleccionado

ﬁ lberto Concellén, Jesis Mosquera y Jorge Refié, miem-

59 proyectos entre un total de 1.896 solicitudes, en un amplio
abanico de disciplinas cientificas y culturales.

Alberto Concellén, investigador Ramén y Caijal en el Instituto
de Nanociencia y Materiales de Aragén, ha recibido finan-
ciacién para el proyecto «Adaptive lonic Complex Colloids for
Field-Responsive Optics and Sustainable Catalysis (IONICOLL)».
El proyecto busca desarrollar materiales infeligentes basados
en microgotas liquidas capaces de modificar su forma y propie-

https://doi.org/10.62534 /1seq.0q.2168

R S E Q © 2026 Real Sociedad Espaiiola de Quimica

Real Sociedad Espanola de Quimica

265



RSE Q' © 2026 Real Sociedad Espariola de Quimica

Real Sociedad Esparola de Quimica

Noticias

An. Quim. RSEQ, 2026, 122 (3), 258-261

dades en respuesta a estimulos
externos, combinando coloides
complejos y liquidos inicos.
Jesiis Mosquera, investigador
Ramén y Cajal en la Universi-
dade da Corufa, desarrollard
el proyecto «Nanoparticulas
biomiméticas para elucidar la
organizacién cuaternaria de las
proteinas (NANO-4P)». Su obje-
tivo es disefiar nanomateriales
sintéticos que imiten propieda-
des fundamentales de las pro-
teinas para estudiar las reglas
que gobiernan su ensamblaje y
avanzar hacia nuevos materia-
les dinamicos y mulfifuncionales.
Jorge Reiié Espinosa, inves-
tigador Ramén y Cajal en la
Universidad Complutense  de
Madrid, ha sido seleccionado
por el proyecto «A Condensate-
Targeting  Platform  for  Next-
Generation Cancer Therapies via DNA Damage Response
Modulation». La investigacién combina infeligencia arfificial,
simulacién molecular y experimentacién para disefiar nuevos

.

Alberto Concellén, Jesis Mosquera y Jorge Refié.

péptidos terapéuticos dirigidos a condensados biomoleculares
implicados en procesos de reparacién del ADN y supervivencia
de células tumorales.

Una medalla de bronce y dos menciones de
honor en la 58.° Olimpiada Internacional de

Quimica (IChO 2026)

| equipo espafiol obtuvo una medalla de bronce y dos
E menciones de honor en la 58.° Olimpiada Internacional

de Quimica (IChO 2026), celebrada del 11 al 19 de
julio en Tashkent (Uzbekistdn), con la participacién de mds
de 350 estudiantes procedentes de mds de 90 paises.

Victor Zhou, del Colegio Internacional Ausias March de
Picassent (Valencia), consiguié la medalla de bronce, que se
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La delegacién espaiola en la IChO 2026 acompafada del guia local.

www.analesdequimica.es

suma a la mencién de honor obtenida en la IChO 2025. Por
su parte, Antso Vidondo Aguirrebalzategui, del IES Nava-
rro Villoslada de Pamplona (Navarra), y Sergio Carbonero
Mufioz, del IES Antonio Gala de Méstoles (Madrid), recibie-
ron sendas menciones de honor. Completé la delegacién
espafiola Javier Romero Hermosel, del IES Maestro Domingo
Céceres de Badajoz.

la delegacién estuvo acom-
paiiada por los mentores Os-
car Rodriguez Montoro, de la
Universidad Rey Juan Carlos, y
Jorge Melendo Arrufat, antiguo
participante en las Olimpiadas y
Técnico Quimico de la Armada y
de la Administracién General del
Estado.

La preparacién tedrico-prdc-
tica del equipo tuvo lugar en el
Campus de Méstoles de la Uni-
versidad Rey Juan Carlos (URJC),
en los laboratorios de quimica de
la Escuela Superior de Ciencias
Experimentales y Tecnologia (ES-
CET), bajo la supervisién de Mar
Ramos Gallego, catedrdtica de
Quimica Orgénica, y con la co-
laboracién de profesores y perso-
nal técnico de la universidad.
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Premios Nacionales de Investigacién 2026

uatro miembros de la RSEQ se
Cencuentron entre los galardona-

dos con los Premios Nacionales
de Investigacién 2026: el Prof. Daniel
Maspoch Comamala, medalla de la
RSEQ 2026, el Prof. Jests Martinez de
la Fuente, la Prof®. Katherine Villa Gé-
mez y el Prof. Miguel Anaya.

El Prof. Daniel Maspoch Comamala
ha recibido el Premio Nacional de In-
vestigacién “Enrique Moles”, en el drea
de Ciencia y Tecnologias Quimicas; el
Prof. Jests Martinez de la Fuente ha sido
reconocido con el Premio Nacional de
Investigacién “Juan de la Cierva”, en el
drea de Transferencia de Conocimiento; y
la Prof Katherine Villa Gémez ha sido
galardonada con Premio Nacional de In-
vestigacion para Jévenes “Maria Teresa
Toral”, en el drea de Ciencia y Tecnolo-
gias Quimicas y el Prof. Miguel Anaya
Martin ha recibido el Premio Nacional de
Investigacién para Jévenes “Felisa Martin
Bravo”, en el drea de Ciencias Fisicas, de
los Materiales y de la Tierra.

Estos premios son el reconocimiento
mds importante de Espafia en el dmbito
de la investigacién cientifica. Destaca-
mos aqui alguna resefia de la noticia
publicada:

I
|
|
|
|
|

Premio Nacional de Investigacion Enrique
Moles, en el drea de Ciencia y Tecnologia
Quimicas

Daniel Maspoch es profesor ICREA en el Institut Catala
de Nanociéncia i Nanotecnologia (ICN2) de Barcelona. Ha
sido galardonado por su trayectoria cientifica excepcional y
de gran repercusién internacional, combinando investigacién
pionera con transferencia real a la sociedad.

Premio Nacional de Investigacion Juan de la Cierva, en Trans-
ferencia del Conocimiento

Jesis Martinez de la Fuente es profesor de Investigacién
del CSIC en el Instituto de Nanociencia y Materiales de Ara-
gén (INMA-CSIC) de Zaragoza. Ha sido reconocido por su
destacada trayectoria en la transferencia del conocimiento en
el dmbito de la nanobiotecnologia.

Premio Nacional de Investigacion para Jovenes Maria Teresa
Toral, en el drea de Ciencia y Tecnologia Quimicas

Katherine Villa es profesora ICREA, dirige el grupo de
investigacién “Materiales fotocataliticos avanzados para la
energia y la remediacién ambiental” en el Institut Catald d’In-
vestigacié Quimica (ICIQ) de Tarragona. Ha recibido el pre-

Daniel Maspoch.

Katherine Villa.

Jests Marfinez de la Fuente.

)

A

Miguel Anaya Martin.

mio por su investigacién pionera en fotocatdlisis y materiales
sostenibles, integrando quimica, nanociencia y micromotores
autopropulsados por luz para abordar retos energéticos y am-
bientales.

Premio Nacional de Investigacion para Jovenes “Felisa Martin
Bravo”, en el drea de Ciencias Fisicas, de los Materiales y de

la Tierra.

Miguel Anaya Martin es investigador Ramén y Caijal en
la Universidad de Sevilla e investigador de la Real Academia
de Ingenieria Britanica en los Departamentos de Ingenieria
Quimica y Biotecnologia y de Fisica de la Universidad de
Cambridge, en Reino Unido. Ha sido reconocido por su desta-
cada trayectoria investigadora en el dmbito de los materiales
emergentes para energia y optoelectrénica.

Desde estas lineas, damos nuestra mds sincera enhorabue-
na a Daniel, Jests, Katherine y Miguel. Es un reconocimiento
a su buen hacer y a la quimica de excelencia que se hace
en Espaiia por lo que son un motivo de orgullo para toda la
comunidad quimica.

https://doi.org/10.62534 /1seq.0q.2168
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