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n los libros de texto que
yo utilicé en secunda-
ria se solia marcar el

comienzo de la quimica mo-
derna con los experimentos de
Antoine Lavoisier (1743-1794)
acerca de la conservacion de la
masa en las reacciones quimi-
cas. Indudablemente estos son
una piedra angular para la parte
experimental de la quimica. Al-
gunos se preguntaran: ;jacaso no
es la quimica 100 % una ciencia
experimental? Aunque habrd
distintas opiniones de los exper-
tos, yo creo que la respuesta no
es tan directa: A principios del
siglo XX nacié la descripcion
cudntica de la luz y la materia,
indispensable para comprender
y predecir las propiedades de
dtomos y moléculas. Una pie-
za central de la teoria cudntica
es la ecuacion de Schrodinger
(ecuacion que describe el com-
portamiento de las particulas a
nivel atémico y subatomico) y
cuya solucion permite describir
con todo detalle las propiedades
de los sistemas cudnticos. Por
ejemplo, su solucion para el caso
del a&tomo de hidrégeno permitié
entender por primera vez la ra-
zon de ser de otra de las piezas
clave de la quimica: la tabla pe-
riddica de los elementos. En mi
opinion esto marca el comienzo
de la quimica tedrica moderna.
Actualmente la investigacion
en quimica se ocupa de una va-
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riedad muy amplia de procesos
que pueden ir desde reacciones
quimicas elementales involu-
crando unos pocos dtomos hasta
reacciones que involucran varias
etapas, miles de dtomos y que
ocurren en ambientes complejos
como por ejemplo el interior de
una célula. Todos estos procesos
pueden estudiarse con las herra-
mientas desarrolladas por la qui-
mica tedrica. En el caso de sis-
temas de unos pocos atomos, a
través de la solucién matemadtica
de la ecuacion de Schrodinger,
es posible predecir sus propie-
dades con un grado de detalle
que reproduce los datos obteni-
dos de los experimentos mds so-
fisticados realizados a la fecha.
Conforme aumenta la compleji-
dad del sistema molecular bajo
estudio es necesario recurrir a
aproximaciones que limitan la
exactitud de las predicciones
pero que muchas veces dan lugar
a una comprension de los fend-
menos que no se podria obtener
de otra forma.

Mi drea de interés es el estudio
detallado de la estructura e in-
teraccion de las moléculas, los
procesos de absorcién y emision
de luz por moléculas (espectros-
copia molecular) y los procesos
de transferencia de energia en
colisiones moleculares inclu-
yendo las reacciones quimicas.
Nuestros  estudios  permiten
analizar los movimientos mole-
culares tales como rotacion, vi-
bracién y disociacién, asi como
las excitaciones de los electrones
asociados a las moléculas. El
andlisis de estos procesos se re-
duce a la solucion de la ecuacion
de Schrodinger y en este sentido
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nuestras herramientas tedricas
estdn basadas en principios fisi-
cos y métodos matemadticos para
resolver ecuaciones. A continua-
cion describo algunos ejemplos
concretos de mis lineas de inves-
tigacion:

TRANSFERENCIA DE ENER-
GIA EN COLISIONES DE
OXIGENO MOLECULAR: El
oxigeno molecular es el segun-
do componente en abundancia
en la atmdsfera y es vital para la
vida en la tierra. Su relevancia
se extiende a otras propiedades
de la atmosfera como la lumi-
niscencia nocturna (debida a la
recombinacion de dtomos y sub-
secuente emision de luz) y la for-
macién de ozono, componente
de la capa que nos protege de los
rayos ultravioleta al producirse
su fotodisociacion (disociacion
de la molécula tras la absorcién
de luz). Podria esperarse que
dada la aparente simplicidad de
estos sistemas y su importancia,
ya deberfan conocerse con lujo
de detalle todas sus propiedades.
Sin embargo, este no es el caso
y todavia hay preguntas abiertas
que son tema de investigacion
de frontera. En la década de los
90 un problema de gran impor-
tancia era la caracterizacion de
los procesos que forman y des-
truyen ozono en la estratdsfera.
Nuestros cdlculos mostraron
que la velocidad de reaccién de
moléculas de oxigeno altamente
excitadas vibracionalmente para
formar ozono es muy lenta para
competir con otros procesos de
transferencia de energia y por
lo tanto no juega un papel en la
concentracion de ozono estra-
tosférico. Mas recientemente, en
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Clatratos: el mayor depdsito natural de metano en los océanos, se

encuentra en esta forma.

Clatratos: celdas poliédricas formados por moléculas
de agua que pueden atrapar pequenas moléculas
gaseosas en su interior.

colaboracion con investigado-
res del CSIC (Consejo Superior
de Investigaciones Cientificas,
Madrid, Espafia), hemos predi-
cho el mecanismo principal que
permite transferir la energia vi-
bracional a energia electrénica
entre moléculas de oxigeno y
esperamos esto sea confirma-
do en estudios experimentales
realizados en el laboratorio. En
el caso del nitrégeno, procesos
similares juegan un papel en el
fenémeno de las auroras.

Desde un punto de vista de gene-
racion de nuevo conocimiento,
el estudio detallado de sistemas
moleculares pequefios ha permi-
tido el descubrimiento de intere-
santes efectos, como por ejemplo
el que la velocidad de algunos
procesos aumente al disminuir
la temperatura, contrario a lo
que ocurre en la gran mayoria
de casos. De hecho, el estudio de
las propiedades moleculares en
condiciones ultrafrias es un drea
reciente de gran interés dada la
posibilidad de descubrir nuevas
propiedades moleculares en es-
tas condiciones extremas. Por
ultrafrio se entiende temperatu-
ras que se pueden conseguir en
el laboratorio (milésimas de gra-
do Kelvin por encima del cero
absoluto o menores ) y que son
mucho menores que las del vacio
en el espacio interestelar.

FUERZAS INTERMOLECU-

LARES Y ESPECTROSCO-
PIA EN LA INTERACCION
DE DIHALOGENOS (CLORO,
BROMO, YODO) Y AGUA: El
concepto de fuerza intermolecu-
lar es central para la descripcion
microscopica de una amplia va-
riedad de fendmenos naturales.
Como su nombre lo indica son
las fuerzas responsables de aso-
ciar a las moléculas y en térmi-
nos macroscopicos se pueden
relacionar con una variedad de
procesos cotidianos, como por
ejemplo, la condensacion del va-
por de agua o el hecho de que el
agua y el aceite no se mezclen.
Recientemente hemos iniciado
una colaboraciéon con investi-
gadores de la Universidad de
California (Irvine) en Estados
Unidos, para caracterizar la in-
teraccién de moléculas de diha-
l6geno con moléculas de agua.
La interaccion entre las mismas
presenta caracteristicas especia-
les que han justificado el bauti-
zarlas con el nombre de ‘enla-
ce de halégeno’ en analogia al
famoso ‘enlace de hidrégeno’
responsable de las propiedades
Unicas del agua y de la estructu-
ra de proteinas y dcidos nucléi-
cos. Una de nuestras principales
motivaciones es ampliar nuestro
conocimiento de los llamados
hidratos gaseosos o clatratos.
Estos solidos se constituyen de
celdas poliédricas (dodecaedros
y otros derivados del mismo)



formadas enteramente por
moléculas de agua y cuyos
vértices se unen precisamen-
te por enlaces de hidrégeno
entre moléculas de agua. Es-
tas estructuras no son esta-
bles por si mismas, es decir,
se transforman de manera es-
pontdnea en hielo. Sin embar-
g0, al atrapar pequefias molé-
culas gaseosas en el interior
de las celdas se convierten en
estructuras estables. Los 1la-
mados clatratos de halogeno
se conocen desde 1811; sin
embargo, solo recientemen-
te se han iniciado estudios
espectroscopicos detallados
que permitirdn conocer sus
propiedades estructurales y
dindmicas. Por medio de he-
rramientas tedricas podemos
calcular las propiedades de
estos clatratos, ayudar en la
interpretacion de los espec-
tros (el espectro de un siste-
ma muestra la intensidad con
la que este absorbe luz de dis-
tintas frecuencias) obtenidos
en el laboratorio y hacer nue-
vas predicciones de su com-
portamiento. Ademds del
interés propio en estos siste-
mas desde el punto de vista
de ciencia basica, otra fuente
importante de motivacion es
que el mayor depdsito natu-
ral de gas metano se encuen-
tra en forma de clatratos en
los océanos. Este hecho, por
un lado, representa un peli-
gro al considerar que cam-
bios de temperatura podrian
desestabilizar a los clatratos,
liberdndose el metano con
consecuencias catastroficas,
y por otro lado, representan
la posibilidad de explotar la
fuente natural mds importan-
te de este gas. Andlogamente
hay mucho interés en utilizar
a los clatratos como medio de
transporte de combustibles o
para atrapar gases que cau-
san el efecto invernadero, tal
como el diéxido de carbono.
Espero que esta breve intro-
duccién a mis Iineas de in-
vestigacién haya mostrado la
amplitud de temas que pue-
den abordarse con las herra-
mientas de la quimica tedrica,
incluyendo la descripcion de
nuevas y fascinantes propie-
dades moleculares asi como
su relacién con problemas de
interés en ciencia aplicada.

Para actividades
recientes de la
Academia y articulos
anteriores puede
consultar: www.acmor.
org.mx
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