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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 

Algunas reflexiones sobre el futuro 
de la química computacional

José Elguero iD

Instituto de Química Médica (CSIC) 
C-e: iqmbe17@iqm.csic.es

Recibido: 23/06/2021
Aceptado: 24/06/2021

ORCID: 0000-0002-9213-6858

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

E l título de la mítica película de Spielberg de 1982 (¡Dios 
mío, parece que la ví ayer, y ya tiene casi 42 años!), 

sirve para ilustrar el contenido de esta crónica, dedicada 
a uno de los temas más populares y recurrentes de nuestra 
cultura a lo largo de los siglos: los marcianos, esos seres 
que nos invaden, esos extraterrestres que están por todas 
partes acechando, aunque ni siquiera sepamos bien con 
qué objeto. En definitiva, un intento de respuesta a las dos 
grandes preguntas que todos nos hacemos a lo largo de la 
vida: ¿Qué carajos hacemos en este pequeño planeta per-
dido en la inmensidad del cosmos? Y su corolario inmediato 
¿Estamos solos?

Creo firmemente que no estamos solos, pero no por las 
razones que Miguel Angel Sierra, editor de esta revista, me 
indicó tras mi última columna, en la que hacía mención de 
pasada al tema. Javier, están entre nosotros y cada vez hay 
más. Basta con que asistas otra vez a un consejo de depar-
tamento, escuches el resumen de un consejo de ministros o a 
un todólogo de los que hablan por la radio. Contundente y 
convincente, pero poco científico, si me lo permites, querido 
Miguel Ángel, pues la muestra no es suficientemente amplia y 
lo que intentas justificar no es su existencia, sino que están en-
tre nosotros. Procuraré explicar por qué yo también concluyo 
que existen realmente, basándome en “estadística cósmica” 
y, cómo no, en el sistema periódico de los elementos, para 
expresar lo que la química puede aportar al respecto.

Los químicos estamos acostumbrados a lo pequeño. Ha-
blamos de átomos y de moléculas, que no podemos ver a 
simple vista ni con microscopios convencionales, por lo que 
empleamos medidas de longitud minúsculas, como nanóme-
tros, (la mil millonésima parte de un metro (10-9 m). No con-
tentos con eso, incluso rebajamos diez veces esa cifra para 
medir las longitudes de los enlaces y las distancias entre los 
átomos en las moléculas y hablamos de unidades Amstrong 
(10-10 m). Por eso, nos asustamos aún más que el resto de 
los mortales cuando nos referimos a los astrónomos, el reino 
de los grandes números. La unidad de medida para ellos es 
el año-luz, la distancia recorrida en un año a la velocidad 
de la luz (9,46 billones de km). Cuando quieren ser modes-
tos (casi nunca) hablan en Unidades Astronómicas (UA), la 
distancia media entre el Sol y la Tierra, que es de “sólo” 
8,32 min-luz, pero casi siempre tiran por arriba y emplean 
a menudo nombres crípticos para los profanos, como parsec 

(3,26 años-luz), o spart (mil millones de km). Sería interesante 
(y divertido) organizar una convención entre astrónomos y 
químicos sobre lo grande y lo pequeño, a ver qué salía de 
ahí y, sobre todo, cómo se comunicaban,

Lo de los astrónomos es normal. Nuestro planeta Tierra 
está situado en uno de los brazos espirales de la Vía Láctea, 
una pequeña galaxia de sólo 150-230 millones de años-luz 
de diámetro. La galaxia más cercana es otra pequeña satélite 
denominada Can Mayor que está a 28.000 años-luz de la 
nuestra, que se calcula que contiene, estrella más o estrella 
menos, entre 100 y 400 mil millones de estrellas, muchas de 
ellas con su respectiva corte de planetas girando alrededor. 
Y, por último, para callar a algún lector incrédulo, diremos 
que el telescopio espacial Hubble ha estimado que el Uni-
verso contiene un billón (de los españoles, o sea, un millón 
de millones) de galaxias.

Claro que no somos los únicos seres vivos del Univer-
so. Cuando las cifras son tan enormes, la probabilidad se 
convierte en certidumbre. Otra cosa es cómo serían las dis-
tintas formas de lo que llamamos vida. Luego hablaremos 
de ello, desde la perspectiva de la química. Pero antes me 
entretendré diciendo algunas cosas, casi todas negativas, 
sobre como la literatura, el cómic o el cine han tratado el 
tema. Empezaré por el desprecio relativo al tamaño, o sea, 
a la astronomía y los astrónomos. Parece que en ese mundo 
ficticio todo está al alcance de la mano. Los personajes se 
mueven libremente por las galaxias como quien se sube a 
un autobús. Aunque Spielberg ya se pasó un pelín titulando 
su famosa serie Star Wars, nuestros distribuidores cinemato-
gráficos transformaron el título en La guerra de las galaxias, 
subiendo la dimensión, ya exagerada, en varios órdenes de 
magnitud. Deberíamos llamarlos Maestros de la Traducción 
y hacer una serie de televisión sobre ellos. Ya existe una 
serie denominada Guardianes de la galaxia, una especie 
de policía cósmica de poca monta, pues se mueven en una 
sola galaxia con un radio de acción limitado a unos pocos 
centenares de millones de años-luz de diámetro. Curiosa-
mente, la fiebre de los extraterrestres y sus andanzas va más 
allá de escritores y cineastas. Quienes así actúan, liderados 
por los denominados ufólogos, han llegado a debatir estos 
temas en las cámaras políticas de los Estados Unidos y de 
otros países, y por extensión, las portadas de los medios de 
información bajo el argumento de velar por la seguridad 

J. de Mendoza
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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).

197 RADICALES (MUY) LIBRES

www.analesdequimica.esAn. Quím., 119 (3), 2023, 196-197

©
 2

02
3 

Re
al

 S
oc

ie
da

d 
Es

pa
ño

la
 d

e 
Q

uí
m

ic
a

www.analesdequimica.es

algunas reflexiones sobre el futuro de la química computacional207

©
 2

02
1 

Re
al

 S
oc

ie
da

d 
Es

pa
ño

la
 d

e 
Q

uí
m

ic
a

An. Quím., 117 (3), 2021, 203-208

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).

nacional. Los OVNIS (objetos no identificados, pero jamás 
demostrados como extraterrestres) toman así un protagonis-
mo basado en datos no comprobados que se convierten en 
verdades indiscutibles.

¿Qué puede aportar la química, lo pequeño, a este tema? 
En primer lugar, ¿de qué estarán constituidos los seres vivos, 
necesariamente complejos, existentes en otros planetas? Sin 
duda se basarán en el elemento carbono. La materia, en cual-
quier lugar del universo, se ha de construir con los elementos 
químicos de la tabla periódica que conocemos. Los que se 
van descubriendo, ya muy escasos, son todos sumamente 
inestables y de vida muy corta. Y ente los estables, el carbono 
reúne cualidades únicas. Tanto aislado como en combinación 
con otros elementos, da lugar a compuestos bastante estables 
y variados, por su gran capacidad de combinación y las 
múltiples geómetras a las que puede dar lugar. Por ejemplo, 
las energías (entalpías) de los enlaces C-C (348 kJ/mol), 
C-H (413 kJ/mol), C-O (358 kJ/mol) y C-N (293 kJ/mol) 
son todas elevadas, aunque comparables a las de enlaces 
de otros elementos, como H-H (436 kJ/mol), O-H (463 kJ/
mol) o N-H (391 kJ/mol). También el número de átomos con 
los que cada carbono puede enlazarse es elevado, por su 
valencia múltiple, desde divalente a tetravalente, dando lugar 
a infinitas combinaciones que ningún otro elemento puede 
alcanzar. En una memorable analogía, que repetía siempre 
a sus alumnos, el añorado Profesor Josep Castells compara-
ba el carbono con un atleta de decatlón. El que gana no es 
necesariamente el mejor en todo, y menos aún si se compara 
con un especialista de una sola prueba, como un saltador o 
un velocista, pero globalmente resulta el mejor atleta. El otro 
elemento que a veces se ha invocado como posible base 
de la vida, el silicio, no resiste la comparación. Es también 
tetravalente y puede formar largas cadenas lineales o ramifi-
cadas en combinación consigo mismo o con el oxígeno, pero 
el número posible es infinitamente menor de lo que puede 
conseguir el carbono.

Para crear una complejidad tal que acabe llevando a la 
vida, es necesario que las moléculas puedan hacer copias de 
si mismas (replicación) y que, además, puedan evolucionar 
para resultar cada vez más complejas. Lo primero requiere 
de condiciones de auto catálisis, es decir, que la molécula 
que catalice (acelere y permita) la reacción que lleva a un 
producto sea el propio producto de la misma, con lo que va 
aumentando su concentración como catalizador (más rapi-
dez) además de generar más producto. La evolución, por su 
parte, surge de pequeños cambios aleatorios que a veces 
dan lugar a resultados mejores, por lo que acabarán predo-
minando, exactamente como ocurre entre los seres vivos que 

conocemos, aunque la evolución, como es bien sabido, no se 
detiene jamás. Desde hace décadas existen modelos de am-
bos procesos (replicación y evolución) a nivel de laboratorio, 
sobre los que no puedo extenderme en esta breve crónica.

Quedan numerosos factores por comentar, de muchos de 
los cuales sólo podemos lanzar hipótesis. Por ejemplo, existe 
amplio consenso en que hace falta agua, pero la presencia 
de oxígeno, como el que respiramos, no es estrictamente ne-
cesaria, ya que puede ser reemplazado por otros oxidantes 
que suministren la energía requerida. Las moléculas de la 
vida deben además resistir temperaturas que no las descom-
pongan, pero de eso también tenemos ejemplos límites en 
nuestro planeta.

¿Y qué decir de la quiralidad? En nuestro mundo, las 
moléculas de la vida (proteínas, ácidos nucleicos, hidra-
tos de carbono y un amplio etcétera) son muchas veces 
quirales, es decir, no son superponibles con sus imágenes 
especulares. Así resultan hélices y formas tridimensionales 
de una determinada orientación, dictada por sus elementos 
constituyentes. Dicho en forma simplificada, en algún mo-
mento de nuestra evolución, los aminoácidos de la serie L y 
los azúcares de la serie D tomaron el poder a partir de sus 
mezclas DL racémicas, y eso permitió algo esencial para a 
vida: el control de la forma tridimensional. Podríamos espe-
cular sobre si un mundo “enantiomérico”, espejo del nuestro 
e inmiscible con él, pudiera haberse desarrollado en algún 
lugar del cosmos, si los aminoácidos D y los azúcares L hu-
bieran ganado la batalla. Sería fascinante especular sobre 
cómo pensarían esos seres vivos y cómo se comportarían. 
Aunque yo no lo veré, será posible en menos de lo que pen-
samos fabricar en el laboratorio una unidad muy compleja 
que se pueda reproducir, como una célula, a partir de todos 
sus componentes (existen numerosos ejemplos de ácidos 
nucleicos y prótidos enantiómeros de los naturales sinte-
tizados en laboratorio), pero es impensable que algo así 
pudiera ocurrir espontáneamente sin la ayuda de un ser vivo 
evolucionado, ya que en el camino de la evolución existen 
infinitas bifurcaciones y ramificaciones viables y aleatorias, 
que abren otros tantos caminos sin retorno. Por ello, pensar 
que los extraterrestres que nos visitan se parezcan a noso-
tros, pero de color verde y con orejas puntiagudas, es pura 
fantasía. Si además tienen cara simpática y dicen mi casa… 
teléfono… ya la cosa se tornaría sospechosa y literalmente 
milagrosa. Por eso dudo mucho que los extraterrestres pu-
lulen en abundancia por los consejos de departamento o 
los consejos de ministros. 

JAvier de MendozA




