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EDITORIAL

Miguel Angel Sierra

Han pasado muchas cosas desde mi Ultima editorial. La
mas importante es que la pandemia parece que empieza a
remitir. Nos hemos ido de Afganistan, se han iniciado los
vuelos espaciales comerciales, hemos cambiado de minis
tro de Ciencia, incluyendo el noticién de que se ha incre-
mentado un 60% la inversién en Ciencia en Espafia (algo
que debe saber el ministro saliente pero que los demas des
graciadamente no hemos notado), y los chinos han encen
dido su propio reactor nuclear de torio. Ademas, tenemos
una nueva ley de educacion que acaba con el trauma de
tener que repetir curso y, casi seguro, una revolucionaria
ley de acceso al profesorado universitario en la que se in
dica que no seran necesarios ltros previos. Entiendo que
son tiempos de crisis y que, segun dicen los pedantes, en
chino oportunidad y crisis tienen el mismo ideograma. Lo
que pasa es que yo no veo ningun chino a mi alrededor.
Por supuesto, hay otras muchas noticias porque el mundo
estd cambiando a marchas forzadas, pero listarlas aqui
ocuparia mucho espacio y seria aburrido.

En medio de estos tiempos tan interesantes hay una ro
ticia que, por supuesto no ha trascendido a los medios de
comunicacion, pero que puede ser crucial para la Cien-
cia del siglo xxr a principios de 2022 la Universidad de
Utrecht abandonara los factores de impacto, incluyendo el
indice h, para considerar la contratacién de un cienti co
0 su promocién. La razén principal detras de esta postura
es que «Los factores de impacto realmente no re ejan la
calidad de un investigador o un universitario... creemos
que algo tiene que cambiar y abandonar el factor de im-
pacto (o el indice h) es uno de esos cambios». Esta deei
sion trascendental se inspira en la Declaration of Research
Assessment (DORA) que, desde su presentacion en 2012
ha sido apoyada por cerca de 20.000 investigadores e
instituciones docentes e investigadoras. En el fondo es una
forma de acabar con la produccién masiva de publicacio-
nes y favorecer la buena ciencia.

Real Sociedad Espafiola de Quimica

www.analesdequimica.es

Indudablemente, la decision de la Universidad de Utre
cht es arriesgada puesto que, hasta que esta corriente se
imponga, y ojala lo haga por el bien de la ciencia, los
investigadores que vengan de la Universidad de Utrecht
estaran en desventaja frente a otras universidades. No obs
tante, como en otras tantas revoluciones, el paso mas dificil
de dar es el primero.

Estamos entrando en un terreno nuevo con la @pen
Science» como bandera. La Unién Europea en sureport de
2019 « Indicator frameworks for fostering open knowledge
practices in science and scholarship apuesta (no clara-
mente, la Unién nunca se moja) por la opcion que ha se
guido Utrecht y, aproximadamente un 60% de las univer
sidades de Norteamérica, entre ellas las mas importantes,
no tienen criterios basados en indices bibliométricos en sus
paneles de seleccion. Por supuesto las empresas esto ni se
lo plantean.

¢Puede aplicarse este avance rompedor a las universi
dades espafiolas? Lo dudo mucho. Y esto dejando aparte
las veleidades respecto a la contratacién y consolidacién
del personal universitario del ministro Castells (poco puede
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esperarse de alguien que inaugura su mandato diciendo
que no cree en su ministerio), que espero sean solo eso,
veleidades. Desde que tengo recuerdos siempre se han uti
lizado sumas y restas para contratar o promocionar a un
candidato. Cuando publicar articulos era algo mucho mas
raro que ahora se usaba el nimero de articulos, después
al comenzar la bonanza investigadora era el indice de
impacto de las revistas, después lleg6 el Santo Excel con
su panevangelio y el resultado de sumar y restar una serie
de datos es el que decide si un candidato pasa o no. Tengo
gue decir que en las multiples comisiones en las que he es
tado nunca nadie leyé o comento la calidad de un articulo
presentado por un candidato. Me consta que los gestores
de los distintos programas de seleccién y los presidentes de
las comisiones de acreditacion intentaron, por activa y por
pasiva, y a veces frente a presiones politicas fuertes, que
eso no fuera asi, que era necesario entrevistar al candi
dato. Pero, para nuestra desgracia, no lo consiguieron. El
Evangelio del Santo Excel se ha extendido y se ha impuesto
como herramienta absoluta y decisoria.

Sobre la importancia de los valores bibliométricos baste
decir que, en base a estos criterios, Watsony Crick b =9y
h = 12 cuando publicaron su articulo sobre la estructura del
ADN) o Einstein (= 9 al recibir el premio Nobel de Fisica)
no hubiesen sido considerados como candidatos para un
contrato Juan de la Cierva. Es ridiculo, pero es asi. Estoy
seguro de que una entrevista de 10 minutos con Einstein hu
biera dejado claro si merecia o no el contrato. No me cabe
duda ni del valor como referencia que este nimero tiene ni
de que Hirsch publico la de nicion del indice h con la mejor
intencion (y escepticismo) del mundo. Pero nada mas. Como
todo, el indice h se puede manipular, ajustar, incrementar
etc., especialmente en paises en los que lo Gnico que se
valora es la cuanti cacion y se evitan las entrevistas como si
fuesen obra del diablo (todavia no he conseguido descubrir
como se puede tener un indiceh negativo, pero estoy en
ello). Un expresidente de la ACS me contaba que estaba
entrevistando a un candidato para ocupar una vacante en
un centro de investigacion del mas alto nivel. Su indiceh
era discreto y ademas estaba predispuesto en contra de éste
por su actitud, hasta que el candidato empez6 a hablary a
exponer sus ideas sobre la quimica que queria desarrollar.
Ni que decir tiene que el candidato logro el puesto y, desde
luego, puedo garantizar que el comité no se equivocd. Otro
investigador que sin una entrevista no hubiese pasado.

¢Podemos dejar el futuro de un investigador en manos
de una hoja Excel que, entre otros muchos defectos no suele
incluir la edad del candidato? No lo creo. Cada persona es
Unica y es mucho mas que una serie de datos. ¢ Es tan dificil
gue una comision (endogamica como decia con razén nues
tro presidente en su anterior carta, porque asi tiene que ser,
es el departamento contratador el que se juega su prestigio
en un proceso de seleccion) elija un candidato, le entreviste
y le dé una plaza? Después de cinco afios, una nueva eva
luacién y, si ha cumplido en investigacion y, si procede, en
docencia, se le renueva. En caso contrario puede buscar
otro sitio en donde trabajar. ¢Estoy soflando o es, como
me dijeron en su momento publicamente, mi estupida for
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macion americana? Pero es que ya ha pasado en este pais.
La primera ley de Educacién socialista, la famosa LRU, es
tablecia la gura de Ayudante, después Ayudante Doctor y
en cinco afios la estabilizacion como Profesor Titular. Si no,
pues a buscar otro sitio en donde trabajar. No funciond. Las
universidades, en su in nita sabiduria, hicieron Profesores
Asociados a todos aquellos Ayudantes (doctores o no) que
no habian obtenido plaza y se cargaron el espiritu de la ley.

No hay que irse al extranjero para encontrar ejemplos
de que el sistema propuesto en la LRU es efectivo. Sin ir mas
lejos, Ikerbasque funciona de esa formay no les va nada de
mal. Las malas lenguas dirdn que en este caso es por que
los vascos tienen mucha pasta. En n, ya sabéis lo que decia
Dirty Harry sobre las opiniones.

Dudo mucho que Hirsch pensase en las consecuencias
de su indice para la comunidad cienti ca (no voy a hablar
por ejemplo de la hiperin acion de publicaciones proceden -
tes de China, una parte muy importante de escasa calidad
o simplemente de dudosa veracidad) pero es un buen expe
nente del dafio que puede hacer la pura bibliometria en la
promocién cienti ca. Deberiamos pedir que, al igual que
la Universidad de Utrecht, se consideren otros parametros
en la contratacion y en la promocién de los cienti cos es-
pafioles. Seguro que hay una cierta correlacion entre los
indicadores bibliométricos y las aptitudes investigadoras de
una persona, pero asi, al menos algunos, nos quedariamos
mas tranquilos.

Un dltimo factor para considerar es la edad del inves
tigador (con las correcciones légicas derivadas de la ma
ternidad y circunstancias similares). Estamos contratando a
investigadores senior en puestos que deben ocupar investi
gadores jovenes. Esto va en detrimento de la capacidad de
renovacion de la red investigadora del pais y de los propios
investigadores. Los curriculos se incrementen con la edad. Lo
qgue no se considera (de nuevo el Santo Excel) es el grado
de independencia investigadora, ni la proyeccion de futu-
ro de un investigador. Evidentemente, no es lo mismo un
doctor con 32 afios que uno con 40 (aunque legalmente
sean «jovenes»). Un investigador de 40 afios es un investi
gador senior y deberia ser un investigador independiente y
consolidado, no «emergente». Esto no lo tiene en cuenta el
sistema, al menos hasta donde yo sé. ¢,Os imaginais lo que
hubiera pasado en el proyecto DARPA si hubiese contrata
do solo a investigadores senior? Probablemente seguiriamos
usando correo en papel y no tendriamos ni Google ni GPS.
Menciono el proyecto DARPA porque la Unién e Inglaterra
estan pensando en implementar proyectos analogos a éste,
y seguro que algo nos llegara. Espero que no cometamos los
errores de contratar a los investigadores de este proyecto (si
llega) o de ningln otro usando una hoja Excel.

Me he extendido demasiado, pero puedo resumir esta
editorial en una frase «valen mas cinco minutos de entrevis
ta que 100 hojas Excel y un indice h enorme».

Gracias por leer.

MIGUELA. SIERRA
Editor General de Anales de Quimicade la RSEQ
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Gillian Harvey

Gillian Harvey completed her chemistry education in the
UK (BSc, University of East Anglia; Norwich, PhD, Universi
ty of Aberdeen). After a year on a Royal Society Fellowship
at the Zentralinstitut fir Anorganische Chemie, Akademie
der Wissenschaften der DDR, Berlin, in 1986, she moved
to the ETH as a post-doc in the Institute for Crystallography
and Petrography (1986-1988) and then as Oberassistentin
at the Institute for Technical Chemistry (1989-1996). Since
2000, she has worked as the Technical Editor for CHIMIA
and since 2019 she has also taken over the Chair of the
Editorial Board.

CHIMIA

As the society journal of the Swiss Chemical Society (SCS),
CHIMIA (chimia.ch) represents and informs the wider che
mistry community in Switzerland: in academia, industry,
education... and has done so for nearly 75 years, evolving
and growing along the way. CHIMIA is published 10 times

a year and each issue features scienti c articles and ex
tensive Society news. Each year two issues celebrate the
Swiss Chemical Society prizewinners: the Junior Laureates
in issue 4 and the Major Awards in issue 7/8. The remai -
ning eight issues are dedicated to special topics chosen by
the Editor-in-Chief and realised by a Guest Editor, who is
an expert in the respective eld and generally comes from
Swiss Academia or Industry.

These scienti ¢ articles by invited authors are presented
in topical issues that are subjects of current signi cance in
chemical research. The topics covered re ect the increa
singly interdisciplinary nature of chemistry; recent topics
include Chemistry and the Environment, Swiss Start-ups, Ra
diochemistry, Colloidal Nanocrystals, Peptide Chemistry in

Real Sociedad Espafiola de Quimica

www.analesdequimica.es

Chairperson of the CHIMIA
Editorial Board
C-e: chimia.tr@bluewin.ch

Recibido: 03/08/2021
Aceptado: 06/09/2021

Switzerland. The articles are generally written in a review
format to be accessible to the wider chemistry community
and are peer-reviewed before acceptance

CHIMIA is the main information channel of the Swiss
Chemical Society and this is re ected in recurring columns
produced by the Divisions of the SCS, Community News
and Events.

CHIMIA is published almost exclusively in English
although the authors do have the option of writing their
articles in one of the of cial Swiss languages (German,
French, Italian, Romansh). German is most frequently used,
although not often. The Swiss Chemical Society also com
municates extensively in English to be inclusive for all its
members: The Swiss universities welcome many foreign stu
dents and teach, after the rst year, in English. Many gra-
duates then go on to work in Swiss academia and industry
and English frequently remains the common language for
communication.

Swiss Chemical Society

The Swiss Chemical Society (scg.ch) is the publisher and
owner of CHIMIA and represents scientists active in the che
mical sciences and related disciplines in Switzerland and in
50 countries worldwide. The current membership is about
2700 and members receive CHIMIA as a printed journal
as part of their membership. The key initiatives of the SCS
include the organisation of scienti c meetings, congresses
and courses (15-20 events per year). For example, the SCS
Fall Meeting is the biggest chemistry conference to take
place annually in Switzerland with more than 1000 patrtici -
pants and offers junior scientists the opportunity to present
oral and poster presentations, often for the rst time. Due
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to the Covid pandemic, the Fall Meetings successfully took
place as online meetings in 2020 and 2021 with short
videos in place of posters proving particularly popular, but
the intention is to return to an in-person meeting in 2022.
The Society promotes the exchange of scienti ¢ and tech
nical knowhow and enables networking for academic and
industrial chemists and current SCS key initiatives are ai
med at creating contact to related scienti ¢ elds, such as:
Chemistry and the Environment, Materials Sciences, Flow
Chemistry, Al/Computational Chemistry. In addition, the
SCS Academy offers training courses in the chemical and
pharmaceutical sciences. The courses are conducted in co
llaboration with industrial partners and the intention is to
expand the curriculum over the next years. The website of
the SCS shows the extent of the networking to include 25
thematic and social communities. The Society represents the
interests of its members in national (SCNAT, SATW) and
international organisations (EuChemsS) and is also an active
member of Chemistry Europe, as part owner ofHelvetica
Chimia Acta and holds shares in further scienti ¢ journals.

Origins of CHIMIA

In 1946, the predecessor of the SCS, the Swiss Chemists’
Association, voted to create a new journal with the name
of CHIMIA to replace the Schweizer Chemiker-Zeitung &
Technik-Industrie. The rst issue was published at the be
ginning of 1947, with the declared objectives to aid in the
training and further education of chemists, to inform them
of scienti ¢ and technological advances, the economy, pa-
tent law, careers and politics, to publish scienti ¢ articles
and reports. The objectives were ambitious and re ected
the hope of new beginnings in the post-war era. CHIMIA
has been published uninterrupted since then and all articles
since 1990 are available online (Ingentaconnect.com) in
open access and re ect the changing interests of academic
and industrial research. The close association of the SCS to
the chemical industry in Switzerland is an important aspect
of the content that continues to this day.

In 2021, we are celebrating the 75th volume with invi -
ted contributions from representatives from research indus
try, education society etc. to present their future perspecti
ves in chemistry and society. All the contributions will be
gathered together in a single virtual issue at the end of the
year and be made freely available.

Current Role of CHIMIA

Up to 2019 CHIMIA was a subscription journal, earning
some of the income for its production through library subs
criptions. Most of the remaining production costs were and
are carried by the SCS. The move in Europe towards Open
Science and Open Access for journals led to discussions
in the SCS and the CHIMIA Editorial Board and it was
decided to ip CHIMIA to a fully Open Access journal from
January 2020 onwards. The Platinum OA model was che
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sen, which means that there are no charges to our invited
authors or to the readers of the online version. In 2020,
the articles are subject to the CC_BY_NC 4.0 licence, from
2021 onwards the licence CC_BY 4.0 will apply to all

scienti c articles. The authors retain copyright of their work.
The print version is produced as before and delivered to
individual and institutional SCS members and is available
as a print subscription. The full issue as a pdf is available to
SCS individual and institutional members and subscribers.

The Swiss Chemical Society continually seeks to grow
and expand its contacts to related scienti ¢ elds: Chemis-
try and the Environment, Material Chemistry, Flow Che
mistry, Al/Computational Chemistry, etc. Where possible
the activities of the Society are re ected in the content of
CHIMIA, e.g. the Green and Sustainable Chemistry issue in
September 2019 coincided with the same topic at the SCS
Forum at ILMAC, the Basel chemistry trade fair held in part
nership with the SSC, or the Chemistry and the Environment
issue (3/2020) to mark the launch of the new SCS section
‘Chemistry and the Environment’ and the Spring Meeting
in 2021 on the same subject. In addition there is an exten
sive column section where all Divisions are encouraged to
produce short articles featuring innovations in their elds.

Information for the SCS membership is included in the
Community News and Events sections and includes infer
mation about upcoming conferences, lectures, award pre
grammes and news from the chemical industry.

The layout and front cover design of CHIMIA have been
updated over the past two years and the guest editors are
invited to provide a striking image for the front cover (Fi
gure).

In the immediate future, the plan is to host the journal en
tirely on one online platform, which is scheduled to be com
pleted at the beginning of 2022. This will enable one-stop
access from submission through to online publication and all
articles, columns and information will be visible and directly
available for download. The new website will be based on
the OJS system and CHIMIA is one of the few journals that
will migrate its content (31 years of metadata and full text
equivalent to 31’000 pages) to OJS using a technological
approach. Except for the input format, there is no support
by PKP, the producer of OJS, to supply scripts or plugins
to ease migration. Therefore, the migration procedure and
code is being developed by the Webeditor. This task is being
undertaken by a member of the CHIMIA Editorial Board on a
voluntary basis for an honorarium. There is only one person
employed for the production of CHIMIA (the Technical Editor)
supported by the SCS Head Of ce. All the other members of
the EB donate their time and efforts freely and are vital to the
smooth running of the journal.

The objective is to improve the visibility of CHIMIA on
line, far beyond the borders of Switzerland, generating in-
terest in the excellent research being undertaken in acade
mic and industrial labs in Switzerland. CHIMIA is listed in
the most important databases: Current Contents/Physical,
Chemical and Earth Sciences, Chemical Abstracts, Science
Citation Index, Research Alert, Scisearch, Index Chemicus,
Chemistry Citation Index, Current Chemical Reactions,
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Reaction Citation Index, Biological Abstracts, and the Di
rectory of Open Access Journals.

The Swiss Chemical Society and the Editorial Board
are working together to ensure that CHIMIA will continue
to thrive and evolve to its 100th anniversary and beyond.
When CHIMIA was originally conceived, it was one of the
main channels that chemists could access information about
scienti ¢ progress, job opportunities and advances in in-
dustrial production and was certainly eagerly anticipated
each month. In the 21st century, with a 24-hour news cycle
and social media, the role of a Society journal and indeed
the Society itself has to adapt. By maintaining the special

topic issues, we give established scientists the opportunity
to write about their subject in a way that is interesting and
comprehensible to a wide readership, new professors can
present their research to their new colleagues in Switzer
land and, in addition, the many networks of the SCS can
present their activities directly to their members. All this is
only possible thanks to the active and enthusiastic input
from the Swiss chemical community: as authors, guest edi
tors and members of the SCS and CHIMIA boards. We are
grateful to everyone who has been involved in the past to
get us where we are today and to anyone thinking of joi-
ning us: you are very welcome!
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Swiss Chemical
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CHIMIA.ch

Colloidal Nanocrystals

CHIMIA.ch/e-version 5/2021

Figure captiofhe front cover of CHIMIA 5/2021: ‘Colloidal Nanocrystals’ as an example of the excellent artwork provided
by the guest editors and their coworkers, in this case Prof. Jonathan De Roo and Loren DeBlock, University of Basel.
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Algunas re exiones sobre el futuro
de la quimica computacional

José Elguera

J.Elguero Bertolini

Instituto de Quimica Médica (CSIC)

C-e:igmbel7@igm.csic.es Hace unos dias, durante la reunion virtual del Grupo de Quimica y Computacion de la RSEQ,

pronuncié una charla titulada «Cara y cruz de la quimica computacional»; al nal de ella, Fer-
nando Cossio, mas por amistad que por otra cosa, sugirié que se podria publicar en Anales si los
censores lo consideran oportuno. Es evidente que no se trata de poner una tras otra las imagenes
acompafadas de unos pequefios textos, asi que esto es un intento de metaconferencia.
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Para empezar y contrariamente a otras disciplinas de la
quimica con nombres bien de nidos re ejados en sus prin-
cipales revistas, como es el caso, por ejemplo, de la qui
mica organica (J. Org. Chem., Eur. J. Org. Chem, Org.
Lett, Org. Biomol. Chem., Beilstein J. Org. Chem.)o la
inorganica (Inorg. Chem, Inorg. Chim. Acta, Eur. J. Inorg.
Chem.) esta rama de la quimica tiene tres nombres: qui
mica computacional (J. Comput. Chem), quimica tedrica
(Theor. Chem. Acc) y quimica cuantica (Int. J. Quantum.
Chem.), que se usan indistintamente, al menos cuando uno
elige donde publicar, pero que son diferentes (¢ qué tiene
de cuantica la dinamica molecular en si misma o parte del
premio Nobel a Martin Karplus aparte del uso de parame-
tros para los campos de fuerza basados en calculos cuan
ticos?). Incluso los hay hibridos(Comput. Theor. Chem,
J. Chem. Theor. Compuj) lo cual demuestra que son térmi
nos diferentes: cuantica es el mas pequefio y de nido, teori
ca es mayor y casi se confunde con el siguiente (¢,como ha
cer teoria sin un ordenador?) y computacional es el mayor
(Figura 1). Asi que el nombre del Grupo esta bien elegido.
La conferencia empezaba con un poco de historia,
como no podria ser de otra manera dada la edad del
conferenciante. Recordaba que en los veinte afios que

TEORICA COMPUTACION/

Figura 1Los tres nombres de unas disciplinas relacionadas.
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trabajé en Montpellier no hubo ningun quimico teorico ni
en la Universidad, ni en la Escuela Superior de Ingenieros
Quimicos, ni en el CNRS, problema que no se resolvié
hasta la llegada de Odile Eisenstein en 1996.

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

En el célebre libro de 1939, The Nature of the Chemi
cal Bond, Linus Pauling ya discute la tautomeria de los
pirazoles que, con los imidazoles y los bencimidazoles,
pertenecen al grupo de la tautomeria degenerada o auté
tropa (ambos tautomeros son idénticos salvo si llevan un
sustituyente en la posicion adecuada; en el caso de Pau
ling, el 3(5)-metil-1H-pirazol).
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Figura 2Los cinco azoles y los tres benzazoles.

Real Sociedad Espariola de Quimica

© 2021 Real Sociedad Espaiiola de Quimica

*IRSEQ



Anales de

«u RSEQ_ JOSE ELGUEROBERTOLINI

204

© 2021 Real Sociedad Espafiola de Quimica

*IRSEQ)

Tetrahedron Letters No.6 pp., 495-498, 1969,

Pergamon Press.

Printed in Great Britain.

RECHERCHES DANS LA SERIE DES AZOLES.
XLII1. ETUDE PAR RMN DE LA TAUTOMERIE DES AZOLES.

M. L.

Roumestant, P. Viallefont, J.

Elguero et R. Jacquier

(Service Chimie PC 1, Faculté des Sciences, Place Eugéne Bataillon, 34-Montpellier)

avec la collaboration technique d'E. Arnal (E.N.S.C., 8, rue de 1'Ecole Normale, Montpellier).

(Received in France 28 December 1968; received in UK for publication 2 January 1969)

Les pyrazoles, imidazoles, triazoles-1,2,3 et -1,2,4 et tétrazoles non substitués 3 1'azote

présentent en RMN des signaux moyens ddis & un échange trés rapide du proton entre les diffé-

rents atomes d'azote. Ceci est vrai pour la plupart des solvants, méme & basse température (*).

Figura 3La publicacion, jen fragicébedeon Letters

La comprension de la tautomeria anular de los azoles
no se podia alcanzar sin calculos tedéricos o, mejor dicho,
las explicaciones cualitativas existentes en la literatura de
jaban mucho que desear. A mi director de tesis, Robert
Jacquier, se le ocurrié contactar con uno de los mejores ted
ricos franceses, André Julg, que era profesor en la Universi
dad de Marsella, ciudad situada a 170 km de Montpellier.

André Julg salia de la Ecole Normale Supérieure de
Paris, un centro con enorme prestigio (13 premios Nobel,
10 medallas Field), a mi entender irrepetible. Fue alumno
de Louis de Broglie y mantuvo relaciones con Paul Dirac du
rante su tesis dirigida por Gaston Berthier a su vez alumno
del matrimonio Pullman, Bernard y Alberte. Julg introdujo
el método LCAO-SCF y lo aplicé con éxito a los hidrocarbu
ros aromaticos no clasicos, pentaleno, fulveno y azuleno.
Explorando sistemas aromaticos originales pasé del bence
no al furano (clasi cado como aromatico por Robinson en
1925). Del furano al pirrol solo hay un paso y del pirrol al
pirazol solo otro mas.

Cuando Jacquier contacté con Julg este le indic6 que la
persona adecuada era Louis Pujol con quien habia publica
do el trabajo del furano.®? Asi es que fui a Marsella a ver
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Figura 4Los cuatro trabajos de Roche y Pujol.
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a Pujol, del que luego comentaré algo. Este investigador,
junto con su alumno Michel Roche, publicé entre 1969 y
1971 tres trabajos que fueron esenciales para nuestra corm
prension de la tautomeria de los azoles (Figura 4).

Unas palabras sobre Louis Pujol. Tuvo dos prestigiosos
alumnos: Guy Pouzard (fallecido en 2020 fue Rector de la
Universidad de Aix-Marsella) y Paul Tordo. Un dia de 1959,
André Julg paseaba por las colinas que rodean Marsella
del otro lado del mar. Alli encontré a un pastorcillo con sus
ovejas. Se dio cuenta de que, a pesar de no saber leer ni
escribir, poseia una viva inteligencia. Asi es que convencio
a sus padres para que lo dejasen ir al colegio y que él se ha
ria cargo de todos los gastos. El resultado fue espectacular.
Pastor analfabeto a los 14 afos, doctor en ciencias a los 21
(Tesis, Marsella, 1966). Un dia abandoné la investigacion
porque, me dijo, no iba a alcanzar las metas que se habia
propuesto. Un exceso de autocritica puede ser fatal.

Se cuenta de que Napoledn decia que sus soldados lle
vaban un bastén de mariscal en sus mochilas; los estudian
tes de tesis deben llevar un premio Nobel en sus ordenade
res. Si no, qué sentido tiene iniciar una carrera de cienti co.
Pero si al cabo de algunos afios después de acabar la tesis,
digamos diez, ven que no van a alcanzar el premio Nobel,
eso no les debe desanimar: jain queda mucho sitio!

Yo, que desde entonces he conocido a tanta gente (he
publicado con més de 2.000 coautores diferentes), no he
vuelto a conocer a alguien como Louis.

Después de Louis he colaborado con muchos quimicos
tedricos, que inicialmente han tenido la generosidad de
interesarse por nuestros problemas y posteriormente de es
tablecer una colaboracién duradera. He aqui algunos de
ellos (las cifras no se deben sumar porque en muchos traba
jos coinciden algunos). He puesto a Joan Bertran el dltimo
para llamar la atencion del respeto que le tengo.

Paso ahora a sefalar las cruces y las caras de la quimi
ca teodrica (QT). Primero las cruces.

Demasiado baraPaiede parecer una broma, pero no lo
es. He oido decir que cuanto mas bajo es el PIB de un pais
mayor es la proporcién de quimica tedérica con relacién
a las quimicas experimentales. Muy aproximadamente en
Espafia los proyectos de investigacion de tres afios son-
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Tabla 1.Investigadores(as) con las que he colaborado (n.°: nimero de publicaciones)

Investigador(a), pais n.c Investigador(a), pais n.c
Ibon Alkorta, Espafia 707 Michel Sana 4
Janet del Bene, EE. UU. 138 Manuel Alcami, Espafia 4
Manuel Yafiez, Espafia 109 Georges Leroy 4
Otilia M6, Espafia 109 Daniel Liotard, Francia 4
Isabel Rozas, Irlanda 63 Markku R. Sundberg, Finlandia 4
Goar Sanchez-Sanz, Irlanda 63 Marina Sanchez, Argentina 4
Javier Catalan, Espafa 54 Gustavo A. Aucar, Argentina 3
Fernando Blanco, Espafna 49 Alain Dargelos, Francia 3
Cristina Trujillo, Irlanda 39 Jacques Teysseyre, Francia 3
M. M. Montero-Campillo, Espafia 33 Leticia Gonzélez, Austria 3
José Luis Garcid de Paz 26 Francisco Tomas, Espafia 3
Marta Marin-Luna, Espafa 21 Gonzalo Jiménez Osés, Espafia 2
Rafael Notario, Espafia 15 Obis Castafio, Espafia 2
Krystof Zborowski, Polonia 15 Max Chaillet, Francia 2
Luis-Miguel Azofra 15 Zvonimir B. Maksic 2
Oscar Picazo, Espafa 12 Mirjana Eckert-Maksic, Croacia 2
Patricio F. Provasi, Argentina 11 Jordi Poater, Espafia 2
Josep M. Oliva-Enrich, Espafia 9 Miquel Sola, Espaina 2
Oriana Brea, Espafa 9 Vladimir I. Minkin, Rusia 2
Marta Ferraro, Argentina 8 José Antonio Dobado, Espafa 1
Jean Arriau, Francia 8 Leo Radom, Australia 1
Carlos Jaime, Espafia 8 Paul von Ragué Schleyer, EE. UU. 1
Rodney J. Bartlett, EE. UU. 7 Judith I. Wu, EE. UU. 1
Ajit F. Perera, EE. UU. 7 Michel Rajzman, Francia 1
Minh Tho Nguyen, Bélgica 7 Guy Pouzard 1
Pablo Sanz, Espafia 7 Henri Sauvaitre, Francia 1
Inés Corral, Espafia 6 Santiago Olivella, Espafia 1
Federico Gago, Espafia 6 Mariona Sodupe, Espafia 1
Stephan P. Sauer, Dinamarca 5 Fernando Cossio, Espafia 1
José Ignacio G. l'aureiro 5 Angel Martin Pendas, Espafa 1
M’hammed Essefar, Marruecos 5 Jesus M. Ugalde, Espafia 1
M. El Mouhtadi, Marruecos 5 Joan Bertran, Espafia 1
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nanciados por persona con 100.000 € en el ambito de
la biomedicina, con 40.000 € en quimica organica y con
20.000 € en quimica tedrica.

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

Obliteraciérun trabajo tedrico, cuando es repetido a
nivel superior, deja de ser citado. Ya nadie cita los trabajos
de Pujol. Los azoles han sido calculados muchas veces,
cada vez a nivel mas elevado. Para ser citados no basta
ser los primeros ni que cualitativamente los resultados sean
correctos. Hay que aportar algo mas, aunque no sea muy
original: efectos de disolvente especi cos, estados excita
dos, nuevas metodologias... A continuacion, algunos datos
relevantes:

Goal!
An Exercise in IUPAC Nomenclature

The power and the usefulness of the method recently described in THIS JOURNAL (52, 126 (1982)) to assign correct
IUPAC systematic names to polyhedranes has been tested once again taking as the mgu molecule a highly interesting
polyhedrane, the trivial name of which cnuld be footballane or, alternatively, s
e, CooHao, with 90 3 aces (12 regular pentagons + 20

regular hexagons) and may be regarded as an expanded dodecahedrane especially suited to accommodate ions or atoms

|,|||¢!I' Ih |||
Ml

inside of its huge cavity.
” ‘ ||” |||||

the ing Schlegel di-
agram, and the IUPAC systematic name are given below:

‘i['|||

Foothallane is, in fact, one of the “hollow polyhedrals” that
'"Fw“dlimlu wmlﬁ“""‘
“

Leonardo da Vinci drew, as early as 1509, for the book “Divina
proportione” by Luca Pacioli (Town and University Library of
G eneva)
T
TATATTI

Hentriacontacyclo{29.29,0,0247,0%45.04.28 0527 g8.44 0742 08.26 08,24 010,41 11,39 01223 0 13,57 1422 15,35 016,39 017,27 1631 019,28 20,25
(022:60,04.56,36.56,038.55 (40,59, (43,52 046,51 48,59, 048.57 05054 hexacontane

Since the synthesis of has been recently y Paquette and his coworkers at Ohio State
University (. Amer. ('htm Soc., HM 4503 (1982)), the synthesis oﬁom.bnllanc, appears as the next “goal.” Good luck!

Josep Castells and Felix Serratosa

University of Barcelona
Barceiona-28. Spain

Figura 5 La publicacion de Castells y SerHfésa sobre el C

Tabla 2. Desaparicion paulatina de la citabilidad de la publicacion teérica oriﬁa%%@%‘egay que afiadir una dimension mas: la

Afo Nivel de teoria Comentarios

1970 LCAO-SCF Roche & Pujol
1984 INDO, STO-3G Citan a Pujol
1986 6-31G*/6-31G No citan a Pujol
1998 6-31G* No citan a Pujol
2006 MP2/6-311++G(d,p) No citan a Pujol
2010 MO06-2X/6-311++G(d,p) No citan a Pujol
2013 MP2/6-311++G(d,p) No citan a Pujol
2020 DZVP-MOLOPT-SR-GTHNo citan a Pujol

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

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

El peligro de la predic@dlos sintéticos no les gustara
hacer la quimica que los tedricos hayan predicho. Hoy dia
ya es frecuente que no citen, como trabajo previo, una
prediccion tedrica. Imaginense que Castells y Serratosa, en
vez de estudiar y publicar el C, H,, (el perhidrofullereno)
en 1983, hubiesen dicho que el C, debia ser estable y
(con la ayuda de Santiago Olivella, por ejemplo) hubie-
sen calculado sus espectros que, probablemente, hubiesen
coincidido con los medidos por Kroto, Curl y Smalley en
1985, lo que les valio el premio Nobel en 1996 (Figura 5).

No es lo mismo encontrar una cosa buceando en lo des
conocido que sintetizar una cosa predicha ab initio para
veri car si se cumplen las predicciones. Como ha escrito
el gran Aleksander Isaakovich Kitaigorodskii «A rst-rate
theory predicta second-rate theory forbids and a third-rate
theory explains after the facts»®
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di cultad intrinseca del problema (Figura 6). Cuanto mas
complejo es el problema mas tarde llegaran las teorias que
predicen.

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

La quimica computacional y el nal de la\@erusaa em-
pezar preguntdndonos cuantas moléculas sintetizaran los
humanos antes de extinguirse. Los nimeros no hay que
tomarselos demasiado en serio. Son como los relativos a
la conocida pregunta de si hay en el universo otras civilr
zaciones inteligentes. Son tantas las aproximaciones que
cuando se multiplican el resultado es totalmente incierto.
Multiplicar un nimero gigantesco por uno in nitesimal da
cualquier resultado. La famosa ecuacion de Draké& da,
0 bien menos de una, o bien un millén de civilizaciones
inteligentes.

Primera pregungacuanto tiempo falta para que se extin
gan los humanos?

Level

2060

Increase the
prediction

2020 .. ... (e W

Predict Explain

1980 |-----

Explain

Organic Biological Complexity

Figura 6 La complejidad del problema in uye en el caracter predictivo de una te
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Respuesta&l sol se convertird en una gigante roja en
5.000 millones de afios, es decir, 510 2 * 10 8 = 5*10 °
afios. Como un afio tiene 3.2 *10 7 segundos 2*10 7 se-
gundos, el Sol se convertira en una gigante roja en aproxk
madamente 10'7 segundos.

Segunda pregurgauanto tiempo falta para que se des
aparezca el Universo?

Respuestantre 10** y 10°%? afios. Es decir, segun el
razonamiento anterior, entre 102 y 10 % segundos.

Tercera pregung@uantas moléculas hay ahora?

Respuestahora hay algo menos de 200 millones = 2*10 &.

Cuarta pregunta (multig/l€uantas moléculas podran sin
tetizar los humanos? ¢A qué velocidad las pueden prepa
rar?

Respuestaupongamos, como hipétesis atrevida, que te
dos los humanos pueden sintetizar unas 10 moléculas por
segundo. En ese caso, podemos combinar los siguientes
célculos:

a) El Sol engulle a la Tierra (s) x moléculas$ = 102
moléculas

b) El Universo se extingue (s) x moléculas=5= entre
1024y 1042 moléculas, en promedio 10*.

Por tanto, entre cuando ya no queden humanos y cuan
do ya no quede nada (sopa isétropa) se habran preparado
entre 10%° y 104 moléculas.

Quinta pregunta (multipfguantas moléculas quedaran
por descubrir? ¢Hay un nimero nito o in nito de molécu-
las posibles? ¢Es el in nito Unicamente un concepto mate
matico?

Respuest&e han sintetizado moléculas enormes tales
como el genoma de una bacteria con unos 600.000 pa -
res de bases (enlaces P-O). También se ha secuenciado
una molécula de 2,3 *10 ° bases. La cuestion de sihay
un ndmero nito o in nito de moléculas posibles tiene una
respuesta trivial: dado que el nimero de particulas elemen
tales es nito (unas 10%°) no se pueden preparar un nimero
in nito de moléculas. En una publicacién de 2006 nosotros
razonamos asi!” Copio la introduccién:

A simple comparison between aCH, ., alkane and its
superior homologue G . H, .. ., allows to reach the fo-
llowing conclusions: the stability of, for instance, the
central C-C bond cannot be identical for both molecules
because only identical molecules have identical proper
ties. It can increase monotonously, even by a minute
amount, but this can be excludeda priori because it
will lead to the absurd situation of an in nitely stable
C-C bond. It can decrease and with a number n suf-
ciently big, the bond would be no longer stable and
the unquestioned paradigm would prove wrong. The
possibility of an alternation, say even/odd, so common
in chemistry has no consequences for the problem since
it corresponds to compareCGH, ., with G H, ..
En Ultima instancia este razonamiento es una falacia,
pues queda una tercera posibilidad que es la conclusion
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a la que llegamos y que recuerda la paradoja de Zenon
de Aquiles y la tortuga: «cuando el numero de carbonos
aumenta, la energia de disociacion del enlace CC cen
tral tiende asintéticamente aun valor constante» (es facil
de comprender: el enlace CC central de un alcano de un
millén de &tomos de carbono no se va a ver modi cado
por afiadir un CH, al nal de la cadena). Llameémoslo osci-
lacion amortiguada.

Por tanto, como conclusion podemos a rmar: «hay un
namero in nito de moléculas tedricamente posibles, cuya
sintesis efectiva solo esta limitada por la cantidad de ma
teria disponible».

Antes de concluir esta parte, vale la pena recordar los
trabajos del quimico suizo Jean-Louis Reymond (Univefsi
dad de Berna).®! Este autor se ha preguntado cémo estan
distribuidas las moléculas (limitadas a 17 atomos de C,
N, O, Sy los halégenos) en el espacio de muchas dimen
siones que las caracterizan . Con ese «minudsculo» sub
conjunto, ha generado 2 * 10 ** moléculas (200 billones
americanos). Un analisis en componentes principales para
reducirlas a dos dimensiones muestra la distribucion muy
desigual de las moléculas, agrupadas en «clusters» y con
enormes zonas vacias que re ejan mas la historia de la
quimica que una exploracion racional.

Recordemos que el nimero de moléculas que podemos
preparar antes de desaparecer estd comprendido entre
102° y 104?, nimeros gigantescos si se comparan con las
conocidas (108) y con las del conjunto de Reymond (1G%).

Un hidrocarburo de talla relativamente modesta,
C,s, Hise tiene mas de 10%° isémeros. Relativamente meo
desta porque se han sintetizado el Cg,H,,, (lineal) y el
C,sHsye (anillo). Con 15 hexagonos se pueden construir
74.107.910 bencenos condensados. Cuesta imaginarse
las consecuencias de la explosion combinatoria.

Contar isémeros no es tarea de quimicos teoricos sino
de matematicos o de quimicos matematicos, que tienen en
Match una de sus principales revistas. El gran referente
en este campo es George Pdlya, un matematico hanga
ro,”® aunque contribuciones muy importantes son debidas
a Alexandru T. Balaban.®

En este escenario tan general, podemos concluigue
es tarea de los quimicos tedricos predecir las propieda
des de las moléculas desconocidas, de tal manera que se
sinteticen aquellas que tengan las propiedades deseadas,
de modo que el factor limitante no sera la capacidad de
sintesis (mil por segundo) sino la capacidad de célculo
(¢millones por segundo?).

Como ya hemos comentado en la Figura 6 la capa
cidad de prediccion es extremadamente variable. Pero
tenemos millones de afios por delante, salvo, claro, que
cometamos un terrible error.

Lo que les pido no es nada fuera de lugar. Llevamos
mucho tiempo haciendo predicciones, por ejemplo, usando
modelos extratermodinamicos (Hammett, Taft, Kamlet, Ab
boud, Elguero...)*Y que son a la quimica cuantica lo que
el Calendario Zaragozano es al superordenador Cirrus de
la AEMET (Figura 7).
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Figura.7 Dos maneras de predecir el tiempo.

Aqui vale recordar la frase de Manfred Eigen (NP, 1967):

«A theory has only the alternative of being right or wrong. A
model has a third possibility: it may be right, but irrelevant» 2

Para concluir, y medio en broma (de ahi el Moisés de

Miguel Angel), propongo diez mandamientos, voluntaria-
mente incompletos para que cada uno los rellene segln sus
convicciones:

=

Daras preferencia a los trabajos metodolégicos.

2. Trataras de incorporarte a los colectivos que gene
ran software.

3. Ayudaras a los quimicos experimentales a que for
mulen sus preguntas correctamente.

4. Evitaras caer en la facilidad.

5. No confundiras trabajar mucho con pensar mucho.

6. Leeras las publicaciones de los mejores autores evi
tando caer en su imitacion.

7. Evitaras estar ultra-especializado, ya que la ciencia

se genera en las interfaces.
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En 2017, Miguel Angel Sierra, editor general de Anales de Quimica me invitd a escribir un
articulo en la seccion titulada «La Quimica Espafiola vista por sus protagonistas». Posteriormente
en 2019 me solicit6 el discurso que pronuncié con ocasion de mi nombramiento como Doctor
honoris causa por la Universidad Complutense para su publicacién enAnales de Quimica.!
Creia que con ese discurso, y algunas otras publicaciones o referencias anteriores realizadas con
ocasion de mi 70 y 75 aniversario, 22l mi modesta contribucién a la quimica espafiola quedaba
su cientemente re ejada. El editor no compartié esta vision y por ello, y siguiendo sus sugeren
cias recientes, me he animado a resumir, paraAnales, algunas actividades y contribuciones a
la quimica y a la gestion cienti ca de la investigacion en las que he participado o de las que

he sido testigo. Espero que el paso del tiempo no haya alterado en mi memoria algunas fechas

Luis Oro
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De CAICYT a CICYT

algunos casos, comunicar la denegacion de proyectos a at
gunos profesionales de renombre, particularmente cuando
una de las razones de la denegacion era la presentacion
de proyectos rutinarios carentes de objetivos razonables.

En 1982, la recuperacion transitoria de las catedras de
Quimica General, me permitié regresar por traslado a la
Universidad de Zaragoza, desde la catedra de Quimica In-
organica de la Universidad de Santander (hoy dia, Univer-

sidad de Cantabria). Previamente habia estado de Profesor
Agregado en la Universidad Complutense de Madrid, e
iniciado alguna colaboracién con la Comision Asesora de
Investigacion Cienti ca y Técnica (CAICYT), cuyo gabine
te de estudios dirigia un ilustre quimico, Juan Francisco
Garcia de la Banda, fundador del Instituto de Catalisis y
Petroleoquimica del CSIC. Mi colaboracién se centraba
en la evaluacion y seguimiento de planes concertados de
investigacion con empresas, asi como en un grupo de tra
bajo creado para el disefio del Programa Iberoamericano
de Ciencia y Tecnologia para el Desarrollo (CYTED), que
formalmente se aprobaria en 1984. En 1983 Juan Rojo
Alaminos, catedratico de Fisica de Estado Sdlido de la
Universidad Complutense, sustituyé a Garcia de la Banda
y procedi6 al nombramiento de coordinadores tematicos,
incorpordndome como coordinador del area de Quimica.
Se establecio un riguroso proceso de evaluacion por pa
res, que fue internacionalizadndose progresivamente. Como
coordinador me correspondia la gestion del proceso de
evaluacion y actuar como secretario de la ponencia de
Quimica de la que fue presidente, en la primera etapa,
José Barluenga. En cierto modo se produjo un relevo ge
neracional no solo en la gestién, sino también, en muchos
casos, en la responsabilidad de los investigadores princi
pales. Debo decir que la metodologia de evaluacion esta
blecida fue aceptada rdpidamente entre la gran mayoria
de los investigadores. No obstante, no me resulto facil, en
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En 1985, Juan Rojo fue nombrado Secretario de Estado
de Universidades e Investigacion, sucediéndole como jefe
del gabinete de estudios de la CAICYT, Roberto Fernandez
de Caleya, que dos afios més tarde fue el primer director
de la ANEP. En conversaciones internas, y ante la eviden
te necesidad de irnos incorporando a las tendencias mo
dernas de la investigacion, comentamos la conveniencia
de realizar re exiones teméticas, eligiendo como primer
candidato, la Quimica. Asi surgi6 el encuentro celebrado
en la Universidad Menéndez Pelayo, en julio de 1985,

www.analesdequimica.es

Foto 1.Doctordttmoris Cposé Universidad Complutense de Madrid, 2019.
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la quimica espafiola, en todas las areas, que en aquellos
momentos representaba, en el mundo, un exiguo 0,8%.
En 1986, se promulgd la Ley de la Ciencia,! que en
su articulo primero establecia el Plan Nacional de Investi
gacion Cienti ca y Desarrollo Tecnoldgico, y en el cuarto
indicaba que «el Plan Nacional fomentard la investigacion
basica en los distintos campos del conocimiento a través
de una nanciacion regular de la misma que haga posible
el mantenimiento y la promocion de equipos de investiga
cién de calidad, tanto en las universidades como en los
demas centros publicos de investigacidon».Dicha Ley, en
la que Alfredo Pérez Rubalcaba habia participado activa-
mente, establecia también una Comisién Permanente entre
los miembros de la Comision Interministerial de Ciencia

Foto 2.Con Juan Rojo, Secretario de Estado de Universidades e InVesligeB8iP9éa7(CICYT) que se haria cargo de los medios

titulado «Tendencias Actuales en Quimicayauspiciado por
la CAICYT y el CSIC. Como coordinador de Quimica de
la CAICYT me correspondié la direccion del encuentro, ae
tuando como e caz secretario y co-redactor Pablo Espinet.
Tras una interesante ponencia de apertura, en la que
José Elguero analizé de modo critico la situacion de la
quimica espafiola, se discutieron las tendencias actuales
de las diversas areas de la quimica, realizdndose un con
junto de propuestas especi cas que se recogieron en una
publicacion de amplia difusion.® Fueron ponentes tema
ticos Ulises Acufia, Francesc Camps, Ernesto Carmona,
Jaime Casabd, Manuel Cortijo, Marcial Moreno, Guiller -
mo Munuera, JesUs Pajares y Miguel Valcarcel. También
asistieron al encuentro, y participaron en las discusiones,
José Barluenga, Gerardo Delgado, Roberto Fernandez de
Caleya, Salvador Montero y Alfredo Sanz Medel. El en-
cuentro tuvo una amplia repercusion y reacciones diversas.
Algunas areas o subareas consideraron que su investiga
cion no estaba su cientemente valorada, pero en general,
a pesar de un cierto enojo inicial, las recomendaciones
contenidas en ese documento, al cabo de poco tiempo,
tuvieron un efecto positivo. EnAnales de Quimica, han
aparecido articulos y referencias a este encuentro, entre
las que destacaria los realizadas por José Elguerd;® que
en 2003 armaba que «muchas de las de ciencias que
se sefialaron entonces han sido subsanadas!® ya que en
su ponencia de apertura en 1985 habia mencionado que
«de las cuatro ramas de la Quimica aqui presentes, yo
diria que la Quimica Orgéanica es la que tiene el nivel méas
homogéneo, la Quimica Inorgénica de calidad se concen-
tra en tres o cuatro sitios, la Quimica Fisica es aceptable a
nivel de métodos instrumentales y claramente de ciente en
termodinamica; nalmente la Quimica Analitica espafiola
es un desastre.! En el encuentro se realizaron propuestas
de temas de investigacion que debieran potenciarse y cuya
representacion en ese momento era insu ciente o nula, asi
como el abandono de investigaciones rutinarias, triviales y
sin objetivos de nidos. Estas recomendaciones, junto a la
creciente inversion en investigacion y en formacion de per
sonal investigador que se inici6 en aquellos afios, fueron
el catalizador del renacimiento e internacionalizacién de
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materiales y personales de la CAICYT, tras su extincion
por Real Decreto en 1987. El mencionado decreto creaba
la Secretaria General del Plan Nacional de Investigacion
Cienti ca y Desarrollo Tecnoloégico y la Agencia Nacional
de Evaluacion y Prospectiva (ANEP). La mencionada Go
mision Interministerial de Ciencia y Tecnologia consiguio
introducir en la agenda politica, quiza por primera vez en
la historia de Espafia, la importancia de la investigacion
cienti ca y técnica. Como consecuencia la investigacion
adquirié una notable resonancia social y alumbré, en ge-
neral, una atmdsfera de euforia entre los cienti cos. Fue
para mi una etapa grata e intensa en la que tuve la for
tuna de colaborar, inicialmente como director general de
Investigacion Cienti ca y Técnica y miembro de la Comi-
sion Permanente de la CICYT en el periodo 1987-1988, y
mas tarde como secretario general del Plan Nacional de
Investigacion y secretario de la Comision Interministerial de
Ciencia y Tecnologia entre 1988 y 1994.

Los afios 1987 y 1988 fueron particularmente inten-
sos en una direccion general de nueva creacion con com
petencias en formacion de personal investigador y esta
blecimiento de un programa sectorial de promocion del
conocimiento que contemplaba, junto a la evaluacién y
adjudicacion de proyectos de investigacion, la dotacién
de infraestructuras e intercambios cienti cos. Me acompa
flaron en estas tareas como subdirectores Ramoén Lopez de

Foto 3.Con Javier Solana, Ministro de Educacion y Ciencia, en la Antartida, 1!

An. Quim., 117 (3), 2021, 209-218



211

NO SOLO QUIMICA

Anales de

) Quimica

wn RSEQ

Arenosa, quimico fisico de la Universidad Complutense
y Salvador Montero, fisico del Instituto de Estructura de
la Materia del CSIC. A mis colaboradores mas préximos
aconsejé la lectura de las Reglas y consejos sobre investi
gacion cienti ca de Cajal y su re exion todavia vigente
en aquellos afios «de que no hay nada tan urgente como
crear cerebros»® asi como la necesidad de promover in
vestigacion bésica de calidad y disponer de adecuadas
infraestructuras cienti cas. En la direccidon general, esta
blecimos un detallado programa plurianual de promocién
general del conocimiento, que respondia al mandato del
mencionado articulo cuarto sobre investigacion basica y
gue supuso una inversion en el cuatrienio 1988-1991 de
unos 33.000 millones de pesetas, asi como un ambicioso
programa de formacion y perfeccionamiento de personal
investigador que permitié en afios posteriores la formacion
posdoctoral de varios miles de jovenes en prestigiosos cen
tros extranjeros y también la movilidad de investigadores
establecidos.

En octubre de 1988, Javier Solana, que habia sido
nombrado ministro de Educaciéon y Ciencia y presidente
de la CICYT unos meses antes, propuso mi nombramiento
como secretario general del Plan Nacional de 1+D, donde
me correspondié la gestion de los programas nacionales
orientados correspondientes al | Plan Nacional de I+D
1988-1991. Dicho Plan Nacional, junto con los progra -
mas sectoriales integrados, supusieron una inversion to
tal, en el cuatrienio, de 115.780 millones de pesetas. En
estas labores me acompafiaron como vicesecretarios, con
gran e cacia y generosidad, dos quimicos de la Univer-
sidad Complutense, Ramén Gonzalez y Santiago Lago.
Otra aportaciéon de este periodo fue la creacion de las
o cinas de transferencia de resultados de investigacion,
la red OTRI, una iniciativa que propuse en 1988. Se pro-
dujo también un progreso importante de la investigacion
universitaria que fue favorecido por la puesta en marcha
de los sexenios de investigacion, complementos salariales
basados en la productividad cienti ca, y la incorporacion
especial de profesorado universitario mediante el dene
minado programa PROPIO. En unas décadas la investiga
cion cienti ca dejo de ser una actividad minoritaria para
pasar a constituir parte esencial del quehacer cotidiano
de la mayoria del profesorado universitario, contribuyen-
do de modo sustancial al incremento de la produccion
cienti ca, tanto en cantidad como en calidad. A todo ello
contribuyé de modo importante el liderazgo de Juan Rojo,
Secretario de Estado de Universidades e Investigacion,
asi como nuestra pertenencia, desde 1986, a la enton
ces denominada Comunidad Europea que in uy6 nota-
blemente en la internacionalizacion de la investigacion
espafola que, desde entonces, se ha bene ciado de los
Fondos Estructurales y su participacion en los Programas
Marco de I+D.

En 1992, Alfredo Pérez Rubalcaba sucedié a Javier
Solana en el Ministerio de Educacion y Ciencia, continuan
do con el apoyo decidido a la investigacion cienti ca. En
dicho afio, con mi colega de la Universidad de Zaragoza
Alberto Lafuente, publicamos un libro que titulamosEl Sis
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tema Espafiol de Ciencia y Tecnologia en el marco inter
nacional: evolucion y perspectivas® en el que tuvimos la
oportunidad de describir de manera ordenada la evolu-
cion del sistema. El crecimiento anual de las inversiones
en |+D en moneda constante en el periodo 1985-1992 era
del orden del 11,5%, un periodo en el que las inversio-
nes en I+D crecian mas que nuestra economia, recortando
asi parte de la distancia que nos separaba de Europa en
esta materia. En aquellas fechas no era imprudente pre
yectar trayectorias de aproximacion gradual al esfuerzo
dedicado a la investigacion por los paises europeos. Sin
duda nos dejamos llevar por los buenos deseos, ya que
las politicas posteriores de consolidacion presupuestaria
frenaron el proceso de convergencia de inversion en 1+D
con Europa. En julio de 1993, Alfredo Pérez Rubalcaba,
fue nombrado ministro de la Presidencia, siendo sustituido
por Gustavo Suarez Pertierra, como ministro de Educacion
y Ciencia. Hacia tiempo que estaba considerando apro-
piado mi regreso a tiempo completo a la universidad vy,
en esa linea, unos meses mas tarde, estando en vigencia
el Il Plan Nacional de 1+D 1992-95, presenté mi dimision,
reintegrandome plenamente a la Universidad de Zaragoza
a inicios de 1994.

Al escribir ahora sobre esos afios en la administracion
cienti ca espafola, me queda el recuerdo positivo de un
periodo creativo e ilusionante, ajeno a intereses partidistas,
que tal vez pudiera considerarse un fugaz espejismo, pero
en cualquier caso estoy convencido que la investigacion
cienti ca espafiola se modernizé y dio un paso importante
en pocos afos. Todavia mantengo la esperanza de poder
presenciar un periodo sostenido en el que la inversion en
investigacion en Espafia sea mayor que su crecimiento eco
némico y que nos permita recortar nuestro diferencial en
1+D con la Union Europea.

A titulo personal, mi actividad en la administracion
cienti ca fue interesante, pero a la vez una experiencia
dura ya que en todo momento mantuve la conexion con el
laboratorio, a base de viernes y nes de semana con mis
colaboradores en Zaragoza. Mis vacaciones familiares de
verano, en esos afos, tuvieron lugar en Shefeld y Cam
bridge, con acceso a las bibliotecas y laboratorios de sus

Foto 4.Con Helmut Werner, David Cole-Hamilton, Richard Schrock, Pierre Dixneufy Jest

Zaragoza, 2008.

© 2021 Real Sociedad Espaiiola de Quimica

*TRSEQ

Real Sociedad Espariola de Quimica



Anales de

“RSEQ LUISORO

212

© 2021 Real Sociedad Espafiola de Quimica

*IRSEQ)

universidades. No me cabe duda de que tengo una gran
deuda con mi esposa e hijos a los que he detraido parte
del tiempo que les pertenecia.

A mi regreso a Zaragoza, continué con actividades
de cooperacién internacional en el marco de la European
Science Fundation (ESF), ya que en 1993 habia sido ele
gido vicepresidente de dicha Fundacién, con sede en Es
trasburgo, cargo en el que continué hasta 1998, y desde
donde tuve la oportunidad de promover la participacion
espafiola en los ESF Scienti ¢ Networksy las ESF Eure
pean Research ConferencesEn particular, varias confe-
rencias con amplia participacién de quimicos espafioles
como ponentes y/o organizadores se realizaron en sedes
espafiolas, muy especialmente en Sant Feliu de Guixols.
Quimicos espafioles cooperaron en varias redes cienti-
cas; en particular, y fruto de una red europea sobre cluster
metalicos en la que participamos, se publicaron en 1999,
tres voliumenes bajo el tituldVietal Clusters in Chemistryde
los que fui coeditor.t

RSEQ y mas I+D

A nales de 1995, José Antonio Rodriguez Renuncio, pre-
sidente de la RSEQ, nos propuso a Carlos Seoane, que
habia sido anteriormente secretario general de la socie
dad, y a mi, formar parte de una candidatura a la Junta
de Gobierno como vicepresidentes. Ambos aceptamos y
continuamos en el cargo hasta 1999, ya con Carlos Pico
de presidente, que habia iniciado su mandato en 1997.
En ese mismo afio de 1995, habia sido distinguido con
el Humboldt Forschungpreis, lo que me permitié realizar
dos largas estancias en la Universidad de Wurzburg. Alli
tuve conocimiento detallado del proyecto de creacién de
revistas europeas de quimica, asi como de la inminente
apertura de la revista Chemistry- A European Journala so-
ciedades cienti cas europeas. Dicha revista habia sido ini
ciada, a instancias de Peter Golitz,*Y! editor de Angewand-
te Chemig por la Sociedad Quimica Alemana (GDCh,
Gesellschaft Deutscher Chemiker). Mientras tanto, nuestra
sociedad habia iniciado en 1996 la publicacion de Anales
de Quimica, International Edition, con Jaime Casab6 como
editor, mediante un contrato con Springer-Verlag, una loa
ble iniciativa, pero que implicaba un coste econémico difi-
cilmente asumible para las nanzas de la RSEQ. Ante esta
situacion, propuse explorar un proceso de integracion en
el proyecto europeo de revistas quimicas que podria con
llevar la desaparicion de Anales de Quimica. El contacto
con la GDCh, promotora del proyecto junto a Peter Golitz
y Eva Wille de Wiley-VCH, me fue sencillo ya que en ese
momento mi colega Heindirk tom Dieck, catedratico de
Quimica Inorgéanica de la Universidad de Hamburgo, con
el que habia tenido contactos profesionales, era el secreta
rio general de la sociedad alemana. Su propuesta inicial
era dificilmente aceptable, ya que ofrecia una escasa par
ticipacién en Chemistry-A European Journal, a compartir
con la Sociedad Portuguesa de Quimica. Finalmente en
una reunién celebrada en Madrid, en diciembre de 1996,
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en la que participamos Heindirk tom Dieck, Carlos Pico,
ya presidente electo, y yo mismo, se alcanzé un acuerdo
por el que se reconocia el potencial de nuestra sociedad,
y se aceptaba que la RSEQ podria tener un 10% de las
acciones de Chemistry-A European Journalun porcentaje
igual al de las sociedades francesa o italiana de Quimica.
En 1997, se aprobé formalmente la participacion de la
RSEQ con una inversion de 30.000 Ecus para la adqui
sicion del mencionado 10%. Unos meses mas tarde, se
aprob6 también nuestra integracion en las revistasEurJIC
y EurJOG que tenia como condicion la desaparicion de
las revistas nacionales. En la practica,Anales de Quimica,
International Edition todavia se publico en 1998 y nues-
tra integracion plena en el consorcio de revistas europeas
se realiz6 de nitivamente en 1999, afio en el que ceso
mi mandato como vicepresidente, aunque por delegacion
expresa del presidente Carlos Pico continué ocupandome
de la participacion de nuestra Sociedad en el consorcio
de revistas europeas. Si bienAnales de Quimica, como
revista cienti ca desaparecid, Anales de la RSEQ con un
nuevo formato, continGia siendo un lazo de union entre los
guimicos espafioles*?

En octubre de 1999 se llevé a cabo una importante
renovacion en la Sociedad con la incorporacién a la Jun-
ta de Gobierno de Antonio Echavarren como secretario
general Maria Vallet y Josep Font como vicepresidentes
y entre otros vocales, Pablo Espinet y Ulises Acufia, que
habian participado en el mencionado encuentro «Tenden
cias Actuales en Quimica»celebrado en Santander. A ese
proyecto de modernizacion de la RSEQ, me uni a nales
del afio 2000, presentando mi candidatura a la presiden -
cia, acompafiado por Ramén Gonzalez como tesorero y
Nazario Martin como editor general. Fui el primer presi-
dente de la sociedad no domiciliado en Madrid. Mi man -
dato como presidente se renové en 2002, de modo que
abarco el periodo 2001-2005. Mi prioridad, al inicio, fue
regularizar la economia de la Sociedad, ya que el dé -
Cit era preocupante y nuestros incipientes retornos de las
revistas europeas no permitian cubrirlo. Afortunadamente,
recibimos apoyo del ministerio de Educacion y Ciencia,
lo que unido a un incremento de los retornos de las re
vistas europeas permitieron ademas de equilibrar la ece
nomia de la RSEQ, iniciar nuevas actividades, entre ellas

Foto 5.Centenario de las Reales Sociedades de Fisica y Quimica, Madrid, 2(
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asumir una participacién en la revista de quimica analitr
ca, Analytical and Bioanalytical Chemistry, publicada por
Springer-Verlag, atendiendo a una invitacién de las socie
dades francesa y alemana, y por acuerdo con la Sociedad
Espafiola de Quimica Analitica. En noviembre de 2001
se aprobé la propuesta de modi caciéon y modernizacion
de los Estatutos de la RSEQ que fue presentada por el se
cretario general, Antonio Echavarren, en la Junta General
Extraordinaria celebrada en Madrid, en el marco de la
XXVIII Reunién Bienal de la RSEQ, que presidié Maria \a
llet. Durante nuestro mandato se crearon premios de inves
tigacion tematicos, patrocinados por diversas empresas e
instituciones, se intensi caron premios de cooperacion con
otras sociedades cienti cas, se fomentaron la creacion de
nuevos grupos especializados de caracter interdisciplinar
y se presto especial atencion a los jovenes investigadores.

En el afio 2003 se celebro el centenario de las Reales
Sociedades de Fisica y Quimica. El centenario se inicid
en enero con un acto conmemorativo en el Paraninfo de
la Universidad Complutense, donde un siglo antes se ha
bia fundado la Sociedad Espafiola de Fisica y Quimica,
que al celebrar su 25 aniversario fue distinguida con el
titulo de Real. En 1978, con ocasion del 75 aniversario,
siendo presidente un ilustre quimico, José Miguel Gamboa,
se estim6 conveniente la separacion de las sociedades de
Fisica y Quimica que se produjo formalmente en 1980.
La celebracién principal del centenario se realizé en julio
coincidiendo con la XXIX Reunién Bienal, en la que parti
ciparon un elevado nimero de cienti cos tanto nacionales
como extranjeros, entre los que se encontraban tres pre
mios Nobel de Quimica: Richard Ernst, Harold Kroto y Jean
Marie Lehn. La sesién inaugural, que se compartio con la
sociedad de Fisica, estuvo presidida por el actual Rey, en
tonces Principe de Asturias, D. Felipe de Borbén. Conté
con la e caz ayuda, entre otros, de Nazario Martin como
presidente de la comision organizadora de esa Bienal, y
Javier de Mendoza y Antonio Echavarren, como presidente
y secretario de su comité cienti co. La reunion fue un gran
éxito y Anales de Quimica edité un nimero especial con
memorando dicha efeméride *3

Mi vinculacion a la RSEQ ha sido larga ya que, una
vez nalizado mi mandato de presidente a nal de 2005,
los sucesivos presidentes, Nazario Martin (2006-2011),
JesUs Jiménez Barbero (2012-2017) y el presidente actual
Antonio Echavarren, mantuvieron mi representacion en el
consorcio europeo de revistas, hasta el afio pasado. Fue
ron 25 afios de dedicacion a las revistas europeas. En los
ultimos tiempos, tras el retiro por jubilacion en Wiley-VCH
de Eva Wille y Peter Goliz, y la sustitucion en la GDCh
de Heindirk tom Dieck por Wolfram Koch, era el ultimo
superviviente de aquel ilusionante proyecto editorial, un
momento adecuado para ser sustituido* Nuestro consor
cio, que se inici6 como una Editorial Union of Chemical
Societies (EUChemSod}® y que se renombré en 2009
como ChemPubSoces responsable con la editorial Wiley-
VCH de la publicaciéon en estos momentos de 16 revistas
cienti cas, entre ellas la revistaChemCatChemque fue una
iniciativa de nuestra Sociedad, de la que fui promotor y
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Foto 6.Con Eva Wille y Peter Gdlitz (Wiley-VCH), y los co-presidentes Wolfram Koch y F

en la rma de una nueva revista .

primer co-chairman y soy actualmente miembro de su ho
norary board. En 2002, ante el crecimiento en el nimero
de revistas y actividades del consorcio, se establecié una
estructura de cuatro copresidentes de modo que desde esa
fecha y hasta 2020 fui presidente de EurJIG EurJOG Che-
mCatChemy ChemPhotoChem responsabilidad que des-
de el afio pasado corresponde a mi sucesor, Pedro Pérez.
Con algunas leves oscilaciones los ingresos para nuestra
sociedad de las revistas ChemPubSoc¢ recientemente re
nombrada como Chemistry Europe han sido crecientes y
el afio pasado superaron los 160.000 €, lo que demuestra
la validez de la apuesta cienti ca y econémica que reali -
zamos hace 25 afios.

He mencionado anteriormente que en los afios 80 par
ticipé en un grupo de trabajo para el disefio del Programa
Iberoamericano de Ciencia y Tecnologia para el Desarrollo
(CYTED). Afios mas tarde, algunas cooperaciones me im
pulsaron a proponer, en el marco del mencionado CYTED,
una red tematica sobre Catélisis Homogénea que estuvo
activa entre 1997 y 2002 y de la que fui coordinador. En
ella participaron varias instituciones espafoles y centros
de Argentina, Brasil, Chile, Colombia, Méjico, Portugal y
Venezuela, realizdndose diversas acciones de formacion,
un elevado numero de intercambios y la publicacion de un
libro sobre catélisis homogénea!*¢!

Otra actividad internacional en la que tuve responsabi
lidades, a propuesta de la RSEQ y otras sociedades quimi
cas europeas, fueEuChemS(European Chemical Society).
En 2007 fui nominado para presidente, y tras la acep-
tacion por su Asamblea, fui nombrado presidente de Ew
ChemSentre 2008 y 2011. 7 Durante mi mandato se rea
liz6 un importante cambio en su constitucion, el traslado de
la secretaria de Londres a Brusela$'® y la intensi cacién
de contactos con la Comision y el Parlamento Europeo ante
el que se presentd un extenso documento tituladaeChemis
try- Developing solutions in a changing world»*° También
se favorecid una creciente coordinacion entreEuChemSy
ChemPubSod?! y se realizaron variadas actividades con
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fundacion participé en mi época de presidente de la RSEQ,
realizé el informe denominado Accién CRECE (Comisiones
de Re exién y Estudio de la Ciencia en Espafiaf? que pre-
sentamos en el Palacio de la Moncloa, en junio de 2005,
ante la vicepresidenta primera del Gobierno, Maria Teresa
Fernandez de la Vega. El informe estaba estructurado en
cinco comisiones: «Estructuras e instrumentos de la politi
ca cienti ca», presidido por Andreu Mas-Colell; «Recursos
humanos en la investigacion», de la que fui presidente;
«Ciencia y empresa», presidido por Amparo Moraleda;
«Espafia en Europa», presidido por Federico Mayor Zara
goza; y «Ciencia y sociedad», presidido por Rafael Pardo.
Dicho informe?? presentaba detalladas propuestas para
una mejora de la competitividad de nuestra investigacion y
nuestra incorporacién progresiva a una economia moder
na basada en el conocimiento.

Foto 7.Recibiendo la felicitacién de Giovanni Natile al ser nominado presidentéEd® BiRifEMEes@0argll, en Espafia, la 1+D+i paso a

2007.

motivo de el Afo Internacional de la Quimica 2011. En
ese afio, conmemorando dicha efeméride, e invitado por la
revista Arbor, tuve ocasion de realizar una re exion sobre
la situacion de la quimica espafiola.?

En un articulo publicado enAnales de Quimica, al que
he hecho referencia anteriormente, titulado«La Quimica
Espafiola: 1981-2003»,5 José Elguero valoraba positiva
mente la presencia de la investigacién quimica en revistas
internacionales. Aunque el progreso en el area de quimica
fue destacable, la mejoria se dio en todas las disciplinas
cienti cas. Asi, la produccion cienti ca internacional espa -
fiola se multiplico por siete entre 1981 y 2003. En dicho
periodo, la aportacién espafiola al total mundial paso del
0,8% al 3%. En poco mas de veinte afios, los documentos
cienti cos de autoria espafiola recogidos en las bases de
datos internacionales se incrementaron en un 600%, un
incremento muy superior al que experimentd el conjunto
de la Unién Europea (118%) o el total mundial (84%) en el
mismo periodo, aunque deben tenerse en cuenta también
los diferentes puntos de partida, muy bajos para el caso de
Espafia. Por otra parte, seguin datos del INE, en el periodo
mencionado, 1981-2003, el numero de investigadores a
jornada completa se increment6 en un 480%. En poco mas
de veinte afios la ciencia espafiola habia mejorado signi
cativamente.

En 2003 las competencias en |+D estaban en el Ministe
rio de Ciencia y Tecnologia, pero en el 2004, con la llega -
da al Gobierno del PSOE, dichas competencias regresan
al Ministerio de Educacion y Ciencia, iniciandose un cre-
cimiento importante en los presupuestos dedicados a I+D,
en parte asociado al lanzamiento adicional, en 2005, de
la iniciativa INGENIO 2010 que complementaba el Plan
Nacional de 1+D. Una mirada retrospectiva a este corto y
alegre periodo permite constatar la creacion de progra-
mas e instituciones, que como otras inversiones en distintas
areas e infraestructuras, son dificiles de mantener, habida
cuenta del acusado descenso presupuestario en materia de
I1+D a partir de 2010. En ese contexto, la Confederacién
de Sociedades Cienti cas de Espafia (COSCE), en cuya

Real Sociedad Espafiola de Quimica

depender del nuevo Ministerio de Economia y Competitivi
dad, cuyo titular era Luis de Guindos aunque en la practica
fue Carmen Vela, quimica y secretaria de Estado de Inves
tigaciéon, Desarrollo e Innovacion, quien estuvo al frente
de la gestion de la politica cienti ca hasta junio de 2018.
Con Carmen Vela habia coincido a nales de los afios 90
ya que ambos fuimos miembros de laEuropean Science
and Tecnology Assembly establecida por la Comision Euw
ropea. En 2012 se cre6 el Consejo de Politica Cienti ca,
Tecnolégica y de Innovacion para la coordinacion nacio-
nal, y el Consejo Asesor de Ciencia, Tecnologia e Innova
cion del que fui miembro en el periodo 2012-2017. Con
mas retraso del previsto se cred en 2015 la Agencia Estatal
de Investigacion, cuyo maximo organo rector, constituido
en junio de 2016, esta formado por diez altos cargos de
la administracion, un representante de los trabajadores y
cuatro cienti cos y tecnélogos, entre los que desde el inicio
me encuentro. Su estructura tiene poco parecido con la del
European Research Council, modelo que muchos cienti cos
continuamos afiorando. La I+D espafiola depende ahora
del Ministerio de Ciencia e Innovacién. En la primera com-
parecencia en el Congreso de Diputados, celebrada en
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Foto 8.Presentando las re exiones sobre recursos humanos en investigacion en el |

cloa, 2005.
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julio de 2018, el ministro anterior, Pedro Duque, a rmaba
que «El objetivo de este Gobierno es que la inversion crez
ca de forma sostenida en el tiempo con el n de volver al
nivel de gasto en I+D+i de antes de la crisis y sin vaivenes
presupuestarios, que tan dificiles son de asumir para el
sistemax»® Esperemos que ese objetivo, complementado
por los anunciados fondos europeos de recuperacion y el
recientemente aprobado Plan Estatal de Investigacion Cien
ti ca, Técnica y de Innovacion 2021-2023, permitan que
la investigacion cienti ca sea, por n, una prioridad, algo
gue desde hace tiempo venimos demandandd?+2¢ Si el
amable lector ha llegado hasta aqui, supongo que a la
vista de mis variadas actividades no le sorprenda que una
de mis canciones favoritas sea«Rolling on the River»

Quimica, inicios

La Quimica espafiola actual tiene actualmente un nivel ele
vado y esta bien situada en el escenario internacional. Los
cambios experimentados desde el mencionado encuentro
de 1985 han sido muy positivos, y entre otras areas, la
quimica organometalica se integrd, hace varias décadas,
en las corrientes internacionales del area. En una reunion
del Editorial Advisory Board de Organometallics, el editor
y fundador de la revista, Dietmar Seyferth, me comento que
nunca habia visto un desarrollo con tanta calidad y en tan
poco tiempo como el de la quimica organometalica espa
fiola, que gozaba de una bien ganada credibilidad. No
fue asi desde el principio. Todavia recuerdo una comuni
cacion que enviamos al Journal of the American Chemical
Society, en los afios 80, en el que uno de los evaluadores,
gue no parecia con ar en nosotros, escribié «this paper, if
true is very important, tras nuestra réplica fue transferido y
aceptado en Organometallics. En esta tematica, en los Ul
mos cuarenta afios, hemos estudiado la sintesis y actividad
catalitica homogénea de numerosos nuevos compuestos
de metales de transicion, principalmente, de rodio, iridio,
rutenio y osmio. En su estudio hemos ahondado especial
mente en la utilizacién de métodos estructurales, cinéticos
y tedricos para la dilucidacion de los mecanismos de las
reacciones cataliticas. La arquitectura molecular y quimica
de clusters han sido también temas de interés en nuestro
laboratorio. Mi web personal en la Universidad de Zara -
gozal?” y las bases de datos proporcionan informacion
detallada de las contribuciones realizadas, pero lo que no
pueden recoger es las circunstancias en las que, con pocos
medios y gran ilusion, se iniciaron los trabajos. Trataré de
ilustrarlo en las lineas siguientes, limitando mis comentarios
al periodo inicial.

En mi opinion, la quimica organometalica espafiola es
en parte deudora de la vision del catedratico de Quimica
Inorgénica Rafael Us6n, que, a su llegada a la Universidad
de Zaragoza, envio a Inglaterra a dos de sus colaborado-
res, Pascual Royo, a nales de los 60, y Victor Riera, al
inicio de los 70, para trabajar con dos prestigiosos quimi-
cos britanicos Ronald Nyholm (University College de Lon
dres) y Gordon Stone (Universidad de Bristol). Mi entrada
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Foto 9.Con Carmen Claver, co-chair del XIlII International Symposium on Homogene

Tarragona, 2002.

en esta area de la quimica, en la misma época, fue en
parte accidental, ya que el tema de mi tesis, realizada en
un laboratorio de fisica, se centraba en magnetoquimica
de compuestos de cobalto, y fue seguida de una corta es
tancia posdoctoral en el Kamerlingh Onnes Laboratory de
la Universidad de Leiden. La Fundacion Juan March me
concedi6 una beca de estudios en el extranjero con la que
tenia previsto realizar una estancia posdoctoral trabajando
en EPR. Sin embargo, mi asistencia a una Nato School
on Frontiers of Inorganic Chemistry, en ltalia, en la que
participaron Jack Lewis, Earl Muetterties y Albert Cotton,
entre otros, me llevd a interesarme por la quimica organe
metalica y, autorizado por la Fundacion March, cambié
de planes para realizar una estancia posdoctoral en la
Universidad de Cambridge con Jack Lewis (1972-73). Alli
me inicié en la quimica de rodio e iridio, una quimica que
me ha proporcionado importantes satisfacciones, y adquiri
conciencia plena de la relacién entre investigacion y com
petitividad universitaria.

A mi regreso tenia claro mi interés por una carrera unk
versitaria y Victor Riera, con el que habia coincido tempc
ralmente en nuestras estancias posdoctorales en Inglaterra,
aunque en distintas universidades, me ilustré cémo era el
camino para acceder a una catedra. Eran los tiempos de
las catedras Unicas, y me dio a conocer el llamado escala
fon de catedraticos con indicacién de las fechas de jubila-
cion proximas y consiguientes vacantes que se generarian.
No obstante, la progresiva aparicion de oposiciones a pla-
zas de profesor agregado, que incluia la realizacion de
siete ejercicios, incluyendo un ejercicio practico de varios
dias, proporcioné oportunidades alternativas. Con voca
cion de nida, me integré en el departamento de quimi-
ca inorgénica de la universidad de Zaragoza, que bajo
la direccion de Rafael Uson ya trabajaba activamente en
compuestos de oro y platino con el ligando penta urofenilo
con el que Pascual Royo habia experimentado en el Univer
sity College. Los medios eran escasos Yy, al no disponer de
espectrometria de masas y RMN, mi eleccion fue trabajar
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con compuestos catiénicos de rodio (en aquel momento, no
accesibles para la espectrometria de masas) y centrarme
especialmente en ligandos N-dadores o O-dadores, ya que
la actividad internacional se concentraba, en esos momen
tos, en ligandos de tipo fos na. Con Carmen Claver, que
fue mi primera doctora, desarrollamos nuevos compues
tos de rodio con ligandos N-dadores (L), de formulacion
[Rh(COD)L]" y [Rh(COD)L(PRI", e iniciamos algunas reac-
ciones cataliticas de hidrogenacién e hidroformilacion. La
sintesis de compuestos [Rh(COD)L(PR la publicamos en
1976 en Journal Organometallic Chemistry y unos meses
mas tarde, en 1977, Robert Crabtree publico, en la misma
revista, el mismo tipo de compuestos por una ruta alterna
tiva.

Visité a Crabtree en la Universidad de Yale para tra-
tar de evitar solapamientos y me comentdé que no iba a
continuar con esa quimica de rodio, pero no menciono
que estaba desarrollando la quimica analoga con iridio,
ni tampoco yo le sefialé que estabamos trabajando ya en
compuestos cationicos de iridio. En esta ocasioén llegamos
tarde. Su grupo publico la sintesis y actividad catalitica de
complejos [Ir(COD)(PR),]* e [Ir(COD)(py)(PP)]* (cataliza-
dor de Crabtree). No obstante, aun pudimos mostrar la po-
sibilidad de usar un complejo catiénico de iridio, similar al
catalizador de Crabtree, para la hidrogenacion asimétrica
de ole nas tetrasustituidas, utilizando una fos na quiral. 8
Teniamos que suplir con ilusion los escasos medios dispo
nibles, hasta el punto de recibir un claro mensaje del edi
tor de Journal Organometallic Chemistry al aceptar uno
de nuestros trabajos, en el que nos urgia a tener acceso
a RMN. Aln recuerdo un largo viaje en coche a Zurich
para realizar medidas de RMN, en el ETH, por gentileza
de Luigi Venanzi y Paul Pregosin, y mis viajes a Madrid
al Instituto de Catalisis y Petroleoquimica para continuar
una colaboracion, iniciada durante mi época de profesor
agregado en la Complutense, sobre reacciones cataliticas
homogéneas. Miguel Ciriano y Daniel Carmona, que se
habian doctorado con Rafael Usén y realizado estancias
posdoctorales en Bristol y Zurich, formaron parte del equi
po de trabajo de esa época y fueron importantes para la
estabilizacion inicial del mismo.

Por otra parte, algunos de mis colaboradores doc
torados entre nales de los 70 e inicios de los 90, tras
realizar estancias posdoctorales en prestigiosos centros
se reincorporaron al laboratorio aportando experiencia y
conocimiento. Varios de ellos, lideran desde hace tiempo
sus grupos de investigaciéon y continian en activo. Citaré
a titulo de ejemplo, y por orden de fecha de lectura de sus
tesis, Carmen Claver, M.2 Angeles Garralda, Mercedes Sa
nau, Fernando Lahoz, Javier Cabeza, Pilar Lamata, Miguel
Esteruelas, Cristina Tejel, Fernando Viguri, Eva Villarroya,
Javier Modrego, Jesus Pérez Torrente, Ana Elduque, Ana
Lépez de Lama, Eduardo Sola o Victoria Jiménez. Afortuna
damente, los fondos para investigacion que se movilizaron
a mediados de los afios 80 nos permitieron disponer de
acceso a RMN y también a difraccion de rayos X, técnica
en la que se form6 Fernando Lahoz en Parma y Cambrid
ge, y que nos abri6 las puertas a estudios de arquitectura
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Foto 10.Informe del editor de Journal of Organometallic Chemistry, 1981.

molecular y cluster metalicos, area desarrollada con Ciria
no, Carmona, Tejel, y Pérez-Torrente. Angewandte Chemie
era nuestra revista de preferencia para publicar articulos
en esta temética.

En ese periodo, iniciamos algunas colaboraciones con
colegas extranjeros entre la que destacaria especialmente
la larga cooperacion con Helmut Werner, Universidad de
Wizburg, con quien publicamos, a nales de los afios 80,
los primeros ejemplos de actividad catalitica de complejos
de Os(d-H,) en Angewante Chemiey Journal of the Ame
rican Chemical Society, una quimica en la que Esteruelas
ha continuado trabajando. En Zaragoza, también en los
afios 80, cooperamos con Carlos Cativiela, en reacciones
enantioselectivas, y con José Luis Serrano en metalo-cris
tales liquidos. En esta Ultima area, con Serrano y Sola,
describimos el primer cristal liquido de iridio por simple
coordinacion de ligandos no mesogénicos. Con Carlos
Cativiela y Daniel Carmona la cooperacion en procesos
enantioselectivos se mantuvo durante varias décadas. Estas
son algunas pinceladas del inicio de nuestro grupo en unos
primeros tiempos un tanto dificiles, que afortunadamente
son ya pasado. El resto, consecuencia del trabajo de mas
de cien doctorandos y posdoctores de varias nacionalida
des, asi como prestigiosos colegas en sabatico, que han
pasado por nuestro laboratorio, ha dado lugar a numero-
sas contribuciones, que estan recogidas en las bases de
datos,?” y de modo resumido en mi web personal en la
Universidad de Zaragoza. "

Comentarios nales: en gerundio

El gerundio es una de las formas no personales del verbo.
Me gustaria acabar este articulo, tan personal, me temo,
en gerundio: en primer lugar, agradeciendo a mis colabo-
radores y alumnos su enorme y excepcional colaboracion.
Son ellos los que han hecho posible que nuestra investi
gacion haya adquirido un cierto prestigio y a ellos debo

una parte de las distinciones recibidas. No me cabe duda,
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que he sido aupado a hombros de gigantes. Sin ellos, el
camino andado no hubiera sido el mismo. Porque hoy dia,

el progreso en ciencia y tecnologia, como el gerundio, no

es algo personal sino mas bien fruto del esfuerzo colectivo
de un equipo; un equipo y un entorno adecuado como el

que, con algunas sombras, se ha ido generando en nues
tro sistema de ciencia y tecnologia, muy diferente del que
teniamos en los afos 70.

Si, tengo que concluir este articulo agradeciendo: la
vida ha sido generosa conmigo. Nunca hubiera podido
imaginar cuando, siendo estudiante, empecé a practicar
esqui de fondo que seria llamado al equipo nacional; tam-
poco cuando descubri las montafias en los Pirineos imagi
né que realizaria ascensiones en el Himalaya; cuando la
democracia llegé a nuestro pais, que tendria responsabih
dades en la administracion cienti ca espafiola, o cuando
me inicié en investigacion, que llegaria a ser miembro de
las Academias de Ciencias de Alemania y Francia, o que
recibiria prestigiosas distinciones. La mas reciente, el pre
mio Lord Lewis es un tanto especial para mi, no solo por
haber sido el primer quimico no britanico en recibirla, sino
porque lleva el nombre del que fue Presidente de la Royal
Society of Chemistry y eso cierra un circulo: cuarenta y
cinco afios antes Jack Lewis (entonces aun no era lord) fue
mi supervisor posdoctoral en Cambridge, donde me inicié
en quimica organometalica.

La quimica continda interesdndome y, con el estatus de
profesor honorario, sigo trabajando en la Universidad de
Zaragoza y formando parte de varios consejos y comités
cienti cos nacionales e internacionales. Una de mis recien
tes actividades en quimica ha sido la edicién, este afio,
de un libro con la doctora Carmen Claver, titulado Iridium
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Catalysts for Organic Reactionst®® que acaba de publicar-
se por Springer-Nature. Entre sus contenidos se presentan
dos capitulos escritos con recientes colaboradores, Fran
cisco Fernandez-Alvarez y Manuel Iglesias. Esta edicion
actualiza, en parte, un libro anterior que publicamos en
2009 titulado Iridium Complexes in Organic Synthesis
(Wiley-VCH) ;1

Ademas de la quimica, ahora tengo mas tiempo para
mis a ciones deportivas de escalada, esqui y bicicleta de
montafia. En verano, es un placer poder escalar, en el va
lle de Benasque, con mi hijo y nietos, asi como esquiar en
invierno. La pandemia ha impedido un proyectado nuevo
viaje al Himalaya, que espero poder realizar en el futuro.
De momento, hay que esperar. No se debe tentar muchas
veces a la suerte y ya el afio pasado estuve esquiando en
Dolomitas, los primeros dias de marzo, cuando la pande
mia asolaba lItalia. Pero tampoco puedo esperar mucho.
Tengo 76 afios, y aunque me encuentro fisicamente bien,
el tiempo pasa inexorablemente. Pero, mientras pueda,
seguiré viviendo de la Gnica forma que sé: en gerundio,
escalando, aprendiendo, trabajando, investigando, dis-
frutando...

Hace unos veinte afios, me impresiond la lectura de un
libro titulado EIl tio Tungsteno. Recuerdos de un Quimico
Precoz escrito por el prestigioso neurélogo, Oliver Sacks.
Desde entonces he seguido algunas de sus brillantes contri
buciones. En 2013, al cumplir los 80 afios, escribia que la
vejez era una época de ocio y libertad, liberado de urgen -
cias pasadasy recordaba lareaccion de Francis Crick cuan
do le comunicaron que tenia una enfermedad mortal. Crick
mird al techo y pronuncié «todo lo que tiene un principio
tiene que tener un nal», y continlo, en gerundio, trabajan-
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do. Dos afios mas tarde, al ser diagnosticado de un cancer
terminal, Sacks se despedia con un articulo eriThe New
York Timesen el que, entre otras cosas, expresaba un ultimo
deseo para el tiempo que le quedaba de vida y era «ad-
quirir nuevos niveles de comprension y conocimientox»*2

Y es asi, deberia ser asi, mientras estemos vivos. Esa, la

renuncia a la comprension y al conocimiento, deberia ser
nuestra Ultima renuncia en esta gran aventura y enorme
privilegio que es la vida.
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y clusteres inorganicos de cuatro atomos
Un estudio estructural mediante medidas continuas de forma
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Resume8e presenta un estudio CShM (medidas continuas de forma) de estructuras de cuatro atomos de
elementos de los bloquessy p. Entre lasformas de un grupo de N puntos, de nida cada una por 3 N
coordenadas cartesianas, lasformas de referenciason poligonos y poliedros regulares, asi como sus com
binaciones. El estudio CShM clasi ca la mayoria de las estructuras, bien por su proximidad a una forma
de referencia, bien estableciendo de forma cuantitativa sus posiciones a lo largo de caminos de minima
distorsion entre dos formas regulares. Las formas descritas por cada camino se agrupan genéricamente
como una conformacién molecular.
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the help of a continuous shape measures (CShM) analysis. Among thshapesof a group of N points,
de ned by 3 N Cartesian coordinates, thereference shapesare regular polygons and polyhedra, together
with univocally de ned combinations thereof (e.g., two coplanar or perpendicular edge-sharing squares).
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their positions along minimal interconversion pathways between two regular shapes. The many shapes
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described by a given pathway are generically grouped as a molecular conformation
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Introduccion

Los quimicos somos a menudo traicionados por las repre
sentaciones de moléculas tridimensionales en un plané!
Sin embargo, imaginar la forma en que una molécula plana
puede abandonar Planilandia®® hacia el mundo tridimen-
sional es ungedanken experiment(experimento hipotético)
del que podemos aprender mucho sobre estereoquimica,
enlace quimico, isomeria e incluso caminos de reaccion.
Anteriormente se ha mostrado cémo, en el terreno de la
Quimica Organica, la pérdida de planaridad de anillos de
seis 4tomos en la conformacion de silla se puede describir
elegantemente mediante el camino de minima distorsion
entre el hexagono regular, propio del benceno y el octae-
dro platénico; los anillos con una conformacién de bote,
a su vez, se encuentran sobre (o cerca de) el camino en
tre el hexagono y el prisma trigonal regular caracteristico
del prismano.®! Andlogamente, los anillos de ciclobutano
tienen formas intermedias entre el cuadrado regular y el te
traedro platonico, representados por el ciclooctadiendiuro
y el tetraedrano, respectivamente, mientras que el ciclooe
tano y sus variantes insaturadas cubren diversos tramos del
camino entre el octdgono y el cubo platénico.

En quimica inorganica se conoce una gran variedad
de anillos y clisteres!” con un amplio surtido de compo-
siciones y formas, que nos ofrecen la oportunidad de ex
plorar mas a fondo las conexiones entre estructuras 2D
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Dedicado a Ronald J. Gillespie,
In Memoriam

poligonales y 3D poliédricas. La aplicacion de un analisis
de medidas continuas de simetria (CShM) nos debe per
mitir una mejor descripcion de sus estructuras, cuanti can
do sus desviaciones de las geometrias ideales, ya que las
estructuras experimentales habitualmente se describen de
forma muy ambigua, con adjetivos como distorsionado,
torcido, corrugado o aplanado, que intentamos matizar a
menudo con adverbios comoligeramente, de forma signi -
cativa, fuertemente o severamenteLa metodologia CShM
nos permitird también descubrir nuevos caminos y nuevas
relaciones entre moléculas aparentemente muy diferentes.
Las medidas continuas de form& han demostrado ofre-
cer una destacable caja de herramientas para el analisis
estereoquimico de esqueletos moleculares mediante su
comparacion con poligonos y poliedros regulares o semi
regulares® o con sus distorsioned?” En estudios anteriores
sobre clisteres de metales de transicion con och®! nue-
ve,’l once,*? y docel* &tomos se han investigado algunos
caminos de distorsion, aunque de forma no exhaustiva. El
presente trabajo se cefiird a las agrupaciones de cuatro
atomos de elementos de los bloques y p, con excepcion
del carbono, incluyendo agrupaciones de cuatro moléculas
de agua unidas por enlaces de hidrégeno.

Para una descripcién detallada de la metodologia de
las CShM, el lector puede consultar algunos articulos des
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tacados,*> pero para facilitar la comprensién de este
trabajo, permitaseme resumir brevemente los principales
conceptos que se utilizan en él. La medida de forma de un
grupo de atomos relativa a una forma de referencia (por
ejemplo, el tetraedro, abreviado de acuerdo con la [IUPAC
como T-4), calibra mediante un Unico parametro S{I-4) las
distancias de esos atomos a las que deberian ocupar en
la estructura de referencia. Por tanto, una medida de cero,
S(T-4) = 0.00, indica que esa agrupacion tiene exactamen-
te la forma ideal. Por tanto, una molécula perfectamente
tetraédrica es aquella que tiene ST-4) = 0.00, mientras
que tetraedros distorsionados tendran valores tanto ma
yores cuanto mayor sea la distorsion. En general, valores
de unas pocas décimas re ejaran distorsiones pequefias,
mientras que valores superiores a la unidad revelan desvia
ciones importantes de la forma de referencia.

Puesto que una medida de forma mide la magnitud,
pero no el tipo de distorsion, resulta practico comparar
una determinada estructura con dos formas de referencia
diferentes. A partir de ellas se puede determinar la desvia
cion del camino, que calibra la distancia de la estructura al
camino de minima distorsion que separa las dos formas de
referencia. Una desviacion del 0% indica que la estructura
se encuentra directamente sobre el camino, aunque valores
de hasta el 5 0 10% resultan en general aceptables para
describir la estereoquimica de la molécula como interme
dia entre las dos referencias. Ademas, se puede calcular
su posicion a lo largo del camino mediante la coordenada
generalizada de distorsion, que puede adoptar valores del
0 al 100% de la longitud del camino.

Obsérvese que a lo largo de este articulo llamaremos
formas de referencia a aquellas que estan univocamente
determinadas, como los poligonos y poliedros regulares.
En cambio, las estructuras semejantes que estan alineadas
a lo largo de un tramo del camino de minima distorsion en
tre dos formas de referencia las agrupamos con el nombre
de conformacién. En el caso de los anillos de seis atomos
como el ciclohexano, por ejemplo, las conformaciones de
silla y bote son los conjuntos de formas que se encuentran
a lo largo de los caminos del hexagono al octaedro, y del
hexéagono al prisma trigonal, respectivamente. En otras pa
labras, cada conformacién corresponde a una familia de
geometrias moleculares que ocupan una misma region de
la hiperesfera de formas de N puntos/*?

Para designar las formas de referencia, usamos las
abreviaturas en mayusculas propuestas por la IUPAC para
los poliedros de coordinacion,*® seguidas del nimero de
vértices del poliedro. Asi, SP-4 se re ere al cuadrado re
gular (de square planar), T-4 al tetraedro, etc. Para otras
formas de referencia que vamos introduciendo a lo largo
de nuestros estudios, empleamos las abreviaturas estandar
modi cadas con pre jos en mindscula. De manera que una
vacante en una gura regular se sefiala mediante una «v»,
y dos vacantes por el pre jo «dv» (de divacante), de modo
que un octaedro divacante abreviado dvOC-4 de ne de
forma univoca una forma de caballete de referencia. De la
misma forma, para una gura que resulta de afiadir un vér-
tice a una de las aristas de un poliedro (el aumentado de
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arista)*¥ se emplea el pre jo «ec» (edge capped, co ado
de arista) y para el co ado de una cara usamos simple-
mente «c». En este articulo, por ejemplo, introduciremos
el triangulo equilatero con una arista aumentada, ecTR4
para de nir un rombo formado por dos triangulos equilate -
ros coplanares que comparten un lado, que llamaremos de
forma simpli cada biciclo.

Grupos, Entre el tetraedro y el cuadrado

Para cartogra ar la estereoquimica de anillos y clusteres
inorganicos de cuatro atomos, podemos empezar con las
moléculas que contienen un grupo B, ya sea neutro o i6-
nico. Con ese n, representamos sus datos estructurales
en un mapa de forma relativo al tetraedro y el cuadrado
(Figura 1). En él se aprecian cuatro familias de moléculas
gue ocupan diferentes regiones a lo largo del camino de
minima distorsién, segun el grado de substitucién de los
atomos de fosforo y de la carga neta de la agrupacion P,.
Esas familias se desglosan en el Esquema 1, en el que los
intervalos de las coordenadas de distorsion que presenta
cada familia se indican por el porcentaje de conversion de
un cuadrado (0%) en un tetraedro (100%).

Figura.l Estructuras encontradas de molégujae serpuedgamescri
bir mediante geometrias intermedias entre el cuae4ado3@gllar (derecha, S(

y el tetraedro (izqiid)da0S). Los substituyentes geelosnifemes P
aras de la simplicidad. Los numeros de los simbolos corresponden con la num

las formulas estructurales del Esquema 1.

Empezando por el extremo inferior derecho de la Ft
gura 1, encontramos cuatro familias de compuestos con
desviaciones muy pequefias de la geometria plano cua
drada. La primera familia esta formada por anillos aro-
maticos de P>~ (1), isoelectronicos con el dianion ciclobu
tadiendiuro, con desviaciones hacia el tetraedro del 10%
o menos (Esquema 1). Merece la pena anotar que todos
esos anillos aparecen coordinados a metales de transi
cion en las estructuras encontradas. El segundo grupo de
estructuras, préximas al cuadrado, son las de tres sales
del anion P,S,* (2),** isoelectronico con el ciclobutano.
A continuacién, en un tercer grupo, hallamos algunos ant
llos descritos como tetrafosfaciclobutadieno 3), que se en
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conversion del cuadrado al tetraedro (porcentaje de tetraedricidad) se indican al pie de cada familia, asi
como los valores correspondientes a los sistemas orjfayi@spaciéegeselPara (Se

trénicas no se dan valores de tetraedricidad, ya que son rectangulos alargados, lejos del camino hacia

el tetraedro. . . .
Figura 2 Geometrias encontradas para moléaldaslememgiampos E

de los grupos 13 al 16, descritas como distorsiones del cuadrado regular (derec|
S(T-4) = 33.3) hacia el tetraedro (izquierda, S(T-4) = 0.0). Los substituyentes

de los anillos se omiten en aras de la simplicidad. Los nimeros de los simbol
corresponden con la numeracion de las férmulas estructurales del Esquema 1;

cuentran coordinados a metales de transicion(® y cuyas
desviaciones del cuadrado regular, aunque pequefias,

responden a formas rectangulares y se correlacionan con
el cociente entre el lado largo y el corto del rectangulo.
Por ultimo, tenemos una familia de tetrafosfaciclobutanos,
en los que los substituyentes de los atomos de fésforo for
man difosfaciclos @)."

Més a la izquierda en la Figura 1 encontramos un gran
namero de anillos de férmula general ER, (5), la mayoria
de los cuales presentan diversos grados de pérdida de pla
naridad (0-64% de tetraedricidad). Vale la pena resaltar
gue cada eslabon PR del anillo es electronicamente equi
valente al grupo (PR)", como se muestra en9a ya que
el electron de menos en el atomo de fésforo debido a la
carga positiva se reemplaza por el que aporta el radical
del segundo substituyente. La familigb, por lo tanto, inclu-
ye también los cationes (RR))* y (P,R,)**. En realidad, s6lo
algunos miembros de esa familia tienen formas muy prox
mas al cuadrado (con tetraedricidades menores del 12%),
comportamiento que debe atribuirse sin duda a efectos es
téricos, ya que en todos esos casos los substituyentes de
los atomos de fésforo son grupos voluminosos, como NiBy
tBu, SiMe, o ferrocenilo.

Muy lejos ya del cuadrado aparece la familia de los
biciclo(1.1.0)-tetrafosfanos @), con forma de mariposa y
tetraedricidades de entre el 48 y el 85%, si bien esos
valores deben tomarse como aproximados sélo, ya que
esas estructuras se desvian del camino de minima dister
sion entre un 6 y un 15%. Es interesante hacer un inciso
para observar que en esta familia de estructuras las mas
préximas al tetraedro son las que tienen sélo dos substi
tuyentes, y se acercan mas a la forma plana a medida
que aumenta el nimero de substituyentes, de manera que
las estructuras mas proximas al tetraedro corresponden a
los aniones As? y Sh,* coordinados a dos metales/*®!
mientras que la mas aplanada (42% de tetraedricidad)
corresponde al compuesto (PiB),(BC,HMe,),, con seis
substituyentes en el esqueleto,B,.*! De hecho, ese ank
llo forma parte de una familia de compuestos (PR),(BR)
cuyas geometrias muestran ademas el efecto de las dife
rentes voluminosidades de los substituyentes (Figura 2).
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rombos rellenos resaltan una faiBjlté de anillos P

Por dltimo, los grupos neutros Psin substituyentes, ca
racteristicos del fésforo blanco ¢), que pueden estar tam
bién coordinados a metales de transicion en unos cuantos
compuestos, aparecen muy proximos a la forma tetraédr
ca (parte superior izquierda de la Figura 1). Sin embar-
go, aunque el propio fésforo blanco® tiene un 99% de
tetraedricidad, los grupos hallados en la CSD presentan
desviaciones del tetraedro perfecto pequefias pero no des
preciables, de manera que los grupos coordinados apa
recen con un abanico de formas que oscila entre el 87 y
el 100 % de tetraedricidad. El tetraedro mas perfecto de
esta familia es el grupo P, enjaulado dentro de un con-
tenedor organico,? mientras que los dos tetraedros mas
distorsionados aparecen en dos estructurd®' coordinados
de modo bis(bidentado) a dos atomos de cobre @b), de
manera que las dos aristas coordinadas son 0,20 A mas
largas que el resto. Los grados de tetraedricidad cubiertos
por compuestos de tiposl - 7 (Esquema 1) son parecidos a
los encontrados para grupos C, organicos analogos. En el
caso de la estructura2, la tnica molécula orgénica anélo-
ga cuya estructura ha sido determinada por rayos X° es
C,(OH),, con un 0,3 % de tetraedricidad.

_ \@ /Py
P P cl N\ e
9 ~ - AN //\P/c

P

Si generalizamos el analisis incluyendo cualquier otro
elemento de los grupos 13-16 excepto el fésforo, encon
tramos una distribucién muy similar (Figura 2) de estrue
turas a lo largo del camino del cuadrado al tetraedro.
Vemos, por ejemplo, que una version perfecta de este
poliedro platénico esta representada por la molécula As,
en fase gad®! o co-cristalizada con otras moléculas?!
mientras que versiones casi perfectas se hallan coordina
das a un 4tomo de un metal de transicion?® de la misma
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manera que hace su analogo de fésforo. También encon
tramos tetraedros practicamente perfectos de tetrasil&Z
y tetragerma-tetraedranos?® y de aniones (EM,)* (E =
As, Sb, Bi; M = Ge, Sn, Pb).? Otros tetraedros incorpo-
ran en los vértices combinaciones de grupos isoelectroni
cos, como Sh, Bi, ER (E = Si, Ge), o E(E = Si, Ge, Sn),
dando lugar a grupos de 20 electrones de valencia, de
los cuales 12 participan en el enlace del grupo. Es inte
resante observar que existe una familia de compuestos
de cientes de electrones de férmula general ER,, siendo
E cualquier elemento del grupo 13, que forman también
tetraedros préximos a la perfeccién, pero con un nimero
totalmente diferente de electrones de valencia (16), de los
cuales sélo 8 sostienen los enlaces E-E.

Igual que en el caso del fosforo, encontramos tetrae
dros algo mas distorsionados en la familia de moléculas
analogas al biciclobutano (6), representadas por los anio
nes E?"y las moléculas E(ER) (E = As, Sb), con 22 electro-
nes de valencia y conformacion de mariposa. A continua
cion, se ven una gran cantidad de anillos que contienen los
fragmentos GaR-, NR,*, AsR, SbR, Sbt, Sh-, Se, Se, and
Te, todos ellos isoelectronicos con CH y cuyas combina-
ciones forman anillos con 24 electrones de valencia. Esos
anillos cubren una amplisima porcion del camino entre el
cuadrado y el tetraedro, desde cuadrados casi perfectos
hasta anillos con tetraedricidades del 60%.

Tal como es de esperar, un grupo de iones moleculares
isoelectronicos con GH,*, los dianiones E* (E = As
Sby*!l'y el dication Te,*",? todos ellos especies de 22 elee
trones de valencia, aparecen como perfectamente cuadra
dos. Por el contrario, especies relacionadas con 26 elee
trones tienen geometrias rectangulares, que aparecen en el
mapa de forma (Figura 2) alineadas mas a la derecha de
la posicién del cuadrado regular. Se trata de los cationes
E,R? (E = Se, Te)*¥ Su clara forma rectangular se debe a
la existencia de dos enlaces débiles de tres electrones entre
dos radicales (8), con un total de 10 electrones para 4 en-
laces mentre los atomos del anillo. Los dimeros del radical
TCNE;, con el mismo namero de electroned?¥ presentan
una geometria analoga, la misma que se encuentra en una
especie destacable de 28 electrones, SeBr, .

Existe también un gran numero de grupos Ede mas
de un elemento que no se muestran en la Figura 2 en aras
de la claridad, la mayoria de los cuales aparecen reparti-
dos por el camino de minima distorsion, desde cuadrados
regulares a anillos con una pérdida signi cativa de la pla -
naridad, mientras que otros muchos tienen geometrias rom
bicas y se agrupan cerca de la posicion del tetraedro en
el mapa de forma. Todos esos resultados se resumen en la
Figura 3. En ella observamos que la geometria de grupos
de cuatro atomos puede variar de rectangular a cuadra
da, a biciclica no plana, o tetraédrica, dependiendo del
numero de electrones de valencia. Es también destacable
que especies de 22 electrones como el anién Ag*- pueden
existir con dos formas diferentes, que se corresponden con
sendos estereoisémeros, cuadradé” (1) o biciclico en for-
ma de mariposa (6),*° segun se distribuyan los electrones
del esqueleto en los sistemasmy / (Figura 3). La misma
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Figura 3Distribucion de geometrias moleculares de grupos de 4 atomos de los bloqu
de los caminos de minima distorsion del cuadrado al tetraedro regular (del cero hac
rectangulo de referencia (del cero hacia la izquierda). Cédigo de colores como €

situacion se encuentra para los aniones analogos de fos
foro y de antimonio. Otro posible caso de estereoisomeria
aparece para agrupaciones de 20 electrones, que pueden
tener forma rectangular con dos dobles enlaces ), o de
tetraedro. No se han podido localizar en este estudio ejem
plos inorgéanicos de este tipo de isomeria que, en cambio,
aparece nitidamente en los correspondientes isémeros er
ganicos C,R,, el butadieno y el tetraedrano [R = tBuf*”
R, = (SiMe,),(C,F,)].B®

Otras geometrias de grupos E

En la seccion anterior se han analizado sélo las formas
de aquellos grupos E que se desvian como maximo un
10% del camino del cuadrado al tetraedro, o del cuadrado
a un rectangulo, excepto para los rombos de P, doblados
(6, Figura 1), para los que se admitieron desviaciones de
hasta el 15%. Esa restriccion ha dejado fuera de la discu
sion un 26% de moléculas cristalogra camente indepen
dientes de un total aproximado de 4.800. ¢, Qué podemos
decir de las estructuras de esas moléculas? Para responder
a esta pregunta se ha investigado el mapa de forma de
conversion de un rombo biciclico (ecTR4 de forma abre-
viada) en un tetraedro, que se presenta en la Figura 4a,
restringido a compuestos cercanos al camino de minima
distorsion. Dicho camino consiste simplemente en doblar
los dos tridngulos alrededor del enlace E-E central hasta
gue los vértices no compartidos se acerquen a la distancia
de enlace. Como se ve en el mapa, hay una clara discontk
nuidad en la distribucion de estructuras cerca del tetraedro
gue separa las moléculas fuertemente dobladas con cinco
enlaces E-E (4 S(edR4) 26) de aquellas que tienen
seis enlaces y forma tetraédrica (33 S(ecTR4) 38).
Un punto que aparece en tierra de nadie (S(edR4) = 28)
corresponde a la estructura del anion SjR;~ con substitu
yentes voluminosos (R = SiMe{CH(tmg)),* en el que una
de las distancias Si-Si (2,73 A) es mucho mas larga que el
resto (2,32 (2) A), de manera que las medidas de forma
describen una crisalida tetraédrica a punto de abrirse para
convertirse en una mariposa.

Si representamos ahora todas las estructuras Een
el mismo mapa de forma, sin restricciones (Figura 4b),

An. Quim., 117 (3), 2021, 219-225
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a) b)

0) d)

Figura 4 Estructuras de geupes riapa de forma relativo a la fdifa yoiaicliegec SEstructuras de algungs guepoelEgei/i grugac@n forma de triangulo
tetraedi®d]. §) Limitado a compuestos que se desvian como maximo un 10% i eamina ddstngate! compy@uiB°y otros que se desvian sensiblemente de
distorsion (circulos), compuestos que estan en el camino que va del tetrdedicaalinoadtadis(orsidradna)izados en | i l%,tbmparrﬂdo en el cation
los que se alejan del camino hacia la forma de rombo alargado (triangulod]thfoghgfitisold simdiepe z0igdrese(Sn{ghBAB Z) (SnPH y @) un anillo quelato
ro de electrones de esqueleto de cada familia, y un asterisco indica compuestos dth¢igBtescdecakef(mrg.-(1H-imidazol-3-io-1,3)dhhfiacetato)-(NO
La linea de trazos representa las estructuras ideales a lo largo del camino de minima distorsion entre el

tetraedro y el cud)iadmigmo mapa incluyendo todas las moléculas halladas.

a) b)
podemos hacer varias observaciones: (i) La discontinui
dad entre el tetraedro y las mariposas se mantiene. (ii)
Hay un gran nimero de estructuras alejadas tanto del ca
mino del tetraedro al cuadrado, como del tetraedro al
doble tridngulo. Muchas de ellas, sin embargo, ocupan
la zona intermedia entre ambos caminos, que presentan
simultaneamente los dos tipos de distorsion: una apertu
ra del tetraedro y una elongacion de la bisagra E-E. (iii)
Otras estructuras aparecen a la derecha y por encima de
los caminos estudiados, y el andlisis de las mismas per
mite establecer los tipos de formas a que corresponden C)
(de izquierda a derecha en la Figura 4b): (iii-a) trapecios,
(iii-b) trapecios con un enlace doble E=E, (iii-c) rombos
alargados asimétricos, (iii-d) rectangulos y (iii-e) rombos
comprimidos. En la Figura 5 se pueden ver ejemplos de
algunos grupos E representativos de esas distorsiones.
Por supuesto, también se pueden encontrar estructuras
con combinaciones de dos 0 mas de esas distorsiones, lo
que resulta en una fuerte dispersién de puntos en varias
regiones del mapa. Para evitar confusion en la interpreta
cion de la Figura 4b se debe recordar que dos estructuras
que ocupan el mismo punto del mapa soélo tienen la mis

ma forma si estan sobre el Camm_o de minima d|§tor5|on Figura 6@ Mapa de forma para agrypacaspextdidel tetraedro y ebjcuadrado. (
entre las dos formas de referencia del mapa. Si no, su Proporcion de g@pgsdipresentan dos formas de referencia (fondo blanco) o conformaci

coincidencia en el mapa indica Gnicamente que estan a  'argo de caminos de distorsion (porciajegsopainiéadetiddrica de moléculas de agua
. . . . que conectan cuatro grupos sulfonato“de aniones tosilato.
la misma distancia de las dos formas ideales, aunque pue
den estar muy distantes una de otra. Sucede lo mismo que
la representacion de la posicion de un avién en un mapa, se aprecia la existencia de clUsteres tetraédricos, plano-
qgue puede estar miles de metros por encima del punto que cuadrados y biciclicos, asi como conformaciones interme
lo representa en un mapa. dias entre las dos primeras formas, y entre el cuadrado
y un rombo comprimido. En la Figura 6b se resumen las
proporciones en que se encuentran varias formas y con
Agrupaciones de cuatro moléculas de agua  formaciones. Aunque las agrupaciones tetraédricas no son
muy frecuentes (0,8%) y no se aprecian en el diagrama de
En muchas estructuras cristalinas las moléculas de agua de distribucién, se han podido localizar cuatro de ellas, 3
cristalizacion no aparecen aisladas, sino formando agru- de las cuales el mejor ejemplo (Figura 6c¢) es un cluster
paciones de varias moléculas, unidas entre si por enlaces tetraédrico con distancias O---O de 2,96 — 3,13 A, del
de hidrégeno. Entre las agrupaciones de cuatro moléculas que cada molécula de agua se une mediante un enlace
se encuentra una gran diversidad estructural. Como ejem de hidrégeno fuerte “4 (2,73 A) a un oxigeno de un anién
plo se muestra un mapa de forma (Figura 6a) en el que tosilato.
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Conclusiones

El estudio presentado muestra la relacion entre forma,
conformacion y recuento de electrones en grupos de
cuatro atomos de elementos de los grupos principales.
Se ha podido observar, por ejemplo, que los grupos con
22 electrones de valencia se encuentran tanto como cua
drados aromaticos como en conformaciones rombicas
no planas de tipo mariposa; la diferencia estd en como
se distribuyen esos electrones de valencia. En los anillos
aromaticos, 8 electrones forman los enlaces con cuatro
substituyentes, 8 mas forman los cuatro enlacesmE-E y
6 ocupan el sistema /. En cambio, en las mariposas hay
12 electrones implicados en enlaces con seis substituyen
tes, y los diez restantes forman los cinco enlacesmE-E.
Una relacion diferente se da entre las mismas mariposas
y los rectangulos alargados @) de dimeros de radicales,
semejantes a los que forma el i6n radical tetracianoetile
no(-). Ambos sistemas tienen 10 electrones de esqueleto,
pero di eren en el nUmero total de electrones de valencia,
22 y 26, respectivamente. Por otro lado, también encon
tramos sistemas que con diferente nimero de electrones
tienen la misma forma, como los tetraedros que aparecen
en dos variantes, una que cumple las reglas de recuento
de electrones, con veinte electrones de valencia, y otra
de ciente de electrones con tan solo 16 electrones de va
lencia (Figura 3). Finalmente, se ha cartogra ado la este-
reoquimica de clisteres de cuatro moléculas de agua, que
muestran también una gran variedad estructural.

Metodologia

Las busquedas estructurales se han hecho en la CSH!
version 5.42, para grupos de 4 atomos que forman como
minimo cuatro enlaces en forma de anillo independiente,
sin formar especies bi- o policiclicas que incluyan a otros
atomos. También se han realizado busquedas mas restrin
gidas en las bases de datos de sélidos inorganicos ICSEBF!

y la de gases MOGADOC. 7 Las estructuras con desorden
se han descartado sélo en los casos en que el desorden
afecta a los atomos del grupo E. Para las busquedas de
clusteres formados por cuatro moléculas de agua unidas
por enlaces de hidrogeno se han tenido en cuenta todas
las estructuras con cuatro atomos de oxigeno a distancias
de entre 1,6 y 3,2 A, excluyéndose las que contienen un
contacto a un quinto atomo de oxigeno. En ese caso las
blusquedas se han limitado a estructuras sin desorden y con
un factor R menor de 5%. Las medidas de forma se obtu
vieron a partir de los datos estructurales con el programa
Shape, version 2.2.14%1 |as formas de referencia se han de
nido en todos los casos con todas las aristas de la misma
longitud, a diferencia de trabajos anteriores en el campo
de la quimica de coordinacion, en que se de nen con to-
das las distancias al centro de la forma iguales, aunque en
algunos casos ambas de niciones son equivalentes, como
en el tetraedro y en el cuadrado.
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Innovacion educativa en Fisica y Quimica

en tiempos de pandemia

Una iniciativa para destacar la labor del profesorado
en una etapa histoérica singular

ENSENANZA
DE LA QUIMICA

Gabriel Pinto Cafion @ y Luis Moreno Martinez

4 )

Resumekl presente trabajo expone las principales caracteristicas de los «Premios a la innovacion eduea
tiva en Fisica y Quimica en tiempos de pandemia» convocados por el Grupo Especializado en Didactica

e Historia de la Fisica y la Quimica, comun a las Reales Sociedades Espafiolas de Fisica y de Quimica. A
través de los proyectos premiados se presentan diferentes recursos educativos y experiencias didacticas
de interés para la ensefianza de las materias de Fisica y Quimica de Educacion Secundaria Obliga
toria y Bachillerato. Los trabajos galardonados ilustran la creatividad de los docentes y la diversidad
de metodologias didacticas que conviven en nuestras aulas, incluyendo desde herramientas digitales
a experimentos caseros. Se pretende asi difundir buenas practicas educativas para el futuro, a la par
que reconocer la destacada labor realizada por el profesorado de ensefianza secundaria durante la
pandemia de COVID-19.
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Introduccion

En este trabajo se exponen las caracteristicas principales
de la convocatoria que bajo el nombre de «Premios a la
innovacion educativa en Fisica y Quimica en tiempos de
pandemia» se desarroll6 en Espafa entre diciembre de
2020 y junio de 2021 a instancias del Grupo Especia -
lizado en Didactica e Historia de la Fisica y la Quimica
(GEDH), comUn a las Reales Sociedades Espafiolas de-Fi
sica y de Quimica (RSEF y RSEQ). Los objetivos que se

pretenden en este articulo son: Figura .1Logotipo del Grupo Especializado en Didéactica e Historia de la Fisica

(GEDH), comun a las RSEF y RSEQ, con motivo del XXXV aniversario de

— Presentar las caracteristicas principales de la con
vocatoria (atendiendo a las etapas, el desarrollo, —
las bases, la participacion, la evaluacion y la re-

Homenajear al colectivo de docentes de las distin
tas etapas educativas y, de forma singular, al pro-

percusion), como ejemplo potencialmente de interés
para otros colegas e instituciones que se planteen
destacar la labor del profesorado de distintas areas
y etapas.

Difundir los proyectos docentes desarrollados por
los premiados para conocimiento de otros colegas
con interés en la innovacion educativa.

*IRSEQ
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fesorado de Fisica y Quimica de ensefianza secun
daria por la labor llevada a cabo en un periodo
singular marcado por el con namiento causado por
el COVID-19.

Dar a conocer buenas practicas educativas para el
futuro, especialmente en modalidades de ensefian
za presencial y semipresencial.

An. Quim., 117 (3), 2021, 226-232
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Se trata de una iniciativa enmarcada en la conmemora
cion del XXXV aniversario de la creacion del GEDH, cuyo
logotipo se recoge en la Figura 1. El lema conmemorativo
adoptado, «35 afios difundiendo la fisica y la quimica»,
ilustra el compromiso del grupo especializado con el pro-
fesorado de ensefianza secundaria de estas materias a tra
vés de iniciativas como los premios que en este articulo se
abordan.

presencialidad, fueron algunas de las muchas situaciones
a las que el profesorado tuvo que hacer frente. En el caso
de las materias de Fisica y Quimica, existié el problema
afiadido de cémo afrontar las ensefianzas practicas inhe
rentes al caracter de estas ciencias experimentales, entre
otros muchos aspectog?

Para poner en valor la destacada labor desarrollada
por el profesorado de Fisica y Quimica de ensefianzas
no universitarias de todo el territorio nacional y resaltar
la tarea ejemplar de los docentes de estas materias desde

Convocatoria de Premios a la labor del profesoriddigo del con namiento en marzo de 2020, el GEDH

de Fisica y Quimica en un tiempo singular

La pandemia que ocasiond el virus SARS-CoV-2 también
conocido como COVID-19 o simplemente «coronavirus» se
origind en Wuhan (Republica Popular China) en diciembre
de 2019. Tras una rapida propagacion, la Organizacion
Mundial de la Salud reconoci6 la pandemia el 11 de mar -
zo de 2021, cuando ya se habian producido cerca de
5.000 muertes y mas de cien mil casos en 114 paisesi¥
A partir de esa fecha, multitud de paises declararon esta
dos de con namiento de la poblacion de diversa indole
y durante diferentes periodos de tiempo. Como indicaron
Trujillo Saezet al.:

La crisis sanitaria provocada por el coronavirus ha alterado
la vida de millones de personas de todo el mundo, generan
do retos en todos los ambitos. Y el educativo es uno de los
que esta sufriendo consecuencias de forma mas acusada:
colegios cerrados, transicion de una ensefianza presencial
a una digital e incertidumbre en torno a los procesos habt
tuales del sistema educativd?

En marzo de 2020 en Espafia, como casi todos los
paises, el sistema educativo tuvo que amoldarse en cues
tion de dias, de la ensefianza presencial habitual a un
modelo telematico, en todas las etapas educativas. Pos
teriormente, durante el curso 2020-2021, con la expe-
riencia adquirida y, lamentablemente, por la continuidad
de la pandemia, hubo que seguir con actividades tanto
telematicas (como las desarrolladas en muchas universi
dades) como semipresenciales en las etapas no universi
tarias, adoptando medidas de seguridad (uso de mascark
llas, distancia social...) que impedian la normal relacién
entre alumnado y profesorado.

El profesorado acometié una labor de adaptacion al
nuevo contexto sin precedentes en la historia reciente a
n de lograr el mayor bene cio educativo para el alumna -
do. No obstante, el acomodo al nuevo contexto no estuvo
exento de problemas ni de incertidumbres. Asi, durante
el con namiento se pusieron de mani esto las diferentes
realidades personales y familiares que conviven en las
aulas, dada la escasez de medios por parte de muchas
familias para seguir las clases en su modalidad digital
durante la recta nal del curso 2019-2020. © Durante el
curso 2020-2021, el cierre puntual de aulas por conta-
gios o las consecuencias del cierre del curso anterior sin
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convoco en febrero de 2021 los «Premios a la innovacion
educativa en Fisica y Quimica en tiempos de pandemiax.
Esta convocatoria se inscribe en una dilatada tradicion de
premios y concursos impulsados por el GEDH. En esta linea
cabe destacar el «Premio Salvador Senent» al mejor traba
jo divulgativo sobre didactica o historia de la fisica o de la
quimica que se publica en las revistasAnales de Quimicao
la Revista Espafiola de Fisicy se convoca cada dos afios,
desde 2006. Asimismo, en 2019 el GEDH convoco el con-
curso escolar «Nuestra Tabla Periddica», con motivo de la
celebracion del «Afio Internacional de la Tabla Periddica
de los Elementos Quimicos», concurso que sirvié como pre
cedente del aqui abordado.®

La iniciativa de los premios a la innovacion educativa
se discutié y se aprobd en la reunion de la Junta de Gobier
no del GEDH celebrada el 14 de diciembre de 2020, en
la que se planteé la necesidad de reconocer publicamente
la labor del profesorado de ensefianza secundaria en el
contexto de la pandemia.

Las bases de la convocatoria fueron®

— Titulo: Premios para Docentes a la «Innovacién Edu
cativa en Fisica y Quimica en Tiempos de Pande
mia».

— Entidad organizadora: Grupo Especializado en Di-
dactica e Historia de la Fisica y la Quimica, comun
a las Reales Sociedades Espafiolas de Fisica y de
Quimica.

1. Los premios estan destinados a docentes de Fisica y
Quimica en etapas no universitarias que hayan realt
zado acciones educativas exitosas como respuesta a
los cambios impuestos por la pandemia del COVID-19
durante 2020 y 2021. Pueden presentarse de forma
individual o en equipo (en este caso, debe gurar de
forma clara un representante).

2. Los participantes enviaran una presentacion (forma
to PDF con alta resolucion) realizada en Power Point
o similar: maximo de 10 diapositivas donde gure
el titulo de la actividad, el centro educativo y su
localidad, el profesorado que se presenta y la des
cripcion, que puede incluir imagenes o enlaces a
videos de las acciones desarrolladas (elaboracion,
evidencias de los resultados...).

3. La presentacion se enviara por correo electronico.
En el mensaje debe gurar: titulo de la actividad,
nombre y localidad del centro, nombres y apellidos
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de los docentes y datos (teléfono y direccion de ce
rreo electrénico) del representante. En el asunto del
mensaje debe constar: «Premios Innovacién FyQ».
Se enviara acuse de recibo.

4. Plazo de presentacion: del 24 al 28 de mayo de
2021.

5. El jurado estard compuesto por expertos designa
dos por la Junta de Gobierno del Grupo Especia
lizado. Como criterios de seleccién de los premios
se tendran en cuenta los resultados, la innovacion
educativa, la implicacion de profesorado y alumna-
do, la calidad y la originalidad (tanto del contenido
del trabajo como de su presentacion).

6. No podran participar los miembros de la Junta de
Gobierno del Grupo Especializado.

7. Se establecen ocho premios que conllevan diploma
acreditativo y material escolar o tecnologico por
valor de: 800 € (primer premio), 500 € (segundo
premio), 300 € (tercer premio) y 150 € (cinco men -
ciones de honor). Cada premio se articulara a tra-
vés del pago de una o dos facturas.

8. El fallo del jurado, que sera inapelable, se publica-
r4 en el Boletin Informativo del Grupo y en redes
sociales de la RSEF y RSEQ. Se intentard que la
entrega de premios sea presencial y circunscrita a
la conmemoracion del XXXV Aniversario del Grupo.

9. Los premiados que sean miembros del Grupo a tra
vés de cualquiera de sus dos sociedades (RSEF o
RSEQ) antes del 28 de mayo de 2021 (lo que se
hara constar en el correo remitido), recibiran una
ayuda econdmica para asistir al acto de entrega
de premios.

10. La entidad organizadora se reserva el derecho de
difusion y publicacion de fotografias y partes de los
trabajos presentados al concurso, asi como de su
autoria, por lo que, al remitirse, se entiende que son
aptas para ello.

Se elabor6 un cartel en dos formatos, uno breve (ver
Figura 2) y otro mas extenso al que se podia acceder si
guiendo la direccion web que se fue actualizando duran-
te el periodo del concurso!® La informaciéon se difundié
principalmente a través de distintos portales web y redes
sociales (Twitter, Facebook, LinkedIn...), de diversos orga
nismos, como la RSEQ y la RSEF. El efecto multiplicador
fue inmediato por la cantidad de interacciones y preguntas
que se recibieron.

Figura 2Cartel anunciador de los premios.
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Figura.3Localizacién de los centros educativos donde trabajan los premiado

Trabajos premiados

Se recibieron candidaturas de gran nivel, lo que di cultd
la labor del jurado, que estuvo integrado por los expertos
en el tema: Maria Victoria Alcazar Montero, Maria Arace -
li Calvo Pascual, Almudena de la Fuente Ferndndez, José
Maria Hernandez Hernandez, José Antonio Martinez Pons,
Luis Moreno Martinez, Marisa Prolongo Sarria, y Gabriel
Pinto Cafién, que ejerci6 de presidente. Para dar una idea
de la amplia distribucién geogréa ca de las candidaturas,
se recoge en la Figura 3 la localizacion de los centros edu
cativos del profesorado premiado.

A continuacion, se ofrece un sucinto apunte biogra -
co sobre los docentes premiados, presentados en la Figu
ra 4. También se facilita informacion sobre los proyectos
propuestos por cada uno de ellos, asi como enlaces para
acceder a los recursos didacticos que elaboraron. Toda la
informacién ha sido amablemente facilitada por los galar-
donados.

Primer premio: Iris Morey Sierra, del IES Son Rullan
(Palma, Islas Baleares)

Graduada en Quimica por la Universitat de les llles
Balears (UIB, 2013), Master en Ciencia e Ingenieria de los
Alimentos por la Universitat Politecnica de Valéncia (UPV,
2014) y Master en Formacién del Profesorado por la UIB
(2015). Funcionaria de carrera desde 2018, se declara
una el seguidora de las metodologias activas en el aula,
como la gami cacion, el aprendizaje basado en juegos
(ABJ) y el trabajo cooperativo. También imparte docencia
de «Investigacion e Innovacion educativa» en el Master en
Formacion del Profesorado.

El trabajo premiado, «El robo del examen nal», con-
sistio en unescape room (breakout)digital dividido en 15
pruebas disefiadas para repasar de forma ludica los con
tenidos del curriculo de la materia de Fisica y Quimica
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una coleccion de retos basados en hitos de la historia
de la quimica que fueron elaborados de forma conjunta
por ambas autoras. Estos retos se enviaron al alumnado
de 4.°de la ESO y 1.° de Bachillerato y se publicaron en
redes sociales durante el periodo de con namiento del
curso 2019-2020. La segunda parte, desarrollada por
Nuria Mufioz durante el curso 2020-2021, consistié en
la elaboracion de una serie de trabajos experimentales
relacionados con situaciones cotidianas del alumnado de
3.9 de la ESO. Las dos partes fueron llevadas a cabo en
las cocinas de los estudiantes, con materiales caseros y
de forma autbnoma. Mas informacion esta disponible en:
https://bit.ly/3x2L5cG

Tercer premio: Antonio José Sanchez Arroyo, del Colegio Virgen

de Atocha-Fundacion Educativa Santo Domingo (Madrid)

Licenciado en Ciencias Quimicas (2013), Master en
Ciencia y Tecnologia Quimica (2014) y Doctor en Quimi-
ca Organica por la Universidad Complutense de Madrid
(2019), obtuvo también el Master en Formacion del Profe
sorado por la Universidad Isabel | de Castilla (2018). Su
actividad investigadora ha estado centrada en la produc-

Figura 4Fotografias de los pbenimpiterda a derecha y de anisbidl@abajurigion fotosensibilizada de oxigeno singlete y su aplicacion

Mufioz, Patricia Fernandez, Antonio José Sanchez, Ernesto Boixader, C

José Sanmartin y Raquel Veira.

(nivel 4.° de la ESO - 1.° de Bachillerato). A través de una
tematica atractiva para el alumnado (el robo cticio de un
examen) y de acertijos variados, se consiguié recuperar
su motivacién entre tanta incertidumbre que supuso el con
namiento de marzo-mayo de 2020. Gracias a redes so -
ciales como Instagram y Twitter, mas de 7.000 alumnos y
docentes pudieron participar. Para ampliar la informacion,
visitese:https://bit.ly/3hmgCca

AR SR B AR R UPES 8 fotodinamica. Ha participado
frecuentemente en actividades de divulgacién en la Sema
na de la Ciencia, la Noche Europea de los Investigadores,
la Feria Madrid por la Ciencia y el curso «Los Avances de
la Quimica y su Impacto en la Sociedad», asi como en
la organizacion de las Olimpiadas de Quimica. Ha pu -
blicado articulos en revistas como elJournal of Chemical
Education

El trabajo premiado, «¢,No podriamos cerrar un rato las
ventanas? Ensefianza STEM y aprendizaje por investigacion
guiada de problemas» tiene como idea central la ventilacion
de las aulas que ha sido necesaria en el curso 2020-2021.
Por medio de una investigacién guiada se analizé con alum

Segundo premio: Nuria Mufioz Molina y Patricia Fernandez Galsde, 1.° de Bachillerato como aumenta la concentracion

del Colegio La Inmaculada (Algeciras, Cadiz)

Nuria Mufioz es Licenciada en Ciencias Quimicas por
la Universidad de Granada (1993) y Master en Forma-
cion del Profesorado por la misma (1994). Ademas de
su labor docente, se ha involucrado especialmente en la
divulgacion cienti ca, con diversos premios de &mbito na-
cional e internacional. Es socia fundadora y vicepresiden
ta de la Asociacion Amigos de la Ciencia, Diverciencia,
y embajadora de la red europea de profesores STEM,
Science on Stage Patricia Fernandez es estudiante del
Grado en Quimica en la Universidad de Granada. Se
ha involucrado especialmente en la divulgacion cienti ca,
con diversos premios de @mbito nacional e internacional.
Es miembro de la Asociaciéon de Amigos de la Ciencia,
Diverciencia.

El trabajo premiado, «Ensefiar Fisica y Quimica, en
tiempos de pandemia, fuera del laboratorio escolar»,
consta de dos partes. La primera de ellas consistié en
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de dioxido de carbono en una clase que tuviese la puerta 'y
las ventanas cerradas, dependiendo del tamafio de la clase
y del numero de alumnos en su interior. De esa manera se
pudo cuanti car cudl seria el maximo tiempo que podria
pasar hasta superarse el limite de seguridad. El proyecto se
enmarca dentro de la dindmica STEM, que busca la aplica
cién transversal de conocimientos cienti cos, tecnoldgicos y
matematicos. Puede consultarse la informacién de la activi
dad en: https://bit.ly/3jplLap

Mencién de honor: Ernesto Boixader Gil, de la Fundacién Flors

(Vila-Real, Castellon)

Es licenciado en Ciencias Quimicas por la Universitat
de Valéncia (1988). «Aprender es divertido, aburrir en
clases de Fisica y Quimica es un crimen», ese es su «man
tra». Después de 2 afios en la industria ceramica descubrio
que su verdadera vocacion era la docencia, y tras casi 30
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afios decidio difundir sus experiencias en las redes socia
les, recibiendo una calurosa acogida. El Instituto Nacional
de Tecnologias Educativas y Formacion del Profesorado
(INTEF) publicé su proyecto «Viajer@s del Tiempo» en la
categoria Experiencias Educativas Inspiradoras, y también
publicé en la revista Educacion 3.0. En este curso ha rea
lizado la formacién de docentes de distintos centros en lo
que denomina la clase diNvertida (una metodologia basa-
da en la gami caciony ipped classroom).

El trabajo premiado, «CSI Flors. Aprender es divertido»
fue puesto en practica durante el curso 2020-2021, en
el que el alumnado ha asistido en dias alternos a clase,
con el objetivo de que cada cual aprendiese y avanza-
se a su ritmo, Mas informacion: https://bit.ly/3hgJHKy vy
https://lwww.eboixader.com/

inmersivas como elBreakout Edupara sus alumnos y utiliza

distintas herramientas digitales con las que potenciar la es
tética y dotarlas de interactividad. Actualmente compagina

su labor docente con el disefio de juegos de mesa educati

vos y, ademas, comparte sus experiencias y aprende de las
de sus compafieros a través de las redes sociales.

El trabajo premiado, «Mi laboratorio sostenible. Una
propuesta para 2.° la de ESO», emplea el Aprendizaje
Basado en Proyectos (ABP) para el disefio y fabricacién
de distintos instrumentos de laboratorio, simuladores de
modelos tedricos y dispositivos en los que se evidencien
principios fundamentales de la fisica y la quimica, entre
otros, empleando para ello materiales reciclados y ponien
do al alumnado en el centro de su aprendizaje. Mediante
una serie de proyectos vinculados por este hilo conductor
se ha podido continuar con la realizacién de experiencias
practicas en clase, a pesar de las restricciones sanitarias

Mencién de honor: Carolina Crespo Migoya, del IES Barrio Laranoaa de la COVID-19, evidenciado ademas una mayor

(Fuenlabrada, Madrid)

Ingeniera Industrial por la Universidad de Cantabria
(2007) y Master en Ingenieria Avanzada de Fabricacion
por la Universidad Nacional de Educacion a Distancia
(2013), es profesora en secciones bilingues de inglés y
francés, involucrada en el desarrollo de proyectos y actt
vidades STEAM en el aula, asi como actividades CLIL en
el seno de materias de ciencias y tecnologia. Embajadora
Scientix desde 2018, ha participado en eventos relaciona-
dos con la divulgacién de STEAM.

El trabajo premiado, «Del laboratorio al aula virtual»,
ha consistido en la adaptacion de las experiencias de la-
boratorio presenciales durante el con namiento del curso
2019-220 al aula virtual. Dada la importancia de la ex -
perimentacion en una asignatura como Fisica y Quimica
en 2.° de la ESO, y teniendo en cuenta que se trata de la
primera aproximacion de los alumnos a esta materia, hubo
que adaptar las experiencias reales efectuadas en el labe
ratorio del Instituto al aula virtual. Los alumnos pudieron
realizar sencillas experiencias con materiales disponibles
en cualquier casa a partir de la teoria y las instrucciones
re ejadas en el aula virtual, y posteriormente compartir
mediante fotos, documentos y/o videos el resultado de sus
experiencias, asi como sus re exiones sobre la realizacién
de las practicas caseras. Mas informacion sobre esta ini
ciativa en: https://bit.ly/3h7yjnT

Mencién de honor: Pablo Ortega Rodriguez, del IES Villa de
(Mijas, Malaga)

Licenciado en Quimica por la Universidad de Malaga
(2004) y Certi cado de Aptitud Pedagogica (CAP) por la
Universidad de Granada (2005), es profesor de Fisica y
Quimica desde el afio 2006. Es un rme defensor del jue-
go como herramienta de aprendizaje, siendo esta la base
desde la que pone en practica diferentes metodologias y
estrategias educativas, especialmente el Aprendizaje Basa
do en Juegos (ABJ) Le encanta generar experiencias ludicas

Real Sociedad Espafiola de Quimica

www.analesdequimica.es

participacién del alumnado y la adquisicién de aprendiza -
jes signi cativos. Mas informacion sobre el proyecto en:
https://bit.ly/2SB17LU

Mencién de honor: Juan José Sanmartin Rodriguez,

del Colegio Plurilingtie Vila do Arenteiro (O Carballifio, Ourense)

Licenciado en Ciencias Quimicas por la Universidad
de Santiago de Compostela (1998) y Master en Formacion
del Profesorado por la misma Universidad (1999), es tam
bién Técnico Superior en Prevencion de Riesgos Laborales.
Ha participado en Congresos nacionales e internacionales
exponiendo la metodologia que aplica en su clase, Flip
ped Classroom o Aula Invertida. Ha publicado articulos en
prensa y revistas especializadas sobre dicha metodologia
en matematicas, fisica y quimica, siendo los ultimos relati
vos a su adaptacion a la pandemia. Durante este periodo
ha realizado diferentes webinars a nivel internacional para
explicar su forma de trabajar a otros docentes, exponiendo
las herramientas utilizadas en la docencia y evaluacion.
También ha participado como ponente en formacion de
profesores iberoamericanos que regresan a la presenciah
dad. Es coordinador desde 2011 de las Olimpiadas Ga -
llegas de Quimica como miembro de la junta directiva con-
junta del Colegio y la Asociacion Gallega de Quimicos.

El trabajo premiado, «Implantacién de Flipped Learning
en Fisica y Quimica», se centra en la explicacién de la
utilizacion de la metodologia Flipped Learning que ha
Mijslantado en su aula desde 2014 y su adaptacion a
la pandemia. Dicha metodologia permitio en el momen
to del con namiento continuar de una manera «normal»
la docencia a través de las videoconferencias ya que el
alumnado estaba acostumbrado al uso de las herramien
tas virtuales de las que se hacia uso en el aula previo al
con namiento. Cabe destacar que la web de recursos que
tiene elaborada ha sido subvencionada por el Ministerio
de Educacion y que los recursos que en ella aparecen han
sido utilizados por miles de docentes. Mas informacién en:
https://bit.ly/3hnKyvc
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Mencién de honor: Raquel Veira Diaz, del Centro Publico Inte@blddAproximaciones metodoldgicas e informacion adicional de los proyectos docent

Plurilinglie O Cruce (Cerceda, A Corufia)

Licenciada en Ciencias Fisicas por la Universidad
de Santiago de Compostela (2001), DEA (2003) y CAP
(2005), es profesora de fisica y quimica en centros publi
cos desde 2013 y funcionaria de carrera de la Xunta de
Galicia desde 2017. En la actualidad es, ademas, jefa de
estudios de secundaria y coordinadora del Club de Cien
cia del centro en el que tiene destino. Ha participado en
multiples actividades y proyectos relacionados con STEM.

El trabajo premiado, «Ciencia en casa», consisti6 en
la propuesta desarrollada entre marzo y mayo de 2020
de un experimento diario para realizar en casa en fami-
lia, difundidos a través de las redes sociales del Club de
Ciencia. Posteriormente, los experimentos se recopilaron
en un libro que los clasi ca por di cultad y que se puede
descargar en gallego y castellano. Toda la informacién se
encuentra disponible en: https://bit.ly/3hiwo0bl

Conclusiones

Los proyectos docentes premiados son una clara mues
tra de la creatividad del profesorado de Fisica y Quimica
de ensefianza secundaria, materializada en la diversidad
de aproximaciones metodoldgicas empleadas, que inclu
yen el Aprendizaje Basado en Juegos (ABJ), el Aprendizaje
Basado en Proyectos (ABP), las practicas experimentales, el
uso didactico de la historia de la ciencia, la investigacién
guiada o la clase invertida, tal y como ilustra la Tabla 1.

Como puede comprobarse, cinco de los ocho proyec
tos docentes premiados han promovido una aproximacion
experimental a la ensefianza de la ciencia, algo fundamen-
tal en las materias de Fisica y Quimica; lo que adquiere
un especial signi cado al inscribirse en un periodo en el
que la presencialidad en las aulas y las posibilidades de
docencia en el laboratorio se vieron reducidas hasta el
minimo. Es por ello que estos proyectos cobran un valor
pedagdégico singular al ofrecer experiencias didacticas
reales basadas en productos y materiales cotidianos que
pueden ser realizadas por otros docentes. También cabe
destacar que si bien todos los proyectos docentes hicieron
uso de las Tecnologias de la Informacién y la Comunica
cion como medio para la presentacion o la realizacion de
las actividades por parte del alumnado, tres de los ocho
proyectos premiados utilizaron herramientas enteramente
digitales para la ensefianza de la fisica y la quimica, com-
binando en muchas ocasiones la dimension didactica con
la dimension ludica y motivacional, como bien ejempli ca
el proyecto ganador.

Todos los aspectos anteriores ilustran la variedad de
metodologias y recursos que conviven en nuestras aulas.
Su disponibilidad para todo el profesorado en los enlaces
facilitados pone de mani esto otro de los objetivos del
GEDH y de los premios convocados: el papel que pueden
desempeniar instituciones como la Real Sociedad Espafio
la de Fisica y la Real Sociedad Espafia de Quimica para
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dar voz a la gran labor realizada por el profesorado
de ensefianzas no universitarias, linea de actuacion que
puede ser de especial interés para otras instituciones y
sociedades cienti cas interesadas en apoyar y reconocer
publicamente la labor del profesorado. Un profesorado
que ha acometido —sin tiempo para la adaptacion, de
forma extraordinaria y en ocasiones sin los recursos nece
sarios—, una sobresaliente labor. Aunque la pandemia de
COVID-19 ha supuesto un capitulo de nuestra historia que
no nos hubiese gustado vivir, este ha subrayado la impof
tancia central de la ciencia para las sociedades contem
poraneas. En este marco, la labor de alfabetizacion cien
ti ca ciudadana emprendida por los docentes de ciencias
de ensefianza secundaria se revela todavia mas funda
mental para el bene cio de la ciudadania y de la propia
ciencia, que encuentra en los y las jovenes estudiantes
de la ESO y de Bachillerato su futuro. Los «Premios a la
innovacion educativa en Fisica y Quimica en tiempos de
pandemia» del GEDH visibilizan el gran esfuerzo del pro-
fesorado en tiempos especialmente convulsos, al que se
desea homenajear publicamente. Todavia son muchas las
incertidumbres que ofrece el curso 2021-2022 y no me-
nos los retos que afrontara la educacion cienti ca en las
proximas décadas. Los proyectos docentes desgranados
en las paginas anteriores constituyen magni cos ejemplos
de buen hacer que podran seguir inspirando en la ansia-
da «nueva normalidad».
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ResumeEstudiamos la maduraciéon del melocoton y la evolucion de la cantidad y caracteristicas de su
pectina. Utilizamos melocotones sanos en avanzado estado de madurez y jibiones de sepia, para obtener
dulce de melocotén que conserva el sabor y aroma caracteristicos de la fruta empleada. Reutilizamos y
damos valor al excedente de produccién y un residuo de dos empresas ubicadas en Cieza (Murcia). S6lo
podemos encontrar unas pocas recetas caseras para elaborar este postre, todas utilizando una alta canti
dad extra de agentes geli cantes. No encontraremos dulce de melocoton en tiendas ni en supermercadas

Palabras claelocotdn, pectina, pectina metilesterasa, bajo metoxilo, puentes de calcio.

AbstractWe study the ripening of the peach and the evolution of the quantity and characteristics of its
pectin. We use healthy peaches at an advanced stage of ripeness and cuttle sh cutlets, to obtain peach
candy that preserves the characteristic avour and fragrancy of the fruit used. We reuse and give value to
the surplus production and a residue from two companies located in Cieza (Murcia). We can only nd a
few homemade recipes to elaborate this dessert, all of them using a high amount of extra gelling agents.
We will not nd peach candy in shops or supermarkets.

Keyword$?each, pectin, pectin methylesterase, low-methoxyl, calcium bridges.
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Introducciéon

En este trabajo utilizaremos una fruta de temporada de nues
tra huerta, el melocotén, estudiaremos uno de sus hidratos
de carbono constituyentes, las pectinas, y sus modi cacie
nes durante el proceso natural de maduracion, para esta
blecer unas condiciones 6ptimas de reaccion que permitan
el procesado de esta fruta, la geli cacion de su pectina y
obtener un producto nal completamente natural, saludable,
de facil conservacion y, en este caso, novedoso entre los
postres habituales propios de la dieta mediterranea.

Las pectinas, que sirven como cemento en las paredes
celulares de todos los tejidos de las plantas, consisten,
principalmente, en ésteres metilados del acido poligalactu
rénico, y estan formadas por cadenas de 300 a 1.000 uni -
dades de acido D-galacturonico (Figura 1) conectadas por
enlaces (1 A4).:234 E| grado de esteri cacion®® afecta
a las propiedades geli cantes de la pectina. La pectina es
un ingrediente importante para conservas de frutas, jaleas,
mermeladas y en nuestro caso en la elaboracion del dulce

HCOOC

~ HOOC

HCOOC

H H H

Figura.1Cadena de pectina.
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de melocotdn. Sin embargo, el melocoton presenta un bajo
contenido de pectina (0,1-0,9% del peso secof® lo que
imposibilita o di culta la formacion de geles consistentes
sin la adicién de agentes geli cantes externos.

Fundamentacion didactica y pedagoégica

Este trabajo ha sido realizado durante el curso escolar
2019-2020 por alumnos y alumnas de 4.° de la ESO que
han dedicado tres horas a la semana correspondientes a
la asignatura optativa de Cultura Cienti ca para conocer
las labores propias y habituales del trabajo cienti co tan-
to en el laboratorio como el necesario para la busqueda
y seleccién de la informacion requerida. Tiene su base en
los conocimientos adquiridos y resultados obtenidos en un
trabajo anterior,® con un método de trabajo que venimos
desarrollando con estudiantes de nuestro centro en los dl
timos afiod®™ y se enmarca en las actividades propuestas
por el departamento de Fisica y Quimica de nuestro cen
tro para atender al alumnado de altas capacidades y alto
rendimiento escolar dentro del programa experimental de
centros de especializacién en la mejora de la promocién
del talento,® para el que fue seleccionado durante el cur
so escolar (2018-2019). Sin embargo, la metodologia
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empleada por nuestro departamento para atender a este
alumnado parte, en su origen, de una estrecha colabora

cién con nuestro Departamento de Orientacion por lo que

su caracter inclusivo, de propuestas abiertas, permite que
todo el alumnado que cursa esta optativa pueda acceder
al trabajo que realizamos, siendo, en la medida de sus

posibilidades, protagonistas de una parte de los resulta

dos obtenidos.

En este trabajo ponemos el acento sobre la importancia
de nuestra huerta como patrimonio cultural y natural de
nuestra tierra y la importancia del aprovechamiento soste
nible de todos sus recursos, asi como en la reutilizacion de
residuos generados en otros sectores de la industria alimen
taria. El proposito es acercar a nuestro alumnado, con eda
des comprendidas entre quince y dieciséis afios, toda la
tradicién atesorada en nuestra tierra para la elaboracion
de un producto novedoso (dulce de melocoton) a partir de
un excedente de una fruta tipica y apreciada de la geogra-
fia murciana y de un residuo de una empresa alimentaria,
también local. Profundizaremos en la base quimica que
explica los pasos seguidos, las propiedades y funciones de
cada componente afiadido y de los productos de reaccién
obtenidos durante las reacciones quimicas realizadas en
cada una de las etapas de la elaboracién de este producto
artesanal, asi como los bene cios que para la salud en
humanos conlleva su consumo. Todo ello de una manera
sencilla, segura, econdmica y reproducible.

Materiales

Melocotones (prunus pérsica) de la variedad catherina,
fueron recogidos directamente de una huerta en el paraje
de El Acho de la localidad de Cieza en la comarca natural
de la Vega Alta del Segura (Murcia), caparazones calizos
de jibias (jibiones o sepiones), fueron suministrados por
la empresa New Concisa, S. L., ubicada en Cieza (Mur-
cia), CaCl, fue suministrado por Panreac Quimica S.A.U.
y azUcar blanco de Pfeifer & Langen GmbH & Co. KG.
Exprimidor BRAUN citromatic MPZ-2, batidora de vaso
UFESA BS4798, medidor de pH CheckefPlus HI98100,
con electrodo de pH HI1271, placa de induccion portatil
BRANDT TI1FSOFT (2000 watios), waterproof digital multi
thermometer TP3001 y cronémetro de laboratorio KKF002.

Metodologia

El melocoton de la variedad catherina es una fruta de tempe
rada (junio-julio)® que presenta una pequefia cantidad de
pectina con alto contenido de metoxilo (PHM, GE 50%) 234

en comparacion con otras frutas, por lo que se requeriria la
adicion de una cantidad extra de pectina comercial u otros
agentes geli cantes para lograr el grado de geli cacion

deseado,*® un medio acido (2,8-3,2), 141011 y entre el 80-
100% en masa de sacarosd?*¥ con respecto a la masa de
fruta utilizada. Todo ello favoreceré las interacciones inter
cadenal® mediante la formacién de puentes de hidrégeno
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Figura 2 Puentes de calcio entre cadenas de pectina de bajo metoxilo (PBM, GE

y de intensas interacciones hidrofébicasi** Sin embargo,
en frutas con pectina de bajo contenido de metoxilo (PBM),
los iones calcio (Ca?*) constituyen puentes de calci§ 252
(Figura 2) entre dos grupos funcionales de &cido carboxilico
pertenecientes a restos de acido D-galacturénic® préximos
para conseguir la geli cacion del producto, siendo necesa-
rio un pH de 2,5-6,5 1% para garantizar que los grupos
carboxilos se encuentren en forma ionizada, lo que se con
seguira con la adicién de la cantidad necesaria de citrato
de calcio (Ca,[C,H,O,],t ),0).k3 No se requerira utili-
zar una cantidad elevada de sacarosa y se afiadira sélo la
necesaria para que tenga lugar el proceso de carameliza-
cion. Se utilizé azucar blanco para no aportar una colora -
cion extra a nuestro producto nal.

El proceso de caramelizacién/* liberara al medio de
reaccion protoned!®l que provocaran la disminucién del
pH del medio de reaccién. Este hecho, que es bene cioso
para la obtencion de geles consistentes a partir de PHM
pues mantiene a los grupos carboxilo en forma no ioniza-
da, en nuestro caso resulta contraproducente. La presencia
del anién citrato en el medio de reaccion favorecera la
captura de los protones liberados}”*1° mantendra el pH
de trabajo en un rango adecuado a la vez que liberara
la cantidad necesaria de iones calcio para conseguir la
correcta geli cacion de nuestra PBM. Por ambos mecanis
mos, dependiendo de la fruta elegida y del tipo de pectina
presente, se conseguira obtener geles de pectina con un
grado de consistencia similar*52%

Preparacion de la materia prima
Melocotones

La pequefia cantidad de PHM que presenta el melocotoh
desaconseja seguir el procedimiento habitual para conse
guir su geli cacién. Sin embargo, una cantidad similar de

PBM podria dar lugar a geles con un grado de consistencia
adecuado en presencia de iones calcio, debido a la natu-
raleza cooperativa de las interacciones Ca*/PBM. 11112

Para conseguirlo, seria necesaria la utilizacién de la enzi
ma pectina metilesterasa (PME, EC 3.1.1.11) que hidrolt
za los grupos metilo que esteri can las unidades de acido
D-galacturénico de cadenas de PHM vy la transforman en
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cadenas de PBM™1112 Durante el proceso de maduracion
del fruto, la actuacion de glicosidasas y PME provocara la
solubilizacion y desesteri cacion de las cadenas de PHM,
dando lugar a la liberacion de metanol y la transformacion
de las cadenas de PHM en cadenas de PBM, sobre las que
actuaran endopoligalacturonasas (EC 3.2.1.15, endoPG)
y exopoligalacturonasas (EC 3.2.1.67, exoPG), provocan-
do su hidrdlisis y siendo responsable del reblandecimiento
del fruto durante su senescencid>!? El reto es por lo tanto
recoger piezas de fruta, pasadas varias semanas después
de su campafia natural de recoleccién para garantizar un
estado de madurez 6ptimo a la vez que su integridad y
conservacion es la adecuada para ser utilizada en la ela-
boracién de un producto alimenticio. Este estado 6ptimo
de madurez vendra determinado por el momento en que
ya han actuado las enzimas glicosidasas y PME, que per
miten obtener las cadenas de PBM necesarias, pero aln no
han actuado las enzimas endoPG y exoPG que hidrolizan
dichas cadenas de PBM y dan lugar al reblandecimiento
del fruto.

Los melocotones utilizados para este trabajo se reco
gieron el dia 3 de julio de 2019 (Figura 3, izquierda), una
semana posterior a la campafia de recoleccion de esta
variedad de melocotén, para, evitar entorpecer en las la-
bores habituales de su recoleccion y ademas seleccionar y
recoger piezas de melocoton en perfecto estado de conser
vacion, pues aun estaban en los arboles, pero con el grado
de madurez avanzado que es requerido para el desarrollo
de este trabajo y que veri camos a partir del color, aroma,
tacto y aspecto que presentan. En el laboratorio de quimi
ca de nuestro centro, se separaron los melocotones que
se encontraban en peor estado de conservacion dejando
el resto en una caja a temperatura ambiente (27°C) para
conseguir un mayor grado de madurez en el melocoton
a utilizar.® Al dia siguiente (aproximadamente 22-24 ho-
ras a temperatura ambiente), se volvieron a seleccionar
los melocotones a utilizar en funcién de su buen estado y
grado de madurez, y se guardaron en el frigori co a una
temperatura de 5°C para su correcta conservacion hasta el
dia siguiente en que fueron utilizados.

Caparazones calizos: jibiones

También el dia 3 de julio de 2019, un nimero de 20-
30 jibiones obtenidos de la limpieza de jibias recién des -
congeladas para su procesado, fueron suministrados por
la empresa New Concisa, S. L., (Figura 3, derecha). Para
facilitar su transporte y buena conservacion, previamente
habian sido refrigeradas e introducidas en una caja de
polietileno expandido. En nuestro centro, los jibiones fue
ron guardados en el frigori co a una temperatura de 5°C.
Al dia siguiente, se lavaron con abundante agua del grifo
y se sometieron a coccién durante 15 minutos para reducir
el olor caracteristico de este tipo de residuo. Estos jibiones
son un residuo habitual en la empresa New Concisa, S. L.
por lo que se hace necesario gestionar su eliminacion, a
través de una empresa especializada con el consiguiente

An. Quim., 117 (3), 2021, 233-239

www.analesdequimica.es

Figura.3Melocotones maduros variedad catherina (izquierda). Caparazones calizos, jibic

(derecha).

coste econémico para la empresa (Dato suministrado por
New Concisa, S. L.). Su alta composicién en carbonato
de calcio (CaCO,, 60%) permite obtener una media de
24 g de calcio por cada 100 g de jibion, 24 por lo que
lo utilizaremos como fuente de iones calcio (C&") impres
cindibles para la geli cacion de PBM. Esto supondria un
ahorro econdmico para la empresa, que evitaria los gas
tos de eliminacién de un residuo generado, y podria ser
una fuente de ingresos si se vendiera como materia prima
a empresas externas interesadas en la obtencién de iones
calcio para la elaboracion del producto que presentamos
en este proyecto o bien para otros nes.

Obtencion de acido citrico

Varios limones de nuestra huerta (6-8 limones) recién
cortados, fueron lavados con abundante agua del grifo
y utilizados sin almacenado previo para ser exprimidos
con un exprimidor BRAUN citromatic MPZ-2 y obtener 530
mL de jugo de limén. El jugo fue convenientemente colado
para eliminar restos de pulpa, granillos y otra materia soli-
da que pudiera contener y que no pueden estar presentes
en nuestro producto nal. El pH fue medido con un medk
dor de pH Checker®Plus HI98100, previamente calibrado
mediante calibracion automatica en dos puntos con dise
luciones tampon de pH 4,01 y 7,01, obteniendo un valor
de pH 2,33 para nuestra disolucion. La acidez del acido
citrico favorecera la reaccion con el carbonato de calcio
de los jibiones y la extraccién de iones calcio en forma de
citrato de calcio.

Preparacion de citrato de calcio

Varios jibiones con una longitud de 21,1 + 0,6 cm, una
anchura de 8,3 £ 0,4 cm y una masa de 75,0 £ 9,9 g, se
utilizaron como fuente de iones calcio (C&*). Cada pieza
se cortd en trozos mas pequefios y se introdujeron en un
cristalizador de vidrio de 1000 mL que contenia un volu-
men conveniente de jugo de limén recién exprimido (pH =
2,33), comprobando que todos los trozos de jibién que-
daron totalmente sumergidos. Una fraccion de 100 ml de
jugo de limén exprimido se separé del resto y se dejé como
blanco, sin contacto con los trozos de jibion, para evaluar
la evolucién del pH de una segunda fraccidon que si estu
VO en contacto con los trozos de jibién. La formacién de
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espuma blanca debido a la liberacion de CO , del medio
de reaccion indicé que la reaccion del acido citrico con el
carbonato de calcio presente en los trozos de jibiones se
produjo de forma adecuada con la consiguiente formacion
de citrato de calcio. La reaccion se dejé proceder durante
30 minutos a temperatura ambiente (27°C), tras lo cual se
almacend en el frigori co a una temperatura de 5°C hasta
el proximo dia, junto con la fraccion blanco de jugo de
limén. Después de 24 horas de almacenado, ambas frac
ciones se sacaron del frigori co y se dejaron atemperar.
La medida del pH dio un valor de 2,76 para la fraccion
blanco y de 4,76 para la fraccion guardada con los trozos
de jibién. El aumento de pH de esta segunda fraccion es
debido a la desaparicidn del acido citrico y su conversion
a citrato de calcio, siendo este valor de pH una medida del
alto grado de conversién obtenido.?? Los trozos de jibién
se sacaron del cristalizador y el jugo de limén se col6 me
diante un colador con malla de acero inoxidable para ob -
tener jugo de limén con abundante polvo blanco namente
dividido en suspension y precipitado debido a la relativa
baja solubilidad (0,95 gxL %, a 25°C) 17! del citrato de cal-
cio formado. A esta Ultima fraccién recogida se afiadio los
100 mL de la fraccién blanco, que pudo ser reutilizada y
por lo que el pH nal de la suspensién de citrato de calcio
fue de 4,23 sin que esto suponga una merma signi cativa
en la cantidad de citrato de calcio afiadida al medio de
reaccion que pueda afectar negativamente al proceso de
geli cacion de nuestra fruta. La fraccion se dejé a tempe-
ratura ambiente (27°C) hasta que fue nuevamente utilizada
unos minutos después para la realizacién de la siguiente
etapa de nuestro trabajo.

Homogeneizacion de la fruta

Con la ayuda de un cuchillo, los melocotones seleccie
nados se pelaron y cortaron en pequefios trozos evitando
que restos lefiosos del hueso o de bra que suelen estar
en contacto con éste acabaran en la masa de melocoton
a procesar, para evitar que aparezcan irregularidades
a la vista y al paladar en el producto nal procesado.
La masa total de melocotén a procesar fue de 1.360 g
que se trituraron en una batidora de vaso UFESA BS4798
hasta lograr su completa homogeneizacién, quedando -
namente troceada y con un agradable color anaranjado.
Para ello se afiadi6 la fruta en trozos pequefios, poco a
poco, con intervalos de intensa agitaciéon entre adicion y
adicion. Finalmente, se afiadié 200 mL de suspension de
citrato de calcio (pH = 4,23) previamente agitada para
conseguir la mezcla completa del medio. EI homogenei
zado de melocotdn y la suspension de citrato de calcio se
agitaron brevemente en la batidora para facilitar la mez-
cla de ambos medios. La jarra de la batidora con la masa
de fruta homogeneizada se almacené en el frigorico a
una temperatura de 5°C, hasta que fue nuevamente utii
zada. La baja temperatura y el citrato de calcio presente
actuaran de conservantes (E 333 iii}*® durante todo este
tiempo de almacenado.
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Geli cacion de la pectina

Tras un n de semana de almacenado en el frigori co
(72 horas, aproximadamente), la masa de fruta se trasvaso
a un recipiente donde tendria lugar la geli cacion de la
pectina de melocotén. No se observé aumento en la cole
racion de la masa de fruta después del tiempo de almace
nado. La masa de fruta homogeneizada se puso a calentar
lentamente a una temperatura préxima a los 70°C. Durante
el calentamiento se afiadié 136 g de sacarosa y se mezcld
vigorosamente hasta conseguir una mezcla homogénea.
Después de 20 minutos de coccion se aumentd gradual
mente la temperatura hasta 70-100°C! se afiadi6 otros
136 g de sacarosa y se agité durante otros 20 minutos.
El tiempo de coccion de esta primera fase fue de 40 mi
nutos, asegurando una temperatura de 100°C durante los
tltimos 5 minutos. La masa de sacarosa afadida (272 g)
corresponde a aproximadamente un 20%4'*2% de la masa
de fruta empleada (1.360 g). A esta temperatura de tra-
bajo se garantiza que la caramelizacion de sacarosa no
tiene lugar (T > 120°C).® Después de 5 minutos de repe
so a temperatura ambiente (29°C) se volvi6 a calentar du
rante otros 40 minutos a una temperatura de 100-110°C,
evitando que un intenso burbujeo del medio de coccion
produjera derrames sobre la placa de calentamiento. La
presencia del citrato de calcio (pH = 4,23) a temperaturas
préximas a los 100°C, provocara la correcta geli cacion
de las cadenas de PBM debido a una lenta liberacion de
los iones calcid*® que evitara la sinéresis de las cadenas
de PBM[%1112 qunque para ello serd necesario un mayor
tiempo de geli cacion. El valor de pH que aporta al medio
de reaccion, facilitara la inversion de sacarosal*>?4 dando
lugar a cantidades equimoleculares de glucosa y fructosa,
que favorecera la no cristalizacién de sacarosd*® y mejo-
rard la palatabilidad de nuestro producto nal. La inver -
sién de sacarosa se inhibe por encima de pH 6,0 con un
PH,,imo PAra su estabilidad entre 8,0-8,5.%5%° Ademas se
podrd iniciar la caramelizacion % de fructosa que daré lu-
gar a las sustancias responsables del aroma, sabor y color
caracteristicos de este procesd>!® similares, en algunos
casos, a los obtenidos en la reaccién de Maillard,*® pero
evitando, gracias a las bajas temperaturas empleadas,
gue esta tenga lugar hasta etapas muy avanzadas de la
reaccion que podrian dar lugar a productos de reaccion
no saludables*>1¢1 Mantendremos el poder edulcorante e
higroscépico de sacarosa gracias a la fructosa formada*®
El poder antioxidante de los productos de la carameliza
cion de fructosa ayudara a la conservacion de nuestro pre
ducto nal elaborado. ™ Las bajas temperaturas de reae
cion empleadas impediran la descomposicion del citrato
de calcio (T, = 100-120°C), *?4 |o que garantiza la con-
servacion de las mismas condiciones de reaccion durante
todo el tiempo de procesado de nuestro producto. El pre
ducto nal se dej6 enfriar durante 5 minutos a temperatura
ambiente (29°C), se trasvaso6 a un recipiente de polipropt
leno y se guardd en el frigori co a una temperatura de 5°C
hasta que estuvo listo para ser servido (Esquema 1). Si el
grado de consistencia alcanzado no es el deseado, es po
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Esquema Diagrama de ujo del dulce de melocotén.

sible corregir la formulacion inicial afiadiendo un volumen
adicional de suspensién o disolucion saturada de citrato
de calcio y calentando a 100°C durante periodos de 20
minutos hasta alcanzar el grado de consistencia deseado.

Una pequefa fraccion del producto nal resultante en
el apartado anterior, se ensay6 para comprobar el efecto
de una mayor cantidad de sacarosa sobre la consistencia
y propiedades organolépticas del gel formado. A 183 g
de producto se afiadié 37 g de sacarosa, lo que supone
un 20% de sacarosa extra. Se calenté durante otros treinta
minutos a una temperatura de 100°C. Finalmente, se dej6
enfriar a temperatura ambiente durante 5-10 minutos, se
trasvaso a un envase de polipropileno y se guardo en el fri
gori co a 5°C hasta nuevo uso (m = 109 g). El empleo de
una cantidad extra de sacarosa serd adecuado cuando el
grado de conversion de PHM a PBM en el melocotoén utiliza
do no ha sido su ciente, pues favorecera las interacciones
hidrofébicas entre las cadenas de PHM aun presente$)
Sin embargo, una alta concentracién de sacarosa puede
dar lugar a cristalizaciones no deseables en la masa del
gel obtenido.?

Presentacion de nuestro producto nal elaborado

La geli cacion de nuestra fruta en las condiciones des
critas en los apartados anteriores dio lugar a un dulce de
melocotén (m = 652 g) que después de almacenado en el
frigori co a 5°C durante un tiempo de dos semanas pudo
ser sacado del molde de polipropileno y colocado en un
molde de acero inoxidable para completar su proceso de
secado, almacenado en el frigori co a 5°C durante cuatro
semanas mas, tras el cual se comprob6 que el gel obteni
do era lo su ciente consistente para mantener la forma y
aspecto requeridos, pero su alta pegajosidad/*? en oca-
siones, dicultaba la tarea de corte. Este hecho llevé a
modelar el gel obtenido utilizando un cortador de canapés
y preparar trozos de tamafio adecuado para ser comidos
de un solo bocado pero con una forma que resultara atrac
tiva para el consumidor. Se cortaron trozos con forma de
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corazones, cuadrados, circulos y ores, que se colocaron
en pequefios moldes de magdalenas fabricados con papel
decorado (d, .. ... = 3.5 cm). Para facilitar la obtencion
de las porciones con la forma deseada bien de nida, se
reutilizaron bases de tarrinas blancas de queso fresco, fa
bricadas en polipropileno, recortadas con la forma desea-
da que se utilizaron junto con el cortador de canapés para
extraer las porciones. Algunas fracciones obtenidas tras el
almacenado, se guardaron a temperatura ambiente (26°C)
en un desecador con CaCl, durante dos semanas mas, lo
que aceleré el proceso de secado y mejoro el aspecto nal
del producto obtenido, facilitando la tarea de corte para
su presentacion o consumo. La fraccion preparada con
un 20% de sacarosa extra también presento la consisten
cia adecuada para ser cortada. Las diferentes porciones
obtenidas se utilizaron para preparar un plato de postre
convenientemente decorado para que su consumo resul
tara apetecible. El plato se recubrié con una lamina de
para Im transparente y se guardod en el frigori co a 5°C
hasta su presentacion y consumo (Figura 4). Este postre
también es adecuado para ser presentado sobre una base
de queso fresco o bien acompafado de una porcién de
yogurt natural.

Melocotones recogidos el 10 de julio de 2018 con un
estado de madurez aparente mas avanzado, sometidos
a igual proceso de seleccién, homogeneizacion y geli -
cacion con una suspension de citrato de calcio, que los
descritos en apartados anteriores, dio lugar a un gel de
mayor consistencia que pudo ser presentado en forma de
tableta, apta para ser cortada sin ninguna di cultad en
lonchas alargadas o cuadraditos pequefios de aproxima
damente 1 cn®. Esto puede ser debido a la presencia, en
la fruta de esta cosecha, de una cantidad méas adecuada
de PBM para el proceso de geli cacion que pretendemos
realizar. Después de un afio de almacenado en el frigo-
ri co a una temperatura de 5°C, la muestra mantiene su
estado de conservacion, muestra un buen sabor y conserva
un claro matiz acido debido al jugo de limoén que tiene en
su formulacion.

Figura 4Dulce de melocotén: presentacion nal.
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Resultados y discusion

Melocotones no aptos para la venta al publico por su avan-
zado grado de madurez, pero bien conservados, fueron
adecuados para obtener geles consistentes a partir del
contenido de PBM que presentan. Los caparazones calizos
de jibia mostraron ser una adecuada fuente para extraer
iones calcio con el &cido citrico presente en el jugo de Ir
mones recién exprimidos. El citrato de calcio formado (pH
= 4,23) geli c6 de forma satisfactoria la PBM presente en
los melocotones utilizados. Las bajas temperaturas de coc
cion empleadas evitan la descomposicion del citrato de
calcio manteniendo las propiedades que aporta al medio
de reaccion y favorece la conservacion de nuestro produe
to nal. Sélo un 20% de sacarosa fue necesario utilizar
para alcanzar la adecuada geli cacion de las cadenas de
pectina de nuestro fruto. Si el grado de consistencia alcan
zado no es el deseado, es posible corregir la formulacion
inicial afiadiendo un volumen adicional de suspension o
disolucion saturada de citrato de calcio y calentando a
100°C durante periodos de 20 minutos hasta alcanzarlo.
La adicion de un 20% de sacarosa extra, también permitira
obtener un dulce de melocotén con mayor consistencia. El
andlisis y determinacion de la cantidad inicial de PBM pre-
sente en el melocotén utilizado permitira calcular las can
tidades de calcio y sacarosa necesarias para su correcto
entrecruzamiento, estableciendo una adecuada secuencia
de tiempos y temperaturas de calentamiento.

Adaptamos la presentacion del dulce de melocoton en
funcién de la consistencia del gel obtenido. Cuando se
obtuvo un gel de consistencia alto se present6 en forma
de tableta que pudo ser cortada, o se molde6 cuando la
consistencia y pegajosidad del gel desaconsejaron la ta
rea de corte. Muestras almacenadas durante un afio en el
frigori co a una temperatura de 5°C, mantienen un buen
estado de conservacion y sabor. El resultado de este traba
jo fue presentado al equipo directivo y a otros miembros de
nuestra comunidad educativa como D. Juan Luis Canovas
Pérez, investigador en el Centro Tecnoldgico Nacional de
la Conservay la Alimentacion de Molina de Segura (2006-
2016), ademas de a la alcaldesa de San Pedro del Pinatar,
D.2 Visitacion Martinez Martinez, asi como a D. Jesus San
chez Villa, duefio de New Concisa, S. L. y a D.2 Faustina
Fernandez Lucas, responsable de calidad de la empresa.
En todos los casos el producto presentado fue valorado
positivamente, destacando su intenso sabor a melocotén
fresco, un dulzor agradable y poco empalagoso, gracias
al sutil sabor citrico que se percibe y a que no se ha abu
sado del azUcar en su realizacion, junto con una estructura
compacta, que resulta nay suave en boca.

Conclusiones

Profundizamos en la quimica de alimentos para conocer
y entender sus mecanismos vy, asi, resolver un problema
planteado, en principio cotidiano, que ha dado lugar a la
obtencion de un nuevo producto nal elaborado.
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Este proyecto recoge los resultados obtenidos en traba
jos realizados durante dos cursos académicos con dos dife
rentes cosechas de melocotones de la variedad catherina,
recolectados con diferente punto de madurez, lo que pone
de mani esto que el proceso propuesto en este trabajo es
reproducible. Preparamos un dulce a partir de melocotones
maduros fuera de la temporada natural de recoleccion y
gue ya no tendrian buena acogida por parte del consu-
midor habitual, utilizando caparazones calizos (jibiones)
obtenidos como residuo de la limpieza de jibias, contri-
buyendo al reciclado y reutilizacion de ambas materias
para elaborar un producto alimenticio novedoso que en
la actualidad no podemos encontrar en los supermercados
debido a la di cultad de su elaboracion, con lo que con -
seguimos dar un valor e interés comercial a dos residuos
alimentarios. Se trata de un proceso exible, lo que permi-
te adaptar la presentacion nal del producto obtenido a
las condiciones particulares de los melocotones recogidos
en cada cosecha. Asi, dependiendo de la temporada y
del grado de madurez del melocotén recolectado se pudo
obtener un dulce de melocotén con un grado de dureza
Optimo que se pudo cortar con facilidad para ser servido,
o0 bien se obtuvo un dulce consistente pero que resulté mas
dificil de cortar por su elevada pegajosidad, por lo que se
decidié moldear convenientemente utilizando un cortador
de canapés que permitié dar diferentes formas a nuestro
dulce de melocoton, lo que facilité su presentacién. En am
bos casos se obtuvo un producto nal donde se aprecia
con claridad el sabor y aroma caracteristicos del meloco
tén utilizado para su elaboracion, y de facil conservacion
incluso durante largos periodos de almacenado en frigor
co (1 afio a 5°C). El producto preparado sélo utiliza la
cantidad de pectina natural que contiene el melocotén y
requiere una minima cantidad de sacarosa en compara
cion con la requerida en la actualidad para la preparacion
de productos similares a escala industrial. Esto con ere a
nuestro producto la caracteristica de minimamente proce
sado y le hace especialmente atractivo desde el punto de
vista nutritivo y dietético. La baja cantidad de sacarosa em
pleada hace a este producto apto para ser consumido por
personas que deben reducir la ingesta de azlcar. Otros
trabajos deberan realizarse para mejorar el proceso y op-
timizar los resultados que aqui presentamos, sobre todo
si se consideraran interesantes para ser llevados a escala
industrial.
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Resumehas ensefianzas no formales constituyen hoy un magni co complemento a la educacion cienti
ca que ofrece la escuela. En esta linea, este trabajo presenta un analisis de los contenidos curriculares
de Fisica y Quimica que se pueden abordar a través de la participacion en una actividad cienti ca no
formal como el Concurso de Cristalizacion en la Escuela. Los resultados muestran cémo la metodologia
que le caracteriza permite, no sélo trabajar y a anzar contenidos concretos, sino también ofrecer a los
estudiantes una vision mas adecuada de la naturaleza de la ciencia, contribuyendo a su alfabetizacion
cienti ca.
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AbstractNon-formal education is nowadays recognized as a useful complement to the scienti c education
that is offered in the school. In this context, this paper presents a brief analysis of the Spanish national
curriculum contents for the subjects of Physics and Chemistry, that may be covered while participating
in a scienti ¢ out-of-school activity, a crystal-growing contest named Concurso de Cristalizacion en la
Escuela (CCE). Results show that the methodology followed in the contest allows teachers to introduce
some curricular contents and to present a more accurate view of the nature of science, supporting their
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Introduccion

La educacién no formal ha experimentado un gran auge
y se ha ido consolidando a lo largo de los afios hasta
practicamente conformar un sistema complementario a la
educacion formal. En este sentido, ofrece ya una panoplia
enormemente extensa de oportunidades diferentes que per
miten adquirir gran cantidad de aprendizajes, quiza mas
incluso que el propio sistema educativol™ Por lo tanto, se
trata de un elemento que aporta un valor adicional tanto
a la educacién en general como a la ensefianza de las
ciencias en particular.

Estas actividades proporcionan nuevas oportunidades
de aprendizaje, diferentes e innovadoras, que se llevan
a cabo, por lo general, en entornos mas contextualizados
y conectados con el mundo real? Asi se convierten en
espacios que promueven un aprendizaje mas signi cativo,
apoyando en el desarrollo cognitivo de los estudiante$!
mediante experiencias mas amplias, dificilmente reprodu
cibles en el aula y en las que se emplean recursos y mate
riales que no suelen estar presentes en la ensefianza tradi
cional. Por ejemplo, su mayor exibilidad permite tratar los
temas con mayor detenimiento y en mayor profundidad o,
por el contrario, optar por una perspectiva mas holistica.
Por dltimo, también es sabido que ponen en accién meca
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nismos que activan la motivacion y la curiosidad de los
estudiantes, actuando como elementos de atraccion hacia
la ciencia.™

Garantizar una educacioén cienti ca de calidad pasa
por integrar ambas culturas, formal y no formal, para pro-
ducir una ensefianza mas signi cativa. De hecho, algunos
trabajos® revelan cémo la conexion, entre ambos siste
mas, resulta bene ciosa para el aprendizaje signi cativo
y la ensefianza efectiva de las ciencias ya que ofrece un
apoyo adicional y permite integrar conceptos e implemen
tar nuevas formas de aprender! Sin embargo, participar
en actividades no formales no siempre es posible. Los curi
culos actuales presentan una gran cantidad de contenidos,
eminentemente conceptuales, que no tienen en cuenta los
tiempos de que se dispone en el aula.

Como consecuencia, normalmente los docentes se ven
obligados a centrar sus esfuerzos en satisfacer las exigen
cias curriculares y cubrir la totalidad del programa, de-
jando en un segundo plano otros elementos igualmente
importantes como, por ejemplo, el transmitir una imagen
adecuada de la naturaleza de la ciencia. No obstante, es
necesario incorporar también estos elementos, ya que una
verdadera alfabetizacion cienti ca implica comprender la
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naturaleza y procedimientos de la ciencia. Como sefialan
Caamaiio e Izquierdo:[

No hay tiempo para desarrollar dos programas en paralelo:
trabajar con el alumnado los conceptos quimicos y los proe
blemas y preguntas de siempre segun aparecen en los libros
de texto y, por otro lado, trabajar méas a fondo la compren -
sion conceptual, las competencias de investigacion.

Por lo tanto, todos deben ser trabajados de manera
conjunta. Por otra parte, si como de enden Anderson, Ki
siel y Storksdiek® los contextos no formales deben partir
de las necesidades de los participantes, ya sean profesores
o alumnos, seria licito plantear que cualquier actividad de
este tipo estuviera concebida de manera que permitiera
abordar, al menos, una fracciéon de los contenidos currk
culares y trabajar conforme a los principios que rigen la
ensefianza, para contribuir al logro de sus objetivos. Gui
sasola y Morentin®remarcan la necesidad de integrar en
el curriculo este tipo de actividades para lograr una en
sefianza e caz. De hecho, poder trabajar contenidos del
curriculo es una de las principales razones por las que los
profesores participan en actividades no formales.

En esta linea, se presenta a continuacion un andlisis del
curriculo nacional para las asignaturas de Fisica y Quimi
ca. Se pretende con ello revelar los contenidos del mismo
gue se pueden abordar a través de una actividad cienti ca
no formal, como es el Concurso de Cristalizaciéon en la
Escuela (CCE}

El concurso es un proyecto que persigue despertar el
espiritu investigador del alumnado dandole a conocer la
ciencia desde dentro, a través de la realizacion de proyec-
tos de crecimiento cristalino en los que se ponen en marcha
los diferentes elementos de la actividad cienti ca. Asi, mas
concretamente, se aprovecha el atractivo inherente al tra
bajo de laboratorio y a los propios cristales para contribuir
al desarrollo de algunas de las destrezas propias de los
cienti cos y alcanzar una comprension mas profunda de
qué es la ciencia y como se construye.

Método

En Espafia el disefio curricular supone un proceso continuo
de concrecién que va adaptando el curriculo a la reali-
dad concreta de cada zona del pais. Asi, la legislacion
que se maneja en cada comunidad di ere del resto, por
ello, se ha optado por circunscribir este trabajo exclust
vamente al decreto de ensefianzas minimagReal Decreto
1105/2014, de 26 de diciembre, por el que se establece

el curriculo basico de la Educacion Secundaria Obligatoria
y del Bachillerato) que establece el marco normativo bast
co para todo el territorio nacional.

Se presenta, de este modo, un andlisis documental del
contenido de dicho decreto, centrado en las materias de
Fisica y Quimica, tanto de Educacién Secundaria Obliga
toria, como de Bachillerato. Se han excluido de esta selee
cion las materias correspondientes a 2.° de Bachillerato
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por motivos de extension del articulo y por el hecho de que
son muy pocos los estudiantes de este curso que participan
en el concurso en Aragon.

El andlisis considera los tres elementos principales que
conforman el curriculo desde la entrada en vigor de Ley
Organica 8/2013, de 9 de diciembre, para la mejora de
la calidad educativa: contenidos, criterios de evaluacion
y estandares de aprendizaje evaluables como concrecion
tltima de lo que el estudiante debe saber.

Resultados

La Quimica, como también la Fisica, son disciplinas de un
marcado caracter experimental que se asientan tanto en
destrezas y procedimientos como en el control de variables,
la observacion, el trabajo en el laboratorio o la medida de
magnitudes entre otras. Esta realidad debe re ejarse en el cu
rriculo que ha de incluir en las materias los métodos propios
de la racionalidad cienti ca y las habilidades que caracteri -
zan el trabajo en este ambito. Por ello, el primer bloque de
contenidos de cada curso (Tablas 1, 2 y 3) esta destinado al
desarrollo de las capacidades inherentes a este tipo de tra
bajo, en las que se va profundizando progresivamente, curso
a curso, a través de la experimentacion y la realizaciéon de
proyectos de investigacion. Aun asi, son pocas las ocasiones
en que los escolares pueden explorar realmente lo que hacen
los cienti cos, usar el lenguaje de la ciencia y llevar a cabo
una verdadera actividad cienti ca. 213

El concurso esta concebido, precisamente, para ofre
cer esta oportunidad. En él los estudiantes, normalmente
trabajando en grupos cooperativos, se plantean pregun
tas, buscan informacion y elaboran hipétesis para darles
respuesta. Ademas, disefian y plani can experimentos en
los que manipulan los instrumentos de uso frecuente en el
laboratorio (probetas, pipetas, termdmetros, matraces afe
rados, placas calefactoras, agitadores magnéticos etc.) y
llevan a cabo procedimientos habituales como la pesada
o el enrase y diferentes procesos de separacion y puri ca
cion, como la ltracion o la decantacién; que les propor -
cionan datos con los que comprobar sus teorias y extraer
sus conclusiones.

Finalmente, presentan sus hallazgos a sus compafieros
y profesores, de donde deriva la eleccion de los repre
sentantes del centro en la nal del concurso, para la que
elaboran un poster resumen del proyecto que, junto con el
material obtenido y sus anotaciones de laboratorio, han de
defender ante un jurado en una jornada abierta al publico
y organizada a modo de «congreso cienti co».

El desarrollo de estos proyectos permite al estudiante
completar su proceso de aprendizaje, gestionandolo y po-
tenciandolo de una manera mucho mas auténoma. Ade
mas, no soélo permite cubrir por completo el primer bloque
curricular, sino que también proporciona un conocimiento
basico de la ciencia, de como se construye, de la diver
sidad de sus procedimientos y de su naturaleza. De este
modo, el concurso contribuye al objetivo principal que
marca el curriculo de Fisica y Quimica para la etapa de se-
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Tabla 1Contenidos, Criterios de evaluacion y Estandares de Aprendizaje EVahlab@®sriehBlos\u€riteléosidic@valuacion y Estandares de Aprendizaje Evaluables ¢
y Quimica (2.°y 3.° de la ESO). y Quimica (4.° de la ESO).

Bloque 1. La actividad cienti ca Bloque 1. La actividad cienti ca

c idos: El método cienti co: Medida d .. Contenidos: La investigacion cienti ca. Errores en la medida. Expresion de
U .?nter_ll Oj' | mT(::‘to OI C|e,nt| (cjo.lsuls fetapas_.' € II % < ma_lgnlt_l resultados. Andlisis de los datos experimentales. Tecnologias de la Informa-
. P2 YEITO) (13 8 SEENig]IeEs @3 1A LnLeliutexeio) 37 L2 Szl - g y la Comunicacion en el trabajo cienti co. Proyecto de investigacion.
tacion cienti ca. El trabajo en el laboratorio. Proyecto de investig o 5 3 -

Criterios de evaluacion  Estandares de aprendizaje evaluables

Criterios de evaluacion  Estandares de aprendizaje evaluable 2. Analizar el proceso que deb@.1. Distingue entre hipotesis, leyes
seguir una hipétesis desde queséesorias, y explica los procesos que

formula hasta que es aprobada porroboran una hipétesis y la dotan
la comunidad cienti ca. de valor cienti co.

1.1. Formula hipotesis para explicar
fenémenos cotidianos utilizando teorias

. . modelos cienti cos. :
1. Reconocer e identi car 5. Comprender que no es posible

las caracteristicas del 1.2. Registra observaciones, dates y re realizar medidas sin cometer

7 B re i i < . . .
método cienti co. sultlados de mgneéa ?rganlzadla Y ngu{a errores y distinguir entre error
y los comunica de forma oral y escrita absoluto y relativo.

utilizando esquemas, gra cos, tablas y

: £y } . 7.1. Representa gra camente los
expresiones matematicas. 7. Realizar e interpretar repre P 9

. . resultados obtenidos de la medida de
sentaciones gra cas de procesgs . . S
ientf ca v su impacto fisicos o quimicos a partir de 0s magnitudes relacionadas in riendo,
cien L P : -
Heay s P con las aplicaciones tecnolégicas en la en su caso, si se trata de una refacion
en la industriay en el de . o tablas de datos y de las Ieyesio - .
o de | iedad vida cotidiana. rincipios involucrados Ineal, cuadratica o de proporcionalidad
sarrofio de fa sociedad. P P ' inversa, y deduciendo la formula
. 3.1 Estgblece reI_a_mones entre magnitu & Elaborar v defender un bro eg'%' Elabora y de ende un proyecto
3._ Conocgr Io,s proeedides y ur_ndades utlllzant_jo, preferen_teme dé . a)(/:ic')n . Iicandc?laz ﬁ% investigacion, sobre un tema de
mientos cienti cos parate, el SISt?[’na !ntefnamonal de Unidade g » ap interés cienti co, utilizando las TIC.
determinar magnitudes.y la notacion cienti ca para expresar los

2. Valorar la investigacio . . R
9 9.1. Relaciona la investigacion cienti ca

in

resultados.
4. Reconocer los mate 41 Reconoce e_i(_:ienti ca los simbolos Tabla 3Contenidos, Criterios de evaluacién y Estandares de Aprendizaje Evaluables ¢
riales, e instrumentos Mas frecuentes utilizados en el etiquetado y Quimica (1.° de Bachillerato).
béasicos presentes del de productos quimicos e instalaciones,

laboratorio de Fisica y interpretando su signi cado. Blogue 1. La actividad cienti ca

en de Quimica; conocef.2. |denti ca material e instrumentos ba Contenidos: Estrategias necesarias en la actividad cienti ca. Tecnologias
y respetar las normassijcos de laboratorio y conoce su forma ¢ de la Informacién y la Comunicacion en el trabajo cienti co. Proyecto de

de seguridad y de  utilizacion para la realizacion de experie investigacion.
eliminacion de residuoscias respetando las normas de segurida Criterios de eva Estandares de aprendizaic evaluables
para la proteccion del e identi cando actitudes y medidas de luacion P J
[mEdigambients; actuacion preventivas. 1.1. Aplica habilidades necesarias para la investiga
6.1. Realiza pequefios trabajos de-inves cién cienti ca, planteando preguntas, identi cando

6. Desarrollar pequeﬁcgacién sobre algun tema objeto de estuc 1. Reconocer y problemas, recogiendo datos, disefiando estrategias
trabajos de investigacigplicando el método cienti co, y utilizand uiilfizzar s esi@E de resolucion de problemas utilizando modelos y le
en los que se ponga elas TIC para la busqueda y seleccién de gias basicas de |Yes. revisando el proceso y obteniendo conclusiones.
préctica la aplicacion dérmacion y presentacion de conclusione _.iividad cienti ca 1.2. Resuelve ejercicios numéricos expresando el
método cientico  6.2. Participa, valora, gestiona y respeta  como: plantear Vvalor de las magnitudes empleando la notacién cien
trabajo individual y en equipo problemas, tica, estima los errores absoluto y relativo asociados
formular hipétesis, y contextualiza los resultados.
proponer modelos, 1.5, Elabora e interpreta representaciones gra cas
elaborar estrate de diferentes procesos fisicos y quimicos a partir de
cundaria, que no es otro que ayudar a cimentar una cultura ~ 9ias de resolucion jos datos obtenidos en experiencias de laboratorio
cienti ca béasica y acercar la ciencia a los adolescentes. de problemas y o virtuales y relaciona los resultados obtenidos con
Asimismo, también aprenden a establecer relaciones diserios experi las ecuaciones que representan las leyes y principios

cuantitativas entre los conceptos, calculando concentra WENELES S CUAE S subyacentes.
ciones, cantidades y volimenes, elaborando gra cos que
representan dichas relaciones, como las curvas de solubi
dad,® y pudiendo apreciar las in uencia que tienen facto -
res como la temperatura en dichas relaciones. Finalmente,
en los cursos superiores (1.° de Bachillerato, Tabla 4) es po : e . N
sible profundizar un poco mas en la tematica, dando entra- Investigacion, sobre un tema de athalldaq ! ca.
. . . ) vinculado con la Fisica o la Quimica, utilizando
da al estudio de las disoluciones reales y, mas en concreto, preferentemente las TIC.
de sus propiedades coligativas, mediante la observacién y
el estudio de fendmenos como el aumento ebulloscopico.

de los resultadoslls_ A partir de un texto cienti co, extrae e interpreta
la informacion, argumenta con rigor y precision
utilizando la terminologia adecuada.

2.2. Establece los elementos esenciales para el
disefio, la elaboracion y defensa de un proyecto de

o
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Tabla 4Contenidos, Criterios de evaluacion y Estandares de Aprendizaje EValilsabEsndehBlosju@riet@oBidieavaluacion y Estandares de Aprendizaje Evaluables del |

y Quimica (1.° de Bachillerato).

y Quimica (2.°y 3.° de la ESO).

Bloque 2. Aspectos cuantitativos de quimica

Bloque 2. La materia

Contenidos: Disoluciones: formas de expresar la concentracion, pr
cién y propiedades coligativas.

Estandares de aprendizaje evaluab

4.1. Expresa la concentracion de una
4. Realizar los calculos disolucion en g/l, mol/l % en peso y % en
necesarios para la preparaolumen. Describe el procedimiento-de prt
cion de disoluciones de paracion en el laboratorio, de disolucione
una concentracion dada yle una concentracion determinada y reali:
expresarla en cualquieralos calculos necesarios, tanto para el cas
de las formas establecidade solutos en estado sélido como a partir
otra de concentracion conocida.

Criterios de evaluacion

5. Explicar la variacion deé.1. Interpreta la variacion de las tempera
las propiedades coligativatsiras de fusion y ebullicién de un liquido ¢
entre una disolucién y etjue se le afiade un soluto relacionandolo ¢

disolvente puro. algun proceso de interés en nuestro entort

Por otra parte, una de las actividades fundamentales a
realizar en el concurso, probablemente la mas recurrente,
es la preparacion de disoluciones con diferentes solutos vy,
a veces, disolventes; distintas concentraciones y volimenes
y a diferentes temperaturas. De este modo, en el transcurso
del proyecto, los alumnos adquieren y consolidan concep
tos como los de soluto, disolvente, concentracion, dilucién,
disolucién diluida, saturada o sobresaturada, evaporacion
etc., que forman parte del segundo bloque de contenidos
tanto en 2.°y 3.° de la ESO como en 1.° de Bachillerato
(Tablas 4 y 5). Ademas, también refuerzan otros contenidos
mas basicos relacionados con ellos, como masa, volumen,
densidad o temperatura.

En esta misma linea Guzei!® en su estudio sobre el
«Wisconsin High School Crystal Growing Competition»,
un evento practicamente idéntico al CCE, sefiala como los
profesores participantes reconocen la utilidad de la activi
dad para facilitar el aprendizaje de conceptos relaciona -
dos con la solubilidad de los compuestos, la concentracion
o las buenas practicas de laboratorio. Otros autored'® tam-
bién remarcan la capacidad de las practicas de cristaliza-
cion como herramienta para la introduccion de contenidos
basicos de quimica y de fisica y el desarrollo de destrezas
basicas de investigacién y de trabajo en el laboratorio (la
pesada, el enrase, la determinacion volumétrica, la Itra-
cion, el calentamiento etc.).

Por otro lado, el concurso también contribuye a que
los estudiantes adquieran una mejor comprension de la es
tructura interna de la materia (Tabla 4) y que comprendan,
con mayor facilidad como se forma un sdlido cristalino puw-
diendo, ademas, comprobar como va aumentado su masa
paulatinamente. Asi se familiarizan con los conceptos de
cristal, semilla, estructura cristalina, celda unidad, etc., que
son fundamentales para para comprender otros muchos
contenidos de quimica como, por ejemplo, las propieda-
des de los diferentes tipos de sustancias.

Finalmente, dado que el curriculo de secundaria 'y ba
chillerato coloca a las competencias como elemento cen
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Contenidos: Sustancias puras y mezclas. Mezclas de especial interés:
disoluciones acuosas, aleaciones y coloides. Uniones entre &tomos:

moléculas y cristales.
Criterios de evaluacion

4.2. Identi ca el disolvente y el soluto
al analizar la composicion de mezclas

4. Identi car sistemas mate homogéneas de especial interés.

riales como sustancias puras4 3. Reali . illas d
0 mezclas y valorar la impor 43 ealiza experiencias sencillas de

tancia y las aplicaciones de preparacion de disoluciones, describe

mezclas de especial interés.el procedimiento seguido y el material

utilizado, determina la concentracion y la

expresa en gramos por litro.

5.1. Disefia métodos de separacion
5. Proponer métodos de sepa de mezclas segun las propiedades

racion de los componentes daracteristicas de las sustancias que las

una mezcla. componen, describiendo el material de

laboratorio adecuado.

9. Conocer como se unen
los atomos para formar
estructuras mas complejas y
explicar las propiedades de
las agrupaciones resultantes.

tral del proceso educativo, ninguna revisién del mismo
estara completa si no se dirige la atencién a ellas. A este
respecto, la competencia matematica y las competencias
basicas en ciencia y tecnologia impregnan todas las ac

tividades del proyecto, involucrando tanto la dimension

conceptual (contenidos y conceptos), como procedimental
(toma de datos, control de variables) e incluso epistémica
(como se genera el conocimiento); pero; los participan

tes deberan, también movilizar el resto de competencias
clave.lt7.18l

Asi, por ejemplo, el papel del alumno como la perso-
na que puede y debe desarrollar sus propios proyectos e
ideas lleva al estudiante a movilizar su sentido de la ink
ciativa y su espiritu emprendedor. No obstante, al trabajar
en equipo, tendré que consensuar sus decisiones con sus
compafieros, negociando la distribucion de las tareas y
poniendo en marcha sus competencias sociales y civicas.
La busqueda de informacion en distintas fuentes y su selec
cién, en cambio, contribuyen a consolidar la competencia
de aprender a aprender y la competencia digital, que tam-
bién pondran en juego a la hora de preparar el péster,
blog o video y elaborar las representaciones gra cas de
los datos obtenidos.

Durante la nal del concurso deberan mostrar sus resul
tados y conclusiones, preparando, resumiendo y presentan
do la informacién con precision y concision, pero también
expresando, defendiendo y argumentando ideas cienti cas,
apropiandose de la terminologia y el lenguaje cienti cos
y empleandolos para elaborar una auténtica comunicacion
oral, como lo harian para un congreso. Esta forma de tra
bajar, que ya ha demostrado su utilidad tanto en primaria
como en secundaria*¥ permite poner en marcha la compe-
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tencia en comunicacién linguistica y habilidades como las
mencionadas que de otro modo no se desarrollarian.

Por Gltimo, la competencia en conciencia y expresiones
culturales es, probablemente, la que presenta una menor
conexion con el concurso y, sin embargo, la nal permite
descubrir un aspecto menos conocido de la cultura cienti-
ca, los congresos donde los investigadores dan a conocer
sus trabajos al resto de la comunidad cienti ca; mientras
que el resto de actividades muestran cémo la cristalografia
es responsable de muchos de los avances tecnolégicos que
sostienen las condiciones de vida de que hoy disfrutan las
sociedades modernas, lo que contribuye a una mejor com
prensién de la cultura contemporanea.

Conclusiones

El crecimiento de cristales en el laboratorio a partir de una
disolucion es una practica relativamente sencilla y muy fre
cuente en los laboratorios de las materias de quimica en
secundaria. Sin embargo, la capacidad formativa de estas
experiencias es muy superior a la que se les suele conceder.
Como muestra de ella, en este trabajo se ha presentado
una revisiéon del curriculo nacional basico (Real Decreto
1105/2014) para las asignaturas de Fisica y Quimica en
la que se ha incidido en los diferentes contenidos que se
pueden abordar en el marco del Concurso de Cristalizacion
en la Escuela y a partir de la cual se han extraido una serie
de conclusiones que ahora se presentan.

En primer lugar, se ha mostrado cémo el concurso es
una herramienta que permite abordar bloques practica
mente completos del curriculo, como son los asociados con
la actividad cienti ca, gracias a la dinamica de trabajo
que le caracteriza. Esta metodologia facilita la explotaciéon
de cuestiones cienti cas mediante la puesta en marcha de
diferentes estrategias de indagacion cooperativa, centra
das en la participacion del alumno, algo que desde hace
afios se ha demandado en la ensefianza de las cienciag?’

De este modo, se desarrollan nuevas concepciones, po
tenciando la integracién de elementos conceptuales, habi
lidades procedimentales y cuestiones epistemoldgicas que
cristalizan en un aprendizaje mas completo desde el que
se puede descubrir la verdadera naturaleza de la ciencia 'y
desterrar del ideario del estudiante algunas concepciones
alternativas y errbneas como, por ejemplo, la unicidad y
estaticidad del método cienti co.

En segundo lugar, se revela como el concurso también
permite trabajar algunos contenidos de otros bloques,
como los relaciones con el tema de las disoluciones. En
este caso, se trata de contenidos que muchas veces los
estudiantes de secundaria no dominan, porque no resultan
tan intuitivos y comprensibles para ellos como se podria
pensar por lo que no terminan de comprenderlos adecua
damente, encontrando di cultades a la hora de realizar los
célculos y procedimientos necesarios para elaborarlag?

En estos niveles educativos tampoco se manejan con
soltura siempre otros conceptos mas elementales, como
densidad, concentracion o masa de soluto y masa de dise
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lucién.?? El concurso proporciona una oportunidad para
abordar todos estos contenidos en el laboratorio, de una
manera mas contextualizada y practica, que puede contri
buir a clari carlos y reforzarlos, a profundizar en ellos y
a ampliarlos.

En de nitiva, parece que se puede considerar al con-
curso una actividad favorecedora de la formacién y la
competencia cienti ca del alumnado, que permite abordar
diferentes contenidos curriculares, pero también ir mas alla
del curriculo, dejando que los escolares profundicen en te
mas que les interesen y puedan descubrir la cristalografia
y su relevancia tanto en los avances de la quimica como en
los de otras muchas disciplinas.

La nalidad Gltima de la educaciéon cienti ca, en una
etapa como la secundaria y, en menor medida en el bachi
llerato, no es otra que contribuir a la alfabetizacion cienti -
ca de los estudiantes, ayudandoles a comprender las ideas
esenciales de la ciencia y la relevancia que esta tiene en la
vida cotidiana de las personas. Lograrlo supone trascender
los contenidos conceptuales y proporcionar a los escolares
una cierta cultura cienti ca desde la que puedan entender
cémo funciona la ciencia y como se construye el conoci
miento cienti co. En este contexto, el CCE y otras tantas
actividades no formales que se encuentran a disposicion
de los centros y los educadores, tienen mucho que aportar,
ya que muestran la cara mas desconocida pero también
mas agradable de la ciencia.
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Articulos resenables

Copper-Catalyzed Dehydrogenative Amidation of Light Alkanes

Angew. Chem. Int. Ed. 2021, 60, 18467-18471
https://onlinelibrary.wiley.com/doi/10.1002/anie.202104737

Conversion de alcanos gaseosos en derivados de amidas
M. A. Fuentes, R. Gava, N. |. Saper, E. A. Romero, A. Caballero, J. F. Hartwig y P. J. Pérez

En el contexto de la formacion catalitica de enlaces carbono-hi
drégeno, una de las areas de mayor expansion en el sigloxxi
son escasos los sustratos que aun no han sido empleados ha
ciatal n. Entre ellos destacan los alcanos gaseosos o ligeros,
miembros de la serie CH, ., con valores de n entre 1y 4, que
presentan energias de enlace carbono-hidrégeno extraordina
riamente altas (105 kcal/mol para el caso del metano).

En este trabajo colaborativo entre las Universidades de
Huelva y California-Berkeley se han aunado esfuerzos para
desarrollar un sistema catalitico que permita la conversion de
tales enlaces C-H en otros C-N mediante un proceso de ami
dacion deshidrogenativa que tiene por reactivos al alcano ga-
seo0s0 y a una amida, y que precisa del concurso de peroxido
de di-tertbutilo como oxidante. Los catalizadores son comple
jos de cobre con ligandos de tipo fenantrolina (Esquema 1).

Este sistema proporciona buenos rendimientos a partir de
etano, propano y butanos (iso- y n). En lo que se re ere al
metano, el rendimiento es bajo, si bien conviene sefalar que
es el primer caso descrito de amidacion directa del mismo
mediante catalisis metalica.

Una de las variables estudiadas ha sido el medio de reac
cion. En una primera aproximacion, los experimentos se rea
lizaron en benceno, siguiendo protocolos establecidos en tra
bajos similares. Sin embargo, la solubilidad de estos alcanos
gaseosos en benceno es muy baja, lo que afecta a la cinética
del proceso. Ello condujo a un cambio en el medio de reac
cién hacia dioxido de carbono supercritico, scCO,,. Por enck
ma de las condiciones criticas (31°C, 72.8 atm), el scCO, es
un uido que, mezclado con un gas, origina una disolucién
con una concentracion del alcano muy superior a la existente
en cualquier disolvente convencional. Ello ha permitido ele
var considerablemente el grado de conversion desde 41%
en benceno al 80% en scCO, para el etano. Como Unica
modi cacion del sistema se emple6 un catalizador de cobre
con cadenas uoradas para facilitar su disolucién en scCO.,,.

Este proceso tiene lugar mediante un mecanismo que aco
pla dos reacciones. Por un lado, el oxidante es responsable
de la abstraccién de hidrégeno del alcano y la formacion
de un radical R, que reacciona con un amido complejo de
cobre generado a partir de una amida y el centro metalico
(Esquema 1). En buen acuerdo con esta propuesta, estudios
de competicion entre distintos alcanos han permitido obtener
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una escala de reactividad relativa que se correlaciona en alto
grado con valores de la energia de disociacion de los enlaces
C-H de los alcanos empleados, demostrado la importancia
del paso de la abstraccion del hidrogeno por parte del oxi-
dante en el proceso global.

EsquemaArribAmidacion deshidrogenativa de aklaajddegasesismspropuesto.

El articulo ha sido clasi cado como Hot Paper por la
revista Angew. Chem. Int. Ed.,, que ademas lo ha consk
derado para una difusion adicional en forma de nota de
prensa titulada «At last: Separated and freshly bound»,
gue ha sido publicada en diversos portales de divulgacion
cienti ca, como es el caso de ScienceDailyo Chemeurope
entre otros.

Finalmente, es destacable la disponibilidad de este ar
ticulo como de Acceso Libre gracias a los acuerdos entre
Wiley y la CRUE, y a la Biblioteca de la Universidad de
Huelva/CBUA que lo consider6 para ello.
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J.de Mendoza

Hablemos hoy de marrullerias, que no alcanzan la categoria
de delitos. El juego limpio es un requerimiento ético consus
tancial a cualquier persona honrada, tanto en su profesién
como en su vida privada. Es una forma de vivir. Desgracia
damente, la mentira, las medias verdades, la argumenta
cion sectaria 0 la manipulacion son herramientas comunes
en nuestra sociedad, a todos los niveles. De los politicos
pre ero no hablar, pues necesitaria mucho mas espacio que
estas breves lineas para «glosar» tan sélo algunas de sus
mentiras, incumplimientos y contradicciones. En esta colum
na, en una revista de quimica, deberia sobre todo referirme
a los ejemplos de falta de Fair Play en el mundo cienti co
y académico, y lo voy a hacer, pero déjenme antes poner
algunos ejemplos extraidos del mundo del deporte. No me
referiré obviamente al fatbol, que es ya méas un negocio que
una actividad deportiva, pues basta con escuchar a entre
nadores y periodistas especializados cuando afean a un
jugador que no provocara un penalti tirandose a la piscina
0 no cortara un contrataque con una falta descarada por
la espalda. Buscaré casos no tan comentados en el ambito
de otros deportes menos populares, de esos de los que nos
acordamos s6lo una vez cada cuatro afios. Me re ero, natu-
ralmente, a los juegos olimpicos, y es buen momento, ahora
que acaban de nalizar los Ultimos, para abordar el tema.
Los tiempos del baron de Coubertin, fundador del mowvi
miento olimpico ya resultan lejanos, y aquello de que lo im
portante es participar suena a broma cuando todos los paises
sin excepcidn buscan Gnicamente maximizar el nimero de sus
medallas, importando poco o nada quien quede clasi cado
mas alla del tercer lugar. Y todo como expresion de un na
cionalismo tribal, hoy en dia dominante en el planeta. Ya he
escrito en alguna ocasion que sin banderas, expresion max
ma de ese nacionalismo, los juegos olimpicos no existirian.
Las olimpiadas de Roma de 1960 fueron las primeras
gue segui por television, siendo adolescente. Desde enton
ces he procurado verlas todas, y con eso que disfruto mu
cho con las proezas y la entrega de los atletas, asi como por
la variedad de deportes que muestran, lejos de los dos o tres
de siempre. Invariablemente, los periodistas se esfuerzan en
glosar las hazafias de sus compatriotas, a menudo dejando
de lado las de participantes de otros paises, salvo si son
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Fair Play

Javier de Mendoza

muy famosos. Siempre que me pillaron olimpiadas fuera de
Espafia, me pareci6é ver una competicion distinta. Junto a
los deportes mas tradicionales, como atletismo, nataciéon o
gimnasia, los franceses hablaban de equitacion, esgrima,
rugby, los cubanos de boxeo, mientras los espafioles lo ha
ciamos de esos deportes minoritarios que hemos ido des
cubriendo y que nos nutren de medallas. Parece que todo
vale en pos del podio y de la gloria nacional. En la olim -
piada que acaba de terminar, un conocido locutor a rmé
sin pestafiear que esta vez Polonia no lo estaba haciendo
demasiado bien. Veamos: Polonia, 38 millones de habitan
tes, un PIB de 642.000 millones de dolares y 13 medallas
en Tokio 2020, de las cuales 4 han sido de oro, todas en
atletismo. Espafia, 47 millones de habitantes, 1.461.000 de
dolares de PIB (mas del doble) y 16 medallas, con 3 de oro,
pero en tiro por parejas, kata y escalada deportiva. Sobran
comentarios. Recuerdo que cuando en 1960 conseguimos
una medalla de bronce en hockey sobre hierba, tras India
y Paquistan, después de muchos afios de sequia, todos lan
zaron las campanas al vuelo. Por un momento pensé que
nuestros jugadores llevaban turbantes, como los que siem
pre ganaban, hasta que descubri que la mayoria procedian
de un solo club, el Egara, especialista en ese deporte, no me
pregunten por qué. Tras el éxito de Barcelona 92, que nos
llend de medallas, fruto de cuantiosas inversiones y ejemplar
plani cacion, nos hemos estabilizado en una cifra alrededor
de 20, y sin tantas de oro, por el menor esfuerzo institucio
nal y la menor atencién que seguimos destinando al deporte
de nuestros jévenes en relacion a nuestros vecinos europeos,
a pesar de utilizar todo tipo de estrategias para abultar el
medallero. Eso lo hacen todos los paises, me diran, y es
cierto. Casi todos los nalistas de las carreras atléticas de
las dltimas olimpiadas eran atletas de color, a pesar de que
lucian en sus camisetas las banderas de multitud de paises
noérdicos, a cuyos habitantes siempre imagino rubios y de
ojos azules. En Tokio me sorprendié un encuentro de tenis
de mesa entre una jugadora de Hong Kong y otra alemana,
gue luchaban por la medalla de bronce. Ambas eran inequi-
vocamente asiaticas, pero una, la de Hong Kong, iba tefiida
de rubio, al contrario que la representante de Alemania, que
conservaba su color de pelo natural, casi negro. Vistas de
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lejos, parecia que llevaran las banderas cambiadas. Pero,
anécdotas aparte, habremos de admitir que en esos temas
de transfuguismo deportivo, la indiscutible medalla a la cha
puza nos corresponde por derecho propio. En las olimpia
das de invierno de Salt Lake City 2002 acudimos con nues
tra maxima estrella, un campedn de esqui nordico, deporte
exotico por estas latitudes, llamado Johann Mihlegg, que se
habia enfadado con su federacion alemanay cho, sin du-
darlo, por la espafiola. Hasta fue rebautizado popularmente
como «Juanito» Mihlegg. Asi, vestido de nuestros colores y
enfundado en nuestra bandera, Juanito nos llené de orgullo
con tres medallas de oro, aunque fuera fugazmente, pues
le fueron retiradas pocos afios mas tarde al descubrirse su
irrefrenable a cién por la quimica farmacéutica. Algo de -
bieron olerse los alemanes, Aqui, lo clasico. No recuerdo
que nadie pidiera perdon, fuera cesado o dimitiera.

He ilustrado hasta aqui algunos comportamientos venta
josos o dudosamente éticos en el deporte, aunque perfecta
mente legales. Tengo que afiadir que en algunos deportes,
casi siempre de origen britanico, el cédigo de honor es la
regla sagrada. En la modalidad de billar snooker, cada vez
mas popular gracias a la television, los propios jugadores
sefialan al &rbitro cuando cometen una leve falta, como te
car sutiimente con el taco una bola que no corresponde. Y
qué decir del rugby, deporte duro donde los haya, pero en
el que jamas se cuestiona una decision arbitral o se actla
con brutalidad, a pesar de los frecuentes contactos y golpes
gue resultan de los lances del propio juego.

Pero dejemos el tema deportivo que ha servido de ape
ritivo a esta crénica y pasemos a la ciencia, de nuevo sin
hablar de delitos. Las publicaciones cienti cas ofrecen un
catalogo interminable de ejemplos. ¢Quién no ha sentido
alguna vez la tentacion irreprimible de omitir, en una tabla
de resultados, algiin caso que no funciona igual de bien que
los demas? En sintesis organica es frecuente que, para ilus

trar un nuevo método, se pruebe éste con distintos sustratos.

Si alguno funciona peor, se borra de la lista y ya esta. Y no
sélo es por la vanidad de los autores. A ello contribuyen
también los editores de las revistas, cada vez mas deseosos
de resultados brillantes que aumenten sus indices de impac
to, por lo que son reacios a aceptar articulos que sefialen
las limitaciones del método propuesto. Ni unos ni otros se
dan cuenta de que otros autores, cuando intenten emplear el
método descrito y observen que en su caso no funciona, lo
indicaran inmediatamente, y el descubrimiento dejara pron
to de ser (til.

También a menudo se vulnera el orden que establece el
método cienti co, anteponiendo los resultados a las hipé
tesis de trabajo. Es el lamado métodohark, término inglés
gue signi ca «escuchar con atencién», pero que también
es acrénimo de hypothesis after results are knownpractica
méas comun de lo que se cree. Sin embargo, la inmensa
mayoria de faltas a la objetividad en las publicaciones
cienti cas derivan de la vanidad de sus autores al intentar
maximizar sus propios logros. Todos sabemos de famosos
cienti cos, quimicos o de otras areas, que en sus conferen
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cias exponen sus resultados sin dar el minimo crédito que
merecen sus antecesores en el tema, ni siquiera quienes
tuvieron, antes que ellos, la idea central del descubrimiento
descrito. Casi nunca los mencionan, y a menudo sus char
las se convierten en tediosos discursos propagandisticos a
la mayor gloria de su autor, ilustrados con impactantes ar
chivos de PowerPoinf mas propios de una convencion de
ventas que de un acto cienti co. ¢Qué seria del mundo si
ellos no hubieran nacido? parecen decirnos. Otras veces,
esas mismas «omisiones» aparecen también en sus publiea
ciones, si bien en estos casos subsiste un mayor riesgo, Si
algun referee escrupuloso les recuerda quién fue el pionero
o verdadero descubridor de la idea que reclaman para si
mismos. Y aqui quiero detenerme brevemente en un par
de «trucos» que he detectado a lo largo de mi vida acadé-
mica, y que ilustran bien la falta de Fair Play de algunos
autores. Hay casos en los que la cita al pionero es obliga
da, por tratarse de un trabajo relativamente conocido. Si
ese descubridor no est4 al frente de un grupo potente, con
una amplia productividad cienti ca, esta perdido, pues el
famoso lleno de colaboradores que se apropia de la idea
la desarrolla tanto que consigue que se hable mas de él
que del que en realidad la descubrio, y llega un momento
en que el «invasor» publica un articulo de revisién, que por
supuesto contiene la cita obligada, ademas de las suyas
propias, mucho mas abundantes, pero que tiene el efecto
de que, a partir de entonces, deja ya de mencionar al
pionero, mandando directamente al review que al respecto
él mismo ha publicado, y en el que si consta. La segunda
tactica es incluso mas sutil y perversa. Para prevenirse fren
te al revisor que le afea no citar al verdadero inventor, lo
hace pero fuera de contexto. En lugar de gurar entre las
primeras citas del texto, el articulo pionero es menciona
do mucho méas adelante, con una excusa marginal, como
puede ser la preparacion de un producto intermedio o en
la parte experimental. Vanidad, sélo vanidad, todo vani-
dad...

Quiero nalizar con una mencion a los argumentos ba-
sados en datos incompletos o sesgados, formula habitual en
el mundo de la politica. En una tertulia o debate literario,
artistico, o incluso ideoldgico, cada uno intenta convencer
a los demas de las tesis que de ende mediante argumentos
dialécticos. Rara vez lo consigue, pues las ideas de los de
mas suelen ser tenaces, pero cuando el debate es entre cien
ti cos o sobre temas histdricos o técnicos, las a rmaciones
siempre se apoyan en datos, presentados como irrefutables.
El problema aparece cuando los datos que se exponen en
defensa de una opinién, son parciales o faltos de objetivi
dad, pues solo se mencionan los mas favorables a las tesis
de quien esta hablando. Como en el ejemplo antes citado
de lalinea que falta en la tabla, los datos incompletos suelen
causar impacto casi inmediato pero, como las mentiras, tie
nen las patas cortas y al nal la verdad acaba prevalecien -
do. Eso ocurre a veces en ciencia, ya que en otros 6rdenes
de la vida la escasa memoria colectiva y la propaganda
mediatica casi siempre consiguen su proposito.

JAVIERDE MENDOZA
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Semblanza
de Carlos Hco Marin

In memoriam

Carlos Aco Marin, Catedratico de Quimica Inorgénica de
la Facultad de Ciencias Quimicas, en la Universidad Com-
plutense de Madrid, desde 1983. Anteriormente, fue do-
cente en las Universidades Autonoma de Madrid y de San-
tiago de Compostkla. Fue Director del Departamento de
Quimica Inorganica en la UCM durante dos legislaturas.

Trabajé durante mas de cuarenta afios en docencia,
gestion e investigacion en el campo de la Quimica Inorga-
nica. Fue un excelente docente, siempre preocupado por
la ensefianza rigurosa de la Quimica Inorganica y, en su
larga trayectoria, impartié practicamente todas las asigna-
turas en todos los ciclos universitarios. Este interésle llevo
a participar activamente en distintos ambitos de discusion
sobre aspectos formales de la ensefianza de la Quimica.
Sienmpre le movi6 la correccién en el lenguaje, tanto en
todos los documentosy trabajos desarrollados en el dia a
dia, como en el propio lenguaje de la Quimica, la nomen-
clatura. De hecho, sefialaba como aspectos fundamentales
esta nomenclatura y el aprendizaje de la Taba Perbdica,
y todas las posibilidades de esta tltima como herramienta
de estudio y sistematizacion de los elementos quimicos y
suscompuestos.Y estapreocupacion por la ensefianza de
la Quimica le llevoé también a participar como traductor
0 como corrector de diferentes textos como Quimica Inor-
ganica. Unidades Didacticas (UNED, 1979) y Nomencla-
tura de Quimica Inorganica. Reconendaciones de 1990
(RSE)-Furdacion Ramd Areces, 199 0), entre otros. Mas
recientemente esteinterésle llevd a trasladar su experien-
cia como docente e investigador a la elaboracion de textos
mas especializados como Cristaloquimica de Materiales.
De la estuctura a las propiedades de los sélidos inorgani-
cos (Shtesis,2007) y Quimica del Estado Sélido (Sintesis,
2017), dos textosmuy consuliados por estudiantes de Qui-
mica Inorganica de los diferentes cursos.

Como Catedratico de Quimica Inorganica, muy cons-
ciente de la doble vertiente docente e investigadora del
profesorado universitario, también tuvo una extensa tra-
yectoria cienti ¢ a. Fue Director del Grupo de Investigacion
«Estretura y Reectividad de solidos inorganicos» (ERSI)
constitudo en el afio 2006. Ha sido coautor de mas de 200 tra-
bajos de investigacion, publicados en su gran mayoria en
revistas de Quimica Inorganica, Materiales y Esado Sdlido
de reconocido prestigio internacional. También particip6
en numerosos @ngresos nadonales e internacionales de
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Caedb Pico Mari

su especialidad, presentando unas 250 comunicaciones
(carteles, presentaciones orales y conferencias).

Su vocacion e interés por establecer redes de trabajo en-
tre distintos grupos investigadores a nivel nacional, le hicie-
ron desarrollar un trabajo profundo dentro de la Real Socie-
dad Espafiola de Quimica, de la que fue Presidente entre los
afios 1997 y 2001, y en la que también fue Vicepresidente
y Secretario General. Ademas, fue cofundador del Grupo
Especializado de Quimica Inorganica (GEQI) en 1983.

Y, por encima de todo, Carlos fue un ser humano elegan-
te, de trato educado, afable, exquisito y con gran capaci-
dad para disfrutar de la vida y contagiar alegria. Siempre
con una sonrisa. Era riguroso, estricto, con un gran «saber
hacer», siempre dentro de la correccion y la templanza, cua-
lidades que nos transmitié a todos los que tuvimos el placer
de conocerle, trabajar con él y compartir momentos excelen-

tes, en los cuales, Carlos siempre estuvo pendiente de que

todo el mundo a su alrededor se sintiera a gusto.
Su recuerdo segura siempre entre nosotros. Descansa
en paz, querido amigo y compariero.

DRA. M.2 LUISA LOPEZ GARCIA

DRA. INMACULADA ALVAREZ SERRANO

Dpto. Quimica Inorgénica
Universidad Complutense de Madrid
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CYRENE ™

A bio-based alternative to
petroleum-based DMF and
NMP solvents

A SAFER SOLVENT

NMP and DMF are on the European ECHA list of substances
of very high concern because of their mutagenic toxicity. 1

* In 2020, the ECHA implemented strict restrictions on the
use of NMP within the EU 2

» Cyrene™ does not contain the amide group associated
with mutagenic toxicity and is therefore not subjected to
the same regulatory restrictions as NMP and DMF :

A SMALLER FOOTPRINT 3
When compared to other

solvents, Cyrene™ has

a drastically smaller

cradle-to-gate global

warming potential

(kg CO ,e/kg Solvent).

IPCC 2013 Impact Assessment Method




