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Las patentes y la quimica

Hace 157 afios se produjo una revolucion
quimica: la sintesis y patente de la mauveina
de Perkin. A partir de ese momento, la qui-
mica y el progreso industrial han avanzado
paralelamente, beneficiando a la sociedad con
tintes y colorantes (la mauveina), farmacos
(la aspirina), productos agricolas (fertilizantes
nitrogenados) y materiales textiles (el nylon),
entre muchos otros... Y el progreso continua!
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Editorial

“No hay ciencia basica y ciencia aplicada, hay cien-
ciay las aplicaciones de la ciencia” (Pasteur). Quien haya
asistido a alguna de mis conferencias o haya escuchado
algunas de mis intervenciones en radio, se habra percata-
do de que ésta es una de mis frases favoritas. Aunque han
pasado casi 150 afios desde que Pasteur la escribio, sigue
estando de actualidad y sirve para desmontar alguna
creencia “popular” sobre la ciencia y, especialmente, las
politicas cientificas de algunos gobiernos cortoplacistas.

(Qué significa “las aplicaciones de la ciencia”? Por
supuesto, un significado directo es la construccion de
un dispositivo informatico usando los teoremas y teorias
matematicas, la preparacion de un medicamento a partir
de los conocimientos quimico y bioldgico, o que el ser
humano sea capaz de enviar un robot a Marte usando las
leyes de la fisica. Todas estas espectaculares aplicaciones
atraen la atencion del publico; pero, en general, se desco-
noce que han surgido a partir de la ciencia basica.

Y esto supone un serio problema de percepcion social
de la ciencia. Sin entrar en las politicas que asfixian la
ciencia (http://bit.ly/19nnR25) o el imparable ascenso de
las pseudociencias (http://bit.ly/1cteDmo), en este mensa-
je quiero incidir en el papel que los cientificos juegan en la
transferencia de conocimiento y tecnologia a la sociedad.

Para que la sociedad sea consciente de los benefi-
cios de la ciencia, hay que realizar dos tipos de tareas.
La primera es mucha labor de cultura cientifica. De
esta manera, el ciudadano serd capaz de discernir entre
ciencia y pseudociencia, podra emitir juicios sobre temas
de actualidad con base cientifica, y exigira politicas en
defensa de la ciencia. Por desgracia, pocos profesionales
de la quimica dedican esfuerzos a “explicarle a su vecino
su investigacion o algun concepto cientifico general”
(http://bit.ly/1cteDmo).

Otra manera de que la ciencia alcance relevancia
social es haciendo llegar beneficios tangibles a la socie-
dad; es decir, que el usuario sea consciente de que el
artilugio que esta usando es fruto de la investigacion
y de la transferencia de tecnologia; lo que se consigue
a través del sistema de patentes. En Espafia se publi-
ca mucho (y, a veces muy bien) pero se patenta poco
(http://bit.ly/Jz7zJH). La transferencia de tecnologia es
una manera de transmitir conocimiento a la sociedad. Y,
ademas, de forma rentable, pues un pais (y un cientifico)
pueden enriquecerse con los beneficios generados por las
patentes. Un pais debe apostar por la ciencia de calidad,
de la que surgiran aplicaciones; como en su momento
consiguidé Pasteur o los protagonistas de nuestra portada
[Perkin, la empresa Bayer (con Eichengriin y Hoffmann),
Haber y la empresa duPont (con Carothers)], que con su
investigacion basica de calidad dieron lugar a importan-
tes patentes que convirtieron a los inventores, empresas y
naciones en influyentes; demostrando que la influencia y
el poderio estan relacionados con la inversion en ciencia
(http://bit.ly/1ef2a4t).

Si la transferencia
de conocimiento a la
sociedad es uno de los
déficits de la ciencia en
Espana; el otro, muy
serio, es la falta de
apoyo a los investiga-
dores jovenes. Como
siempre decimos: “fe-
nemos la generacion
Jjoven mas preparada
de nuestra historia”.
Es verdad y es logico que cada generacion tenga mejor
formacion que la de sus padres. El problema de Espaia es
que no somos capaces de sacar el maximo rendimiento a
los jovenes porque nuestro sistema cientifico (en el que nos
incluimos los cientificos mas veteranos) no los apoyamos
de manera decidida. Hay que recordar que la creatividad
cientifica es maxima entre los 20 y los 40 afios y que en
nuestro pais, los cientificos se consolidan pasada esta edad.
Se pueden citar muchos ejemplos de la creatividad (y ben-
dita osadia) cientifica de los jovenes; aunque uno ya men-
cionado bastaria: ;la mauveina fue sintetizada y patentada
por un joven William Henry Perkin cuando tenia 18 anos!

Afortunadamente, los jovenes cientificos espafioles
tiene inquietudes y calidad cientifica. En este nimero nos
hacemos eco del Simposio de Jovenes Investigadores de
la RSEQ, que fue una reunion de gran nivel cientifico.
También quiero destacar la organizacion del ciclo de
conferencias Semana de la Ciencia Indignada (http://bit.
ly/1dcEeQl), organizada por asociaciones de estudiantes
de Fisica y Matematicas de la UCM, que ha sido un éxi-
to de participacion, con interesantes ponencias cientificas
y divulgativas e intensos debates sobre ciencia y su situa-
cion actual (politica cientifica, pseudociencias, percepcion
social, etc.). Espero que el afio proximo se siga celebrando y
que cuente con la participacion de estudiantes de Quimica.

En esta edicion de Anales de Quimica encontraras
mucha cienciabésica con potenciales aplicaciones, especial-
mente en el area de la biomedicina. También tenemos inte-
resantes articulos que recuerdan a grandes cientificos que
hicieron mucha ciencia de calidad y que, en muchos casos,
dieron lugar a aplicaciones que han beneficiado a nuestra
sociedad. También, aprovechando las fiestas, alguna reco-
mendacion de lecturas quimicas,... y muchas cosas mas.

Para finalizar, tres mensajes. El primero, apoyemos
a los jovenes cientificos. El segundo, hagamos ciencia
(quimica) de calidad, pero no nos olvidemos de transferir
a la sociedad este conocimiento, a través de la difusion de
la cultura cientifica y con patentes. Por tltimo, desearos
lo mejor en 2014.

Espero que disfrutes de la lectura de esta edicion de
Anales de Quimica.

Bernardo Herradén Garcia
Editor General



Cartas al Editor

Las cartas se pueden remitir por correo electronico a editor.general@rseq.org o a b.herradon@csic.es

iNo podemos mirar hacia otro lado:
defendamoslaimagen dela quimica!

Estimado editor de Anales de Qui-
mica y apreciados miembros y socios de
la Real Sociedad Espaiiola de Quimica,
quiero dar las gracias por dedicar unos
segundos de su tiempo a la lectura de
estas palabras.

El motivo de esta carta es algo por
todos conocido y que no nos llevara
a asombro. Si miramos los escapara-
tes navidefios sera muy facil encontrar
algun que otro cartel donde el “sin pro-
ductos quimicos” sea exaltado como
una propiedad maravillosa de numero-
sos productos. Marketing quimiofobico
que a todos los quimicos nos deberia
indignar. Y asi es.

Generalmente, hacemos algiin co-
mentario, enviamos algin tuit o escri-
bimos en Facebook ante la indignacion
que este tipo de publicidad nos produce.
Todos nos quejamos de la mala praxis
del marketing que difunde anuncios en
los que “quimica” es sindnimo de malo
y peligroso y “lo natural” es presentado
como algo bueno. El quimico sabe que
hay productos naturales que son vene-
nos letales y sustancias sin-
téticas que curan nuestras
enfermedades. La quimica
no es mala ni buena, hay
buenos usos de la quimica
y malos usos de la quimica.

Todo esto son obvieda-
des para nuestra comuni-
dad. Nosotros ya sabemos como es la
quimica. El problema es que nuestros
amigos, vecinos, familiares, alumnos,
conocidos y un largo etcétera muchas
veces no lo sabe. El problema es que
no podemos mirar hacia otro lado.
Amamos la quimica, trabajamos por
la quimica en todas sus areas, desde su
enseflanza en institutos y universidades
hasta la investigacion y la empresa,
pero es tarea de todos saber colgar la
bata y demostrar y mostrar a la sociedad
todo lo que la quimica ha hecho, hace y
hara por nosotros.

iNo debemos mirar hacia otro lado!
Entre todos debemos trabajar por la cul-
tura quimica de nuestra sociedad. jNo
basta con quejarse! jHay que trabajar!
iTodos juntos! ;Todos con la quimica!

Cualquier momento es bueno para
mostrar las bondades que el buen uso de

An. Quim. 2013, 109(4), 257

la quimica implica. Debemos recordar
que ser quimico es mas que un papel que
lo acredite y que ser quimico es saber
ver el mundo con los ojos de la quimica.

Y nos podemos fijar en nuestro
alrededor, por ejemplo, en algunas ima-
genes de nuestro alrededor, como apun-
to el profesor Elguero hace ya algun
tiempo (J. Elguero, Anales Quim. 2012,
108, 90).

Por ejemplo, el quimico sabe que en
la imagen de la fotografia (un estableci-
miento comercial) falta claramente una
carga positiva...

O que este conjunto de “rayas” nos
puede hacer conocer la composicion de
estrellas y planetas lejanos.

A

Haciendo de la quimica una ciencia
cotidiana, cercana, conseguiremos que
no sea ajena y por tanto, rechazada.
¢ Qué sentido tiene quejarse de la falta
de cultura quimica imperante en nues-
tra sociedad si nosotros, los quimicos,
miramos hacia otro lado?

; Trabajemos por la quimica! Uti-
licemos nuestras redes sociales para di-
fundir el papel de la quimica. Se tarda
muy poco en enviar un tuit o una imagen
como las anteriores a @RSEQUIMICA
y, aunque no lo parezca, estaremos
poniendo nuestro granito de SiO, por
la cultura quimica de nuestro pais y
especialmente, de nuestros jovenes. Los
jovenes que navegan por Twitter, y que
son el futuro, sabran que no hay nada
sin quimica. Usemos las redes sociales
como escaparate de la quimica, de
nuestra quimica. {Sin quimiofobia!

WWW.Iseq.org

Para terminar, en esta época navi-
defa, os dejo un par de arboles de Na-
vidad quimicos que se encuentran en la
Facultad de Ciencias Quimicas de la Uni-
versidad Complutense de Madrid; la se-
gunda es del grupo de Facebook de la
Biblioteca (http://on.fb.me/1bEBcnz).

Gracias por vuestro tiempo y por
vuestra pasion por la quimica.
#TodosconlaQuimica

Luis Moreno Martinez (@luisccqq)
El cuaderno de Calpurnia Tate
(http://bit.ly/1aVFX7K)

El Nanoscopio (http://bit.ly/18U04aK)

© 2013 Real Sociedad Espaiola de Quimica



Investigacion Quimica

iDisolvente fuera!: azlicares en fase gas

Emilio J. Cocinero, Alberto Lesarri

Resumen: Presentamos diversas estrategias de la Quimica-Fisica para el estudio en fase gas de monosacaridos, glicanos y complejos modelo
glicano-proteina, basadas en el uso de espectroscopias de alta resolucion laser y microondas. Estos estudios espectroscopicos son posibles
gracias al desarrollo de las técnicas de vaporizacion laser, que evitan la descomposicion de muestras termolabiles. El potencial de estos
métodos experimentales se ilustra con diversos problemas relativos a conformacion, polimerizacion, solvatacion y agregacion intermolecular.

Palabras clave: Carbohidratos, microsolvatacion, complejos glicano-proteina, espectroscopia laser, espectroscopia de microondas.

Abstract: We present Physical Chemistry strategies for the gas-phase study of monosacharides, glycans and glycan-protein model complexes
based on high-resolution laser and microwave spectroscopies. Spectroscopy is supported by sugar vaporization using laser ablation, avoiding
sample decomposition. The potential of these experimental methods is illustrated with different problems concerning conformation, polyme-

rization, solvation and molecular aggregation.

Keywords: Carbohydrates, microsolvation, glycan-protein complexes, laser spectroscopy, microwave spectroscopy.

Introduccion

Los azucares son moléculas extremadamente versatiles
que pueden adoptar multiples funcionalidades biologicas
y que se encuentran ampliamente distribuidas en la natu-
raleza. Su importancia justifica la acuflacion del término
Glicobiologia,' un érea de las ciencias bioquimicas que pre-
tende unificar la Quimica tradicional de carbohidratos y el
estudio de su estructura, biosintesis y aplicaciones bioquimi-
cas y biotecnologicas. Dentro de este inmenso campo nuestro
interés se centra en los bloques mas sencillos que conforman
las estructuras macromoleculares de los seres vivos. Esta
escala reducida permite una descripcion molecular muy deta-
llada, pudiendo establecer las bases del funcionamiento de
sistemas mas complejos. Estos trabajos tienen cuatro puntos
destacados: el estudio de los problemas de conformacion,
reactividad, solvatacion y reconocimiento molecular. Todos
estos aspectos han sido abordados con técnicas muy diversas.
En este articulo pretendemos ilustrar la contribucion de los
métodos de la Quimica-Fisica a la resolucion de problemas

A. Lesarri®

E. J. Cocinero®

2Universidad del Pais Vasco (UPV/EHU), Facultad de Ciencia y
Tecnologia, Departamento de Quimica Fisica.
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estructurales en la Quimica de los azucares desde un punto
de vista molecular.

La palabra clave de la metodologia quimico-fisica es des-
agregacion. Al contrario de los estudios en disolucion o en el
medio cristalino, que examinan las propiedades de un sistema
en interaccion con una infinidad de moléculas vecinas (ya
sea el propio disolvente o ellas mismas), los estudios en fase
gaseosa permiten aislar una sola molécula, pudiendo analizar
sus propiedades individuales sin ninguna interferencia.?? Es
obvio que la fase gas estda muy alejada del medio fisiologico o
biologico donde las moléculas ejercen su funcion. Sin embar-
go, ofrece varias ventajas tnicas. En primer lugar, proporcio-
na una descripcion detallada de las propiedades estructurales
intrinsecas. Cada molécula puede presentar a su vez multiples
conformaciones, que representan una “fotografia instantanea”
de sus disposiciones espaciales preferentes (los puntos mas
estables de la superficie de energia potencial). Estructura y
conformacioén ponen de manifiesto los factores internos que
gobiernan la estabilidad del sistema. De esta forma, pode-
mos detectar la presencia de efectos intramoleculares como
los enlaces de hidrogeno o las interacciones entre orbitales
(estereoelectronicas) como el efecto anomérico, normalmente
enmascarados en fases condensadas. Por otra parte, la fase
gas permite el estudio de interacciones intermoleculares a la
carta, seleccionando, bien la formacién controlada de agrega-
dos intermoleculares, o bien la interaccion a través de fuerzas
especificas que involucren a grupos funcionales de interés.
Asi, por ejemplo, podemos controlar la formacion de agrega-
dos microsolvatados con un cierto nimero de moléculas de
agua, o generar complejos entre dos moléculas cualesquiera.
La formacion de complejos intermoleculares generalmente
esta controlada por interacciones débiles no covalentes (que
no dan lugar a enlaces quimicos), como por ejemplo, enlaces
de hidrégeno o interacciones dispersivas.* Los complejos
intermoleculares constituyen asi modelos a escala reducida
que reproducen las interacciones locales que tienen lugar en
sistemas mucho mas grandes, como puede ser la unién entre
un glicano y una proteina. Esta aproximacion reduccionista se
justifica también por la pequefia magnitud de las interaccio-
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nes no covalentes (< 20 kJ mol-") y por la propia complejidad
de muchos sistemas bioquimicos (donde visualizamos un
sumatorio de muchos factores quimicos), que resultarian ina-
bordables mediante técnicas de alta resolucion. Otro aspecto
de los estudios en fase gas es la posibilidad de comparar
directamente sus resultados con las predicciones teéricas.’
De esta comparacion se obtiene un doble beneficio, ya que
es posible calibrar los métodos tedricos con medidas expe-
rimentales y, por otra parte, permite establecer qué modelos
serian mas apropiados para la investigacion de otros sistemas
de tamafio semejante o con determinadas interacciones inter-
moleculares. La descripcion que proporcionan los estudios en
fase gas es una visién complementaria a los estudios en fases
condensadas (p.e. RMN® o difraccién de rayos X’), aportando
un punto de vista alternativo para comprender en su totalidad
las propiedades y funcionalidades bioldgicas.

En este articulo presentaremos técnicas experimentales
empleadas en el estudio de problemas moleculares de la
Quimica de azucares. Posteriormente senalaremos algunos
ejemplos relevantes en orden de complejidad creciente,
comenzando con los bloques estructurales mas sencillos,
los monosacaridos, y progresando hacia especies de mayor
tamafio, como glicanos, sus hidratos y complejos intermo-
leculares representativos de las uniones azlcares-proteinas.
Destacaremos en cada punto qué informacion quimica
puede obtenerse y qué problemas se plantean cara a futuros
estudios.

Caja de herramientas (... espectroscopicas)

Los medios experimentales desarrollados en nuestro
trabajo estan basados en técnicas espectroscopicas de alta
resolucion, que utilizan la interaccién entre la radiacion
electromagnética y la materia para desentrafiar las propie-
dades moleculares. Las técnicas espectroscopicas incluyen
multiples variantes atendiendo al tipo de radiacién y a los
procesos de absorcion/emision/dispersion observados. En
este articulo presentaremos dos tipos de métodos espec-
troscopicos atn poco empleados en Espafia, incluyendo las
técnicas de espectroscopia laser electronico-vibracional®%!0
y la espectroscopia de rotacion molecular en la region de
microondas.!"'> Ambas técnicas tienen en comin la pre-
paracion de la muestra en forma de chorros supersonicos
frios, evitando la utilizacion de mezclas gaseosas estaticas a
temperaturas ordinarias.'® La generacion del chorro superso-
nico se produce a partir de la expansion cuasiadiabatica de
una mezcla gaseosa presurizada (2-10 bar) en el seno de una
cavidad de alto vacio (~ 10”7 mbar) y conlleva tres ventajas
principales. En primer lugar, se traduce en un fuerte enfria-
miento rovibracional, con temperaturas efectivas de rotacion
de so6lo 2-3 K (1-2 érdenes de magnitud superior en el caso
de la vibracion). Por tanto se pueblan solamente los niveles de
rotacion-vibracion mas bajos, simplificando enormemente los
espectros. Por otra parte, el régimen de colisiones en el chorro
disminuye practicamente a cero al alejarse de la tobera. Por
tanto, todos aquellos complejos intermoleculares generados
en el momento de la expansion, sea cual sea su naturaleza
u origen (p.e. dimeros, trimeros, complejos con agua o con
otras especies) permanecen inalterados en el chorro pese a su
extrema fragilidad, permitiendo la observacion de especies
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inestables que de otra manera seria imposible abordar. Por
ultimo, la ausencia de colisiones entre las moléculas y las
paredes del recipiente contribuye a disminuir notablemente la
anchura de linea, mejorando muy notablemente la resolucion
de los experimentos. La utilizacion de chorros supersonicos
combina de forma natural con el uso de laseres o fuentes de
radiacion pulsadas, dado que los tiempos de operacion de un
laser (ns-ps-fs) son varios o6rdenes de magnitud mas cortos
que la escala temporal de la expansion (us-ms). En otras
palabras: las especies débilmente enlazadas creadas en la
expansion sobreviven el tiempo necesario para ser estudiadas
con las técnicas espectroscopicas de medida.

Los procesos implicados en las espectroscopias laser
y de microondas son variados. La espectroscopia laser
combina una o varias fuentes sintonizables en las regiones
ultravioleta-visible-infrarroja, con resoluciones capaces de
discriminar transiciones vibronicas y, en algunos casos,
rotacionales, en procesos de absorcion o emision de uno o
varios fotones. Un factor clave de estos experimentos es la
alta irradiancia de los laseres, que proporciona simultanea-
mente excitacion electrénica y, posteriormente, ionizacion
molecular (A—A*—A": ionizacion multifotonica resonante,
REMPI). De esta forma es posible observar transiciones
vibronicas empleando detectores de iones, selectivos a la
masa de especies especificas y mucho mas sensibles que los
detectores de fotones. El empleo simultaneo de varios laseres
permite diseflar diferentes experimentos. Cabe destacar los
de doble resonancia (DR), que posibilitan selectividad para
conformaciones moleculares determinadas. Asi, por ejemplo,
la DR UV-UV, que emplea un laser de bombeo (pump) a
frecuencia fija sintonizado a una transicion electroénica y un
laser sonda (probe) de barrido, permite registrar separada-
mente los espectros vibronicos de las diferentes conforma-
ciones moleculares (despoblacion conformacional o “hole
burning”). Alin mas, empleando DR IR-UV (despoblacion
ionica o “ion dip spectroscopy”’) donde es posible obtener el
espectro de vibracion puro, con la ventaja de que pueden fil-
trarse las especies (selectividad en masa) y las conformacio-
nes deseadas (selectividad conformacional). La informacion
contenida en las vibraciones moleculares se interpreta con
ayuda de predicciones tedricas mecanocuanticas y permiten
evaluar por comparacion qué conformaciones o interaccio-
nes intra/intermoleculares actian en la molécula aislada o
sus complejos. Otros experimentos laser mas elaborados se
revisan en la bibliografia.'4

Las técnicas de rotaciéon molecular son complementarias.
En este caso, el uso de fuentes coherentes a frecuencias de
microondas, escasamente energéticas y de mayor resolucion
(kHz), permite el andlisis de transiciones de rotacién pura
(generalmente en el estado fundamental de vibracion). La
informacion inercial conduce directamente a la determinacion
de la estructura molecular sin necesidad de suposicion tedrica
alguna, lo que resulta especialmente valioso para validar las
predicciones estructurales de los modelos teodricos. La espec-
troscopia de microondas moderna (FT-MW) esta basada en
técnicas de excitacion pulsada, semejantes conceptualmente
a la FT-RMN aunque a escalas temporales mucho mas cortas
(us)."12 Un pulso de microondas genera una polarizacion
eléctrica de las especies de la muestra, lo que orienta los
dipolos eléctricos de forma coherente. Al cesar la excitacion
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la pérdida de coherencia se traduce en una emision molecular
transitoria, cuya transformacion de Fourier (FT) proporciona
el espectro en el dominio de frecuencias.

Ambas técnicas espectroscopicas pueden ayudarse de
otras herramientas experimentales. Un problema comin a
las técnicas de caracterizacion en fase gas es la dificultad de
vaporizacion de especies térmicamente labiles, lo que hace
dificil o imposible su observacion por métodos convencio-
nales de calentamiento. En la ultima década los autores han
contribuido al desarrollo de la espectroscopia con ablacion
laser,'> que permite la vaporizacién efectiva de muestras
inestables con una minima fragmentacion o descomposicion
usando laseres de ns y ps. Los trabajos que presentamos aqui
utilizan este tipo de herramientas de vaporizacion.

Con independencia de sus distintos mecanismos, una de
las diferencias significativas entre la espectroscopia laser y
la espectroscopia de microondas se encuentra en su rango de
aplicabilidad. El espectro de rotacion depende de las masas y
geometrias moleculares. Un aumento de la masa supone un
incremento en los momentos de inercia. Por este motivo en
los sistemas de mayor tamaio las transiciones se acumulan
y desplazan a frecuencias menores, haciendo mas dificil la
interpretacion de los espectros. Este hecho hace que, si bien
la espectroscopia de rotacion permite una mejor resolucion y
caracterizacion estructural, su aplicacion se limita a sistemas
de tamano reducido (<30-40 atomos). Por el contrario, la
espectroscopia laser, aunque tiene una resolucion vibracio-
nal menos detallada, permite examinar especies mucho mas
grandes (incluso virus), lo que hace posible el examen de
pequefios glicanos y complejos intermoleculares.?

Monosacaridos: especies poliestructurales y
policonformacionales

Azucar es un nombre general para moléculas que combi-
nan un aldehido/cetona con grupos hidroxilo. Los azlcares
mas sencillos son los monosacaridos, que, pese a su simplici-
dad, se caracterizan por una enorme flexibilidad estructural.
Muchas aldosas o cetosas se ciclan intramolecularmente
por la formacion de grupos hemiacetal o hemicetal, por lo
que pueden alternar entre formas de cadena abierta o cicli-
cas, cada una con multiples posibilidades conformacionales
(incluso cientos de estructuras potenciales: Figura 1). Los
primeros trabajos espectroscopicos en fase gas sobre mono-
sacaridos fueron realizados por el grupo de John P. Simons!®
(Oxford) empleando técnicas laser. La idea era crear un
pequeno “alfabeto” a partir de las bandas de vibracion de los
grupos hidroxilo (extremadamente sensibles al entorno que
les rodea, en particular a los enlaces de hidrogeno) y extra-
polar este alfabeto a sistemas mas complejos. Estos estudios
iniciales analizaron los espectros de vibracion de diferentes
aldosas de seis (glucosa, galactosa, manosa...) y cinco atomos
de carbono (xilosa,...). Sin embargo, debido al uso de detec-
cion REMPI estas moléculas necesitan un grupo cromdéforo
adicional (p.e. fenilo), lo que modifica parcialmente el siste-
ma. El primer trabajo con espectroscopia de microondas de un
azucar (sin cromoforo) fue publicado en 2012 y se dedico a la
ribosa,!” una pentosa que se encuentra en compuestos biol6-
gicos (ARN, ATP,...) en forma de /S-furanosa (anillo de cinco
miembros). El espectro de rotacion detectd una gran varia-
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Figura 1. Polimorfismo estructural de una pentosa: D-ribosa.

bilidad conformacional, con seis estructuras muy proximas
en energia (ca. 4,6 kJ mol !, Figura 2). Ahora bien, en todos
los casos la ribosa adopta una forma tautomerica piranosida
(anillo de seis miembros), que no tiene papel bioldgico. Los
conformeros observados se distribuyen entre [-piranosas
(mas estables) y a-piranosas, con conformaciones tipo silla
IC, 0 %C, proximas en energia. Es caracteristico que todas las
conformaciones estan estabilizadas por una red cooperativa de
enlaces de hidrogeno intramolecular O-H---O, que constituyen
el factor principal de estabilidad de los monosacaridos aislados.
Los efectos anoméricos contribuyen también notablemente a la
estabilizacion de estos pequefios “ladrillos de la vida™.

Este estudio ha sido seguido por el analisis de la 2-deoxi-
ribosa,'® fructosa!® (primera cetosa observada en fase gas),
xilosa?® y eritrosa,?! a fin de comparar el efecto que produce
la eliminacion de un grupo hidroxilo, o la introduccioén/elimi-
nacion de un atomo carbono en el azicar. En todos los casos
se concluye que los pirandsidos son las formas preferidas en
fase gas, corroborando en este caso la preferencia general
observada en solucion y en el medio cristalino.?? Esta regu-
laridad no se extiende a la composicion conformacional. Las
preferencias por un epimero particular o por un tipo de anillo
vienen asociadas a la maximizacion del nimero y fortaleza
de las fuerzas de estabilizacion intramoleculares, destacando
el enlace de hidrogeno. Asi, en la 2-deoxiribosa la falta de
un grupo OH da lugar también a la observacion de seis con-
formaciones, con ambas configuraciones anoméricas. Donde
una de las estructuras difiere de la mas estable de ribosa solo
en la orientacion de la red de enlaces de hidrogeno, que se
maximiza revertiendo su direccion. En el caso de la fructosa
la molécula se bloquea en torno a un conférmero dominante
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Figura 2. Conférmeros mas estables de D-ribosa y redes coopera-
tivas de enlaces de hidrégeno intramolecular.!” Los conformeros se
denotan atendiendo al tipo de anillo (C, o C,), forma anomérica y
sentido de la red cooperativa de enlaces de hidrogeno.

[-pir 2C (equivalente a 'C, en aldosas) en el que se asocian
cooperativamente cinco enlaces de hidrogeno consecutivos.
Un aspecto muy interesante de la espectroscopia de
microondas es la posibilidad de observacion de especies iso-
topicas (p.e. una sustitucién con *C). Debido a su extrema
resolucion, cada especie de masa diferente (e incluso cada
isotopo) genera un espectro independiente, y nos permite
acceder directamente a la estructura de forma muy precisa.
En los estudios de deoxiribosa y fructosa se observaron los
espectros de rotacion de las especies monosustituidas con
13C, 180 y 2D, algunos en abundancia natural (0,02%-1,1%).
De esta informacion resultan directamente las coordena-
das nucleares (estructura de sustitucion), o una estructura
efectiva (mejor ajuste de los parametros de rotacion). Estas
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Figura 3. Espectro de rotacion molecular en la region de microondas
y confoérmero mas estable de la fructosa,!® mostrando la red de cinco
enlaces de hidrogeno cooperativos. Debajo se comparan la estructura
de sustitucion experimental para el esqueleto carbonado (esferas azu-
les) con la estructura tedrica ab initio (MP2).

estructuras pueden compararse con los modelos teoricos,
siendo el escaparate idoneo para examinar la validez de los
mismos (Figura 3). Otro punto interesante es confirmar en
qué medida la poblacion en fase gas se correlaciona con la
composicion del solido de partida, ya que la epimerizacion no
es probable en el jet. Estas preguntas se enfrentan todavia a la
falta de informacion sobre otras familias de compuestos que
permitan entender de forma integral sus equilibrios conforma-
cionales, la influencia del medio y su insercion en moléculas
biologicas como ADN o ARN.

Oligosacaridos y glicanos

La unién de varias unidades de monosacaridos forma los
oligosacaridos, cuyo estudio se ha llevado a cabo hasta la
fecha empleando espectroscopia laser. La variedad en este
campo es enorme, y abarca desde los mas sencillos di- o
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Figura 4. Especies mas estables de los disacaridos de celobiosa (arriba)
y lactosa (centro), mostrando una configuracion cis glicosidica apoyada
por una red de enlaces de hidrogeno intra- (rojos) y extraanulares (azules).
Los grupos fenilo o bencilo se afladen como cromdéforos para la deteccion
electronica via R2PI. Debajo se muestra el espectro de vibracion de doble
resonancia IR-UV por despoblacion ionica (ion-dip) de la lactosa junto
con la prediccion teérica.??

trisacaridos, a sistemas mas complejos como los glicanos,
que pueden presentar una diversidad casi infinita de uniones
y sustituyentes. El papel, no sélo estructural, sino de portador
de informacion y mediador celular de estas moléculas hace
que despierten un gran interés.

Emilio J. Cocinero, Alberto Lesarri

[ustraremos estos estudios con varios ejemplos. El espec-
tro de vibracion IR-UV?32¢ se registra normalmente en la
region correspondiente a las vibraciones de elongacion de los
grupos O-H y N-H, especialmente sensibles a las interaccio-
nes de enlaces de hidrogeno y, por ende, a la conformacion
molecular. La estructura molecular se obtiene al comparar
el espectro experimental con simulaciones obtenidas de
modelos teoricos. En la Figura 4 se muestran los casos de
la celobiosa y la lactosa. La celobiosa es la unidad bésica de
la celulosa (molécula mas abundante de la biosfera) y esta
formada por dos unidades de glucosa (Glc) enlazadas por un
enlace O-glicosidico S(1—4), que denotamos Glc-5(1—4)-
Glc. La lactosa (conocido como el aztcar de la leche) es su
epimero C4' y esta formada por galactosa (Gal) y glucosa, o
Gal-(1—4)-Glc. En la Figura 4 se observa que estos disaca-
ridos conservan el esqueleto silla de sus unidades elementa-
les, mientras que sus grupos hidroxilos se reorganizan para
maximizar la estabilidad molecular. Los puntos mas relevan-
tes son de nuevo las redes de enlaces de hidrégeno intra- e
interanulares, que pueden condicionar la orientaciéon de los
grupos hidroxilo del monosacarido. Notemos, p.e., como en
la lactosa el cambio de orientacion axial a ecuatorial del grupo
-OH en posicion 4 (azul en la Figura) alarga la red de enlaces
de hidrogeno a la par que reinvierte su direccion. Llama espe-
cialmente la atencion la disposicion cis-glicosidica observada
en fase gas, a diferencia de lo que ocurre en el medio fisiolo-
gico donde la celulosa o la lactosa adoptan una configuracion
trans. La observacion de las propiedades intrinsecas de la
celobiosa o la lactosa sugiere asi que la configuracion trans
observada en la naturaleza no resulta de la interaccion entre
residuos, sino que tiene que ser motivada por algin factor
externo, como la hidratacion o los mecanismos de biosintesis.

Los estudios sobre disacaridos pueden extenderse de
forma natural a cadenas mas extensas, si bien tanto la inter-
pretacion de los espectros como la busqueda conformacional
se hacen progresivamente mas complicadas. Ademas, estos
proyectos pueden requerir de un esfuerzo sintético labo-
rioso. La trimanosa de la Figura 5 es ilustrativa porque es
una subunidad clave que se encuentra en la mayoria de las
N-glicoproteinas (proteinas unidas a polisacaridos de forma

Figura 5. Evolucion de las estructuras del mono-, di- y trisacarido de manosa (Man-@(1—3)-Man-a(1—6)-Man).?* Se resalta la estructura
conservada en los tres sistemas y los enlaces de hidrogeno interanulares que establizan las estructuras del disacarido y trisacarido.
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covalente), y por tanto representa un motivo quimico recu-
rrente.”* Este trisacarido estd formado por una unidad de
manosa central ramificada con otras dos unidades de manosa
por medio de dos enlaces glicosidicos a(1—3) y a(1—06).
Cabe sefalar que, en caso de oligosacaridos complejos, la
asignacion espectral puede no ser siempre univoca, pero aun
asi la espectroscopia electronica permite discernir a que fami-
lia estructural pertenece. En el caso de la trimanosa las dos
estructuras que mejor reproducen el espectro experimental se
encuentran estabilizadas caracteristicamente por dos enlaces
de hidrogeno interanulares fuertes. Por tanto, en ausencia de
disolvente el trisacarido adopta una forma compacta fuerte-
mente empaquetada favorecida por los enlaces de hidrogeno
entre las diferentes unidades de manosa. Sélo la rama a(1—3)
preserva la disposicién conformacional previamente obser-
vada en el disacarido, lo que recuerda la flexibilidad de los
enlaces de hidrogeno intramoleculares para adaptarse rapida-
mente a entornos quimicos cambiantes.

Podemos ampliar aun més nuestra vision sobre oligosa-
caridos y la utilidad bioquimica de la espectroscopia laser
con el ejemplo del pentasacarido ramificado Man-Man-Man-
GlcNAc-GleNAc, integrado por tres unidades de manosa
(Man) y dos de N-acetil-D-glucosamina (GIcNAc).>> Esta
secuencia de cinco monosacéridos es una unidad estructural
que aparece en la mayoria de las N-glicoproteinas donde el
carbohidrato se une a la proteina a través del grupo amino
de la cadena lateral de la asparagina. La Figura 6 mues-
tra la union de una N-glicoproteina, destacando el motivo
comun, pentasacarido y los posibles residuos glicosilicos
(“antenas”) en sus extremos. La dificultad de este proble-
ma hizo que se abordara secuencialmente. Se examind en
primer lugar el disacarido de N-acetil-glucosamina o qui-
tobiosa GlcNAc-A(1—4)-GleNAc [Figura 7(1)], punto de
anclaje del polisacarido con la proteina. Se observaron

X

Glucosa

N-Acetilglucosamina

Manosa
Galactosa

N-Acetilgalactosamina *

Acido Sialico
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Figura 6. Esquema de una N-glicoproteina destacando el nticleo penta-
sacarido permanente, (Man),-(GIcNAc),. La uni6n entre el polisacarido
y la proteina se hace a través de la cadena lateral de la asparagina. Se
muestran ejemplos de diferentes secuencias terminales de polisacéaridos.
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Figura 7. Bloques estructurales (1, 2, 3, 4) en que se dividio el estu-
dio del pentasacarido y debajo sus estructuras observadas. Se desta-
can los enlaces de hidrogenos interanulares.

dos conformeros practicamente isoenergéticos adoptando
configuraciones trans y cis, ambas estabilizadas por enlaces
de hidrégeno moderados interanulares que incluyen uniones
con los grupos acetamido O-H---O=C(NH) (forma trans)
y N-H---O-H (forma cis). Por el contrario, el disacarido
Man-f(1—4)-GlcNAc [Figura 7(2)] presenta un conférmero
dominante que adopta una estructura plegada cis. El anali-
sis del trisacarido Man-/3(1—4)-GlcNAc-S(1—4)-GlcNAc
[Figura 7(3)] reveld que todos los segmentos presentan una
configuracion cis, apoyada por dos enlaces de hidrogeno que
conectan el grupo hidroximetilo exociclico de la Man y las
unidades de GlcNAc. Ademas, esta estructura se ve favoreci-
da por una fuerte interaccion entre las dos unidades GIcNAc.
Por ultimo, la molécula del pentasacarido adopta una estruc-

© 2013 Real Sociedad Espaiola de Quimica



264

tura globular compacta con una conformacion cis alrededor
de la unioén -GleNAc-GIlcNAc-, con la cabeza trimandsida
Man-Man-Man vuelta “hacia atras” y enlazada con los dos
residuos GIcNAc. Al igual que en otros casos, esta estructura
compacta en fase gas maximiza la fortaleza y numero de
enlaces de hidrogeno. Las conformaciones trans (observadas
en el medio fisiologico) que dan lugar a configuraciones
extendidas, aparecen a energias mas altas y se ven favorecidas
entropicamente. El espectro del pentasacarido muestra sin
embargo las limitaciones de una molécula de este tamafio. En
principio se esperaba una espectro muy congestionado con
16 bandas vibracionales (catorce grupos OH mas dos NH).
Sin embargo, el espectro experimental muestra una absorcion
casi continua desde 3200-3600 cm™!, lo que hace pensar en un
mas que probable enfriamiento deficiente en nuestro chorro
para una molécula de este tamafo. No obstante, el conjunto
de resultados experimentales confirma el distinto papel de
los bloques constitutivos de la molécula: La unidon proximal
-GlcNAc-GlecNAc- actlia como un cilindro rigido, mientras
que el bloque central -Man-GlcNAc- es mas flexible y modu-
la las ramificaciones distales de ambas unidades de manosa.

Microsolvatacion

Una de las ventajas de los estudios en fase gas mediante
espectroscopia laser es que permiten la seleccion de agrega-
dos de carbohidratos con un nimero especifico de moléculas
de agua. Estos estudios permiten establecer, no sélo las vias
de hidratacion o puntos de anclaje preferentes, sino, lo que
es mas importante, hasta qué punto el disolvente modifica
las preferencias conformacionales de la molécula aislada.
De esta forma es posible evaluar los inicios de la evolucion
estructural desde la forma aislada hasta la molécula insertada
en el medio fisiologico. En algunos casos se detectan moti-
vos estructurales recurrentes que requieren explicitamente la
intervencion de moléculas de hidratacion.

Los estudios sobre hidratacion se iniciaron con los ano-
meros @ y /5 de una serie de hexosas y pentosas (manosa,
glucosa, galactosa, xilosa y otros derivados de importancia
bioldgica). Estos primeros trabajos permitieron establecer
cuales son las reglas generales que controlan la regioselec-
tividad y las preferencias conformaciones en monosacaridos
con una, dos y tres moléculas de agua.?® La microsolvatacion
de estos monosacaridos resulta altamente selectiva, y mues-
tra un patrén comun en el que, cuando existe, las moléculas
de agua se agrupan en torno al grupo flexible hidroximetilo
exociclico, generalmente insertandose entre las posiciones 4
y 6 del azicar. Otros factores que ejercen un control adicio-
nal son la configuracion anomérica y la disposicion relativa
(axial/ecuatorial) de los grupos hidroxilo, que hemos visto
anteriormente como condiciona la formacion de las redes de
enlaces de hidrogeno intramoleculares. La Figura 8 muestra
las especies mono y dihidratadas de glucosa. Percibimos de
nuevo la readaptacion del grupo hidroximetilo y de los grupos
hidroxilo para maximizar la estabilidad molecular (traducida
en una inversion de orientacion de los hidroxilos del mono-
sacérido aislado al hidrato), asi como la tendencia del agua
a buscar “huecos” atractivos sobre la topografia electronica
del azuacar. Por el contrario, la hidratacion de azicares con
grupos acetamido, como la GIcNAc, muestra una tendencia
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Figura 8. Cambios conformacionales en la molécula de glucosa des-
de la molécula aislada hasta el dihidrato. En los hidratos las molécu-
las de agua se unen en torno al grupo hidroxilometilo exociclico. En
el centro una comparacion entre el espectro de vibracion experimen-
tal y tedrico de la Glc---(H,0),. Por Gltimo, se muestra las dos caras
hidrofila e hidréfoba de la Man--+(H,0),, en la que las tres moléculas
de agua crean una corona sobre el azicar.

a la agrupacion sobre dicho grupo, incluso en el trihidrato.2®
Estos estudios permiten observar ademas un cierto caracter
anfipatico de los aztcares. En la Figura 8 también se puede
observar como las tres moléculas de agua forman una corona
sobre una de las caras del azlicar creando una cara hidrofila
(htimeda), mientras que la parte inferior (cara hidr6foba) esta
completamente seca. Ambas caras van a permitir al azucar
enlazarse a la proteina a través de enlaces de hidrogeno
(cara hidrofila) o mediante enlaces de hidrégeno débiles tipo
C-H---z,* como ya se ha observado mediante RMN.?” Una
estrategia interesante en estos estudios es el empleo de agua
pesada (D,0), facilitando que la sustitucion isotopica permita
discriminar entre las bandas originadas por el carbohidrato y
las de hidratacion.?® De esta manera las asignaciones espec-
trales son mucho mas fiables.

La solvatacion de oligosacaridos es mucho mas especta-
cular, al revelar como un pequeilo numero de moléculas de
agua puede modificar la estructura. De hecho puede obser-
varse en algunos casos como algunas moléculas de agua se
constituyen en moléculas “enlazadas” en el sentido de que
pasan a formar parte de la superestructura. En el trisacarido
de manosa Man-a(1,3)-Man-a(1,6)-Man?* de la Figura 5
la introduccion de una sola molécula de agua compacta la
estructura al actuar de puente entre la manosa central y uno
de los extremos (Figura 9). Esta estructura contrasta nota-
blemente con la configuracion abierta observada en solucion
acuosa mediante RMN vy célculos de dinamica molecular.?’
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Figura 9. La introduccion de una tnica molécula de agua aumenta
de dos a cuatro el numero de enlaces de hidrogeno interanulares en
la trimanosa Man-a(1—3)-Man-a(1—6)-Man, compactando su es-
tructura.

Sin embargo, los célculos en fase gas predicen también
una forma alternativa abierta de solvatacion central, favoreci-
da entrépicamente, muy semejante a la que se ha determinado
en fase acuosa. Esta forma abierta es también coincidente con
la estructura del N-glicano (Man)y-(GlcNAc), que se observa
en la Figura 10 y que incorpora una molécula de agua clave
en la manosa central. Por tanto, la molécula de agua podria
tener un papel estructural clave en la formacion de esta gli-
coproteina. Desafortunadamente no existen todavia datos
experimentales que permitan comparar las formas aisladas e
hidratadas mas alla de los trisacaridos. Por tanto, el reto en
este campo es progresar hacia especies de mayor tamafo e
indice de hidratacion.

Complejos azucar-proteina

Los procesos de agregacion o complejacion de azicares son
muy importantes para aclarar las interacciones de tipo carbohi-
dratos-proteinas, como las asociadas a los procesos de reconoci-
miento molecular presentes en muchos procesos biologicos. Los
estudios cristalograficos y de RMN sugieren diferentes tipos de
interacciones de enlace de hidrogeno,® preferentemente entre los
carbohidratos y las cadenas laterales de los residuos de aminoa-
cidos del esqueleto proteinico. Sin embargo, también podrian

""' -
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i
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%

Figura 10. Forma abierta del trisacarido Man-a(1—3)-Man-a(1—6)-
Man (izqda.) y comparacion con la conformacion promedio en solucion
del N-glicano (Man)y-(GIcNAc), (centro) y el segmento pentasacarido
(Man),-(GleNAc), (dcha.), superponiendo el trisacérido (gris oscuro).2*
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existir interacciones mas débiles entre las caras protonadas o
regiones apolares de los azicares y los residuos aromaticos de
tipo C-H---7. La competencia entre todas estas interacciones
intermoleculares, asi como los efectos que causa la comple-
jacion sobre las conformaciones peptidicas pueden monitori-
zarse con complejos modelo.

En este tipo de estudios se examina la union individual
entre un azucar seleccionado y cadenas aminoacidas trunca-
das (p.e. tolueno o fenol) o péptidos especificos. Los péptidos
examinados hasta el momento incluyen entre otros las meti-
lamidas de N-acetil-L-fenilalanina3%3! y N-acetil-L-tirosina,>?
que se complejaron con «@/f-metilglucosa (MeGle), a/f-
metilgalactosa (MeGal) y @/f-metilfucosa (MeFuc) formando
heterodimeros. La Figura 11 muestra los complejos del pri-
mero con MeGal y MeGlc. Varios aspectos resaltan de estos
trabajos. El péptido puede adoptar dos configuraciones plega-
das y una extendida, que so6lo difieren en la posicion del anillo
bencénico del residuo de la fenilalanina y son reminiscentes
de estructuras secundarias encontradas en proteinas (Id&minas
5 o torsiones 7). La adopcion de una u otra en el complejo
depende de manera delicada del tipo y niimero de uniones

MeGal MeGlc

p-anémeros
Extendido

a-anémeros
Extendido

5

s

a-anémeros |
Plegado

Figura 11. Complejos formados entre N-acetilfenilalanina metilami-
da (Ac-Phe-NHMe) y metilgalactosa (MeGal) y metil glucosa (Me-
Gle). Los espectros muestran que los anomeros @ forman complejos
con el péptido en su forma plegada y extendida, mientras que los
anomeros /3 solo forman complejos con la forma extendida del pép-
tido. La cadena lateral de fenilo se ha dibujado en trazos mas finos.
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intermoleculares. Cuando el péptido se encuentra extendido
sus uniones preferentes son a través de los grupos amino y
carbonilo de sus extremos, mientras que si se encuentra ple-
gado son sus grupos polares internos los que definen la union.
En todos los casos se observa una diversidad de uniones, que
tienen en comun la maximizacion de los efectos estabiliza-
dores del complejo, fundamentalmente de nuevo las redes de
enlaces de hidrogeno inter- e intramoleculares. De esta forma
cada caso representa un problema semejante a la unioén de dos
engranajes, en los que el nimero y orientacion axial/ecuato-
rial de los grupos hidroxilo del azucar resulta determinante
para establecer la geometria de un complejo determinado. La
formacion de complejos permite explorar aspectos generales
asociados al enlace selectivo y al reconocimiento quiral,
generalmente asociados a factores de flexibilidad molecular y
cooperatividad.?> Estos datos pueden luego ser de utilidad en
la interpretacion de uniones mas voluminosas.

Ademas de las uniones de enlace de hidrogeno moderado
entre carbonilos y amidas y grupos hidroxilo, algunos de estos
complejos permiten observar otras interacciones de enlace
de hidrogeno débil, como aquellas en las que un enlace C-H
actia como donor protonico débil. En los complejos entre
N-acetil-L-tirosina y a/f-MeGal las geometrias mostraron
una disposicion apilada en la que juegan un papel relevante
las interacciones de tipo C-H- -7, que no aparecen en los
mismos complejos con glucosa.

Dos ultimos aspectos pueden sefialarse como retos de cara
a la investigacion futura. En primer lugar la determinacion de
energias de enlace. Recientemente, se ha abierto la puerta con
la evaluacion de las energias de enlace de varios monosaca-
ridos microhidratados,>* donde la espectroscopia laser puede
aportar una cuantificacion no disponible en otras técnicas.
Por otra parte, el estudio de especies protonadas, actualmente
incipiente, puede suponer un impulso al estudio de los pro-
blemas asociados a la reactividad y funcionalidad bioldgicas.

Esta perspectiva general, aunque rapida por motivos de
extension, ha pretendido ilustrar la utilidad de las técnicas
espectroscopicas de alta resolucion, en especial aquellas que
disponen de resolucion vibracional o rotacional. Los datos
resultantes, cuando se comparan con los que ofrecen otras
técnicas y los datos tedricos, pueden ayudar a establecer una
vision general de los factores que contribuyen a la estabilidad
molecular de los azlicares y otras biomoléculas.
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Investigacion Quimica

M¢étodos de simulacion QM/MM y de mecanica estadistica: una

aproximacion tedrica a la biologia molecular
Albert Ardevol

Resumen: Los avances técnicos y metodoldgicos en el campo de la quimica teérica y la enzimologia computacional han ampliado conside-
rablemente el espectro de aplicaciones y la precision en las predicciones de los métodos in silico. En este sentido, las técnicas hibridas de
mecanica cuantica/mecanica molecular (QM/MM) juntamente con los métodos de mecanica estadistica han contribuido decisivamente al
estudio de diversos mecanismos de catalisis enzimatica y de reconocimiento enzima-ligando. En este articulo se revisa el desarrollo de dichas
técnicas y su impacto en la biologia molecular.

Palabras clave: Enzimologia computacional, dinamica molecular, QM/MM, quimica tedrica, mecanismo enzimatico.
Abstract: Technical and methodological advances in the field of theoretical chemistry and computational enzymology have greatly expanded

the range of applications and predictive accuracy of in silico methods. In this sense, hybrid techniques of quantum mechanics/molecular
mechanics (QM/MM) together with statistical mechanics methods have contributed decisively to the study of enzymatic reaction mechanisms

and enzyme-ligand recognition. This article reviews the development of these techniques and their impact on molecular biology.

Keywords: Computational enzymology, molecular dynamics, QM/MM, theoretical chemistry, enzyme mechanism.

Introduccion

La aproximacion a la enzimologia y la biologia molecular
se hace desde multiples técnicas experimentales y tedricas,
con el objetivo de entender el mecanismo de accion de las
proteinas y sus propiedades intrinsecas. A pesar de ello, toda-
via hay cuestiones fundamentales que permanecen elusivas y
para las que no hay respuestas: ;Como reconocen el sustrato
y catalizan la reaccion? ;jPor qué se pliegan de una forma
determinada? y ;Como interactian entre ellas? son preguntas
recurrentes en el campo de la biologia molecular.

La primera hipotesis propuesta presume una relacion
directa entre la estructura y la accion de la enzima. Dentro
de este marco, Emil Fisher formuld en 1894 ¢l modelo de
“llave-cerradura” segtn el cual el sustrato y la enzima son
estructuras estaticas complementarias, y la enzima dispone
los residuos cataliticos de forma conveniente para que se dé la
reaccion. Posteriormente, basandose en el complejo activado
enzima-sustrato de Michaelis y Menten, Koshland postuld en
1958 el modelo de “encaje inducido” seglin el cual la union
enzima-sustrato provoca un cambio conformacional en el
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centro activo que activa la reaccion. Por lo tanto, la enzima y
el sustrato no son conformaciones estaticas ni complementa-
rias sino que tienen un cierto grado de flexibilidad.

Sin embargo el modelo de encaje inducido también tuvo
que ser revisado con la constatacion de que en algunas pro-
teinas, los cambios conformacionales no son necesariamente
provocados por la union del sustrato (o el factor alostérico)
sino que varios microestados de la proteina coexisten inclu-
so en la forma libre (i.e.; sin ligando). En el nuevo modelo
(Figura 1), la union del ligando reconoce y estabiliza mas una
de las formas (la reactiva o activada), por lo que se denomina
modelo de “seleccion conformacional”. El debate entre el
modelo de encaje inducido y de seleccion conformacional es
intenso actualmente,? y no hay una teoria unificada en este
sentido.

La inclusion de la flexibilidad conformacional en el
modelo enzimatico no se limita al alosterismo sino que se
extiende al plegamiento de proteinas y a las proteinas intrin-
secamente desordenadas (IDP). Por consiguiente, la relacion
estructura-actividad dejo de ser suficiente para explicar todas
las propiedades enzimaticas, para dar paso a la relacion
dinamica-actividad. En este sentido, se desarrollaron técnicas
experimentales y tedricas para estudiar el comportamiento
dinamico de las proteinas, como las técnicas de NMR, de
smFRET (single molecule Férster resonance energy transfer)
y dindmica molecular o de célculo de energias libres entre
otras, de forma que el esfuerzo para estudiar la relacion
dindmica-actividad en proteinas es hoy en dia un fenémeno
transversal y multidisciplinar.

Enzimologia computacional

La enzimologia computacional integra el desarrollo y
aplicacién de los métodos tedricos para estudiar sistemas
enzimaticos y su evolucion en los tltimos afios ha permitido
estudiar sistemas de gran complejidad. Segtn el nivel de teo-
ria empleado, se pueden estudiar desde fendémenos de plega-
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Figura 1. Modelo de encaje inducido y de seleccion conformacional
para la formacion del estado excitado ET-L (el complejo de Michaelis).
En el modelo de seleccion conformacional, la estructura tensionada de
la proteina (ET) coexiste en equilibrio con la forma relajada (ER), y ET
une con mayor afinidad el sustrato, lo que desplaza el equilibrio hacia el

complejo ET-L. En el modelo de encaje inducido es la unién del sustrato
lo que provoca el cambio conformacional a la forma tensionada.

miento de proteinas, fendmenos de alosterismo, interacciones
enzima-ligando, etc (usando métodos clasicos o de coarse
grain) hasta reacciones enzimaticas o de transferencia de
carga (usando métodos basados en la mecanica quantica).>

Esta rapida evolucién ha extendido la aplicacion de
dichos métodos tedricos desde cuestiones fundamentales a
la solucion de problemas técnicos reales, como el disefio de
principios activos de aplicacion farmacéutica, de enzimas
con una actividad o especificidad deseada o de biomateriales
con unas propiedades particulares. Hacer una descripcion de
todos los métodos de enzimologia computacional queda fuera
de las pretensiones de este articulo, el cual se quiere centrar
en los métodos de dinamica molecular hibridos de mecanica
quantica/mecanica molecular (QM/MM por sus siglas en
inglés).

Dinamica molecular

En la dindmica molecular, se simula la evolucién tem-
poral del sistema mediante la integracion de las ecuaciones
Newtonianas del movimiento. El nivel de teoria empleado es
determinado por la funcion de energia potencial que rige el
sistema, y se elige dependiendo del fenomeno que se quiera
estudiar. Los niveles de teoria se clasifican en: métodos de
mecanica cuantica (QM), de mecénica clasica o molecular
atomistica (MM) o de coarse grain (CG). En los métodos
QM, el sistema se define a nivel electronico, y la energia
potencial se calculan mediante la resolucion (aproximada)
de la ecuacion de Schrodinger o de las ecuaciones de Kohn-
Sham; en los métodos de MM el sistema se define mediante
atomos indivisibles mientras que en los métodos de CG, el
sistema esta formado por grupos de atomos. Tanto en los
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métodos MM como en los CG, la funcion de energia potencial
se calcula a partir de un campo de fuerzas que debe ser pre-
viamente parametrizado empiricamente o mediante calculos
realizados a un nivel tedrico superior. Otros métodos incluyen
el empirical valence bond (EVB) o los métodos multi-escala.’
La precision de los resultados (la estructura electronica/ato-
mica, las energias de interaccion, los estados de transicion,...)
asi como el nivel de informacion sobre el sistema depende
del nivel de teoria empleado. Pero al mismo tiempo, el coste
computacional para resolver la funcién de energia potencial
depende del nivel de teoria, de manera que, el tamafio del
sistema y el numero de pasos de integracion que se puede
calcular con un método QM es mucho mas pequefio que el
que se puede calcular con un método MM o CG.

Para simular una reaccidon quimica, se requiere un
método de primeros principios, capaz de describir cambios
importantes en la estructura electronica del sistema, como la
rotura y la formacion de enlaces covalentes. Sin embargo, si
la reaccion ocurre en el seno de una enzima, no es posible
simular todo el entorno, incluyendo la proteina, el disolven-
te y cofactores, mediante métodos QM. Por lo tanto, para
simular reacciones quimicas en el seno de una enzima, se
debe usar un método multi-escala que combine una descrip-
cion cuantica del centro activo de la enzima con una des-
cripeion clasica del resto del sistema. La ventaja del método
hibrido QM/MM es clara: se puede simular la ordenacion
electronica que se da en el centro activo de la enzima cuan-
do ocurre la reaccion, teniendo en cuenta explicitamente el
efecto del entorno enzimatico y del disolvente, asi como las
variaciones temporales de dicho entorno, que naturalmente
se adaptan a las variaciones electronicas provocadas por la
reaccion enzimatica.

Las simulaciones de dindmica molecular QM (o QM/
MM) se pueden realizar mediante dindmica molecular de
Born-Oppenheimer (BOMD) o dinamica molecular de Car-
Parrinello (CPMD). La diferencia radica en que mientras
en la BOMD se calcula la funcién de onda a cada paso de
integracion, en la CPMD solo se calcula al inicio de la dina-
mica. En el paso de integracién de Car-Parrinello® los grados
de libertad electronicos se incluyen en el Lagrangiano como
particulas ficticias que evolucionan simultaneamente con los
nucleos. Esto representa una gran ventaja respecto la BOMD,
ya que el calculo de la densidad electronica es la operacion
mas costosa en recursos computacionales. Sin embargo,
el tiempo de paso debe ser mas pequefio que en la BOMD
(aproximadamente 0.1 fs). Ambos métodos se han usado
satisfactoriamente en aplicaciones biologicas.”®

QM/MM

El método QM/MM se caracteriza por la particion del
sistema en i) una “region QM” que corresponde a la parte
quimicamente relevante (el centro activo) y que se trata
mediante un método basado en la mecéanica quantica y ii) una
“region MM” que incluye el resto del sistema y que se des-
cribe mediante un método de mecanica molecular (Figura 2).
El calculo QM/MM se define por los métodos QM y MM
empleados, por como se combinan los Hamiltonianos (segun
si es por acoplamiento mecanico o electronico) y por la forma
de tratar la interfase entre las regiones QM y MM.
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Resto de la proteina

/ (mecénica molecular)
MM

Sitio activo
(mecanica cuéntica)

Figura 2. Particion del sistema en el método hibrido QM/MM. El sitio
activo de la proteina se describe mediante mecéanica cudntica, mientras
que el entorno proteico y el solvente se describe con un campo de fuerzas.

El método QM

La eleccion del método QM depende de la precision que
se desea y el coste computacional del método. Los métodos
QM mas usados para el calculo de reacciones enzimaticas son
los basados en la teoria del funcional de la densidad (DFT),
los semiempiricos o los post-Hartree Fock (post-HF).

a. Los métodos semiempiricos (basados en la aproxima-
cion NDDO, neglect the diatomic differential overlap)
son los menos costosos computacionalmente, lo que
permite hacer simulaciones mas largas y/o con una
region QM mayor. El principal inconveniente es que
son muy dependientes de los parametros que los defi-
nen. Los métodos semiempiricos mas usados incluyen
el MNDO, AM1, PM3 y SCC-DFTB. Actualmente se
usan en combinacion con métodos mas precisos como
un método rapido para explorar la reaccion para luego
calcular la energia potencial con un método DFT o
post-Hartree Fock.’

b. Los métodos basados en DFT requieren mas recursos
computacionales pero son mas precisos y versatiles
que los semiempiricos (ya que se requieren mucho
menos parametros y éstos son independientes del
sistema). Dentro de los métodos DFT encontramos
una gran variedad de funcionales, incluyendo los
LDA (local density approximation), GGA (gradient
corrected approximation), meta-GGA, y los hibridos
o meta-hibridos.!” Los mas populares para calculos
QM/MM son los GGA (BP86, BLYP, PBE, ...) y los
hibridos (B3LYP, PBEO, MO06, ...). Los GGA son
menos costosos en recursos computacionales y dan una
buena descripcion de la geometria y las interacciones
del sistema. Los funcionales hibridos que incluyen
un cierto porcentaje de intercambio de Hartree-Fock
presentan un error menor al calcular estados de tran-
sicion (barreras energéticas), y seguramente por ello
el B3LYP es con diferencia, el funcional mas usado
hoy en dia. La fuerte dependencia de los resultados a
nivel cuantitativo en funcién del funcional aplicado es
un inconveniente importante del método. Ademas, las
limitaciones de los métodos DFT en interacciones de
van der Waals son conocidas.!!

¢. Los métodos post-HF incluyen el céalculo de la ener-
gia de correlacion mediante alguna de las siguientes
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aproximaciones: la interaccion de configuraciones!?
(CI, CISD, QCISD(T), ...), la cual representa la
funcion de onda como combinacion lineal de varios
estados ocupados; anadiendo una correccion al resul-
tado HF basada en la teoria de perturbacion de
Moller-Plesset!3 (MP2, MP3, ...); o el método de cou-
pled-cluster'’3 (CCD, CCSD, ...) entre otros. Estos
métodos son mucho mas precisos que los anteriores.
Sin embargo, su elevado coste computacional impide
que puedan usarse en modelos realistas para resolver
problemas de enzimologia computacional.

El método MM

El método MM se define por el campo de fuerzas usado.
Actualmente hay una gran variedad de campos de fuerzas
para proteinas (CHARMM22%,'® AMBERFF99SB-ildn,!’
OPLS-AA/L,'8 etc), carbohidratos (GLYCAMO6h'?) o acidos
nucleicos (CHARM?27,2% parmbsc0,?! etc). La evolucion de
los campos de fuerza para simulaciones QM/MM se centra en
considerar el efecto de la region QM sobre las cargas parcia-
les de la region MM mediante campos de fuerza polarizables.

Acoplamiento mecanico vs electronico

La energia total del sistema (Ey,;) se puede calcular de
forma aditiva o sustractiva.

a. Segun la forma aditiva (o de integracion electronica) se
define:

Eioral = Eou + Evm+ Eommm (1

donde Egy es la energia de la region QM calculada con meca-
nica cuantica, Eynys es la energia de la region MM calculada
mediante mecanica clasica y Egynnses la energia de interac-
cion QM/MM:

Eommm = Eommin (electr) + Eommm vaw)+ )

+ EQM/MM (enlace)

donde los términos de van der Waals y de enlace se calculan

con mecanica molecular y el electrostatico se calcula con

mecdnica cuantica (de forma que se considera la polarizacion

de la region QM por el efecto de la region MM).

b. Segun la forma sustractiva (o de integracion mecanica),
se define:

Erorar = Eom+ Emum (torat) = Epnmt (om) 3)

donde Egy es la energia de la region QM, Enyor €S 1a ener-
gia clasica de todo el sistema y Eynsony €s la energia clasica
de la region QM. Por consiguiente, en este caso las interac-
ciones electrostaticas QM/MM se calculan a partir de cargas
puntuales y sin considerar la polarizacion de la region QM. El
método multicapas ONIOM?? es un ejemplo de esta categoria.

La particion QM/MM e interfase

Uno de los factores cruciales en una simulacion QM/MM
es la particion del sistema entre las regiones QM y MM. No
hay ninguna regla para decidir cudles son los atomos que deben
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incluirse en la region QM y cudles no. El procedimiento mas
robusto es considerar primero un sistema minimo QM basado
en un criterio quimico, y valorar la variacion de los resultados
cuando se afaden mas residuos (por ejemplo, la variacion en
una diferencia de entalpias o variaciones en la geometria del
centro activo). Otros procedimientos incluyen el uso de regio-
nes QM y MM que son variables a lo largo de la simulacién.?
Si el truncamiento entre las regiones QM/MM se da en
un enlace covalente (por ejemplo, entre la cadena lateral y el
esqueleto de un residuo), se debe asegurar que la estructura
electronica no se ve afectada. La forma mas comun es la de
saturar la region QM con un atomo ficticio (generalmente
un hidrégeno), con un pseudoenlace que sustituye el enlace
QM-MM o con un orbital hibrido sobre el &tomo MM.?*

Técnicas de simulacion avanzadas

La principal aplicacion de las simulaciones de dinamica
molecular QM/MM en la enzimologia computacional es el
estudio del mecanismo de reaccion en enzimas. La principal
ventaja de las técnicas in silico es que se puede identificar y
caracterizar todas las especies quimicas que intervienen en el
camino de reaccion, aunque sean tan efimeras como un estado
de transicion. Sin embargo, conocer el mecanismo de reaccion
en un sistema enzimatico no es una tarea trivial, ya que suelen
ser sistemas multidimensionales definidos por perfiles de ener-
gia libre rugosos y con varios estados metaestables (Figura 3).

Figura 3. Ilustracion de la superficie de energia libre conformacional de
un péptido en disolucion en funcion de 2 variables colectivas arbitrarias.

En consecuencia, cominmente se obtiene el camino de
reaccion como el camino de minima energia (potencial o
libre) definido en un espacio reducido de coordenadas de
reaccion o variables colectivas (CV; por ejemplo, la distancia
entre un nucleo6filo y un electrofilo). A partir del perfil de
energia libre y asumiendo la teoria del estado de transicion,?
se puede estimar la constante de velocidad:

k(T) = A(T)(kgT/h)(C°)" 'exp[ AGTSO(T)/RT] (4)

donde C° es la concentracion en condiciones estandar, n es el
orden de la reaccion y AG™S0 es la diferencia de energia libre
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entre el estado de transicion y los reactivos. 7(T) es el coefi-
ciente de transmision el cual incluye las contribuciones de
recruzamiento dinamico, de efecto tiinel y de las desviaciones
de la distribucion de equilibrio de Boltzmann. Es importante
notar que esta reduccion de la dimensionalidad es en si una
simplificacion que puede acarrear problemas derivados de la
superposicion de conformaciones que son realmente distin-
tas en el mismo valor de las CV. Por lo tanto, es necesario
definir las CV de forma que las conformaciones superpuestas
estan separadas por barreras bajas o irrelevantes. El perfil de
energia potencial se obtiene mediante calculos puntuales de
minimizacion de la energia a lo largo del camino de reaccion
para una de las multiples conformaciones del sistema. El per-
fil de energia libre en cambio, requiere un muestreo extenso
de todos los estados de la reaccion. La dificultad principal
para ello reside en que es practicamente imposible explorar
los estados de alta energia mediante “simple” dinamica mole-
cular, dado que la probabilidad de explorar una configuracion
determinada depende exponencialmente de la energia F* de
dicha configuraciéon conforme a  exp[ F*/kgT]. Esto sig-
nifica que, en la practica, el sistema no puede escapar de los
minimos locales de energia, por lo que el calculo de energias
libres es uno de los problemas mas dificiles de la mecéanica
estadistica.

Para solventar este inconveniente, se han desarrollado
una gran variedad de métodos que aceleran la exploracion del
espacio conformacional y la transicion de barreras de energia.
Estos métodos se pueden dividir en dos grupos generales:

a. En el primer grupo, el conjunto de conformaciones explo-
radas no sigue una distribucion de Boltzmann sino que se
favorecen las conformaciones de alta energia. Este grupo
incluye el transition path sampling (TPS),%S nudged elas-
tic bands (NEB),?” locally enhanced sampling (LES),?
o el replica exchange molecular dynamics (REMD),?’
entre otros.

En el TPS, se busca simular una gran cantidad de tra-
yectorias reactivas (cortas) que crucen el estado de transi-
cién y las zonas de alta energia, escogiendo los puntos del
camino mediante un método de Monte Carlo. E1 NEB es
un método para optimizar el camino de reaccion mediante
la minimizacion de la energia de un nimero de puntos que
unen reactivos y productos sujetos a un potencial externo
que los une (simulando una banda elastica). El REMD no
requiere definir ninguna variable colectiva ni camino de
reaccion. En cambio, varias réplicas del mismo sistema
se simulan a distintas temperaturas, y periodicamente se
intenta intercambiar las configuraciones entre réplicas
adyacentes con una probabilidad p = min(1, e*)]en la
que A; ;= (B Bj)(UR:) U(R;)) y U(R;) es la ener-
gia potencial de la réplica i. De esta forma, el sistema se
calienta y se enfria varias veces a lo largo de la simu-
lacion, manteniendo la colectividad candnica. La idea
detras del REMD es que es mas facil cruzar las barreras a
temperaturas mayores.

b. El segundo grupo se compone por los métodos que apli-
can un potencial externo sobre la energia potencial del
sistema que sesga la probabilidad de explorar las distintas
regiones del perfil de energia libre. Este grupo incluye
métodos como el umbrella sampling (US),*’ conformatio-
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nal flooding,3! accelerated molecular dynamics (aMD), 3
hyper-MD,?? o metadynamics (MTD),?* entre otros.

El método de US realiza un niimero de dinadmicas
moleculares a lo largo del camino de reaccion y/o el
espacio de las variables colectivas de forma que exploren
regiones distintas del perfil de energia libre (limitadas
mediante un potencial harmodnico), pero con un cierto
solapamiento entre ellas. La energia libre se obtiene
combinando las distintas distribuciones de probabili-
dad mediante el weighted histogram analysis method
(WHAM) % o similar. En el conformational flooding se
aplica un potencial externo al Hamiltoniano que deses-
tabiliza el estado de reactivos y por lo tanto, disminuye
la barrera de energia. Similarmente, la MTD también
aplica un potencial externo sobre el Hamiltoniano que
empuja el sistema a explorar regiones de alta energia. Sin
embargo, en el caso de la MTD el potencial se obtiene
como la suma de pequefios potenciales de tipo Gaussiana
que se afiaden periddicamente en las regiones del perfil
de energia libre que se hayan explorado. Por lo tanto, se
trata de un “potencial historico” que evoluciona a medida
que avanza la simulacion. Ello presenta tres ventajas fun-
damentales: a) No es necesario saber ni estimar el perfil
de energia libre a priori ya que el potencial se construye
segun la simulacion avanza. b) El sesgo actia sobre todo
el espacio de energia libre, con lo que se puede escapar
de multiples minimos y que favorece el recruzamiento de
los estados de transicion. ¢) Al final de la simulacion, el
potencial efectivo (la suma del potencial real y el sesgo)
es aproximadamente plano. Por lo tanto, el sistema difun-
de libremente por todo el espacio de las variables colecti-
vas y ademas, el potencial real se puede obtener como el
inverso del potencial externo.

El mecanismo de reaccion de la lisozima

La lisozima es una glicosil hidrolasa que acta con reten-
cién de la configuracion en el carbono anomérico y ha sido
un modelo enzimdtico tanto experimental (fue la primera
enzima para la que se resolvio la estructura de rayos X3)
como computacionalmente. En el campo de la quimica teo-
rica, la primera simulaciéon de mecanica cuantica/mecanica
molecular (QM/MM) fue realizada por Warshel y Levitt?’
en 1976 sobre la formacioén del complejo de Michaelis y el
mecanismo de reaccion en la lisozima. En este trabajo, se
estudi6 el efecto del encaje inducido y el efecto electrostatico
del residuo Asp52 en el mecanismo de reaccion y la energia
de activacion en la lisozima (Esquema 1).

Los autores calcularon la superficie de energia poten-
cial mediante una serie de optimizaciones de la geometria
y calculos puntuales, y encontraron una estabilizacion
importante por efecto electrostatico del Asp52 sobre el
sustrato en la formacioén del complejo de Michaelis que
favorece la reaccion. Sin embargo, no contemplaron la
posible formacion de un intermedio covalente glicosil-enzi-
ma en el mecanismo de reaccion (rigido) que estudiaron.

Posteriormente,” la formacion del intermedio (covalente o
de par-ionico) en la misma enzima fue estudiada por métodos
de dindmica molecular QM/MM y umbrella sampling (inclu-
yendo explicitamente la flexibilidad del sistema). La simu-
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Esquema 1. Mecanismo de reaccion de la lisozima. A) El mecanismo
propuesto por Phillips38 predice un intermedio de reaccién oxocarbo-
cationico. B) El mecanismo propuesto por Koshland39 predice un me-

canismo de doble desplazamiento con un intermedio covalente glicosil-
enzima.

lacion de US se inici6 desde el estado de productos (P en el
esquema 1) y se usaron dos variables colectivas: la diferencia
de distancias del proton del Glu52 (Hgy,) con los oxigenos O1
y Og, para describir la transferencia de proton y la distancia
C1-O1 para simular la formacion del intermedio. Se usé el
método semiempirico PM3/CHARMM?22 para explorar >1ns
de MD, y se promedi¢ la energia libre con el método WHAM.
Debido a la poca precision del método semiempirico se aplico
unas correcciones a la energia mediante calculos B3LYP/6-
311+G(2d) y MP2/6-311+G(2d) sobre un modelo del sistema
en fase gas.

Con esta metodologia, las barreras de energia para la
transferencia electronica y la posterior rotura del enlace
C1-01 se estimaron en 16 y 18 kcal-mol~! respectivamente.
Es interesante notar que, antes de aplicar las correcciones a
la energia, las mismas barreras energéticas obtenidas con el
nivel de teorfa semiempirico eran de 35 y 44 kcal-mol~' res-
pectivamente. Significativamente, después de la transferencia
de protdén y al romper el enlace C1-O1, el sistema evoluciond
espontaneamente a la formacion del intermedio covalente
glicosil-enzima con el Asp52. En una tercera simulacion de
US (usando CVj en el Esquema 1), se estimo la diferencia de
energia libre entre el intermedio covalente y el par iénico en
30 kcal'mol~!. Los autores concluyeron que el mecanismo
de la lisozima pasa necesariamente por la formacion de un
intermedio covalente, lo que coincide con evidencias expe-
rimentales previas.*®*! Recientemente, se ha simulado la
formacion del intermedio covalente glicosil-enzima en otras
glicosidasas*>4¢ también con métodos basados en la dindmica
molecular, confirmando el mecanismo de doble desplaza-
miento propuesto por Koshland.

Mecanismo de reaccion de la trehalosa-6-fosfato
sintasa

Las glicosil transferasas (GTs) catalizan la transferencia
de un monosacarido con inversiéon o retencion de la confi-
guracién del carbono anomérico.*’ El mecanismo de las GTs
que actuan con inversion de la configuracion es bien conoci-
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do:*® una tinica reaccion de tipo Sn2 en la que un residuo de
tipo base general aumenta la nucleofilia de la molécula acep-
tora, andlogo al mecanismo usado por las glicosil hidrolasas
que actuan con inversion de la configuracion (Esquema 2).
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Esquema 2. Mecanismos de reaccion propuestos para las GTs que ac-
than con retencion de la configuracion. A) Mecanismo de doble despla-
zamiento. B) Mecanismo front-face propuesto para las GTs que no tienen
nucleofilo en el centro activo.

Por el contrario, el mecanismo de las GTs que actiian con
retencion de la configuracion es desconocido. Por analogia
con las glicosil hidrolasas que actian con retencion de la
configuracion (esquema 1B), se ha propuesto un mecanismo
de doble desplazamiento, que implica la presencia de un inter-
medio covalente glicosil enzima (esquema 2A).*° Sin embar-
go, hay otras GTs para las que no se ha encontrado ningun
residuo cerca del centro activo que pueda actuar de base gene-
ral, como la glicégeno fosforilasa, la a-galactosiltransferasa
(LgtC) o la misma OtsA (Figura 4). El mecanismo de doble
desplazamiento no es viable para estas enzimas sin contar
con un cambio conformacional que cambie completamente la
disposicion de los residuos que conforman el sitio activo. Por
consiguiente, se propuso un mecanismo (esquema 2B) similar
a una Sy1 o una Syi.’® A diferencia del mecanismo de doble
desplazamiento, el intermedio de reaccion no es covalente gli-
cosil-enzima sino que seria de tipo oxocarbocation, o incluso
podria no haber ninglin intermedio (habria un simple estado

m

Gle-6P

Figura 4. Complejo de Michaelis de la OtsA con los sustratos UDP-Glu
y Glu-6P. La region QM se muestra en la ampliacion.
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de transicion). Entre las evidencias en favor del mecanismo
de doble desplazamiento destacan: la observacion por espec-
trometria de masas de la formacion de un intermedio covalen-
te glicosil-enzima en el mutante E303C de la a-1,3-N-acetil-
galactosaminil transferasa y de la a-1,3-galactosil transferasa
(las enzimas GTA y GTB respectivamente, responsables de la
sintesis de los antigenos que definen los grupos sanguineos A
y B);>! el rescate de la actividad enzimatica del mutante inac-
tivo E317A de la a3-galactosil transferasa (a3GalT) mediante
un nucleéfilo externo (azida),’? o los estudios tedricos del
mecanismo de reaccion sobre la a3GalT.>3%

En favor del mecanismo de tipo Sni se publicod recien-
temente un estudio estructural por difraccién de rayos X
del complejo enzima-ligando usando la OtsA y un inhibidor
andlogo al estado de transicion [validoxilamina-6-fosfato
(VA6P)].>% Asi mismo, un estudio de efecto isotdpico cinético
y de relacion lineal de energia libre (LFER) con la misma
enzima OtsA apoya también un mecanismo de Syi.>® Desde
el punto de vista teorico, el mecanismo de Syi se estudio pri-
meramente en un modelo en fase gas de la LgtC, concluyendo
que la reaccion ocurre en un solo paso.’’ En el ejemplo que se
presenta,>® utilizamos un método de calculo de energias libres
(metadinamica) para estudiar el mecanismo de reaccion de
la OtsA. El sistema se describe mediante un método hibrido
QM/MM.

La simulacion de metadinamica QM/MM de la reaccion
de transferencia de glucosa se empezd desde el complejo
de Michaelis (Figura 4) modelado a partir de la estruc-
tura cristalografica del complejo enzima-UDP-inhibidor
(OtsA-UDP-VAG6P, cédigo PDB: 2WTX).> El potencial
histérico se aplico en el espacio de dos variables colectivas
que describen la rotura y formacion de los enlaces covalentes
durante la reaccion (Esquema 3), definidas como diferencias
de indices de coordinacion.
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Esquema 3. Variables colectivas usadas en la simulacion de metadina-
mica. CV1 describe la rotura del enlace Gle-UDP y la formacion del en-
lace glicosidico; CV2 describe la transferencia de proton.

En la superficie de energia libre obtenida de la simulacion
de metadinamica (Figura 5) se aprecian dos minimos estables
que corresponden a los estados reactivos (R) y productos
(P), separados por una barrera de 23 kcal-mol~!, parecido a
los valores de entre 16 y 21 kcal-mol~! estimados tedrica y
experimentalmente para otras glicosil transferasas.>!-52-56.59

La reaccion empieza con la elongacion del enlace C1-Op
(Figura 6). Simultaneamente, el hidroxilo del C1 del aceptor
pasa de hacer puente de hidrégeno con uno de los oxigenos
libres del fosfato para hacerlo con el oxigeno Op. Este nuevo
puente de hidrogeno estabiliza la carga negativa que se esta
desarrollando en Op y ayuda a posicionar la molécula acep-
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AG (keal-mol )

Transferencia de H*

formacion de enlaces

Figura 5. Superficie de energia libre de la reaccion de transferencia de
glucosa (en funcion de las variables colectivas descritas en el texto). Cada
linea de contorno representa 2 kcal-mol~!.

tora adecuadamente para reaccionar con el glicosilo que se
esta formando. El resultado de la ruptura del enlace C1-Op
es la formacion de un par i6nico UPD/oxocarbocation, en
el que el Cl1 esta lejos de ambos oxigenos Op y Ol'. En
este punto de la reaccion, el carbono C1 pasa de tener una
hibridacion sp? a una sp?, lo que conlleva a una disposicion
plana de los atomos adyacentes. La deficiencia electronica

A B

Figura 6. Instantaneas de las diferentes especies encontradas en el cami-
no de reaccion. Los atomos de hidrogeno no se muestran (excepto el que
interviene en la reaccion).
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en Cl es estabilizada por una transferencia de carga por
parte del oxigeno pirdanico que se hace evidente por el acor-
tamiento de la distancia entre ambos dtomos. Estos cambios
conformacionales producen un cambio de la conformacion
del anillo de glucosa que pasa de una conformacién de silla
(*C1) a una mas tensionada de media-silla (*H;) en la que
los atomos C2-C1-O5-CS5 estan en el mismo plano en los
estados de la reaccion 1 a 3. Durante el estado 2, la distancia
O1’-H---Op se hace mas corta y el glucosil se desplaza cerca
del atomo O1' con el cual forma un enlace covalente en el
estado 3. Seguidamente y sin ninguna barrera se transfiere
el protdn del enlace glicosidico al grupo fosfato (estado 4) y
se llega a productos.

La reaccion puede dividirse en dos pasos, siendo el prime-
ro la ruptura de la molécula dadora (de R a 2) para formar la
especie reactiva oxocarbocationica, y el segundo la formacion
del enlace glicosidico concomitantemente con la transferen-
cia de proton (de 3 a P). Este mecanismo puede describirse
como una Syl o como una Sni con un intermedio con un
tiempo de vida muy corto, y concuerda con los resultados de
efecto isotopico cinético®® y estructurales® sobre la OtsA.
Posiblemente este mecanismo de tipo Syi/Sy1 es comun
en aquellas glicosil transferasas que no tienen un residuo
nucleofilo en el centro activo. En un estudio reciente realiza-
do en el grupo sobre la @3galT se ha observado la presencia
de un intermedio covalente glicosil-enzima y por lo tanto un
mecanismo de doble desplazamiento. Sin embargo, podria ser
que dicho mecanismo esté compitiendo con el mecanismo de
tipO SNI

Conclusiones

En el presente articulo se ha querido mostrar la evo-
lucion de los métodos teodricos aplicados a la enzimologia
computacional, haciendo énfasis en los métodos QM/MM y
de calculo de energias libres. La combinacion de estas dos
metodologias permite la consideracion explicita del entorno
enzimatico y los efectos de segunda capa, y al mismo tiem-
po posibilita un muestreo mucho mas eficiente del perfil
de energia libre, incluyendo los factores entropicos y la
flexibilidad de la proteina o el ligando. Hoy es cominmente
aceptada la necesidad de incluir la dindmica en cualquier
calculo de mecanismo enzimatico, y el debate se centra en
decidir hasta qué punto la flexibilidad de la enzima parti-
cipa en la catdlisis. A pesar de que los resultados a nivel
cuantitativo son todavia dispares y dependen fuertemente
del método usado, a nivel cualitativo son suficientes para
contribuir al desarrollo y prueba de hipotesis de mecanismos
enzimaticos, de transferencia electronica o al analisis de
interacciones enzima-ligando. En este sentido, los métodos
in silico han demostrado ser especialmente utiles en combi-
nacion con técnicas experimentales, y no es de extrafiar que
las colaboraciones entre grupos experimentales y tedricos
sea cada vez mas extendida.
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Avances en el estudio de receptores acoplados a proteinas G

Silvia Ortega-Gutiérrez

Resumen: Los receptores acoplados a proteinas G (G protein-coupled receptors, GPCRs) regulan multitud de procesos fisiologicos y patolo-
gicos. De hecho, practicamente la mitad de los farmacos actualmente comercializados ejercen su efecto a través de al menos un GPCR. Sin
embargo, y a pesar del enorme avance experimentado en los tltimos afios, reconocido con el Premio Nobel de Quimica en 2012, aun quedan
importantes aspectos por esclarecer sobre su mecanismo y funcion. La aplicacion de nuevas metodologias de elucidacion de la estructura 3D
y estrategias de quimica médica y biologica esta permitiendo obtener importantes avances en este sentido, los cuales deberian contribuir al
desarrollo de nuevos farmacos.

Palabras clave: Receptores acoplados a proteinas G, GPCRs, ligandos de GPCRs, sondas.

Abstract: G protein-coupled receptors (GPCRs) regulate a myriad of (patho)physiological processes. Actually, about the 50% of all marketed
drugs target at least one GPCR. In spite of the tremendous advances reported in the last years, which have been recognized with the 2012
Nobel Prize in Chemistry, there are still important questions that remain to be addressed. The application of new methodologies for the eluci-
dation of the 3D GPCR structures together with medicinal chemistry and chemical biology strategies is actively contributing to the discovery
of new drugs.

Keywords: G protein-coupled receptors, GPCRs, GPCR ligands, probes.

Introduccion

Los receptores acoplados a proteinas G (G protein-cou-
pled receptors, GPCRs) representan una de las superfamilias
de proteinas mas importantes debido a su implicacion en
practicamente todos los procesos fisiologicos del organismo.
Esta importancia queda manifiesta en el hecho de que practi-
camente la mitad de los farmacos actualmente comercializa-
dos ejercen su actividad terapéutica a través de al menos un
GPCR.!

Los GPCRs son proteinas de membrana capaces de
recibir la informacion proveniente de estimulos externos y
transmitir ésta al interior celular de modo que se genere la
respuesta adecuada al estimulo recibido. Para ello los GPCRs
actiian como transductores de sefiales, es decir, son capaces
de unir con especificidad y selectividad uno o varios ligandos
(que pueden provenir tanto del exterior como del interior del
organismo, es decir, ligandos enddgenos) y responder a esta
union mediante un cambio conformacional que implica su
activacion o inactivacion. Este cambio estructural se transmi-
te al interior celular produciéndose asi una modificacion que
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activa un cierto tipo de proteina(s) G a las que se encuentran
acoplados (de ahi su nombre). Estas proteinas G, a su vez,
activan diferentes cascadas intracelulares responsables de los
distintos efectos finales.

Debido a su importancia, los GPCRs han constituido un
area de investigacion extremadamente dinamica durante las
pasadas décadas. Ademas, en los Gltimos afos se han produ-
cido avances fundamentales en cuanto a la elucidacion de su
estructura y del detalle molecular de sus mecanismos de (in)
activacion. Sin embargo, en la actualidad atn existen diversas
cuestiones que no se han podido abordar con las herramientas
existentes hasta el momento y que requeririan el desarrollo de
sondas quimicas que permitieran precisamente obtener esta
informacion. En este articulo se describen las caracteristicas
mas relevantes de los GPCRs y como el desarrollo de sondas
estd contribuyendo a elucidar aspectos desconocidos y que
pueden tener gran trascendencia terapéutica.

Los receptores acoplados a proteinas G

Los GPCRs constituyen aproximadamente el 4% de todos
los genes codificados por el genoma humano, por lo que
representa la familia mas numerosa de proteinas de membra-
na implicadas en la transduccion de sefiales. Existen aproxi-
madamente unos 800 GPCRs diferentes que se clasifican
generalmente en cinco familias en funcion de su similitud de
secuencia y estructura con respecto al receptor que da nombre
a la familia o bien porque estan implicados en procesos de
transduccion similares. Asi, los GPCRs se clasifican como
pertenecientes a la familia de la rodopsina (familia A), secre-
tina (familia B), o glutamato (familia C), o bien a las familias
de los receptores de adhesion o frizzled/taste2. Esta division,
introducida originalmente por Fredriksson y colaborado-
res, >3 y basada fundamentalmente en criterios filogenéticos,
es la aceptada actualmente por la Union Internacional de
Farmacologia Basica y Clinica (International Union of Basic
and Clinical Pharmacology, IUPHAR), y se conoce con el
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Figura 1. Representacién esquematica general de la activacion de
un GPCR. La unién del ligando (en rojo) produce la activacion de la
proteina G hetotrimérica y la disociacion de la subunidad @ del dime-
ro f7, las cuales inician asi sus cascadas de sefializacion correspon-
dientes. (Figura adaptada © Sven Jéhnichen/wikimedia commons/
GNU-FDL).

acronimo GRAFS (glutamato, rodopsina, adhesion, frizzled/
taste2 y secretina). La clasificacion GRAFS permite ademas
agrupar los receptores pertenecientes a cada uno de estos
grupos en diversas subfamilias, lo que resulta fundamental en
el caso de la familia de la rodopsina, a la que pertenecen mas
del 80% de la totalidad de los GPCRs.* Ademas de ser la mas
numerosa, la familia A presenta la mayor diversidad estructu-
ral de todas las familias. Estos GPCRs se activan por un gran
nimero de estimulos muy diversos. Por ello, los miembros
de las distintas subfamilias de clase A se caracterizan por
poseer motivos altamente conservados en su secuencia, lo
cual a su vez se traduce en numerosas homologias estructu-
rales. De forma muy general, los GPCRs se caracterizan por
presentar (i) una estructura de siete hélices transmembrana;
(i1) un extremo N terminal orientado hacia el exterior celular,
que en general contiene la zona de union del ligando; y (iii)
un extremo C terminal, en el interior celular, en las proximi-
dades del cual se produce la interaccion con la proteina G
heterotrimérica responsable de la activacion de las cascadas
de sefalizacion correspondientes (Figura 1).

Ligandos de los GPCRs

Debido a su localizacion en la membrana celular, los
GPCRs reconocen un elevadisimo numero y tipo de sefales
extracelulares, incluyendo fotones, iones, moléculas peque-
fias (entre las que se encuentran hormonas, neurotransmiso-
res, nucledtidos, lipidos de distinta complejidad y azucares),
péptidos y proteinas. Estos estimulos son capaces de activar
(o bloquear) su correspondiente GPCR y transmitir asi la
sefial desde el exterior celular, a través de la membrana
plasmatica, hasta el interior citoplasmatico, donde se genera
la respuesta adecuada. Estas respuestas celulares incluyen
la regulacion de diversas actividades enzimaticas, canales
idnicos, transcripcion génica asi como determinadas vias de
supervivencia, motilidad y proliferacion celular.

Cascadas de sefializacion a través de GPCRs:
proteinas G heterotriméricas, ligandos sesgados
(biased ligands), oligomerizacion de GPCRs y
ligandos alostéricos

El modelo cominmente aceptado para la activacion de
los GPCRs implica la unién de un ligando agonista (véase el
glosario) en el dominio extracelular del receptor. Esta union
produce un cambio conformacional en el GPCR de tal modo

An. Quim. 2013, 109(4), 276-284

WWW.Iseq.org

277

Glosario

* Ligando: molécula que se une de forma especifica a un
receptor.

 Agonista: ligando que activa un receptor.

* Antagonista: ligando que bloquea un receptor impidiendo su
activacion. Cuando exclusivamente bloquean la activacion, sin
inducir ningun efecto por si solos, se les denomina antagonistas
puros (o neutros).

* Agonista inverso: ligando que produce, tras su union al
receptor, un efecto contrario al inducido por un agonista.

« Ligando ortoestérico: ligando se une en el mismo sitio que el
ligando endogeno.

* Ligando (o modulador) alostérico: ligando que se une en
un sitio topoloégicamente distinto al del ligando endégeno. En
funcién de que al unirse a un sitio distinto aumente o disminuya
el efecto del ligando endogeno se clasifica como modulador
alostérico positivo (PAM, positive allosteric modulator) o
negativo (NAM, negative allosteric modulator).

 Ligando “sesgado” (biased ligand): ligando que favorece una
ruta especifica de sefializacion entre las varias posibles.

que se modifica la posicion relativa de las hélices transmem-
brana y de los loops intracelulares que unen los dominios
transmembrana. Esta conformacion activa, en la que el ago-
nista esta unido al receptor, es capaz ahora de interaccionar
con la proteina G heterotrimérica.

Las proteinas G heterotriméricas® tienen actividad
GTPasa, es decir, unen e hidrolizan trifosfato de guanosi-
na (GTP, guanosine triphosphate) generando difosfato de
guanosina (GDP, guanosine diphosphate). Estan constitui-
das por tres subunidades, denominadas @, Sy 7, siendo la
subunidad @ la responsable de la union e hidrdlisis de GTP.
De este modo, tras la union del ligando al GPCR, éste inte-
racciona con la proteina G produciéndose la liberacion del
GDP y la unién de una molécula de GTP en la subunidad «.
Simultaneamente dicha subunidad ¢ se disocia del dimero Sy
y del propio receptor, de modo que tanto la subunidad @ unida
a GTP como el dimero By activan sus vias de sefializacion
correspondientes. Esta activacion se detiene cuando, momen-
tos después, las proteinas reguladoras de la sefializacion de las
proteinas G (RGS, regulators of G protein signaling) inducen
la actividad GTPasa. Tras la hidrolisis del nucledtido, la subu-
nidad @ unida a GDP se re-asocia al dimero Sy quedando la
proteina G heterotrimérica en un estado inactivo y por tanto
lista para un nuevo ciclo de activacién (Figura 1).° De este
modo se produce un proceso de amplificacion de la sefial
cuidadosamente regulado en el tiempo y en el espacio.

Esta cascada de seflalizacién puede activar multiples
dianas dependiendo de la proteina G especifica implicada. En
general, se distinguen varios tipos de proteinas G heterotri-
méricas en funcion de la subunidad @ que poseen, la cual se
relaciona estrechamente con el efecto celular producido. Por
otro lado, el dimero Sy induce su propia cascada de sefaliza-
cion (Tabla 1).

Aunque este es el modelo clasico (también denominado
canonico) de sefializacion de GPCRs a través de las proteinas
G, descubrimientos recientes ponen de manifiesto la clara
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Tabla 1. Cascadas mas comunes de sefializacién inducidas por la
activacion de los GPCRsl2) [P]

Seializacion clasica (candnica)
Tipos de proteinas | Subunidad Efecto Ejemplos de
G heterotriméricas a GPCRs!®
G, a, Activacion de RAS
laAC Rs 5-HT,,
5-HT, 5-HT,
RD,
RH,
G, Inhibicion de R Ac,
laAC R 5-HT,
Rs H,, H,
Cierre de RsM,, M,
T @ canales de Rs de
pre Ca?* quemoquinas
Gq @ @y @y Activacion de RAa,
@5 @y laPLC R 5-HT,
RH,
Rs M, M,, M
G @, @5 Activacion de Rs P2Y1,
proteinas de la | P2Y2, P2Y4,
familia Rho P2Y6
Rs M, M,
Subunidad Sy Activacion de la PL A, RsH
de todas 1
(de oras a8 Apertura de canales de K*
proteinas G tino GIRK Rs M
heterotriméricas) 'Po
Activacion de canales de
Ca®" tipo L R Hy
Seializacion no clasica
B Arrestinas Desensibilizacion e General
internalizacion de los GPCRs
Senalizacion (p.ej. activacion
de la via de las MAPKSs)
PKs asociadas a | Fosforilacion e inactivacion General
GPCRs de los GPCRs

[a] C. Marty, R.D. Ye, Mol. Pharmacol. 2010, 78, 12-18. [b] S. Siehler, Br. J.
Pharmacol. 2009, 158, 41-49. [c] Abreviaturas: 5-HT: serotonérgico; A: adrenérgico;
AC: enzima adenilil ciclasa; D: dopaminérgico; M: muscarinico, MAPK: proteina
quinasa activada por mitogenos; P: purinérgico; PK: proteina quinasa; PL: enzima
fosfolipasa; R: receptor.

complejidad de los procesos de sefalizacion a través de
GPCRs. Asi, estos receptores pueden sefalizar no sélo a tra-
vés de proteinas G sino también de forma independiente de
las proteinas G (Figura 2), como por ejemplo a través de las
proteinas denominadas S-arrestinas’”® (Tabla 1). De hecho,
hay ligandos que favorecen la activacion de una via frente a
la otra (los denominados ligandos “sesgados” o biased
ligands).

Con el fin de justificar estos resultados experimentales,
el modelo mas reciente supone la existencia de diversos esta-
dos conformacionales para un GPCR dado de tal modo que
un GPCR no existe exclusivamente en dos estados (activo e
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Figura 2. Representacion esquematica del fenomeno de agonismo “ses-
gado” o biased agonism. Distintos ligandos agonistas (representados en
rojo y en verde, respectivamente) activan selectivamente vias de trans-
duccion diferentes (por ejemplo, sefializacion a través de proteinas G he-
terotriméricas o a través de arrestinas). (Representacion del GPCR adap-
tada de © Sven Jéhnichen/wikimedia commons/GNU-FDL).

inactivo), sino en varios. Este modelo propone que cada uno
de estos estados conformacionales activa de forma especifica
una via de sefalizacion dada, de tal modo que si un ligando
favorece una de estas conformaciones frente a las demas,
dicho ligando activara especificamente una determinada ruta
de sefializacion.!%!! Esta eficiencia de un ligando para inducir
especificamente una u otra via de sefializacion no esta rela-
cionada con la afinidad del ligando ni tampoco con el hecho
de que funcionalmente se trate de un agonista total o parcial
o inverso o de un modulador alostérico. Puesto que distintas
vias pueden tener efectos celulares diferentes, claramente el
desarrollo de ligandos sesgados puede ser muy importante en
términos terapéuticos con el fin de disociar efectos deseados
de aquellos no deseados.!>!3

Por ejemplo, la angiotensina es una hormona peptidica
con un potente efecto vasoconstrictor que produce un aumen-
to inmediato en la tension arterial cuando se une a su GPCR
correspondiente y activa la via de la proteina G heterotrimé-
rica. Por tanto, los antagonistas del receptor de angiotensina
estan considerados como unos de los farmacos mas importan-
tes para el tratamiento de las enfermedades cardiovasculares
precisamente porque bloquean este efecto contribuyendo
a mantener una tension arterial baja. Sin embargo también
bloquean, simultdneamente, la sefializacion a través de la
p-arrestina, la cual tiene efectos beneficiosos citoprotectores
y antiapoptéticos.!* Por tanto, un ligando “sesgado” que blo-
queara unicamente la activacion de la proteina G y no la de
la S-arrestina en teoria deberia ser un fArmaco que permitiria
controlar la tension arterial manteniendo, al mismo tiempo,
efectos de proteccion celular. Otra aplicacion importante la
podemos encontrar en el caso de los receptores opioides del
sistema nervioso central. Es bien sabido que los ligandos ago-
nistas del receptor /-opioide estan entre los analgésicos mas
potentes que se conocen debido a su capacidad para activar
la proteina G, a la que estan acoplados.'>!¢ Sin embargo, los
opioides tienen multitud de efectos secundarios indeseables,
entre los que destacan la depresion respiratoria, el estrefli-
miento y, sobre todo, la aparicion de tolerancia, es decir, la
necesidad de dosis crecientes de farmaco para obtener el
mismo efecto. Todos estos efectos secundarios se deben a la
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activacion de la via de la S-arrestina y de hecho no aparecen
en ratones a los que se ha eliminado el gen de esta proteina
(ratones knockout de B-arrestina).!>-16 Por tanto, el desarrollo
de ligandos sesgados para el receptor /z-opioide capaces de
activar unicamente la via de la proteina G heterotrimérica y
no la de la fS-arrestina podria constituir un excelente punto
de partida para obtener farmacos con una potente capacidad
analgésica pero carentes de los efectos secundarios tipicos de
los opioides.

Debido a este interesante potencial terapéutico, la indus-
tria farmacéutica ha comenzado ya a desarrollar farmacos
basados en ligandos sesgados. Asi, la compaiiia Trevena, una
de las pioneras en este campo, tiene varias moléculas en su
linea de desarrollo en fases tanto clinicas como preclinicas.
Por ejemplo, el compuesto TRV027, ligando sesgado del
receptor de angiotensina II de tipo 1 (AT1R) que no bloquea
la via de la fS-arrestina, es capaz de frenar el fallo cardiaco
agudo (acute heart failure, AHF) y de controlar la tension
arterial mostrando, asimismo, capacidad antiapoptotica.!”-!8
Este compuesto, desarrollado conjuntamente por los laborato-
rios Trevena y Forest, ha completado con éxito la fase clinica
1'%20 y se encuentra en estos momentos en fase clinica II.

La existencia de vias de sefalizacion diferenciales que
son independientes de las proteinas G y que pueden contro-
larse mediante ligandos sesgados pone de manifiesto la alta
complejidad de los GPCRs y ha llevado recientemente a la
sustitucion del término GPCR por el de receptor de siete héli-
ces transmembrana (7TMR, seven-transmembrane receptor).
Ademas de la presencia de estas distintas vias de activacion,
existen otros mecanismos que contribuyen a dotar al sistema
de mayor complejidad.?! En este sentido, la activacion de los
GPCRs depende de su estado de oligomerizacion, ya sea en la
forma de homo- o de hetero-oligdbmeros,? de la existencia de
reguladores alostéricos,?>** de la localizacion subcelular del
GPCR y también de la existencia de interacciones con otras
proteinas.?326

Todos estos aspectos estan siendo objeto de una intensa
investigacion con el fin de conocer el detalle molecular de
su funcionamiento asi como las implicaciones terapéuticas.
Asi, el hecho de que ciertos GPCRs sean capaces de for-
mar, en ciertas condiciones, homo- o hetero-oligbmeros era
algo conocido en el area.?’ Sin embargo, inicialmente se
desconocia el significado funcional de esta oligomerizacion,
considerandose en ocasiones como un artefacto producido
por la propia manipulacion experimental de los sistemas de
expresion objeto de estudio. Ha sido ya en los Gltimos afios
cuando realmente se ha establecido la existencia de oligdme-
ros de GPCRs y su relevancia funcional in vivo.2® Asi, por
ejemplo, se ha descrito que los GPCRs de hormonas glicopro-
teicas existen in vivo en forma oligomérica;?® también se han
caracterizado heterodimeros D1/D2;3° e incluso heterémeros
de los receptores de glutamato y serotonina,’! descubrimiento
que podria tener importantes implicaciones para el desarrollo
de nuevos farmacos para el tratamiento de la esquizofrenia.

El concepto de alosterismo en GPCRs es muy reciente, ya
que hasta hace relativamente poco tiempo se consideraba mas
como un modelo tedrico que como una posibilidad real con
potencial terapéutico. Historicamente, la busqueda de ligan-
dos capaces de regular la actividad de los GPCRs se ha diri-
gido fundamentalmente a interaccionar con el mismo sitio de
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union del agonista (sitio de unidn ortoestérico) reemplazando
a éste. Esta aproximacion, aun cuando ha generado numero-
sos farmacos, tiene ciertas desventajas. En primer lugar, este
tipo de compuestos reemplaza al agonista endégeno mostran-
do en general mayores afinidades y actividades que éste, por
lo que en ocasiones activan o bloquean el receptor por com-
pleto, sin permitir una regulacion fina. Por otro lado, el sitio
ortoestérico estd bastante conservado en distintos GPCRs
(sobre todo en aquellos pertenecientes a la misma familia o a
familias proximas), por lo que en muchas ocasiones es muy
dificil lograr la selectividad requerida, lo cual es importan-
te para evitar efectos secundarios. Puesto que los ligandos
alostéricos se unen a un sitio topologicamente distinto del
ligando enddgeno, este tipo de compuestos permitiria: (i) que
el ligando endogeno se siga uniendo, por lo que el ligando
alostérico simplemente regularia (potenciando o inhibiendo,
en funcion de que se trate de un modulador alostérico posi-
tivo, PAM, o negativo, NAM, respectivamente) la actividad
del ligando enddgeno, permitiendo una regulacion precisa de
ésta y (ii) puesto que el sitio de union alostérico estd menos
conservado entre los diferentes GPCRs deberia resultar mas
sencillo encontrar selectividad (Figura 3).23>*

En la actualidad dos moduladores alostéricos de GPCRs
han recibido la aprobacion para su comercializacion, el
modulador del receptor de tipo 5 de quemoquinas (C-C motif
chemokine receptor, CCRS5) maraviroc, comercializado por
Pfizer como Selzentry® (o Celsentri® en Europa) para el tra-
tamiento de la infeccion por el virus de la inmunodeficiencia
humana (VIH);*? y el firmaco cinacalcet (comercializado
por los laboratorios Amgen como Sensipar® o Mimpara®),
el cual es un modulador positivo del receptor sensor de calcio
(calcium sensing receptor, CaSR), GPCR de clase C, y esta

Ligando

endégeno L|gap<_10
alostérico
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v )

Sitio
ortoestérico .
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celular Sitio alostérico
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Figura 3. Representacion esquematica del fendmeno del alosterismo
en GPCRs. Un modulador alostérico positivo aumenta la intensidad de
la sefial del ligando enddgeno, mientras que uno negativo la disminuye.
(Representacion del GPCR adaptada de © Sven Jéhnichen/wikimedia
commons/GNU-FDL).

Intensidad de la
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indicado para el tratamiento del hipertiroidismo®? aunque con
reservas recientes acerca de su empleo en nifios.>*

Estos resultados ponen de manifiesto el potencial terapéu-
tico de este tipo de compuestos y la necesidad de profundizar
en su estudio desde un punto de vista de ciencia basica. De
hecho, en los ultimos afios se ha realizado un enorme pro-
greso en cuanto al desarrollo de moduladores alostéricos
para GPCRs. Asi, ya se han descrito PAMs y NAMs para
GPCRs pertenecientes a las tres subfamilias més importantes
(GPCRs de clase A, B 'y C)** cuya optimizacion y evaluacion
preclinica permitira la validacion progresiva de esta nueva
estrategia terapéutica y la aprobacion de nuevos farmacos en
los proximos afios.

Estructura de los GPCRs

La elucidacion de la estructura tridimensional de los
GPCRs ha constituido, sin duda alguna, uno de los retos
mas importantes de los tltimos afios en biologia estructural.
De hecho, no fue hasta el aflo 2000 cuando se describio la
primera estructura de un GPCR por cristalografia de rayos X,
la rodopsina bovina.>> Hicieron falta siete afios maés para
que se obtuviera la primera estructura por cristalografia de
rayos X de un GPCR activado no por la luz, sino por un neu-
rotransmisor, el receptor adrenérgico S, (8,AR).%3% Estos
resultados fueron fruto de un constante y denodado esfuerzo
prolongado durante mas de dos décadas y durante las cuales,
en muchas ocasiones, se puso en duda la posibilidad real de
obtener cristales de GPCRs. Por tanto, la cristalizacion del
B,AR representa uno de los hitos cientificos més relevantes
de la década y ha marcado un antes y un después en el area
de los GPCRs, como ha quedado de manifiesto con el Premio
Nobel de Quimica de 2012 a los profesores Lefkowitz y
Kobilka.!23%40 La elucidacion estructural del 5,AR ha tenido
un gran impacto a varios niveles: (i) demostrd que la obten-
cion de cristales de GPCRs que permitieran la difraccion de
rayos X y por tanto, la elucidacion estructural de este tipo de
proteinas, era factible; (ii) a nivel experimental conllevo el
desarrollo de numerosas estrategias metodologicas novedo-
sas cuya aplicacion, en los afios siguientes, ha permitido la
elucidacion de otros GPCRs incluyendo numerosos ejemplos
de la clase A cuyos ligandos son tanto moléculas pequefias
polares (receptores de adenosina, adrenalina, acetilcolina,
histamina, dopamina, serotonina, etc) como lipidicas (recep-
tor de esfingosina-1-fosfato), y, mas recientemente, de la
clase B.4*!¥3 En la actualidad se han determinado mas de 75
estructuras de GPCRs representativas de estados activos,*
inactivos® y en complejo con la proteina G.0 A pesar de este
avance, y considerando que existen mas de 800 GPCRs con
grados variables de homologia,* sin duda alguna los proxi-
mos anos seran clave para aumentar el nimero de estructuras
de nuevos miembros de esta superfamilia, empleando tanto
rayos X como resonancia magnética nuclear, técnica que ya
estd comenzando a demostrar su potencial para la elucidacion
estructural de GPCRs.*” En conjunto, todas estas técnicas
facilitaran el disefio de nuevos ligandos y, por tanto, el desa-
rrollo de nuevos farmacos.

Implicaciones fisio(pato)logicas de los GPCRs
Teniendo en cuenta todo lo anteriormente mencionado
y el elevado numero y diversidad de GPCRs asi como el
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significativo niimero de procesos fisiologicos que regulan
resulta evidente su amplio potencial terapéutico.'*8-30 Sin
embargo, en la actualidad éste dista mucho de estar comple-
tamente explotado ya que existen atiin numerosas cuestiones
por resolver. En este sentido, algunas de las cuestiones mas
relevantes en el area de los GPCRs son: (i) determinar la
localizacion subcelular de los GPCRs asi como si ésta varia
ante situaciones fisio- o patoldgicas; (ii) establecer cuales
son las proteinas con las que los GPCRs interaccionan y (iii)
confirmar si los ligandos de GPCRs identificados como tal in
vitro interaccionan realmente in vivo con el GPCR de interés.
Estas cuestiones no pueden abordarse mediante el empleo de
metodologias tradicionales tales como el uso de anticuerpos
o proteinas recombinantes sino que requieren el desarrollo de
compuestos denominados sondas quimicas.

Desarrollo de sondas para el estudio de GPCRs

Genéricamente se denomina sonda (probe) a una molécu-
la que esta formada por (i) un grupo de unidon que es capaz
de reconocer y unirse de forma covalente o no covalente a
una (o varias) dianas de interés y (ii) un grupo de marcaje
(chemical tag) que permite la visualizacion, aislamiento y/o
identificacion de la proteina diana y suele ser un fluoréforo,
una subunidad de biotina, un fragmento que permita el mar-
caje covalente o un grupo funcional pequeiio y modificable
mediante reacciones bioortogonales entre las que destacan
la quimica click o la ligacién de Staudinger.’!"* En general
ambas subunidades se encuentran separadas por un espacia-
dor adecuado que favorece la solubilidad en el caso de que
sea necesario y minimiza posibles impedimentos estéricos
(Figura 4). Ademas, el empleo de la sonda permite capturar
de forma relativamente selectiva la proteina diana, la cual se
identifica mediante técnicas de espectrometria de masas nor-
malmente acopladas a una fase previa de nano-cromatografia
de liquidos.>*

Subunidad de
marcaje

Grupo de union a la
proteina de interés

Espaciador

Figura 4. Representacion esquematica de una sonda.

Hasta el momento, las sondas se han aplicado funda-
mentalmente al campo de las enzimas, area en el que han
contribuido de forma muy significativa al esclarecimiento
de mecanismos de accion, desarrollo de nuevos compuestos
como candidatos preclinicos e incluso clinicos, y a la identi-
ficacién de nuevas dianas terapéuticas.>>5

Claramente la aplicacion de metodologias similares en
el area de los GPCRs podria suponer un gran avance ya que
permitiria obtener una gran cantidad de informacion, sobre
todo en aquellos aspectos que no se pueden abordar mediante
el empleo de estrategias mas clasicas. Teniendo en cuenta
estas consideraciones, en nuestro grupo de trabajo hemos
comenzado una linea de trabajo dirigida al desarrollo de dos
tipos de sondas, por un lado una clase de sondas que permi-
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tan la visualizacion de los GPCRs y en particular obtener
informacion acerca de su expresion y localizacion celular; y,
por otro lado, sondas que permitan identificar nuevas dianas,
centrando nuestros esfuerzos en GPCRs de gran importancia
terapéutica como son los receptores de serotonina 5-HT,
(5-HT,, R) y 5-HT, (5-HT, R) y de cannabinoides CB, y
CB, (CB Rs).

Sondas para la visualizaciéon de GPCRs

Teniendo en cuenta la estructura general de una sonda
mostrada en la Figura 4, el primer paso en el disefio de este
tipo de compuestos consiste en la seleccion del grupo de
unioén, el cual debe tener afinidad por el GPCR objeto de
estudio. Por tanto, como esqueletos para introducir las subu-
nidades de marcaje, en este caso se seleccionaron ligandos de
alta afinidad desarrollados previamente en nuestro laboratorio
como el UCM-2550 (en el caso del 5-HT, , R), el antagonista
de alta afinidad SB-271046 (en el caso del 5-HT R) o los
ligandos sintéticos (HU-210 y HU-308) en el caso de los CB
Rs (Esquema 1). Puesto que la primera aplicacion va a ser la
visualizacion de los receptores en sistemas celulares, como
subunidades de marcaje se escogieron diferentes fluor6foros,
como por ejemplo el grupo dansilo; un fragmento de biotina,
el cual confiere a la sonda una alta versatilidad puesto que
puede ser reconocido por numerosos conjugados de (estrept)
avidina; o un alquino terminal para llevar a cabo reacciones
de quimica click (Esquema 1).

(A)
Cl
O / \
CV/« NSSANCN O 7w NH
N~( —/ s g N N
[¢] O, ‘ P
OMe
UCM-2550 SB-271046
Ki(5-HT{aR) = 2,4 nM Ki(5-HT6R) = 1,2 nM
OH
OMe
MeO CeHi3
HU-210 HU-308
K/(CB4R) = 0,061 nM K/(CB4R) > 10000 nM
K:(CB,R) = 0,52 nM Ki(CBgR) = 22,7 nM
(B)

0
N O HN)kNH

[y

T 2y T
HO A S

Cloruro de dansilo Biotina Alquino terminal

Esquema 1. Seleccion de (A) grupos de union y (B) subunidades de
marcaje.

Logicamente una vez elegidos tanto los grupos de union
como las subunidades de marcaje, éstas deben incorporarse
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en una parte de la estructura que no provoque una pérdida
de la afinidad por el GPCR de interés. En nuestro caso, y
tras estudios de relacion estructura-afinidad, llegamos a la
seleccion de una serie de sondas que mantienen una elevada
afinidad por los receptores objeto de estudio y que por tanto
son susceptibles de ser empleadas en sistemas celulares
(Esquema 2).57-60

|
HN
1 Q — —
N\«N/\/\/N\_/N \ /
(0]

UCM-120 (1)
Ki=2,0 nM
lem > 1000 u.a. (lex = 350 nm, lem = 484 nm)

UCM-630 (2)
Ki= 93 nM

UCM-143 (3)
Ki(CB4R) = 2,4 nM
Ki(CBoR) = 1,6 nM

Esquema 2. Sondas representativas para la visualizacion de los GP-
CRs 5-HT, , (1), 5-HT (2), y CB, y CB, (3).

Estas sondas permiten la visualizacion de los GPCRs
objeto de estudio de forma especifica no solo en células
transfectadas®’>? sino en sistemas nativos como son neuronas
en cultivo primario.®® Asimismo, permiten visualizar cambios
en la expresion del receptor asociados a eventos patologicos
como por ejemplo es el caso del aumento de la expresion del
CB, R en microglia en cultivo primario en respuesta a un
estimulo inflamatorio, caracteristico de enfermedades neuro-
degenerativas.®0

Sondas para la localizacién subcelular de GPCRs

Como se mencioné anteriormente, la determinacion de
la localizacion subcelular de los GPCRs es fundamental
para una eficaz explotacion terapéutica del receptor. En este
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sentido, los GPCRs han sido, en general, considerados como
receptores de membrana plasmatica. Sin embargo, ciertas evi-
dencias también sugieren la existencia de GPCRs en localiza-
ciones intracelulares especificas con actividades funcionales
diferentes de los de membrana. Esta hipotesis implica que la
disociacion entre la activacion (o el bloqueo) de los diferentes
tipos de receptores puede dar lugar a efectos distintos. En
este sentido, la sonda 3 (Esquema 2), ha permitido la carac-
terizacion reciente de un nuevo tipo de CB,R localizado en
la mitocondria.®! Debido a la presencia de la subunidad de
biotina, altamente polar, el compuesto 3 activa Ginicamente el
CB, R de membrana sin afectar al receptor intracelular, pues-
to que no es capaz de entrar dentro de la célula. Por tanto, este
compuesto estd permitiendo en estos momentos discriminar
las funciones de ambos receptores, con las interesantes impli-
caciones terapéuticas que esto conlleva.f!

Sondas para la identificacion de dianas terapéuticas
La identificacion de nuevas dianas es uno de los aspectos
mas interesantes dentro de la quimica médica y la quimica
biologica.®? En el caso de los GPCRs, el desarrollo de sondas
para la identificacion de proteinas implica que la sonda debe
tener un elemento adicional a los anteriormente mencionados,
ya que se requiere que la unioén sonda-proteina sea covalente
e irreversible de modo que sea posible capturar e identificar
mediante espectrometria de masas las proteinas a las que la
sonda se ha unido. Con este fin, en nuestro grupo de trabajo
hemos desarrollado una serie de sondas que ademas del grupo
de unioén y el fluoréforo o biotina, tienen también una subuni-
dad de benzofenona (Figura 5). De este modo, tras incubacion
de la sonda con el proteoma de interés, se procede a la irradia-
cion con luz ultravioleta, lo que provoca la union covalente
entre la benzofenona y los enlaces CH proximos mediante un
mecanismo por radicales libres. A continuacion, las proteinas
marcadas pueden visualizarse en un gel de poliacrilamida
empleando un escaner de fluorescencia o aislarse mediante
incubacion con avidina unida a un soporte sélido para su
posterior identificacion mediante espectrometria de masas
(Figura 5). Esta plataforma nos estd permitiendo obtener
evidencias directas de la union ligando-receptor en sistemas
celulares complejos asi como identificar nuevas proteinas
diana de esos ligandos. Estas podrian representar proteinas

(A) Subunidad de ) .
Grup_(? de fotoentrecruzamiento Su't:)Iunld'z;d d;eBr‘n?rcaJe
unioén (Benzofenona) (Fluordforo/Biotina)

4NVl

(B)
Proteoma Identificacion
Complejo de proteinas

Incubacién Unién covalente

con la sonda

Figura 5. (A) Esquema de una sonda doble. (B) Tras la incubacion con la
sonda, las proteinas unidas covalentemente tras irradiaciéon UV son aisla-
das empleando avidina unida a un soporte solido, digeridas con tripsina e
identificadas mediante espectrometria de masas (LC-MS/MS).
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responsables bien de efectos secundarios indeseados o bien
podrian estar contribuyendo al efecto terapéutico de interés.
La validacion de estos resultados se encuentra actualmente en
curso en nuestro laboratorio.®?

Conclusiones

Los GPCRs constituyen, sin duda alguna, una de las
superfamilias mds importantes como dianas para el desarro-
llo de farmacos. Sin embargo, y a pesar del enorme avance
experimentado en los ultimos afos, aun quedan importantes
aspectos por esclarecer. La aplicacion de nuevas metodolo-
glas de expresion de receptores y de elucidacion estructural,
junto con estrategias de quimica médica y bioldgica tendra
importantes repercusiones en nuestro conocimiento acerca de
los mecanismos moleculares que controlan la actividad de los
GPCRs. Ello permitira el desarrollo de nuevos farmacos que
probablemente, durante los proximos afios, revolucionaran
las posibilidades de tratamiento de enfermedades que hoy dia
carecen de las terapias adecuadas.
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Historia de la Quimica

Una aproximacion pedagogica a la energia desde una
perspectiva historica

Juan José Galan-Diaz

Resumen: La energia y sus aplicaciones son profusamente abordadas en todos los estudios de tipo cientifico y técnico, ademas de constituir
un lugar comun en muchas otras areas de conocimiento. En el presente articulo se muestra el devenir histérico de la nocion de energia hasta
cristalizar en los dos primeros principios de la termodindmica. El objetivo, por tanto, es acercar a los alumnos, tanto de Escuelas Técnicas,
como de Facultades de Ciencias (sobre todo de primeros cursos en ambos casos) un ejemplo de elaboracion y construccion real de un concepto,
que hoy se ha hecho imprescindible.

Palabras clave: Didactica, trabajo, energia, termodinamica, historia.
Abstract: The energy and its applications are widely addressed in all studies of a scientific and technical as well as being commonplace in

many other fields of knowledge. This article shows the historical development of the notion of energy ending in the first two principles of
thermodynamics. The aim, therefore, is to bring students, both Technical Schools, and Science Faculties (especially in the first courses in both

cases) an example of construction of a concept, which today has become essential.

Keywords: Teaching, work, energy, thermodynamics, history.

Introduccion

El conocimiento de la historia de una disciplina suele ser
un buen método para la comprension de esta. Desempefia el
mismo papel que Coleridge atribuia a la etimologia para la
adquisicion del conocimiento de nuevos vocablos.!

Desde que en 1962, Thomas S. Kuhn asignara a la his-
toria un papel destacado en la comprension del progreso
cientifico,? pocos son los que no acuden a ella para explicar o
ahondar en algin concepto especifico de la ciencia. Ademas,
puede ser un recurso didactico de gran importancia, ya que a
la vez que alimenta el interés del alumno por la materia que
estudia, también contribuye al conocimiento del contexto
social en el que los descubrimientos tuvieron lugar.

Kuhn sefialaba que los historiadores de la ciencia habian
descubierto que los conocimientos nacidos de ella, no seguian un
desarrollo lineal, y que por tanto, preguntas tales como: ;Cudndo
se descubrio el oxigeno? o ;jQuién concibio por primera vez la
conservacion de la energia? posiblemente, careciesen de sentido.”

Es posible que la historia de la ciencia no sea lineal en
sentido estricto; sin embargo, quien esto escribe, piensa, sin
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caer en la soberbia de contradecir a tan egregio autor, que
posee la suficiente continuidad para ser seguida de un modo
coherente y utilizada para el propdsito que se indica en el
primer parrafo. Ademas, es conocido que los escritos de Kuhn
fueron erroneamente interpretados por algunos filosofos
postmodernos, tal como sefiala Sokal en su obra Imposturas
Intelectuales.® Asimismo, el propio Kuhn sefialaba poco antes
de fallecer: “Yo no soy Kuhnista”.*

El propdsito del presente articulo es mostrar las lineas
maestras que condujeron al que probablemente es el enuncia-
do cientifico mas importante: la conservacion de la energia.
Con ellas no se pretende en modo alguno sustituir ni la lectura
de libros especializados en Historia de la Ciencia, ni logica-
mente, disminuir la carga técnica de las asignaturas que abor-
den este concepto en las distintas disciplinas académicas. Por
el contrario, lo que se desea es espolear la curiosidad —antesala
de la creatividad— del alumno, de tal forma que las ecuaciones
que aparezcan ante ¢l sean vistas como un producto de todo
un colectivo a través del tiempo y no como aridas sucesiones
de grafias sin alma.

En el origen estuvo el trabajo

En el Génesis se afirma que “con trabajo comeras de ella
[de la tierra] todo el tiempo de tu vida”,y por si fuera poco,
el versiculo 19 sentencia que “con el sudor de tu frente come-
rds el pan”.> Por otra parte, Herodoto® cuenta que el faradn
Keops mando cerrar los templos y ordeno a todos los egip-
cios que trabajasen para ¢l. El objetivo era la construccion
de una gran piramide de unos 150 m de altura. Segtn el de
Halicarnaso, se tardd unos diez afios en la construccion de la
carretera que serviria para transportar el material y veinte en
la propia construccion. Total treinta afios. Troncos de arboles
fueron utilizados a modo de ruedas para transportar bloques
desde la cantera, en la ribera del Nilo, hasta el valle de Guiza.

No hace falta recurrir a estos ejemplos tan antiguos para
advertir que el trabajo es algo agotador (en algunos paises,

© 2013 Real Sociedad Espaiola de Quimica
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aun es utilizado como forma de castigo) y que el ser humano
utiliza su ingenio para vencer los esfuerzos que €l supone.
Ruedas con ejes, palancas, tornillos, poleas o planos incli-
nados; no son sino maquinas inventadas para derrotar a dos
poderosos enemigos: rozamiento y gravedad. El tipo de tra-
bajo que estos artilugios permiten realizar es solo de un tipo:
mecanico (palabra que deriva de maquina).

El trabajo, pues, esta relacionado con fuerza y con distan-
cia, el buey no lo realiza si estd atado a un poste aunque haga
fuerza sobre €l; en cambio, la cosa cambia cuando se lo unce a
un carro. El trabajo no tiene por qué ser realizado por traccion
animal o humana. Un gas al expandirse dentro de un recipien-
te puede mover un émbolo, que unido otro engranaje puede
poner en funcionamiento una maquina mas sofisticada. Este
sencillo artilugio dio lugar a la primera revolucion industrial
(entre los siglos XVIII y XIX).

El mito cuenta que Sisifo fue castigado a subir una enorme
piedra por una empinada ladera; a medida que hombre y carga
subian el esfuerzo era mayor hasta que la piedra rodando volvia
al inicio y el desdichado Sisifo tenia que volver a comenzar su
tortuoso recorrido. Este mito pone de manifiesto que un objeto
situado a una determinada altura puede realizar trabajo por sus
propios medios sin necesidad de ayuda adicional; pero si esta
en la parte mas baja, no. De alguna, forma es como si la piedra
tuviese dentro de si trabajo almacenado (potencial) que va sien-
do consumido por su avance inexorable hasta la base (cinético).

La energia es invocada

En el Cratilo,” Platén sostiene que todo objeto tiene el
nombre que le es propio, mientras que Hermodgenes opina
que los nombres son meras convenciones. Sea como fuere, la
esencia necesita de nombre para ser requerida. La capacidad
para realizar trabajo fue llamada de muchas formas: vis viva,
vis morta, esfuerzo, etc. Sin embargo, solo un nombre refleja
adecuadamente esa capacidad: energia. El hombre que la
nomind fue un médico y cientifico integral: Thomas Young
(1773-1829, Figura 1).8

Figura 1. Thomas Young (Fuente: Wikipedia).
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En 1807 escribié una obra en dos volimenes titulada
“Un Curso de Lecciones de Filosofia Natural y de las Artes
Mecanicas”. En él no solo bautizaba a la energia, sino que fue
el primer cientifico que clasifico organizadamente la biblio-
grafia (cerca de veinte mil referencias).® Young era hombre
de multiples intereses, llegd a traducir E/ Quijote y Orlando
el Furioso, al inglés. Asimismo, fue el descifrador (junto
con el francés Champollion) de los jeroglificos egipcios a
partir de la piedra de Rosetta. La palabra energia proviene
del griego energeia (trabajo latente) o de energos (a trabajar).
Dicho vocablo ya era utilizado por los griegos en el sentido de
vigor. Resulta algo descorazonador que un mundo que honra
casi todos los conceptos y situaciones, haya pasado por alto
el bicentenario, en 2007, de la palabra energia.® Sobre todo,
teniendo en cuenta que la energia constituye el puntal basico
que sostiene la vida y el desarrollo en nuestro planeta.

La energia tiene muchas caras

Un contemporaneo de Young, el quimico Humphrey
Davy® (1778-1829) realizd una ingeniosa experiencia.
Dispuso de tres recipientes: uno con sulfato de sodio, otro con
nitrato de bario y el tercero con agua; conecto el polo positivo
de una bateria eléctrica al recipiente que contenia el nitrato de
bario y el negativo al de sulfato de sodio, previamente los tres
vasos fueron unidos mediante algunas fibras humedecidas. El
resultado fue un precipitado de sulfato de bario en agua. La
explicacion no resulta dificil: los aniones de sulfato migraban
hacia el polo positivo y los cationes de bario hacia el negativo
encontrandose ambos en el recipiente del medio que era el
del agua. Davy realiz6 una segunda experiencia utilizando
corriente eléctrica y agua doblemente destilada. Mediante esta
experiencia Davy encontrd que las Uinicas sustancias liberadas
del agua eran oxigeno e hidrégeno.

Estas dos experiencias mostraban que la electricidad tenia
influencia sobre la materia, de alguna manera Davy ya intuia la
relacion entre la energia eléctrica y la afinidad quimica. Algo
que tendria que esperar hasta el siglo XX para poder ser con-
firmado. Estos hallazgos le valieron en 1807 (el mismo afio del
bautismo de la energia) el premio a la mejor experiencia reali-
zada sobre el flujo galvanico, instituido por Napole6n.? Como
dato curioso, debe sefalarse que en aquella época Francia
e Inglaterra (Davy era inglés) estaban en guerra. De alguna
manera, en ese momento, la ciencia se impuso a la politica.

Davy era un conferenciante ameno y didactico, sus
conferencias eran todo un acontecimiento social. En cierta
ocasion, uno de los asistentes decidid conocer en persona al
gran quimico. No solo lo consiguid, sino que ademas logrd
entrar a su servicio como aprendiz de laboratorio. Davy le
asigno un salario de 25 chelines a la semana y alojamiento.®
Ese aprendiz superaria en fama y descubrimientos al maestro.
Su nombre: Michael Faraday (1791-1867).

El nombre de Faraday es asociado hoy dia a dos conceptos
clave de la fisica: el de campo y el de induccion magnética.
Sin embargo, también contribuy6 al avance de la quimica ya
que fue pionero en la fotoquimica y en la quimica coloidal,
aparte de ser un avezado experimentador con bajas tempera-
turas, lo que le permitio licuar gases como el cloro, sulfuro de
hidrégeno y 6xido de azufre; descubrid el benceno y el naf-
taleno; y se percato del fenomeno de la isomeria. Pero sobre

An. Quim. 2013, 109(4), 285-290



Una aproximacion pedagogica a la energia desde una perspectiva historica

todo, la quimica le debe las leyes de la electrolisis. A partir de
ellas se ha forjado la importante rama de la electroquimica.

A pesar de la simpatia inicial, Faraday y Davy rompieron
practicamente su relacion. Parece ser que el motivo fue el
desarrollo por parte de Faraday del motor eléctrico homopo-
lar, Davy lo habia intentado mucho antes, pero sin fortuna. No
siempre el éxito del pupilo es bien asimilado por su mentor.
Por supuesto no estamos ante el caso (que tan bien describe
poligrafo G. Steiner!'®) de destrucciéon del maestro por parte
del discipulo. Solo de envidia indisimulada del primero, tanta
que Davy se opuso al nombramiento de Faraday como socio
en la Royal Society.

Once afios mas tarde, William Sturgeon introdujo un con-
mutador al prototipo de Faraday y construyo el primer motor
de corriente continua en 1832. Faraday, también obtuvo, a
partir del movimiento de un disco de cobre girando entre los
polos de un iméan en forma de herradura una corriente eléc-
trica. Hippolyte Pixii, un fabricante de instrumentos de Paris,
construy6,!! basdndose en esta experiencia, la primera dina-
mo. Estos dispositivos pusieron de manifiesto la capacidad de
la energia eléctrica para generar trabajo. Este descubrimiento
procurd la tecnologia necesaria que daria lugar a la segunda
revolucion industrial (siglo XIX).

Tanto la bomba de calor como el motor eléctrico pueden
producir trabajo; asimismo, el trabajo se transforma en calor
y a su vez la corriente eléctrica disipa calor. Joule hacia 1840
penso que si el calor era el nexo comin de todos los proce-
sos energéticos, tal vez el propio calor seria una nueva forma
de energia. James Prescott Joule (1818-1889, Figura 2) habia
nacido en la localidad inglesa de Salford, debido a su precario
estado de salud y a la buena posicion econdomica de su padre
(industrial cervecero) recibi6 clases en su domicilio a cargo
del prestigioso quimico John Dalton (1766-1844), por lo cual,
adquirid una solida formacion cientifica sin necesidad de acudir
a universidad alguna.

Figura 2. James Prescott Joule (Fuente: Wikipedia).
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Joule realizé varios experimentos a fin de poder hallar
alguna relacion entre el calor liberado en ellos y la energia
empleada para realizar algun tipo de trabajo. En uno, com-
primi6 el aire y midid la energia invertida en el proceso y
también el calor generado en el aire; otro, consistio en la
inyeccion de agua en tubos delgados. También realizo expe-
rimentos eléctricos con cables y resistencias. Aunque todos
ellos mostraban una cierta concordancia, existia una pequefia
disparidad que no permitia una afirmacion definitiva. En la
mayoria de sus experimentos obtenia que la cantidad de calor
necesario para elevar la temperatura 1 °F “es igual al trabajo
mecanico de una fuerza capaz de levantar 838 Ib a la altura
de un pie”. Pero para la experiencia de los tubos capilares la
fuerza necesaria era de 770 lIb. Aunque ambos valores son
del mismo orden de magnitud, la diferencia era obvia. Para
tratar de zanjar la situacion, Joule, ideo el que sin duda es su
experimento mas famoso (Figura 3):!? la medida del aumento
de temperatura de un liquido (agua o mercurio) en un reci-
piente aislado usando un sistema rotatorio de palas accionado
por un peso al caer a través de una polea. El resultado de
este experimento arrojo un valor de 782 libra-pie. El valor
aceptado actualmente es de 778 libra-piec o en el sistema
internacional de 4,185 J y que se conoce como equivalente
mecanico del calor.

Probablemente, Joule pueda ser considerado como uno
de los primeros quimico-fisicos modernos; sin embargo sus
conclusiones, recogidas en “Sobre los efectos caloricos de
la magneto electricidad y el valor mecdnico del trabajo”,
no despertaron demasiado interés en el Congreso de la
Asociacion Britanica para el Avance de la Ciencia en 1843,
celebrado en la localidad irlandesa de Cork. Debe sefalarse
que el experimento de las aspas rotativas no fue incluido en
el congreso de 1843, sino en 1847 en Oxford. Al comien-
zo de la ponencia, un joven profesor de la Universidad de
Glasgow se sintio interesado en el contenido de la misma y se
acerc6 a realizarle algunas preguntas y sugerencias. William
Thompson (1824-1907) —ese era su nombre— y James Joule
mantendrian una fecunda amistad a lo largo de sus vidas. Se
dice que William Thompson, mientras realizaba el Grand

Figura 3. Dispositivo usado por Joule para obtener el equivalente
mecanico del calor (Fuente: Wikipedia)
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Tour (una suerte de viaje iniciatico que realizaban los jovenes
ingleses de clase alta por el continente europeo) encontr6 a
Joule en plena luna de miel con un termémetro en la mano
midiendo la temperatura de las cataratas en las montafias de
los Alpes. El encuentro fue cierto, pero la anécdota del termo-
metro probablemente falsa, ya que fue contada por el propio
Thompson unos treinta y cinco afios después.®

La energia no se crea ni se destruye

En la introduccion de este articulo, se sefialaba que Kuhn
ponia como ejemplo la conservacion de la energia como un
hallazgo al que es dificil asignarle un descubridor. La idea
de utilizar la energia para explicar los fendmenos fisicos sur-
gi6 simultdneamente en muchos paises: Inglaterra, Francia,
Prusia, Dinamarca, entre otros. Sin embargo, dos nombres
sobresalen por encima del resto: Robert Mayer y Hermann
Helmholtz, aunque Kuhn incluye también a un ingeniero civil
danés llamado August Colding.? El concepto de conservacion
de la energia se convertira en un caso clasico de revolucion
cientifica estableciendo un nuevo marco teérico (paradigma
en la terminologia de Kuhn).

Robert Mayer (1814-1878) desconocia completamente los
trabajos de Joule,!? su profesion como médico de a bordo le
habia llevado a observar en 1840, que las sangrias efectuadas
a un marinero en la isla de Java, en el archipiélago indonesio,
mostraban que la sangre venosa eran tan roja como la arte-
rial. Mayer supuso que tal situacion, después de comprobar
en otros marinos y en ¢l mismo que se producia idéntico
comportamiento, era debida al calor tropical. En un ambiente
caliente el cuerpo necesita utilizar menos combustible para
mantener los 37 °C de temperatura corporal. Mayer descono-
cia que el color rojo de la sangre arterial se debe al paso de
desoxihemoglobina a oxihemoglobina, moléculas complejas
cuyo centro activo es un atomo de hierro.

Sin embargo, el razonamiento era correcto. Ya Lavoisier
(1743-1794) habia demostrado que los animales mantienen
la temperatura elevada con respecto al ambiente mediante
un proceso de combustion lenta de los alimentos utilizando
el oxigeno de la sangre. Segun la observacion de Mayer, el
cuerpo necesita menos oxigeno en un ambiente de temperatura
alta. Estos resultados fueron publicados en 1842 en la revista
Annalen der Chemie bajo el titulo: “Observaciones sobre las
fuerzas de la naturaleza inanimada” (Bermerkungen iiber die
krafte der unbelebten natur)."* Desgraciadamente para Mayer,
estos resultados pasaron practicamente desapercibidos.

Helmholtz (1821-1894, Figura 4), también médico y auto-
didacta en matematicas, conocia los escritos de Joule y creia
que era imposible la realizacion de trabajo a partir de la nada.
Utilizando la terminologia de Leibniz, Helmholtz suponia
que cuando habia una disminucion de vis viva en una zona, la
diferencia aparecia en otra bajo un aspecto distinto, por ejem-
plo en forma de calor generado por friccion. Sus observacio-
nes fueron publicadas en el articulo “De la conservacion de
la energia’ (1847)."5 Dada la poca relevancia que en la época
tuvieron los hallazgos de Mayer, se considerd durante mucho
tiempo a von (distincion debida a sus méritos cientificos)
Helmholtz como el descubridor del principio de conservacion
de la energia, ya que propuso la palabra alemana Erhaltung
que significa preservacion o conservacion.
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Este resultado se conoce con el nombre de primer prin-
cipio de la termodindmica. Von Helmholtz fue convidado a
ocupar la catedra Cavendish de la Universidad de Cambridge;
pero siendo poco amigo de cambios, prefirid permanecer en la
que ostentaba en Heidelberg. Su rechazo beneficié el acceso a
ella del joven fisico de origen escocés, James Clark Maxwell
(1831-1879).

Figura 4. Hermann von Helmholtz (Fuente: Wikipedia).

William Thompson, quien quince anos antes de morir
seria honrado con el titulo de primer baron de Kelvin de
Largs (Lord Kelvin), tuvo conocimiento, a través de Emile
Clayperon (1799-1864), de los trabajos realizados en 1824 por
un ingeniero militar francés llamado Sadi Carnot (1796-1832)
muerto prematuramente por el colera. Clapeyron, en 1834,
adaptd y resumi6 el formidable trabajo de Carnot “Reflexiones
sobre la potencia motriz del calor y sobre las maquinas capa-
ces de desarrollar esta potencia” escrita diez afios antes.

Carnot habia demostrado que el rendimiento de una
maquina ideal era independiente del fluido y que s6lo depen-
dia de las temperaturas del foco caliente y el frio. Es menester
sefialar que el trabajo de Carnot estaba realizado sobre la base
del caldrico, ese fluido misterioso al que se asociaba el calor.
Thompson, adapto los resultados de Carnot a los de Joule
llegando a concluir que el rendimiento de una maquina ideal
viene dada por la expresion (T,-T,)/T; donde T, y T, son las
temperaturas de los focos caliente y frio, respectivamente.

Una formula sencilla, que sin embargo, trae un demo-
nio dentro: para que el rendimiento sea igual a la unidad
(rendimiento del 100%) T, ha de ser igual al cero absoluto
(-273,15 °C fue establecido por Kelvin previamente). En otras
palabras, es imposible la conversion total de calor en trabajo.
Y esto, basicamente, constituye el segundo principio de la ter-
modindmica.'® La formulacién matemética se le debe al fisico
prusiano Rudolf Julius Emmanuel Clausius (1822-1888), quien
se percatd que al dividir la energia total de un sistema entre la
temperatura absoluta se obtenia una cantidad que aumentaba en
cualquier proceso natural, ya fuere en la combustion del carbon
o en la conversion del hidrogeno en helio en el sol. A esta can-
tidad, Clausius la denomind, en 1865, entropia. Palabra griega
que significa “dar direccion”. Los dos principios de la termodi-
namica —la energia del Universo es constante y la entropia del
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Universo aumenta— permanecen incolumes ante las sucesivas
revoluciones cientificas que se han producidos en el siglo XX.

La termodinamica es la ciencia de la energia en todas sus
caras, de las conocidas y de las que puedan quedar por des-
cubrir. En el aflo 1864, Lord Kelvin habia estimado mediante
un balance energético que la tierra tenia una edad de cien
millones de afios; lo que estaba en franca contradiccion con el
tiempo que necesitaban las especies para evolucionar y con
la estimacion geoldgica hecha por Lyell a partir del tiempo
necesario para la formacion de las montafias. Esta discusion
se zanjo en 1896 gracias al descubrimiento, por parte de
Becquerel y de los esposos Curie, de la radiactividad. En efec-
to, esa energia estaba presente en la naturaleza, pero como
era desconocida no estaba contabilizada. El primer principio
funcionaba correctamente.

En 1905, el genial Albert Einstein (1879-1955), establecio
la equivalencia entre masa y energia, esta equivalencia viene
plasmada en la que probablemente es la mas famosa ecuacion
de la fisica: E = mc?. Esta ecuacién explica por qué el 4tomo
alberga tanta energia en su interior, en su nucleo. La compren-
sion del nucleo, de la estructura intima del atomo daria lugar a
una de las revoluciones cientificas mas fecundas y a la vez de
mayor aplicacion, tanto en el campo civil como en el militar.

Léon Walras (1834-1910) concibio6 la economia matema-
tica imitando las bases de la termodinadmica, para ello, postuld
el principio de equilibrio de la competencia perfecta: “cada
actor economico trata de maximizar su satisfaccion y mini-
mizar su gasto .'’ Desgraciadamente, la economia no alcanzo
la perfeccion predictiva de la termodinamica.

Aplicaciones de la energia

La energia necesaria para originar y mantener la vida en
la Tierra proviene del Sol. Nuestro planeta esta bafiado por
un flujo anual de unos 5,4 x 10%* Joules. Una parte de él se
refleja al espacio (aproximadamente un 30%); otra parte,
sobre el 20%, es absorbido por la atmosfera y el resto llega
a la superficie.

Sin embargo, de ese 50% tan solo el 1% se emplea en
agitar la vida, ya que el 99% restante se absorbe en forma de
calor, siendo por tanto, el responsable de la evaporacion del
agua, formacion de nubes, movimiento del aire y en definitiva
el causante de los diferentes climas en el planeta.

La vida sin energia es imposible; de hecho, una forma de
definir la evolucion bioldgica es a partir de la competencia
de los organismos para mejorar sus recursos energéticos.'®
La propia célula es una especie de central energética a escala
microscopica y toda la biosfera (conjunto de todos los seres
vivos) no es, sino, un intercambio de energia entre organismos.

Como se ha visto, el primer principio de la termodina-
mica permite la transformacion de un tipo a otro de energia
asegurando su conservacion. Se trata de un juego suma cero:
lo que aparece bajo una apariencia es igual a lo que ha desapa-
recido bajo otra. Una suerte de economia que rige el devenir
del Universo de la cual no somos ajenos los seres vivos; por
ejemplo, el paso clave de la primera parte de la fotosintesis
se lleva a cabo mediante la transformacion de la energia
luminosa en eléctrica, como consecuencia de la accion de la
radiacion solar sobre los electrones de la clorofila (clorofila a)
que son enviados a niveles energéticos superiores.
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La luz capturada por los organismos fotosintéticos es
utilizada para formar moléculas complejas (glicidos) alma-
cenando la energia en los enlaces quimicos de la molécula.
Todas las células son —fotosintéticas o no— capaces de con-
vertir esa energia quimica en movimiento, electricidad en
las sinapsis neuronales, luz, o en otras moléculas. En cada
transaccion interviene una moneda energética celular: el
trifosfato de adenosina (ATP, segun sus siglas en inglés). En
cada una de las transformaciones se pierde energia en forma
de calor, que el segundo principio impide utilizar nuevamente
en su totalidad.

La Iucha del ser humano por aprovechar las ventajas
que ofrece el primer principio alcanza su punto maximo en
nuestros dias. Enormes centrales proveen a las ciudades y
pueblos de la electricidad necesaria para alimentar los, cada
vez, mas sofisticados artilugios, dispositivos domésticos o
robots industriales. Se dice que Gladstone (premier britanico)
preguntd a Faraday por la utilidad de sus investigaciones y
que aquel respondié que eso no debia preocuparle al primer
ministro dado que pronto obtendria impuestos de todo ello.!”
Certera profecia. Ya en 1895 (tres afios antes del fallecimiento
de Gladstone), la compaiiia Westinghouse construy¢ las pri-
meras centrales hidroeléctricas en las cataratas del Niagara.
Utilizd como fuerza motriz la energia cinética del agua de
las cascadas de los rios para mover los alabes de una turbina
conectada, a su vez, a unos generadores de corriente alterna.

Estos generadores fueron ideados por Nikola Tesla
(1856-1943) y presentaban menos pérdidas de energia eléc-
trica durante transporte que los de corriente continua de
Edison. La electricidad es generada en un punto y es normal-
mente utilizada en otro muy alejado. Su transporte se realiza
por medio de cables conductores. Para disminuir las pérdidas
originadas por efecto Joule (disipacion de calor) es preciso
que la intensidad de corriente sea baja (se debe recordar que
el calor disipado es proporcional al cuadrado de la intensi-
dad), algo imposible para la corriente continua.

En la corriente alterna el problema se resuelve gracias al
transformador, dispositivo cuyo funcionamiento se basa en
la ley de induccion de Faraday. Dos bobinas de un material
conductor se conectan a través de un marco de hierro dulce.
La relacion entre los voltajes de un lado y otro (primario y
secundario) del dispositivo depende del cociente del numero
de vueltas (espiras) del conductor en uno y otro lado.

De este modo, la tension puede ser aumentada por medio
de transformadores a la salida de la central y conducida con
una intensidad baja y una tension alta (por ello se denominan
lineas de alta tension) para que antes de llegar al destino, otro
transformador baja nuevamente la tension hasta los niveles
requeridos por el usuario.

Las centrales también pueden funcionar mediante el calor
obtenido en un ciclo termodinamico y que es obtenido que-
mando carbon, gasoleo o incluso por el que produce la fision
de los nticleos atomicos de los isotopos de algunos elementos
(radioisotopos), como por ejemplo el Uranio-235.1°

La primera electricidad generada a partir de energia
nuclear fue en la central de Arco (Idaho, EEUU) (Figura 5), el
20 de diciembre de 1951.2° En Espafia, alrededor de un 20%
de la electricidad generada tiene un origen nuclear,?! contando
en la actualidad con ocho reactores y seis centrales (Almaraz
y Asco tienen dos unidades gemelas) de las cuales cuatro de
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Figura 5. Primeras bombillas que lucen mediante la electricidad que
fue generada por un reactor nuclear en Arco (Fuente: Wikipedia).

ellas son del tipo de agua ligera a presion (PWR): Almaraz,
Ascd6, Vandellds 11, Trillo; y dos son del de agua ligera a ebu-
llicion (BWR): Santa Maria de Garona y Cofrentes.

Asimismo, otras fuentes primarias como el viento o el Sol
son usadas también. Este grupo de centrales se denominan
de energias renovables, por provenir de fuentes que son en la
practica inagotables.

La utilizacion masiva del primer principio de la termodi-
namica nos ha llevado a un desarrollo industrial y a la postre
social, sin precedentes en etapa historica alguna. Todo esto ha
permitido el vertiginoso desarrollo mundial; desde los com-
plejos montajes de una siderurgia hasta la instalacion eléctrica
de un hogar o el quir6fano de un hospital, han sido posibles
gracias a esa evanescencia conceptual que conocemos con el
nombre de energia. Tal y como senala el distinguido fisico
Richard Feynman: “Es importante darse cuenta que en la
fisica actual no sabemos lo que la energia es. No tenemos un
modelo de energia formada por pequeias gotas de un tamafio
definido. No es asi [...] Es algo abstracto en el sentido que
no nos informa el mecanismo o las razones para las diversas
formulas™?? (cursiva en el original).

Conclusiones

Teniendo en cuenta el papel crucial que la energia juega
en la vida cotidiana de los ciudadanos de cualquier pais o
region; en el presente articulo, se han resumido los hitos
historicos que marcaron el desarrollo de este concepto y que
llevaron a la posterior formulacién de los dos primeros prin-
cipios de la termodindmica.

Desde un punto de vista pedagbgico, el docente puede
incluir de manera intermitente, los aspectos histdricos rela-
cionados con los conceptos que se estén tratando en el aula
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o en su caso en el laboratorio. De esta forma los contenidos
procedimentales se ven enriquecidos por los conocimientos
que aporta la Historia de la Ciencia.

Asimismo, la idea de interdisciplinaridad surgira de
manera natural al apreciar, el alumno o la alumna, que las
definiciones y leyes que se describen en una asignatura con-
creta fueron desarrolladas a través del tiempo por hombres y
mujeres desde distintos ambitos del saber cientifico. Ademads,
al seguir el hilo de un devenir histérico, se aprecia mejor la
coherencia y necesidad de algunas concepciones que desem-
bocaran, después de un preceptivo y a veces largo proceso, en
las ecuaciones matematicas que aparecen en un texto técnico.
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El padre y los hijos que dieron forma y color a la quimica organica
N. R. Krishnaswamy

Resumen: Durante aproximadamente ocho décadas, desde 1856 hasta 1937, William Henry Perkin Sr. y dos de sus hijos, W. H. Perkin Jr. y
Arthur George Perkin dominaron la escena de la investigacion en el area de la quimica organica en Gran Bretafia. De manera conjunta, produje-
ron un volumen considerable de trabajo de investigacion original que dejo una huella imperecedera en el campo de los pigmentos y colorantes,
asi como en otras areas relacionadas con el estudio de la estructura de alcaloides y pigmentos presentes en las plantas y la sintesis organica.

Palabras clave: Perkin, colorante, quimica del color, sintesis organica, producto natural.

Abstract: For eight decades, from 1856 to 1937, William Henry Perkin Senior and two of his sons, W. H. Perkin Junior and Arthur George
Perkin dominated the scene of organic chemical research in Britain. Together they produced a considerable volume of original research work
which enriched organic chemistry in no small measure. They left everlasting imprints particularly in the fields of dyeing and colour chemistry
though they also made significant contributions to other areas such as structural studies on alkaloids and plant pigments as well as organic

synthesis.

Keywords: Perkin, dye, colour chemistry, organic synthesis, natural product.

El padre

En cualquier tratado sobre la historia de la quimica orga-
nica, la investigacion desarrollada por la familia Perkin mere-
ce ocupar un lugar principal. William Henry Perkin Sr. nacié
en el East End de Londres en el afio 1838. Era el menor de los
siete hijos de George Perkin, un carpintero, y su mujer Sarah.
Comenz6 su educacion en la escuela City of London; donde
su profesor, Thomas Hall, fue la fuente de inspiracion que le
inculcd su interés en estudiar quimica. A la edad de quince
aflos ingreso en el Royal College of Chemistry de Londres,
donde fue alumno del ilustre profesor de quimica de origen
aleman, A. W. Hofmann.

Tres aflos mas tarde, a la edad de dieciocho, realizd su
famoso descubrimiento del primer tinte sintético, la mauveina
o malva. En la conferencia que impartié durante el homenaje
a Hofmann en la London Chemical Society en 1893, hizo las
siguientes puntualizaciones sobre su descubrimiento: “Siendo
un joven quimico, fui lo suficientemente ambicioso como
para desear trabajar en el area de la sintesis de compuestos
organicos presentes en la naturaleza. En lo referente a la
formacion de la quinina, mi aproximacion estuvo basada en
el popular método de adicion y sustraccion, por lo cual me
planteé que se podria sintetizar a partir de toluidina median-
te la sustitucion de un hidrogeno por un grupo alilo, dando
lugar a la aliltoluidina y posteriormente eliminando dos
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tomos de hidrogeno y afiadiendo dos atomos de oxigeno. La
ecuacion seria por lo tanto: 2(Cj9H3N) + 30 = CyoH24N>0;
+ H0".!

Sin embargo, el experimento fall6 y en vez de formarse el
compuesto deseado, Perkin obtuvo un sélido de color marrén
rojizo. Lejos de desalentarse, repiti6 el experimento, pero esta
vez empleando sulfato de anilinio como material de partida, el
cual tratd con dicromato de potasio. Esta vez obtuvo un pro-
ducto negro que después de examinar cuidadosamente descu-
brid que contenia un material de color purpura, el cual fue ori-
ginalmente denominado anilina parpura, pero actualmente se
conoce como malva. Perkin llevé a cabo estos experimentos
en un laboratorio que habia montado en su propia casa duran-
te la Pascua de 1856. Los posteriores experimentos demostra-
ron que la sustancia obtenida era capaz de tefir tanto la seda
como el algodon. Después de las vacaciones, Perkin continud
con sus experimentos en su laboratorio casero durante las
tardes con la ayuda de su hermano y envié sus muestras de
seda tefiida a un especialista llamado Robert Pullar de Perth
(Escocia). En junio de 1856, Pullar escribié a Perkin para
comunicarle que: “si tu descubrimiento no encarece los pro-
ductos demasiado, es sin duda uno de los mas valiosos que
se han hecho desde hace mucho tiempo”. Animado por estos
comentarios, Perkin patent6 su descubrimiento el 26 de agos-
to de 1856 (patente numero 1854), lo cual abrid un camino al
empleo de manera efectiva del alquitran de hulla, el cual hasta
entonces, era un producto de deshecho.? ; El resto es historia!

Las contribuciones de Perkin a la quimica organica no
cesaron con el descubrimiento de la mauveina y su posterior
produccion a gran escala. Para poder manufacturar con exito
el nuevo colorante, primero tuvo que desarrollar un método
para el aislamiento del benceno de los destilados del alquitran
de hulla, su posterior nitraciéon y reduccion a anilina. Mas
tarde, tras el descubrimiento de la alizarina en las raices de la
planta rubia, dedico una atencién considerable a su sintesis a
partir del antraceno, otro componente del alquitrdan de hulla.
Un logro de considerable trascendencia fue el descubrimiento
de un método sintético, conocido como la reaccion de Perkin,
para la preparacion de la cumarina, una molécula empleada
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Figura 1. Estructuras de los sustratos y productos de los primeros
ejemplos de la “reaccion de Perkin”.

en perfumeria que se encuentra en elevadas concentraciones
en diversas plantas, especialmente en el haba de Tonka. Dicha
reaccion consiste basicamente en la condensacion de salicial-
dehido (2) con anhidrido acético en presencia de acetato de
sodio para dar lugar al heterociclo 1. Este método fue pos-
teriormente extendido a la obtencion de acido cinamico (3)
a partir de benzaldehido (4). En la actualidad esta reaccion
sigue siendo uno de los métodos empleados para la sintesis
de una gran variedad de derivados tanto del acido cinamico
como de la cumarina.

Aunque no tan conocidos, pero no por ello menos impor-
tantes, son los estudios que realiz6 Perkin sobre las relaciones
entre la constitucion quimica y la rotacion Optica en presencia
de un campo magnético (el efecto Faraday). Perkin estudid
el efecto de la estructura en el poder rotatorio magnético de
compuestos organicos y desarrollo una serie de correlaciones
que sirvieron de base para futuros estudios. Su primer articulo
sobre esta materia fue publicado en 1884 en la revista Journal
of the Chemical Society.

Durante su vida, e incluso después, Perkin recibi6 un reco-
nocimiento mundial por sus espectaculares contribuciones a
la quimica organica. Fue elegido miembro de la Royal Society
en 1866. Dicha sociedad le galardon6 con la Royal Medal en
1879 y posteriormente con la Medalla Davy en 1889. En 1906
fue nombrado Sir y ese mismo afo fue el primer galardonado
con la Medalla Perkin, un premio conmemorativo establecido
en el quincuagésimo aniversario del descubrimiento de la
mauveina. Perkin murié el 14 de Julio de 1907.*

El primogénito

William Henry Perkin Jr., el hijo mayor de W. H. Perkin
Sr., nacié en Sudbury (Inglaterra) en 1860. Siguiendo los
pasos de su padre, asisti6 a la escuela City of London y
posteriormente estudido en el Royal College of Science,
también en Londres. En 1880, se traslado a Alemania como
estudiante de Johannes Wislicenus en la Universidad de
Wurzburgo. Fue alli donde se familiarizo con las aplica-
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ciones sintéticas del acetoacetato de etilo (5, Figura 2) y el
malonato de dietilo (6), que posteriormente empled en la
sintesis de compuestos con anillos de tamafio pequefio en su
estructura. Dos afios después se trasladd a Munich, donde
Adolf von Baeyer habia establecido una floreciente escuela
de investigacion. Alli, Perkin Jr. paso 4 intensos afios. Estas
dos grandes personalidades resultaron un modelo a seguir
para el joven William. Las cualidades de Wislicenus, tales
como su amabilidad, genialidad y franqueza causaron una
profunda impresion en el joven estudiante. Asimismo, en el
caso de Baeyer, su extraordinario sentido de la dedicacion al
trabajo, su capacidad creativa combinada con su fidelidad en
la experimentacion y su honestidad intelectual fueron algu-
nas de las cualidades que permitieron cimentar unos fuertes
lazos entre el profesor y el estudiante; su amistad perdurd
toda la vida. Durante su estancia en los laboratorios de
Baeyer, Perkin Jr. conocio e interactud con varios quimicos
extraordinarios de la época. Entre ellos cabe destacar a anti-
guos alumnos de Baeyer como Victor Meyer y Emil Fischer,
asi como compaiieros de investigacion como Otto Fischer,
Hans von Pechmann y Eugene Bamberger. Por otro lado,
Perkin Jr. también heredd de su padre el amor por las artes.
Fue un entusiasta de las operas de Wagner y Mozart, acu-
diendo a numerosos conciertos en Munich. Finalmente hay
que destacar que ¢l mismo fue un pianista bastante meritorio.

S~
/\OMO/\

Figura 2. Estructuras del acetoacetato de etilo y del malonato de
dietilo.

Después de volver a Inglaterra, trabajé durante un afio
con Harold B. Dixon en el Owens College en Manchester,
donde comenzo6 sus estudios sobre los pigmentos de la made-
ra de Brasil.> En 1887 accedié como profesor de quimica al
Herito-Watt College en Edimburgo. Fue alli donde comenzo
sus investigaciones sobre la estructura del alcaloide berberina
(7, Figura 3) y la sintesis de compuestos con ciclos pequefios
en su estructura. Como reconocimiento a estos estudios de
investigacion, fue elegido miembro de la Royal Society en
1890. En 1892 se trasladé a Manchester, donde durante las
dos siguientes décadas establecié un centro de investigacion
que atrajo a brillantes estudiantes de todas partes del mundo.
Entre ellos podemos destacar a Robert Robinson, W. Norman
Haworth, Jocelyn F. Thorpe, John L. Simonsen y Chaim
Weizmann, el primer presidente de Israel. Después de veinte
afios en Manchester, donde fue capaz de establecer una escue-
la de investigacion de un nivel comparable a las de las mejo-
res del mundo, Perkin Jr. se trasladé a Oxford para ocupar
la Waynflete Chair, que habia quedado vacante por William
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Figura 3. Estructuras de productos naturales estudiados por W. H. Perkin, Jr.

Odling. Su estancia en Oxford, desde 1912 hasta 1929, fue
tan productiva como su periodo en Manchester. Fue durante
esta época cuando se construyeron los famosos laboratorios
Dyson Perrins. Perkin continu6 sus estudios sobre alcaloides
y en 1916 publicé un extenso articulo de 214 paginas sobre
los alcaloides criptopina (8) y protopina (9).° Entre otros
logros, cabe destacar la sintesis del a-terpineol (10),” el 4cido
carénico (11) y el 4cido camférico (12).8

W. H. Perkin Jr. murié en 1929. Durante su vida recibid
diferentes premios y reconocimientos publicos tales como la
Medalla Davy, la Royal Medal y 1a Medalla Longstaff. Junto
a su cufiado, F. Kipping, escribio un libro de texto de Quimica
Orgénica en 3 volimenes.’

El hijo méas joven

Arthur George Perkin naci6é en Sudbury en 1861, un afio
después que William Jr. En su obituario, sir Robert Robinson
diria:'® “Aunque estos dos eminentes quimicos orgdnicos
(William Jr. y Arthur George) recibieron el mismo apoyo de
su padre y desarrollaron algunos (infructuosos) proyectos
de colaboracion tempranos, fue su originalidad investiga-
dora lo que llevo al enriquecimiento de diferentes dareas de
este campo”. Al igual que su padre y su hermano mayor,
Arthur también asistio a la escuela City of London y poste-
riormente al Royal College of Chemistry de Londres, donde
sus profesores fueron Frankland y Guthrie. Sin embargo, a
diferencia de su hermano mayor, Arthur opt6 por permanecer
en Inglaterra y después de asistir durante un afio al colegio
Anderson en Glasgow se convirtidé en alumno del profesor J.
J. Hummel en el colegio Yorkshire de Leeds, siendo el primer
Clothesworkers scholar. Después de que dicho periodo con-
cluyese, Arthur comenzé a trabajar en la fabrica de alizarina
de Hardman y Holden en Manchester. Fue alli donde comen-
76 sus estudios sobre los derivados de antraceno y antraquino-
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nas, asi como en los constituyentes quimicos de la “kamala”,
una sustancia de origen vegetal empleada como colorante en
la India. En 1892 volvié a Leeds, donde permaneci6 el resto
de su vida. En 1916 fue nombrado profesor de quimica de
tintes y colorantes en la universidad de dicha ciudad y des-
pués de su jubilacion en 1926 fue nombrado profesor emérito.
Durante su estancia en Leeds, se hizo un nombre como inves-
tigador en el area de colorantes y tintes.

Otra de sus especialidades fue la elucidacion estructural,
para lo cual empled métodos clasicos de analisis y degrada-
cion. Hay que destacar, por ejemplo, su determinacion de las
estructuras de la morina (13, Figura 4) y su isdémero querceti-
na (14). También trabajo en la constitucion quimica de otras
flavonas y flavonoles como la luteolina (15), la miricetina
(16), la quercetagetina (17) y la quercimeritrina (18). Uno de
sus trabajos mas brillantes, definido en palabras de Robinson
como “como un tizon incandescente” fue la caracterizacion
de la carjurina (19) como la 3-deoxiantocianidina. Otras con-
tribuciones importantes consistieron en estudios pioneros de
la cianomaclurina (20), un compuesto aislado de la madera
de Jack (Artocarpus integrifolia) y la cartamina, el pigmento
del cartamo.

Arthur George Perkin fue elegido Miembro de la Royal
Society en 1903. Fue galardonado con la Medalla Davy de la
Royal Society en 1924. Al igual que su padre y su hermano
mayor, A. G. Perkin también era poseedor de un considerable
talento como musico. Muri6 en el afio 1937, ocho afios des-
pués que su hermano mayor.

Nota del editor

Este articulo fue enviado por el profesor Krishnaswamy
en inglés; agradecemos al Dr. Enrique Mann (IQOG-CSIC) su
traduccion. El autor agradece a Dr. Komala Krishnaswamy el
dibujo de las estructuras y la revision del articulo.
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Figura 4. Productos naturales caracterizados por A. G. Perkin.
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Recordando a Cientificos Espaiioles

En recuerdo de Miguel A. Catalan Safiudo

Gabriel Barcelo

Resumen: Breve referencia sobre la vida y la obra de Miguel Antonio Catalan Safiudo, conmemorando el centenario de la terminacion de la
licenciatura en Ciencias Quimicas. A pesar de esta licenciatura, la trayectoria cientifica de Catalan se suele enmarcar en el campo de la fisica,

siendo el fisico espafiol mas reconocido internacionalmente.

Palabras clave: Espectroscopia, estructura de la materia, fisica atomica, valencia quimica, multipletes.

Abstract: Brief account of the life and work of Miguel Antonio Catalan Safiudo, to celebrate the centenary of the completion of a degree in
Chemistry. Despite this degree, his scientific career is considered into Physics, being the most internationally known Spanish physicist.

Keywords: Spectroscopy, the structure of matter, atomic physics, chemical valence, multiplets.

Introduccion

Recordemos un centenario aparentemente circunstan-
cial, pero posiblemente paraddjico: la terminacion de sus
estudios de licenciatura en Ciencias Quimicas de un joven
desconocido en aquel momento, pero quien seria considerado
posteriormente como un cientifico unico y universal. En el
aniversario de este centenario podriamos rendir un tributo de
reconocimiento y gratitud a Miguel Antonio Catalan Safiudo,
cientifico espafiol, que terminaba sus estudios de licenciatura
en la Universidad de Zaragoza en el afio de 1913.

Breve biografia

Miguel A. Catalan Safiudo naci6 en Zaragoza el 9 de
octubre de 1894. En 1913 terminaba la carrera de Ciencias,
en su especialidad de Quimicas, con Premio Extraordinario.
Después, trabajo dos afios en la industria aragonesa, y se
desplazd a Madrid para realizar su doctorado sobre analisis
quimico mediante espectroscopia, que inicia en octubre de
1915, en los laboratorios de la Junta para Ampliacion de
Estudios (JAE). Esta institucion, presidida por Don Santiago
Ramoén y Cajal, consigui6 el desarrollo cientifico de nuestro
pais, de tal forma que, en pocos afios, y en un breve periodo
de su historia, convertiria a Espafia en un pais a la vanguardia
cultural y cientifica del mundo de la preguerra. La labor de la
JAE permitio la creacion cientifica de Miguel Catalan, junto
a la de otros investigadores, como Cabrera, Madinaveitia,
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Moles, del Campo, Palacios, etc., lo que ha permitido estimar
que en esos afos se alcanza, al menos en la ciencia fisica, la
Edad de Plata de la Ciencia Esparniola.

Pero esa es la paradoja, nuestro licenciado y doctor en
Ciencias Quimicas, es hoy recordado como el fisico espafiol
de mayor renombre internacional, por sus investigaciones y
sus resultados.

Confirma esta valoracion cualitativa el hecho de que el
CSIC decidiese dedicar en 1994, coincidiendo con el centena-
rio de su nacimiento, un centro de investigacion a su memo-
ria: El “Centro de Fisica Miguel Antonio Catalan” (CFMAC),
situado en Madrid, e integrado por los Institutos de Estructura
de la Materia (IEM), Instituto de Optica (I0) e Instituto de
Matematicas y Fisica Fundamental (IMAFF).

También la Real Sociedad Espafiola de Quimica, en
colaboracion con la Societé Frangaise de Chimie, crearon el
premio Catalan-Sabatier, concedido bienalmente, en recuerdo
de ambos investigadores.

Pues Miguel Catalan, aunque realiza su licenciatura y su
doctorado en Ciencias Quimicas, especializandose en analisis
espectroscopico; en pocos afios se convierte en uno de los
fisicos espafioles de mayor renombre internacional, y con-
vierte a la espectrografia en el instrumento de investigacion
en los limites del conocimiento de la estructura atomica de
aquellos afios.

Tras terminar en 1917 su doctorado, también con honores,
con el Profesor Angel del Campo, Miguel Catalan consigue
una beca para seguir trabajando en los laboratorios del Imperial
College de Londres, dirigido por el profesor Alfred Fowler.
Inicia su estancia en Londres en octubre de 1919. Catalan
realiza en los laboratorios del /mperial College de Londres,
a los veintisiete afios de edad, importantes descubrimientos
cientificos, por la noche, y terminando su jornada de trabajo a
las 5 de la madrugada. Por tanto Catalan, como espectrosco-
pista puntero, aunque se inicia en una practica de laboratorio
concebida para analizar cualitativamente los elementos que
constituian una muestra concreta de materia, se convierte en
un precursor de la investigacion en la estructura del atomo.!

Participa, con los mejores de su tiempo, en determinar las
correlaciones existentes entre el espectro de un elemento y el
nivel energético de los electrones que orbitan el nucleo de ese
atomo y, en consecuencia, en la determinacion de la estructura
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energética de esos electrones y la configuracion del atomo. En
aquel entonces, el reto del conocimiento humano era conocer
la estructura del atomo, y para ello, tras los descubrimientos
de Catalan, la espectrografia resulté ser el mejor instrumento
para indagar en la exploracion inicial de la configuracion de
la materia.

No podemos saber si Catalan percibe en aquellos momen-
tos la gran trascendencia de sus multiples descubrimientos
simultdneos: ha encontrado unas regularidades caracteristicas
en el espectro y ha definido una ley reiterativa de comporta-
miento, lo cual le ha permitido terminar de descifrar el espec-
tro del manganeso, definiendo un nuevo patréon de referencia
para este elemento; ha creado el método de los multipletes,
como nueva herramienta para el analisis espectroquimico,
abriendo la via para interpretar los espectros de elementos
pesados; pero, principalmente, ha realizado una logica deduc-
cién en su investigacion que supone un paso de gigante en la
comprension de la estructura de la materia y en la interpreta-
cién de la corteza atdmica.? La Figura 1 muestra un resumen
de sus hitos cientificos.

TRASCENDENCIA DE SUS DESCUBRIMIENTOS

M DESCUBRE REGULARIDADES EN EL Mn
M DEFINE LEY DE COMPORTAMIENTO

M TERMINA DE DESCIFRAR EL ESPECTRO
[V DEFINE EL PATRON DE REFERENCIA: Mn
M CREA EL METODO DE LOS MULTIPLETES

| APORTA UNA NUEVA HERRAMIENTA AL
ANALISIS ESPECTROSCOPICO

Figura 1. Hitos en la investigacion de Miguel Catalan.

Con sus descubrimientos, Miguel Catalan ha conseguido
aportar la prueba experimental que los fisicos teodricos, como
Sommerfeld y Bohr, necesitaban para definir el modelo defi-
nitivo de la estructura del 4tomo:

¢ Establecié un nuevo procedimiento, que llamoé multiple-
tes, para la interpretacion de los espectros de los elemen-
tos complejos.

¢ Determind la causalidad fisica de la supuesta correlacion
entre cada elemento y su espectro, al relacionar las regula-
ridades descubiertas en el espectro, con las posiciones de
los electrones en el atomo.

Pero esa prueba fundamental esta asentada en una busque-
da metodica, fruto de un razonamiento 16gico. A partir de la
prueba experimental, la observacion y la deduccion logica, ha
conseguido la comprension de la verdadera configuracion de
la estructura de la materia, al determinar una correlacion entre
los electrones que constituyen la “valencia quimica” y ciertas
lineas del espectro. Incluso, su deduccion experimental le
permite justificar la causalidad del espectro.

Mediante la observacion y la deduccion logica confirma:

e La interpretacion de la configuracion electronica del
datomo complejo.

e La correlacion entre los cambios de niveles de energia de
los electrones y el espectro del elemento.
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e La ley que define la estructura del datomo en cada ele-
mento.’

Recuerdo que nos comentaba que, en su propia opinion,
la clave de su descubrimiento se basaba en que habia anali-
zado el concepto de “valencia quimica”, y habia comparado
dos espectros del manganeso, pero uno ionizado, llegando
a la conclusion de que la diferencia entre ambos espectros
deberia estar en los electrones de valencia. De esta forma
identifica el espectro correspondiente a ese electron de
valencia y, a partir de ahi, deduce las ley que regia las regu-
laridades advertidas.

Es importante destacar que esta intuicion de Catalan es
posteriormente aplicada en otros desarrollos cientificos. Por
ejemplo, en 1928 el propio Sommerfeld, y a partir del con-
cepto de valencia quimica ya utilizado por Catalan, sugirid
la llamada ‘teoria de la banda’ para los enlaces en los solidos
metalicos, entendiendo que los electrones en los metales se
encuentran en una disposicion cuantica determinada. Esta
teoria justificaba ya el comportamiento de los metales, y en
concreto, su elevada conductividad eléctrica y térmica.

Por todo ello, con sus descubrimientos y con su nuevo
método cientifico fundamenta las bases experimentales en las
que se cimenta el actual modelo de estructura de la materia
vy la mecanica cuantica, propiciando nuevos descubrimientos
cientificos, como por ejemplo, el espin del electron.

Su catedra, en su inicio, se referia principalmente a la
espectrografia, pero pasados los arios, considera que la fron-
tera del conocimiento esta en la estructura atomica, por lo
que ya en 1955 sus conferencias y sus charlas se centran en
este tema, e incluso las reseiias y textos se refieren a él como
Catedratico de Estructura Atémica.”

Los distintos descubrimientos simultaneos de Catalan
dan como resultado el nuevo modelo Bohr-Sommerfeld para
entender la estructura de la materia:

e Tras el descubrimiento de los multipletes, la correccion
de Somerfeld permite explicar los espectros atdmicos
complejos.

e Como resultado, se llega a la conviccion de que el espec-
tro observado depende de la colocacion de los electrones
en las distintas Orbitas.

e En consecuencia, se confirma una correlacion entre la
configuracion electronica del elemento y su espectro
observable.

e A partir de este momento, la espectrografia se convierte
en la prueba experimental para el estudio de la estructura
atomica.

Difusion internacional

Sus descubrimientos se difunden rapidamente entre la
comunidad cientifica internacional. ;Cuando habia ocurrido
en la historia de la fisica que un hallazgo experimental se
hubiese difundido con tal celeridad? Catalan es referencia en
la comunidad cientifica internacional, incluso antes de que su
propio trabajo haya sido publicado. En la revista Nature del
28 de julio de 1921 ya aparecen referidos su nombre y sus
descubrimientos, en un articulo del cientifico indio Megnad
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Saha, que estaba trabajando también como becario en el
mismo laboratorio del Imperial College.

Velasco recuerda: El descubrimiento de los Multipletes
causé verdadera sensacion entre los fisicos atémicos. > Para
el profesor Rico: La resonancia del trabajo de Catalan en el
mundo cientifico fue realmente muy grande y los que vivie-
ron aquellos tiempos, los protagonistas de aquella época, lo
recordaron durante mucho tiempo.’

Tanto el profesor Velasco como el profesor Rico, que serian
posteriormente continuadores de su escuela, tuvieron la fortu-
na de asistir al primer curso de doctorado que impartiéo Miguel
Catalan en 1946. Ambos habian cursado la carrera de Ciencias
Quimicas, y se incorporaron posteriormente a su catedra.

Al morir el profesor Velasco, el Comité Espafiol de
Espectroscopia y el Instituto de Optica, del CSIC, acordaron
conjuntamente la publicacion del libro testimonial de Velasco:
El mundo atomico de Miguel Cataldan, biografia inédita sobre
la obra y la vida de Miguel Catalan, y como homenaje comun
a ambos investigadores.

Pero en Espaia, en aquel momento, no se difunden sus
investigaciones. No se edita en espafiol su memoria original:
Series and other regularities in the spectrum of manganeso
(Figura 2). En ausencia de Catalan, esta memoria fue presen-
tada por el propio Fowler, el 23 de marzo de 1922, ante la
Royal Society, y publicada posteriormente en Philosophical
Transactions of the Royal Society of London. Se aprecia en
la figura como Catalan asigna ya, en este articulo, niveles de
energia diferenciados a los distintos electrones del atomo de
manganeso, y propone una estructura concreta de la mate-
ria de los elementos complejos, con distintas alternativas.
Compara la estructura que deduce para el manganeso ioniza-
do estable con la del 4tomo de cromo neutro.

Es importante recordar que en el momento en que Catalan
realiza sus descubrimientos, la ciencia no disponia de un
modelo confirmado para la estructura del atomo, y menos
aun, una modelizacion matematica de la materia.

Los modelos concebidos eran sencillos, y solo eran
reconocidos si se conciliaban con la “evidencia expe-
rimental”. Esta era la prueba disponible en el método
cientifico de principios del siglo XX. Existia un gran
escepticismo, o una imposibilidad, de establecer modelos
matematicos, o de desarrollar calculos que conciliasen las
evidencias experimentales, con los modelos concebidos.
No existia una teoria cudntica desarrollada en modelos
fisicos o quimicos aplicables a la estructura de la materia
o a las moléculas quimicas.

De ahi la importancia del trabajo precursor de Catalan,
que permitié disponer de un nuevo método cientifico para
obtener esa “evidencia experimental”, y poder confirmar los
modelos de los teodricos. Fue un precursor de la ciencia al
convertir su especialidad, la espectrografia, en un instrumento
fundamental de verificacion de los avances en el descubri-
miento de la estructura de la materia, e incluso también en la
determinacion de la composicion de nuestro Sol y de las estre-
llas del firmamento, al poder llegar a interpretar el espectro
de los elementos polielectronicos procedentes de las estrellas.

Durante toda esta época, amplia su formacion teérica rea-
lizando restimenes y resefias de articulos de revistas extran-
jeras, que figuran en los Anales de la Sociedad Espafiola de
Fisica y Quimica.
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Figura 2. [lustracion nimero 7 de la memoria de Catalan, resultado
de sus investigaciones en Londres: Series and other regularities in
the spectrum of manganeso, con distintas configuraciones de la es-
tructura atomica del manganeso y del cromo, de izquierda a derecha:
Mn neutral atom, Mn ionised atom (instable), Mn ionised atom (sta-
ble) y Cr neutral atom.

De nuevo en Espaifia

Vuelve a Espafa, y en ese mismo afio, el 3 de diciembre
de 1922 se casa con Jimena, hija de Don Ramén Menéndez
Pidal y Maria Goyri. A pesar de sus logros, prefiere seguir
investigando aqui, incluso con los precarios medios dispo-
nibles. Con el paso de los aflos crea una escuela de espec-
trografia cientifica de renombre internacional, consigue un
nuevo laboratorio financiado por la Fundacion Rockefeller
y oposita a catedratico de la Universidad Central. Conoce
personalmente a Einstein, con ocasion de su visita a Espaia
en 1923, (Figura 3). Posteriormente volvera a coincidir con
¢l en Princeton.

Figura 3. Visita de Einstein a los laboratorios de la JAE en Madrid,
con ocasion de su viaje a Espafia, Catalan es el tercero por la dere-
cha.®
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En los afios treinta, era un cientifico consagrado, catedra-
tico, reconocido mundialmente en su especialidad.

La guerra civil y 1a postguerra

Pero todo lo conseguido se pierde con la guerra civil, y
lo que venia siendo una epopeya cientifica, se convierte en
una verdadera tragedia humana. Aunque durante la guerra
vivid en Segovia, actuando como catedritico de instituto, y
simultaneando esa actividad con la altruista de apoyo a los
heridos de la guerra, al acabar, es sometido a un expediente
de depuracion. Se le impide dar clases como catedratico en la
universidad, se le prohibe el acceso a su laboratorio, e inclu-
so investigar o publicar. La guerra y este indigno proceso,
ademds de un dafio personal, probablemente impidieron que
Espaiia llegase a tener un Premio Nobel en Fisica.

Nuestro profesor, cientifico espectroscopista, posible
Premio Nobel, que hasta hace unos afios estaba investigando
en el limite del conocimiento humano en fisica atomica a
nivel mundial, ha tenido que reconducir su vida, y en dos afios
es ya una autoridad en quimica industrial.

En los afios cuarenta, simultanea su trabajo en la indus-
tria con la ensefianza en un colegio privado cofundado por
su mujer, Jimena Menéndez Pidal. De esta forma, durante
muchos afos, los alumnos de ese colegio tuvimos el privile-
gio de tener como profesor de fisica y quimica a un catedra-
tico de universidad, expedientado por razones politicas, que
en otro caso, podia haber estado optando al Premio Nobel, o
dando clases de doctorado en la universidad.

Pero es que ademas, su gran experiencia como pedagogo, y
sus fundados conocimientos cientificos, junto a una gran dosis
de empatia, le permitian conseguir la atencion de cualquier
auditorio, hipnotizandolo con su discurso, por heterogéneo
que fuese, y por muy duros de mollera que fuesen sus oyentes.®

Con el paso de los afios es rehabilitado, finalizando
su exilio interior. Accede de nuevo a la catedra en 1946,
y tras numerosas vicisitudes, es invitado a investigar en
América. Finalmente, fue a Estados Unidos en 1948-49,
invitado por la American Philosophical Society, a trabajar en
el National Bureau of Standards con Meggers y Moore, en
el Massachusetts Institute of Technology con Harrison y en
la Universidad de Princeton con Shenstone. Permanecid en
Estados Unidos quince meses.’

Tras su viaje a América, es invitado a incorporarse al
CSIC en 1950. Se puede decir que fue entonces cuando real-
mente finaliz6 el exilio interior de Catalan. Habian pasado
més de diez afios desde el final de la guerra.®

Constituye una nueva escuela de espectrografia en el
Instituto de Optica: La Escuela de Madrid, reconocida mun-
dialmente. Por ello su gran amigo Luis Bru escribi¢: Crea
v dirige el Departamento de Espectroscopia y forma una
Escuela de reconocido prestigio de la que [Rafael] Velasco,
[José] Barcelo [Matutano], [Antonio] Hidalgo, Olga G.
Riquelme, Laura Iglesias [Romero] y [Fernando] Rico
[Rodriguez], entre otros muchos, son sus continuadores.’

En la universidad imparte cursos de doctorado y realiza
distintas actividades con sus alumnos. Su antiguo condiscipu-
lo y en aquel momento también catedratico, Fernando Burriel
le acompana en las excursiones con los alumnos, como se
advierte en la Figura 4.
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Gabriel Barceld

Figura 4. Alumnos del curso 1945-46 de doctorado en Ciencias Qui-
micas. A la izquierda el profesor Catalan y a la derecha el profesor
Burriel y la adjunta profesora Astudillo. (Foto cedida por Fernando
Burriel Barcelo).

Fernando Burriel Marti (Valencia 29-05-1905-Madrid
21-10-1978); estudio la carrera de Ciencias Quimicas, licen-
ciandose en Valencia en 1928 con la calificacion de sobresa-
liente. Casado con Juana Barceld6 Matutano, fue catedratico
por oposicion de Quimica Tecnoldgica y Analisis Fisico-
Quimico de la Escuela Técnica Superior de Ingenieros de
Telecomunicacion (1932); y catedratico de Quimica Analitica
de la Facultad de Ciencias de las Universidades de Granada
y Madrid, esta tltima tras la vacante por fallecimiento de su
maestro, el Profesor Angel del Campo.

Pero Miguel Catalan, a pesar de todo, persiste en su voca-
cién de seguir dando clases a los alumnos de bachillerato
del colegio Estudio, y de participar en excursiones con ellos
(Figura 5).

Figura 5. Haciendo una estrella a propuesta de Catalan: En primer
término el profesor Lafuente Ferrari, Sergio Santiago, Miguel Cata-
lan, Amalia Salis, Elisa Barcelo, Gabriel Barcelo, y el resto de alum-
nos. En Sanabria, Julio de 1953.1° (Foto cedida por Amelia Leira).

Catalan sigui6 trabajando en sus investigaciones. En 1954
redacta un articulo con Rohrlich y Shenstone, en el que esta-
blecen una serie de analogias entre los términos profundos de
las configuraciones mas importantes, fundadas en las teorias
de Rabah sobre los espectros complejos. Esta publicacion es
un clésico para los espectroscopistas.’
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En el Simposio de Columbus de 1956, propuso extender
su teoria a la prediccion de energias de términos espectrales
todavia no estudiados, lo que facilitaria la observacion expe-
rimental. Conjuntamente con Rohrlich y Shenstone, aplicaron
esta extension de la teoria, al dificilisimo espectro del renio
(altamente complicado debido a numerosas alteraciones
espin-orbita y otras perturbaciones). Esta investigacion fue
publicada en 1957, en el Journal of Research of the National
Bureau of Standars. Se trata, pues, de una obra postuma de
Catalan.!!

Por todo ello, el que fuera Presidente de la Real Academia
de Ciencias, profesor Galindo llego a escribir: No cabe duda
de que Catalan veia relaciones numéricas donde nadie lo
sospechaba; guiado de un fino instinto fisico y de un enorme
teson, dio con la clave para interpretar los espectros atomi-
cos."?

Reconocimientos

Son muchas las gratitudes y reconocimientos que recibio
internacionalmente. En junio de 1922, Niels Béhr comentaba
los resultados de Catalan en sus conferencias sobre Theory of
Atomic Structure desarrolladas en Gotinga, frente alumnos de
la categoria de Heisemberg y Pauli.!?

El profesor Shenstone, de la Universidad de Princeton,
se expresaba asi en un homenaje a Catalan: £/ analisis de los
espectros atomicos alcanzo su apogeo al principio de la déca-
da de los veinte, y el Prof. M. A. Catalan a quién homenajea-
mos hoy, fue el iniciador de esta brillante etapa de la Fisica.
Fue un avance cientifico cuyos intrincados detalles obligaron
a inventar la mecanica cuantica, que hoy penetra en todas las
ramas de la Ciencia. El Prof. Catalan merece el nombre de
iniciador porque antes de su famoso trabajo sobre el espectro
del manganeso se creia que todos los espectros estaban for-
mados por series de dobletes o tripletes y su trabajo demostro
que esa restriccion era absolutamente insostenible."?

El profesor Shenstone era, en aquel momento, la méxima
figura cientifica internacional en esta disciplina.

Su cufado, Gonzalo Menéndez-Pidal recordaba como
desde sus trabajos en Londres, Catalan es un referente a nivel
internacional, por lo que el propio Sommerfeld se interesa
por su trabajo en su visita a Madrid: 4/ aio siguiente viene a
Madrid Arnold Sommerfeld, y cuando en 1925 pronuncia en
la Universidad de Londres tres conferencias sobre fisica ato-
mica, en la primera de ellas dijo: “Nuestro conocimiento de
los espectros complejos ha hecho un rapido progreso duran-
te los ultimos cuatro aiios, y el impulso principal de este
desarrollo fue dado por una publicacion de Miguel Cataldn
que trata del espectro del manganeso; y me beneficie de sus
trabajos gracias a que conoci a Catalin en Madrid, y tuve
informacion de primera mano sobre nuevos multipletes y
pude entonces adscribir a esos niveles sus niimeros cudnti-
cos. Mi discipulo Karl Bechert empieza también a trabajar
por el método de Cataldan y tras él, gran niimero de fisicos de
todos los paises estdn trabajando en estas laboriosas, pero
en verdad importantisimas investigaciones”.'*

También podemos recordar el generoso reconocimiento
del propio profesor Fowler: ...un brillante hombre que rea-
lizo un descubrimiento de importancia fundamental para el
andlisis de los espectros.’> El discurso que pronuncié como
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presidente de la Seccion de Ciencias Fisicas y Matematicas
del congreso de la British Association for the Advancement of
Sciencies celebrado en Oxford en agosto de 1926, es buena
prueba de ello. En aquella ocasion Fowler declaro:...No se
consiguio una clave para la estructura de espectros comple-
jos hasta las investigaciones que en 1922 realizo Catalan,
que estaba trabajando entonces en el Imperial College.
Catalan realizo el primero un amplio estudio del espectro
del manganeso (para el que ya Kaiser y Runge habia desen-
trafiado parcialmente la estructura de series de tripletes de
un cardcter bastante peculiar), y descubrio que,...las series
principal y neta consistian cada uno de nueve lineas en lugar
de las seis que hasta entonces se habia considerado que
caracterizaba un “triplete” difuso...Fue este descubrimiento
el que abrio el camino para el analisis de los espectros com-
plejos en general ">

Personalmente, en Espafia recibi6é pocos honores u home-
najes en vida. Fue elegido el 30 de marzo de 1955 como aca-
démico numerario de la Real Academia de Ciencias.

Tras su muerte, y en el centenario de su nacimiento, fue
emitido un sello de correos conmemorativo y varias tarjetas
postales con su efigie (Figura 6).

!
S .

Figura 6. Tarjeta postal y sello emitidos con ocasion del centenario
de su nacimiento.

La Unidén Astrofisica Internacional en su congreso de
agosto de 1970, celebrado en Sidney, decidio dar el nombre
de Catalan a un grupo de crateres de la parte oculta de la luna,
situados en las coordenadas 46° S y 87° W. Fue un simbdlico
reconocimiento de la comunidad cientifica internacional al
impacto que en la astrofisica supuso la singular aportacion de
este cientifico espafiol.

Entendemos que Miguel Catalan deberia ser recordado
por muchas razones, ademds de por sus descubrimientos
cientificos y por sus otras aportaciones a la ciencia, como
su Tabla Periddica de los Elementos, o su conviccion de que
todo el universo estaba hecho de la misma materia, conforme
al andlisis de la luz de las estrellas que él habia realizado.
También como pedagogo, como creador de escuelas y voca-
ciones, como precursor de la mecanica cuantica o del actual
modelo de configuracion de la estructura de la materia.’

Personalmente creo que su azarosa vida, e incluso su
vigoroso perfil personal, constituyen un verdadero ejemplo
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que merece una amplia divulgacion. Podemos recordar que
Santiago Ramoén y Cajal y Miguel Catalan son los Unicos
cientificos espafioles que han querido ser recordados por la
comunidad cientifica internacional, asignandoles un crater
en la Luna.

He querido presentar aqui el perfil humano y la obra
cientifica de quien fue mi profesor, Miguel A. Catalan, con
el deseo de que el tiempo no abata su memoria, ni el olvido
colectivo nos impida el recuerdo de su obra pedagogica y
cientifica. Solo me queda agradecerle publicamente la pro-
funda huella que dejé en sus alumnos, pero también en la
docencia y en el dificil y fascinante camino de la investiga-
cion cientifica y pedagogica.

Bibliografia

1. G. Barcelo, Miguel Catalan y la historia de la concepcion
humana del cosmos. Texto de la conferencia pronunciada con
ocasion del acto de presentacion del libro Imago Universi.
Editorial Arpegio, Madrid, 30 de mayo de 2013. http://bit.
ly/1cMgiB3, visitada el 26/11/2013.

2. G. Barceld, Miguel A. Catalan Saiiudo. Memoria Viva. Editorial
Arpegio. Barcelona, 2012.

3. G. Barcel6, Miguel A. Catalan y su apasionante vida. Texto
de la conferencia pronunciada con ocasion de la X Semana de
la Ciencia, Centro de Fisica “Miguel Antonio Catalan”, CSIC.
Madrid, 17 de noviembre de 2010. http://dinamicafundacion.
com, visitada el 26/11/2013.

4. R. Yelasco, en El Mundo Atomico de Miguel Catalan, Instituto
de Optica, CSIC, Madrid, 1977.

5. F. Rico Rodriguez, Miguel A. Catalan, Aula de Cultura
Cientifica. Conferencia pronunciada el dia 25 de noviembre de
1980, en la Fundacion Marcelino Botin, dentro del ciclo “Fisica
Espaiiola”. (También en la Biblioteca Nacional) Publicado en
1983 por Amigos de la Cultura Cientifica.

Grupo Especializado de Quimica Biolégica
Real Sociedad Espafiola de Quimica

i

|IIIL.
W
Y

2nd Meeting of the RSEQ Chemical Biology
Group

First Announcement

Date: February 4-5, 2014.
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Venue: Paraninfo de la UPV/EHU. Av. Abandoibarra 3. 48009
Bilbao.

The Spanish Chemical Biology Group will celebrate its 2nd society
meeting in Bilbao the 4 and 5 of February (2014). The meeting will
bring together a panel of outstanding researchers in the field of
chemical biology. The scientific program will be completed with oral
communications selected from the submitted abstracts. In a near
future, more information will be available at the group's web page
(www.quimicabiologica.es). You can also contact with Oscar Millet
(omillet@cicbiogune.es), anytime.

The 2nd Meeting of the RSEQ Chemical Biology Group will be
coordinated with the XIV Iberian Peptide Meeting (Bilbao, February
5-6 of 2014).

Looking forward to meet you in Bilbao!
Oscar Millet
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Divulgacion de la Quimica

El sistema periodico y su relacion con la vida cotidiana. Parte |

Rosa Valero Molina

Resumen: Este articulo trata de relacionar los elementos del sistema periodico con los alimentos, asi como mostrar las funciones que desem-
pefian en el organismo. Para lo elementos que no poseen uso alimentario se indicara si son o no radioactivos y alguna aplicacion en otra area.
El objetivo es hacer a los estudiantes de ciencias mas atractivo e intuitivo el aprendizaje de la quimica, relacionando un aspecto teorico como
la tabla periddica con la presencia de los diferentes elementos quimicos en la vida cotidiana.

Palabras clave: Alimentacion, salud, quimica bioinorganica, toxicidad, aplicaciones de los elementos.
Abstract: This article deals with the relationship of the periodic system with the food as well as the way food interact with the human body. In

the cases of elements without application in the food area, we will indicate whether the element possesses radioactivity and some application
in other fields. The main purpose of this article is to make more attractive and approachable the studies of the chemistry to the students of

science, establishing practical relations between the periodic table and the chemical components of our daily life.

Keywords: Feeding, health, bioinorganic chemistry, toxicity, applications of the elements.

Introduccion

En 1869 el quimico ruso Dimitri Ivanovich Mendeléiev
(1834-1907)'2 y el quimico aleman Julio Lothar Meyer
(1830-1895) propusieron de manera independiente una orde-
nacion de los 66 elementos quimicos conocidos. Esta orde-
nacioén se basaba en una repeticion periodica de sus propie-
dades; tomaron como criterio ordenador el peso atomico de
los elementos. Estas investigaciones constituyeron una de las
aportaciones mas importantes en la quimica del siglo XIX.

Desde que el quimico italiano Cannizzaro (1811-1910)
diera a conocer en 1860 (Congreso de Kalsruhe) sus resul-
tados sobre la determinacién de diversas masas atomicas
(en aquella época, denominados pesos atdomicos), fueron
muchos los cientificos que intentaron buscar un orden que
permitiera organizarlos.> Dos jovenes quimicos de aquella
época, Meyer y Mendeléiev* supieron aprovechar las ideas
avanzadas por Cannizzaro para la construccion de la tabla
periddica. Realmente, tal como explica Esteban, en su libro
Historia del sistema periddico,’ 1a génesis del mismo fue un
largo y complejo proceso en el que tomaron parte numerosos
cientificos.

La tabla ha experimentado grandes cambios, desde sus
primeras versiones hasta nuestros dias. De tal forma que en
la actualidad los estudiantes con teléfonos moviles de sistema
operativo Android pueden instalarse un sistema periddico
(SP) interactivo a través de la aplicacion MerckPTE HD.®

Rosa Valero

Dpto. de Quimica Fisica.
Universidad de Valencia.
Doctor Moliner, 50; Burjasot.
C-e: Rosa.valero@uv.es

Recibido: 31/07/2012. Aceptado: 08/08/2013.
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El formato habitual de la tabla es el horizontal, tal como
se exponen en las dos Figuras del presente articulo, pero exis-
te otras disposiciones (ver la pagina 228 de la referencia 7).
Por ejemplo, Gray’ muestra un SP en formato vertical y orde-
nado en 3 bloques, de acuerdo con la variacion relativa de los
elementos vecinos.

En 2007 al cumplirse el centenario de la muerte de
Mendeleev se publicaron diversas monografias relativas a
su figura y a su contribucion al desarrollo del SP.%° En esta
ultima referencia, Scerri hace un detallado estudio cronologi-
co, desde el punto de vista de la fisica moderna, de todas las
aportaciones a la construccion del SP.

En el libro de The elements: A Very Short Introduction,'”
de Ball, encontramos una exposicion no tradicional con res-
pecto a las propiedades de los elementos y su clasificacion
en el SP. El libro esta lleno de anécdotas y nos responde a la
pregunta ;de qué esta hecho el mundo?.

Desde un punto de vista literario se encuentra el texto
dePrimo Levi (1919-1987), quimico de formacion, en el que
relaciona 21 elementos del SP con personas o recuerdos de su
intensa vida.!!

Dado que en el presente articulo se pretende dar una
orientacion visual y practica del SP; a continuacion se des-
tacaran aquellas referencias en las que podemos encontrar
sistemas periodicos ilustrados:

— En el Departamento de Quimica de la Universidad de
Minnesota existe un macro-sistema periodico en el que
junto a cada elemento se adjunta una muestra y aplica-
ciones del mismo. Se aconseja visitar su pagina web.!?
Theodore Gray, en colaboracion con el fotografo Nick
Mann, ha publicado Los elementos (una exploracion
visual de todos los atomos conocidos en el universo), que
nos da informacion sobre los elementos, aplicaciones y
curiosidades de los mismos.'?

— En la bibliografia existen SPs, en los cuales, para cada
elemento se muestra de forma grafica la aplicacion mas
habitual del mismo.!?

— Desde otro punto de vista se puede relacionar la tabla
periodica con la alimentacion y la salud; tal como se
visualiza en la referencia.'#
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— Colaboradores de The Royal Institution han publicando en
la web, A Chritmas Elements. A través de un calendario
del Adviento se puede visualizar 24 conferencias. Cada
una contiene la correspondiente explicacion sobre las
propiedades y aplicaciones de los 24 elementos seleccio-
nados."”

— También se puede visualizar un SP artistico'® en el que
para cada elemento un pintor ha hecho una ilustracion. En
el mismo se pretende unificar arte y ciencia explicando la
etimologia y los origenes de los elementos.

— Por tultimo, podemos consultar una completa base de
datos del SP. En ella se muestran numerosos formatos
de tablas periodicas; desde el listado de los elementos y
simbolos de Dalton (1808) hasta una SP tridimensional
(Bernard, 2003) en formato de espiral.!?

Actualmente de entre todos los elementos quimicos
conocidos; 11 son gases (gases nobles, el hidrégeno, oxigeno,
nitrogeno, fluor y cloro); dos elementos son liquidos a tem-
peratura ambiente (mercurio y el bromo); el galio, utilizado
actualmente en los termometros sanitarios, funde a la tem-
peratura corporal de 30 °C, el resto son solidos.

En la Figura 1 aparecen los 29 elementos quimicos que
en la actualidad se consideran esenciales para la vida; bien
sea en microorganismos, plantas o animales.!8-!” Existen 25
elementos que son considerados biologicamente esenciales
para la vida, mas otros cuatro posiblemente esenciales.
De esta forma, se destacan en rojo los 10 elementos mas
abundantes en los seres vivos. Mas del 97% de la masa de la
mayor parte de organismos comprende sélo estos elementos;
el hidrogeno, el carbono y el nitrogeno son los elementos
estructurales.

. Elementos bioloégicamente masivos He

Elementos traza

Elementos traza posiblemente esenciales

sc Te W [Cr |Ma[Fe [ColNi [culzn 52 e As [se |Br [ar
|Rb|Sr ¥ |Zr Nb|M&iTc |RulRh Pd Ag CdIn
|Cs |Ba La |Hf |TI |W |Re |Os|ir [Pt |Au|Hg TI
|Fr |Ra Ac Th Pa |U

Pb Bi Po At |Rn

Figura 1. Elementos esenciales para la vida.

Sobre fondo verde se indican los elementos traza u
oligoelementos, que son aquellos que existen a niveles muy
bajos, partes por millon o menos, en un sistema dado.

Por lo tanto los oligoelementos son elementos traza para
los seres vivos que estan en el cuerpo en cantidades muy
pequenas pero que son imprescindibles para determinadas
funciones basicas. Por ejemplo, se necesitan cantidades
minimas de cobre en la dieta humana para ayudar a la sintesis
de la hemoglobina. Es decir, cada oligoelemento tiene un
intervalo optimo de concentracion y tanto su déficit como
su exceso son perjudiciales para la salud. Puede producirse
una interaccion entre los oligoelementos con algunos metales
toxicos debido a la semejanza en su tamafio, asi por ejemplo
el Pb?>" puede interactuar con el Ca®', depositdndose en
los huesos (ver pagina 416 de la referencia?’). Existen
4 elementos traza posiblemente esenciales tal como el
wolframio que se considera esencial desde 1983.

© 2013 Real Sociedad Espaiola de Quimica

WWW.Iseq.org

Rosa Valero Molina

Cabe mencionar la publicacion del 2010 en la revista
Science?! sobre el descubrimiento de una bacteria del Lago
Mono (California, USA) que presuntamente se alimentaba
y construia su ADN usando arsénico en lugar de fosforo. El
debate quedo abierto desde su publicacion.??23 Posteriormente,
otros autores han demostrado, por espectroscopia de masas,
que el arsenato no formaba parte del ADN de las citadas
bacterias.>* Lo anteriormente expuesto es un ejemplo de
como el avance en las investigaciones cientificas hace
cambiar las hipdtesis de trabajo.

Explicacion del sistema periodico

A continuacion se incluye las relaciones existentes entre
algunos elementos y los alimentos'#!3 u objetos en los que se
pueden encontrar. En algunos se destacara las posibles pato-
logias asociadas a su consumo y los posibles efectos sobre el
medio ambiente.?%2% Se ordenaran seglin el nimero atémico
(Z) dentro de 5 grandes grupos: no metales, metales, metales
muy toxicos, metaloides y gases nobles.

No metales

+ Hidrogeno. Constituye el 11,11% en masa del agua. Es
una sustancia vital para los seres vivos. El agua que bebe-
mos puede contener diversas sales (dureza de la misma).
En los organismos vivos el agua es el compuesto mas
comun y constituye el 70% de la masa de la mayor parte
de las células, sin agua no hay vida.2® El hidrogeno es
muy abundante en los aceites, en los que a mayor grado
de saturacion mayor cantidad de este elemento.

« Carbono. Es el elemento estructural que mas prevalece
en masa en los componentes solidos de todas las células;
cualquier alimento ingerido a diario lo contiene. Algunos
de sus compuestos son muy energéticos ya que propor-
cionan grandes cantidades de energia a los seres que lo
consumen. De esta forma se encuentra en los azlcares,
bajo el nombre de carbohidratos, y también en los lipidos,
glicéridos y proteinas. Asi un plato de arroz presenta un
alto contenido en hidratos de carbono. Igualmente se
encuentra en los aceites vegetales, como acidos grasos
formados por largas cadenas hidrocarbonadas.

» Nitrogeno. Dado su caracter inerte, el N,, se usa como
gas conservador en alimentacion; por ejemplo, las verdu-
ras frescas se vende en bolsas de pléstico que contienen
N,. Esta presente en todos los alimentos que contengan
proteina (15%). Por ejemplo, las carnes contienen en sus
moléculas proteinas, en éstas se presenta en forma repeti-
da el conjunto de atomos siguiente [-N(R)—C=0]. Es un
elemento vital a ingerir en la dieta. Sin embargo la ingesta
en exceso de proteinas puede provocar un aumento de la
concentracion de amoniaco, compuesto toxico.

+ Oxigeno.'? Esta presente en todos los alimentos, tam-
bién en el agua (88,89%). Se ha seleccionado el azticar
por estar compuesto de monosacaridos, oligosacaridos
y polisacéridos. La glucosa y fructosa (C¢H206) son
monosacaridos mientras que la sacarosa y maltosa
(C12H22041) son disacaridos. Los acidos organicos como
el acido acético (CH3COOH), que es el compuesto que
le da acidez y olor caracteristico al vinagre también lo
contienen.
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Fluor. Es un oligoelemento. El té es una fuente impor-
tante del mismo. Como el i6n fluoruro es muy eficaz
para prevenir las caries, se afiade, en forma de NaF, al
suministro publico de agua hasta una concentracion de
1 mg/L. Se debe utilizar con mucha precaucion ya que
es toxico a niveles superiores. De igual forma, la pasta
dentifrica contiene entre otros compuestos una de sus
sales, la fluorapatita [Ca;o(PO4)cF2]. Con este compuesto
se resiste mejor el ataque de los 4cidos al esmalte dental
(ver pag. 751 de la referencia®).

Foésforo. Junto con el calcio es fundamental en la forma-
cion de huesos fuertes y de un sistema muscular en 6ptimo
estado. Interviene en el sistema nervioso y en el almace-
namiento y utilizacion de energia, por ser un componente
del ATP. Aunque esta presente en muchos alimentos,
podemos destacar el chocolate y dulces de bolleria entre
otros. En general, la carne, el pescado y los lacteos nos
suministran tanto fésforo como calcio.

Azufre. Este elemento es un importante componente de los
tres aminoacidos esenciales (cistina, metionina y cisteina)
que se ocupan de formar proteinas asi como de la tiamina
(Vitamina B;) y queratina. La dosis diaria recomendada
no esta estipulada, por tanto una dieta regulada es el tinico
seguro de su correcta dosis. Sus fuentes naturales son el
queso, huevos, carne, frutas secas y cebolla. El huevo
es basico en alimentacion, posee un alto contenido en
nutrientes como proteinas, vitaminas, minerales y aminoa-
cidos esenciales, que son aquellos que nuestro organismo
no fabrica por si solo y por lo tanto deben ser aportados en
la dieta. El huevo contiene lipidos (proporcionan energia),
antioxidantes (selenio, entre otros), acido folico y colina,
necesarios para el buen funcionamiento del organismo.

+ oligoelementos

& radiactivos
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Cloro. La sal comtin de mesa contiene aproximadamente
un 60% de cloro en forma de cloruro. Forma parte del HC1
que actua como jugo gastrico para digerir los alimentos.
El pH del estomago alcanza un valor entre 1,0-2,0; por
debajo de pH = 1,0 se produce acidez de estdbmago, que
puede tratarse con sales como el bicarbonato de sodio o
la leche de magnesia (ver pagina 761 de la referencia®).

Bromo. Hay panes que en su elaboracion se emplea el
bromato de potasio como emulgente. Este actiia durante
todo el proceso de fermentacion modificando las pro-
teinas y dando un gluten mas elastico, de manera que
la masa absorbe mayor cantidad de agua y retiene mas
didxido de carbono, obteniéndose asi mayor volumen y
un menor endurecimiento del mismo.>°

Yodo. El yodo es un importante oligoelemento. La glan-
dula tiroides fabrica las hormonas tiroxina y triyodoti-
ronina, que contienen yodo. Una fuente importante del
mismo es la sal yodada, que contiene 0,6 mg/100 g de
sal. También esta presente en ciertas variedades de algas.

Algunos metaloides

Boro. Se utiliza como conservante y antiséptico en forma
de acido borico (mariscos por ejemplo) o de borax (tetra-
borato de sodio, usado como blanqueador y desinfectan-
te). También se puede encontrar en vinos y sidras®'). Es
un elemento esencial para las plantas aunque no para los
animales. Muchos utensilios de cocina son borosilicatos,
con los que se obtiene el llamado vidrio pirex, muy utili-
zado en los laboratorios quimicos debido a su resistencia
a temperaturas elevadas.

Silicio. Oligoelemento presente en los tomates, la leche
o los pepinos. Es importante consumir alimentos que lo
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Figura 2. Sistema Periodico ilustrado.
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contengan ya que tiene un papel importante en el refor-
zamiento de los huesos y cartilagos. Al ser un elemento
que no se destruye por incineracion es usado en quimica
forense para saber si las cenizas pertenecen o no a restos
humanos (no deben de contener mas de un 0,1% en Si).3?
Teluro. Es un metaloide, cuyo nombre del latin fellus,
significa “tierra”. El teluro coloidal actiia como insectici-
da, germicida y fumigante. Junto con diversas sustancias
organicas, se utiliza como agente vulcanizante para el
procesamiento del caucho natural y sintético, y en los
compuestos antidetonantes de la gasolina. Se usa también
para dar color azul al vidrio.

Metales

© 2013 Real Sociedad Espaiola de Quimica

Litio. Se puede encontrar en aguas minerales (agua de
Vichy??) y en farmacos, ya que compuestos del mismo
actian sobre el sistema nervioso. Por lo tanto se usa
en ciertos medicamentos psiquiatricos generalmente en
forma de carbonato de litio. A pesar de su nombre, los
sobres de litines, utilizados por los excursionistas para
obtener agua potable a partir de la nieve, no contienen litio.
Berilio. No se conocen alimentos que contengan berilio,
ya que es uno de los elementos toxicos mas peligrosos,
tanto ¢l como sus sales son extremadamente toxicos. La
beriliosis es una inflamacion pulmonar causada por la
aspiracion de polvo o vapores que contienen berilio.
Sodio. Esta presente en todos los alimentos. La sal comun
contiene un 40% de sodio como NaCl; esta presente en
el kétchup como glutamato de sodio. Se debe tener cui-
dado de no ingerir Na* en exceso, debido a que provoca
hipertension arterial, que puede ser el origen de otras
enfermedades cardiovasculares mas serias, tales como el
infarto de miocardio.

Magnesio. Oligoelemento presente en la clorofila. Las
espinacas contienen un 0,011% del mismo. Interviene en
la formacion de los tejidos dseos junto con el calcio asi
como en la formacién de muchos tejidos del organismo
(musculos, nervios, etc.). Los agricultores con sus abo-
nos sintéticos disminuyen actualmente el contenido del
mismo en los alimentos. La cientifica rumana Dra. Aslan
(1897-1988), pionera en geriatria, aconsejaba, entre otros,
suplementos de sales de magnesio para el envejecimiento
prematuro de la poblacion rumana después de la segunda
guerra mundial.>*

Aluminio. En la cocina se encuentra en cazuelas y en el
papel de aluminio; actualmente, las baterias, estan siendo
sustituidas por las de acero inoxidable. Esta medida fue
tomada hace afios cuando se constatd que los recipientes
de aluminio no son inertes ante la coccion de ciertos ali-
mentos. De igual forma se recomienda no usar papel de
aluminio para la coccion de los mismos. Lo encontramos
en las cebollas, en las que representa aproximadamente un
0,008% del peso. El fosfato 4cido de aluminio y sodio se
usa como levadura sintética en bolleria y productos con-
gelados (aditivo alimentario E541),%° numerosos informes
consideran al aluminio como una sustancia neurotoxica.
Potasio. Un alimento muy popular por su contenido en
potasio es el platano. Este elemento participa junto con el
Na* en la bomba de Na-K que mantiene las membranas
celulares polarizadas para permitir diversos procesos. Al
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contrario que el Na*, el K no provoca hipertension arte-
rial, pero debe existir un equilibrio entre ambos iones para
mantener una correcta presion sanguinea.

Calcio. Esta vinculado a la presencia de fosforo. Es un
elemento esencial para la formacion del tejido Oseo,
proceso que esta regulado por la vitamina D. A su vez, la
absorcion del calcio se ve dificultada por el consumo de
café, de alcohol, por la escasez de Vitamina D, o de acido
clorhidrico en el estomago, por la falta de ejercicio y por
la ausencia de luz solar. Los lacteos, las almendras, las
semillas de sésamo, el brocoli, las espinacas y las sardinas
son alimentos ricos en calcio.

Titanio. En forma de TiO;, es un pigmento blanco
muy inerte y no toxico, por lo tanto puede usarse como
colorante alimentario blanco.?® También se usa en la
produccion de pinturas, cosméticos y productos textiles.
En cosmética lo encontramos en lapiz labial y en cremas
solares como filtro quimico ante radiaciones UV.
Vanadio. El vanadio es un elemento esencial (oligoele-
mento) en vegetales y algunos organismos como las holo-
turias. En humanos no estd demostrada su esencialidad.
Lo encontramos en el perejil, los mariscos y en la pimien-
ta negra. Entre los mariscos cabe destacar a las holoturias
o0 pepinos de mar ya que contienen una cantidad de vana-
dio 400 veces superior al encontrado en las plantas. En el
norte de Castellon y en el Delta del Ebro se emplea para
preparar arroces marineros.

Cromo. Oligoelemento presente en setas, quesos y algu-
nos tubérculos. Aunque solo esta presente en la corteza
terrestre en una concentracion de 122 ppm es uno de los
metales mas importantes en la industria. Su actividad
depende de su estado de oxidacion, de tal forma que el
Cr*3 es beneficioso (ayuda a metabolizar la glucosa),
mientras que el Cr y Cr*® pueden contaminar las aguas
residuales procedentes de residuos industriales (recordar
la pelicula Erin Brockvich basada en un hecho real por
contaminacion de acuiferos de California en 1993).
Manganeso. Oligoelemento contenido en nueces, avella-
nas y café. Debido al uso frecuente de este ultimo aparece
como representativo, ya que un gramo de café soluble
contiene 1,80 mg de manganeso.

Hierro.'” Es un elemento de dificil asimilacién en seres
vivos y cuya principal via de eliminacion son las hemorra-
gias. La cantidad diaria recomendada de hierro en mujeres
es de 18 mg, los hombres solo necesitan 10 mg. Es asi-
milable en su forma hemo, '8 presente en carnes rojas, vis-
ceras, algunos pescados y berberechos.?® Contrariamente
a la creencia popular se asimila poco con la alimentacion
de origen vegetal, por ejemplo lentejas. Es un elemento
clave en la formacion de la hemoglobina que se encuentra
en los globulos rojos de la sangre y en la sintesis de la
mioglobina que esta presente en los misculos. Unos nive-
les continuadamente bajos de hierro producen la llamada
anemia ferropénica.

Cobalto. El cobalto es uno de los metales esenciales
para el organismo humano. Es un componente esencial
de la vitamina Bj,, si bien se absorbe con bastante difi-
cultad. Esta almacenado, sobre todo, en las células rojas
de la sangre y, en menor cantidad, en visceras (higado y
rifiones). La cantidad de cobalto en el organismo es de
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aproximadamente 0,0015 g, estando presente, principal-
mente, en el pancreas. Los requerimientos se establecen
en términos de vitamina Bj,. Se halla estrechamente
condicionado por la presencia sobreafiadida del hierro y
el cobre. No se conocen sintomas claros de deficiencia
de este metal como elemento separado de la vitamina
Bj,. También se encuentra en el germen de trigo y en la
levadura de cerveza.

Niquel. Las necesidades de niquel se estiman en alre-
dedor de 35 pg/dia. Una dieta equilibrada aporta mucho
mas. Existe una interaccion entre niquel y hierro. En una
dieta deficiente en hierro, se intensifican los sintomas
con la presencia de niquel. Cuando el aporte de hierro
es adecuado, el niquel favorece la utilizacion de hierro.
Las nueces, las judias, los granos de cereales, el cacao y
los ajos son buenas fuentes de niquel. A pesar de no ser
el ajo uno de los alimentos con mas contenido en niquel
se pueden destacar sus propiedades alimenticias idoneas.
De esta forma su consumo incrementa las defensas del
organismo, es antiinflamatorio y en su uso topico, su jugo
es un estupendo bactericida.

Cobre. Como oligoelemento forma parte de numerosas
enzimas importantes e interviene en muchos procesos
como la biosintesis del colageno, que es la matriz nece-
saria para los huesos y cartilagos. También interviene
en el buen funcionamiento de las glandulas tiroides y
suprarrenales, importantes en la produccion de energia.
Se encuentra en alimentos tales como los frutos secos,
cereales integrales, derivados de la soja, entre otros.
Zinc. Interviene en el metabolismo de proteinas y acidos
nucleicos, estimulando la actividad de casi 100 enzimas.
Las ostras contienen 52 xg de este elemento por 100 g de
porcion comestible, la carne, el higado de ternera, los fru-
tos secos (cacahuetes, semillas de girasol) también lo con-
tienen. Interactua con el calcio de forma que el exceso de
suplementos de calcio puede desplazar al zinc. Interviene
en las percepciones del gusto y del olfato, colabora con
el buen funcionamiento del sistema inmunitario y en la
sintesis del ADN.

Rubidio. Esta presente en oOrganos blandos de las aves
marinas, pescados y aves como el pollo. Algunas aguas
de manantial lo contienen (la de Las Burgas, Orense,
contiene 13 ppm). Se utiliza como método de datacion
de rocas antiguas terrestres debido a la desintegracion del
is6topo Z = 37.

Ytrio. El itrio se ha considerado una “tierra rara”; siendo,
sin embargo bastante abundante, incluso llega a ser el
doble de abundante que el plomo. El itrio se utiliza comer-
cialmente en la industria metalica para aleaciones, una de
las cuales se emplea para alargar la vida de las bujias de
un coche. Actualmente, el hidréxido de ytrio ha desplaza-
do al plomo (altamente toxico) para proteger la carroceria
de un automovil; por electrodeposicion se forma un recu-
brimiento de 6xido de ytrio, insoluble y semejante a la
ceramica. (ver pagina 791 de la referencia'®).
Molibdeno. Es el tnico oligoelemento de la segunda serie
de transicion. En los seres vivos se encuentra en diversos
enzimas como heteroatomo. Entre estos enzimas cabe
destacar la nitrogenasa, que cataliza la conversion del
nitrégeno en amoniaco en las plantas. Las necesidades
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diarias promedio de molibdeno en humanos varian entre
0,12y 0,24 mg. Las principales fuentes de molibdeno son
las legumbres, habichuelas y los cereales integrales.
Tecnecio. Dada su inestabilidad no existe en la naturaleza
y por lo tanto no desempefa ningun papel biologico. El
PmTc es el radioisdtopo mas utilizado como marcador
radiactivo en medicina nuclear y procedimientos de
diagnostico de funcionamiento de organos del cuerpo
humano, dada su baja toxicidad, energia y periodo de
semi-desintegracion adecuados.

Rodio. Se utiliza para hacer espejos de rodio (espejos
dentales) y dada su semejanza con la plata se fabrican
joyas con este material; al contrario que los accesorios
de plata, los de rodio presentan la ventaja de no oxidarse
con el tiempo.

Estaiio. Las latas de conservas se fabrican a partir de la
hojalata, material formado por una lamina de acero y car-
bono recubierta electroliticamente con una capa de estafio
en su interior.

Bario. El BaSO4 es un componente de la suspension
coloidal papilla de bario, empleada en medicina para
visualizar el intestino con placas de rayos X. Una vez
ingerida la papilla de bario, ésta rellena el tracto intestinal
de forma que permite ver este suave tejido. A pesar de
que el i6n Ba?" es peligroso, el BaSO,4 no lo es debido a
su baja solubilidad. (ver pagina 752 de la referencia®’).
Lantano. Es el primer elemento de la serie de los lanta-
noides (antiguamente denominados tierras raras); que por
motivos de espacio no se han incluido en la Figura 2. El
lantano es uno de los lantanoides mas abundantes y posee
diversas aplicaciones. Entre ellas, se destaca al 6xido de
lantano que confiere al vidrio resistencia a las bases y se
emplea para la fabricacion de vidrios Opticos especiales.
Platino. En 1964 Rosenberg y col?>3¢ (ver pagina 978
de la referencia®®) al utilizar dos electrodos de Pt descu-
brieron, que un compuesto de coordinacion del mismo, el
cis-platino [Pt (NH3) Cly], inhibia la division celular de
las bacterias. Como el cancer implica la division incon-
trolada de las células afectadas, supuso una esperanza de
vida para enfermos con cancer; a los que se les administra
el citado compuesto por via intravenosa. En la casilla
correspondiente se muestra un electrodo de Pt, usado en
medicina para la rehabilitacion de musculos a través de
pequeias corrientes eléctricas.

Oro. Metal noble escaso muy valorado desde la anti-
giiedad.'” En la actualidad se le han dado diversos usos
terapéuticos. Por ejemplo, los tiolatos de Au(I) se emplean
como antiinflamatorios en algunas enfermedades reumati-
cas. A su vez, las nanoparticulas de oro y plata se emplean
como nuevo tratamiento en oncologia y para combatir la
hepatitis C,37 ya que ofrecen la ventaja de poder ser utili-
zadas como plataformas multifuncionales, es decir, permi-
ten la union de multiples agentes de interés biomédico. En
la Figura 2 se muestra una botella de ginebra, ya que en el
mercado podemos encontrarlas con pequefias laminas de
oro en su interior.

Radio. Antiguamente se usaba en pinturas luminiscentes
para relojes y otros instrumentos. Mas de 100 pintores de
esferas de reloj, que usaban sus labios para moldear el
pincel, murieron por las consecuencias de la radiacion.
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Poco después se extendieron los efectos adversos de la
radiactividad. A finales de los 1960s, atin se usaba el radio
en las esferas de reloj. Hoy en dia, se usan fosfatos con
pigmentos que absorbe luz en su lugar.

« Uranio. Por motivos de espacio, el SP de la Figura 2
acaba con el actinio (Z = 89); no incluyéndose los 14
metales de transicion interna llamados actinidos. Todos
ellos son inestables y radiactivos. Entre ellos cabe des-
tacar al uranio (Z = 92). Antiguamente, este metal se
empleaba como pigmento en alfareria y para colorear el
vidrio de color verde (ver pagina 210 de la referencia'?b).
Este elemento posee 25 radioisotopos, los mas estables y
abundantes son el 233U (99,28%) y el 2°U (0,71% ); pero
solo el 233U es adecuado para la fabricacién de una pila
atdmica. Por lo tanto, hay que enriquecerlo en este is6topo
si se utiliza en una fision nuclear; una de cuyas conse-
cuencias mas infames y dolorosas fue la bomba atomica
(ver pagina 909, referencia 7).

Elementos muy téxicos
En este apartado consideramos al arsénico, el plomo, el

cadmio, el mercurio y el talio.?"*> Aunque el vapor de mer-

curio es altamente toxico, estos cinco elementos no son par-
ticularmente perjudiciales como elementos libres en su forma
solida. Sin embargo los cinco son peligrosos en su forma
catibénica y también enlazados a cadenas cortas de atomos de
carbono. El mecanismo bioquimico de su toxicidad proviene
tanto de su poder acumulativo como de la fuerte afinidad de
sus cationes por el azufre; presente como grupo sulfihidrilo

(= SH) en las enzimas que controlan la velocidad de las reac-

ciones metabolicas en el cuerpo humano).

« Arsénico. Algunos compuestos organicos de arsénico
se usan como suplementos en alimentos para aves. La
fuente principal de arsénico en la dieta son los mariscos,
seguidos por el arroz y los cereales. Aunque los mariscos
contienen la cantidad de arsénico mas alta, el arsénico
en peces y mariscos esta principalmente en una forma
organica llamada arsenobetaina, la cual es mucho menos
daflina. Ciertas algas marinas contienen formas inorgani-
cas de arsénico que pueden llegar a ser mas peligrosas.
Algunos de sus compuestos se utilizan como veneno, el
mas empleado es el As;Os cuya dosis letal es 2 mg/Kg
peso. Con este compuesto podemos recordar la historia:
Agripina (madre de Nerén) lo empled para matar a su
marido y emperador Claudio,*® los Borgia®® también lo
usaron, ¢ incluso la muerte de Napoledn esta atn por
aclarar (ver pagina 170, referenciaf).

+ Plomo. La intoxicaciéon por Pb*? provoca, entre otras
alteraciones, la inhibicion de la sintesis de la hemoglo-
bina (saturnismo), e incluso impedir el desarrollo 6seo
por interaccién con el cation calcio.*’ La mayor fuente
de plomo en la atmosfera procedia de las gasolinas (con-
taminacion atmosférica) y perdigones de plomo usados
para cacerias de aves en rios, éstas confundian los perdi-
gones caidos al fondo del rio con comida. Su uso se ha
prohibido en ambos casos desde hace aproximadamente
30 afios. Solo quedan paises como México que aun uti-
lizan gasolinas con plomo. Por contaminacion industrial
podemos encontrarlo en las aguas de regadio; de manera
que en cereales completos tales como el arroz integral
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permanece en su cascara (es aconsejable lavarlo antes
de su consumo).

+ Cadmio. Es un metal toxico, se emite al medio ambiente
y aguas residuales con la incineracion de plasticos y otros
materiales que lo contienen como pigmento o estabilizan-
te. En cuanto a la alimentacion los moluscos, mariscos
y los riflones (carnes de organos en general) poseen la
mayor cantidad de cadmio,10 ppm o mas. Cada cigarrillo
contiene 1-2 1g de este toxico elemento.

« Mercurio. Uno de los metales toxicos mas conocidos,
presente en el pez espada, tiburdn, atiin rojo y otros peces
grandes y longevos, de manera que a mayor longevidad
mayor acumulacion de mercurio, estos peces pueden con-
tener hasta un 0,5 ppm de mercurio. Es peligroso en forma
de CH3Hg", compuesto que es un potente neurotoxico.
También se empleaba en amalgamas dentales junto con
otros metales tales como la plata, el estafo y el zinc.

+ Talio. Metal descubierto en 1861. El sulfato de talio se
usa como raticida y veneno para hormigas. Esta sal se
puede emplear como veneno en humanos dada su rapida
absorcion y su baja dosis letal (12-15 mg/Kg peso). Se
cree que Saddam Hussem envenend con este compuesto
al ex agente secreto iraqui Adbdullah en 1968.

Gases nobles

« Helio. Gas noble no reactivo, de uso no alimentario, se
encuentra en el gas natural (6%) y en la atmoésfera en baja
concentracion. El Sol contiene un 18% de helio, al cual debe
su nombre. Al ser muy ligero se usa para rellenar globos.

» Neon. Los tubos de nedn forman parte de nuestro entorno
urbano, lo encontramos en los luminosos de color naranja
bermellon. Es el menos reactivo de todos los elementos.

« Argon. Se utiliza en una concentracion del 1% para relle-
nar bombillas de bajo consumo. Su principal propiedad es
la pasividad ante las descargas eléctricas, y prolongar la
vida de las bombillas. Estas también contienen mercurio,
13 mg, por lo que se debe de controlar su desecho.

« Kriptén. Se usa en solitario o mezclado con nedn y argdon
en lamparas fluorescentes; especialmente, en sistemas de
iluminacién de aeropuertos, ya que el alcance de la luz
roja emitida es mayor que la ordinaria incluso en condi-
ciones climatoldgicas adversas de niebla. El laser de krip-
ton se usa en medicina para cirugia de la retina del ojo.

+ Xenon. A pesar de ser un gas noble puede formar com-
puesto con el flior (XeF,). Algunos faros de automoviles
contienen xendn y haluros metalicos.

» Radon. Es un gas radiactivo bastante frecuente ya que
se encuentra en las cadenas de desintegracion del torio
(Z = 90) y del uranio (Z = 92) presentes en las rocas de
granito. Por ello se acumula en los subterrdneos de los
edificios hechos con suelo de granito.
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Otro modo de contribuir al progreso de la quimica: las patentes

Sénida Cueto

Resumen: Las patentes son frecuentemente olvidadas y en investigacion no suelen considerarse como auténtica literatura cientifica, ni como
modo de contribuir al progreso de la ciencia mediante la proteccion de los resultados de la tarea investigadora. Este articulo pretende acercar
el mundo de las patentes a los quimicos para que en el dia a dia las consideren bibliografia, las utilicen activamente protegiendo el resultado de
su trabajo, o se conviertan incluso en el objeto mismo del trabajo. La definicién de invencion, los requisitos para patentar, las consecuencias,
incluso la jerga utilizada, deberan resultar mas familiares tras la lectura del presente articulo.

Palabras clave: Patente, invencion, novedad, quimica, estado de la técnica.

Abstract: Patents are frequently neglected, and in the research work are usually not considered relevant scientific literature, or a way to con-
tribute to the progress of science by protecting the research results. This article intends to bring the patents world to the chemists, so that they
take them into account on a daily basis, considering their contents as scientific literature, or actively using them by protecting their research,
or even making patents the object of their work. The definition of invention, the patentability requisites, the consequences of patenting, or

even the jargon used, should be more familiar upon reading this article.

Keywords: Patent, invention, novelty, chemistry, state of the art.

Introduccion

Enlaseccion titulada “Observatorios Industriales”, “Sector
Quimico”, afio 2009, de la pagina web del Ministerio de
Industria, Energia y Turismo se puede leer : “El sector quimi-
co es estratégico para la economia espaiiola por su peso en la
industria y su cardcter fuertemente exportador e innovador.” !

También la Federacion Empresarial de la Industria
Quimica Espafiola (FEIQUE) en su pagina web publica:
“FEIQUE estima un crecimiento acumulado del 5% de la
industria quimica para 2013 y 2014 y prevé un incremento
medio anual de la produccion global del sector del 4,5%
hasta 20307 Esta misma fuente sefiala que: “en 2013 el
sector registrara un moderado crecimiento del 1,4% en su
cifra de negocios, y acelerara su crecimiento en 2014 hasta
el 3,5%, lo que situara las ventas en 57.845 millones de Euros
al final del proximo ejercicio.” Con la economia espafiola
rozando el 0% de crecimiento resulta reconfortante leer estas
cifras y las patentes tienen mucho que ver en todo ello. La
Figura 1 muestra unos datos elaborados por FEIQUE, que
hablan por si solos.?

En las secciones que siguen desvelaré los secretos y el
porqué del aparentemente tedioso lenguaje y estilo de las
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La Industria Quimica en 9 Datos
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Figura 1. Radiografia economica del sector quimico espaiol en datos
(ref?).

patentes, o la importancia de tenerlas en cuenta en el trabajo
de un quimico investigador. También trataré de explicar como
se redacta una solicitud de patente, como es el proceso de su
tramitacion y cuales son las ventajas de patentar el resultado
de la investigacion. Finalmente abordaré cudles son las res-
ponsabilidades de un quimico trabajando como especialista
en patentes, y sus distintos &mbitos de trabajo.

Generalidades

Las patentes son un instrumento para que un desarrollo
tecnoldgico reporte una recompensa al autor del mismo, e/
inventor. A partir de ahora usaré la palabra inventor que es el
término habitual también en la jerga y en la ley de patentes,
o de propiedad industrial, de cualquier pais. Otra funcion
fundamental de las patentes es que ayudan al inventor a poder
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continuar trabajando en esa tecnologia concreta, en cuyo
marco hace una contribucion al progreso.

Sin duda alguna una buena parte de los avances tecnolé-
gicos pertenecen al area de quimica. Por lo tanto es evidente
que los quimicos tienen mucho que hacer en el ambito de las
patentes, y €sta es una buena motivacion para publicar este
articulo en una revista espafiola de quimica.

Una palabra de 4nimo para quién no esté familiarizado
con las patentes: de manera general, las leyes de patentes
en todo el mundo son bastante parecidas, y en particular las
de los paises mas avanzados son muy similares entre ellas.
Al menos se puede decir que los fundamentos en los que
se sustentan los sistemas de patentes son los mismos, y asi,
la comprensioén de éstos aporta un conocimiento de dmbito
universal. Los detalles en los que se diferencian las leyes de
patentes (periodos de divulgacion autorizada por el inventor,
modo de considerar algunos documentos del estado de la
técnica, patentabilidad de ciertas invenciones, etc) estan fuera
del alcance de este articulo.

JPor qué son importantes las patentes?

Segin la Organizacion Mundial de la Propiedad
Intelectual (WIPO/OMPI), aproximadamente el 80% de la
tecnologia que se difunde a través del sistema de patentes,
no se divulga por ninglin otro medio. Si no sabemos cudntas
patentes se solicitan al afio, este dato puede no decir nada,
pero algunas cifras reveladoras son éstas: en el afio 2012 se
solicitaron 94.060 patentes por solicitantes de los estados
miembros del Convenio Europeo, ante la Oficina Europea
de Patentes* (otras 167.685 por residentes de otros paises),
y en el mismo afio se solicitaron 268.782° ante la Oficina
de Patentes Estadounidense por residentes en el pais (y
otras 274.033 por el resto del mundo), por citar dos de los
organismos de mayor importancia. De estas cifras las que
estan entre paréntesis solapan parcialmente porque los esta-
dounidenses patentan en Europa y viceversa, pero las dos
que no estan entre paréntesis no solapan. Esto significa que
las patentes deben ser tomadas en consideraciéon como parte
de la literatura cientifica.

Otro dato para la reflexion desde otra perspectiva: para el
33% de las solicitudes presentadas en Finlandia® entre 2000-
2005 no se llegd a conceder una patente, debido a la falta de
novedad; es decir, se referian a invenciones ya publicadas, o
en fase de ser publicadas como solicitudes anteriores. Esta
duplicacion de esfuerzo (y esfuerzo obviamente se entiende
como horas de trabajo, y dinero) se podia haber evitado
utilizando informacion ya conocida sobre la tecnologia en
cuestion.

Si citamos este ejemplo de un pais europeo mas desarro-
llado que el nuestro es porque de €l se extrae una conclusion
realmente impactante: si esto ocurre en Finlandia, ;qué esta
pasando en Espafa? ;jcuanto dinero de fondos de organismos
publicos, y de fondos privados en empresas, se malgasta en
investigacion que no puede llevar tan siquiera esa denomi-
nacion?.

Continuando con algunas cifras comparativas y con el
ejemplo de Finlandia, la Figura 2 muestra el niimero de
solicitudes de patente nacionales e internacionales (segun el
Tratado de Cooperacion en Materia de Patentes-PCT) que
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Ao 2011 Espaiia Finlandia
Solicitudes de 3.398 1.650
patente nacional
(por residentes)

Solicitudes de 1.290 1.230

patente PCT
(por residentes)

Habitantes ~ 47 millones ~ 5,3 millones

Figura 2. Comparativa de la presentacion de solicitudes de patente na-
cionales e internacionales en 2011, por residentes y nacionales en Finlan-
dia y Espaiia.

fueron depositadas en el aio 2011 por los nacionales de, o
residentes en, ambos paises.”®

Las conclusiones son también reveladoras: Finlandia ha
presentado la mitad de patentes nacionales que Espafa en
2011, aunque su poblacion es la novena parte de la espafiola.
Si tenemos en cuenta que una solicitud PCT, habitualmente,
procede de una solicitud nacional depositada un aflo antes,
podemos observar que de 1.731 solicitudes nacionales que
se habian presentado en Finlandia en 2010, 1.230 aproxi-
madamente se convirtieron en solicitudes internacionales en
2011 (una solicitud PCT se puede presentar directamente
sin que haya una solicitud nacional previa, pero es una can-
tidad muy pequeia comparado con las que si proceden de
una nacional, por lo que sigue siendo valido el dato como
ejemplo de la realidad), mientras que de 3.540 solicitudes
nacionales depositadas en Espafia por residentes en 2010,%
menos de la mitad se convirtieron en solicitudes internacio-
nales en 2011 (1.728 segtin la OMPI).” Es decir, esa misma
poblacion que representa aproximadamente una novena
parte de la espafiola, ha internacionalizado la mayoria de las
solicitudes nacionales.

Como tercer ejemplo de la importancia de las patentes
basta citar las “guerras de patentes” a las que nos tienen
acostumbrados las grandes empresas y con las que ocupan
parte de las noticias en los medios de comunicacion.

Con estos datos que son s6lo un botdon de muestra obtene-
mos conclusiones importantes sobre el valor de las patentes:
como parte del acervo cientifico-tecnologico, como docu-
mentos a tener en cuenta para tomar decisiones tanto con el
fin de evitar infracciones de derechos de terceros, como deci-
siones sobre un proyecto nuevo de investigacion, o de [+D en
una empresa, y evitar dispendios de dinero y tiempo indtiles,
como conocimiento que se posee, que se puede proteger y se
puede transferir, y en resumen, como elemento esencial para
el progreso de un pais.

Algunas cifras relacionadas con la quimica

Si nos limitamos a lo que ocurre en quimica dentro de
nuestras fronteras, vemos en el grafico de la Figura 3 que las
solicitudes de patente en el area de quimica suponen el 27 %
de las solicitudes nacionales que se presentaron en la Oficina
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Figura 3. Grafico del reparto de patentes nacionales solicitadas en Espa-
fia por sectores técnicos, datos de 2011 (ref!?).

Espafiola de Patentes en 2011.!0 Estos datos se pueden extra-
polar a cualquier otro afio ya que son muy similares (se pue-
den consultar otros afios en la pagina web de la OEPM).

El nimero absoluto de solicitudes de patente clasificadas
dentro del area de quimica (quimica organica, biotecnologia,
productos farmacéuticos, quimica macromolecular, polime-
ros, quimica de alimentos, quimica de las materias primas,
materiales, metalurgia, tecnologia de superficie, microes-
tructuras, nanotecnologia, ingenieria quimica y tecnologia
ambiental)!! presentadas en 2011 en Espafa fue de 741.
De ellas, aproximadamente 100 fueron presentadas por el
organismo que mas patentes genera en Espafia, el Consejo
Superior de Investigaciones Cientificas (CSIC). Y podemos
confirmar analizando el tipo de solicitudes de patente publi-
cadas (consultable en Esp@cenet'? o en la base de datos
INVENES" de la OEPM), que aproximadamente el 65 % de
las solicitudes de patente que presenta el CSIC en los ultimos
aflos pertenecen al area de quimica.

Con estas cifras podemos hacernos una idea de que el
numero de solicitudes de patente del area de quimica para
todo el pais es importante comparado con el niimero de
patentes en el drea de ingenieria mecdnica o eléctrica. Pero si
recordamos la cifra indicada anteriormente en este articulo, de
alrededor de 54 mil millones de euros al afio generados por
la industria quimica, y que el nimero de empresas espafolas
dedicadas a la quimica supera las tres mil, el nimero de solici-
tudes de patentes quimicas en Espafia es muy bajo en valores
absolutos, como lo es el nimero de patentes en general. Un
ultimo dato para la reflexion: una sola empresa, Siemens AG,
publico en 2012 aproximadamente 1.600 solicitudes europeas
(datos de Esp@cenet) y 1.318 solicitudes internacionales.

Qué es una invencion, qué es una patente

Las patentes sirven para proteger invenciones. Asi, hay
que hacer una parada en nuestro viaje a las patentes para
definir una invencion.

Una invencién definida del modo més simple y claro
desde la perspectiva de la “patentologia”, es una solucion
a un problema técnico. La invencion puede ser la primera
solucion que se encuentra para un problema existente y reco-
nocido. Otras veces ocurre que ya hay una solucion, pero
existe invencion si se encuentra una nueva y mejor. Incluso en
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ocasiones se ha logrado inventar algo sin que hubiese un pro-
blema previamente reconocido como tal. Sea cual sea la situa-
cion, para redactar una patente que proteja dicha invencion
debemos poder definir cudl es el problema que se resuelve.
Si no somos capaces de definir el problema o inconvenientes
que se resuelven, no podremos definir cudl es la contribucion
de dicha invencion al area tecnoldgica en la que se enmarca, y
por tanto sera dificil conseguir una patente, pues la invencion
no sera reconocida como tal por los examinadores.

Una invencion puede tener diversas formas. Puede tener
forma de un producto, un aparato, un procedimiento o modo
de obtener un producto o realizar un proceso, o puede tener
forma de un uso. Siempre una invencion estara basada sobre
el hecho de que de alguna manera se puede poner en practica
en una industria.

En esta definicion de invencion no caben por lo tanto
entidades como las ideas, asi que debemos desterrar la famo-
sa expresion “patenta tu idea”. Sélo se podra “patentar” una
idea que se haya podido materializar en alguna de las formas
indicadas que puede adoptar una invencion. Y asi, utilizando
uno de los requisitos esenciales de las patentes, que es pre-
cisamente, la posibilidad de poner en practica la invencion
en la industria, se puede definir por exclusion una invencion
diciendo que:

— no es una idea

— no es un conjunto de reglas
— no es una teoria cientifica

— no es un descubrimiento

— no es un método matematico

— N0 es una creacion estética.

Para terminar de aclarar lo que es una invencion debemos
afladir que una invencion, para que se pueda patentar, no tiene
por qué ser algo que cambie el mundo. Debemos olvidarnos
de la imprenta, el teléfono o la generacion de corriente eléctri-
ca. Bajo la definicion de una solucion a un problema técnico
se hace referencia a contribuciones a la tecnologia que repre-
sentan un salto cualitativo y/o cuantitativo, pero que pueden
ser, y en general son, contribuciones mas modestas al avance
de la ciencia y la tecnologia.

En el trabajo diario, un quimico especialista en patentes se
topa en ocasiones con el inventor que busca ayuda para pro-
teger una idea, pero no una invencion. A veces lo que dicho
inventor considera una invencion es s6lo una idea porque no
va poder ser materializada mediante un proceso industrial.
Otras veces la invencion esta ain en la mente del inventor,
pero no suficientemente desarrollada para ser considerada una
solucion real a un problema técnico y por lo tanto, no podra
ser, en esa fase, objeto de una patente. Estas dos situaciones
nos ponen en la pista de lo que es parte de las tareas de un qui-
mico especialista en patentes, de lo que trataré mas adelante.

Pero ademas de que una invencion no es una idea, sino
algo que se puede materializar en las formas que se ha men-
cionado, debe cumplir unos requisitos imprescindibles que
llamamos “de patentabilidad” para ser protegida por una
patente.
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Aunque en los parrafos precedentes aparece la palabra
patente como si fuera inseparable de la invencidn, es claro
que ésta precede a aquélla y que sin invencion no hay patente.
Una patente es un documento legal, un titulo que otorga un
Estado por un tiempo limitado, el cual concede a su titular
el derecho de impedir que otros utilicen, vendan, ofrezcan, o
fabriquen el objeto de la invencion protegida por la patente,
sin su consentimiento.

Requisitos de patentabilidad

Estos requisitos son basicamente tres: novedad, altura o
actividad inventiva y aplicacion industrial. Y los tres son de
obligado cumplimiento, cada uno por si solo.

Decimos que una invencion tiene novedad o es novedosa
cuando no se ha divulgado por ningin medio. La novedad de
una invencion puede ser destruida por cualquier documento
accesible al publico antes de la fecha de solicitud de una patente
que pretende proteger dicha invencion. No importa el idioma,
ni el lugar. Ejemplos de documentos que destruyen la nove-
dad de una invencion, impidiendo que se pueda patentar son:

— Una tesis (doctoral, de master, de licenciatura, etc.) en un
estante puede ser estado de la técnica incluso antes de ser
leida, si es accesible al publico.

— Un documento enviado por correo, desde el momento de
entrega.

— Un documento fechado vagamente (por ejemplo, 1970)
pero mucho antes de la invencion.

— Una divulgacion del propio inventor, salvo excepciones
llamadas “periodos de gracia”, que establecen algunas
jurisdicciones como Estados Unidos, y que permiten
divulgaciones del inventor durante el ano anterior al dep6-
sito de la solicitud de patente.

Una invencion tiene actividad inventiva cuando no es
evidente a partir del desarrollo tecnoldgico del momento, o
lo que llamamos estado de la técnica. Es relativamente fre-
cuente que se confunda con la novedad, pero es totalmente
independiente. Los especialistas del gremio suelen explicarlo
aludiendo a una supuesta invencion que consistiria en “pintar
la silla de verde”: imaginemos que se conocen las sillas, pero
no se han descrito ni divulgado de ningin modo sillas verdes.
Por lo tanto una silla verde seria novedosa, cumpliendo el
requisito de novedad. Pero nunca se concederia una patente
para un objeto que fuese “una silla verde” porque no cumpli-
ria el requisito de actividad inventiva, pues no habria supuesto
ningtn esfuerzo creativo, ni superacion de problemas técni-
cos para el inventor. En quimica organica es frecuente que
los examinadores citen falta de actividad inventiva cuando
se prepara un grupo de compuestos nuevo, pero que se dife-
rencian de otros conocidos en la longitud de una cadena de
carbonos, por ejemplo, o en la sustitucion de oxigeno por
azufre, lo que puede dar lugar a sesudas discusiones entre
examinadores e inventores.

El requisito de aplicacion industrial no requiere mas expli-
cacion y se entiende también al leer la definicion anterior de
“lo que no es” una invencion. Un ejemplo de invenciones que
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por no cumplir este requisito no son patentables en Europa
son las relacionadas con métodos comerciales o software,
aunque en gran medida si lo son en otros territorios, como
Estados Unidos. Para informacién general se puede consultar
la pagina web de la Oficina de Patentes Estadounidense.'

Para terminar esta seccion, dentro de los limites de lo que
permite este articulo, hay que mencionar invenciones muy
especiales, que en Europa se consideran contrarias a la moral
(pues se considera que la actividad de un profesional no debe
ser afectada por una patente) y no pueden ser patentadas:
los métodos terapéuticos y de diagnostico aplicados sobre el
cuerpo humano o animal, que también son en cambio suscep-
tibles de ser patentadas en Estados Unidos. Para informacion
general se puede consultar la pagina web de la Oficina de
Patentes Estadounidense.

Esto obliga a los redactores de patentes a adelantarse al
momento de llevar una patente a este pais, preparando el texto
para que en ese momento pueda ser adaptado a la ley local y
conseguir la proteccién adecuada en cada territorio.

Como es una patente

No debemos perder de vista que uno de los objetivos de
las patentes es contribuir al progreso. En segundo lugar, una
patente siempre va a describir algo que no existia, lo que se
traduce en la exigencia evidente de que el contenido de la
patente debe ser claro y ordenado.

Todo esto, unido al hecho de que una patente es un docu-
mento legal, tiene como consecuencia que tanto en la forma
como en el contenido debe cumplir requerimientos estrictos.

Requisitos de forma

Una patente debe tener unas secciones estructuradas y en

un orden determinado:

— Titulo y campo de la técnica. Se explica en pocas lineas
de qué tecnologia trata la invencion.

— Antecedentes. Es una descripcion que puede ser breve,
de lo que sabemos que existe mas proximo a la inven-
ciéon y en ella conviene citar documentos publicos
que lo sustenten. En particular, a los examinadores
les gusta que se citen otras patentes por dos razones:
les ayuda a realizar la busqueda que ellos tendran que
hacer durante la tramitacion de la solicitud de patente,
y la segunda es que les produce la (buena) impresion
de que el solicitante esta familiarizado con las patentes
y, por lo tanto, sera una garantia de que la solicitud de
patente esta bien redactada, ayudando al examinador a
entender la invencion y facilitando su trabajo.

— Descripcion detallada de la invencion. Esta seccion
debe explicar perfectamente el problema que se resuel-
ve, y la solucion que la invencion aporta, con el detalle
suficiente para que alguien pueda reproducirla. La
estructura de esta seccion puede seguir el orden exacto
que se sigue en las reivindicaciones, ampliando todo lo
que se quiera la informacion sobre cada aspecto de la
invencion que se esta tratando. Este es por otro lado, el
modo mas comodo y ordenado de describir la invencion.

— Ejemplos. Es necesario describir al menos un modo
de poner en practica la invencion, y siempre conviene
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poner cuantos mas mejor. El motivo es que cuantos
mas ejemplos haya mejor soportadas estaran las reivin-
dicaciones, que son la seccion mas importante de una
solicitud de patente, como explicaré a continuacion.

— Reivindicaciones. Son las clausulas finales que se
redactan numeradas, y que definen lo que se protege
como exclusiva propiedad del solicitante. La primera
definird las caracteristicas minimas esenciales para
definir la invencion distinguiéndola del estado de la
técnica. En la Figura 4 se muestra un esquema de lo
que debe incluir la primera reivindicacion. La inven-
cion presenta caracteristicas conocidas, es decir, per-
tenecientes al estado de la técnica, que se representan
por el rombo y el rectdngulo amarillo, y otras nuevas
representadas por el triangulo, el circulo y el penta-
gono, pero de las nuevas, s6lo la representada por el
triangulo verde se considera esencial. Por lo tanto,
la primera reivindicacion incluird en la parte llamada
“preambulo” las caracteristicas conocidas, y en la parte
llamada “caracterizante” incluira Unicamente la(s)
caracteristica(s) esencial(es). Incluir mas seria limitar
innecesariamente el ambito de proteccion de la futura
patente. Incluir s6lo aspectos del estado de la técnica
daria lugar a un informe (de biisqueda) negativo en el
que los examinadores citarian muchos documentos que
anticiparian la invencion, y ademads, seria un informe
completamente inttil, porque no serviria al solicitante
(o inventor) para saber cudl seria la posibilidad real de
conseguir una patente para la invencion.

Estado de la técnica

Invencion

hAOe

Primera reivindicacion

Figura 4. Representacion esquematica del contenido de la primera rei-
vindicacion de una solicitud de patente.

Las reivindicaciones se redactan de modo que la pri-
mera suele ser la de mayor 4mbito de proteccion, y las
demas que hacen alusion a ella definen caracteristicas
mas especificas de algiin aspecto de la invencion. Cada
reivindicacion se redacta como una Unica frase aunque
ocupe una pagina de texto completa o mas. En cuanto
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al nimero de reivindicaciones, se pueden poner las que
el solicitante crea necesarias para conseguir una buena
proteccion de la invencion. Si conviene saber que a
partir de cierto nimero (quince, en la Oficina Europea)
se pagan tasas adicionales por cada reivindicacion vy,
ademas, muy elevadas.

— Figuras. Después de las reivindicaciones se incluyen
las figuras —si las hay— que seran todas las que se con-
sideren necesarias para una buena comprension de la
invencion. Las figuras no deben llevar ningtin texto mas
alla del imprescindible para entender lo que ilustran.
Por ejemplo, una representacion sobre ejes de coorde-
nadas llevara la leyenda de los ejes, y como maximo
una breve leyenda de lo que se representa cada grafico
en el caso de que se representen varios parametros. La
explicacion mas completa de las figuras se incluye en
el cuerpo de la descripcion, y concretamente, inmedia-
tamente antes de los ejemplos. Y otro apunte impor-
tante es que las figuras no se mencionan en el texto
antes de la seccion en la que se explica su significado.

— Resumen. El resumen de una patente no tiene valor
juridico. Esto significa que no se puede hacer uso de ¢l
para hacer enmiendas en un texto de una solicitud de
patente (llevando parte de su contenido a la descripcion
o las reivindicaciones, por ejemplo) con posterioridad
a la fecha de solicitud. El valor del resumen esta en que
facilita la tarea de busquedas de patentes tanto a exami-
nadores como a cualquier interesado, y facilita también
la clasificacion de la invencion en los sistemas de cla-
sificacion de invenciones (Clasificacion Internacional
de Patentes, Clasificacion Europea de Patentes, etc). Se
exige que el resumen no exceda de aproximadamente
ciento cincuenta palabras.

Requisitos de contenido

El texto de una solicitud de patente no va a poder ser
modificado después de la fecha de presentacion en la oficina
de patentes, salvo en sentido restrictivo y con fines acla-
ratorios. Los errores cometidos en el texto inicial de dicha
solicitud pueden ser de consecuencias letales produciendo
el rechazo de la misma, que si ademas llega a ser publicada,
ya no va a poder convertirse en patente nunca mas, o incluso
pueden provocar la anulacion de una patente concedida.

En esta seccion se explicardn los requisitos mas impor-
tantes sobre el contenido de una patente, priorizando los mas
olvidados o ignorados por los redactores de solicitudes.

El mas importante y ya mencionado, es que una patente
debe contener una descripcion de la invencion tan detallada
como sea necesario para que otra persona distinta del solici-
tante o el inventor, pueda poner en practica esa invencion.
Esta frase aparece de modo casi literal en numerosas leyes
de propiedad industrial, también aparece en los formularios
de las OTRIs (Oficina de Transferencia de Resultados de
Investigacion) de las universidades espafolas para ser relle-
nados por los investigadores, y es repetida hasta la saciedad
por los profesionales de las patentes. Sin embargo en muchas
ocasiones apenas produce efecto en la mente del receptor.
Para dejar claro la importancia de este requisito baste decir
que una patente concedida puede ser anulada en un tribunal
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por falta de cumplimiento del mismo. Es decir, las consecuen-
cias negativas no terminan ni siquiera con la concesion de la
patente, si es que se concede.

Una segunda lente con la que enfocar este requisito basico
nos revela que la divulgacion sin reservas de la invencion,
representa, por un lado, el precio que se paga a cambio de la
exclusividad en el uso de la invencion durante la vida legal
de la patente, y por otro lado, la contribucion del titular de la
patente al progreso de la ciencia y la tecnologia.

Aun se puede anadir un tercer modo de enfocar este
requisito, que es con la lente de la seguridad juridica tanto
para el titular de la futura patente, como para cualquiera que
pueda reproducirla. La seguridad juridica es la garantia de que
todas las partes en cualquier situacion, y especialmente ante
un potencial conflicto, conocen perfectamente sus derechos.
Unas simples preguntas sirven para ilustrarlo: ;como puede
un tercero saber si esta infringiendo un derecho de patente, si
no esta claro leyendo el texto de la misma, si la esta reprodu-
ciendo 0 no?, y a su vez, ;cémo puede demostrar el titular de
la patente que un tercero infringe su derecho si no hay infor-
macion suficiente para contrastarla con lo que dicho tercero
puede estar haciendo?.

Otro requisito esencial es incluir el mayor nimero posible
de ejemplos. Ya se ha mencionado también antes, pero es
importante dar una idea clara de la dimension de este aspecto.
Explicaremos primero qué es el soporte de las reivindicacio-
nes. Las reivindicaciones definen la invencion de la manera
mas clara y a la vez incluyendo estrictamente lo esencial de la
misma, como se ha indicado: por ejemplo, si hemos inventado
un nuevo grupo de aminas secundarias con un sustituyente
aromatico caracteristico de todo el grupo y que es lo esencial
de la invencion, y hemos sintetizado diez compuestos nuevos
del grupo, nuestras reivindicaciones no deben empezar por
nombrar los diez ejemplos concretos. Deben empezar por
mencionar (la primera) la definicion mas amplia del nuevo
grupo de compuestos y con los detalles minimos para dife-
renciarlos de todos los compuestos quimicos anteriormente
descritos. Las reivindicaciones posteriores iran definiendo de
modo cada vez mas preciso el grupo concreto de compuestos
que por primera vez ha sido sintetizado. Aunque haya una rei-
vindicacion en la que se nombran uno a uno los diez ejemplos
concretos preparados, el ambito de proteccion que debemos
plantearnos es el que abarque todos los compuestos posibles
dentro de lo que creamos razonable desde el punto de vista
practico. Nuestro sentido comiin nos indicara qué “razonable”
es que no pretenderemos reivindicar todas las aminas futuras,
pero tampoco conformarnos con los diez casos que hemos
preparado, ni con los veinte ejemplos adicionales que se
podrian preparar cambiando por ejemplo el nimero de carbo-
nos de un resto alquilo. La Figura 5 muestra un esquema, que
es continuacion de la Figura 4, de como serian las reivindica-
ciones siguientes a la primera: la segunda y la tercera incluyen
aspectos adicionales a la primera y distintos entre ellos, y la
cuarta seria que detallaria todos los ejemplos concretos prepa-
rados para el caso hipotético que estamos imaginando.

Y volviendo a los ejemplos que deben dar soporte al
alcance de las reivindicaciones; en este hipotético caso nues-
tra solicitud de patente debe incluir los diez ejemplos detalla-
dos que describen por completo la sintesis de cada compuesto
nuevo (salvo que la sintesis solo cambie el compuesto precur-
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Segunda reivindicacién

A®

A®
AOe

Figura 5. Representacion esquematica del contenido de las revindicacio-
nes dependientes de la primera, continuacion de la Figura 4.

Tercera reivindicacion

Cuarta reivindicacién

sor o algo trivial), con todos los detalles que hemos incluido
en el cuaderno de laboratorio.

Lo que no se debe hacer (salvo contadas excepciones) es
describir un nico ejemplo de sintesis en la patente y reivindi-
car todas las aminas posibles, porque los examinadores sefia-
laran “falta de soporte de las reivindicaciones”, obligando a
los inventores a restringir el ambito de proteccion durante la
tramitacion.

Otra cosa que no se debe hacer es dar por obvio absolu-
tamente nada; en este caso, pensar que como todos los com-
puestos se sintetizan del modo similar, con un ejemplo es
suficiente. Si el modo de sintesis es exactamente el mismo,
se podria poner un ejemplo Unico, pero habria que indicar
explicitamente que todos los demas compuestos se prepa-
ran de modo idéntico. Y también habria que mencionar los
compuestos obtenidos aunque no se describiera con detalle
su preparacion. Como es muy posible que aunque sea el
disolvente, el tipo de purificacion del compuesto obtenido, o
cualquier otro factor varie, es mas que recomendable incluir
la descripcion completa de todos los ejemplos de compues-
tos preparados (por ejemplo, con datos espectroscopicos y
analiticos). Y sobre esta tentacion de abreviar que ronda la
cabeza del investigador con frecuencia, hay que explicar el
motivo de no dejarse caer en ella: puede ser suficiente para
un quimico sintético leer un solo ejemplo de una nueva
amina secundaria en nuestra hipotética solicitud de patente,
para poder preparar cientos de ellas, pero para el significado
legal de la patente, un compuesto que no esté explicitamente
mencionado podria no ser considerado como incluido en el
ambito de proteccion. Esto parece ir contra la logica, porque
si reivindicamos un grupo grande de compuestos usando un
término genérico para designar el grupo, es muy posible que
esté incluido. Sin embargo, si la sintesis de ese compuesto
concreto presenta especiales dificultades, y/o ademas, ese
compuesto concreto es especialmente valioso para un fin
concreto, un tercero podria obtener una patente indepen-
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diente para dicho compuesto, seria lo que llamamos “una
patente de seleccion”.

Tampoco hay que ahorrar espacio en no describir un
método de analisis, purificacion, medida o de cualquier tipo.
La falta de lo que el Convenio Europeo y otras leyes llaman
“suficiencia descriptiva” ha dado mas de un dolor de cabeza
a titulares de patentes.

La terminologia usada debe ser completamente coherente.
Es decir, hay que designar un objeto siempre por el mismo
nombre. Esta exigencia aparentemente simple da lugar a
muchos informes desfavorables de examinadores.

Habria que ir mas alla de lo que este articulo permite para
agotar el tema de las reivindicaciones. Pero s6lo apuntaremos
como resumen de los requisitos de contenido que la invencion
debe estar perfectamente descrita y que se puede aplicar el
dicho de “mas vale que sobre que no que falte”. Casi todo lo
demas, siempre que se cumplan los tres requisitos de patenta-
bilidad citados, se podra resolver durante la tramitacion.

Procedimiento de tramitacion

En la OEPM se pueden depositar tres tipos de solicitud
de patente:

1. Una solicitud espafiola, que darda lugar a una patente
espafiola, y que se puede tramitar (hasta ahora, aunque
hay un borrador de nueva ley de patentes en preparacion)
a voluntad del solicitante con un examen sustantivo, o sin
examen.

2. Una solicitud europea, que después se tramita en Munich/
La Haya,'® y una vez concedida se convierte en un con-
junto de patentes nacionales en los paises del Convenio
Europeo que el titular decida.

3. Una solicitud internacional, llamada PCT (Patent
Cooperation Treaty), que mas tarde hay que depositar de
nuevo en oficinas nacionales/regionales (plazo de 30/31
meses), pero que presenta ventajas para el solicitante en
disponibilidad de tiempo y posibilidad de tomar decisio-
nes.

La Figura 6 muestra un esquema del procedimiento de
tramitacion, que es similar en muchos paises, aunque por
situacion geografica el que mas nos interesa es el europeo y
por ello es el elegido.

Por simplificar se han suprimido detalles sobre algunas
comunicaciones de la EPO y se muestran solo las incidencias
mas importantes. El procedimiento de tramitacion de solicitu-
des europeas es centralizado en Munich/La Haya, y las anua-
lidades se pagan en cada pais en el que se quiera mantener la
patente en vigor después de concedida. Con la llegada de la
Patente Unitaria cuya legislacion esta siendo ratificada por un
buen niimero de paises, el solicitante podra decidir entre el
procedimiento y situacién convencional, como se ha llevado
a cabo hasta ahora, o que su patente sea una patente unitaria
para los paises que decida.

Finalmente, la solicitud PCT puede ser depositada en la
OEPM, la cual tramitara la fase internacional o solo parte de
ella, a voluntad del solicitante, pues como espafioles podemos
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tiempo Presentacion
Examen formal

Informe de busqueda

—» | Oficina de patentes

<— Solicitante

Respuesta del
solicitante

Pago de tasa

- de examen
Examen sustantivo

v
o T

Figura 6. Representacion esquematica del procedimiento de tramitacion
de solicitudes de patentes europeas.

Respuesta a informes
desfavorables del
examinador

Pago anualidades

requerir a la EPO realizar el Informe de Busqueda, y/o un
examen adicional mas profundo que nos permite interaccio-
nar con el examinador durante la fase internacional.

Como ciudadanos espafioles o residentes en Espafia,
nuestra ley de patentes (marzo de 1986 con posteriores
enmiendas) exige que para cualquier invencion desarrollada
en Espafia, una patente que la proteja debe ser solicitada en
primer lugar ante la OEPM (por la modalidad que elija el
solicitante), y solo después de al menos dos meses se podra
extender a otro pais.

La Figura 7 muestra un esquema del tipo de patentes
que se pueden solicitar en Espafa. Para todas ellas existe
un periodo de doce meses, llamado “Periodo de prioridad”;
durante el cual pueden ser solicitadas para otros paises con-
servando la fecha del primer depdsito a efectos de novedad.
Es decir, para una solicitud de patente europea solicitada el
9 de septiembre de 2013 procedente de una solicitud espa-
flola depositada el 9 de septiembre de 2012, el estado de la
técnica relevante no podra ser posterior al 9 de septiembre
de 2012, o sea, la fecha del primer deposito (llamada “fecha
de prioridad”).

1. solicitud de patente espafiola

patente espafiola

12 meses para solicitarla en otros paises (prioridad)

2. solicitud de patente europea patente europea

12 meses para solicitarla en otros paises (prioridad)

3. solicitud de patente PCT

——> 12 meses para solicitarla en otros paises (prioridad)

30 meses para solicitarla en otros paises
(entrada en fase nacional/regional)

Figura 7. Representacion esquematica del tipo de patentes que se pue-
den solicitar en la Oficina Espafiola de Patentes y Marcas (OEPM) y pe-
riodo de extension disponible para el solicitante.
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Qué ventajas ofrece tener una patente

Entre las personas que leen patentes se encuentran inves-
tigadores, empresarios, inventores independientes, especia-
listas en patentes y examinadores cada uno de ellos con su
interés especifico. Para los titulares de las patentes las ven-
tajas son numerosas, tales como contar con esa recompensa
econdmica durante afios, pero ademas la posibilidad de que
terceros se interesen por el objeto de una patente, y ello les
confiera la posibilidad de otorgar licencias y recibir compen-
saciones econdmicas adicionales.

Para un inventor independiente o una pequefa empre-
sa, el hecho de que su invencidn se publique en forma de
solicitud de patente les proporciona la opcion de trans-
ferirla a una empresa mas grande, que incluso probable-
mente se ocupara de la tramitacion. En las paginas web de
las oficinas de patentes se puede encontrar informacion
abundante y sugerencias sobre como licenciar una patente.
Entre ellas esta la pagina web de la OEPM que contiene
una buena informacién, y en constante mejora. También
hay que destacar que una patente es una buena manera de
publicitar la empresa.

Asi, hay que remarcar que no es lo mismo divulgar una
invencion en un articulo cientifico o en un catalogo, que en
forma de solicitud de patente.

Tipos de trabajo para un quimico en patentes

Una patente por su naturaleza de documento legal es un
puente entre la ciencia y el derecho, y el trabajo de un espe-
cialista en patentes se puede desarrollar gracias a una combi-
nacion de conocimientos cientificos y legales.

Un quimico puede desarrollar una estimulante y enrique-
cedora carrera profesional en el area de patentes. Se puede
pensar que un estudiante de quimica o recién graduado tiene
en su mente dedicarse a la investigacion como opcion prefe-
rente. Sin embargo no debe dejar de lado oportunidades tan
interesantes desde el punto de vista personal y aportacion a la
sociedad, tales como la ensefianza de adolescentes, o la defen-
sa y proteccion de las invenciones quimicas. Y en esta ultima
faceta que es la que concierne a este articulo, hay varias
maneras de ejercer un trabajo profesional que trataremos en
las siguientes secciones.

En cualquier posicion en la que se encuentre un quimico
trabajando en patentes, va a estar ocupado con la tecnologia
més puntera del mundo. Si la curiosidad es una virtud del
ser humano, y de los quimicos en particular, sin duda estara
satisfecha trabajando en el mundo de las patentes.

Trabajo como examinador

Para desarrollar una carrera profesional como examinador
de patentes, en Espafia es necesario aprobar una oposicion
convocada por la Oficina Espafiola de Patentes (OEPM). Sin
embargo en la Oficina Europea de Patentes (EPO) no es nece-
sario pasar ninguna oposicion, sino que se obtiene el puesto
por una entrevista y méritos, principalmente de conocimiento
de idiomas (ademas de un grado universitario). Para un ciu-
dadano espafiol ambas oficinas de patentes pueden ser una
salida profesional nada mas terminar la carrera (cientifica o
técnica), pues cualquiera de ellas tiene previsto largos y com-
pletos periodos de entrenamiento. Se puede decir que es de
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los pocos puestos de trabajo donde no van a pedir experiencia,
pero si idiomas.

Sobre el ambito de trabajo que se va a encontrar un
quimico como examinador, es bastante distinto estar en la
OEPM a estar en la EPO y no sélo por vivir en Munich o La
Haya, a diferencia de vivir en Madrid. La diferencia desde el
punto de vista puramente profesional es que debido a que el
namero de solicitudes de patente que se tramitan en la EPO
es tan grande, el trabajo de un examinador alli es muy espe-
cializado y una persona puede pasar afios leyendo solicitudes
exclusivamente sobre neumaticos, o exclusivamente sobre
composiciones farmacéuticas contra la hipertension. En cam-
bio en Espafia el nimero de solicitudes es tan inferior que el
trabajo de un quimico en la OEPM es mucho mas diverso, y
lo mismo tiene que trabajar sobre cementos, farmacos, pintu-
ras, adhesivos o zeolitas.

En cuanto al ambiente de trabajo, en una oficina de paten-
tes siempre va a haber alguien cercano para consultar dudas y
por tanto, sentirse apoyado. Y en los casos complicados siem-
pre se puede contar con el jefe, en lugar de recibir amenaza de
finiquito, lo que no deja de ser tranquilizador.

Otra particularidad que tiene el trabajo como examinador
es que no tienen la presion del solicitante porque no es su
cliente, a diferencia de lo que ocurre en una agencia de pro-
piedad industrial.

En una empresa con departamento de propiedad
industrial propio

Otra opcion para un quimico especialista en patentes es
desarrollar su carrera profesional en una empresa que tiene
su propio departamento de patentes, o propiedad industrial.
Dependiendo del tamaino de ésta, el trabajo va a tener parti-
cularidades diversas.

Si la empresa es pequefia, seguramente sera la Unica
persona que desarrolla esa tarea. Esto le confiere una gran
responsabilidad. Y a diferencia de lo que ocurre en el trabajo
como examinador, no podra consultar con un colega que
hace el mismo tipo de trabajo. Por un lado, estard cercano
a personas con poder de decision como el presidente de la
empresa, el gerente o similar, y él mismo tendra mucho poder
de decision, por ejemplo en las lineas de investigacion que se
pretendan seguir, el tipo de productos que se comercialicen o
se fabriquen etc. También tendra entre sus responsabilidades
evitar que la empresa en su actividad infrinja patentes de
terceros.

Sin duda la vida profesional de un quimico en este pues-
to no sera nada aburrida, y si las cosas van bien, serd muy
reconocido.

En un departamento de patentes tendra unas tareas simi-
lares a las comentadas para el caso de una empresa mas
pequeia, pero estarda mas arropado por compaiieros con el
mismo tipo de ocupacién, y las responsabilidades quedan
mas diluidas.

En cualquiera de los dos casos, tanto en empresa grande
0 pequena, tendra que velar por los intereses de la empresa
y tendra a los examinadores de patentes al otro lado de la
barrera y a los competidores como colegas para intercambiar
licencias, que sera mas agradable que verse en los tribunales.

En una empresa, el tipo de patentes que se manejen sera
probablemente similar, correspondiendo a la tecnologia que la
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empresa desarrolle. Esto tiene la ventaja de que sera realmen-
te especialista en la materia sobre la que versan las invencio-
nes, aunque para alguno puede ser tedioso precisamente por
la similitud entre ellas.

Trabajo como agente de propiedad industrial

Un quimico agente de propiedad industrial puede trabajar
en una empresa con actividad en el 4rea de quimica, o en una
agencia privada de propiedad industrial, o como freelance.
Lo mas habitual es una agencia —en Espafia donde apenas
hay empresas con departamento de patentes suficientemente
grande (a veces hay departamento de patentes, pero no un
agente)— el tercer ambito de trabajo que quiero comentar,
y cuya principal caracteristica es la posicion a veces dificil
entre los examinadores y los solicitantes de patentes. Esta
dificultad que no aparece en los anteriores tipos de trabajo
mencionados, puede ser compensada con el buen ambiente
entre colegas en puestos similares. Incluso si esos colegas no
son quimicos, pueden ser utiles para hacer sugerencias ante
un problema.

Las éareas de trabajo dependeran de los clientes de la
agencia: si son grandes compaiiias farmacéuticas o petroleras,
o bien pequeiias empresas de adhesivos, baldosas o pinturas.
Cuanta mas variedad de clientes, menos quedara anclado en
un tipo concreto de tecnologia.

Las responsabilidades de un quimico como agente de pro-
piedad industrial, espafiol o europeo, son muy grandes porque
igual que si estuviese en la empresa del cliente, toma decisio-
nes sobre uno de los activos mas importantes de la misma,
que son sus patentes, y no sélo como se redactan o se defien-
den ante examinadores, sino también sobre si es el momento
adecuado para depositar una solicitud, a qué paises se extien-
de, o qué hay que dejar de hacer para no infringir derechos.

Sin duda el trabajo como agente es estimulante y enri-
quecedor. Para ser agente espafol de propiedad industrial
hay que pasar examenes en la OEPM que se convocan cada
cierto tiempo. Para ser agente europeo de patentes, hay que
pasar examenes ante la Oficina Europea de Patentes que se
celebran simultdneamente en diversos paises anualmente,
entre ellos Espaiia. Invitamos a los interesados en este aspecto
o cualquier otro a consultar la pagina web www.oepm.es y
WWW.epo.org.

Conclusiones

La primera conclusion es que los quimicos, que llevamos
el nombre de una de las ciencias que sostienen la tecnologia
y la hacen progresar, debemos aprender a convivir con las
patentes. Asi que ningiin quimico en el puesto que ocupe debe
infravalorar una invencion propia, y ante la duda sobre la
posibilidad de patentarla, debe consultar con un especialista.
También recomendamos una busqueda de antecedentes antes
de solicitar una patente, que aunque nunca son exhaustivas,
ofrecen casi siempre resultados valiosos y a veces sorpren-
dentes.

Debemos pedir a los investigadores que pierdan el miedo
a las patentes. No es mas dificil ni més laborioso escribir una
patente que un articulo. Es simplemente cuestion de costum-
bre y disciplina, pues las patentes no hay que dejarlas para
mafiana.
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Sénida Cueto

Y para terminar, el sistema de patentes se esta reforzan-
do continuamente, asi que para el bien de nuestra empresa,
de nuestra tecnologia y de nuestro pais, hace falta no so6lo
inventar algo mas, sino proteger mas invenciones de las que
se estan protegiendo por falta de medios, o lo que es peor, por
falta a veces de interés o de conocimiento sobre las patentes.

Cualquiera que esté interesado en obtener mas informa-
cion sobre lo tratado en este articulo puede contactar con la
autora en las direcciones que se indican: info@sp3patents.
com 0 scueto@sp3patents.com.
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XI Dia de la Quimica

Organizado por el Foro Quimica y Sociedad y la
Universidad de Granada, el pasado 14 de Noviembre tuvo
lugar en el Aula Magna de la Facultad de Ciencias de la
Universidad de Granada, la celebracion de la XI edicion del
Dia de la Quimica. El acto, presidido por el rector Francisco
Gonzalez, se inici6 con unas palabras de bienvenida a los
asistentes, del decano de la Facultad de Ciencias, Antonio
Rios. A continuacion, el presidente del Foro Quimica y
Sociedad, Carlos Negro, informd sobre algunos aspectos
del Dia de la Quimica y la secretaria técnica del Foro,
Angela Lopez, present6 el nuevo portal de Educaciéon del
Foro Quimica y Sociedad. Seguidamente, dentro de los
actos correspondientes al Centenario de los Estudios de
Quimica en la Universidad de Granada, se rindid6 home-
naje a cinco profesores de Quimicas que, cada uno en su
area, han sido referentes en docencia e investigacion en la
Universidad de Granada: los profesores Fernando Camacho
Rubio (Ingenieria Quimica), Fermin Capitan Garcia (Quimica
Analitica), Manuel Cortijo Mérida (Quimica Fisica), Fidel
Jorge Lopez Aparicio (Quimica Organica) y Juan de Dios
Lopez Gonzalez (Quimica Inorgénica), a los que se les entre-
g6 una placa conmemorativa. El profesor Lopez Gonzalez, en
nombre de los cinco homenajeados, agradecid publicamente
este reconocimiento.

Acto seguido, se procedio a la entrega de diversos
premios. El premio a la Excelencia Quimica, del Consejo
General de Colegios Quimicos, fue concedido a Industrias
Quimicas del Ebro (IQE) y entregado por parte de D. Antonio

Zapardiel, Presidente Decano del citado Consejo, a Jorge
Villarroya, consejero delegado de IQE. El premio ANQUE
del Ao al reconocimiento corporativo y profesional, entrega-
do por el Presidente de dicha asociacion, Ernesto Castaiieda,
a Fernando Galbis, Director General de FEIQUE.

Finalmente, se entreg6, por parte del presidente de nuestra
sociedad, Jests Jiménez-Barbero, el Premio de Investigacion
y la Medalla de Oro de la Real Sociedad Espafiola de Quimica
(RSEQ), por su trayectoria investigadora, a D. Tomas Torres,
catedratico de Quimica Orgénica de la UAM y cientifico
asociado del Instituto IMDEA-Nanociencia de Madrid. El
profesor Torres ha desarrollado su actividad profesional en
areas tan diversas como la quimica farmacéutica, el desarro-
llo de nuevos materiales organicos y, mas recientemente, en
la fotovoltaica molecular. El profesor Torres ha publicado
mas de 370 articulos de investigacion y es inventor de 40
patentes. Asimismo, ha dirigido 31 tesis doctorales y ha par-
ticipado como investigador principal en mas de 50 proyectos
financiados por organismos publicos.

Una vez entregado este premio se procedio a la clausura
de los actos del Dia de la Quimica 2013; en el que inter-
vinieron entre otros, Jose Carlos Ruiz Palacios, Secretario
del Sector Quimico de FITAG-UGT, Sandra Garcia Martin,
Delegada de la Junta de Andalucia en Granada, cerrando el
acto el rector Francisco Gonzalez Lodeiro.

Remitido por: Juan Manuel Salas Peregrin,
Presidente de la Seccion Territorial de Granada

El profesor Torres recibiendo el Premio de Investigacion y la Medalla de Oro de la RSEQ
de manos del profesor Jiménez-Barbero.
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Luis Oro deja el Comité Ejecutivo de la Asociacion Europea de Ciencias Quimicas y
Moleculares (EuCheMS)

En la ultima asamblea gene-
ral de EuCheMS celebrada en
Budapest, Luis Oro complet6 los
seis aflos como presidente (actual
y pasado) del Comité Ejecutivo
de EuCheMS. Oro, un quimico
inorganico de reconocido pres-
tigio y antiguo presidente de la
RSEQ, fue elegido presidente de
EuCheMS en 2008 y anterior-
presidente en 2011.

Oro eligidé para su presiden-
cia el lema “Crear una identidad
europea entre las sociedades qui-
micas”, un proposito que forma la base de EuCheMS. Su
periodo en la presidencia persiguié este objetivo y se carac-
terizo por dos grandes logros: el desarrollo y ejecucion de la
Estrategia 2009-2013 de EuCheMS y establecer EuCheMS
como una organizacion independiente y funcional con sede
en Bruselas.

Luis Oro

La estrategia EuCheMS se basa en seis pilares, que fueron
ejecutados exitosamente durante la presidencia de Luis Oro:
fortaleciendo la base cientifica, incrementando la participa-
cion en actividades politicas en Bruselas, alentando los desa-
rrollos y redes profesionales, promoviendo las colaboraciones
eficaces, incrementando la comunicacion y el reconocimien-
to, y mejorando la toma de decisiones en aspectos de gobierno
y economicos. Otros aspectos abordados durante la presiden-
cia de Oro han sido los progresos realizados en la reforma de
la constitucion de EuCheMS, que conducird a una estructura
de gobierno mas eficaz; asi como el establecimiento de una
oficina en Bruselas.

Durante una ceremonia en la cena de la Asamblea General
de EuCheMS, el presidente actual, Ulrich Schubert, expreso
su agradecimiento a Luis Oro en nombre de todos los miem-
bros de EuCheMS por sus logros en aumentar el papel de
EuCheMS como la voz de las ciencias quimicas y molecula-
res en Europa.

Remitido por: Wolfram Koch,
Miembro del Comité Ejecutivo de EuCheMS

iReacciona con la Quimica!

Espectaculo de Quimica
Semana de la Ciencia 2013

RAeacciones de cambio de color, eaplosivas, endolérmicas,
enolérmicas, quimialuminiseenics, de baja energia de acbvacian...
Enperimentaran la Quimbcs al mbaxlmol
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Cartel anunciando el espectaculo ;Reacciona... con la Quimica!
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Fendmeno quimioluminiscente (izquierda) y
reaccion quimica (derecha).

El pasado 7 de noviembre con motivo de la XIII Sema-
na de la Ciencia 2013 se celebro en la facultad de Ciencias
Quimicas de la Universidad Complutense de Madrid el espec-
taculo ;Reacciona con la Quimica! a cargo de Experimentalia
y que contd con la colaboracion de la Real Sociedad Espaiiola
de Quimica.

Ante un aula magna completamente llena de nifios y
padres, alumnos y profesores, y demas curiosos de la ciencia,
Dani Jiménez Albiac (@cienciadeldani), fisico, divulgador
cientifico y fundador de Experimentalia 1levd a cabo experi-
mentos de quimica realmente espectaculares, al mismo tiem-
po que hacia un recorrido por la historia de la quimica, desde
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el descubrimiento del fuego al gran Lavoisier, pasando por la
alquimia y E/ quimico escéptico, de Robert Boyle.

La explosion de globos de hidrogeno, que sorprendio a
todos los asistentes, dio paso a fenomenos quimioluminiscen-
tes, a reacciones quimicas exotérmicas e incluso explosivas,
a fenomenos de disolucion que bien parecian pura magia y,
a cambios de color que permaneceran en la memoria de los
asistentes. El aula magna a oscuras, la musica sonando... jY
la quimica en accion!

319

Nifios y mayores unidos por una ciencia fascinante: ;La
quimica! Sin duda, una sesion en la que quedd demostrado
que aprender y disfrutar con la Quimica es posible.

Remitido por: Luis Moreno-Martinez,

Profesor de Fisica y Quimica de ESO y Bachillerato y
Experto universitario en Divulgacion

y Cultura Cientifica.

SYMPOSIUM OF THE ANALYTICAL DIVISION OF SPQ-2014

14-15 April 2014
COIMBRA, PORTUGAL

Secunang Poriura o Quancs

www analytical2014 eventos chemistry. pt/
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Noticias de las Secciones Territoriales y Grupos Especializados

Placa conmemorativa en la casa natal de Enrique Moles

Placa en honor a Enrique Moles.

El pasado 28 de octubre se descubrio una placa conmemo-
rativa en la casa natal de Enrique Moles Ormella en el barrio
de Gracia de Barcelona a cargo de la Comisio de la Memoria
Historica del Ayuntamiento de Barcelona, acto en el que tam-
bién han colaborado diversas entidades civicas, sociedades
cientificas catalanas y la RSEQ. El Dr. Joaquim Sales de la
Universidad de Barcelona hizo una glosa del personaje, tanto
en la vertiente cientifica como en la de su tragico exilio vy,
posterior represion por el franquismo. Se pronunciaron otros
parlamentos a cargo de las autoridades y los organizadores y
entre ellos uno a cargo de Beatriz Moles Calandre, Unica nieta
del homenajeado, que se dirigié al nutrido grupo de asisten-
tes, muchos quimicos. Este acto forma parte de una serie en
memoria de Enrique Moles con motivo del 130 aniversario de
su nacimiento y el 60 de su muerte, entre los que destacan la
publicacion de la traduccidn al catalan de uno de sus articulos
caudales acompafiado de una introduccion y notas biografi-
cas elaborados por los Dres. Joaquim Sales y Agusti Nieto-
Galan y la conferencia sobre Maria Teresa Toral, discipula de
Enrique Moles, que la escritora Antonina Rodrigo pronuncio
en el Ateneu Barcelonés en octubre.

Remitido por: Gregorio Valencia,
Instituto de Quimica Avanzada de Catalufia, CSIC

X Simposio de Investigadores Jovenes RSEQ-Sigma Aldrich (XS1J)

El Simposio de Investigadores Jovenes RSEQ-Sigma
Aldrich es la reuniéon mas importante de jovenes quimicos
en Espana. Este afio ha celebrado su décima edicion (XSIJ,
http://www.xsij.org/) que ha tenido lugar en el mitico Circulo
de Bellas Artes de Madrid durante los dias 6 al 9 de noviem-
bre de 2013. Con motivo del décimo aniversario se plante6
desde un principio devolver el simposio a Madrid, como en
su primera edicion, tras haber recorrido gran parte de la geo-
grafia espafiola. A pesar de la dificultad para obtener finan-
ciacion dada la situacion de la ciencia en Espafia, el simposio
pudo celebrarse gracias al apoyo econdémico de diferentes
instituciones y empresas como Sigma-Aldrich, Real Sociedad
Espafiola de Quimica, Lilly, Janssen, QHR Informatica,
Universidad Rey Juan Carlos, Universidad Auténoma de
Madrid e IMDEA Nanociencia. El comité organizador agra-
dece estos apoyos.

Asi pues, nueve meses antes del inicio del simposio, nos
pusimos todos manos a la obra en esta aventura. jjY qué
aventura!! Organizar un evento para 130 personas no es algo
sencillo, ya que es necesario contar con una sala lo suficien-
temente grande para las sesiones cientificas, encontrar aloja-
miento a precios razonables, contratar comidas y el cocktail
de gala, organizar todo lo relacionado con los asistentes y sus
necesidades (paneles para posteres, credenciales, invitaciones
y certificados, contacto con conferenciantes invitados, mapas
turisticos de Madrid...) y, por supuesto, organizar la diversion
nocturna para los jovenes. Sin embargo, todo resultd6 mucho
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mas facil con el trabajo de todo el equipo organizador y con la
presencia que tuvimos en radio (participacion en el programa
“El Nanoscopio”, http://nanoscopio.radio3w.com/) y en la
prensa escrita (la agencia EFE publicoé un articulo sobre el
simposio en su seccion de ciencia).

Cuando finalmente llegé el dia de la apertura todo eran
nervios entre el comité organizador. El acto estuvo presidido
por Jesus Jiménez-Barbero (Presidente de la RSEQ), Nuria
Fernandez (Vicerrectora de Investigacion de la Universidad
Auténoma de Madrid), Rodolfo Miranda (Director de
IMDEA Nanociencia), Javier Mérquez (Sigma-Aldrich) y
Silvia Cabrera (miembro del comité organizador, Universidad
Autonoma de Madrid). Nos gustaria agradecer a todos ellos
su presencia y apoyo institucional. Posteriormente, se llevo
a cabo la entrega de los Premios Sigma—Aldrich a Jovenes
Investigadores de la RSEQ 2013 (http://www.jig-rseq.org/),
por parte del presidente de la RSEQ y del representante de
Sigma-Aldrich. Los premiados este afo fueron Juan Luis
Delgado (IMDEA Nanociencia), Jos¢ Aleman (Universidad
Autonoma de Madrid), Nuria Crivillers (ICMAB-CSIC) y
José Solla (Universidad de Alicante). A continuacion, y como
en anteriores ediciones del simposio, se procedio a la entrega
de los V Premios SUSCHEM-JIQ en las modalidades PreDoc
y PostDoc por parte de Cristina Gonzélez (Coordinadora de
Innovacion en FEIQUE) y por Jests Ceballos (secretario
del grupo JIQ) a los premiados de este afio: Fatima Garcia
(Universidad Complutense de Madrid, premio PreDoc) y
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Foto de grupo en la azotea del Circulo de Bellas Artes de Madrid.

Felix Freire (Universidad de Santiago de Compostela, premio
PostDoc). Tanto los premiados de la RSEQ como aquellos
galardonados con los premios SUSCHEM-JIQ tuvieron la
oportunidad de introducirnos en el campo de sus actividades
investigadoras con una intervencion oral (30 minutos) durante
los dias del simposio. Aprovechamos esta oportunidad para
felicitar a los galardonados.

Una vez terminado el acto de apertura y la entrega de
premios, comenzaron las sesiones y los debates cientificos.
Este afio se ha contado con 32 comunicaciones orales (20
minutos), ademas de 79 posteres repartidos en dos sesiones.
Como novedad en esta edicion, ha habido dos premios a
los dos mejores poster (uno para cada sesion), uno de ellos
financiado por la European Young Chemists’ Network, EYCN
(para Gloria Hernandez Torres, Universidad Complutense de
Madrid) y el otro por el grupo JIQ (para Raquel Pérez Tejada,
Universidad de Zaragoza-CSIC).

Ademas, y como novedad este afio, hemos contado con
la presencia de varios investigadores senior invitados por el
comité organizador con el principal objetivo de dar cabida en
el simposio a todas las ramas de la quimica. Asi, contamos
con Alberto Chisvert (Universidad de Valencia), Montserrat
Terrazas (IRB Barcelona) y Manuel José Pérez (Universidad
de Granada), a quienes agradecemos su participacion.

Finalmente, y como uno de los eventos importantes lleva-
do a cabo en el simposio, se celebrd la segunda edicion del
Taller sobre Empresa e Industria Quimica. En el taller, que
tuvo lugar el viernes por la tarde, pudimos aprender algo mas
acerca del mundo de la empresa y de la industria quimica
con varios conferenciantes entre los que contamos con Javier
Garcia-Martinez (Universidad de Alicante y cofundador de la
empresa Rive Technology y ejemplo claro de como emprender
en quimica) y con Paula Carrero (ABG Patentes, con la que se
aprendié sobre el interesante mundo de las patentes). Ademas,
tuvimos una mesa redonda con representantes de diferentes
empresas quimicas y farmacéuticas: Albert Portolés (Sigma—
Aldrich), Alfonso Rivera (Lilly), Javier Fernandez (Janssen—
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Sesion cientifica en el XSIJ.

Cilag) y Julio Rodriguez (Madrid Mentoring Network,
Madri+d), que coincidieron en la necesidad de que los jove-
nes quimicos nos formemos y que no dudemos en participar
en intercambios con otros paises, remarcando que hoy en dia

Participantes del II Taller sobre Empresa e Industria Quimica. De
izquierda a derecha: Javier Garcia-Martinez, Paula Carrero, Albert
Portolés, Javier Fernandez, Julio Rodriguez y Alfonso Rivera.
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la formacion es un aspecto determinante en los procesos de
seleccion de cada una de sus empresas.

Por ultimo, queremos mostrar nuestro agardecimiento
a ciertas personas por el apoyo y el esfuerzo realizado: a
los miembros del comité organizador [Santiago Goémez y
Rafael Juarez (de la Universidad Rey Juan Carlos), Begona
Milian, Juan Luis Delgado y Alvaro Somoza (de IMDEA
Nanociencia) y José Aleman, Silvia Cabrera y Mariola
Tortosa (de la Universidad Autéonoma)]; a los asistentes,

Noticias de la RSEQ

porque sin ellos todo el trabajo realizado habria sido en vano,
esperando que hayais disfrutado de la estancia en Madrid
y del simposio; y especialmente a Javier Marquez, Albert
Portolés, Diana Garcia y Paloma Arias (Sigma-Aldrich) por
su implicacion a lo largo de los afos.

Remitido por: Jesuis Ceballos Torres,
Miembro del comité organizador del XSIJ y
Secretario del grupo especializado JIQ de la RSEQ

Premios de la RSEQ-ST de Salamanca a los mejores expedientes académicos de la
Licenciatura en Quimica de la Universidad de Salamanca

En la fotografia aparece recogido, un momento del acto académico.

La entrega de los premios a los mejores expedientes aca-
démicos de la Licenciatura en Quimica de la Universidad de
Salamanca, correspondientes al curso 2012-2013, ha tenido
lugar durante los actos conmemorativos de la festividad
de San Alberto Magno, patron de la Facultad de Ciencias
Quimicas, el dia 14 de noviembre en el Salon de Actos de
la Facultad. Se concedié el Primer Premio al mejor expe-
diente académico, consistente en un diploma y una dotacion
economica de 600 euros. El Accésit para el segundo mejor
expediente consiste en un diploma y una dotacion econd-
mica de 300 euros. El Primer Premio ha correspondido a
Miguel Angel Rivero Crespo y el Accésit a Beatriz Gonzélez
Rodriguez. Asimismo, ambos premiados han sido inscritos
como Socios Jovenes de la RSEQ y suscritos, por un afio, a la
revista Anales de Quimica.

Remitido por: Emilio Rodriguez Fernandez,
Secretario de la ST de Salamanca de la RSEQ

Tercera edicion del dia de la Quimica Organica

El pasado 4 de octubre se celebr6 en la Universidad
Auténoma de Madrid la tercera edicion del dia de la Quimica
Organica (3rd Organic Chemistry Day at UAM). Este sim-
posio de periodicidad anual, organizado por el Departamento
de Quimica Organica de la UAM, se esta consolidando como
una fecha sefialada en el calendario de los eventos cientificos
de nuestra comunidad. Es destacable la numerosa asistencia
de publico procedente de muy diversos centros de investiga-
cion lo que convierte este evento en un punto de encuentro
entre los investigadores de la academia y la industria.

La financiacion del simposio ha procedido de
GlaxoSmithKline (GSK), Lilly, Janssen-Cilag, Sigma-Al-
drich, la Universidad Auténoma de Madrid y la RSEQ-
Seccion Territorial de Madrid. Las generosas aportaciones de
estas empresas e instituciones hacen posible la celebracion de
este congreso cada afo.

El programa consistio en la de celebracion cuatro confe-
rencias. La primera, patrocinada por la UAM, presentada por
el profesor Nazario Martin de la Universidad Complutense
de Madrid con titulo “Tailoring Electroactive Molecular
Receptors for Carbon Nanostructures”. La conferencia patro-
cinada por GSK e impartida por el profesor Matthew Gaunt

© 2013 Real Sociedad Espaiola de Quimica

WWW.Iseq.org

Los cuatro conferenciantes de esta edicion, junto con los organizadores
y representantes de las empresas patrocinadoras.

de la Universidad de Cambridge con titulo “New chemical
reactivity with high oxidation state metal catalysis”. Una
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tercera patrocinada por Lilly e impartida por el profesor
Matthias Beller del Leibniz-Institute for Catalysis con titu-
lo “Development of Catalysts for a Sustainable Chemical
Industry and Benig Energy Technologies”. Y por ultimo,
la conferencia Janssen presentada por el profesor Ben L.
Feringa de la Universidad de Groningen con titulo “Dynamic
Molecular Systems, from Switches to Motors”.

Agradecer nuevamente a los cuatro destacados conferen-
ciantes por su participacion, asi como resaltar la calidad de las
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presentaciones y el interés que suscitaron entre los participan-
tes, lo que quedd demostrado por las interesantes discusiones
que se generaron después de cada conferencia. Por ultimo,
indicar que ya estamos trabajando en la organizacion de la
proxima edicion en la que nuevamente estaremos encantados
de contar con vuestra presencia.

Remitido por: Tomas Torres y Javier Adrio,
Universidad Autonoma de Madrid.

38" Reunion Ibérica de Adsorcion del GE de Adsorcion. Homenaje al profesor Guil

En el marco de la XXXIV Reunion Bienal de la Real
Sociedad Espafiola de Quimica y coincidiendo con el simpo-
sio sobre Adsorcion y Catdlisis Heterogénea, se ha celebrado
la 38" Reunion Ibérica de Adsorcion (congreso del Grupo
Especializado de Adsorcion). El evento ha tenido lugar en
la Escuela Técnica Superior de Ingenieros Industriales y de
Telecomunicacion de la Universidad de Cantabria, durante
los dias 15-18 de septiembre de 2013, y ha contado con 126
inscritos, procedentes de varios institutos del CSIC, univer-
sidades espafiolas y portuguesas (Lisboa, Oporto, Evora y
Madeira). Es destacable que por primera vez se ha hecho
realidad el acuerdo marco firmado entre las Real Sociedad
Espafiola de Quimica y la Sociedad Portuguesa de Quimica,
de forma que los investigadores portugueses han recibido un
trato idéntico al de los investigadores espafioles.

Homenaje a la labor de José Maria Guil en el Grupo Especializado
de Adsorcion.

El simposio se ha desarrollado en siete sesiones, en las
que se han tratado temas sobre: 1) adsorcion en fase liquida;
il) preparacion y caracterizacion de adsorbentes; iii) catalisis
heterogénea soportada; iv) adsorcion de farmacos y biomo-
léculas; y v) fundamentos de adsorcion. En total se presen-
taron 13 conferencias invitadas, 17 comunicaciones orales
y 27 paneles. Con motivo de la jubilacién del Dr. Guil, se
le rindi6é un homenaje, sencillo y entrafiable, agradeciéndole
su trabajo en el grupo, del que fue presidente y tesorero en
varias ocasiones desde su creacion en 1978. Una conferen-
cia titulada El Grupo Especializado de Adsorcion, RIAs:
Historia e Historias, nos hizo recordar espacios y, sobre todo,
personas que con su trabajo hicieron realidad el grupo. Es
también resefiable la labor que la Profesora Blanco Delgado,
Vicepresidenta del Comité local, ha realizado para que se haya
dedicado un simposio a la adsorcion y a la catalisis heterogé-
nea, recobrando asi un protagonismo que no deberia haber
perdido en el panorama cientifico de las bienales de 1a RSEQ.

En la Asamblea General del Grupo Especializado de
Adsorcion, se procedio a la aprobacion de las actas de la
37 RIA, celebrada en Sevilla. En ella, el Profesor Garcia
Menéndez, presidente del grupo, dio cuenta en su informe de
las circunstancias acaecidas este afo, entre ellas la 26* edicion
del curso de Jarandilla (Caracterizacion Fisico Quimica de
la Superficie de los Soélidos), la sede de la 39* RIA (Baeza,
Jaén) y el anuncio de la 41* RIA que se celebrara en Evora
(Portugal), manteniéndose de esta forma la periodicidad entre
Espaia y Portugal.

Remitido por: Julian José Garrido,
Universidad Publica de Navarra

IV Curso de divulgacion “Los Avances de la Quimica y su Impacto en la Sociedad”

El pasado 22 de noviembre comenzé la IV edicion del
Curso de Divulgacion “Los Avances de la Quimica y su
Impacto en la Sociedad”; que se celebrara entre esa fecha y el
25 de abril de 2014. Durante 2013 se han celebrado tres confe-
rencias, el resto tendran lugar a partir del 10 de enero de 2014.

En el curso se expondran ejemplos que demuestran que
la quimica proporciona la mayoria de las comodidades de
nuestra vida cotidiana, con aplicaciones en salud humana;
alimentacion, purificacion y potabilizacion de agua; deporte;
veterinaria; ciencias forenses; arte; toxicologia; proteccion
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ambiental; energia; farmacos; biomateriales; materiales uti-
les, etc. También se abordaran aspectos relacionados con
la historia de la quimica. Ademas, se realizaran actividades
especificas, a través de mesas redondas y debates, relacio-
nadas con aspectos de actualidad, que tienen influencia en la
salud, la economia, medio ambiente, etc.

El curso intenta contribuir en dos aspectos (divulgativo
y didactico), que constituyen los principales objetivos del
curso: mejorar el conocimiento de la quimica por parte del
publico en general, estudiantes universitarios y apoyar la
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Lo belleza de Lo Suimico

Cartel recogiendo algunos de los temas que se trataran en la IV edicion del curso de divulgacion Los Avances de la Quimica y
su Impacto en la Sociedad (Imagen realizada por Luis Moreno-Martinez).

labor de profesores y estudiantes de ESO y bachillerato,
intentando animar a éstos a realizar una carrera cientifica,
particularmente en quimica.

El curso est4 patrocinado por la Asociacion de Quimicos
de Madrid y por la Seccion Territorial de Madrid de la Real
Sociedad Espafiola de Quimica (RSEQ-STM). Las univer-
sidades de Alcala (UAH), Auténoma de Madrid (UAM),
Complutense de Madrid (UCM) y Rey Juan Carlos (URJC)
participan en su organizacion.

Los alumnos de estas universidades podran obtener reco-
nocimiento de su actividad en forma de créditos de libre con-
figuracion (titulaciones en proceso de extincion) o transver-
sales (titulaciones de grado). En sus respectivas universidades
se les informaran del procedimiento.

Aunque es un curso universitario, también es un curso de
divulgacion; por lo que la presencia de publico en general,
estudiantes y profesores preuniversitario es bienvenido. Los
profesores de educacion preuniversitaria de la Comunidad de
Madrid (CM) también podran obtener créditos, a través del
convenio entre la CM y la Asociacion Nacional de Quimicos
de Espaiia (ANQUE-seccion de Madrid)

El curso esta formado por 34 sesiones (30 conferencias
y 4 mesas redondas). Cada universidad participante acoge 8
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sesiones, cuyos temas han sido seleccionados por los respon-
sables académicos de cada facultad/universidad, a partir de un
programa preliminar (60 temas) propuestos por la Asociacion
de Quimicos de Madrid y la RSEQ-STM. Ademas se cele-
brard una conferencia coincidiendo con la celebracion de
la Olimpiada Regional de Quimica en Madrid (en la UCM)
y otra conferencia en la sede de la Asociacién de Quimicos
de Madrid. El programa del curso se se puede descargar en
http://bit.ly/1gzz8Ru.

El curso esta coordinado por Bernardo Herradon, investi-
gador del CSIC y editor general de la RSEQ. EI profesorado
estd formado por investigadores, profesores universitarios,
industriales, y divulgadores de reconocio prestigio.

Las copias de las presentaciones y resimenes de las mesas
redondas se colgaran en INTERNET. La pagina web http://
www.losavancesdelaquimica.com/ servira como fuente de
informacion (parte de la informacion se colgara en la pagina
principal y en el menu lateral).

Remitido por: Bernardo Herradén,
Coordinador del curso de divulgacion
Los Avances de la Quimica y su Impacto en la Sociedad

An. Quim. 2013, 109(4), 317-329



Noticias de la RSEQ

325

Otras noticias

XI edicion de los Premios de Investigacion para doctorados en Quimica

El pasado 27 de septiembre, la empresa Lilly, a través
de su Comité Europeo para las Relaciones Académicas
(EUACCQC), concedi6 sus XI Premios de Investigacion para
estudiantes de doctorado en Quimica en la sede de la compa-
fifa, en Alcobendas, Madrid. Los galardones, que reconocen
la labor investigadora de los estudiantes de doctorado en la
areas de Quimica Organica, Farmacéutica o Analitica, han
recaido en Maria Teresa Quirds Lopez de la Universidad
Complutense de Madrid, Angela Inmaculada Lopez Lorente,
de la Universidad de Cordoba, e Isaac Alonso Garia, de la
Universidad de Santiago de Compostela. Cada uno de ellos ha
recibido una dotacion de 1.500 € como reconocimiento por el
trabajo cientifico que han realizado.

El jurado, compuesto por el Comité Cientifico de Lilly
Espaiia, ha decidido premiar a estos estudiantes respectiva-
mente por sus tesis Sintesis de productos de interés farma-
cologico utilizando nuevas reacciones de heterociclacion en
alenos y alquinos catalizadas por sales de metales de transi-
cion; en la que se se accede a estructuras organicas novedosas
con actividad biologica, por medio de métodos sintéticos alta-
mente eficientes; el potencial de este trabajo se corrobora por
su involucracion en la estrategia de PD2 promovida por Lilly.
La tesis Analytical contributions to the characterization and
determination of nanoparticles desarrolla técnicas de analisis
y purificacion de nanoparticulas en matrices ambientales
y bioldgicas. La tesis Cicloadiciones de sistemas alénicos
catalizadas por complejos de oro (I) se centra fundamen-
talmente en el desarrollo de métodos novedosos, sencillos y
econdmicos para acceder por via quimica a productos natura-
les y derivados policiclicos de interés bioldgico. Todos estos
trabajos tienen en comutn la creacion de nuevos procesos y
metodologias de cara a favorecer el desarrollo de compuestos
innovadores.

Durante el acto de entrega, que ha congregado a desta-
cados representantes del mundo académico, Javier Ellena,
director general de Lilly Espafia, Grecia y Portugal, ha
destacado que “estos premios son un ejemplo claro de que
para Lilly el avance de la ciencia y el desarrollo de nuevas
moléculas requiere de la colaboracion entre la empresa y el
mundo académico”. El acto también contd con la presencia
del profesor Karl Anker Jorgensen, del Departamento de
Quimica de la Aarhus University (Dinamarca), quien pronun-
ci6 la conferencia Organocalisys, destacando su aplicacion
en aminocatalisis, asi como sus beneficios a escala industrial.

En esta edicion se han recibido mas de 50 candidaturas,
correspondientes a trabajos centrados en las tres areas en
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Sede de Lilly, en Alcobendas (Madrid), donde se celebro la entrega de
los Premios de Investigacion.

las que se centra este premio: Quimica Organica, Quimica
Farmacéutica y Quimica Analitica. Ademas, el jurado ha
seleccionado a otros siete estudiantes entre el resto de las can-
didaturas, basandose en la alta calidad cientifica de sus tra-
bajos, el nimero de publicaciones y las presentaciones cien-
tificas realizadas. Sus autores han podido exponer su inves-
tigacion cientifica en el acto de entrega de los galardones.

Por otro lado, y como novedad este afio, uno de los parti-
cipantes ha podido incorporar dos de sus moléculas a la pla-
taforma Open Innovation Drug Discovery (OIDD) de Lilly,
para avanzar en el proceso de investigacion de las mismas.
OIDD es una novedosa iniciativa que la compailia puso en
marcha hace aproximadamente dos afios y que fomenta la
colaboracion cientifica entre investigadores externos y Lilly
para facilitar la identificacion de nuevos compuestos con
potencial terapéutico. A través de OIDD, los investigadores
externos pueden tener acceso gratuito a ensayos bioldgicos
de alta relevancia terapéutica, tanto fenotipicos como de diana
molecular, desarrollados internamente por Lilly en areas de
interés estratégico. El portal web asociado a OIDD ofrece la
posibilidad de que se evalue un compuesto de forma confi-
dencial, asi como el envio seguro de informes completos de
datos a los investigadores. Una vez se ha completado la eva-
luacion bioldgica, los resultados pueden servir de base para
potenciar acuerdos de colaboracion.

Remitido por: M* Luz de la Puente y Javier Mendiola,
Lilly

© 2013 Real Sociedad Espaiola de Quimica



326

Noticias de la RSEQ

IX Congreso Ibérico y XI Congreso Nacional de Geoquimica

Acto inaugural del congreso.

El IX Congreso Ibérico y el XI Congreso Nacional de
Geoquimica se celebro en Soria entre el 16 y el 18 de sep-
tiembre de 2013, teniendo lugar en el Campus universitario
“Duques de Soria” de la Universidad de Valladolid. La vice-
rrectora, Amelia Rut Moyano ha sido, en todo momento, el
motor para la buena marcha del mismo en la Universidad.
Las diferentes secciones cientificas se han desarrollado en
sesion Unica en el salon de grados y la de carteles en el hall
del auditorio de la Universidad.

Las comunicaciones presentadas oralmente han tenido
lugar en sesiones de mafiana y tarde los dias 16, 17, y 18
por la mafiana. La sesion de posters se desarroll6 el dia 16
por la tarde en sesion Unica. En total se han presentado 42
comunicaciones orales y 16 en forma de cartel; que se distri-
buyeron en las siguientes secciones cientificas: geoquimica
de los materiales y procesos geologicos; métodos analiticos
y tratamiento de datos en geoquimica; geoquimica ambien-
tal; materias primas de interés industrial; hidrogeoquimica;
geoquimica orgdnica; geoquimica isotopica; geocosmoqui-
mica; y didéctica y divulgacion de la geoquimica. Ademas,
se impartieron dos conferencias plenarias: De los dioses
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a los hombres. Un recorrido historico al descubrimiento
de los elementos quimicos por Inés Pellon (UPV/EHU) y
Presentacion del atlas de geoquimica de Espaiia por Juan
Locutura (IGME y UPM). También se celebr6 una mesa
redonda sobre Geoética. Como es tradicional en estos con-
gresos, se celebraron, de manera paralela, diversos actos
divulgativos, entre los que cabe destacar dos conferencias
para publico en general.

Tenemos que mencionar que, a pesar de las adversidades
sobre todo econdmicas, se ha escrito una pagina mas de la
historia de la qeoquimica en Espafa y en el marco de Soria,
donde tuvo lugar el inicio de estos congresos. También hay
que destacar que los contenidos cientificos han estado a un
gran nivel como si lo econémico no fuera con el desarrollo de
la investigacion y trabajo callado de tantos profesionales que
siguen, con sus labores diarias de investigacion, en este gran
campo de las ciencias de la Tierra como es la geoquimica.

Remitido por: Antonio Gutierrez-Maroto

Comité organizador del IX Congreso Ibérico y XI Congreso
Nacional de Geoquimica
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XVIII Olimpiada Iberoamericana de Quimica

La XVIII Olimpiada Iberoamericana de Quimica se ha
celebrado en Bolivia, del 12 al 19 de octubre, organizada
por el Ministerio de Educacion de Bolivia y la Universidad
Mayor de San Andrés de La Paz. Este afio en la competi-
cion han participado 54 estudiantes de 16 paises: Argentina,
Bolivia, Brasil, Chile, Colombia, Costa Rica, Cuba, El
Salvador, Espafia, Méjico, Paraguay, Panama, Pert, Portugal,
Uruguay y Venezuela. Espana ha participado con dos estu-
diantes unicamente, debido a la imposibilidad de los otros
dos seleccionados en la Olimpiada Nacional de Quimica para
poder asistir a este concurso.

El acto de inauguracién de la XVIII Olimpiada Ibero-
americana de Quimica tuvo lugar en el paraninfo de la
Universidad Mayor de San Andrés (La Paz), con la asisten-
cia del viceministro de ciencia y tecnologia. Los examenes,
teorico y practico, se llevaron a cabo en la instalaciones de
esta universidad. El acto de clausura se realizé en la Casa
de Gobierno, presidido por el vicepresidente del gobierno,
Alvaro Garcia Linera, y conté con la asistencia de distintos
cargos del Ministerio de Educacion de Bolivia. Una alumna
mexicana, de tan sélo 16 afnos, obtuvo la primera medalla de
oro, dos mas fueron a parar a México, una conseguida por
Espaiia, otra para Brasil y una mas para Portugal. El alum-
no Damia Torres La Torre, del /ES Guadassuar de Alginet
(Valencia) logré la segunda medalla de oro y Sergio Cuesta
Galisteo, estudiante del Colegio Joyfe (Madrid), obtuvo la
primera medalla de plata, a escasas décimas del oro. Los
alumnos espafioles han tenido la mejor actuacion de Espafa

Sergio Cuesta y Damié Torres.

en las Olimpiadas Iberoamericanas desde 1996, fecha en la
que nuestro pais comenzd su participacion.

La Olimpiada Iberoamericana de Quimica se celebrara
en los proximos afios en Uruguay en 2014, Brasil en 2015,
Colombia en 2016 y esta previsto que Paraguay la organice
en 2017.

Remitido por: M* Carmen Cartagena,
UPM

a" '..g

I?rq;_gss Engmeerlpg

An. Quim. 2013, 109(4), 317-329

WWW.Iseq.org

© 2013 Real Sociedad Espaiola de Quimica



328

Noticias de la RSEQ

;Bibliotuiteca quimica!

Herramientas para el estudio de la quimica y recursos
didacticos para su enseflanza; los libros, los libros de quimica,
constituyen la recopilacion del conocimiento quimico actual.
Bien seleccionados y correctamente utilizados, los libros de
quimica pueden ser algo mas que un conjunto de hojas con
diagramas entélpicos, representaciones de moléculas y tablas
periodicas. Porque los libros de quimica pueden llegar a
ser maravillosos compafieros, eternos maestros y auténticos
tesoros que nos acompafaran durante nuestras vidas. Es mas,
porque escondido en un libro de quimica puede estar el futuro
de muchos de nuestros jovenes, estudiantes de Quimica de la
ESO y de Bachillerato y de los futuros quimicos.

Porque es fundamental que al abrir o hacer abrir, a nues-
tros alumnos, un libro de quimica, recordemos las palabras
de Primo Levi.

Con este mensaje de partida, a lo largo del mes de noviem-
bre, a través de nuestra cuenta de Twitter @RSEQUIMICA,
se lanzd un nuevo reto virtual a la comunidad quimica tuitera.
Al igual que ocurri6 con la anterior iniciativa, reseflada en
el pasado niimero de Anales de Quimica, en la que recopila-
mos diversas tablas periddicas (4dnales Quim. 2013, 109, 3,
238), ha resultado ser muy activa. Haciendo uso del hashtag
#miquimilibro, los seguidores de @RSEQUIMICA (jque ya

AT uunmmm

En Navidad y en 2014, jMAS QUIMICA!

e Basimlon

Parrafo extraido del libro El Sistema Periodico de Primo Levi.

son mas de 1000!) han hecho llegar los titulos ¢ imagenes de
sus libros de quimica imprescindibles. Aquellos que utiliza-
ron o utilizan al estudiar su carrera, los que utilizan en clase
con sus alumnos, los que les han servido de inspiracion, los
que les hicieron pasar momentos agradables, los que recien-
temente les han cautivado...
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»—
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Seleccion de algunas sugerencias recibidas en la iniciativa Bibliotuiteca Quimica de @RSEQUIMICA.
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Cartel anunciando la Bibliotuiteca Quimica.

iY Twitter reacciono! 114 recomendaciones literarias
componen la Bibliotuiteca Quimica de @RSEQUIMICA.
Libros de Quimica General, de Quimica Organica, de Quimica
Inorgéanica, de Quimica Fisica, de Quimica Analitica, de
Quimica Cuantica, de Bioquimica, de Historia de la Quimica,
de divulgacion... jLa tematica ha sido muy variada!

Asi, Beatriz Gomez (@BeaGomezNieto) nos recomenda-
ba High-Resolution Continuum Source AAS, de Welz y otros,
el libro que mas util le esta resultando en su tesis doctoral.
Fernardo Gomollén (@gomobel) y Pep Anton Vieta (@
pquimic) nos invitaban a echar un vistazo a The Elements,
de Theodore Gray, para maravillarnos con los elementos
quimicos y admirar su belleza. Para Bernardo Herradon (@
QuimicaSociedad) y Luis Moreno-Martinez (@luisccqq),
The Nature of Chemical Bond y General Chemistry del
gran maestro Linus Pauling se hacian imprescindibles en la
Bibliotuiteca Quimica. Dolores Bueno (@Ununcuadio) no
tard6 en recomendarnos El tio Tungsteno, de Oliver Sacks,
todo un clasico de la divulgaciéon de la quimica que ha
sido protagonista de la iniciativa #TertuliasCiencia durante
varios meses. Jesis Garoz (@JesusGarozRuiz) recomendo
Electrochemical Methods, de A. J. Bard y L. R. Faulkener,
mientras que Héctor Busto (@hebusto) nos recomendo varios
textos de quimica organica entre ellos, Quimica Organica.
Estructura y funcion de Vollhardt y Schore. Sebastian Cabo
(@scscharpf) nos recomendd Quimica Fisica de Diaz Pefa y
Roig Muntaner; mientras que @Duneday optd por Quimica
Inorganica, de Huheey y Keiter. Tampoco falt6 la recomen-
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dacion de @Dreamyre: La cuchara menguante de Sam Kean.
También destacamos Breve Historia de la Quimica de Isaac
Asimov y Temas basicos de Quimica, de Morcillo, seleccio-
nados, respectivamente, por los grandes divulgadores Daniel
Torregrosa (@DaniEPAP) y César Tomé (@Edocet).

i'Y estos son s6lo algunos pocos ejemplos de las 114 suge-
rencias recibidas!

Para saber mas sobre los libros que componen la
Bibliotuiteca Quimica de @RSEQUIMICA, no dejes de
visitar el post ;Navidades con Quimica! publicado en el blog
Ensefianza, Historia, Filofofia y Divulgacion de la Quimi-
ca (http://ehfdquimica.com/) donde se han recopilado los
distintos titulos e imagenes que nuestros seguidores nos han
hecho llegar.

Desde @RSEQUIMICA queremos dar las gracias a todos
por la alta participacion conseguida, el entusiasmo e interés
y por hacer de Internet y de las redes sociales un espacio en
el que la quimica sea protagonista y un foro de intercambio,
apoyo y conversacion entre los distintos profesionales de la
Quimica, desde las ensefianzas preuniversitarias a la universi-
dad, pasando por las empresas y organismos de investigacion
y divulgacion. Es labor de todos contribuir a la difusion y
comunicacion social de la Quimica. Con #todosconlaQuimica,
2014 sera un afio mas “quimic6filo” y menos “quimiofobico”.

iGracias a todos por vuestra #pasiénporlaquimica!

Remitido por: Luis Moreno (Profesor de Fisica y Quimica) y
Bernardo Herradéon (IQOG-CSIC)
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Festival de la cristalografia

Imagen representativa de la investigacion en cristalografia en relacion con el IYCr2014
(agradecemos al Prof. Martin Martinez-Ripoll, IQFR-CSIC, la cesion de esta figura).

La Asamblea General de Naciones Unidas, decidi6 en
2012 proclamar 2014 como el Afo Internacional de la
Cristalografia (http://iycr2014.org/). Con esta distincion se
reconoce el papel que la cristalografia ha jugado en la com-
prension material de nuestro mundo, subrayando que la ense-
flanza y aplicacion de la misma es fundamental para hacer
frente a multiples desafios, esenciales para el desarrollo de
la humanidad.

Desde Anales de Quimica hemos promocionando este
acontecimiento en la medida de nuestras posibilidades.
Puesto que nuestra revista se publica cada tres meses no es
el método mas agil para transmitir informacioén. Por esta
razon, el pasado 11 de noviembre se lanzo el Festival de la
Cristalografia, que es una iniciativa similar a los carnavales
cientificos de la blogosfera, aunque con alguna pequeiia dife-
rencia en matiz para que sea atractivo para los investigadores
en cristalografia.

El festival de la cristalografia acoge el siguiente material:

1. Posts publicados en cualquier web o blog. Podran
ser de diversos temas relacionados con la cristalogra-
fia: historia, biografias, conceptos, avances cientificos,
cristalografia y sociedad, relacion con otras ciencias y
artes, etc.

© 2013 Real Sociedad Espanola de Quimica
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. Resefias breves (a veces, solo el titulo, si es suficien-

temente explicativo) de articulos publicados en revis-
tas cientificas que puedan ser de interés para los segui-
dores del Festival.

. Enlaces a sitios de interés: revistas de cristalografia,

sitios web, actividades en centros de ensefianza, etc.
(tanto en Espafia como en el extranjero).

. Articulos en prensa y otras informaciones en me-

dios de comunicacién que tengan relacion con la cris-
talografia.

. Actividades del IYCr. En todo el mundo, especial-

mente en Espafia.

. Concursos de cristalografia.
. Actividades en centros de investigacion y en cen-

tros de ensefianza.

. Material en video y audio.
. Imagenes de cristales. Sin duda, algunas de las ima-

genes mas atractivas de la ciencia.

Material didactica/educativo.

Recomendacion de lecturas (libros/articulos) sobre
cristalografia.

Cualquier otra actividad/material de interés para la
comunidad relacionada con al cristalografia.

An. Quim. 2013, 109(4), 330-338
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Cartel anunciando la Primera Edicion del Festival de la Cristalografia
(agradecemos a Luis Moreno-Martinez la preparacion de esta figura).

Se puede contribuir de muy diversas maneras: a través de
un blog propio, o usando el blog anfitrién, a través del grupo
de cristalografia en Facebook (http://on.fb.me/1gBWrKI) o a
través de Twitter (@FestivalCristal).

Esta primera edicion es alojada por el blog Educacion Qui-
mica (http://bit.ly/1gA9Na9), y durara hasta el 31 de diciembre
de2013.Elpostinicial sepuede visitarenhttp://bit.ly/1alwGzR.
La segunda edicion la organizarda César Tomé (@EDocet)
en el blog Experientia Docet (http://edocet.naukas.com/).

En el ment lateral del blog anfitrion de la Edicion
Inaugural (la del Sistema Triclinico) se puede encontrar el
listado completo de post participantes. En el momento de
escribir esta resefia hay 21 entradas participantes (y mas de un
centenar en el grupo de Facebook, ver mas adelante).
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Como actividad complementaria del Festival de la Cris-
talografia, se han creado las cuentas de Twitter (@Festival-
Cristal, con 128 seguidores) y el grupo de Facebook del Fes-
tival de la Cristalografia (http://on.ftb.me/lhVhpnX). A 15 de
diciembre, cuenta con 169 miembros. Se cred el pasado 3 de
noviembre y se han publicado alrededor de 120 mini-posts,
muchos de ellos materiales que los profesores de educacion
preuniversitaria han escrito e ilustrado con imagenes atracti-
vas. También se han colgado diversos videos sobre cristalo-
grafia. Mucho de este material sirve para hacer experimentos
en cristalografia en centros de ensefianza.

Remitido por: Bernardo Herradén,

IQOG-CSIC
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Video promocional de la cristalografia y del Afio Internacional de la Cristalografia

La Asamblea General de la Organizacion de las Naciones
Unidas (ONU) ha proclamado 2014 como el Afio Interna-
cional de la Cristalografia (IYCr) conmemorando de esta
manera, no solo e/ centenario de la difraccion de rayos X
como herramienta para el estudio de la materia cristalina,
sino también el 400 aniversario de la observacion de simetria
en los cristales de hielo (Kepler, en 1611), que dio comienzo
al estudio profundo de la simetria en la materia. Entre otros
puntos, la resolucion de la ONU reconoce que la comprension
material de nuestro mundo se debe en particular a esta cien-
cia y subraya que la ensefianza y aplicacion de la misma es
fundamental para hacer frente a multiples desafios esenciales
para el desarrollo de la humanidad. La ceremonia inaugural
del IYCr tendra lugar el 20 de enero de 2014 en un acto que
se celebrara en la sede de la UNESCO en Paris.

2014

L

international year of
crystallography

Logo del Ao Internacional de la Cristalografia
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Un video-anuncio titulado IUCr2014: Descubre lo que la
cristalografia puede hacer por ti, realizado por el cientifico
Juan Manuel Garcia-Ruiz y el cineasta Javier Trueba ha sido
presentado oficialmente por la Union Internacional de Crista-
lografia (IUCr) para anunciar 2014 como el Afo Internacional
de la Cristalografia (IYCr2014). El estreno mundial de la pro-
duccion tuvo lugar el pasado 12 de diciembre en Londres. El
video se puede ver en http://iycr2014.org/about/video.

Este video ha sido disefiado para promocionar el Afio In-
ternacional de la Cristalografia 2014 y por lo tanto se rue-
ga la maxima difusion por cualquier medio que se considere
adecuado. En ¢él, en apenas un minuto y medio de duracion,
se ofrece un sorprendente viaje por el mundo de la cristalo-
grafia y sus aplicaciones. En el video se aprovecha el desco-
nocimiento que tienen los ciudadanos sobre esta ciencia para
sorprenderles con el extraordinario papel que los cristales y la
cristalografia juegan en la construccion de un mundo mejor y
mas amable, en la construccion del bienestar.

Cristales y cristalografia son conceptos frecuentemente
desconocidos o malinterpretados por el publico en general.
La mayoria de los ciudadanos no tiene una idea clara de la
diferencia entre “cristal” y “vidrio”, y muchos piensan que
los cristales son tan solo piedras preciosas. Muy pocos son
conscientes de que los cristales juegan un papel muy impor-
tante, incluso crucial, en nuestra vida cotidiana. E1 compro-
miso durante el proximo afio 2014 sera el dar a conocer a los
ciudadanos de todo el mundo la enorme contribucion de la
cristalografia al bienestar social.

Agradezco al profesor Juan Manuel Garcia-Ruiz su exten-
sa e intensa labor educativa y divulgativa, y por estar siempre
dispuesto a compartir con la RSEQ sus multiples actividades.
En la resefa siguiente se muestra, de forma detallada, el con-
tenido del video.

Remitido por: Bernardo Herradon,

IQOG-CSIC
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IYCr2014: Descubre lo que la cristalografia puede hacer por ti
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Comienzo del documental realizado para presentar el IYCr2014.

Bienvenido al maravilloso mundo de los cristales

El video comienza con una vista de la bellisima geoda de
Pulpi, en Almeria (Espana), la mayor geoda de Europa. Se
trata de una cueva de forma ovoide y de unas dimensiones
de unos 8 x 2 x 2 metros por cada lado, cuyas paredes estan
cubiertas por enormes cristales de yeso transparentes. Es un
magnifico ejemplo de la estética del mundo cristalino, donde
esos cristales semejan grandes bloques de hielo, recordan-
donos el origen griego de la palabra cristal, krystallos, agua
superenfriada.

Los cristales estian en cada rincon de nuestra vida
diaria

Te despierta una alarma que es un cristal piezoeléctrico
en un reloj que mide el tiempo con un cristalito de cuarzo y
ves que son las 7:30 en unos nimeros dibujados por cristales
liquidos. Te levantas de la cama y te yergues sustentada por
un esqueleto de cristales. Te cepillas tus blancos dientes cris-
talinos con una crema basada en nanocristales de un material
abrasivo. Bajas a la cocina y al café le pones azlcar cristali-
zada; te regalas un trocito de chocolate que consiste en uno y
precisamente uno de los cinco polimorfos del cacao cristali-
zado. Te dispones a salir y, antes, te maquillas con una crema
cuya base son pequefisimos cristales de rutilo. Llamas con el
movil, gracias a los semiconductores fabricados con cristales
de silicio, los mismos que usan las placas solares fotovoltai-
cas..., asi podriamos seguir todo el dia.

Estan en nuestro cuerpo

Nuestros huesos —asi como los dientes— estan hechos de
cristales de un tipo de fosfato de calcio llamado hidroxiapa-
tito, que forma el esqueleto y nos permite permanecer en pie.

Los cristales de calcita —un carbonato de calcio como el
que forma la caliza— que se encuentran en el oido interno son
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los que controlan nuestro equilibrio. jNo nos caemos gra-
cias a los cristales! Gracias a la cristalografia se investigan
materiales biocompatibles que imitan el tamafio y la textura
de estos cristales de hidroxiapatito con los que se consiguen
mejores protesis, y también la creacion de nuevos materiales
inspirados en las estructuras cristalinas que forman los orga-
nismos vivos, como las conchas de las caracolas, el coral o
las perlas.

Y se encuentran en la naturaleza

Los minerales son los cristales que nos regala la natura-
leza. La inmensa mayoria de los minerales que forman las
rocas son cristales. Los propios copos de nieve no son otra
cosa que agua cristalizada. En muchos casos, esos minerales
exhiben las hermosas formas poliédricas de cantos afilados
que nos hablan del orden interno de la materia cristalina. Las
joyas y piedras semipreciosas suelen hallarse en la naturaleza
como minerales cristalizados. Y mas alld de eso, el estudio
de las propiedades de los cristales naturales permite mejorar
la tecnologia de extraccion y el beneficio de los metales en la
mineria moderna.

También son esenciales en los nuevos materiales

La gran mayoria de materiales que utilizamos hoy en dia,
como los semiconductores, los superconductores, las aleacio-
nes ligeras, los elementos de Optica no lineal, los catalizado-
res... son cristalinos; y también lo son los materiales llamados
a disefar nuestro futuro, como los cuasicristales o el grafeno.

Y en las nuevas tecnologias

Las nuevas tecnologias utilizan cristales liquidos para los
relojes y teléfonos, cristales para los laseres, semiconductores
para los componentes electronicos de los chips y los diodos
emisores de luz (LEDs).

© 2013 Real Sociedad Espaiola de Quimica
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Cristales y farmacos

Art and architecture

Cristales, arte y arquitectura

Utilizamos los cristales para fabricar mejores
farmacos

Todos los farmacos han de cristalizarse para asegurar
su pureza, conocer su estructura intima a nivel molecular y
mejorar su calidad. Gracias a la cristalografia podemos cono-
cer y visualizar la disposicion de los atomos y moléculas en el
espacio... y aprovechar este conocimiento para comprender
tanto el funcionamiento molecular de los medicamentos como
la manera en que podemos mejorarlos. La cristalografia es
crucial para la industria farmacéutica.

Los cristales nos ayudan a entender y preservar el arte

La conservacion de las obras de arte es un problema
relacionado con los materiales que componen la obra, que

© 2013 Real Sociedad Espaiola de Quimica
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en la mayor parte de los casos estan formados por diminutos
cristales. Las modernas técnicas cristalograficas nos permiten
identificar esos materiales y entender las reacciones que pro-
vocan su deterioro. Y en otros casos, como en el llamado “mal
de la piedra” es la propia fuerza de cristalizacion de las sales
la que provoca un problema que amenaza la conservacion del
patrimonio historico y artistico a nivel universal.

... Y también inspiran el arte

Los cristales y las teorias cristalograficas han jugado un
papel importante en la construccion intelectual de las ideas
de armonia y belleza. Por ejemplo, la repeticion periddica
de la materia caracteristica de los cristales dibuja patrones
que son similares a los de la decoracion que encontramos en
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Cristales y color

los mosaicos arabes de la Alhambra, y su estudio detallado
basado en la teorias cristalograficas atin permite encontrar
atn hoy en dia nuevos disefios decorativos. Los conceptos de
cristal y orden cristalino han alimentado histéricamente una
actitud intelectual hacia la armonia y la belleza, que se perci-
be claramente en las artes plasticas —como en los grabados de
Escher— en la arquitectura y la filosofia. El arte purista o el
cubismo, asi como los suefios arquitectonicos de Le Corbusier
que dibujan hoy el skyline de nuestras metropolis, han sido
inspirados por los cristales.

Los cristales mas bellos se usan como joyas...

Todos sabemos que las gemas mas valiosas son cristali-
nas, como el diamante, el rubi o la esmeralda...

An. Quim. 2013, 109(4), 330-338
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... Y también para embellecer

... pero son pocos los que saben que la industria cosméti-
ca aprovecha las propiedades de los cristales: color y textura
dependen de la forma y el tamafio de la fase cristalina emplea-
da en su fabricacion.

Los cristales nos proporcionan mejores alimentos

Estamos familiarizados con los cristales de azucar y sal
que utilizamos en nuestra mesa a diario. La calidad y el sabor
del azicar moreno o del azucar blanca depende de como se
cristalizan; y tanto la sal comtn, como la Maldon o la Fleur
de Sel tienen precios diferentes porque se cristalizan de forma
diferente. Pero te sorprenderia aun mas saber que la calidad
del chocolate depende de como cristalicen los acidos grasos
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del cacao y que el sabor y la calidad del helado dependen del
tamafio y la forma de los cristales de hielo que contiene. Y
que el cascar6n del huevo es un perfecto contenedor de pro-
teinas fabricado con una exquisita disposicion de cristales de
carbonato de calcio.

Y dan color a nuestro mundo

Los pigmentos cristalinos ponen una nota de color en
nuestras vidas. Pero sorprendentemente no son los pigmen-
tos, sino la interferencia de la luz con la estructura cristalina
de la quitina de las alas de las mariposas o de las plumas de
las aves, lo que les da su bello color. La explotacion de los
llamados “colores estructurales” esta buscando un futuro en
la industria del disefio.

Los cristales ayudan a la agricultura

La cristalizacion de fertilizantes, abonos y otros productos
agroquimicos debe realizarse cuidadosamente para satisfacer
nuevas exigencias de calidad. La ingenieria agroquimica hace
uso continuamente de la cristalizacion.

Y nos proporcionan energia verde

Los paneles solares fotovoltaicos emplean silicio cristali-
no para transformar la Iuz del Sol en electricidad. El futuro de
la energia solar depende de la obtencion de nuevos cristales
de compuestos III-V. La zeolita, un material cristalino de alta
porosidad, juega un papel esencial en el refinado de petroleo
para conseguir un combustible mejor y mas limpio. La indus-
tria de la energia usa tecnologia cristalografica para crear un
planeta mas limpio.

Cristales desde el espacio

La historia de los estados iniciales de nuestro planeta y del
sistema solar esta encerrada en los cristales que forman los
meteoritos. Y es muy posible que los minerales cristalizados
hayan jugado un papel crucial en las reacciones prebioticas,
es decir, los senderos quimicos que nos conducen al origen
de la vida.

Green energy

et
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... Y para el espacio

Descubrir la composicion mineral de Marte, la Luna y el
espacio exterior es el primer paso para conocer los lugares
que estamos destinados a visitar y, tal vez, a vivir en ellos.
Es también una informacion esencial para saber si estamos
solos en el universo. La cristalografia nos proporciona la
tecnologia necesaria para conocer la composicion mineral de
otros mundos.

Cristales para entender la vida

Hoy por hoy no contamos con microscopios que tengan la
suficiente potencia para observar la estructura intima de los
materiales. Gracias al desarrollo de la teoria de la difraccion
y a la capacidad de cristalizar enormes y complejas macro-
moléculas bioldgicas, los cristalografos pueden descubrir la
estructura atomica de los acidos nucleicos y las proteinas.
Asi, estamos capacitados para entender las relaciones entre la
estructura atomica y la funcion bioquimica de esas moléculas
que son la clave para entender la vida, es decir, para entender
coémo funciona la vida a nivel molecular.

Cristales para salvar vidas

Gracias a dichos métodos, los cristalografos revela-
ron, por ejemplo, la estructura helicoidal del ADN, coémo
la hemoglobina transporta el oxigeno y como funciona la
hormona de la insulina. Y es la cristalografia y las técnicas
cristalograficas la que nos ha permitido conocer la estructura
del centro activo de la proteina diana involucrada en el sida,
y disenar los compuestos farmacéuticos que permitan blo-
quearlo. El disefo racional de farmacos es una herramienta
de base cristalografica para combatir la inmensa mayoria de
las enfermedades.

Y finalmente...

El video sorprende; en él se descubre lo que la cristalo-
grafia hace por nuestras vidas.

El video finaliza con una animacién que nos muestra las
dos grandes ideas sobre las que se levanta la cristalografia. La

La cristalografia y los materiales tecnologicos
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Space science

Cristalografia y ciencias del espacio

Biosciences

Cristales y las ciencias de la vida

primera es el descubrimiento en el siglo XIX de que los cris-
tales son el resultado de la distribucion periddica de unidades
de materia —ya sean atomos, moléculas o macromoléculas—y
de que, como resultado de ese orden interno, los cristales
desarrollan formas poliédricas externas con una simetria pre-
cisa. La segunda idea, descubierta a principios del siglo XX,
consiste en que la interaccion de los cristales con un haz de
rayos X produce patrones de difraccion, una constelacion de
puntos exactamente ordenados, que contienen informacion
sobre la estructura intima de las moléculas que forma los
cristales. Los cristalografos han sido capaces de desarrollar
herramientas teoricas y experimentales para deconstruir ese
conjunto de puntos y convertirlos en imagenes de las molécu-
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las de cualquier tipo de material, desde la sal comiin de mesa
o los medicamentos mas eficaces, hasta las complejas molé-
culas de la vida: acidos nucleicos, virus y proteinas. Y con esa
informacion imprescindible hemos hecho posible los avances
mas cruciales de la medicina, la ingenieria de materiales, la
quimica, la geologia o la farmacologia; con ello hemos contri-
buido y contribuimos al bienestar social. No es extrafio que el
comité Nobel haya premiado a esta disciplina en 27 ocasiones.

Ficha técnica del video y agradecimientos

Titulo: TUCr2014: Descubre lo que la cristalografia puede
hacer por ti.
Duracion: 120"
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Afio Internacional de la Cristalografia

El fascinante mundo de la cristalografia

Idea, guion y direccion cientifica: Juan Manuel Garcia-Ruiz
(CSIC)

Realizacion: Javier Trueba, Madrid Scientific Films (MSF)
Produccion: Triana Science & Technology (TS&T)
Documentacion: Alfonso Garcia Caballero (CSIC), Eduardo
Gonzalez Garcia (CSIC) y Fermin Otalora (CSIC).
Animacion: Tecforma

Queremos mostrar nuestro agradecimiento a los siguien-
tes colegas e instituciones por cedernos amablemente sus
imagenes para la realizacion de este trabajo: Laboratorio de
Estudios Cristalogréaficos, Instituto Andaluz de Ciencias de
la Tierra (CSIC-Universidad de Granada); Prof. Kenneth G.
Libbrecht, California Institute of Technology, (SnowCrystals.
com); Division of Mineralogy, Peabody Museum of Natural
History, Yale University, Fotografias realizadas por Thomas
Mahoney; AlexanderAlUS, licenciado por Creative
Commons Attribution-Share Alike 3.0; Instituto de Ciencias
Fotonicas (ICFO); Leibniz-Institut fiir Kristallziichtung
(IKZ), Berlin (http://www.ikz-berlin.de); Departamento de
Cristalografia y Biologia Molecular, Instituto de Quimica
Fisica Rocasolano (CSIC); Dr. Federico Caro y Dr. Marco
Leona, Department of Scientific Research, The Metropolitan
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Museum of Art; Prof. Salvatore Siano y Project TEMART
(www.temart.eu); Foster+Partners, (http://www.fosteran-
dpartners.com); Squonkl1, licenciado por Creative Commons
Attribution-NonCommercial-NoDerivs 2.0 Generic; Dr.
Youssef Aboufadil y Prof. Abdelmalek Thalal, Cadi Ayyad
University; Dan Brady, licenciado por Creative Commons
Attribution-NonCommercial-ShareAlike 2.0 Generic (http://
danbrady.co.uk/); Dr. Anna Carnerup y Prof. Stephen Hyde,
Australian National University, ©Abengoa Solar, S.A.;
Héctor Garrido, Estacion Bioldgica de Donana (CSIC);
Instituto de Tecnologia Quimica, Universidad Politécnica
de Valencia-CSIC; NASA/JPL-California Institute of
Technology; Museo Nacional del Prado, Madrid; Dr. David
S. Goodsell del RCSB Protein Data Bank (http://rcsb.org);
RCSB Protein Data Bank (http://bit.ly/I9MBZ1K); Prof.
Bernardo Cesare, Dipartamento di Geoscienze, Universita
di Padova (www.microckscopica.org); ALBA Spanish
Synchrotron; y Madrid Scientific Films.

Remitido por: Juan Manuel Garcia-Ruiz,
Laboratorio de Estudios Cristalograficos,
Instituto Andaluz de Ciencias de la Tierra,
CSIC-Universidad de Granada
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A continuaciéon se indican diversas iniciativas de
INTERNET que pueden ser Utiles para las personas interesa-
das en la quimica.

Sitios web

Real Sociedad Espaiiola de Quimica

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

Sociedad Espaiiola de Bioquimica y Biologia Molecular

Web con material muy valioso, tanto divulgativo como
educativo. El sitio es muy “amigable”, con acceso facil a la
informacion. Las secciones Acércate a nuestros cientificos 'y
El rincon del profesor de ciencias son especialmente reco-
mendables.

Tienes quimica

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

Didactica de la quimica y vida cotidiana

Pégina web del GE de Diddctica e Historia de la RSEQ,
con informacioén util en ensefianza y divulgacion de la quimi-
ca. http://bit.ly/19UGIY]1.

FisiQuimiWeb
Sitio dedicado a la ensefianza de la fisica y la quimica.

Gestionado por Luis Ignacio Garcia Gonzalez, profesor de
educacion secundaria en Asturias. http://bit.ly/IO4pBm.

ChemistryViews

Plataforma administrada por Wiley-VCH y ChemPubSoc
con informacion completa y variada en investigacion, divul-
gacion, ensenanza e historia de la quimica. Publica articulos
cortos destacando noticias de interés para la comunidad qui-
mica, resimenes de publicaciones recientes, resefias de libros,
etc. http://bit.ly/9gMBuH.

Pagina web del profesor Scerri

El profesor Eric Scerri (UCLA, USA) es una autoridad
mundial en la historia, la filosofia de la quimica; y, espe-
cialmente de la tabla periodica. Es el fundador y editor de la
revista Foundations of Chemistry, que es una referencia en
aspectos basicos de quimica y su filosofia. La pagina web del
profesor Scerri contiene informacion util de caracter divulga-
tivo, histdrico y educativo. http://ericscerri.com/.

Historia y filosofia de la quimica

Web de la revista HYLE con numeroso material sobre el
tema. http://bit.ly/IdNBmYp.
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WebElements

Informacién muy completa sobre elementos quimicos.
http://www.webelements.com/.

Los avances de la quimica

Articulos sobre los avances de la quimica y su impacto en
la sociedad, biografias de quimicos e historia de la quimica.
Se incluyen copias de numerosas conferencias sobre divulga-
cion de la quimica, enlaces a sitios web de interés, recomen-
daciones de libros, material audiovisual, etc. También es el
sitio web del curso de divulgacion Los avances de la quimica
y su impacto en la sociedad, cuyo material (resimenes de las
sesiones, posts relacionados y copia de las presentaciones) se
pueden descargar en este sitio. http://www.losavancesdela-
quimica.com/.

Programas de radio y podcasts

A hombros de gigantes

Programa semanal de radio dedicado a la ciencia con
frecuente mencion a la divulgacion de la quimica. Dirigido y
presentado por Manuel Seara; se emite en RNE en las madru-
gadas del domingo al lunes a partir de las 02:05 (55 minutos
de duracion). Hay varias secciones: entrevista con un cienti-
fico relevante, biografias de cientificos, avances en biomedi-
cina, la ciencia en el cine, noticias cientificas de actualidad,
informacion sobre los centros del CSIC, las mujeres en la
ciencia, historias de naturaleza, la ciencia de lo cotidiano, afio
internacional de la cristalografia (en la imagen, de izquierda
a derecha, Bernardo Herradon, Juan Manuel Garcia-Ruiz y
Manuel Seara, en las instalaciones de RNE, antes de grabar
un programa dedicado a la cristalografia). Frecuentemente se
tratan temas relacionados con la quimica, especialmente en
el espacio La ciencia de lo cotidiano, con la participacion de
Bernardo Herradon. Los podcasts se pueden descargar de la
web (http:/bit.ly/ptKKjO).

La mecanica del caracol

Programa de Radio Euskadi dedicado a la divulgacion de
la ciencia, la tecnologia y la historia dirigido y presentado por
Eva Caballero. En el programa se trata la actualidad cientifica,
experimentos, explicaciones a fendmenos cotidianos o extraor-
dinarios, personajes y hechos historicos. El programa se emite
diariamente de lunesaviernesalas 16:00 (unahorade duracion).
Los podcasts se pueden descargar en http://bit.ly/1diPxH]I.
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El nanoscopio

Para comprender nuestro mundo, los fendmenos coti-
dianos, el dia a dia (el macromundo), es necesario mirar al
kernel de la materia, al mundo de los electrones, los atomos
y las moléculas; al nanomundo. Con esta filosofia y con infi-
nita pasion por la ciencia, El nanoscopio (@Elnanoscopio)
acerca el fascinante mundo de la ciencia a los oyentes de
Radio 3W. Los programas se emiten los jueves (una hora de
duracion) y en ellos se puede disfrutar de la historia y filoso-
fia de la ciencia, de los Gltimos avances en investigacion, de
nuevas plataformas y proyectos de divulgacion, de los retos
en la enseflanza de las ciencias, de las noticias cientificas
més curiosas y de mucho mas en este espacio radiofonico
en el que la ciencia (y especialmente la quimica) es protago-
nista. Dirigido y presentado por Luis Moreno-Martinez (@
luisceqq), El nanoscopio cuenta con la colaboracion semanal
de Bernardo Herradon (@QuimicaSociedad) y de Fernando
Gomollon Bel (@gomobel), asi como con la participacion
de numerosos cientificos, divulgadores e investigadores que
dan a conocer su trabajo, sus proyectos y los avances de sus
ciencias. En los 17 programas emitidos hasta el momento, se
han tratado temas de fisica, geologia, biologia, matematicas
y, muy especialmente, quimica, sin olvidarnos de las aplica-
ciones de la ciencia, a través de las patentes. Los podcasts se
pueden descargar en http://nanoscopio.radio3w.com/.

Universo paralelo

Programa de Radio Circulo dirigido y presentado por
Oscar Hernandez y Ana Amo, fisicos de formacién. La emi-
sion es semanal (alrededor de 30 minutos), tratando un tema
monografico, generalmente a través de una entrevista/charla
con un invitado. En los mas de 150 programas emitidos han
abordado temas en todas las ciencias, con algunos programas
interesantes dedicados a la quimica. Los podcasts se pueden
descargar en http:/bit.ly/1eOTTIY (Mac) y en http://bit.
ly/lcg4HrV (ivoox). Actualmente, el Circulo de Bellas Artes,
lugar emblematico de la cultura en Madrid, esta teniendo pro-
blemas que pueden conducir al cierre de la emisora y al final
de este magnifico programa cientifico. Se puede apoyar la
iniciativa en contra de esta medida en http://bit.ly/1bUdiWR.

Tertulia cientifica en el informativo de RNE

El informativo nocturno de RNE, el programa 24 horas,
tiene una tertulia semanal de ciencia, en la que se tratan temas
cientificos actuales. El programa esta dirigido y presentado
por Miguel Angel Dominguez, emitiéndose los jueves a partir
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de las 22:35, con una duracion de 25 minutos. Los podcasts se
pueden descargar en http://bit.ly/IbwwSmgq.

El astrolabio

Con un tono desenfadado y bastante humor se tratan en
profundidad temas cientificos de actualidad, historia de la
ciencia, elementos quimicos, etc. El programa, dirigido por
Juan José Avila, se emite los miércoles por la noche en Radio
Utopia; la hora de comienzo es entre las 21:30 y las 22:00 y
el programa dura entre 60 y 90 minutos. Los programas se
pueden escuchar sintonizandolo por radio, pero sélo en la
zona norte de Madrid. Por INTERNET se pueden escuchar
en directo en http://bit.ly/1bwwSmgq. Los podcasts se pueden
descargar en http://bit.ly/1ahxT1S.

Chemistry in its elements

Podcasts de la Royal Society of Chemistry, con infor-
maciéon muy util de elementos y compuestos quimicos. Los
podcasts se pueden descargar en http://bit.ly/1ahxT1S (ele-
mentos) y en http://rsc.li/lhOGIph (compuestos). También se
pueden descargar las transcripciones de los podcasts.

La quimica en videos

Quimica experimental en la web

Coleccion de 26 videos preparados por Josep Duran (@
pepduran) y Pep Anton Vieta (@pquimic), de la universidad
de Girona. Son videos muy variados, con valor educativo y
divulgativo. Son de muy alta calidad (tanto artistica como
cientifica), con explicaciones claras y sencillas. Los videos
estan en cataldn, pero subtitulados en castellano. Se pueden
ver y descargar en http://bit.ly/1cfAxby.

Canal de YouTube de la Royal Society of Chemistry
Mucho material y muy diverso. http://bit.ly/JDf0iO.

The Periodic Table Table Featuring Theo Gray

Theo Gray, gran divulgador de la quimica y coleccionista
de elementos quimicos, que coloca (los no radiactivos) en
una mesa (table) gigante con forma de tabla periddica. En
este video explica, de manera didactica y atractiva, muchos
aspectos de su aficion. http://bit.ly/Jo2wfx.

Periodic videos

Coleccion de videos con experimentos interesantes sobre
los elementos quimicos y sus compuestos. Realizados por
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el equipo del profesor Martyn Poliakoff (Universidad de
Nottingham). http://bit.ly/ThOLaUR.

Blogs

Ensefianza, historia, filosofia y divulgacion de la quimica

Este blog (http://ehfdquimica.com/) es el resultado de
la fusion de los blogs Educacion Quimica (de Bernardo
Herradon) y El cuaderno de Calpurnia Tate (http://bit.ly/
Ix32Fi, de Luis Moreno Martinez. El objetivo de este nuevo
espacio virtual es recoger todos aquellos materiales de inte-
rés para el quimico y los profesores de quimica de cualquier
nivel, desde las ensefianzas de educacion primaria, ESO y
bachillerato a las ensefianzas universitarias e incluso, la for-
macion de maestros y profesores de secundaria. Este nuevo
proyecto pretende fomentar el estudio y el aprendizaje de la
quimica desde una perspectiva historica (ensefanza e historia
de la quimica), atendiendo a la reflexion sobre las teorias y
principios de la quimica (filosofia de la quimica) asi como a la
comunicacion social de nuestra ciencia (divulgacion).

mweion del la.Quimica

Enseiianza, Historia, Filosofia y Divulgacion de la
Quimica pretende fomentar el aprendizaje basado en el
razonamiento quimico, lejos del conocimiento memoristico
y atemporal con el que muchas veces se enseflan y aprende
la quimica. Fomentar la pasion por la quimica y su papel
imprescindible en nuestras vidas son también sustratos fun-
damentales de este proyecto. Es un proyecto colaborativo en
el que podran participar todas las personas interesadas en los
temas del blog.

The Sceptical Chymist

Un blog de la revista Nature Chemistry con articulos muy
variados e interesantes. http://bit.ly/19vYopX.

El blog del buho

El subtitulo del blog es “un alegato contra la quimifobia”.
Desde este sitio web, su administrador, Yanko Iruin, escribe
contra todas las falsas creencias sobre el uso de sustancias
quimicas. Los articulos estan escritos con un estilo directo
y ameno. Una gran referencia en la blogosfera. http://bit.ly/
Kfvm1Q.

Ese punto azul palido

Otra blog imprescindible; en el que se publican post
cientificos en todas las areas, pero la quimica es uno de
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los temas preferidos de Dani Torregrosa, su administrador.
Frecuentemente los articulos invitan a la reflexion. Destacan
especialmente los posts recomendando lecturas cientificas
y de historia de la ciencia; asi como las diferentes series
publicadas, como las dedicadas a la ciencia y mitologia y las
sustancias toxicas. http://bit.ly/17¥n7a0.

Educaciéon quimica

Blog en el que se tratan aspectos relacionados con la
ensefianza, avances e historia de la quimica (http:/bit.
ly/1gA9Na9). Organizé la XXVII Ediciéon del Carnaval de
Quimica (la del cobalto, Z = 27), que tuvo lugar desde el 22
de julio al 22 de septiembre de 2013, contando con 78 par-
ticipaciones (http://bit.ly/19yFaNL). El carnaval de quimica
es una iniciativa en la web en la que se publican posts rela-
cionados con la quimica. Cada edicion es gestionada por un
bloguero distinto y tiene una duracion aproximada de un mes.

XXVII Carnaval de Quimica

iLa del cobilto (C4, 2 = 27)! De Brandt a Faraday, del cobalto al benceno
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Este blog esta también organizando el Primer Festival
de la Cristalografia, el del Sistema Triclinico (http:/bit.
ly/1alwGzR), entre el 11 de noviembre y el 31 de diciembre
de 2013
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Quimica y sociedad

Blog en el que se comentan los avances de la quimica y
su impacto en la sociedad, noticias de actualidad, difusion de
actividades cientificas y se publican articulos sobre politica
cientifica. http://bit.ly/1ThOx4mB.

Experientia Docet

Trata sobre ciencia en general, aunque los articulos sobre
quimica son frecuentes. Muchos de los posts son comentarios
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en profundidad sobre avances cientificos relevantes publi-
cados recientemente. Su administrador, César Tomé, es un
divulgador riguroso con conocimientos enciclopédicos en
numerosas disciplinas. Una referencia en la divulgacion de la
quimica. http://bit.ly/19wRtqV.

Moléculas a reaccion

Blog cooperativo gestionado por el Instituto de Sintesis
Quimica y Catalisis Homogénea (ISQCH-UZ-CSIC). Articu-
los muy interesantes, rigurosos, amenos, actuales y bien
documentados. http://isqch.wordpress.com/.

Scientia

En este blog, Jos¢ M. Lopez Nicolas publica articulos
sobre temas muy diversos, especialmente sobre la quimica
y bioquimica de los alimentos y coémo los procesos de reco-
nocimiento molecular (encapsulacion molecular) afectan al
aroma. Los post publicados tienen alta calidad cientifica con
un toque de humor e ironia. http://scientiablog.com/.

Mas ciencia por favor

Gran sitio de divulgacion y enseflanza de la quimica; en
el que también tienen cabida reflexiones sobre la aspectos
relacionados con la pedagogia. Esta gestionado con Héctor
Busto, de la Universidad de La Rioja, activo miembro de la
RSEQ en una de las secciones territoriales de la RSEQ mas
dinamicas. Durante el mes de noviembre de 2013 organizd
la XXIX Edicion del Carnaval de Quimica (la del cobre,
Z = 29), que tuvo 45 participaciones (http://bit.ly/JDzB6D),
en las que se intentd conjugar la divulgacion y la ensefianza
de la quimica. http://bit.ly/19xbm11.

Flagellum. Impulsando la comprension de la ciencia

Blog de ciencia, con especial interés en la frontera entre
la quimica y la biologia. Esta gestionado por Ramon Andrade
(@3DCiencia), bioquimico de formacion y es un excelente
disenador grafico cientifico. http:/flagellum.wordpress.com/.
Este blog aloj6 la XXVIII Edicion del Carnaval de Quimica
(la del niquel, Z = 28), que tuvo lugar en el mes de octubre de
2013 y que cont6 con 52 participaciones (http://bit.ly/IO4pBm).

f:»
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Activa tu neurona

Blog gestionado por dos periodistas cientificos, Javier
San Martin e Izaskun Lekuona, que estan realizando sus
tesis doctorales. Es un gran blog que conjuga los intereses
de sus administradores: la ciencia y el periodismo (http://
bit.ly/Kfyn1W). Durante el mes de diciembre de 2013 esta
organizando la XXX Ediciéon del Carnaval de Quimica
(la del zinc, Z = 30) que atn no ha concluido (http://bit.
ly/1cfRAKI).

Actividades educativas

Concurso Reacciona!

La Seccion Territorial de Valencia de la Real Sociedad
Espaiiola de Quimica (RSEQ-VAL) y la Ciudad de las
Artes y las Ciencias ofertan la tercera edicion del concur-
80 Reacciona! con el fin de incentivar a los estudiantes
de cualquier ciclo de universidad de toda Espafa y de
Bachillerato, ciclos formativos de Formacion Profesional
Grado Medio y 2.° Ciclo de la ESO de la Comunidad
Valenciana, a presentar un material multimedia (duracion
maxima de 5 minutos) que exponga, de forma didactica,
creativa y original, algin proceso quimico; en especial,
aquellos cuya contribucion al bienestar de la sociedad sea
mas patente o resulten mas formativos e ilustrativos. Esta
iniciativa pretende incrementar la apreciacion publica de la
quimica como herramienta fundamental para satisfacer las
necesidades de la sociedad, promover el interés por la qui-
mica entre los jovenes, y generar entusiasmo por el futuro
creativo de la quimica. La primera edicion del concurso
se inicid en 2011 con motivo del Afio Internacional de la
Quimica. El plazo de inscripcion es del 25 de noviembre del
2013 al 14 de marzo de 2014. La presentacion de trabajos
es del 15 de enero al 10 de abril de 2014. La seleccion y
comunicacion premiados se hara e 15 de mayo de 2014. La
entrega de premios sera el 23 de mayo de 2014. Mas infor-
macion en http://www.cac.es/reacciona/.
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Academic Ranking of World Universities. Pagina web
del ranking Sanghai. Se pueden ver las clasificaciones globa-
les y por areas cientificas. Aunque las universidades espafio-
las no estan bien posicionadas globalmente, en algunas areas
(por ejemplo, en quimica) se obtienen mucho mejor resulta-
dos. http://bit.ly/19ULpfn.

Seleccion realizada por Bernardo Herradon
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iQue la fuerza te acompaiie!: primera imagen de
enlaces de hidrégeno por microscopio de fuerza
atomica

El enlace de hidrogeno es un tipo de interaccion no-cova-
lente responsable de que el agua, una de las moléculas mas
importantes, tenga unas propiedades quimico-fisicas impres-
cindibles para la existencia de vida en la tierra. El enlace de
hidroégeno también es fundamental en la estructura de doble
hélice del DNA y en la estructura de muchas proteinas invo-
lucradas en procesos bioquimicos. Ademas, los enlaces de
hidrégeno son responsables de la existencia de las estruc-
turas cristalinas en numerosos compuestos. Investigadores
del National Center for Nanoscience and Technology y de
la Renmin University of China han publicado las primeras
imagenes de enlaces de hidrogeno obtenidas mediante un
microscopio de fuerza atomica de alta resolucion en modo
de no-contacto (NC-AFM) (Science, 2013, 342, 611). Este
microscopio AFM es capaz de sondear la superficie de una
muestra con una punta del orden de los 100 A de diametro
y con ello obtener un mapa topografico. Recientemente, con
el NC-AFM se ha conseguido una mayor resolucion a espa-
cio real, que ha permitido identificar la estructura quimica,
configuraciones de absorcion y la transformacion quimica de
moléculas individuales.

De este modo, los autores han conseguido imagenes de
las interacciones de enlace de hidrégeno de la molécula orga-
nica, 8-hidroxiquinolina, depositada sobre una superficie de
cobre. Las observaciones fueron validadas por modelizacion
computacional usando métodos de la teoria funcional de la
densidad (DFT), que se han usado para determinar la estruc-
tura electrénica molecular. E1 microscopio NC-AFM podria
utilizarse como un método complementario de caracteriza-
cién para aclarar aspectos fundamentales de las interacciones
moleculares.

JHacia el mundo ARN?

Las capacidades que el ARN tiene para autorreplicarse y
como catalizador, hace que pueda ser considerado como un
posible eje alrededor del cual construir una teoria plausible
para el origen de la vida: es lo que se llama la hipotesis del
mundo de ARN. Para que estas reacciones cataliticas tuviesen
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lugar cabe pensar que ocurrieron en algin tipo de estructura
cerrada al entorno, posiblemente una vesicula de acidos gra-
sos, lo que se llama una protocélula. Sin embargo, hay algo
que no termina de cuadrar en esta hipdtesis, y es que la cata-
lisis por parte del ARN necesita la presencia de cantidades
considerables de i6n magnesio, y estas concentraciones de
magnesio son incompatibles con la integridad de la vesicula
de 4cidos grasos, la rompe. Para salvar este problema podria
pensarse que en el medio existiese alguna molécula que, per-
mitiendo la accion del magnesio en la catalisis, impidiese el
efecto destructivo de las membranas de la protocélula. Este
tipo de moléculas se llaman agentes quelantes, y la combi-
nacion con el i6n metalico (en este caso magnesio) quelatos.

Recientemente, Adamala y Szostak (Premio Nobel de
Medicina en 2009), trabajando en el Massachusetts General
Hospital y Universidad de Harvard, han publicado en Science
(2013, 342, 1098) que una variedad de quelatos de magnesio
(con citrato, isocitrato y oxalato) han sido capaces de mante-
ner la integridad de las vesiculas de acidos grasos en presen-
cia de altas concentraciones de magnesio. Ademas, el quelato
de citrato permitié que el magnesio efectuase su funcioén en
la sintesis de ARN dentro de las protocélulas, con el afiadido
de proteger al ARN de la degradacion catalitica que puede
provocar el magnesio. Estamos pues ante la primera replica-
cién (contemporanea) de ARN no enzimatica dentro de una
vesicula de acidos grasos. Un paso mas para comprender el
origen de la vida...y de la vida sintética.

Jack Szostak y su equipo trabajan desde hace mas de
una década en comprender como las primeras células se
desarrollaron a partir de la “sopa primordial” para llegar a
ser organismos vivos capaces de copiar su codigo genético
y reproducirse. La aproximacion al problema de Szostak y
colaboradores ha sido desarrollar una protocélula modelo a
partir de los componentes que estuvieron presentes proba-
blemente en el ambiente de la Tierra primitiva. Su trabajo en
esta linea saltd a los medios cuando consiguieron desarrollar
protomembranas compuestas del tipo de acidos grasos que
podrian haber sido abundantes en la Tierra primitiva, que
forman vesiculas cuando estan en cantidad suficiente en un
entorno acuoso. Pero, decian los criticos, de qué sirve una
vesicula si no existe una molécula, ARN 6 ADN, capaz de
autorreplicacion.

Como en el ambiente primitivo en el que se habrian desa-
rrollado esas protocélulas no habria habido las enzimas que
usan las células hoy dia para catalizar la replicacion de los
acidos nucleicos, el equipo de Szostak comenz6 a estudiar
posibles procesos quimicos simples que podrian llevar a la
replicacion no enzimatica el ARN. El estudio del que nos
ocupamos hoy es un hito significativo en esta biisqueda.

El ensayo para comprobar la accion de los agentes quelan-
tes consistid, de forma muy resumida, en colocar hebras
simples de ARN ancladas a moléculas de ARN “completas”
(doble hebra) mas largas dentro de vesiculas de acidos grasos.
La parte de ARN de una sola hebra consistia en una secuencia
de nucledtidos de citosina. En presencia del idon magnesio y
cada uno de los agentes quelantes probados se afladia guanina
activada, el nucledtido que se empareja con la citosina para
formar la doble hebra de los acidos nucleicos. La reaccion
deseada, la difusion de los nucledtidos de guanina a través
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de la membrana de la vesicula para formar un ARN de doble
hebra uniéndose a la hebra de citosina, tuvo lugar mas rapido
en presencia del citrato. Los otros agentes quelantes impidie-
ron la formacion de la doble hebra.

Todo lo anterior es espectacular (mas, si acaso, si recor-
damos que el equipo de Craig Venter ya prob6 que pueden
sintetizar acidos nucleicos a partir de productos quimicos
muy basicos) pero, ;habia citrato en la Tierra primitiva? Lo
mas seguro es que no, o no en cantidades suficientes. Por
tanto, hay que buscar moléculas que pudiesen actuar como
agentes quelantes con la misma eficacia que el citrato en la
Tierra primitiva. Los autores aventuran que algunos péptidos
sencillos podrian haber realizado esa funcion.

Baterias auto-reparables

Una caracteristica muy interesante de cualquier sistema
biologico es su capacidad de auto-repararse. Este proceso
permite incrementar el periodo de vida de la mayoria de los
seres vivos. Por ejemplo, cuando nos hacemos una herida en
la piel, este tejido es capaz de regenerarse y recuperar sus
funciones sensitivas.

Trasladar el proceso de auto-reparacion observado en los
seres vivos a materiales disefiados para realizar funciones
especificas de las mas diversas naturalezas es todo un reto
para la ciencia. Se han comenzado a realizar avances signifi-
cativos centrados sobre todo en el area de los biomateriales,
donde la posibilidad de auto-repararse después de una fractu-
ra mecanica ha permitido extender su vida util.

En el campo de los dispositivos de almacenamiento de
energia, las baterias de i6n-litio estan consideradas “las joyas
de la corona” debido principalmente a su ligereza, elevada
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capacidad energética, resistencia a la descarga o su pequeflo
“efecto memoria” (relacionado con la disminucion de su
capacidad de almacenamiento debido a descargas incomple-
tas). Estos factores han permitido el desarrollo de dispositivos
de acumulacion de energia ligeros, de pequefo tamafo y
elevado rendimiento, ideales para numerosas aplicaciones en
la industria electronica, como por ejemplo teléfonos moviles
u ordenadores portatiles.

Sin embargo, para aplicaciones mas ambiciosas, como por
ejemplo vehiculos eléctricos, es necesario desarrollar baterias
capaces de almacenar mucha mas energia, permitiendo una
mayor autonomia sin tener que recargar. Uno de los princi-
pales problemas que deben afrontar los ingenieros eléctricos
para lograr este objetivo es el de disponer de materiales para
la preparacion de electrodos mds resistentes a la degradacion
producida por dafios estructurales durante su uso. Por ejem-
plo, el silicio presenta una capacidad especifica teérica diez
veces superior a la de los anodos convencionales de grafito.
Sin embargo se ha observado que durante los procesos de
carga el volumen del silicio aumenta hasta tres veces su
tamafo. Por otro lado, en el proceso de descarga se produce
el efecto contrario, observandose una contraccion. Estos
cambios volumétricos vienen acompafiados de procesos de
fracturacion y pulverizacion del anodo que disminuyen con-
siderablemente las prestaciones de la bateria tras unos pocos
ciclos de carga y descarga.

En un articulo reciente (Nature Chem. 2013, 5, 1042),
investigadores de las universidades de Stanford (EEUU) y
Tsinghua (China) han desarrollado una aproximacion quimica
para alargar la vida de las baterias de i6n-Li, que esta basada
en el proceso espontaneo de auto-reparacion de los dafios
mecdanicos producidos en el dnodo del dispositivo durante
su uso. La estrategia consiste en dispersar nanoparticulas de
silicio en un polimero auto-reparable (Self Healing Polymer,
SHP por sus siglas en inglés), que presenta esta caracteris-
tica debido a su capacidad de formar enlaces de hidrégeno
intramoleculares. Posteriormente afiaden grafito a la mezcla
y estudian las propiedades eléctricas y mecanicas del material
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obtenido. Los autores observan que los electrodos fabricados
mediante esta aproximacion presentan una vida util aproxi-
madamente diez veces superior a la observada en anodos
basados en silicio preparados mediante los métodos habitua-
les y aun asi son capaces de retener elevadas capacidades.
Ademas, mediante técnicas de microscopia electronica de
barrido (SEM) pueden monitorizar en tiempo real la auto-
reparacion del nuevo material a medida que va deteriorandose
por los sucesivos ciclos de carga y descarga.

Sin duda, estos resultados centrados en la capacidad de
autoreparacion de ciertos materiales poliméricos, pueden
beneficiar su aplicacion en dispositivos basados en otros
elementos como el germanio o el estafio que también sufren
importantes variaciones de volumen (con el consiguiente
deterioro) durante los procesos de carga y descarga y por
tanto extenderse a otros materiales que presentan problemas
mecanicos durante las reacciones electroquimicas en las que
se basa su funcionamiento.

.Coémo actian los farmacos antidepresivos?

Segun datos de la OMS, aproximadamente 350 millones
de personas en el mundo sufren algln tipo de trastorno depre-
sivo. Los antidepresivos son una familia bastante heterogénea
de medicamentos, empleados para tratar dichos trastornos.
Estos farmacos tienen como dianas terapéuticas unas protei-
nas presentes en las sinapsis neuronales y que se encargan de
la regulacion de los niveles de los neurotransmisores, que son
las moléculas encargadas de transmitir la informacion entre
neuronas. Algunos neurotransmisores especialmente relevan-
tes son la serotonina, la dopamina y la noradrenalina.

Se sabe que los antidepresivos actuan bloqueando estas
proteinas transportadoras e impidiendo la recaptacion de los
neurotransmisores presentes en la sinapsis. Sin embargo, pese
a la gran importancia de este tipo de farmacos, se sabe muy
poco acerca de su mecanismo de accion a nivel molecular; es
decir, el modo en que se unen a las proteinas transportadoras,
lo cual se debe principalmente a la dificultad para cristalizar
dichas proteinas.

Un grupo de la Universidad de Oregon (EEUU) ha publi-
cado recientemente dos articulos en la revista Nature que sin
duda van a aportar nuevas pistas sobre el funcionamiento de
estas proteinas clave en el proceso de comunicacion neuronal.

En el primero de ellos (Nature 2013, 503, 85) se des-
cribe la estructura cristalina del complejo formado por el
transportador de dopamina de la mosca de la fruta unido a la
nortriptilina (1), un farmaco perteneciente a la familia de los
antidepresivos triciclicos. La dopamina es un neurotransmisor
esencial para el sistema nervioso central. Los niveles anor-
males de dopamina estan presentes en diferentes desoérdenes
neurologicos relacionados con la depresion, las adicciones,
la enfermedad de Parkinson o la esquizofrenia. Otros neu-
rotransmisores relacionados, como la serotonina y la nora-
drenalina, interaccionan con proteinas similares, lo que va a
permitir conocer mas acerca de su funcionamiento. También
hay que destacar que esta investigacion se ha desarrollado
empleando la proteina de la mosca de la fruta, un transporta-
dor de dopamina mucho mas similar al de los humanos, que
los modelos basados en bacterias que se habian empleado
hasta ahora en estudios anteriores.
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En el segundo articulo (Nature 2013, 503, 141), los auto-
res han conseguido resolver la estructura de hasta 12 comple-
jos cristalinos formados a partir de una proteina transportado-
ra de neurotransmisores de origen bacteriano (LeuT), que ha
sido convenientemente modificada para servir como modelo
aproximado de su proteina homdloga en eucariotas, denomi-
nada BAT. Los autores son capaces de cristalizar este receptor
mutante, denominado LeuTBat con diferentes antidepresivos
ampliamente utilizados, como por ejemplo, la fluoxetina (2),
la paroxetina (3) o la duloxetina (4).

Sin duda, estas investigaciones van a permitir a las com-
pafiias farmacéuticas y grupos de investigacion dedicados
al disefio de farmacos, el desarrollar nuevas moléculas con
mejores perfiles terapéuticos y menos efectos secundarios no
deseados para la obtencion de antidepresivos mas eficaces.

Los iguales se atraen

Las interacciones atractivas cation-cation son contra-

intuitivas, debido a que dos cargas del mismo signo se
repelen. Sin embargo, es conocido que dos cationes de dos
metales de transicion se atraen en fase gaseosa; dando lugar
a dicationes metaestables unidos por enlaces covalentes. Esto
es debido a su particular estructura electronica. Mas compli-
cado parece que interacciones entre cationes en disolucion
acuosa puedan resultar en interacciones favorables, puesto
que se podria pensar que cada cation preferiria estar solvatado
por moléculas de agua.
Recientemente, cientificos de la Universidad de California y
del Lawerence Berkeley National Laboratory han publicado
un articulo en la revista Journal of Chemical Physics (2013,
139, 035104); donde muestran, por vez primera, evidencias
experimentales de la formacién de pares catidn-cation en
agua, concretamente, pares de ion guanidinio, [C(NH,)3,
imagen de la izquierda], confirmando predicciones teoricas
anteriores.

En esta investigacion, los autores utilizaron espectrosco-
pia de rayos X, para obtener los espectros de disoluciones de
sales de cloruro de guanidinio en funcion de diferentes con-
centraciones. Asi mismo, los autores realizaron calculos teo-
ricos simulando los experimentos, obteniendo resultados en
consonancia con los obtenidos experimentalmente. De esta
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manera, los resultados teodricos fueron utilizados posterior-
mente para interpretar los resultados obtenidos experimental-
mente. Asi, se observd que estos contactos entre pares de
cationes de guanidinio son favorables en disoluciones acuo-
sas, siendo la distancia entre 4tomos de nitrégeno de diferen-
tes moléculas de unos 3 A. Estas interacciones débiles entre
pares de cationes se forman debido a la estructura electronica
de esta especie, mas especificamente, a sus orbitales 7 (ver
ejemplo en la imagen de la derecha). El contacto favorable
entre dos cationes de guanidinio es debido a la combinacion
intermolecular de los orbitales 7", lo que ocurre con mayor
facilidad a altas concentraciones. Con lo cual, los autores
concluyeron que la formacion de dimeros de guanidinio se ve
favorecida a altas concentraciones.

Estas sales de guanidinio son utilizadas para la desnatu-
ralizacion de proteinas en disolucion. Investigaciones previas
mostraron que esta desnaturalizacion ocurria, precisamente,
cuando la concentracién de guanidinio era alta. Asi, los
autores de este articulo concluyeron que la superacion de las
fuerzas repulsivas de Coulomb entre dos cationes para formar
un par estable en agua es una manifestacion interesante de
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los efectos ionicos especificos, y proporciona un mecanismo
posible para la desnaturalizacion de proteinas inducidas por
las sales de guanidinio. Ademas de esto, los autores sugieren
que este tipo de emparejamientos entre cationes pudieran ser
la causa de otras interacciones bioldgicas; como por ejemplo,
las interacciones nucleotido/nucleosido con proteinas.

El caracter metalico del carbono

El carbono esta situado muy cerca de la frontera que
separa la tabla periddica entre metales y no metales.
Ademas, es uno de los elementos con mas alotropos esta-
bles: el grafito y el diamante, conocidos desde la antigiie-
dad; el fullereno (1985), los nanotubos (1993), el grafeno
(2004); asi como numerosas nanoformas descubiertas en
los ultimos afos. Muchos cientificos se han aventurado a
teorizar sobre un nuevo alotropo, el carbono metalico. Se
ha demostrado que, de existir, el carbono metalico tendria
unas propiedades muy interesantes. Gracias a alta densi-
dad de estados, seria un excelente catalizador (Begeret et
al. J. Phys. Chem. C 2008, 112, 16411). Y probablemente,
también presentaria superconductividad (Kocia et al. Phys.
Rev. Lett. 2001, 86, 2416) e interesantes propiedades ferro-
magnéticas (Peng et al. Phys. Rev. Lett. 2009, 102, 017201).
No obstante, pese a todos los estudios que existen sobre sus
propiedades y todos los intentos que se han hecho de obtener
pruebas, tanto tedricas como experimentales, de sus existen-
cia, nunca habia podido encontrarse una forma de carbono
metalico que fuera estable.

Un articulo publicado en PNAS (DOI: 10.1073/
pnas.1311028110; http://bit.ly/1fDaFrz) por investigadores
de Shanghai, Pekin (China) y Richmond (Virginia, USA)
dice haber demostrado, con los métodos mas avanzados en
quimica computacional, la existencia de una forma metalica
de carbono estable a temperatura y presion ambientes (esta
noticia se coment6 en El Nanoscopio del 7 de noviembre de
2013; http://bit.ly/Jz7zJH).

A pesar de ser resultados teo-
ricos, los autores del articulo han
demostrado cémo las aproxima-
ciones hechas hasta ahora sim-
plemente conducian a estruc-
turas semimetalicas y por qué
su propuesta puede suponer un
verdadero avance hacia el descu-
brimiento del nuevo alétropo. La
celdilla unidad de la estructura
cristalina del carbono metélico
que proponen es tetragonal y
contiene seis atomos de carbono;
de ahi que denoten la estructura
como T6. Dos de esos atomos
(Cy, en amarillo) son carbonos tetraédricos con hibridacion
sp? y los otros cuatro (C,, en gris) son carbonos sp?. Las dis-
tancias entre carbonos C; y C, corresponden a enlaces sigma
sencillos (1,54 A), sin embargo los carbonos C; estan unidos
entre si por enlaces dobles (1,34 A). Los estudios de estabi-
lidad dinamica, mecanica y térmica del carbono T6 sugieren
que la estructura cumple los criterios energéticos para ser
estable a presion y temperatura atmosféricas.

a b
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Las propiedades metalicas del alétropo T6 se han estu-
diado calculando computacionalmente la estructura de la
banda electronica. En los metales y semimetales, el nivel de
Fermi (EFf) tiene que pasar por, al menos, una banda. En el
caso de la estructura T6, el nivel de Fermi atraviesa la banda
ocupada mas alta, indicando que es metalico. Para confirmar
los resultados, se han llevado a cabo los célculos energéticos
con el método DFT-GGA/PBE, con el funcional desarrollado
por Heyd, Scuseria y Ernzerhof (HSE06), que es mas preciso
calculando las energias de los electrones en solidos.

Por ultimo, los autores sugieren algunas ideas a los qui-
micos experimentales para que intenten sintetizar el carbono
metalico. Proponen que el T6 podria prepararse a partir de
benceno o distintos poliacenos como los que se utilizan para
preparar nanotubos de carbono. También han calculado el
espectro de Raman para que, en caso de que algin dia el
carbono metalico llegue a prepararse en un laboratorio, haya
datos espectroscopicos para poder realizar una identificacion.

;Donde colocamos al hidrégeno?

La posicion del hidrogeno en la tabla periodica de los
elementos quimicos siempre ha sido un tema polémico y
abierto al debate en la comunidad quimica. Tradicionalmente
ha existido una disyuntiva entre situar al hidréogeno como
elemento cabeza de serie del grupo 1, junto con los metales
alcalinos, debido fundamentalmente a su configuracion elec-
tronica de capa de valencia; o situarlo en el grupo 17, junto
con los haldgenos, elementos con los que comparte bastantes
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propiedades quimicas como la capacidad para formar molécu-
las diatomicas.

No obstante, investigaciones realizadas en los tltimos
afos senalaban que el hidrogeno presenta propiedades muy
similares a la de algunos de los metales alcalinos mas ligeros,
principalmente, a las del litio. Asi, se pudo observar que el
hidrégeno presenta comportamiento metalico (J. Phys: Conf.
Ser. 2010, 215, 12194), que el litio podia dar lugar a interac-
ciones similares a los enlaces de hidrogeno (J. Am. Chem.
Soc. 1970, 92, 1142) e incluso que el hidrégeno podria jugar
el mismo papel que un centro metalico (acido de Lewis) en
organocatalisis (Angew. Chem. Int. Ed. 2006, 45, 1520). Todo
ello argumentaria a favor de situar al hidrégeno en el grupo
1 de la tabla periddica. Sin embargo; desde el punto de vista
estructural, no habia sido observado un comportamiento simi-
lar entre el hidrogeno y un metal alcalino en cristales mole-
culares. Mientras que las interacciones de dos y tres centros
son habituales en la quimica de compuestos con hidrégeno,
para compuestos con metales alcalinos (esencialmente, litio
y sodio), lo mas comun son interacciones de, como minimo,
cuatro centros.

Recientemente, investigadores de la Universidad de Bath
han conseguido sintetizar complejos de litio y sodio con tri-
(2-hidroxi-3,5-dimetilbencilo)amina como ligando; en los que
los atomos metalicos y el oxigeno conforman una estructura
pseudoctbica en la que uno de los vértices es un atomo de
hidrogeno tetracoordinado (Chem. Comm. 2013, 49, 11809).

Este hecho supone, indirectamente, un importante avance
en el estudio de los principios fundamentales de la quimica
pues pone de manifiesto un indice de coordinacién anor-
malmente alto para el -
hidrégeno que estaria
unido covalentemente
a un atomo de nitroge-
no e interaccionando a
su vez con 3 atomos de
oxigeno de la estructu-
ra pseudocubica tal y
como podemos apre-
ciar en la imagen.

Las caracterizacion
estructural de esta espe-
cie, que se ha llevado
a cabo mediante reso-
nancia magnética nu-
clear de 7Li-'H-RMN,
ha supuesto la demos-
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tracion de que los iones H' pueden actuar del mismo modo
que los cationes de metales alcalinos en distintas estructuras
moleculares; lo cual sugiere, de acuerdo con los autores, una
nueva direccion para las investigaciones en quimica supramo-
lecular, al mismo tiempo que parece apoyar la decision de la
TUPAC que en su ultima tabla periodica (2013) ha colocado
al hidrogeno en la cabeza de serie del grupo 1. Solo los avan-
ces de la quimica nos diran si vamos por el buen camino y
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el elemento Z = 1 descansara finalmente sobre el litio en el
antiguo grupo [ A.

Noticias redactadas por: Fernando Gomollén-Bel
(ISQCH-UZ-CSIC), Enrique Mann (IQOG-CSIC), Jon
M. Matxain (Universidad del Pais Vasco), Luis Moreno-
Martinez (UCM), Yolanda Pérez (Universidad Rey Juan
Carlos), César Tomé-Lopez (Cuaderno de Cultura Cientifica,
UPV/EHU), y Bernardo Herradén (IQOG-CSIC).
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SECOMND EDITION

Historicamente, la quimica de productos naturales ha sido
el principal motor del desarrollo de la quimica organica. Los
progresos en quimica estructural, reactividad, mecanismos de
reaccion, disefio de farmacos, relaciones estructura-actividad
y quimica bioorganica han estado ligados a los avances en
la quimica de productos naturales. Adicionalmente, para los
jovenes investigadores, el trabajo en productos naturales
proporciona una formacién completa experimental y teérica.

A pesar de estas grandes ventajas, esta area de investi-
gacion no goza de demasiado prestigio en la actualidad; las
publicaciones sobre el tema han sido relegadas a revistas
especializadas (en productos naturales) y no en medios mas
generalistas (quimica orgdnica o quimica general). Esta
situacion también se refleja en los planes de estudios uni-
versitarios, con poca dedicacion al tema, y en la escasez de
libros utiles para la ensenanza de la quimica de los productos
naturales.

Tradicionalmente, los libros en esta disciplina han aborda-
do aspectos parciales y, frecuentemente guiados por razones
biosintéticas, agrupando los metabolitos secundarios en las
clasificaciones “clasicas”: terpenoides, alcaloides, aromati-
cos, etc; siguiendo el patroén de uno de los textos clasicos de la
materia, Organic Chemistry of Secondary Plant Metabolism
(Geissman y Crout), continuada en otros buenos libros,
como Medicinal Natural Products. A Biosynthetic Approach
(Dewick), Metabolites and Metabolism. A Commentary on
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Secondary Metabolism (Hassam), Natural Products: The
Secondary Metabolites (Hanson). Otros libros sobre produc-
tos naturales abordan aspectos parciales de la investigacion,
como estudios estructurales y supramoleculares (Molecular
and Supramolecular Chemistry of Natural Products and
Their Model Compounds, de Fuhrhop y Endisch), la bio-
quimica de los productos naturales (Secondary Metabolism
in Microorganism, Plants and Animals, de Luckner), la
aplicacion de los productos naturales en el disefio de far-
macos (Natural Product. Drug Discovery and Therapeutic
Medicine, editado por Zhang y Demain), incluso libros
divulgativos describiendo el impacto que los productos natu-
rales tienen en la sociedad (Nature'’s Chemicals. The Natural
Products that Shaped our World, de Firn). Como los produc-
tos naturales han sido la fuente de inspiracion de la quimica
organica sintética, frecuentemente se han usado como hilo
conductor en libros de sintesis organica, como el ya clasico de
Hanessian (Total Synthesis of Natural Products: The 'Chiron'
Approach), o los mas reciente con valor didactico (Organic
Synthesis via Examination of Selected Natural Products de
Hart) y el monumental, enciclopédico y magnifico libro de
Hudlicky y Reed (The Way of Synthesis. Evolution of Design
and Methods for Natural Products)

El libro que aqui resefiamos, escrito por un reconocido
profesor, investigador, divulgador e historiador de la quimica
organica, presenta una original manera de explicar la quimica
de los productos naturales. Sélo en el capitulo introductorio,
se expone brevemente la clasificacion “clasica” de los meta-
bolitos secundarios. En el resto del libro, en vez de tratar
los tipos de productos naturales por familia, se aborda desde
diversas facetas: estructura, estereoquimica, reactividad, sin-
tesis, biosintesis y relevancia bioldgica (que constituyen los
capitulos del libro); extrayendo los rasgos que son comunes
a distintas clases de productos naturales y que sirven para
explicar conceptos en quimica organica, por lo que también
se podria usar como un texto complementario en cursos de
quimica organica. El libro contiene muchos ejemplos con
figuras y esquemas muy detallados. En apenas 400 paginas,
el autor ha sido capaz de plasmar los aspectos esenciales de
la quimica de productos naturales, conjugando rigor cientifi-
co, material didactico 1til y una ordenacion atractiva en este
texto; que, sin duda, constituira un material util para la ense-
flanza de la quimica de los productos naturales.

Bernardo Herradon
1QOG-CSIC
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N. R. Krishnaswamy, “Chemistry of Natural Products. A Laboratory Handbook”,
2nd Ed., CRC Press, 2012; xviii + 206 paginas. ISBN: 978-1-4665-0524-7

Chemistry
0l

Natural

Products

Siempre se ha dicho que la investigacién en productos
naturales es una de las mas completas que un joven investiga-
dor en quimica organica puede recibir. Los investigadores que
se forman en esta area realizan diversas tareas, desde la reco-
leccion del material hasta la hemisintesis o transformaciones,
pasando por mucho trabajo de purificacion y caracterizacion
estructural; y, en ciertos casos, la determinacion de la actividad
biologica y estudio bioquimico. Todas estas facetas se reflejan
en este breve libro; que aunque es, como el titulo indica, un
manual de laboratorio, contiene mucha base tedrica; por lo que
le hace adecuado para un curso de introduccién a la quimica
de productos naturales. El libro esta dividido en ocho capitu-
los, incluyendo una breve introduccion (capitulo primero). El
segundo capitulo expone todos los métodos usados para aislar
productos naturales; incluyendo un apartado sobre la seleccion
del material, un aspecto importante que hay que tener en cuen-
ta al iniciar la investigacion en productos naturales; continuan-
do con los diferentes métodos de extraccion y de separacion.

Este capitulo, al igual que otros del libro, se puede usar en un
curso de practicas de quimica organica general. El siguiente
capitulo constituye una breve introduccion a los métodos de
caracterizacion de productos naturales (también aplicables a
cualquier compuesto orgdnico); el capitulo se divide en dos
apartados: métodos quimicos, con algunos ejemplos significa-
tivos de transformaciones de productos naturales; y métodos
espectroscopicos. Este tltimo apartado es demasiado corto y
deberia haberse hecho mas extenso; aunque hay que destacar
que se cita bibliografia complementaria en el articulo, algunas
de las referencias son ya clésicas, pero antiguas, y no reflejan
los avances en espectroscopia realizados en los ultimos afios.

El libro continua con una variedad de capitulos con una
amplia seleccion de practicas de laboratorio, ordenadas por
aislamiento (capitulo 4), transformaciones quimicas (capitu-
lo 5), sintesis (capitulo 6) y metabolismo (capitulo 7). Muchas
de las practicas propuestas en los capitulos 4-6 pueden usarse
en cursos de quimica orgénica basica y avanzada. El capitulo
7 constituye una introduccion practica a la quimica bioorgani-
ca. El tltimo capitulo del libro también es de caracter practico
en el que se sugieren investigaciones mas elaboradas y com-
pletas a realizar en cursos practicos mas avanzados.

El libro finaliza con dos apéndices explicando la pre-
paracion de disoluciones tampon, reactivos de diagnostico
(incluyendo los usados en quimica forense) y reactivos para
la deteccion de alcaloides. El libro se completa con indices de
compuestos y de plantas.

En definitiva, un libro que complementa a Chemistry of
Natural Products. A Unified Approach; pero que puede ser
usado de manera independiente de aquel, tanto para cursos
tedricos como practicos. El autor ha sido capaz de plasmar
en sus paginas el espiritu de la investigacion en la quimica de
productos naturales.

Bernardo Herradon
1QOG-CSIC

La quimica en la coleccion ;Qué sabemos de?

vl paRiwE BT

Biomateriales

s o

RCEIC E

Esta coleccion de libros de divulgacion cientifica
editados por el CSIC y Libros de la Catarata constituye
una manera asequible de adquirir conocimientos cientificos.
Y barata, pues el precio de cada libro es de 12 €. Hasta el
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momento se ha publicado 47 libros abordando temas muy
diversos, en los que en poco mas de 100 paginas se tratan
temas cientificos de interés social con amenidad y rigurosi-
dad. Los libros han tratado todas las areas del conocimiento:
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biomedicina, matematicas, fisica, astronomia, alimentacion,

humanidades, informatica, etc. Mas informacion se puede

encontrar en http://bit.ly/1c2cbys. Los libros que han abor-

dado temas relacionados con la quimica son los siguientes:

e Maria Vallet Regi, Biomateriales, 2013.

* Bernardo Herradén Garcia, Los avances de la quimica,
2011.
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e José Manuel Lopez Nieto, La quimica verde, 2011.
e Pilar Goya y M* Isabel Martin, El dolor, 2011.
* Pedro A. Serena Domingo, La nanotecnologia, 2010.

Bernardo Herradén
1QOG-CSIC

J. J. Rodriguez Jiménez y A. Irabien Gulias (coordinadores), “Gestion sostenible de los residuos peligrosos”,
Editorial Sintesis, 2013; ix + 370 paginas. ISBN: 9788499588896

Gestidén sostenible
de los residuos
peligrosos

La cantidad creciente de residuos peligrosos generados en
nuestra sociedad, asi como la necesidad de avanzar en un uso
sostenible de los recursos naturales, tiene como consecuen-
cia que este libro se constituya como una prioridad social,
econdémica y ambiental. Hacer frente a esta prioridad exige
la creacion de nuevo conocimiento y el desarrollo de aplica-
ciones sostenibles que conduzcan a la innovacion basada en
el emprendimiento y la participacion, lo que requiere también
de un esfuerzo especifico en la educacion de las nuevas gene-
raciones de ingenieros y cientificos que se forman actualmen-
te en los centros de educacion superior.

Con el fin de responder a la doble vertiente de actualiza-
cion cientifico-técnica de los profesionales en ejercicio y a
la formacion de los universitarios y técnicos en el campo de
la gestion de los residuos peligrosos, este texto, tiene como
objetivo convertirse en un nuevo referente a nivel econdomico,
social y ambiental, como lo fue en su momento el texto edi-
tado en 1999 sobre Los residuos peligrosos: caracterizacion,
tratamiento y gestion. En esta actualizacion, después de una
amplia introduccion sobre la magnitud del problema y los ele-
mentos basicos que identifican un residuo peligroso, realizada
en los dos primeros capitulos, se detalla en los capitulos del 3
al 7 las tecnologias mas comunes para realizar su tratamiento
o acondicionar su destino final, desarrollando en los tres ulti-
mos capitulos la especificidad de los residuos radiactivos, las
estrategias de minimizacion y valorizacion y las principales
técnicas de gestion ambiental. En resumen, se trata de un
texto basico que actualiza el conocimiento sobre los residuos
peligrosos para su difusion entre los profesionales interesados
en este campo y las nuevas generaciones de técnicos y/o cien-
tificos. En el libro colaboran 17 autores, bajo la coordinacion
de los profesores Juan J. Rodriguez Jiménez (Universidad
Auténoma de Madrid) y Angel Irabien Gulias (Universidad
de Cantabria).

Maria Margallo
Universidad de Cantabria

V. Gonzalez, “El ciclo del combustible nuclear”,
UAM Ediciones, 2013; 72 paginas. ISBN: 9788483443729

EL CICLO

DEL COMBUSTIBLE
NUCLEAR
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La energia es uno de los términos cientificos que mas
importancia tiene en nuestra sociedad, afectando numerosas
facetas en nuestras vidas cotidianas. Por eso, el impacto
social de este tema tiene implicaciones en numerosos aspec-
tos: origen, disponibilidad, transformacion, uso, efectos sobre
la salud, impacto medioambiental, coste, etc. Sin duda, el
“problema” energético es uno de los retos a los que la socie-
dad del futuro se tendra que enfrentar, constituyendo desafios
cientificos de primera magnitud.

Hay una variedad de temas que afectan a la sociedad
que tienen una base cientifica; pero que son frecuentemente
tratados por los medios de comunicacion y el ciudadano sin
ninguna consideracion cientifica. Entre estos temas pode-
mos citar los transgénicos, las células madre, la proteccion
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medioambiental, y la energia. En este ultimo aspecto hay
temas “calientes” que son objetos de debates apasionados
entre ciudadanos, prensa y organizaciones de diversa indole.
Por desgracia, en pocos de estos debates se esgrimen argumen-
tos cientificos, siendo frecuentemente guiados por otro tipo de
intereses: econdmicos, sociales, e incluso, pseudocientificos.
Los investigadores implicados en tareas de cultura cientifica
nos sentimos apenados cuando el conocimiento cientifico
en este tipo de debates “viscerales” brilla por su ausencia.

Por eso es importante que se sigan haciendo esfuerzos por
contribuir a este déficit cultural. El libro que aqui se resefa,
escrito por uno de los mayores especialistas espafioles en el
tema, es un esfuerzo por paliar esta deficiencia.

En este breve libro, el profesor Gonzalez hace un repaso,
en sus cinco capitulos, a algunos de los aspectos més impor-
tantes relacionados con el uso de la energia nuclear. El primer
capitulo aborda el origen y la naturaleza de la energia nuclear
y la radiactividad, que es un fendmeno natural que ha podido
ser “domesticado” por el ser humano para su beneficio: desde
las aplicaciones biomédicas al uso como vector energético,
pasando por la seguridad en los edificios, por ejemplo, en
los detectores de humo. En el segundo capitulo se explican

Reserias de Libros

las etapas iniciales del tratamiento del combustible nuclear,
desde la extraccion en las minas hasta la llegada al reactor
nuclear. El tercer capitulo aborda, de manera resumida, el
funcionamiento de una central nuclear, incidiendo, en los
requisitos de seguridad que todas las centrales nucleares
modernas deben cumplir. El cuarto capitulo es el mas extenso,
explicando la gestion del combustible usado y de los residuos
radiactivos, siendo éstos algunos de los aspectos mas delica-
dos del proceso y que se aclaran en este capitulo. El ultimo
capitulo del libro trata del almacenamiento, a medio y largo
plazo, de los residuos nucleares; explicando las diversas
alternativas y las caracteristicas de algunos de los almacenes
temporales existentes. El libro se completa con una seleccion
de bibliografia recomendada y un anexo fotografico.

En definitiva un texto necesario para que el lector pueda
tener los conocimientos basicos de este aspecto tan importan-
te relacionado con la energia nuclear; que hay que recordar
que suministra el 17% del consumo eléctrico mundial y el
22% en Espaia.

Bernardo Herradon
IQOG-CSIC

S. Cotton, “Every Molecule Tells a Story”,
CRC Press, 2012; 266 paginas; ISBN: 9781439807736

Every
Molecule
Tells a Story

De la cocina a la medicina, de la ingenieria al arte; la
quimica (la ciencia de las moléculas, atomos ¢ iones) esta
por todas partes. Un coctel de moléculas presentes en nues-
tra vida cotidiana: en el aire que respiramos, el agua que
bebemos, en los combustibles que mueven nuestros trans-
portes y nos mantienen calientes en invierno... No puedes
verlas, pero estan ahi. Desde potentes y peligrosos venenos
naturales a beneficiosos farmacos sintetizados en el labora-
torio que tratan nuestras enfermedades, este libro muestra y
demuestra por qué y como las moléculas son imprescindi-
bles en nuestras vidas.

Aunque menos popular que los célebres textos de Peter
Atkins y John Emsley, referentes para el autor desde la prime-
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ra pagina, Every Molecule Tells a Story es un auténtico deleite
para el quimico. Mas de 200 moléculas conforman este libro
cuya lectura consigue poner de manifiesto el caracter funda-
mental y cotidiano de la quimica.

Agua, gases atmosféricos, polisacaridos, hidrocarburos,
acidos y bases, esteroides, componentes de perfumes y
producto de cosmética, venenos, explosivos, farmacos, poli-
meros y un largo etcétera son solo algunos ejemplos de los
distintos tipos de moléculas que se pueden encontrar en esta
obra. Cotton, quimico, investigador y gran divulgador cien-
tifico, consigue a través de los 14 capitulos que componente
el texto, mostrar de forma clara y rigurosa las principales
caracteristicas y aplicaciones de especies moleculares de todo
tipo, sin olvidar el papel clave de la estructura molecular y
regalando al lector un sin fin de anécdotas para no olvidar y,
lo que es mas importante, para compartir.

(Qué es el curare? ;Existe la molécula octoatomica de
oxigeno? ;Qué caracteristicas presenta el dimetilmercurio?
(Como actiia la cocaina? ;Qué es el taxol? ;Qué diferencias
existen entre aspirina ¢ ibuprofeno? ;Qué moléculas forman
el gel de bafio? ;A qué se debe el olor a rosas? ;Y a vainilla o
canela? jTodo es debido a moléculas! Solo apto para amantes
de la quimica, Every Molecule Tells a Story constituye un
excelente recurso didéctico para la ensefianza de la quimica,
una gran herramienta para su divulgacion y un pequefio tesoro
para los coleccionistas de literatura cientifica. Un libro para
disfrutar con la quimica y para seguir aprendiendo sobre la
ciencia de las moléculas, entre turrén y mazapan.

Luis Moreno-Martinez
UCM
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E. Scerri, “La tabla periédica: una breve introducciéon”,
Alianza Editorial, 2013; 206 paginas. ISBN: 9788420674612. Traduccion de Miguel Paredes Larrucea
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Piedra Rosetta de la naturaleza, punto de partida de toda
la quimica, la tabla periddica de los elementos es no sélo la
compilacion de conocimientos mas compacta y significativa
elaborada hoy por el hombre, sino que refleja el orden natu-
ral de las cosas en el mundo y, por lo que sabemos, en todo
el universo. Por si esto fuera poco, a diferencia de la mayor
parte de los descubrimientos cientificos realizados en el
siglo XIX, no se ha visto refutada, antes al contrario, por los
descubrimientos de la fisica moderna de los siglos XX y XXI.

En este libro, Eric Scerri relata, entre otras cosas, los
antecedentes y concepcion de este instrumento maravilloso,
a qué obedece su logica interna, cudl es su lugar dentro de la
historia de la ciencia y de la quimica, y quiénes fueron y son
sus principales hacedores y protagonistas.

Existen numerosos libros sobre la tabla periodica, sobre
Mendeleiev o sobre los elementos quimicos, pero La tabla
periodica: una breve introduccion, aunque breve, pues hace
honor al titulo, trata temas que van mas alla de un recorrido
historico hacia la construccion de la tabla periddica actual.
Eric Scerri, quimico, experto en historia y filosofia de la
ciencia y fundador de la revista Foundations of Chemistry,
consigue combinar la historia de la clasificacion periodica
de los elementos quimicos con la filosofia de la quimica,
haciendo notar al lector que la tabla periddica no es una mera
distribucién de los elementos de acuerdo a un pardmetro
como el niimero atéomico Z, sino que ademas, es una forma
de relacionar a los elementos en términos de sus propiedades
fisicoquimicas. En definitiva, de comprender su quimica.
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La historia del descubrimiento de algunos de los elemen-
tos quimicos desde la edad de los metales hasta la era nuclear,
las polémicas con los pesos atomicos (hoy, masas atdmicas)
desde Dalton a los experimentos de Von Humboldt y Gay-
Lussac, la hipotesis de Prout y su papel en la evolucion de
la quimica, e incluso aspectos fundamentales de la mecénica
cuantica y de la estructura electroénica son sé6lo algunos de los
temas tratados por Scerri, de tal manera que se consigue una
aproximacion y contextualizacion historica de buena parte de
los conceptos basicos de la quimica.

Una de las caracteristicas mds atractivas de esta obra es el
riguroso y detallado estudio que se hace de la evolucion del
sistema periodico, diferenciando incluso entre este término
y el de tabla periodica, de tal modo que ademas de aparecer
los intentos de clasificacion de los elementos mas populares,
presentes en la gran mayoria de textos como las triadas de
Dobereiner, el tornillo telurico de De Chancourtois o las octa-
vas de Newlands; también aparecen otros intentos y persona-
jes mucho menos conocidos como la clasificacion de Lessen,
la tabla de Gmelin, las triadas de Kremers, las aportaciones
de Odling o el sistema periddico de Hinrichs.

Para deleite del lector con avidez por comprender la fas-
cinante historia de la tabla periddica, en esta obra se abordan
temas polémicos en la clasificacion de los elementos quimi-
cos como el “conflicto Meyer-Mendeleev”, la situacion del
hidrogeno en el sistema periodico (tema que ha sido comenta-
do en el presente numero de Anales de quimica en la seccion
Noticias Cientificas Relevantes), 1os elementos que forman el
“conflictivo” grupo 3 (antiguo grupo III B) o la situacion de
los lanténidos y los actinidos en las distintas versiones de la
tabla periodica actual existentes.

Con este libro, Eric Scerri consigue una mezcla homo-
génea de historia y filosofia de la quimica ligada al sistema
periddico, justificando el papel de la tabla periddica como
icono por excelencia de los quimicos y poniendo de mani-
fiesto que aunque la quimica es una ciencia so6lida con
principios firmemente definidos y afianzados, también es
una ciencia dinamica que se enriquece de lo experimental,
lo tedrico y lo computacional, en la que atin queda mucho
por hacer, siempre en colaboracién con la fisica, y cuyo
conocimiento en profundidad implica de forma inherente
el conocimiento de su historia y de la evolucién de sus
conceptos, principios y leyes. Sin duda, un texto de lectura
imprescindible para cualquier quimico e interesado en la
quimica, asi como para alumnos de quimica tanto de bachi-
llerato como de ensefianzas universitarias. Un buen regalo
para estas navidades.

Luis Moreno-Martinez
UCM
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E. Scerri (con la colaboracion de P. Ball, J. Emsley, J. Moran y otros),
“50 Elementos quimicos. Qué son y qué representan”,
Editorial: BLUME, 2013; 160 paginas; ISBN: 9788498017243. Titulo original: 30-Seconds Elements;
traduccion de Alfonso Rodriguez-Arias

Los elementos quimicos son los componentes del univer-
so y de la vida, pero ;Podria hablar sobre la tabla periddica
de los elementos en una charla de sobremesa?;Qué elementos
son los que generan el azul del blu-ray o la antigua intensa luz
de los escenarios limelight? ;O podria quiza sorprender a sus
amigos con sus conocimientos sobre el antimonio, el arsénico
o el aluminio?

50 elementos quimicos le proporciona los conocimien-
tos basicos de la quimica, presentando cada uno de los 50
elementos mas importantes en no mas de dos paginas, un
poco mas de 300 palabras y una ilustracion. Dividido en siete
capitulos, el libro incluye los detalles de los atomos de los
restantes 68 elementos y las relaciones entre los 118, asi como
los perfiles biograficos de los quimicos que transformaron
el conocimiento cientifico y descubrieron los secretos de la
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vida misma. Ilustrada con originales imagenes, esta obra
unica constituye la herramienta mas rapida para diferenciar
el arsénico del europio.

Sodio, potasio, francio, magnesio, calcio, radio, prome-
tio, europio, gadolinio, protactinio, uranio, plutonio, fluor,
cloro, yodo, astato, helio, nedn, argon, cromo, hierro, cobre,
tecnecio, plata, hafnio, renio, oro, mercurio, copernicio, boro,
silicio, germanio, arsénico, antimonio, teluro, polonio, alu-
minio, galio, indio, estao, talio, plomo, hidrégeno, carbono,
nitrégeno, oxigeno, fosforo, azufre, flerovio y ununseptio son
los protagonistas de esta coleccién de elementos quimicos
que no puedes dejar escapar.

(Sabia que se genera plutonio en las explosiones de las
supernovas? ;Y que el astato presenta 33 isotopos? ;Sabia
que se sospecha que el flerovio es mas volatil de lo que se
espera por su situacion en la tabla periddica? ;Sabe qué
elemento se obtuvo por colaboracién entre EEUU y Rusia
mediante bombardeo de berkelio con iones calcio? ;Sabe que
el boro esta presente en los insecticidas contra cucarachas
pero también en los blindajes de los tanques?

Si Eric Scerri nos descubria los entresijos cientificos
e histéricos de la clasificacion periddica de los elementos
quimicos en La tabla periédica: una breve introduccion, con
50 elementos. Qué son y qué representan nos presenta a los
protagonistas fundamentales de la quimica: los elementos
quimicos, para comprender sus propiedades, sus aplicaciones,
los cientificos ligados a su estudio y caracterizacion asi como
curiosidades para tomar nota e imagenes que no pasaran
desapercibidas. Sin duda, un auténtico manual muy recomen-
dable para disfrutar con los elementos quimicos y renovar y
potenciar nuestra cultura quimica. También, un buen regalo
para estas fechas.

Luis Moreno-Martinez
UCM
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Los investigadores y divulgadores José Antonio Lopez-
Guerrero (Universidad Autonoma de Madrid y Centro de
Biologia Molecular ‘Severo Ochoa’) y Bernardo Herradon
(Instituto de Quimica Organica General, CSIC) han seleccio-
nado algunos avances cientificos del ario 2013, que comentan
a continuacion. Estos hitos son de diversas areas cientificas:
astrofisica y astronomia, biologia y biomedicina, fisica, geo-

logia, neurociencias, paleontologia, y quimica. Las fuentes de
informacion han sido las publicaciones cientificas originales,
notas de prensa de los organismos de investigacion y noticias
en medios de comunicacion. Aparte de estos hitos, en cada
edicion de Anales de Quimica de 2013, hemos seleccionado
una serie de articulos cientificos de especial relevancia que se
han comentado en la seccion Noticias Cientificas Relevantes.

Astrofisica y astronomia

Newly /
discovered
moon
(S/2004 N 1)

B e

Descubierto un nuevo satélite de Neptuno

El telescopio espacial Hubble de la NASA y de la Agencia
Espacial Europea (ESA) ha descubierto una nueva luna orbi-
tando alrededor de Neptuno. Este satélite ha sido bautizado
como S/2004 N 1, siendo el decimocuarto satélite conocidos
de Neptuno.

Este satélite es diminuto, con poco mas de 12 kilometros
de diametro, por lo que es el mas pequefio registrado hasta
ahora. Su luminosidad es 100 millones de veces mas débil que
la estrella mas débil que se puede ver a simple vista. Este es
el motivo de que este cuerpo no se haya conocido hasta ahora
y que haya, incluso, pasado inadvertida para la nave espacial
Voyager 2, que volo mas alld de Neptuno en 1989 y estudid
su entorno. El satélite S/2004 N 1 fue hallado el 1 de julio de
2013, cuando la NASA realizaba un estudio de los arcos débi-
les, o segmentos de anillos, que estan alrededor de Neptuno.
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Estructura de un agujero negro

Un equipo internacional, lidera-
do por investigadores del Instituto
de Astrofisica de Canarias (IAC),
publicd en la revista Science los
detalles de un agujero negro dis-
puesto de una forma especial, de
canto, en el sistema binario Swift
J1357.2-0933. Esta fue la primera
vez que se observo un agujero negro con esta inclinacion y la
primera vez que se detectaron eclipses de brillo en este tipo
de sistemas (http://bit.ly/18OTNZX).

.
=

Fechando el universo

En marzo de 2013 se describieron los resultados obteni-
dos por el telescopio Planck, que ha analizado la radiacion
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de fondo de microondas del universo.
Este resultado perimte estudiar un joven
universo, de aproximadamente 380.000
anos después de la gran explosion ini-
cial. Los datos de este telescopio, de la
Agencia Europea del Espacio (ESA), son &
mucho mas precisos que los obtenidos
en anteriores observatorios de este tipo
y permiten ajustar mejor tanto la edad

Avances Cientificos del Afio 2013

del universo como su composicion. El
cosmos tiene 13.810 millones de afios, es
decir, es unos 100 millones de afios mas
viejo de lo estimado previamente, y esta
3 compuesto por materia corriente (4,9%),
materia oscura (26%) y energia oscura
23 (69,1%). Asi que hay un poco mas de mate-

ria corriente de lo que se habia estableci-

do previamente (http:/bit.ly/1dkM5JG).

Biologia y biomedicina

Proyecto cerebro humano

Entender y comprender aquellos mecanismos celulares
y moleculares que hacen de nuestro cerebro una “mente” ha
sido, y es, uno de los retos mas complejos del ser humano
que el siglo XXI no quiere dejar sin resolver. El Proyecto
Cerebro Humano, promovido y patrocinado por la Unién
Europea, persigue desarrollar nuevos tratamientos para las
enfermedades cerebrales y, de paso, construir nuevas y revo-
lucionarias tecnologias informaticas. Esto, al menos, es lo que
se desprende de la descripcion que los responsables de dicho
consorcio reflejan en su web (http://bit.ly/1bspAjw): la con-
vergencia entre la biologia y las tecnologias de la informacion
y comunicacion para desenmarafiar la complejidad cerebral.
En esta iniciativa convergen mas de 80 socios en la investiga-
cion sobre el cerebro y sus aplicaciones.

Visualizing Synaptic Maps onto MNeoccortical Neurons

La curacion del sida

Timothy Brown, seropositivo para el VIH, contrajo leu-
cemia. Esto le salvo la vida: el trasplante de médula dsea que
recibié procedia de un donante de los denominados “contro-
ladores de élite” con una mutacion en el gen CCRS (un corre-
ceptor para el virus) que no llegan a infectarse nunca. Timothy
se cur6d de ambas enfermedades, la leucemia y el VIH.

El estudio de los controladores de élite permitira pro-
fundizar en los mecanismos celulares y moleculares de la
infeccion por VIH y su expansion por el organismo. Ademas
de las mutaciones en CCRS5, otros casos de resistencia a la
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infeccion se estan estudiando desde la optica de la eficacia del
sistema inmunoldgico con la implicacion del HLA (genes de
histocompatibilidad entre personas). Todos estos genes estan
siendo investigados para el desarrollo de futuras terapias pre-
ventivas (vacunas) o terapéuticas.

Minirrifiones desde células de piel y otros miniéorganos

Juan Carlos Izpistia y sus dos equipos del Instituto Salk
de California y el Centro de Medicina Regenerativa de
Barcelona, en colaboracion con el Centro de Bioingenieria
CIBER-BBN vy el Hospital Clinic de la misma ciudad, han
logrado crear estructuras semejantes a minirrifiones humanos
a partir de los dos principales tipos de células madre utiliza-
dos en investigacion biomédica, las embrionarias y las iPS (o
de pluripotencia inducida), que se obtienen retrasando el reloj
de simples células de la piel. Estos resultados se publicaron
en Nature Cell Biology. Para ello, utilizaron células madre
embrionarias y otras conocidas como iPS derivadas desde
la piel de pacientes con enfermedad renal. Este hito podria
conducir a la creacion de nuevos dorganos en el laboratorio
totalmente histocompatibles (http://bit.ly/lhZZFrw).

No es el primer miniérgano que se ha creado. Previamente
ya se habia documentado la creacion de algo semejante a
minihigados o, incluso, minicerebros, aunque ésta es la pri-
mera vez que se derivan células adultas hacia renales. De esta
manera, se cuenta con un excelente banco de pruebas, proce-
dente de un mismo paciente, para probar nuevos farmacos.

Reprogramacion hacia células embrionarias in vivo

||
(T
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i |

Otro hito en biomedicina realizado en Espafna fue el
avance realizado por el grupo de Manuel Serrano (CNIO) y
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publicado en septiembre en la revista Nature. El grupo del
CNIO (http://bit.ly/1fkfntp, ver imagen) demostré que las
células de multiples tejidos, como estdmago, rifion, intestino
o0 pancreas pueden ser reconvertidas en células madre embrio-
narias directamente in vivo, sobre los tejidos de organismos,
algo que abrira muchas opciones terapéuticas al eliminar la
fase de cultivo celular in vitro.

Al parecer, las células madre creadas, y obtenidas de la
sangre de ratones, tenian un estadio proximo a la totipotencia,
algo que permitiria la creacion de practicamente cualquier
tejido y reparacion del organo deseado. Este articulo ha sido
uno de los destacados por la revista Nature Medicine como
uno de los avances cientificos del ano (http:/bit.ly/1fkfntp).

La genémica del cancer

“El mapa detallado de las mutaciones que originan la
mayoria de los canceres que azotan a nuestra especie seria
un prodigio cientifico descomunal de nuestra civilizacion...”
Esto comentaban Laura Zahn y John Travis en el editorial
presentando cuatro articulos en la revista Science con la suge-
rente pregunta de “;Estamos ante un renacimiento médico?”
(Science 2013, 339, 1539).

Tras completar la secuencia del genoma humano en 2001,
muchos investigadores se centraron inmediatamente en la
comprension de la genética y, epigenética que se esconden
tras el inicio, desarrollo y progresion del cancer. En los articu-
los aparecidos tanto en Science como en Science Signaling se
definen aquellas mutaciones que pueden surgir a lo largo de
la vida, mediante interaccion con el medio ambiente (tabaco,
exceso de rayos UV, dietas inadecuadas, entre otros) y que,
dependiendo del sistema concreto celular, podrian originar un
tipo u otro de tumor.

Segun los nuevos estudios, en su conjunto se tendrian hasta
140 posibles genes cuyas mutaciones podrian llevar a cualquier
tejido a la tumorogenizacion. Estas investigaciones ofrecen
un amplio panorama a la hora de disehar farmacos, terapias
o test de diagnosticos mas efectivos y casi personalizados.
Nuevamente, estamos ante la ya conocida Medicina a la Carta.

Las neuronas de un mismo cerebro tienen distintos
genomas

La secuenciacion del genoma de una unica célula promete ser
una tecnologia que revolucionara la biomedicina (Nature Rev.

An. Quim. 2013, 109(4), 355-362

WWW.Iseq.org

357

Genetics 2013, 14, 618). En una aplicacion espectacular, cien-
tificos estadounidenses han secuenciado células cerebrales
una por una, demostrando que las estructuras gendémicas de
las neuronas difieren entre si mas de lo que se esperaba. Los
investigadores creen que estas modificaciones nos ayudarian
a adaptarnos a nuevos entornos o a sobrevivir a infecciones
graves (http://bit.ly/ITkeaC).

Se ha pensado que cada célula del cuerpo de un individuo
posee el mismo codigo de ADN, y que la forma particular en
que se “interpreta” ese genoma indica la funcion celular y
define a cada persona. Para muchos tipos de células de nues-
tro cuerpo, sin embargo, este concepto resulta una simplifica-
cion excesiva. Investigaciones realizadas en la ultima década
sobre los genomas neuronales han revelado, por ejemplo, la
existencia de cromosomas adicionales o ausentes; o de frag-
mentos de ADN que pueden replicarse y pegarse a si mismos
a través de esos genomas.

La unica manera de saber con certeza que las neuronas de
un mismo individuo portan un ADN unico es perfilando los
genomas de sus células individuales, en lugar del genoma de
poblaciones celulares, que lo que arroja es un promedio. En
esta investigacion se ha demostrado que las estructuras geno-
micas de las neuronas individuales difieren entre si, incluso
mas de lo que se esperaba. El hallazgo ha aparecido publicado
en Science (2013, 342, 632).

La base neuronal del picor

Investigadores del National Institute of Dental and
Craniofacial Research (Bethesda, USA), trabajando con
ratones, han identificado un neurotransmisor especifico que
es responsable de transmitir las sensaciones de picor de la piel
(prurito) al cerebro, encontrando un nuevo grupo de neuronas
en la espina dorsal que transmite esta sefial. El neurotransmisor
es el polipéptido natriurético cerebral b (NPPB, por sus siglas
en inglés); que, cuando se libera en la médula espinal, dispara
el proceso que se experimenta mas tarde en el cerebro como la
sensacion de picor. Cuando el NPPB es eliminado, el prurito
desparece. Aunque se podria pensar en farmacos para tratar
esta molestia, inhibiendo la biosintesis de NPPB o antagoni-
zando su efecto, este desarrollo esta aun lejano, pues el NPPB
es un neurotransmisor ubicuo en mamiferos, estando presente
en el corazdn y los rifiones, entre otros drganos; y su desacti-
vacion debe producirse selectivamente en la médula espinal.
Los resultados se han publicado en Science (2013, 340, 968).

Premio Nobel en Fisiologia/Medicina

El premio recayd, de manera conjunta, en James E.
Rothman, Randy W. Schekman y Thomas C. Siidhof (de
izquierda a derecha en la figura) por el descubrimiento de
la maquinaria que regula el trdfico vesicular, uno de los
sistemas de transporte en nuestras células.

| B
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Fisica

Confirmacion de la existencia del boson de Higgs

Aunque el 4 de julio de 2012 marcé un punto de
inflexion en la investigacion de la estructura de la materia
y sus interacciones, con el anuncio del descubrimiento del
bosén de Higgs en el LHC (Large Hadron Collider, Gran
Colisionador de Hadrones); en 2013 se ha continuando
investigando en la generacion de esta particula y su caracte-
rizacion inequivova.

Los proyectos CMS y ATLAS han comparado las propie-
dades de espin de la particula de aproximadamente 125 GeV
detectada y los resultados confirman que esta particula tiene
espin nulo y paridad positiva, que son dos caracteristicas pre-
vistas en el boson de Higgs consistente con el modelo estdn-
dar de particulas. Estos datos, unidos al estudio de la interac-
cion de esta nueva particula con otras particulas, confirman
(con muy alta probabilidad) que esta particula es el boson de
Higgs. Incidentalmente, esta es la primera particula elemental
descubierta en la naturaleza con espin nulo (particula escalar).
Recomendamos escuchar la entrevista a Alberto Casas (IFT-
CSIC) realizada en El Nanoscopio (http://bit.ly/1kfY Syy).

Investigaciones en antimateria

Resultados publicados en Nature Communications descri-
ben la interaccion gravitatoria entre la materia y la antimate-
ria; en la que se han usado atomos de antihidrogeno (http://
bit.ly/1czsLqx).

Por otro lado, investigadores del experimento LHCb del
Laboratorio Europeo de Fisica de Particulas han detectado
una particula que al desintegrarse ofrece pistas de por qué la
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materia domina sobre la antimateria. Se trata del meson BOS,
segiin un estudio publicado en la revista Physical Review
Letters (2013, 110, 221601). En este articulo se describe
la primera observacion de la asimetria materia-antimateria
en las desintegraciones de la particula conocida como B°_.
Este mismo fendomeno habia sido previamente observado en
los kaones, el mesén B®y el meson B*. El descubrimiento
esta relacionado con una ‘preferencia’ de la materia sobre
la antimateria conocida como violacion de la simetria CP,
que podria explicar por qué existe mas materia que anti-
materia en nuestro universo aunque en sus comienzos fuera
la misma. La simetria CP es la suma de la simetria C, que
indica que las leyes de la fisica permanecerian invariables
aunque se intercambiasen las particulas de carga positiva
con las negativas, y la simetria P, que plantea que tampoco
habria cambios si el universo fuera su imagen especular.
Ahora el experimento LHCb ha observado esta violacion
CP en la desintegracion de las particulas B® neutras. Los
resultados publicados en 2013 se basan en el andlisis de
los datos recogidos por el experimento en 2011 (http://bit.
ly/1fkAOuk).

Familia de particulas formadas por cuatro quarks

Un equipo internacional de fisicos, de la Universidad de
Hawai (USA) y del Colisionador de Electrones-Positrones
II de Pekin (China), han descubierto una nueva particula
subatémica con carga eléctrica denominada Zc(3090) y com-
puesta por cuatro quarks. Esta es la primera particula con
cuatro quarks cuya existencia se confirma. Los resultados se
publicaron en Physical Reviews Letters (2013, 110, 252002) y
en Physical Letters B (2013, 727, 366); y se destacaron en la
revista Nature (2013, 498, 280) (http://bit.ly/1kejJpC).

Los quarks, de los que existen seis tipos, no se presentan
aislados en la naturaleza; sino que se combinan en grupos
para formar hadrones. Hasta la fecha se conocen Uinicamen-
te grupos de dos quarks, llamados mesones, y de tres, que
forman los bariones. Entre estos ultimos se encuentran los
protones y los neutrones, componentes que integran la mayor
parte de la masa de la materia visible.

En el experimento se hicieron colisionar electrones y
positrones a una energia de 4260 MeV, que corresponde a
la masa de una particula andmala llamada Y(4260) cuya
naturaleza exacta aun no se ha determinado. A continuacion
se estudiaron los productos de la desintegracion de esta par-
ticula, detectandose Zc(4020), de la que no se conoce si son
auténticos tetraquarks (formados por dos quarks y dos anti-
quarks) o si son dobles mesones (cada uno formado por un
par quark-antiquark). Este es un ejemplo de materia exotica,
como destaco la revista Nature (ver figura).
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Experimento Ice Cube para atrapar neutrinos de alta
energia

Los neutrinos son una de las particulas elementales mas
abundantes del universo. Puesto que apenas interaccionan
con la materia ordinaria, estas particulas son muy dificiles de
detectar. Para lograr este objetivo se usan dispositivos espe-
ciales como el conocido como IceCube, que es un peculiar
telescopio, literalmente incrustado en el hielo supertranspa-
rente del Polo Sur.
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En diversos lugares de nuestro planeta hay detectores de
neutrinos que detectan centenares de miles cada afio (en el
IceCube se detectan alrededor de 100.000 anualmente). La
mayoria de los neutrinos detectados se generan o en el Sol o
en nuestra atmosfera por efecto de los rayos cosmicos.

Entre mayo de 2010 y mayo de 2012, el IceCube fue
capaz de detectar 28 neutrinos “especiales”, que poseen un
inmenso valor cientifico; pues estos 28 neutrinos son de muy
alta energia y proceden de fuera del Sistema Solar. Debido a
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que raramente interaccionan con la materia y no son afectados
por la gravedad, estos neutrinos “super-energéticos” pueden
proporcionar informacién muy util acerca de fenémenos muy
energéticos en lugares lejanos del universo. Los resultados se
publicaron de forma preliminar en Physical Review Letters
y fueron completados en la revista Science, de la que fueron
portada en la edicion del 22 de noviembre de 2013. Estos
resultados fueron comentado por Carlos Pobes (@edmldmv)
en El Nanoscopio del 5 de diciembre de 2013 (http://bit.
ly/1kfY Syy).

El IceCube es una instalacion cientifica realmente singu-
lar. Esta formado por mas de 5.000 moédulos opticos incrus-
tados en un kilometro cubico de hielo bajo la base antartica
Amundsen-Scott (de Estados Unidos). Para montarlo, los
ingenieros hicieron 86 perforaciones con agua caliente y,
antes de que se congelara de nuevo, introdujeron a profundi-
dades de entre 1,45 y 2,45 kilometros hileras de detectores,
como si fueran perlas, con todos los cables y los dispositivos
electronicos.

Sin embargo, el observatorio no ve directamente los neu-
trinos: cuando uno choca con un nicleo atdmico presente en
el hielo produce un destello que captan los detectores Opticos.
En este experimento participan 260 cientificos de 36 institu-
ciones de ocho paises.

Premio Nobel de Fisica

Pocas veces, un Premio Nobel estaba tan ‘“cantado”
como el de este aflo, que ha recaido en Francois Englert (a la
izquierda de la figura) y Peter W. Higgs (a la derecha) por el
descubrimiento teorico de un mecanismo que contribuye a
nuestro entendimiento del origen de la masa de particulas
subatomicas, que recientemente se ha confirmado con el
descubrimiento de la particula fundamental predicha, por
los experimentos ATLAS y CMS en el LHC del CERN.

Geologia

Composicion y trayectoria del asteroide que cayé en
Rusia

El 15 de febrero de 2013 un asteroide, que no se vio lle-
gar, entrd en la atmosfera terrestre y explotd sobre la ciudad
de Cheliabinsk (Rusia), pillando por sorpresa a los habitantes
de la zona y provocando numerosos heridos, sobre todo por
los fragmentos de cristales de edificios que reventaron con la
explosion del superbolido (http:/bit.ly/1cU6qUO).
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Tras meses de analisis de todos los datos recogidos del
fenémeno, incluidos cientos de videos de aficionados que
presenciaron la explosion, dos equipos cientificos han presen-
tado los resultados detallados del fendomeno. Investigadores
de la Universidad de Toronto han concluido que la explosion
del asteroide alcanzo un brillo aparente en el cielo de unas
30 veces el Sol y que se vido a 100 kilometros de distancia.
El objeto media unos 19 metros de didmetro y la detona-
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cion emitio la energia equivalente a una explosion de unas
500.000 Tm de TNT.

Al analizar la trayectoria del objeto, se ha podido recons-
truir su 6rbita. Un grupo liderado de la Academia de Ciencias
de la Republica Checa concluyd que muy probablemente for-
maba parte de uno mayor junto con otro denominado 86039
(1999 NC43), de 2,2 kilometros de diametro, que tiene una
orbita parecida.

Los dos equipos internacionales que han estudiado el
superbolido de Cheliabinsk han publicado sus resultados en
dos articulos en la revista Nature (2013, 503, 235 y 238). La
estructura quimica del meteorito es la de una condrita ordina-
ria (http://bit.ly/1czvJLE).

Avances Cientificos del Afio 2013

Paleontologia

Nuevas “joyas” de Atapuerca: descifran el ADN de un
hominino de 400.000 afios y de un oso cavernario de
XXXX afios

iUn verdadero tesoro! Los restos 0seos de la sierra burga-
lesa de Atapuerca vuelven a ser noticia. Un equipo interna-
cional, con importante participacion espafiola, ha consegui-
do extraer y secuenciar, por primera vez, ADN mitocondrial
de un fosil humano de unos 400.000 afios del yacimiento
conocido como Sima de los Huesos. El analisis de los genes
de las mitocondrias ha dado la campanada. Al compararlo
con otras muestras de ADN (humanos modernos, neander-
tales o varios primates) se ha descubierto un sorprendente
“parentesco” con una poblaciéon de humanos siberianos:
los denisovanos, proximos a los neandertales eurasiaticos,
de los que se tienen muestras de hace unos 40.000 afios. El
articulo se ha publicado como preprint en la revista Nature
en diciembre de 2013 (doi: 10.1038/nature12788; http://bit.
ly/TtfXKN).

En una publicacién algo anterior a ésta, los mismos
grupos han descrito el aislamiento y secuenciacion de ADN
mitocondrial de un hueso de un oso cavernario encontrado en

el yacimiento de la Sierra de Atapuerca (PNAS 2013, en
prensa; http:/bit.ly/18xJvTe) y que tiene una antigiiedad de
mas de 300.000 afios.

Estos dos ejemplos son las primeras muestras de frag-
mentos de ADN de valor paleontolégico que se han aislado
fuera del permafrost. En esta investigacion, la paleontologia
y biologia molecular van unidas de la mano, constituyendo
algunos de los principales hallazgos del afio. Con estas inves-
tigaciones se pueden establecer relaciones filogenéticas, basa-
das en consideraciones moleculares, entre diversas especies
de hominidos y o0sos, respectivamente.

A Sima de los Huesos

I Denisovans

-

I Neanderthals

="
Africans
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Quimica

A lo largo de 2013 se han destacado mas de 30 avances
cientificos en quimica en la seccion Noticias Cientificas
Relevantes de esta revista. A continuacion se destacan otras
que fueron resenadas en las ediciones de Anales de Quimica
de 2013.

Ordenadores usando nanotubos de carbono

Uno de los objetivos de la ingenieria de la computacion es
la busqueda de materiales que sustituyan al silicio para crear
equipos electronicos mas eficientes. Ingenieros de la Stanford
University (USA) han logrado construir por primera vez un
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ordenador hecho integramente con transistores de nanotubos
de carbono (CNTs).
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El dispositivo creado es aun muy basico, pero incluye un
sistema operativo y es capaz de ejecutar varios programas al
mismo tiempo Los autores del proyecto, cuyos resultados se
han publicado en la revista Nature (2013, 501, 526), sefialan
que este avance culmina afos de esfuerzos por parte de cien-
tificos de todo el mundo para aprovechar los CNTs, uno de los
materiales con mayor potencial.

Los investigadores han demostrado que los CNTs repre-
sentan un avance significativo respecto a los actuales transis-
tores y prevén mejoras significativas en el rendimiento y en
la eficiencia energética.

Los nanotubos de carbono son largas cadenas de atomos
extremadamente eficientes en la conduccion y el control de
la electricidad, cuyo grosor esta en la escala nanométrica y
que requieren poca energia para conectarlos/desconectarlos
electronicamente.

Los autores describen a este sistema informatico como el
mas eficiente basado en carbono Entre las dificultades que
tiene trabajar con este material destaca que los nanotubos de
carbono no crecen en lineas paralelas, como a los fabricantes
de chips les gustaria. Otro problema es que una porcion de
estos nanotubos pueden acabar comportandose como cables
metalicos que siempre conducen electricidad en vez de com-
portarse como semiconductores que pueden apagarse. Para
superar estos obstaculos, el equipo llevo a cabo un disefio que
llam6 “inmune a imperfecciones” que consistio en eliminar
los nanotubos que se comportaban como cables. Luego se
apagaron todos los CNT ‘buenos’ y se bombeo el circuito con
electricidad. Toda esa electricidad se concentrd en los nano-
tubos con propiedades metalicas, que se quemaron convir-
tiéndose en dioxido de carbono; de este manera se eliminaron
todos los CNT metalicos del circuito.

Los ingenieros utilizaron este disefio inmune a imperfec-
ciones para ensamblar un ordenador basico con 178 transis-
tores, un limite que vino dado por que utilizaron las instala-
ciones de la universidad, en vez de un proceso de fabricacion
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industrial. El ordenador fue capaz de realizar tareas como
contar y ordenar nimeros. Ademads, incorpora un sistema
operativo basico que permite llevar a cabo intercambio de
esos procesos. Para mostrar su potencial, los investigadores
probaron que el dispositivo también podia ejecutar incluso
alguna instruccion mas exigente.

Para concluir, con esta investigacion se confirma que los
nanotubos de carbono son una tecnologia factible para desa-
rrollar la proxima generacion de sistemas electronicos de alta
eficiencia energética. Aunque estos ordenadores tienen las
prestaciones de los de comienzos de los anos 1970s, se prevé
que su desarrollo sera mas rapido que el de los ordenadores de
los 1970s debido, principalmente, a la gran experiencia que ya
se ha adquirido en ordenadores basados en chips y transistores.

Por otro lado, investigadores de la Universidad Técnica
de Munich (TUM) encontraron que los nanotubos de carbono
se pueden utilizar como bits para ordenadores cuanticos. Los
resultados publicados en Phys. Rev. Lett. (2013, 110, 120503)
demuestran que los CNTs pueden almacenar informacion en
la forma de grados de libertad vibracionales/rotacionales.
Los qubits estan formados por los dos niveles mas bajos de
energia de los resonadores mecanicos, que pueden mostrar
un comportamiento anarmonico con campos electrostaticos
adecuados. Las rotaciones de un quibit sencillo se puede con-
seguir aplicando pulsos de radiofrecuencia a los resonadores
individuales.

Esta investigacion puede suponer una ventaja respecto a
los ya conocidos, pues éstos suelen ser particulas cargadas
eléctricamente, que son capturadas en una trampa electro-
magnética. Sin embargo, los dispositivos nanomecanicos
como los basados en CNTs son eléctricamente neutros, siendo
mucho menos sensibles a las interferencias eléctricas.

Experimentos en fisica y quimica nuclear

Desde el punto de vista de la quimica y fisica nuclear, el
calcio es un elemento peculiar. Con sus 20 protones, el calcio

IUPAC Periodic Table of the Isotopes
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posee una capa de protones cerrada (numero magico de proto-
nes), lo que proporciona estabilidad segtin el modelo de capas
nucleares desarrollado por Goeppert-Mayer y Jensen a finales
de los aflos 1940s. Ademas, el calcio presenta j24 isotopos!,
con 14 a 37 neutrones (http:/bit.ly/lhH3eAs); por lo que es
un excelente banco de pruebas para estudiar las interaccio-
nes nucleares responsables de la estabilidad de los is6topos
y descubrir los niimeros magicos de neutrones y nimeros
magicos de nucleones. De esta manera, es bien conocido que
dos is6topos del calcio, *°Ca y 43Ca, cumplen la condicion de
numero magico predicho por el modelo de capas nucleares
como excepcionalmente estables.

En un articulo publicado en Nature (2013, 498, 346)
sobre la estabilidad de los is6topos del calcio, investigadores
del consorcio ISOLTRAP del CERN han medido la masa de
nucleos exdticos del calcio, usando espectrometria de masas
de tiempo de vuelo (ToF). Esta investigacion ha permitido
establecer un nuevo niimero magico con 32 neutrones para
20 protones. Los resultados experimentales obtenidos confir-
maban investigaciones tedricas previas y refinan el modelo de
capas nucleares; lo que se traduce en mas informacion sobre
como se mantienen unidos protones y neutrones en este tipo
de nucleos.

Conversion de luz en electricidad

Un articulo publicado en Nature Physics (2013, 9, 248)
describe resultados que demuestran que el grafeno multiplica
la cantidad de electricidad que se obtiene de la luz. De esta
manera se puede aprovechar mas eficientemente la energia
solar.

Segun se describe en esta publicacion, el grafeno es capaz
de convertir cada foton que absorbe en multiples electrones
(electrones excitados) que pueden conducir corriente eléc-
trica. Lo habitual en la mayor parte de materiales es que un
foton absorbido genere un solo electron. En el caso del gra-
feno, al producir muchos electrones, la sefial eléctrica seria
mayor. Su hallazgo, sostienen, podria representar una alterna-
tiva a las actuales tecnologias que se usan en energia solar y
que se basan en semiconductores como el silicio.
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Avances Cientificos del Afio 2013

El estudio ha sido realizado conjuntamente por investi-
gadores del Instituto de Ciencias Fotonicas de Castelldefels
(Barcelona), del Instituto Tecnoldgico de Massachussets
(USA), del Instituto de Investigacion de Polimeros del Max
Planck (Alemania), asi como investigadores de la empresa
Graphenea.

Premio Nobel de Quimica

El galardon de este aflo ha reconocido avances en la
modelizacion computacional de estructuras, interacciones y
transformaciones de moléculas orgéanicas, de especial interés
en biomedicina. Los galardonados han sido (de izquierda a
derecha en la imagen) Martin Karplus, Michael Levitt y Arich
Warshel.
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