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nanciados por persona con 100.000 € en el ámbito de 
la biomedicina, con 40.000 € en química orgánica y con 
20.000 € en química teórica. 

La frugalidad de la QT ha llevado a muchos países, 
modestos científicamente, a tener una actividad en química 
teórica, 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.

Obliteración. Un trabajo teórico, 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 más elevado. Para ser citados no basta 
ser los primeros ni que cualitativamente los resultados sean 
correctos. Hay que aportar algo más, aunque no sea muy 
original: efectos de disolvente específicos, estados excita-
dos, nuevas metodologías… A continuación, algunos datos 
relevantes:

Tabla 2. Desaparición paulatina de la citabilidad de la publicación teórica original sobre los azoles.

Año Nivel de teoría 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 M06-2X/6-311++G(d,p) No citan a Pujol

2013 MP2/6-311++G(d,p) No citan a Pujol

2020 DZVP-MOLOPT-SR-GTH No citan a Pujol

Quitando la publicación de 1984, que es nuestra,[3] 
muchos trabajos han estudiado el mismo problema olvidan-
do que fueron Pujol y Roche los primeros en investigarlo. 

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

El peligro de la predicción. A los sintéticos no les gustará 
hacer la química que los teóricos hayan predicho. Hoy día 
ya es frecuente que no citen, como trabajo previo, una 
predicción teórica. Imagínense que Castells y Serratosa, en 
vez de estudiar y publicar el C60H60 (el perhidrofullereno) 
en 1983, hubiesen dicho que el C60 debía 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 valió 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 
verificar si se cumplen las predicciones. Como ha escrito 
el gran Aleksander Isaakovich Kitaigorodskii «A first-rate 
theory predicts; a second-rate theory forbids and a third-rate 
theory explains after the facts».[5]

A esta definición hay que añadir una dimensión más: la 
dificultad intrínseca del problema (Figura 6). Cuanto más 
complejo es el problema más tarde llegarán las teorías que 
predicen.

Finalmente, paso a comentar la que, en mi opinión, 
es la cara más interesante en favor de la química teórico-
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 química computacional y el final de la ciencia. Vamos a em-
pezar preguntándonos cuántas moléculas sintetizarán los 
humanos antes de extinguirse. Los números no hay que 
tomárselos demasiado en serio. Son como los relativos a 
la conocida pregunta de si hay en el universo otras civili-
zaciones inteligentes. Son tantas las aproximaciones que 
cuando se multiplican el resultado es totalmente incierto. 
Multiplicar un número gigantesco por uno infinitesimal da 
cualquier resultado. La famosa ecuación de Drake[6] da, 
o bien menos de una, o bien un millón de civilizaciones 
inteligentes. 

Primera pregunta: ¿cuánto tiempo falta para que se extin-
gan los humanos?

Figura 5. La publicación de Castells y Serratosa sobre el C60H60.
[4] 

Figura 6. La complejidad del problema influye en el carácter predictivo de una teoría.
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Para empezar y contrariamente a otras disciplinas de la 
química con nombres bien definidos reflejados en sus prin-
cipales revistas, como es el caso, por ejemplo, de la quí-
mica orgánica (J. Org. Chem., Eur. J. Org. Chem., Org. 
Lett., Org. Biomol. Chem., Beilstein J. Org. Chem.) o la 
inorgánica ( Inorg. Chem., Inorg. Chim. Acta, Eur. J. Inorg. 
Chem.) esta rama de la química tiene tres nombres: quí-
mica computacional (J. Comput. Chem.), química teórica 
(Theor. Chem. Acc.) y química cuántica (Int. J. Quantum. 
Chem.), que se usan indistintamente, al menos cuando uno 
elige donde publicar, pero que son diferentes (¿qué tiene 
de cuántica la dinámica molecular en sí misma o parte del 
premio Nobel a Martin Karplus aparte del uso de paráme-
tros para los campos de fuerza basados en cálculos cuán-
ticos?). Incluso los hay híbridos (Comput. Theor. Chem., 
J. Chem. Theor. Comput.) lo cual demuestra que son térmi-
nos diferentes: cuántica es el más pequeño y definido, teóri-
ca es mayor y casi se confunde con el siguiente (¿cómo ha-
cer teoría sin un ordenador?) y computacional es el mayor 
(Figura 1). Así que el nombre del Grupo está bien elegido.

La conferencia empezaba con un poco de historia, 
como no podría ser de otra manera dada la edad del 
conferenciante. Recordaba que en los veinte años que 
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trabajé en Montpellier no hubo ningún químico teórico ni 
en la Universidad, ni en la Escuela Superior de Ingenieros 
Químicos, ni en el CNRS, problema que no se resolvió 
hasta la llegada de Odile Eisenstein en 1996. 

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

En el célebre libro de 1939, The Nature of the Chemi-
cal Bond,[1] Linus Pauling ya discute la tautomería de los 
pirazoles que, con los imidazoles y los bencimidazoles, 
pertenecen al grupo de la tautomería degenerada o autó-
tropa (ambos tautómeros son idénticos salvo si llevan un 
sustituyente en la posición adecuada; en el caso de Pau-
ling, el 3(5)-metil-1H-pirazol).

ensayo

CUÁNTICA TEÓRICA COMPUTACIONAL

Figura 1. Los tres nombres de unas disciplinas relacionadas. Figura 2. Los cinco azoles y los tres benzazoles.

La revista de la Real Sociedad Española de Química

J. Elguero Bertolini

Hace unos días, durante la reunión virtual del Grupo de Química y Computación de la RSEQ, 
pronuncié una charla titulada «Cara y cruz de la química computacional»; al final de ella, Fer-
nando Cossío, más por amistad que por otra cosa, sugirió que se podría publicar en Anales si los 
censores lo consideran oportuno. Es evidente que no se trata de poner una tras otra las imágenes 
acompañadas de unos pequeños textos, así que esto es un intento de metaconferencia. 

La revista de la Real Sociedad Española de Química

Verde que te quiero verde
verde viento verdes ramas

el barco sobre la mar
el caballo en la montaña

Estos primeros versos del cancionero de García Lorca 
(1928) o la película How Green Was My Valley de John 

Ford (1941) son muestras de que el color verde siempre ha 
estado de moda, y más ahora, cómo no, porque lo asimila-
mos a pureza y sostenibilidad, al color de los prados o a la 
salvación del planeta, aunque ya he dicho algunas veces que 
el planeta no necesita ni pide salvarse. De seguir haciendo 
tonterías, se acelerarán algunos cambios y en el equilibrio 
resultante probablemente nosotros no formaremos parte. Sin 
embargo, lo “verde” no siempre se asocia con algo positivo, 
baste recordar que decimos que alguien está verde cuando 
muestra poca madurez, por analogía con muchas frutas que 
cambian su color al madurar, como los plátanos o los toma-
tes, aunque no todas lo hagan. Más allá de esas pequeñas 
contradicciones y divagaciones, el culto al verde sigue im-
parable, y a la cabeza están las grandes corporaciones, 
incluidas obviamente las energéticas y petroleras, con más 
ímpetu cuanto más culpables se sienten. Si pudieran, además 
de verdes praderas y paisajes idílicos, en su publicidad tal 
vez harían emanar de nuestros televisores vapores con olor 
a hierba recién segada.

Y con las “fuentes” de energía ocurre lo mismo, pasan a 
ser verdes cuando su generación o consumo no produce ga-
ses de efecto invernadero ni aumenta la huella de carbono, lo 
que sí ocurre con los combustibles fósiles. He entrecomillado 
la palabra fuentes para distinguirlas de simples “vectores” 
que transportan una energía generada desde otros orígenes. 
Es el caso de la electricidad y también del hidrógeno, objeto 
de esta crónica, ya que todo el que utilizamos actualmente 
necesita ser fabricado porque, según decíamos siempre, no 
tenemos hidrógeno libre en nuestro planeta, pues es tan re-
activo que nadie jamás creyó que pudiera sobrevivir bajo la 
corteza terrestre, incluso a cierta profundidad. ¿O sí? Vere-
mos más adelante que el hidrógeno natural existe entre no-
sotros en cantidades importantes, y es relativamente sencillo 
de extraer… ¡además de renovable! Antes de hablar de él, 

y de otros colores con los que etiquetamos ese gas incoloro, 
recordemos algo de su química.

El hidrógeno es el elemento más abundante del universo, 
y en su forma molecular (H2) es considerado como el combus-
tible ideal, pues sólo produce energía y agua tras reaccionar 
con el oxígeno. Al ser también el elemento más ligero del 
sistema periódico, contiene más energía por unidad de peso 
que cualquier otro combustible. La entalpía o calor de reacción 
de su reacción con oxígeno es de -285,87 kJ/mol, pero la 
reacción inversa, es decir, la descomposición del agua para 
formar oxígeno e hidrógeno, que es lo que utilizamos para 
generarlo, requiere lógicamente el suministro de la misma can-
tidad de energía con el signo cambiado, +285,87 kJ/mol. Sin 
embargo,  si tenemos en cuenta que para romper el agua hay 
que vencer además una considerable energía de activación 
(aspectos cinéticos y no menores del problema), que requiere 
electrólisis, catalizadores, etc., el coste energético resulta mu-
cho mayor que el beneficio. Por otra parte, el hidrógeno es un 
gas muy liviano y volátil, difícil de almacenar y de transportar, 
porque además de explosivo como el metano, y a diferencia 
del mismo, es muy reactivo y no puede transportarse por sus 
mismos gaseoductos pues los acabaría dañando. A pesar de 
los avances recientes en pilas de combustible, o en adsorción 
de gases encapsulados en estructuras químicas porosas com-
plejas de diseñar y de preparar, los problemas de almacena-
miento, manipulación y transporte del hidrógeno son también 
esenciales, y siguen lejos de estar resueltos. 

Y vamos con los colores, asignados al hidrógeno según 
su modo de obtención. El hidrógeno negro o marrón procede 
de la gasificación del carbono, que emplea combustibles no 
renovables y emite dióxido de carbono (CO2). Por su parte, se 
llama hidrógeno gris al resultante del reformado catalítico del 
carbono con vapor de agua y constituye el método más emplea-
do hoy en día, si bien, como el negro, requiere de combustibles 
no renovables y emite también importantes cantidades de CO2 
(unos 10 kg por cada kg de H2 producido). El azul es el que se 
forma a partir del metano, generando algo menos de dióxido 
de carbono que los anteriores. La eliminación de ese subpro-
ducto indeseable y de otras impurezas de los varios colores de 
nuestra paleta ya mencionados no sólo incrementa el precio 
sino que genera una importante huella de carbono. Existen 
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Los múltiples colores  
de un gas incoloro
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Respuesta: el sol se convertirá en una gigante roja en 
5.000 millones de años, es decir, 5*103 * 106 = 5*109 

años. Como un año tiene 3.2 *107 segundos ≈ 2*107 se-
gundos, el Sol se convertirá en una gigante roja en aproxi-
madamente 1017 segundos.

Segunda pregunta: ¿cuánto tiempo falta para que se des-
aparezca el Universo?

Respuesta: entre 1014 y 1032 años. Es decir, según el 
razonamiento anterior, entre 1021 y 1039 segundos.

Tercera pregunta: ¿cuántas moléculas hay ahora?
Respuesta: ahora hay algo menos de 200 millones = 2*108.
Cuarta pregunta (múltiple): ¿Cuántas moléculas podrán sin-

tetizar los humanos? ¿A qué velocidad las pueden prepa-
rar?

Respuesta: supongamos, como hipótesis atrevida, que to-
dos los humanos pueden sintetizar unas 103 moléculas por 
segundo. En ese caso, podemos combinar los siguientes 
cálculos:

a) El Sol engulle a la Tierra (s) x moléculas s–1 = 1020 

moléculas
b) El Universo se extingue (s) x moléculas s–1 = entre 

1024 y 1042 moléculas, en promedio 1041. 

Por tanto, entre cuando ya no queden humanos y cuan-
do ya no quede nada (sopa isótropa) se habrán preparado 
entre 1020 y 1041 moléculas.

Quinta pregunta (múltiple): ¿cuántas moléculas quedarán 
por descubrir? ¿Hay un número finito o infinito de molécu-
las posibles? ¿Es el infinito únicamente un concepto mate-
mático?

Respuesta: Se 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 *106 bases. La cuestión de si hay 
un número finito o infinito de moléculas posibles tiene una 
respuesta trivial: dado que el número de partículas elemen-
tales es finito (unas 1080) no se pueden preparar un número 
infinito de moléculas. En una publicación de 2006 nosotros 
razonamos así.[7] Copio la introducción:

A simple comparison between a CnH2n+2 alkane and its 
superior homologue C(n+1)H2(n+1)+2 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 excluded a priori because it 
will lead to the absurd situation of an infinitely stable 
C-C bond. It can decrease and with a number n suffi-
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 compare CnH2n+2 with C(n+2)H2(n+2)+2.

En última instancia este razonamiento es una falacia, 
pues queda una tercera posibilidad que es la conclusión 

a la que llegamos y que recuerda la paradoja de Zenón 
de Aquiles y la tortuga: «cuando el número de carbonos 
aumenta, la energía de disociación del enlace CC cen-
tral tiende asintóticamente aun valor constante» (es fácil 
de comprender: el enlace CC central de un alcano de un 
millón de átomos de carbono no se va a ver modificado 
por añadir un CH3 al final de la cadena). Llamémoslo osci-
lación amortiguada.

Por tanto, como conclusión podemos afirmar: «hay un 
número infinito de moléculas teóricamente posibles, cuya 
síntesis efectiva solo está limitada por la cantidad de ma-
teria disponible».

Antes de concluir esta parte, vale la pena recordar los 
trabajos del químico suizo Jean-Louis Reymond (Universi-
dad de Berna).[8] Este autor se ha preguntado cómo están 
distribuidas las moléculas (limitadas a 17 átomos de C, 
N, O, S y los halógenos) en el espacio de muchas dimen-
siones que las caracterizan . Con ese «minúsculo» sub-
conjunto, ha generado 2 * 1011 moléculas (200 billones 
americanos). Un análisis en componentes principales para 
reducirlas a dos dimensiones muestra la distribución muy 
desigual de las moléculas, agrupadas en «clusters» y con 
enormes zonas vacías que reflejan más la historia de la 
química que una exploración racional. 

Recordemos que el número de moléculas que podemos 
preparar antes de desaparecer está comprendido entre 
1020 y 1042, números gigantescos si se comparan con las 
conocidas (108) y con las del conjunto de Reymond (1011).

Un hidrocarburo de talla relativamente modesta, 
C167H336 tiene más de 1080 isómeros. Relativamente mo-
desta porque se han sintetizado el C384H770 (lineal) y el 
C288H576 (anillo). Con 15 hexágonos se pueden construir 
74.107.910 bencenos condensados. Cuesta imaginarse 
las consecuencias de la explosión combinatoria.

Contar isómeros no es tarea de químicos teóricos sino 
de matemáticos o de químicos matemáticos, que tienen en 
Match una de sus principales revistas. El gran referente 
en este campo es George Pólya, un matemático húnga-
ro,[9] aunque contribuciones muy importantes son debidas 
a Alexandru T. Balaban.[10]

En este escenario tan general, podemos concluir que 
es tarea de los químicos teóricos 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 será la capacidad de 
síntesis (mil por segundo) sino la capacidad de cálculo 
(¿millones por segundo?).

Como ya hemos comentado en la Figura 6 la capa-
cidad de predicción es extremadamente variable. Pero 
tenemos millones de años 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 extratermodinámicos (Hammett, Taft, Kamlet, Ab-
boud, Elguero...)[11] que son a la química cuántica lo que 
el Calendario Zaragozano es al superordenador Cirrus de 
la AEMET (Figura 7).

281 RADICALES (MUY) LIBRES
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Respuesta: el sol se convertirá en una gigante roja en 
5.000 millones de años, es decir, 5*103 * 106 = 5*109 

años. Como un año tiene 3.2 *107 segundos ≈ 2*107 se-
gundos, el Sol se convertirá en una gigante roja en aproxi-
madamente 1017 segundos.

Segunda pregunta: ¿cuánto tiempo falta para que se des-
aparezca el Universo?

Respuesta: entre 1014 y 1032 años. Es decir, según el 
razonamiento anterior, entre 1021 y 1039 segundos.

Tercera pregunta: ¿cuántas moléculas hay ahora?
Respuesta: ahora hay algo menos de 200 millones = 2*108.
Cuarta pregunta (múltiple): ¿Cuántas moléculas podrán sin-

tetizar los humanos? ¿A qué velocidad las pueden prepa-
rar?

Respuesta: supongamos, como hipótesis atrevida, que to-
dos los humanos pueden sintetizar unas 103 moléculas por 
segundo. En ese caso, podemos combinar los siguientes 
cálculos:

a) El Sol engulle a la Tierra (s) x moléculas s–1 = 1020 

moléculas
b) El Universo se extingue (s) x moléculas s–1 = entre 

1024 y 1042 moléculas, en promedio 1041. 

Por tanto, entre cuando ya no queden humanos y cuan-
do ya no quede nada (sopa isótropa) se habrán preparado 
entre 1020 y 1041 moléculas.

Quinta pregunta (múltiple): ¿cuántas moléculas quedarán 
por descubrir? ¿Hay un número finito o infinito de molécu-
las posibles? ¿Es el infinito únicamente un concepto mate-
mático?

Respuesta: Se 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 *106 bases. La cuestión de si hay 
un número finito o infinito de moléculas posibles tiene una 
respuesta trivial: dado que el número de partículas elemen-
tales es finito (unas 1080) no se pueden preparar un número 
infinito de moléculas. En una publicación de 2006 nosotros 
razonamos así.[7] Copio la introducción:

A simple comparison between a CnH2n+2 alkane and its 
superior homologue C(n+1)H2(n+1)+2 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 excluded a priori because it 
will lead to the absurd situation of an infinitely stable 
C-C bond. It can decrease and with a number n suffi-
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 compare CnH2n+2 with C(n+2)H2(n+2)+2.

En última instancia este razonamiento es una falacia, 
pues queda una tercera posibilidad que es la conclusión 

a la que llegamos y que recuerda la paradoja de Zenón 
de Aquiles y la tortuga: «cuando el número de carbonos 
aumenta, la energía de disociación del enlace CC cen-
tral tiende asintóticamente aun valor constante» (es fácil 
de comprender: el enlace CC central de un alcano de un 
millón de átomos de carbono no se va a ver modificado 
por añadir un CH3 al final de la cadena). Llamémoslo osci-
lación amortiguada.

Por tanto, como conclusión podemos afirmar: «hay un 
número infinito de moléculas teóricamente posibles, cuya 
síntesis efectiva solo está limitada por la cantidad de ma-
teria disponible».

Antes de concluir esta parte, vale la pena recordar los 
trabajos del químico suizo Jean-Louis Reymond (Universi-
dad de Berna).[8] Este autor se ha preguntado cómo están 
distribuidas las moléculas (limitadas a 17 átomos de C, 
N, O, S y los halógenos) en el espacio de muchas dimen-
siones que las caracterizan . Con ese «minúsculo» sub-
conjunto, ha generado 2 * 1011 moléculas (200 billones 
americanos). Un análisis en componentes principales para 
reducirlas a dos dimensiones muestra la distribución muy 
desigual de las moléculas, agrupadas en «clusters» y con 
enormes zonas vacías que reflejan más la historia de la 
química que una exploración racional. 

Recordemos que el número de moléculas que podemos 
preparar antes de desaparecer está comprendido entre 
1020 y 1042, números gigantescos si se comparan con las 
conocidas (108) y con las del conjunto de Reymond (1011).

Un hidrocarburo de talla relativamente modesta, 
C167H336 tiene más de 1080 isómeros. Relativamente mo-
desta porque se han sintetizado el C384H770 (lineal) y el 
C288H576 (anillo). Con 15 hexágonos se pueden construir 
74.107.910 bencenos condensados. Cuesta imaginarse 
las consecuencias de la explosión combinatoria.

Contar isómeros no es tarea de químicos teóricos sino 
de matemáticos o de químicos matemáticos, que tienen en 
Match una de sus principales revistas. El gran referente 
en este campo es George Pólya, un matemático húnga-
ro,[9] aunque contribuciones muy importantes son debidas 
a Alexandru T. Balaban.[10]

En este escenario tan general, podemos concluir que 
es tarea de los químicos teóricos 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 será la capacidad de 
síntesis (mil por segundo) sino la capacidad de cálculo 
(¿millones por segundo?).

Como ya hemos comentado en la Figura 6 la capa-
cidad de predicción es extremadamente variable. Pero 
tenemos millones de años 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 extratermodinámicos (Hammett, Taft, Kamlet, Ab-
boud, Elguero...)[11] que son a la química cuántica lo que 
el Calendario Zaragozano es al superordenador Cirrus de 
la AEMET (Figura 7).

otros colores que no emiten CO2, que incluyen por ejemplo el 
hidrógeno rosa, que emplea combustible nuclear para realizar 
la electrólisis del agua, o el turquesa, generado por pirolisis 
del metano, que produce carbono sólido como subproducto.

Llegamos así al hidrógeno verde, famoso porque no emite 
dióxido a la atmósfera, ya que emplea para la electrólisis del 
agua electricidad procedente de fuentes sostenibles, como 
energías eólica, hidroeléctrica, o solar fotovoltaica. Aunque 
todos los gobiernos predicen su uso predominante en menos 
de 30 años, y aprueban gigantescos proyectos y gaseoductos 
con fondos internacionales para conseguirlo, actualmente sólo 
representa un tímido 2% de la producción total de hidrógeno, 
por la enorme cantidad de energía necesaria para la elec-
trólisis, muy costosa si pretendemos que proceda de fuentes 
renovables para mantener al mínimo la huella de carbono. 
De momento, no es el método más competitivo, pues tiene un 
coste entre 3-5 $ por kg, más cerca de 5 que de 3, incluso 
asumiendo alegremente que la electricidad de fuentes reno-
vables nos saliera por debajo de 70 $/Mwh. Esas cifras son 
mucho peores que los 1,80 $ del mayoritario hidrógeno gris, 
producido por reformado del metano. Todo dependerá pues 
de que el precio de la electricidad de fuentes renovables siga 
bajando en el futuro, como lo ha ido haciendo hasta ahora, 
pero la transición energética va a ser más cara y más lenta de 
lo que creemos. Seguimos sacando el 84% de nuestra energía 
del petróleo, el carbón y el gas natural, y las energías eólica 
y solar suman sólo un 3,3%. Alguno podría preguntarse en-
tonces por qué para movilidad y transporte de mercancías no 
utilizamos directamente como vector la electricidad que gasta-
mos en hacer hidrógeno, en vez de buscar un vector gaseoso 
y tan complicado, ya que la electricidad la podemos llevar 
instantáneamente donde queramos mediante simples hilos de 
cobre y su red de distribución está ya disponible, excepto 
la red de conexiones para recargar las baterías de nuestros 
vehículos. No soy experto en el tema ni puedo dar cifras, pero 
creo que el problema radica en la escasa capacidad y lentitud 
de carga de las actuales baterías, tema en el que también 
se está trabajando intensamente. Aquí hay que señalar, por 
supuesto, que el hidrógeno, al igual que el petróleo, no sólo 
sirve para quemarlo, sino afortunadamente también para ha-
cer química, como amoníaco por reacción con el nitrógeno 
atmosférico (proceso Haber-Bosch), gasolinas o combustibles 
equivalentes con productos carbonados clásicos o de origen 
sostenible o los muchos productos químicos que requieren 
reacciones de hidrogenación para ser preparados. En esos 
casos, el hidrógeno no suele almacenarse ni transportarse, 
sino que se montan las fábricas que lo producen junto a las 
que lo transforman.

Hablemos por fin del hidrógeno natural, llamado blan-
co o dorado (aquí todos tienen su color), que no requie-
re prepararse, pero que se creía que existía tan sólo en 
cantidades insignificantes en nuestro planeta. Casi siempre 
aparece acompañado de otros gases minoritarios, algunos 
muy valiosos como el helio. Sin embargo, en los últimos 15 
años se ha demostrado que el hidrógeno natural es muy 
abundante, y curiosamente no se había detectado en las 

muestras rutinarias de  pozos de petróleo porque se emplea-
ba el propio hidrógeno como gas portador en los equipos de 
análisis por cromatografía de gases utilizados. En la última 
década la situación se ha revertido, y ya hay centenares de 
publicaciones sobre el tema en revistas de geología y de 
química, algunos de los cuales me he tomado la molestia 
de leer e intentar descifrar, incluso hablando con geólogos 
y especialistas en minería, y aprovechando el tiempo que mi 
(privilegiada) condición de jubilado me ofrece.

¿Dónde está ese hidrógeno natural, ya listo para su uso? 
¿Cómo se forma? ¿Cuánto hay? ¿Por qué muchos expertos 
afirman que es sostenible? Uff, ya empiezan las preguntas…. 
Tendré sin duda que escribir más columnas sobre el tema, ésta 
es sólo un aperitivo para abrir el apetito de mis lectores, y ya 
se va haciendo un poco larga, por lo que diré abreviadamente 
que se encuentra entre las rocas del subsuelo (ofiolitas, kim-
berlitas volcánicas o serpentinitas metamórficas, entre otras), 
emanando libremente por filtraciones, respiraderos o cráteres, 
y puede obtenerse también a profundidades asequibles para 
su extracción (menos de 3000 m). Se forma por procesos físico-
químicos todavía sin elucidar por completo (se han descrito 
hasta 30 tipos de interacciones entre las rocas y el agua, a 
presiones y temperaturas moderadas, catalizadas por iones de 
hierro, magnesio y otros, que generan hidrógeno). No existe 
todavía un consenso sobre cuánto hay (pero eso también pasa 
con el petróleo, tras casi dos siglos de explotación), si bien los 
últimos datos estiman que es considerable. Se ha encontrado 
en muchos lugares, y los mapas de localización se amplían día 
a día. En Europa y otros países parece que el hacer agujeros 
en el suelo tiene mala fama, y eso frena a las autoridades en la 
concesión de licencias de prospección, limitando la evaluación 
de su abundancia, pero en Estados Unidos, Canadá, Brasil, 
Africa central, Australia o Rusia es una realidad creciente. Lo 
más importante es que el proceso de generación parece ser 
continuo, y algunas emanaciones emiten flujos de intensidad 
constante durante muchos años, desde que se conocen. Es 
famosa una chimenea de gas cerca de Antalya (Turquía) que 
lleva ardiendo más de 2500 años sin menguar y que contiene 
7,5–11,3% de H2. Se cree que fue la fuente de la primera llama 
olímpica. Si hay regeneración, la pregunta obligada sería ¿a 
qué ritmo? Porque si al final consumimos este hidrógeno natural 
más rápidamente de cómo se genera (desgraciadamente lo 
hemos hecho así con el petróleo), no tendría mucho sentido 
prestarle más atención al tema. Parece que su regeneración es 
más rápida que la del petróleo, que requiere miles de años, 
por muestra el ejemplo olímpico citado y muchos otros casos. 
Y acabo con un pronóstico, debido nada menos que a Julio 
Verne, considerado el padre de la ciencia-ficción, que escribió 
en 1865 en La isla misteriosa estas proféticas palabras: Sí, 
amigos míos, creo que el agua se empleará algún día como 
combustible, y que el hidrógeno y el oxígeno que la constituyen, 
utilizados juntos o por separado, proporcionarán una inagota-
ble fuente de calor y de luz, de una intensidad que el carbón 
no es capaz de producir. Seguiremos con el tema…

Javier De MenDoza




