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COURTESY OF THE ENVIRONMENTAL MOLECULAR SCIENCES LABORATORY
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El conocimiento humano vive una aceleracion histo-
rica sin precedentes, que tiene como motor un con-
junto de tecnologias capaces de almacenar, inter-
cambiar y procesar cantidades ingentes de informa-
c16n a una velocidad inimaginable hace apenas unos
anos. Ese ritmo vertiginoso provoca que el mundo y
sus individuos se reinventen de manera profunda y
constante. Nada de esto hubiera sido posible sin la qui-
mica. La “sociedad liquida”, como la bautizé el soci6-
logo Zygmunt Bauman, no seria la sena de nuestro
tiempo sin los nuevos materiales, que con sus pro-
pledades posibilitan el desarrollo de aplicaciones sor-
prendentes. Pero ese enriquecimiento es mutuo, pues
la quimica también ha cambiado gracias al influjo de
las tecnologias de la informacion y la comunicacion,
como refleja la concesiéon del Premio Nobel de Qui-
mica de 2013 a los padres de los programas informa-
ticos que simulan la complejidad de los procesos qui-
micos. | Lorena Cabeza y Andrea Jiménez / DIVULGA
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La simbiosis entre la quimica
y las TIC marca el desarrollo
de la sociedad del futuro

La quimica
de la informacion

witter, Facebook, las noticias en el teléfono mavil, el correo

electrénico, videoconferencias en tiempo real desde el otro

extremo del globo... La informacién fluye veloz ante nues-
tros ojos en unas pantallas del grosor de una tarjeta de crédito, cuya
existencia damos por descontada pero que, en realidad, no habria
sido posible sin el concurso de la investigacion quimica, tanto
bdsica como aplicada. Fue a finales del siglo XIX cuando el aus-
triaco Friedrich Reinitzer y el alemén Otto Lehmann descubrie-
ron los cristales liquidos, un hallazgo sin mayores consecuencias
précticas durante mds de ochenta afos. En todo ese tiempo alguien
podria haber dicho, sin que nadie le rebatiera, que aquello no
tenia la mas minima utilidad. A finales de los sesenta, sin embar-
g0, el Gobierno del Reino Unido decidi6 invertir en la investiga-
cién de estos materiales, debido a los elevados costes de las pan-
tallas de rayos catédicos empleadas en los televisores. Los cristales
liquidos ya eran conocidos, pero su punto de fusién era demasiado
alto como paraser utilizados a gran escala. En 1973, poco después
del apoyo gubernamental a su proyecto, George Gray, quimico
escocés fallecido el pasado mes de mayo, consigui6 crear un mate-
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rial que se comportaba como un cristal liquido a temperatura
ambiente, justo lo que necesitabala industria para fabricar las fini-
simas pantallas que hoy todos manejamos dia y noche, sin ape-
nas reparar en que lo que tenemos entre las manos, encerrado entre
dos vidrios, es un cuarto estado de la materia, a caballo entre la
rigidez del sélido y la fluidez del liquido.

La informacioén, que no es sino el reflejo inexacto de los intentos
de nuestra mente por categorizar larealidad, se transforma a golpes
de teclado en una imagen en la pantalla de nuestro ordenador, en
signos garabateados en un papel o en un tuit lanzado a la red glo-
bal. Quimica, en tltima instancia. De la quimica del cerebro ala qui-
mica de los artilugios que consiguen copiar, almacenar, transferir,
procesar y compartir lainformacién que generamos, pues no en va-
no hablamos de materiales: el universo virtual hunde sus raices en
un mundo muy real, donde la tecnologia se basa en nuevos com-
puestos alumbrados por la quimica —junto con la fisica o la inge-
nierfa—. Ylarelacién no acaba ahi, ya que se retroalimenta: la mis-
ma ciencia quimica ha multiplicado su velocidad de desarrollo gra-
cias alas tecnologias de lainformacién y la comunicacién (TIC). En »
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» palabras de Miguel
Angel Alario, expre-
sidente de la Real
Academia de Cien-
cias y catedrdtico de
Quimica Inorgénica
de la Universidad
Complutense de Ma-
drid (UCM), “Inter-
net nos ha cambia-
dolavidaatodos.La
red y los medios de
comunicacién han
facilitado tanto la
difusién del cono-
cimiento como la
comunicacion en-
tre unos quimicosy
otros, dando lugar a
un desarrollo asom-
broso de nuestra dis-
ciplina”.

Las aportaciones
de esta rama cientifica al crecimiento de las TIC han sido innume-
rables. José Antonio Alonso trabaja como profesor de Investiga-
cion en el Instituto de Ciencia de Materiales de Madrid, del Conse-
jo Superior de Investigaciones Cientificas (CSIC), y ha colaborado
con John B. Goodenough, el padre de los sistemas de baterias re-
cargables delitio. En su opinion, “la quimica ha sido vital en el per-
feccionamiento de las TIC tal y como las conocemos hoy”. Como
explica Ernesto Castafieda, presidente de ANQUE y catedrdtico en
el departamento de Tecnologias Especiales Aplicadas a la Teleco-
municacion en la Universidad Politécnica de Madrid, “es necesa-
rio disponer de materiales que te permitan todas las posibilidades
de traslacién o de rango de la conductividad para su aplicacién a
las TIC, es decir, que sean modulables”. Debido a que facilitan esa
modulacién, retoma Alonso, “toda la tecnologia actual se sirve de
los semiconductores, que incorporan un ingrediente esencial, el si-
licio monocristalino. Su purificacién, crecimiento, dopado, etcéte-
ra se hace mediante
procesos quimicos,

igual aue muchos (1 g qurimica ha sido
otros componentes .
de un circuito elec- vital en el
uonico-Unsegundo - yopfaccionamiento
gran avance propi-
ciado por la quimi- delas TIC tal y como
gaon i pantales - Jgs conocemos hoy»

el tercero serfa lo

que el profesor Goo-
denough llama ‘la
revolucion inaldm-
brica’, es decir, las
baterfas recargables
de ion-litio”.

La industria de las comunicaciones y los componentes elec-
trénicos lleva afios inmersa en una carrera veloz hacia una mayor
miniaturizacién y diversificacion. Para Juan Baselga, profesor del
departamento de Ciencia e Ingenieria de Materiales e Ingenieria

José Antonio Alonso, profesor de
Investigacion del Instituto de Ciencia
de Materiales de Madrid, del CSIC
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Simulacién de la reaccién de moléculas de agua (rojo y blanco) y grupos de acido (ama-
rillo) en una membrana de célula de combustible de polimero (superficie verde).

Quimica de la Uni-
versidad Carlos III
de Madrid, en esa
competicién “la qui-
mica juega papeles
variados e impor-
tantes: fabricacion,
sintesis de nuevas
moléculas funcio-
nales, de compo-
nentes orgdnicos, de
nuevos materiales,
etcétera”. La inves-
tigacion, apunta Ba-
selga, estd orienta-
da por dos vectores:
la disminucién de
los costes de fabri-
cacién y la busque-
da de nuevas fun-
cionalidades. Ejem-
plos de lo primero
serfan “los semicon-
ductores orgdnicos o moléculas y macromoléculas, como el rubreno
o el politiofeno”. Y de lo segundo, “la sensibilidad a la luz —im-
portante en optoelectrénica—. La electrénica flexible o el desarrollo
de electrodos transparentes son otras materias de gran interés en
la actualidad”.

COURTESY OF THE ENVIRONMENTAL MOLECULAR SCIENCES LABORATORY

Pedro Serena,
coordinador cienti-
fico del area de Cien-
cia y Tecnologia de
los Materiales del

«La red ha facilitado
la difusion del

conocimientoy ha CSIC, subraya “el
dado lugara un papel instrumental
de la quimica en las
desarrollo TIC convenciona-
les”, si bien afirma
asombroso de la .
que, “cuando salta-
quimica) mos a la nanoelec-

trénica y sobre todo
alas tecnologias que
no van a estar basa-
das en el silicio, la
quimica es una fuen-
te de nuevas aproxi-
maciones. En parti-
cular, el control que
tienen los quimicos de la sintesis es clave para disponer de molé-
culas especificas que permitan reconocerse y autoensamblarse con
el fin de formar dispositivos més complejos. Unarama entera de la
electronica del futuro se basara en la electronica molecular, donde
la quimica es imprescindible”.

Miguel Angel Alario, expresidente de
la Real Academia de Ciencias y
catedratico de Quimica Inorganica de
la Universidad Complutense de
Madrid

Laboratorios virtuales

La revolucién de las TIC ha favorecido la creacién de laborato-
rios virtuales a disposicién de los quimicos. Gracias a su desarrollo,
hoy se anticipan los resultados de sofisticados procesos quimi-
cosy sellevan a cabo experimentos que parecerian impensables
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Llamado a revolucionar la tecnologia

Grafeno, la historia de un imposible

n el afio 2004, los rusos Andréy Geim y Konstantin Novo-

selov trataban de cortar ldminas muy delgadas de grafito

cuando, accidentalmente, dieron con el hallazgo que con-
vertiria a ambos en ganadores del Premio Nobel de Fisica de 2010.
Los investigadores habian descubierto el grafeno, el material mas
resistente de todos los conocidos hasta el momento. Formado por
una malla cristalina hexagonal de un Ginico dtomo, esta mono-
capa de carbono no solo mandé al diamante al segundo puesto
de los elementos mas duros, sino que logré posicionarse como
el sélido mas ligero y fino que existe. A medida que sus cualida-
des se iban conociendo, se fue situando en el punto de mira de
los expertos. Y es que este supermaterial —anticorrosivo, iner-
te, flexible y muy elastico— presenta interesantes propiedades
Opticas y electrénicas que han multiplicado las expectativas de

convertirlo en la estrella revolucionaria de las tecnologias de la
informacién. De hecho, la industria lo ha incorporado rapidamente
a sus filas en el desarrollo de baterias mds potentes, duraderas y
con mayor velocidad de recarga, asi como de pantallas tactiles
de dispositivos méviles y nanoelectrénicos.

Una de las dltimas y més prometedoras virtudes que se han
adjudicado al grafeno se basa en sus propiedades magnéticas,
mediante las cuales un equipo de investigacién ha conseguido
crear una superficie hibrida que reacciona como un imén y que
podria transformar la industria electrénica. “Al tener un com-
portamiento bastante exdtico, cualquier cosa que se haga con él
va a permitir descubrir algo nuevo y por eso crea tanta expecta-
cién”, asegura Fernando Martin, catedratico de la Facultad de
Quimica de la Universidad Auténoma de Madrid (UAM) y uno de

PENN STATE

los cientificos implicados en este estudio.

Y es que, a pesar de que cada una de
sus caracteristicas lo hace interesante, en
realidad es la conjuncién de todas ellas la
que lo convierte en el material ideal con
el que muchos cientificos sofnaron, tal
como afirma Martin: “Aunque sea algo
nuevo, el grafeno estaba en la mente de
muchos teéricos desde el primer tercio
del siglo XX”. Con el nacimiento de la
mecdnica cudntica ya se resolvian siste-
mas de una ldmina de atomos de carbo-
no, ordenados como si se tratara de un
panal de abejas: “Era un ejercicio que se
podia resolver a mano y que daba unas
propiedades muy inusuales, pero no deja-
ba de ser una mera curiosidad intelectual
sin la més minima esperanza de que
pudiera ser real —reconoce el experto de
la UAM—. De hecho, tan increible era
hacerlo real que su descubrimiento fue
algo casual”. Qel

Placa compuesta por 22.000 estructuras de grafeno, el ‘supermaterial’ del futuro.

un ordenador. A pesar de que las técnicas

de modelizacién computacional incum-
ben principalmente a la quimicos tedricos, estas herramientas se
han vuelto indispensables en casi todos los &mbitos de la inves-
tigacion quimica.

Desde estudiar lareactividad de una sustancia quimica a indu-
cir un tipo de plegamiento en una protei-
na, pasando por el disefio de un farmaco,
los programas de computacién facilitan el
trabajo a la hora de comprender cémo se
producen procesos fundamentales. Disci-
plinas tan diversas como la quimica orgé-
nica, de superficies y de catdlisis, la espec-
troscopia, el magnetismo o la analitica se
han propulsado como nunca en estos ulti-
mos anos merced a los avances en super- »

enloslaboratorios tradicionales, como someter moléculas a tem-
peraturas inalcanzables en la Tierra, simulando la composicién
de las estrellas a mas de 5.000 °C, o examinar la radiacion de un
medio interestelar extremadamente frio a través de la pantalla de

«{Una rama entera de la electronica del futuro
se basard en la electronica molecular, donde
la quimica es imprescindible

Pedro Serena, coordinador cientifico del drea de Ciencia
y Tecnologia de los Materiales del CSIC
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Feliu Maseras, investigador del ICIQ

mencionado en la concesion del Nobel de Quimica 2013

“Necesitamos que los departamentos de investigacion
de las empresas confien mas en la quimica
computacional para explorar posibles colaboraciones”

a quimica computacional se alzé en aplausos el pasado mes
de octubre cuando los cientificos Martin Karplus, Michael Levitt
y Arieh Warshel recibieron el Premio Nobel de Quimica por sus
trabajos en modelos multiescala de sistemas quimicos complejos.
Entre los quimicos que citaba la Real Academia Sueca de las Cien-
cias por sus importantes contribuciones en este campo figuraba el
nombre de un espanol, Feliu Maseras. Tras doctorarse en 1991 por
la Universidad Auténoma de Barcelona (UAB), se marché a Japdn, don-
de estuvo como becario posdoctoral en el Instituto de Ciencia Mole-
cular junto con Keiji Morokuma, también mencionado en la conce-
sién del Nobel. Posteriormente, Maseras trabajé en el equipo de
Odile Eisenstein en la Universidad de Montpellier (Francia) y, desde
1998, es profesor titular en la UAB y responsable de grupo en el Ins-
tituto Catalén de Investigacién Quimica (ICIQ).
Pregunta. ;En qué medida han contribuido los métodos multiescala
a la disciplina de la quimica computacional?
Respuesta. Los métodos multiescala permiten el uso de distin-
tas técnicas para diferentes regiones del sistema quimico. Por un

» computacién. Tanto que este afio el Premio Nobel de Quimica ha

recaido sobre el austriaco Martin Karplus, el sudafricano Micha-
el Levitt y el israelif Arieh Warshel, los cientificos que sentaron las
bases de los complejos programas de simulacién que han hecho
posible la quimica del siglo XXI.

Los origenes de la quimica computacional se remontan a media-
dos del pasado siglo, cuando el estadounidense Linus Pauling,
premio Nobel de Quimica de 1954, erigi6 los puentes hoy conso-
lidados entre la fisica cudntica y los procesos quimicos, convirtiendo
los ordenadores en la herramienta clave para encontrar la solu-
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ERIC RISBERG / STANFORD UNIVERSITY

lado, existen métodos muy precisos pero caros, como el cuantico,
que solo se pueden aplicar para describir una regién pequena del
sistema. Por otro lado, estéan los métodos de mecéanica molecular,
que se utilizan para sistemas muy grandes y con menos coste
computacional; por ejemplo, hay sistemas quimicos como las enzi-
mas, que cuentan con un centro activo que hay que describir con
mayor precisiéon y una region de proteina bastante mas grande, que
engloba al centro activo y se diferencia mucho de este. Gracias a
los métodos multiescala podemos estudiar el sistema global, apli-
cando métodos cudnticos en el estudio del centro activo y méto-
dos de mecanica molecular para el resto.

P. ;Qué aportaciones ha hecho usted al trabajo de Karplus, Levitt y
Warshel?

R. Los tres premiados contribuyeron de manera fundamental
al desarrollo inicial de la quimica computacional. Mis trabajos
consisten en una modificacién de estos métodos multiescala para
extender su aplicacion a distintos ambitos de la bioquimica, como
la catdlisis homogénea.

cién a ecuaciones demasiado arduas para ser resueltas en una
pizarra.

No obstante, quien marcé el punto de inflexién fue John A.
Pople. Este quimico y matematico inglés recibi6 el Nobel de Qui-
mica en 1998 como reconocimiento a sus desarrollos en métodos
de computacion cudnticos, que dieron lugar al software Gaussian,
“uno de los programas mds extendidos actualmente en la quimi-
cay que se basa en aplicar las ecuaciones méds bdsicas de la mecé-
nica cuantica”, explica Florentino Borondo, catedratico de Quimica
Cudntica en la Universidad Auténoma de Madrid (UAM).

GUS RUELAS / UNIVERSITY OF SOUTHERN CALIFORNIA

De izquierda a derecha, Martin Karplus, Michael Levitt y Ariech Warshel, premios Nobel de Quimica 2013.
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Feliu Maseras, en las instalaciones del ICIQ.

A pesar del éxito que supusieron los mecanismos de Pople apli-
cados a moléculas sencillas como el hidrégeno, estos no eran
capaces de describir sistemas mds complejos como el ADN, un gran
reto que superaron Karplus, Levitt y Warshel. “Hace més de 20 afios,
debido ala capacidad limitada de los ordenadores, todo lo que se
podia hacer eran modelizaciones basadas en unas aproximacio-
nes tan grandes que cualquier parecido entre realidad y simula-
cion era pura coincidencia”, recuerda Fernando Martin, catedra-
tico de Quimica Teodrica en la UAM. Pero
hoy, gracias a unos sistemas cada dfa mas
veloces y potentes, “ya es posible tratar sis-
temas reales con un coste moderado, lo
que permite hacer observaciones més alla
dela pruebay del error que, de otra mane-
ra, serian inviables en un laboratorio”, sena-
la Martin.

Del Gaussian a la
autoprogramacion

Lamodelizacién computacional se basa en
los llamados célculos o modelizaciones de
primeros principios, programas que ayudan a predecir y enten-
der el comportamiento de un sistema quimico, igual que si el expe-
rimento tuviera lugar en los tubos de ensayo. Ademds, suponen
una potente herramienta afladida para explotar al maximo los
datos obtenidos en laboratorios experimentales. Asi, “mediante
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El programa Gaussian se
basa en aplicar las
ecuaciones mds bdsicas de
la mecdnica cudntica

Florentino Borondo, catedratico de Quimica
Cudntica en la Universidad Auténoma de Madrid

B Qel

P. ;Cudles son los desafios a los que se enfrenta su especialidad?

R. A nivel general, conseguir un mayor impacto practico, que
en parte se refleja en la colaboracién con la industria. El proble-
ma es especialmente agudo en Espafia. Creo que sobre todo se
debe a la falta de comunicacién. La quimica computacional esta
lo suficientemente madura como para dar respuestas a proble-
mas practicos y necesitamos que los departamentos de investi-
gacion de las empresas confien més en nosotros para explorar
posibles colaboraciones.

P. ;Cémo se sittia la quimica computacional en nuestro pais?

R. Afortunadamente, creo que goza de buena salud, como
reflejan la mayoria de los indicadores bibliograficos. Un factor
importante es que nos beneficiamos de una tradicién iniciada por
los pioneros que la lanzaron aqui, cuando también estaba en sus
origenes a nivel internacional. En comparacién con la quimica de
laboratorio experimental, tenemos una mayor flexibilidad para
el cambio de lineas de investigacién y una menor inversién ini-
cial en infraestructuras, aunque también es cierto que necesita-
mos dinero y nos vemos perjudicados seriamente por los actua-
les recortes.

P. Akira Suzuki, premio Nobel de Quimica en 2010, también hacia
referencia a un articulo firmado por usted sobre una investigacién que
desarrollé en el ICIQ. ;Qué se siente al haber sido mencionado dos veces
durante las citaciones del galardén?

R. Es una satisfaccién ver mi nombre en las referencias biblio-
graficas de los Nobel. Eso quiere decir que, por lo menos, hemos
acertado en la eleccién del tema de investigacién. QeI

un ordenador, es posible simular la realidad, encontrar conexio-
nes légicas entre distintos datos con los que extraer conclusiones
muy relevantes y llevar a cabo un experimento que, por sus carac-
teristicas, es muy dificil realizar en un laboratorio, ya sea porque
no existen las herramientas necesarias, porque es peligroso o,
simplemente, porque supone un coste muy elevado”, cuenta Fer-
nando Martin.

Los programas informdticos que componen los laboratorios
virtuales de la quimica pueden ser de lo mds variados, desde los
mds comerciales y sencillos hasta los mds sofisticados, basados en
sistemas de supercomputacion.
El Gaussian, el primero que se
disen6 y que abri6 el camino a
todos los demads, ha sufrido mul-
titud de actualizaciones y hoy
sirve para tareas tan concretas
como estudiar la estructura de
una proteina o construir una
molécula. De facil manejo, uti-
liza unas interfaces muy intui-
tivas entre las que se encuentra
el propio sistema Windows. “El
Gaussian es tan accesible que
hasta se ha desarrollado una version como aplicacién para el iPho-
ne”, detalla Borondo.

Cuando se trata de abordar problemas mds exigentes y especia-
lizados, hay que recurrir a aplicaciones que requieren recursos de
supercomputacion. Por ello, muchos grupos de investigacion ela- »
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x laseres los hacen muy pocos laboratorios, ya
que son experimentos muy costosos, requie-
ren grandes infraestructuras y las instala-
ciones son compartidas por varios paises”,
puntualiza Fernando Martin.

Las modelizaciones permiten especificar
como deben hacerse las fotografias, ahorrar
enormes cantidades de dinero y lograr las
claves para manipular el movimiento de los
electrones, responsables de la reactividad
quimica, lo que abre un sinfin de opciones
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en distintas aplicaciones de desarrollo tec-
nolégico y cientifico. Almargen de lareduc-
cion de instrumentos y material, se econo-
miza el nimero de profesionales y horas
necesarias para desempenar labores muy
especificas. “En el mundo de la modelizacién
tedrica, y en concreto en la supercomputa-
cion, uno se puede permitir el lujo de elegir
el niimero de procesadores que va a realizar
cadaunadelas tareas”, relata Martin. Cuan-
do se estudian sistemas muy complejos, con

11 atoms, 42 elactrons. neutral. singlet 47| Bulld Select Placeme Srir | BB ik | bt ot E E _[11_ .H_o i IT _\E Ii i 4
= i e P e e i A e e o docenas de miles de d&tomos, se pueden usar
EsleﬂNm:unenFlaulmem muchos procesadores en paralelo, lo que
=y |—..=‘ ../ ‘ N equivaldria a tener un laboratorio con miles
Atom | | N »

Construccién de una molécula con el programa informatico Gaussian.

» boran sus propios programas al no encontrarlos en el mercado. En
numerosos casos, tras implementarlo, han visto las posibilidades
de comercializarlo y han formado su propia empresa. “Nuestro
software es casero porque muchas de las herramientas que necesi-
tamos funcionan con supercomputacion, obligando a utilizar un pro-
grama especialmente disefiado para ser ejecutado por supercom-
putadores que, a su vez, hacen uso de varios procesadores paralelos”,
desgrana Martin. Si no fuera por las técnicas informdticas mencio-
nadas, este experto considera que serfa imposible avanzar en su
investigacién, enmarcada en el terreno de la
femtoquimica, la ciencia que estudialas reac-
ciones quimicas a escala ultrarrdpida, en fem-
tosegundos (10-'° segundos).

Un caso prdctico: para observar el movi-
miento de un electrén hay que sacar foto-
graffas en intervalos temporales del orden
de femtosegundos, y en un segundo hay
tantos femtosegundos como segundos en
cien millones de afios. O como ilustra el
catedrdtico de la UAM, “es como si quieres
hacer una pelicula del movimiento de un
coche de Férmula 1. Primero tendrds que
sacar fotogramas con unos intervalos tem-
porales de microsegundos, porque el vehi-
culo recorre 20 metros en un segundo. Entonces, para conseguir
la sensacién de movimiento, deberds sacar mil fotografias en un
segundo. Para ello se utilizan unos ldseres cuyos pulsos duran unos
cuatro attosegundos (10-'® segundos), la escala de tiempo en que
se mueve la dindmica electrénica de los 4&tomos y que representa
intervalos menores que los femtosegundos”. No obstante, “estos

que serian
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«Ya es posible tratar sistemas
reales con un coste moderado, lo
que permite hacer observaciones

laboratorio»

Fernando Martin, catedritico de Quimica Teérica en la
Universidad Auténoma de Madrid

de personas trabajando al mismo tiempo: “Al
final, si sumaslas horas de cada uno de ellos,
pueden salirte 20 afios de trabajo en total.
Esto, dividido entre 1.000 procesadores, se
reduce a uno o pocos meses, con un coste no muy alto y que te posi-
bilita avanzar muy rdpido”, concluye.

Los saltos de gigante que las nuevas tecnologias han permitido
dar ala ciencia también han llegado a la industria, que se ha visto
tremendamente beneficiada por numerosas aplicaciones infor-
maticas. “Cualquier empresa que se dedique a la produccion ne-
cesita un seguimiento completo de sus procesos y una verificacion
de que todos los datos de su planta estdn informatizados”, expo-
ne Jordi Rochera, director de proyectos en Ceteck Tecnoldgica,
compania que ha
creado un sistema
de gestién de la fa-
bricacion inteligen-
te paraindustrias qui-
micas.

Normalmente, las
factorias trabajan
con un mecanismo
que controla los es-
tdndares de calidad
y que garantiza el
mantenimiento dela
temperatura, la hu-
medad, el peso o las
proporciones de un producto. “Las aplicaciones que nosotros de-
sarrollamos conectan con esos programas estdndar para inter-
cambiar datos en tiempo real, de manera que, cuando los sensores
detectan cierta anomalia durante la produccién, avisan de un po-
sible fallo antes de que este ocurra”, explica Rochera. Estas aplica-
ciones no solo evitan, por ejemplo, que el bloqueo de una maqui-

inviables en un
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na paralice toda una linea de produccion, sino que ayudan a de-
terminar las condiciones idéneas para conseguir una mayor ren-
tabilidad. “Se pueden llegar a utilizar millones de sefiales alavezy
eso, en una industria como la quimica, contribuye ala mejora con-
tinua de la produccién”, resalta Rochera.

Cuando el tamano importa
Entre la investigacién bdsica y las aplicaciones en el mercado se
mueve la nanotecnologia, un mundo en el que un 4tomo de mds
o de menos puede marcar la diferenciay alterar drésticamente las
propiedades de un material. El reto ya no es seguir trabajando en
nuevos transistores, sino buscar un cambio de paradigma que
transforme totalmente la actual electrénica y que ponga fin, en
cuestion de décadas, a la era del silicio. ;Se conseguird? No
inmediatamente. Para que una tecnologia sustituya a otra es
necesario que mejore sus
prestaciones en varios

(Nuestras o6rdenes de magnitud o
) . que goce de unas carac-
apllcaCloneS teristicas que no posea la
anterior. Este es el desafio
I? ueden . que tiene ante si la nano-
intercambiar electronica.
= En esta drea las fronte-
mlllones de datOS ras se desdibujan yla qui-
ala vez y eso, en mica, la fisica, la ciencia
g g de materiales y la inge-
una lndust’:la. nierfa quimica se dan la
como la quimica, mano. Asi opina Nazario
o Martin, director adjunto
Con.mbuy e a. la del Instituto Madrilefio de
mejora continua Estudios Avanzados en
de l a pro du C Ci 6") Nanociencia (IMDEA-Na-

nociencia) y catedrdtico
de Quimica Orgénica de
la UCM: “Si bien el con-
curso de fisicos e ingenie-
ros es imprescindible, la
aparicion de los materia-
les mds adecuados no po-
drdrealizarse sin la quimica”, una apreciacion que ratifica Casta-
fieda cuando dice que “el quimico brinda los instrumentos, esto
es, la materia prima que facilita la creacién de materiales de inte-
rés para el desarrollo de este nuevo campo”.

Asi, no solo se abre el camino a aplicaciones sorprendentes,
como nanorrobots que circulen por nuestros vasos sanguineos o
el afamado ascensor espacial que busca alcanzar la érbita de la Tie-
rra. En lo que al tratamiento de la informacién se refiere, la nano-
tecnologia es la herramienta que plantard cara al anunciado fin
delaley de Moore, que preconiza que la densidad de transistores
en un dispositivo se dobla cada afio y medio, principio que se ha
venido cumpliendo de manera inexorable durante las tres tiltimas
décadas. El avance de nuevas tecnologias, como los microsco-
pios de campo cercano o de barrido de efecto ttinel, permite ver
y manipular la materia a escala atémica y construir microproce-
sadores mds pequenos, potentes y veloces. Para Nazario Martin,
“las TIC han experimentado un desarrollo espectacular. Sin embar-
g0, atin no se ha tocado techo y cabe esperar un crecimiento pro-
gresivo que conduzca a una tecnologia de miniaturizacién que, al »

Jordi Rochera, director de
proyectos de la empresa Ceteck
Tecnolégica
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» tiempo, dé lugar a dispositivos mucho mads rdpidos, eficaces y de
menor tamafo”.

En esta escala de lo infimo se encuentra la electrénica molecular,
en la que los quimicos juegan un rol principal. Segtn el experto
del IMDEA-Nanociencia, este campo emergente “tiene como meta
acceder a circuitos y dispositivos electrénicos construidos median-
te moléculas, utilizando los 4&tomos, y especialmente las molécu-
las, para formar estructuras mas complejas que sean capaces de
ejercer una funcién”. De esta forma, se habla de cables, interrup-
tores o rectificadores moleculares. La visualizacién y la manipu-
lacion de 4tomos y moléculas son las claves para hacer realidad
esos circuitos moleculares. “Al ser una ciencia interdisciplinar,
los quimicos resultan necesarios en el disenio molecular para que
las particulas sintetizadas sepan reconocerse y ensamblarse. Aqui,
la quimica supramolecular jugard, como ya estd haciendo, un
papel esencial”, prevé Nazario Martin.

«Nuestro trabajo estd mads
proximo a la creacion de nuevos
materiales de interés para el
desarrollo de la
nanoelectronica

Nazario Martin, director adjunto de IMDEA-Nanociencia y
catedratico de Quimica Organica de la Universidad
Complutense de Madrid

En este marco, los materiales llamados a sustituir al silicio son
las moléculas orgdnicas electroactivas, es decir, aquellas que res-
ponden a estimulos eléctricos. Son los casos del fullereno, el naf-
taleno y los derivados de polipirrol. Todas son capaces de trans-
portar la carga eléctrica y su estudio guiard, en un futuro, a construir
nanotransistores a partir de moléculas nacidas para comportarse
como un conductor o un conmutador. Otras, a su vez, contaran con
un nuicleo magnético que ayudara a fabricar memorias diminutas.
Este entramado nanométrico posibilitard la creacion de circuitos

XARXA DE REFERENCIA EN QUIMICA TEORICA I COMPUTACIONAL

Recreacién del comportamiento de la enzima de la lipoxigenasa.
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integrados, en los que la corriente eléctrica fluird a través de algu-
nas moléculas: unas almacenardn informacién y otras transfor-
mardn estos datos en energia que viaje al exterior. La idea puede
parecer todavia arriesgada, pero lo cierto es que, en algunos labo-
ratorios, ya se manejan moléculas para realizar ciertas operacio-
nes légicas y funcionar como transistores o conmutadores.

Las distintas formas del carbono, desde el grafeno alos fullere-
nos, pasando por los nanotubos, ademads de otras mds exéticas como
los nanocuernos o las nanocebollas de carbono, anticipan una
revolucion en la ciencia de los materiales que promete cambiar nues-
tras vidas. Los nanotubos, en concreto, no solo son capaces de
conformar un material de extrema dureza, sino que ademds poseen
unas cualidades electrénicas excepcionales y, en funcién de su
configuracion, pueden mostrar propiedades metdlicas o semi-
conductoras. Incluso transportan la corriente eléctrica sin apenas
resistencia y son facilmente compatibles con las moléculas de ori-
gen organico. En la actualidad, los cientificos especu-
lan con la posibilidad de elaborar circuitos basados
totalmente en nanotubos de carbono, lo que serviria
como puente para pasar de la tecnologia del silicio a otra
sustentada en el carbono. Asi lo ha demostrado un
equipo dela Universidad de Stanford (Estados Unidos)
que, el pasado mes de septiembre, presentaba el pri-
mer ordenador fabricado con estructuras de nanotubos
de carbono. El resultado ha sido un dispositivo més
rapido, eficiente y diminuto que los basados en chips
de silicio.

FUNDETEC SPAIN

Mucho mas que plasticos
Otros elementos bien conocidos por los quimicos y
que tienen mucho que decir en el &mbito delas TIC son
los polimeros, ya omnipresentes en la sociedad a tra-
vés de los pldsticos o el cloruro de polivinilo (PVC). De
todos ellos destacan los denominados polimeros con-
ductores. Descubiertos en 1974 y merecedores del pre-
mio Nobel de Quimica en el afio 2000 —otorgado a Alan
J. Heeger, Alan G. MacDiarmid y Hideki Shirakawa—,
estos materiales, denominados también metales sin-
téticos, conducen la electricidad como los metales y los
semiconductores; son capaces de emitir luz—con ellos
se fabrican las bombillas led—, y presentan las pro-
piedades mecdnicas de los polimeros y un bajo coste
econdémico. Las baterfas orgdnicas y las pantallas de
teléfonos maviles son algunas de sus aplicaciones.
Los polimeros —ademas del silicio— sirven de base
sobre la que se enlazan diversos elementos funciona-
les, ya sean chips convencionales, dispositivos nano-
mecdnicos o moléculas orgédnicas autoensambladas, dando lugar
alos sistemas nanoelectromecdnicos (NEM). La nanoquimica, la
quimica convencional y la ingenieria confluyen asf en los labora-
torios, donde se busca la manera de aplicar todo el conocimien-
to generado en las nuevas tecnologias. Es 1o que hace desde hace
mas de diez afios, primero con nanocompuestos de base polimé-
rica'y después con los nanotubos de carbono, el Grupo de Inves-
tigacion de Polimeros y Composites de la Universidad Carlos III,
dirigido por Juan Baselga. “Desde un punto de vista fundamen-
tal, el principal problema es ensamblar los nanotubos para fabri-
car probetas macroscépicas. El enorme cambio de escala, de la
dimensién nano ala macro, complica las cosas”, comenta su res- »
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Helena Herrero, quimica y presidenta de HP para Espana y Portugal
“Somos lideres en areas como la impresion,
donde la quimica es imprescindible”

ras mas de treinta anos de carrera en Hewlett-Packard

(HP), Helena Herrero fue nombrada en julio de 2012 méxi-

ma directiva de la compaiiia para Espafia y Portugal. De for-
macién quimica y con experiencia en la investigacién, metié el
pie en el drea de quimica analitica de HP, desde donde salté al
departamento de ventas y fue ocupando distintas posiciones
hasta liderar una de las mayores empresas del mundo dedicadas
a las tecnologias de la informacién. Eso si: a dia de hoy, Herrero
sigue conservando su pasion por la ciencia.

Helena Herrero, presidenta de Hewlett-Packard para Espaiia y Portugal.

Pregunta. ;Qué destacaria de la empresa que preside?

Respuesta. Buscamos desarrollos e innovaciones a largo pla-
zo. Nos preguntamos qué va ocurrir en el futuro en cinco o diez
afos y qué es lo que va a preocupar a los consumidores del mana-
na. De hecho, esa es una de las cosas que mas me atrajo y me
sigue atrayendo de HP, porque ese afan de buscar la innovacién
estd en la cultura genética de nuestra compaiiia.

P. ;Qué papel juega la quimica en los desarrollos tecnolégicos de HP?

R. Somos lideres en areas como la impresién, donde la quimica
es imprescindible: cémo se calientan los pigmentos, cémo se
extiende esa tinta sobre el papel para que sea duradera y soste-
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nible... Ademas, en Sant Cugat del Vallés (Barcelona) se encuen-
tra el centro mundial de I+D en impresién de gran formato y el
centro de demostracién de impresoras de Europa.

P. ;Qué le ha aportado su formacién como quimica al trabajo que
ha desarrollado mads adelante?

R. Mi interés por la carrera de Quimica nacia de una curiosi-
dad por entender el porqué de las cosas, entender el contexto y
distinguir lo que de verdad es importante. La quimica te aporta
una formacién basada en hechos y te ensefia a conectar puntos.
Te da una visién diferente de las cosas. Ademads, gra-
cias a mi formacién quimica entré en una empresa
como HP.

P. ;Qué puertas le puede abrir su compaiia a un qui-
mico joven?

R. Todos los afios incorporamos a unas 50 perso-
nas desde la universidad. Es una oportunidad y evi-
dentemente, después de estar dos afios de practicas
en las distintas areas de HP, la mayoria se incorpora
de manera definitiva. Es una forma de rejuvenecer la
plantilla y aporta lo que para mi es fundamental: el
talento joven. Los nuevos quimicos pueden entrar en
campos especificos de investigacién, pero es en la
parte comercial donde tienen més posibilidades. Hay
muchas universidades con las que estamos trabajan-
do; yo, de hecho, empecé asi. Esta es una de las face-
tas mas importantes de la compaiiia.

P. ;Qué le empuja a enfrentarse cada dia a una tarea
tan exigente como es la presidencia de HP?

R. Tengo una maxima, que es hacer mi trabajo
con una enorme pasién. Procuro poner toda mi alma,
mi esfuerzo y mi energia en las cosas que hago, por-

i |

que creo que eso hace que la vida merezca la pena.
Siempre he querido buscar la excelencia en el traba-
jo; en este caso, que la compania escuche a los clien-
tes, entienda sus necesidades y se acerque a ellos. Y,
por otro lado, me parece esencial el pensar en gran-
de y actuar en pequeno.

P. ;Qué le diria a un joven quimico recién licenciado?

R. Le aconsejaria que pensara en grande. Le diria
que si quiere conseguir algo debe luchar por ello. Que
tenga afan de aprendizaje. Hoy en dia tienen que enfrentarse a
unas circunstancias dificiles que les puede hacer venirse abajo,
pero deben hacer justo lo contrario: buscar, insistir y tener una
visién mds abierta. En el mundo laboral hay algo muy importan-
te, que es saber conectar, tener amplitud de miras y una actitud
responsable en el trabajo, ser flexible y desarrollar esas habilida-
des que te hacen diferente a la hora de conseguir un empleo. Le
diria que el mundo es global, que trace su hoja de ruta y aprove-
che las oportunidades que se le pongan por delante. Tiene que saber
lo que quiere y luchar por ello. El never give up (nunca te rindas)
es importante. Qel
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» ponsable, quien, pese a la dificultad del objetivo, confia en ir “en
la buena direccién” para alcanzar la escala macro.

La combinacién de nanotubos de carbono con polimeros da co-
mo fruto un material de gran conductividad, aunque no tan ele-
vada como la de los metales. Su estudio llevé al grupo de la Uni-
versidad Carlos III a trabajar en el campo del apantallamiento elec-
tromagnético, que se relaciona con la interferencia electromagnética
en dispositivos electrénicos. La forma mds sencilla de apantallar
unaradiacién es colocando una
ldmina metdlica entre el ele-
mento emisor y el receptor.
inconveniente —aclara Basel-
ga— es que los metales son muy
densos y reflejan muy eficien-
temente las radiaciones elec-
tromagnéticas, con lo que, en
lugar de resolver el problema,
solo lo cambiamos de sitio y au-
mentamos la masa del disposi-
tivo. El reto en esta drea pasa
por conseguir materiales absor-
bentes de microondas, esto es,
quereflejen muy pocoy que ten-
gan baja densidad”.

TORY
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BROOKHAVEN NATIONAL LABO!

Pantallas en la ropa

El estudio de la luz, es decir, la

ciencia foténica, ha sido clave en el desarrollo de las pantallas de
cristal liquido, practicamente presentes en todo tipo de aplica-
ciones. Yno solo eso: la investigacién en los entresijos de la luz tam-
bién es esencial en tecnologias como sistemas de comunicacién
laser entre satélites, pinzas 6pticas para manipular particulas
minusculas, produccién de imédgenes en 3D, creacion de disposi-
tivos de imagen de ayuda para
sordos, etc.

El futuro deparard inven-
ciones tan insélitas como las
que anticipa José Manuel Ot6n,
quimico y catedrético de Tec-
nologia Foténica de la Univer-
sidad Politécnica de Madrid:
“En unos afos, por ejemplo,
los OLED —diodos orgdnicos
de emision de luz— de polime-
ro permitirdn sustituir el salpi-
cadero del coche por una pan-
talla continua, adaptada a las
curvas del vehiculo, que ofre-
ceria cualquier dato requerido por comandos de voz. A través de
la realidad aumentada, la informacién también se proyectaria
sobre laluna del parabrisas sin necesidad de bajar la vista. Las pan-
tallas flexibles se podrian incorporar, ademas, a prendas de ropa,
desde donde realizarian monitorizaciones constantes de para-
metros de interés médico”.

Una delas parcelas de trabajo de Otén abarcalos cristales liqui-
dos, donde se buscan materiales de menor viscosidad que pre-
senten, por lo tanto, un menor tiempo de respuesta a lainduccién
de campos eléctricos. A pesar de contar con una de las mejores
colecciones de cristal liquido de Europa, este experto se vuelca en
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La investigacién de baterias de ion-litio se orienta a campos
tan diversos como la automocion o la telefonia mévil.

«En unos arnios, los OLED de
polimero permitirdan sustituir el
salpicadero del coche por una
pantalla continua, que ofreceria
informacion requerida por
comandos de voz

José Manuel Otén, quimico y catedratico de Tecnologia
Fotdnica de la Universidad Politécnica de Madrid

“todo tipo de aplicaciones no ligadas a pantallas: comunicaciones
por fibra éptica, desviadores de haz para laseres, modificadores
de polarizacion...”. Y es que en Europa y Estados Unidos “se ha dado
por perdida la batalla de la investigacion en pantallas de cristal liqui-
do, ya que todo el desarrollo actual se lleva a cabo en Extremo Orien-
te”, admite. Paises como China, Japon, Corea del Sur o Taiwdn han
hecho tal apuesta financiera en I+D en ese &mbito que, a dia de
hoy, es imposible competir con ellos.

Otro de los territorios rela-
cionados con las TIC en el que
la investigacién quimica de-
sempefa un rol fundamental es
el de las baterias, que ha dado
lugar, tal como se anunciaba al
comienzo de este reportaje, ala
revolucién inaldmbrica —pro-
tagonizada por teléfonos movi-
les, tabletas y ordenadores por-
tatiles—y, por supuesto, por su
corazon energético, las baterias
de ion-litio. “Aun constituyen
un campo al que se dedica una
intensa investigacion —revela
José Antonio Alonso—, no solo
sintetizando e identificando
nuevos electrodos que hagan
aumentar la capacidad de car-
ga o el régimen de carga y descarga, sino también alumbrando nue-
vos electrolitos que incrementen la ventana ttil de voltaje”.

“Todo lo vinculado con fuentes de energia exige una posterior con-
versién que involucra procesos quimicos —resume Alonso— y cons-
tituye un campo de investigacion fascinante que implica ala quimica
y que tiene una repercusion final en las TIC”. Por eso, las necesida-
des surgidas en los coches eléc-
tricos o las energias renovables
impulsan la bisqueda de nue-
vas respuestas que, quiza algin
dia, se acaben trasladando a las
computadoras de casa. En este
sentido, gran parte de los es-
fuerzos cientificos se dirigen a
proporcionar grandes densida-
des de carga. Para ello —agrega
este profesor del CSIC— “no so-
lo se intentan sintetizar y carac-
terizar nuevos materiales de elec-
trodo, sino que se estdn inven-
tando y optimizando conceptos
muy novedosos y rompedores, como las pilas de litio-aire o de litio-
agua”. Igualmente, “las baterias en las que el sodio sustituye al litio
comienzan a despertar mucho interés”, sobre todo en “aplicaciones
en las que el peso no sea un problema, ya que su precio es muy in-
ferior y su disponibilidad es infinita”, declara Alonso.

La ciencia avanza imparable y algunas de sus apuestas acaba-
rdn desembocando en nuestros ordenadores y dispositivos movi-
les. No podemos sefalar con certeza cudles de ellas cristalizardn
ni c6mo lo hardn, pero si sabemos dos cosas: que la mayoria de
las pistas para conocer su desarrollo estdn ya dentro de los labo-
ratorios y que, en cualquier caso, nos sorprenderdn. Qel
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